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Исследования наножидкостей показали, что они имеют нестандартные свойства.  

В частности, процессы переноса в наножидкостях, их вязкость и теплопроводность не опи-
сываются классическими теориями. Помимо однородных наночастиц, большой практиче-
ский интерес представляют композитные, в частности состоящие из ядра и оболочки из 
разных материалов. Для стабилизации наножидкостей и предотвращения агрегации частиц 
применяют различные поверхностно-активные вещества (ПАВ). В этом случае также фак-
тически имеет место композитная частица. Для моделирования процессов переноса в 
наножидкостях в настоящее время широко используется метод молекулярной динамики. 
Этот метод в свою очередь требует задания соответствующих потенциалов взаимодей-
ствия. Целью данной работы является вывод потенциалов взаимодействия композитной 
наночастицы с молекулой несущей среды и двух таких наночастиц между собой. Частицы 
предполагаются твердыми и сферическими. Взаимодействие атомов наночастицы и моле-
кул несущей среды описывается потенциалами Леннард–Джонса с соответствующими па-
раметрами. Также потенциалами Леннард–Джонса 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 наноча-
стицы. Аналогично определяется и потенциал взаимодействия наночастиц. При этом твер-
дое тело аппроксимируется континуальной моделью. Полученные потенциалы предназна-
чены для моделирования процессов переноса в наножидкостях, содержащих в качестве 
дисперсного элемента покрытые ПАВ или композитные наночастицы, и их течений. 
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Введение 

Наножидкость – это двухфазная среда, состоящая из несущего флюида (жид-
кости или газа) и наночастиц, имеющих размеры от 1 до 100 нм. В качестве несу-
щей жидкости обычно используются вода, различные органические жидкости 
(этиленгликоль, масло, биологические жидкости и т. п.), полимерные растворы. 
Постоянно растущий интерес к наножидкостям мотивирован их уже существую-
щими и возможными применениями (см., например, [1, 2]). Обычно в качестве 
наночастиц используются частицы химически устойчивых металлов и их оксиды, 
полимерные частицы и т. д.  

Важной особенностью наножидкостей является то, что их свойства переноса 
(диффузия, вязкость, теплопроводность) не описываются классическими теория-
ми. Так, например, вязкость наножидкостей не описывается теориями, развитыми 
для крупнодисперсных жидкостей Эйнштейном [3], Бэтчелора [4] и т. д. Вязкость 
наножидкостей оказывается значительно больше, чем у крупнодисперсных жид-
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костей и зависит не только от концентрации частиц, но также от их размера и ма-
териала [5–9]. Подобная ситуация имеет место и для теплопроводности [10–13]. 
Однако реально изучавшиеся до сих пор наножидкости обычно содержали одно-
родные частицы. Вместе с тем во многих биомедицинских приложениях, при 
производстве различной косметической продукции, средств экологической защи-
ты и т. п. [2] часто используются неоднородные частицы. Это прежде всего раз-
личные композитные частицы [2, 14–17]. Кроме того, на практике при приготов-
лении наножидкостей, чтобы предотвратить агрегацию частиц, нередко применя-
ют различные дисперсанты – поверхностно-активные вещества (ПАВ) [2, 18, 19]. 
В этом случае на поверхности наночастиц образуется тонкая пленка ПАВ и фак-
тически частица также превращается в специфическую композитную. 

Экспериментальное изучение теплофизических свойств наножидкостей дает 
сегодня достаточно надежную информацию. Тем не менее эксперимент не позво-
ляет ответить на вопрос о механизмах процессов переноса и их особенностях в 
наножидкостях, о причинах зависимости этих свойств от материала частиц, не 
удается, как правило, получать надежные данные в наножидкостях с достаточно 
малыми частицами. Альтернативой эксперименту здесь выступает метод молеку-
лярной динамики. Однако его применение в данном случае долгое время было 
осложнено отсутствием надежных потенциалов взаимодействия молекул несуще-
го флюида с наночастицей и наночастиц между собой. В наших работах [20–22] 
такие потенциалы были разработаны для однородных наночастиц. С их помощью 
получены данные о различных свойствах наножидкостей, позднее подтвержден-
ных экспериментально. В работе [23] был построен потенциал взаимодействия 
полых наночастиц. Целью данной работы является вывод потенциалов взаимо-
действия сферической композитной наночастицы с молекулой несущей среды и 
двух таких наночастиц между собой. 

