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Íàñòîÿùàÿ ñòàòüÿ ïîñâÿùåíà èçó÷åíèþ òåðìîäèôôóçèè íàíî÷àñòèö â ïëîòíûõ ãàçàõ è æèäêîñòÿõ ìå-

òîäîì ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè. Âçàèìîäåéñòâèÿ íàíî÷àñòèö ñ ìîëåêóëàìè è íàíî÷àñòèö ìåæäó ñîáîé îïè-
ñûâàëèñü ñïåöèàëüíî ïîñòðîåííûìè ïîòåíöèàëàìè Ðóäÿêà–Êðàñíîëóöêîãî è Ðóäÿêà–Êðàñíîëóöêîãî–Èâà- 
íîâà ñîîòâåòñòâåííî. Êîýôôèöèåíòû òåðìîäèôôóçèè è áèíàðíîé äèôôóçèè âû÷èñëÿëèñü ïî ôîðìóëàì 
Ãðèíà–Êóáî. Ìîäåëèðóåìûå íàíîæèäêîñòè ñîñòîÿëè èç àðãîíà â êà÷åñòâå íåñóùåé ñðåäû è àëþìèíèåâûõ 
íàíî÷àñòèö. Èçó÷åíà çàâèñèìîñòü êîýôôèöèåíòîâ òåðìîäèôôóçèè è Ñîðå íàíî÷àñòèö îò èõ äèàìåòðà è îáú-
åìíîé êîíöåíòðàöèè. Ïîêàçàíî, ÷òî äëÿ ìàëûõ íàíî÷àñòèö äèàìåòðîì 1–4 íì êîýôôèöèåíò òåðìîäèôôó-
çèè ñóùåñòâåííî çàâèñèò îò èõ ðàçìåðà è ðàñòåò ñ åãî óâåëè÷åíèåì. 

 

Êëþ÷åâûå ñëîâà: êîýôôèöèåíò òåðìîäèôôóçèè, êîýôôèöèåíò Ñîðå, íàíî÷àñòèöû, íàíîæèäêîñòü, äèô-
ôóçèÿ, àýðîçîëü; thermal diffusion coefficient, Soret coefficient, nanoparticles, nanofluids, diffusion, aerosol. 
 

 

Ââåäåíèå 
 
Íàíî÷àñòèöû ïî ñâîèì ðàçìåðàì çàíèìàþò 

ïðîìåæóòî÷íîå ìåñòî ìåæäó îáû÷íûìè ìîëåêóëàìè 
è ìàêðîñêîïè÷åñêèìè ÷àñòèöàìè, âêëþ÷àÿ áðîóíîâ-
ñêèå. Ñàìîé ìàëåíüêîé íàíî÷àñòèöåé ÿâëÿåòñÿ ôóë-
ëåðåí. Âèðóñû, ðàçìåð êîòîðûõ ñîñòàâëÿåò äåñÿòêè 
íàíîìåòðîâ, çàíèìàþò ïðîìåæóòî÷íîå ïîëîæåíèå. 
Ñïåöèôè÷åñêèå ìàëûå ðàçìåðû íàíî÷àñòèö îïðåäå-
ëÿþò ðÿä èõ íåîáû÷íûõ ñâîéñòâ. Íåîáû÷íûìè îêà-
çûâàþòñÿ è ñâîéñòâà ïåðåíîñà íàíî÷àñòèö â ãàçàõ  
è æèäêîñòÿõ: îíè, êàê ïðàâèëî, íå îïèñûâàþòñÿ êëàñ-
ñè÷åñêèìè òåîðèÿìè. Òàê, äèñïåðñíûå ãàçû è æèäêîñ- 
òè, ñîäåðæàùèå íàíî÷àñòèöû, èìåþò íåñòàíäàðòíûå 
âÿçêîñòü è òåïëîïðîâîäíîñòü [1–3], à äèôôóçèÿ íà-
íî÷àñòèö â æèäêîñòÿõ è ãàçàõ íå îïèñûâàåòñÿ òåîðè-
åé Ýéíøòåéíà è Êàííèíãåìà–Ìèëëèêåíà–Äýâèñà 
ñîîòâåòñòâåííî [4, 5]. Â ðàáîòå [6] ìåòîäîì ìîëåêó-
ëÿðíîé äèíàìèêè (ÌÄ) èçó÷åíà òåðìîäèôôóçèÿ íà-
íî÷àñòèö â ðàçðåæåííûõ ãàçàõ è ïîêàçàíî, ÷òî åå 
ñâîéñòâà òàêæå íåñòàíäàðòíûå: îòñóòñòâóåò òåìïå-
ðàòóðíàÿ èíâåðñèÿ òåðìîäèôôóçèîííîãî ôàêòîðà, 
çíà÷åíèÿ òåðìîäèôôóçèîííîãî ôàêòîðà ó íàíîãà-
çîâçâåñåé íà íåñêîëüêî ïîðÿäêîâ âûøå, ÷åì ó ñìå-
ñåé ãàçîâ è ò.ï. 

