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Èçó÷åíû äèôôóçèÿ ïîëûõ íàíî÷àñòèö â ðàçðåæåííûõ è ïëîòíûõ ãàçàõ è âÿçêîñòü àýðîçîëåé ñ òàêèìè 

÷àñòèöàìè ñ ïîìîùüþ êèíåòè÷åñêîé òåîðèè è ìåòîäà ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè. Ðàññìîòðåíû àýðîçîëè íà áàçå 
àçîòà ñ ïîëûìè è ñïëîøíûìè íàíî÷àñòèöàìè èç àëþìèíèÿ è óðàíà ïðè òåìïåðàòóðå 300 Ê è àòìîñôåðíîì 
äàâëåíèè. Äèàìåòð íàíî÷àñòèö âàðüèðîâàëñÿ îò 5 äî 100 íì; òîëùèíà ñòåíîê ïîëûõ íàíî÷àñòèö ðàâíÿëàñü 
1 íì. Ïîêàçàíî, ÷òî êîýôôèöèåíòû äèôôóçèè ïîëûõ íàíî÷àñòèö âñåãäà áîëüøå, ÷åì êîýôôèöèåíòû äèô-
ôóçèè ñïëîøíûõ ÷àñòèö îäíîãî ðàçìåðà èç îäíîãî è òîãî æå ìàòåðèàëà, íî èõ ðàçíèöà íå ïðåâûøàåò 1%. 
Âÿçêîñòü àýðîçîëÿ ñ ïîëûìè íàíî÷àñòèöàìè âñåãäà íèæå, ÷åì ñî ñïëîøíûìè. Ìåòîäîì ìîëåêóëÿðíîé äèíà-
ìèêè óñòàíîâëåíî, ÷òî êîýôôèöèåíòû äèôôóçèè ïîëûõ è ñïëîøíûõ íàíî÷àñòèö îäíîãî äèàìåòðà èç îäíîãî 
è òîãî æå ìàòåðèàëà â ïëîòíîì àðãîíå ñîâïàäàþò. 

 

Êëþ÷åâûå ñëîâà: íàíî÷àñòèöû, ïîëûå íàíî÷àñòèöû, àýðîçîëü, íàíîàýðîçîëü, íàíîãàçîâçâåñü, íàíî-
æèäêîñòü, äèôôóçèÿ, âÿçêîñòü; nanoparticles, hollow nanoparticles, aerosol, nanoaerosol, gas nanosuspension, 
nanofluid, diffusion, viscosity. 

 

Ââåäåíèå 
 
Íàíîæèäêîñòè – ýòî äâóõôàçíûå ñèñòåìû, ñî-

ñòîÿùèå èç íåñóùåãî ôëþèäà è íàíî÷àñòèö. Óæå 
ñåãîäíÿ ìîæíî êîíñòàòèðîâàòü, ÷òî îíè ïðåäñòàâ-
ëÿþò ñîáîé ÷ðåçâû÷àéíî ïåðñïåêòèâíûé ìàòåðèàë. 
Íàíîæèäêîñòè ñ óñïåõîì èñïîëüçóþò èëè ïëàíèðó-
þò èñïîëüçîâàòü â õèìè÷åñêèõ óñòàíîâêàõ è ðåàê-
òîðàõ, âêëþ÷àÿ êàòàëèòè÷åñêèå, äëÿ îõëàæäåíèÿ 
ðàçëè÷íûõ óñòðîéñòâ, â íîâûõ ñèñòåìàõ òðàíñïîð-
òèðîâêè è ïðîèçâîäñòâà òåïëîâîé ýíåðãèè, â áèî-, 
ÌÝÌÑ- è íàíîòåõíîëîãèÿõ ðàçëè÷íîãî íàçíà÷åíèÿ, 
äëÿ äîñòàâêè ëåêàðñòâåííûõ ïðåïàðàòîâ, ïðè ñîç-
äàíèè íîâûõ ëåêàðñòâåííûõ è êîñìåòè÷åñêèõ ïðå-
ïàðàòîâ, ñèñòåì ðàñïîçíàâàíèÿ çàãðÿçíåíèé ðàçëè÷-
íîãî òèïà, î÷èñòêè âîçäóõà è âîäû, íîâûõ ñìàçî÷íûõ 
ìàòåðèàëîâ, ëàêîâ è êðàñîê, ñòðîèòåëüíûõ ìàòå-
ðèàëîâ è äð. [1]. 