1. Потенциал взаимодействия молекулы с композитной наночастицей 

Рассматривается твердая композитная двухслойная частица. Она считается 
сферической и состоит из шарообразной сердцевины радиуса R и сферической 
оболочки конечной толщины Δ. Таким образом, полный радиус наночастицы с 
оболочкой равен ( )R   . Частица и оболочка рассматриваются как совокупности 

атомов (или молекул) соответствующего вещества. Потенциал взаимодействия 
молекулы несущей среды с данной наночастицей ищется в виде суммы потенциа-
лов этой молекулы со всеми атомами наночастицы: 

    
1

N

k m
k

   r r r ,   (1) 

где N – число атомов наночастицы, mr  и kr  – радиус-векторы соответственно 

молекулы несущей среды и k-го атома наночастицы.  
В дальнейшем в этой работе в качестве потенциала взаимодействия молекул 

несущей среды с атомом наночастицы используется потенциал Леннард–Джонса  

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

,   (2) 

где m kr  r r  – расстояние между центрами молекул m и k; mk – эффективный 

диаметр атома; mk  – глубина потенциальной ямы. 
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Просуммировать ряд (1) аналитически обычно не удается. Поэтому на практи-
ке суммирование в формуле (1) заменяют интегрированием [24]. Физически это 
означает, что твердое тело аппроксимируется континуальной моделью. Нахожде-
ние потенциала тогда сводится к вычислению тройного интеграла, потенциал 
усредняется по текущим координатам интегрирования: радиусу a и двум углам: 
полярному θ и азимутальному. Схема интегрирования показана на рис. 1.  

 

 

Рис. 1 – Схема интегрирования потенциала  
взаимодействия (3)  

Fig. 1 – Integration diagram of the interaction potential (3)  

Темное кольцо показывает расположение атомов частицы на сфере радиуса a, 
равноудаленных от молекулы несущей среды. Если потенциал взаимодействия 
молекула несущей среды – атом наночастицы не зависит от их ориентации, то 
формула (1) сводится к сумме следующих интегралов: 

 ( ) ( ) ( )mp msz z z    , (3) 

 21 2 2 2

0 0

( ) cos sin 2 sin
R

LJ
mp p mpz V z a a a da d


            

   , 

 21 2 2 2

0

( ) cos sin 2 sin
R

LJ
ms s ms

R

z V z a a a da d
 

            
   , 

где z – расстояние от молекулы до центра сферы, в котором помещено начало ко-

ординат; LJ
mk – потенциал Леннард–Джонса (2) взаимодействия молекулы несу-

щего газа с атомом (молекулой) дисперсной частицы соответствующего сорта; 
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pV , sV  – эффективный объем, приходящийся на одну молекулу сердцевины и 

оболочки наночастицы соответственно, причем 1
Ap p pV N    , 

1
As s sV N    , где p , s  – плотность материала сердцевины и оболочки ча-

стицы соответственно, AN  – число Авогадро, p , s  – молярная масса атомов 

(молекул), составляющих сердцевину и оболочку дисперсной частицы соответ-
ственно; a, θ – текущие координаты интегрирования, характеризующие положе-

ние и радиус окружности интегрирования; 22 sindV a da d     – элемент объема 

интегрирования. Индекс p относится к атомам сердцевины, а s – оболочки нано-
частицы. 

В результате интегрирования получаем  

 ( , , ) ( , ) ( , , )mp msr R r R r R      ,  (4) 

где 
9 3( , ) ( , ) ( , )mp mp mpr R r R r R    ,

           1 1

1 1 1 1
( , )

1
n n
mp mp n n n n

n
r R C

n rr R r R r R r R 

           
           

, 

9 3( , , ) ( , , ) ( , , )ms ms msr R r R r R       , 

   
1 1

( , , )n n
ms ms n n

r R C
r R r R

      
       

 

       1 1

1 1

1 n n

n

n r r R r R 

 
   

        
 

           1 1

1 1 1 1

1n n n n

n

n rr R r R r R r R 

         
          

, 

 

 

38

1

n
mp mpn

mp
p

C
n n V

 



, 

 

 

38

1

n
n ms ms
ms

s
C

n n V

 



, 

r – расстояние между центрами наночастицы и молекулой несущей среды. 