Ýêñïåðèìåíòàëüíîå èçó÷åíèå òåðìîäèôôóçèè 

íàíî÷àñòèö â ïëîòíûõ ãàçàõ è æèäêîñòÿõ òîëüêî 
íà÷èíàåò àêòèâíî ðàçâèâàòüñÿ. Òàêèå ýêñïåðèìåíòû 
òåõíè÷åñêè äîñòàòî÷íî ñëîæíû, è â íèõ òðóäíî 
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ïîëó÷èòü àäåêâàòíóþ èíôîðìàöèþ î çàâèñèìîñòè 
êîýôôèöèåíòà òåðìîäèôôóçèè íàíî÷àñòèö îò èõ 
ðàçìåðà, ìàòåðèàëà è êîíöåíòðàöèè. Â îáçîðå [7] 
óòâåðæäàåòñÿ, ÷òî íîðìèðîâàííûé íà ìàññîâóþ 
äîëþ êîëëîèäíûõ ÷àñòèö êîýôôèöèåíò òåðìîäèô-
ôóçèè íå çàâèñèò îò èõ ðàçìåðà, åñëè ðàçìåð ÷àñ-
òèö çíà÷èòåëüíî ïðåâûøàåò ðàäèóñ âçàèìîäåéñòâèÿ 
ìîëåêóë ÷àñòèöû ñ ìîëåêóëàìè íåñóùåé ñðåäû, 
êîòîðûé ñîñòàâëÿåò íåñêîëüêî ìîëåêóëÿðíûõ äèà-
ìåòðîâ. Ýòî óñëîâèå íå âûïîëíÿåòñÿ äëÿ íàíî÷à-
ñòèö ìàëîãî ðàçìåðà. Ðàíåå áûëî ïîêàçàíî, ÷òî â 
íàíîàýðîçîëÿõ êîýôôèöèåíò òåðìîäèôôóçèè çàâè-
ñèò îò ðàçìåðà íàíî÷àñòèö [6]. Öåëüþ äàííîé ðàáî-
òû ÿâëÿåòñÿ ïîëó÷åíèå çàâèñèìîñòè êîýôôèöèåíòà 
òåðìîäèôôóçèè íàíî÷àñòèö îò èõ ðàçìåðà ìåòîäîì 
ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè. 

 

Ìåòîäèêà ìîäåëèðîâàíèÿ 
 

Äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ïðèìåíÿëñÿ ñòàíäàðòíûé 
ìåòîä ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè. Èñïîëüçîâàëñÿ îðè-
ãèíàëüíûé ïàêåò SibMD, ðàíåå ïðèìåíÿâøèéñÿ ïðè 
ðåøåíèè ðàçëè÷íûõ çàäà÷ òåîðèè ïåðåíîñà íàíîæèä-
êîñòåé [8–10]. Èñïîëüçîâàëàñü êóáè÷åñêàÿ ÿ÷åéêà  
ñ ïåðèîäè÷åñêèìè ãðàíè÷íûìè óñëîâèÿìè. Âçàèìî-
äåéñòâèå ìîëåêóë íåñóùåé ñðåäû ìåæäó ñîáîé îïðå-
äåëÿëîñü ïîòåíöèàëîì Ëåííàðäà-Äæîíñà: 

 12 6( ) 4 ( ) – ( ) ,LJ r r r⎡ ⎤Φ = ε σ σ⎣ ⎦  (1) 

ãäå σ – ýôôåêòèâíûé äèàìåòð ìîëåêóëû ñðåäû; ε – 
ãëóáèíà ïîòåíöèàëüíîé ÿìû; –i jr = r r  – ðàññòîÿ-
íèå ìåæäó öåíòðàìè ìîëåêóë i è j. 
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Âçàèìîäåéñòâèå ìîëåêóë íåñóùåé ñðåäû ñ íàíî-
÷àñòèöåé îïèñûâàëîñü ïîòåíöèàëîì Ðóäÿêà–Êðàñíî- 
ëóöêîãî [11] (ñì. òàêæå [3, 4]): 

 9 3( ) ( ) – ( ),r r rΨ = Ψ Ψ  (2) 

 
1 1

– –
( – ) ( )

i i i i
C

r R r R

⎧⎡ ⎤
Ψ = ⎨⎢ ⎥+⎣ ⎦⎩

 

 
–1 –1

1 1
– – ,

( – ) ( )
i

i i

a

r r R r R

⎫⎡ ⎤
⎬⎢ ⎥+⎣ ⎦⎭

 

ãäå i = 9, 3; a9 = 9/8; a3 = 3/2; Ñ9 = 
12

12 12(4 ) 45 ;pV= πε σ  6

3 12 12(2 ) 3 ;pC V= πε σ  –1
.p p pV m= ρ  

Çäåñü ρð – ïëîòíîñòü ìàòåðèàëà íàíî÷àñòèöû; mp – 
ìàññà ìîëåêóëû (àòîìà) âåùåñòâà, èç êîòîðîãî ñî-
ñòîèò íàíî÷àñòèöà; R – ðàäèóñ íàíî÷àñòèöû; σij, εij – 
ïàðàìåòðû ïîòåíöèàëà (1) âçàèìîäåéñòâèÿ ìîëåêóëû 
íåñóùåé æèäêîñòè ñ ìîëåêóëîé íàíî÷àñòèöû. 

Â êà÷åñòâå ïîòåíöèàëà âçàèìîäåéñòâèÿ íàíî÷à-
ñòèö èñïîëüçóåòñÿ ñïåöèàëüíî ïîñòðîåííûé ïîòåí-
öèàë [12], êîòîðûé äëÿ ìîíîäèñïåðñíûõ íàíî÷àñòèö 
èìååò âèä 
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Çäåñü ε�  è σ�  – ïàðàìåòðû ïîòåíöèàëà Ëåííàðäà-
Äæîíñà (1) âçàèìîäåéñòâèÿ ìîëåêóë (àòîìîâ) íàíî-
÷àñòèöû. 

Ïîòåíöèàëû (2) è (3) áûëè âûâåäåíû â ïðåäïî-
ëîæåíèè, ÷òî âçàèìîäåéñòâèÿ ìîëåêóë íåñóùåé ñðå-
äû ñ àòîìàìè íàíî÷àñòèö è àòîìîâ íàíî÷àñòèö ìåæäó 
ñîáîé îïèñûâàþòñÿ ïîòåíöèàëîì âèäà (1) ñ ïàðà-
ìåòðàìè σ12, ε12 è ,σ�  ε�  ñîîòâåòñòâåííî. Ïàðàìåòðû 
ïîòåíöèàëà âçàèìîäåéñòâèÿ ìîëåêóë àðãîíà áûëè 
σ = 3,405 Å, ε/kB = 119,8 Ê (kB – ïîñòîÿííàÿ Áîëüö-
ìàíà) [13]. Äëÿ ðàñ÷åòà ïàðàìåòðîâ ïîòåíöèàëîâ (2) 
è (3) èñïîëüçîâàëèñü ñëåäóþùèå ïàðàìåòðû ïîòåí-
öèàëà (1) äëÿ àëþìèíèÿ: σ = 2,551 Å, ε/kB = 857,6 Ê. 
Ïîñëåäíèå ïàðàìåòðû áûëè ïîëó÷åíû íà îñíîâå äàí-
íûõ ïî ìîäóëþ Þíãà è ñòðîåíèþ êðèñòàëëè÷åñêîé 