2. Потенциал взаимодействия композитных наночастиц  

Выведем теперь выражение для потенциала взаимодействия двух одинаковых 
композитных сферических наночастиц, рассмотренных в предыдущем разделе. 
Этот потенциал определяется как сумма потенциалов взаимодействия атомов пер-
вой наночастицы со всеми атомами второй. Его построение можно разбить на два 
этапа. На первом найдем потенциал взаимодействия первой наночастицы с каж-
дым атомом второй. Считая, что межатомное взаимодействие снова описывается 
потенциалом (2), искомый потенциал будет иметь вид (4) с соответствующими 

материалам сердцевины и оболочки наночастиц константами n
mkC .  
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На втором этапе просуммируем потенциалы взаимодействия первой наноча-
стицы со всеми атомами второй. Поскольку сердцевины и оболочки наночастиц 
предполагаются твердыми и однородными, то это суммирование также можно 
заменить интегрированием по объему второй наночастицы. Для этого разобьем 
вторую наночастицу на тонкие кольца, положение которых определяется посред-
ством текущего полярного угла θ (см. рис. 1). Схема интегрирования аналогична 
использованной при построении потенциала (3). Таким образом, потенциал взаи-
модействия двух одинаковых шарообразных композитных наночастиц вычисляет-
ся по формуле 

 ( ) ( ) ( ) 2 ( )ss pp psz z z z      ,  (5) 

где 

 21 2 2 2

0 0

( ) cos sin , 2 sin
R

pp p ppz V z a a R a da d


            
   ,

 21 2 2 2

0 0
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R

ps p psz V z a a R a da d


             
   , 

 21 2 2 2

0

( ) cos sin , , 2 sin
R

ss s ss
R

z V z a a R a da d
 

             
   . 

В результате интегрирования выражения (5) получаем формулу для искомого по-
тенциала  

 7 1( , , ) ( , , ) ( , , )r R r R r R       ,  (6) 

где 
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r – расстояние между центрами наночастиц. 

Заключение 

Построенные потенциалы взаимодействия наночастица–молекула и наноча-
стица–наночастица получены в обычных предположениях. Взаимодействие моле-
кулы с наночастицей и наночастиц между собой описывалось классически и в 
адиабатическом приближении. Помимо этого не учитывались влияние структуры 
поверхности наночастицы и тепловые колебания ее атомов. Что касается адиаба-
тического приближения, то большая разница в массах электронов и ядер делает 
его вполне применимым, если только рассматриваются не самые легкие атомы. 
Имеющийся экспериментальный материал свидетельствует о том, что вплоть до 
энергий порядка нескольких кэВ взаимодействие молекул вполне описывается в 
рамках адиабатического приближения [25]. Знания полученного в данном при-
ближении потенциала поэтому вполне достаточно для исследования свойств пе-
реноса наножидкостей. 

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

пространственным масштабом задачи. Легко убедиться, что при не слишком низ-
ких температурах это условие оказывается выполненным. 

Учет тепловых колебаний решетки и структуры поверхности может серьезно 
сказаться на количественных результатах расчетов. Это особенно важно при рас-
смотрении адсорбции, эффектов неупругости взаимодействия, возможного рас-
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пыления. Что касается адсорбции, то данный потенциал вполне неплохо будет ее 
моделировать. При не слишком высоких температурах наночастицы – вполне 
устойчивые объекты и выбивания атомов молекулами несущей жидкости не про-
исходит. Этим наночастицы отличаются от кластеров, которые имеют обычно 
существенно меньшие размеры. Неупругость взаимодействия в обычных услови-
ях (при не очень высоких температурах) также не будет сказываться на расчете 
теплофизических свойств наножидкостей. 