ðåøåòêè (êóáè÷åñêàÿ ãðàíåöåíòðèðîâàííàÿ) ìåòî-
äîì, àíàëîãè÷íûì îïèñàííîìó â ðàáîòå [14]. Ïàðà-
ìåòðû σ12, ε12 îïðåäåëÿëèñü ñ ïîìîùüþ ïðîñòåéøèõ 

êîìáèíàöèîííûõ ñîîòíîøåíèé: 12 ,σ = σσ�  12 .ε = εε�  
Çàäàíèå íà÷àëüíûõ óñëîâèé, ðàçìåðà ÿ÷åéêè ìîäå-
ëèðîâàíèÿ, âûáîð ðàäèóñîâ îáðåçàíèÿ ïîòåíöèàëîâ 

âûïîëíÿëèñü àíàëîãè÷íî ïðîöåäóðàì, îïèñàííûì  
â ðàáîòå [10]. 

Êîýôôèöèåíòû òåðìîäèôôóçèè è äèôôóçèè íà- 
íî÷àñòèö ðàññ÷èòûâàëèñü ïî ôîðìóëàì òèïà Ãðèíà–
Êóáî [15]: 
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– äèôôóçèîííûé ïîòîê âòîðîãî êîìïîíåíòà (íàíî-
÷àñòèö); N – ÷èñëî íàíî÷àñòèö â ÿ÷åéêå ìîäåëèðî-
âàíèÿ; v – ñêîðîñòü i-é íàíî÷àñòèöû; JQ(t) – ïîòîê 

òåïëà (t – âðåìÿ); 1 2
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ρ
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êîìïîíåíòà (íàíî÷àñòèö), n – ÷èñëîâàÿ êîíöåíòðà-
öèÿ íàíî÷àñòèö. Èíäåêñ α = 1 îòíîñèòñÿ ê ìîëåêóëàì, 
2 – ê íàíî÷àñòèöàì; mi – ìàññà ÷àñòèöû (ìîëåêóëû 
èëè íàíî÷àñòèöû); V – îáúåì ñèñòåìû; ρ – ïëîò-
íîñòü íàíîæèäêîñòè; T – òåìïåðàòóðà ñðåäû; τ – 
âðåìÿ âûõîäà íà ïëàòîâîå çíà÷åíèå [17]. Óãëîâûå 
ñêîáêè â (5) îçíà÷àþò óñðåäíåíèå ïî àíñàìáëþ. 

 

Ðåçóëüòàòû ìîäåëèðîâàíèÿ 
 

Äëÿ ïîëó÷åíèÿ çàâèñèìîñòè êîýôôèöèåíòà òåð-
ìîäèôôóçèè íàíî÷àñòèö îò èõ äèàìåòðà íàìè áûëè 
ïðîâåäåíû ðàñ÷åòû äëÿ íàíî÷àñòèö èç àëþìèíèÿ 
äèàìåòðîì 1–4 íì â àðãîíå ïðè òåìïåðàòóðå 300 Ê 
è íåèçìåííîé ìàññîâîé äîëå íàíî÷àñòèö C2 = 0,09. 
Ðàçìåð ÿ÷åéêè ìîäåëèðîâàíèÿ ïðè ýòîì ïîäáèðàëñÿ 
òàêèì îáðàçîì, ÷òîáû äàâëåíèå íàíîæèäêîñòè ðàâ-
íÿëîñü äàâëåíèþ ÷èñòîãî àðãîíà ïðè ïëîòíîñòè nσ3 = 
= 0,707. Ïîìèìî ýòîãî, àäåêâàòíîå ïîëó÷åíèå äàí-
íûõ òðåáóåò óñðåäíåíèÿ ïî ôàçîâûì òðàåêòîðèÿì 
ìîäåëèðóåìîé ñèñòåìû [18, 19]. Â äàííûõ ðàñ÷åòàõ 
àíñàìáëü ñèñòåì, ïî êîòîðûì ïðîâîäèëîñü óñðåäíå-
íèå, ñîñòàâëÿë ïîðÿäêà òûñÿ÷è íåçàâèñèìûõ òðàåê-
òîðèé. 

Çàâèñèìîñòü êîýôôèöèåíòà òåðìîäèôôóçèè DT 
íàíî÷àñòèö îò èõ äèàìåòðà d ïðåäñòàâëåíà íà ðèñ. 1. 
Òðåóãîëüíèêè ñîîòâåòñòâóþò äàííûì ÌÄ ìîäåëè-
ðîâàíèÿ è ïîñëåäóþùèì ðàñ÷åòàì ïî ôîðìóëå (4). 
Êàê âèäíî èç âûðàæåíèÿ (4), êîýôôèöèåíò òåðìî-
äèôôóçèè ñîñòîèò èç äâóõ ñëàãàåìûõ. Â ðåçóëüòàòå 
ïðîâåäåííîãî ìîäåëèðîâàíèÿ âûÿñíèëîñü, ÷òî îíè 
èìåþò ðàçíóþ çàâèñèìîñòü îò äèàìåòðà íàíî÷àñòèö.  
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Ðèñ. 1. Çàâèñèìîñòü êîýôôèöèåíòà òåðìîäèôôóçèè íàíî- 
  ÷àñòèö îò èõ äèàìåòðà 

 

Ñ õîðîøåé òî÷íîñòüþ èõ ìîæíî àïïðîêñèìèðîâàòü 
ñòåïåííûìè ôóíêöèÿìè îò äèàìåòðà íàíî÷àñòèö d: 
 

 1 2

1 2– .k k
TD a d a d=  (6) 

Ïðè ýòîì a1 = 1,342 ⋅ 10–8 ì2/ñ; k1 = 1,794; a2 = 
= 1,334 ⋅ 10–8 ì2/ñ; k2 = 1,201. Çäåñü êîýôôèöèåíò 
òåðìîäèôôóçèè èçìåðÿåòñÿ â ì2/ñ, äèàìåòð íàíî-
÷àñòèö – â íàíîìåòðàõ. Àïïðîêñèìàöèÿ (6) ïîêàçà-
íà íà ðèñ. 1 øòðèõîâîé ëèíèåé. 

Ïîëîæèòåëüíûé çíàê êîýôôèöèåíòà (4) îçíà÷à-
åò, ÷òî âñëåäñòâèå òåðìîäèôôóçèè íàíî÷àñòèöû äâè- 
æóòñÿ â õîëîäíûå îáëàñòè, â ñòîðîíó, ïðîòèâîïîëîæ- 
íóþ íàïðàâëåíèþ ãðàäèåíòà òåìïåðàòóðû. Ïåðâîå 
ñëàãàåìîå â ñêîáêàõ âûðàæåíèÿ (4) èìååò ïîëîæè-
òåëüíûé çíàê, òàê êàê îòíîøåíèå 

2,
( )C pTµ  óìåíü-

øàåòñÿ ñ ðîñòîì òåìïåðàòóðû ïðè ïîñòîÿííûõ äàâ-
ëåíèè è ìàññîâîé äîëå íàíî÷àñòèö, âòîðîå èìååò îò-
ðèöàòåëüíûé çíàê, òàê êàê íàïðàâëåíèå ôëóêòóàöèé 
äèôôóçèîííîãî ïîòîêà íàíî÷àñòèö îòðèöàòåëüíî 
ñêîððåëèðîâàíî ñ íàïðàâëåíèåì ôëóêòóàöèé ïîòîêà 
òåïëà. 

Òèïè÷íûå çíà÷åíèÿ íîðìèðîâàííîãî íà ìàññî-
âóþ äîëþ íàíî÷àñòèö êîýôôèöèåíòà òåðìîäèôôó-
çèè äëÿ ïðèâåäåííûõ â îáçîðå [7] ñèñòåì ñ íàíî- 
÷àñòèöàìè áîëüøîãî äèàìåòðà (d = 106–506 íì), 
êîãäà êîýôôèöèåíò òåðìîäèôôóçèè íå çàâèñèò îò 
ðàçìåðà íàíî÷àñòèö, ñîñòàâëÿþò 2 2(1– )TD C C  = 
= (43 ÷ 128) ⋅ 10–9 ì2/ñ. Òàêèì îáðàçîì, ïîëó÷åííûå 
â äàííîé ðàáîòå ðàñ÷åòíûå çíà÷åíèÿ êîýôôèöèåíòà 
òåðìîäèôôóçèè (ñì. ðèñ. 1) âïîëíå ñîîòâåòñòâóþò 
ïðèâåäåííûì â ëèòåðàòóðå ýêñïåðèìåíòàëüíûì äàí-
íûì. Â òî æå âðåìÿ ìîäåëèðîâàíèå ïîêàçàëî, ÷òî 
äëÿ ìàëûõ íàíî÷àñòèö äèàìåòðîì 1–4 íì îáà ñëà-
ãàåìûõ, ñîñòàâëÿþùèõ êîýôôèöèåíò òåðìîäèôôó-
çèè (4), ïîêàçûâàþò ñóùåñòâåííûé ðîñò ñ óâåëè÷å-
íèåì äèàìåòðà íàíî÷àñòèö. 