Выведенные потенциалы, естественно, тесно связаны с потенциалами, полу-
ченными ранее для однородных частиц [20, 22]. При стремлении толщины сфери-
ческой оболочки к нулю потенциал (4) переходит в потенциал молекула–
наночастица [20], а потенциал (6) – в потенциал наночастица–наночастица [22]. 
Последний же потенциал для макроскопических частиц сводится к потенциалу 
Хамакера [26], но с известными константами взаимодействия.  

Потенциал (4) зависит от толщины сферической оболочки Δ, окружающей 
твердую сердцевину. Однако все указанные потенциалы короткодействующие. 
Поэтому ясно, что молекула несущей среды (жидкости или газа) при Δ большей 
некоторой фактически взаимодействует лишь с атомами сферической оболочки и 
не чувствует атомов сердцевины. Реальный расчет потенциала подтверждает эту 
точку зрения. В качестве примера на рис. 2 приведен потенциал взаимодействия 
медной наночастицы диаметром 50 нм с молекулой аргона (сплошная линия). 
Здесь же показан потенциал взаимодействия углеродной наночастицы того же 
радиуса с молекулой аргона (штриховая линия). Наконец пунктирной линией 
нанесен потенциал взаимодействия композитной наночастицы из меди с углерод-
ной оболочкой с молекулой аргоном. Толщина оболочки равна 1 нм (т.е. сфериче-
ское медное ядро имеет диаметр 49 нм). Потенциалы Φ (3) измеряются в кельви-
нах, расстояние от центра наночастицы до молекулы среды r – в ангстремах.  
С точностью до построения обе последние кривые совпадают.  

Указанное обстоятельство принципиально. Процессы переноса в наножидко-
стях с композитными наночастицами в значительной степени будут определяться 
материалом ее оболочки. Это, в частности, относится и к наножидкостям, в кото-
рых используются различные ПАВ. Обычно пленка ПАВ составляет 1–2 нм. Та-
ким образом, вязкость и теплопроводность наножидкостей, приготовленных с 
использованием ПАВ и без него, будут различаться. По-видимому, это будет осо-
бенно заметно в наножидкостях с малыми частицами.  
 

 

Рис. 2 – Потенциалы взаимодействия наночастица– 
молекула (3)  

Fig. 2 – Nanoparticle–molecule interaction potentials (3)  
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POTENTIALS OF COMPOSITE NANOPARTICLES INTERACTION WITH 
EACH OTHER AND WITH MOLECULES OF THE CARRIER MEDIUM 

Rudyak V.Ya., Krasnolutsky S.L.  
Novosibirsk State University of Architecture and Civil Engineering, 

Novosibirsk, Russia 
 

Studies of nanofluids have showed that they have non-standard properties. In particular, 
transport processes in nanofluids, their viscosity and thermal conductivity are not described by 
classical theories. At present the molecular dynamics (MD) method is widely used to model 
transport processes in nanofluids. This method, in its turn, requires knowing appropriate interac-
tion potentials. To stabilize nanofluids, in particular, to prevent aggregation of nanoparticles sur-
factants are used. In addition to homogeneous nanoparticles, composite nanoparticles are of great 
practical interest. The purpose of this paper is to construct interaction potentials of surfactant 
coated nanoparticles and composite ones with each other and with molecules of the carrier medi-
um. A nanofluid consisting of a carrier fluid (gas or liquid) and surfactant coated nanoparticles or 
composite ones is considered. The particles are assumed to be solid and spherical. The interaction 
between the atoms of the nanoparticles and molecules of the carrier medium is described by Len-
nard-Jones potentials with the appropriate parameters. Also, Lennard-Jones potentials describe 
the interaction of atoms of two nanoparticles with each other. The interaction potential of a mole-
cule of the carrier medium with this nanoparticle is given as a sum of the potentials of this mole-
cule with all the atoms of the nanoparticle. Similarly, the interaction potential of two nanoparti-
cles is determined. In both above cases, the solid is approximated by the continuum model. The 
potentials obtained are intended for modeling of transport processes in nanofluids containing sur-
factant coated nanoparticles and composite ones as a dispersed element and their flows. 

 

Keywords: interaction potential, surfactant, composite nanoparticle, nanofluid, gas nanosus-
pension, transport processes, molecular dynamics. 
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