Òàêæå èç ôèçè÷åñêèõ ñîîáðàæåíèé ÿñíî, ÷òî êî-
ýôôèöèåíò äèôôóçèè íàíî÷àñòèö ñ ðîñòîì èõ ðàç-
ìåðà äîëæåí óìåíüøàòüñÿ. Äåéñòâèòåëüíî, ïîëó÷åí-
íûå ìåòîäîì ÌÄ äàííûå äåìîíñòðèðóþò óìåíüøå-
íèå êîýôôèöèåíòà äèôôóçèè íàíî÷àñòèö D ñ ðîñòîì 
èõ äèàìåòðà. Ýòà çàâèñèìîñòü ïîêàçàíà íà ðèñ. 2.  
 

 

 
Ðèñ. 2. Çàâèñèìîñòü êîýôôèöèåíòà âçàèìíîé äèôôóçèè 
  â íàíîæèäêîñòè îò äèàìåòðà íàíî÷àñòèö 

 
Çäåñü òðåóãîëüíèêè ñîîòâåòñòâóþò äàííûì ÌÄ-ìîäå- 
ëèðîâàíèÿ è ïîñëåäóþùèì ðàñ÷åòàì ïî ôîðìóëå (4). 
Ïîëó÷åííóþ çàâèñèìîñòü ìîæíî àïïðîêñèìèðîâàòü 
ñòåïåííîé ôóíêöèåé îò äèàìåòðà íàíî÷àñòèö 
 

 –k
D ad=  (7) 

ñî çíà÷åíèÿìè ïàðàìåòðîâ a = 4,02 ⋅ 10–9 ì2/ñ, k = 
= 1,384. Àïïðîêñèìàöèÿ (7) ïîêàçàíà øòðèõîâîé 

ëèíèåé íà ðèñ. 2. Ïîëó÷åííàÿ çàâèñèìîñòü îòëè÷à-
åòñÿ îò çàâèñèìîñòè, ñîîòâåòñòâóþùåé êëàññè÷åñêîé 
ôîðìóëå Ýéíøòåéíà, ñîãëàñíî êîòîðîé êîýôôèöèåíò 
äèôôóçèè ÷àñòèöû îáðàòíî ïðîïîðöèîíàëåí åå äèà-
ìåòðó. Íóæíî îòìåòèòü, ÷òî è äëÿ óåäèíåííûõ íà-
íî÷àñòèö çàâèñèìîñòü èõ êîýôôèöèåíòà äèôôóçèè 
îòëè÷àåòñÿ îò çàâèñèìîñòè, ñîîòâåòñòâóþùåé ôîð-
ìóëå Ýéíøòåéíà [8]. 

Çàâèñèìîñòü êîýôôèöèåíòà Ñîðå 

 T TS D D=  (8) 

ïðåäñòàâëåíà íà ðèñ. 3. Òðåóãîëüíèêè ñîîòâåòñòâóþò 
äàííûì ÌÄ-ìîäåëèðîâàíèÿ è ïîñëåäóþùèì ðàñ÷å-
òàì ïî ôîðìóëå (8), øòðèõîâîé ëèíèåé ïîêàçàíà 
àïïðîêñèìàöèÿ ïî ôîðìóëàì (6)–(8). 

 

 
Ðèñ. 3. Çàâèñèìîñòü êîýôôèöèåíòà Ñîðå â íàíîæèäêîñòè 
   îò äèàìåòðà íàíî÷àñòèö 
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Çàêëþ÷åíèå 
 

Â ðåçóëüòàòå ïðîâåäåííîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ïîêà- 
çàíî, ÷òî òåðìîäèôôóçèÿ ìàëûõ íàíî÷àñòèö â ïëîò-
íûõ ãàçàõ è æèäêîñòÿõ ñóùåñòâåííî çàâèñèò îò èõ 
ðàçìåðà. Â òî æå âðåìÿ ïðè îïèñàíèè òåðìîäèôôó-
çèè êðóïíûõ ÷àñòèö (d = 106–506 íì) îáû÷íî óêà-
çûâàåòñÿ, ÷òî òàêàÿ çàâèñèìîñòü íå ôèêñèðóåòñÿ. 
Âìåñòå ñ òåì â îáçîðå [7] óêàçûâàåòñÿ, ÷òî ýêñïå-
ðèìåíòàëüíî èçìåðåííûå õàðàêòåðíûå çíà÷åíèÿ 
êîýôôèöèåíòà òåðìîäèôôóçèè 2 2(1– )TD C C  = 
= (43 ÷ 128) ⋅ 10–9 ì2/ñ ìåíÿþòñÿ â òðè ðàçà, ÷òî  
î òàêîé çàâèñèìîñòè, ïî-âèäèìîìó, è ñâèäåòåëüñò-
âóåò. Â òî æå âðåìÿ êîýôôèöèåíò òåðìîäèôôóçèè 
áðîóíîâñêèõ ÷àñòèö óìåíüøàåòñÿ îáðàòíî ïðîïîð-
öèîíàëüíî èõ äèàìåòðó è, êðîìå òîãî, çàâèñèò îò 
âÿçêîñòè íåñóùåãî ôëþèäà [20, 21]. 

Òàêæå âàæíî îòìåòèòü, ÷òî ïðè èññëåäîâàíèè 
äâèæåíèÿ ìàêðîñêîïè÷åñêèõ ÷àñòèö â ïîëå òåìïåðà-
òóðû èìåþò ìåñòî äâà ñóùåñòâåííî ðàçíûõ ýôôåêòà: 
òåðìîäèôôóçèÿ è òåðìîôîðåç, ò.å. âîçíèêíîâåíèå 

äâèæåíèÿ ÷àñòèöû èç-çà ïåðåïàäà òåìïåðàòóðû âäîëü 
åå ïîâåðõíîñòè. Äëÿ êðóïíûõ ÷àñòèö ýòè äâà ýô-
ôåêòà òðóäíî ðàçäåëèòü. Ïîýòîìó ïðè èíòåðïðåòàöèè 
ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ ïî òåðìîäèôôóçèè ñëå-
äóåò áûòü ÷ðåçâû÷àéíî àêêóðàòíûì. Íàïðîòèâ, ïðè 
èçó÷åíèè äâèæåíèÿ íàíî÷àñòèö â ïîëå òåìïåðàòóðû 
èìååò ìåñòî òîëüêî òåðìîäèôôóçèÿ. Èç-çà ìàëûõ 
ðàçìåðîâ íàíî÷àñòèö ïðàêòè÷åñêè íåâîçìîæíî ñîç-
äàòü çàìåòíûå ïåðåïàäû òåìïåðàòóðû íà ðàçìåðàõ 
ïîðÿäêà åå äèàìåòðà, êîòîðûå ìîãëè áû ïðèâåñòè  
ê òåðìîôîðåçó. 
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V.Ya. Rudyak, S.L. Krasnolutskii. Nanoparticle thermal diffusion simulation in dense gases and fluids 
by the molecular dynamics method. 

This paper is devoted to studying the thermal diffusion of nanoparticles in dense gases and liquids by the 
method of molecular dynamics with Rudyak–Krasnolutskii nanoparticle–molecule potential and Rudyak–
Krasnolutskii–Ivanov nanoparticle–nanoparticle potential. Thermal diffusion and binary diffusion coefficients 
were calculated with the help of the fluctuation-dissipation theorem. Nanofluids simulated consisted of argon  
as à carrier medium and aluminum nanoparticles. Dependences of the thermal diffusion and Soret coefficients  
of nanoparticles on their diameter and volume concentration were obtained. For small diameter nanoparticles 
(1–4 nm) thermal diffusion coefficient showed a significant dependence on their size. 
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