Íàíîãàçîâçâåñè, èëè íàíîàýðîçîëè, – ýòî íàíî-
æèäêîñòè, íåñóùèì êîìïîíåíòîì â êîòîðûõ ÿâëÿ-
åòñÿ ãàç. Â ñëó÷àå ðàçðåæåííîãî íåñóùåãî ãàçà äëÿ 
íàíîàýðîçîëåé ìîæíî ïîñòðîèòü ïîñëåäîâàòåëüíóþ 
êèíåòè÷åñêóþ òåîðèþ. Ñ ïîìîùüþ ýòîé òåîðèè áû-
ëà èçó÷åíà äèôôóçèÿ íàíî÷àñòèö è ïîêàçàíî, ÷òî 
ÊÌÄ-êîððåëÿöèÿ [2–6], îáû÷íî èñïîëüçóåìàÿ äëÿ 
îïðåäåëåíèÿ ðàçìåðà íàíî÷àñòèö ïî èõ êîýôôèöè-
åíòó äèôôóçèè, äëÿ ìàëûõ íàíî÷àñòèö äàåò ñóùå-
ñòâåííûå ñèñòåìàòè÷åñêèå îøèáêè [7, 8]. Îíà, òàê 
æå êàê è ïîëóýìïèðè÷åñêàÿ ôîðìóëà Ýïøòåéíà [9] 
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è äðóãèå ïîäîáíûå (ñì., íàïðèìåð, [10]), õîðîøî ðà- 
áîòàåò òîëüêî äëÿ äîñòàòî÷íî êðóïíûõ ÷àñòèö. Êðî-
ìå òîãî, ÊÌÄ-êîððåëÿöèÿ ïðèìåíèìà ëèøü â î÷åíü 
óçêîì äèàïàçîíå òåìïåðàòóð [11]. Âûÿñíèëîñü òàêæå, 
÷òî êîýôôèöèåíò äèôôóçèè íàíî÷àñòèö â îáùåì 
ñëó÷àå çàâèñèò íå òîëüêî îò äèàìåòðà, íî è îò ìà-
òåðèàëà ÷àñòèö [12]. 

Íåñòàíäàðòíîå ïîâåäåíèå íàíîàýðîçîëåé îñî-
áåííî ÿðêî ïðîÿâèëîñü ïðè èçó÷åíèè èõ âÿçêîñòè: 
âûÿñíèëîñü, ÷òî îíà ìîæåò áûòü íå òîëüêî áîëüøå, 
íî è ìåíüøå âÿçêîñòè íåñóùåãî ãàçà. Óâåëè÷åíèå èëè 
óìåíüøåíèå âÿçêîñòè íàíîãàçîâçâåñè ïî ñðàâíåíèþ 
ñ ÷èñòûì ãàçîì çàâèñèò ãëàâíûì îáðàçîì îò ðàç- 
ìåðà íàíî÷àñòèö è îòíîøåíèÿ ïëîòíîñòåé ìàòåðèà-
ëà íàíî÷àñòèöû è ìîëåêóë íåñóùåãî ãàçà [12–14]. 
Ñ óìåíüøåíèåì ðàäèóñà íàíî÷àñòèö è óâåëè÷åíèåì 
òåìïåðàòóðû ñðåäû èçìåíåíèå (ïîâûøåíèå èëè ïî-
íèæåíèå) êîýôôèöèåíòà âÿçêîñòè íàíîãàçîâçâåñè 
âî âñåõ ñëó÷àÿõ ñóùåñòâåííî óâåëè÷èâàåòñÿ. 

Êîýôôèöèåíòû ïåðåíîñà â íàíîæèäêîñòÿõ, â êî- 
òîðûõ íåñóùèé êîìïîíåíò – ïëîòíûé ãàç èëè æèä-
êîñòü, òàêæå íå îïèñûâàþòñÿ êëàññè÷åñêèìè òåîðèÿ-
ìè [15–17]. Ê íàñòîÿùåìó âðåìåíè íàäåæíî óñòà-
íîâëåíî, ÷òî êîýôôèöèåíòû ïåðåíîñà òàêèõ íàíî-
æèäêîñòåé çàâèñÿò íå òîëüêî îò êîíöåíòðàöèè 

íàíî÷àñòèö, íî òàêæå îò èõ ðàçìåðà è ìàòåðèàëà 
(ñì. [1, 18–21] è öèòèðóåìóþ ëèòåðàòóðó). 

Âñå óêàçàííûå âûøå ðåçóëüòàòû áûëè ïîëó÷åíû 
êàê ýêñïåðèìåíòàëüíî, òàê è òåîðåòè÷åñêè äëÿ íàíî- 
àýðîçîëåé è íàíîæèäêîñòåé ñ òâåðäûìè ñïëîøíûìè 
÷àñòèöàìè. Îäíàêî ïîñëåäíèå ãîäû ñòàëè èñïîëüçî-
âàòüñÿ ïîëûå íàíî÷àñòèöû (â ðàçëè÷íûõ áèîìåäè-
öèíñêèõ òåõíîëîãèÿõ, ïðè ñîçäàíèè êîñìåòè÷åñêèõ 
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è ïàðôþìåðíûõ ïðåïàðàòîâ è ò.ä.) [22, 23]. Ñâîé-
ñòâà ïåðåíîñà ïîäîáíûõ àýðîçîëåé è íàíîæèäêî-
ñòåé èçó÷åíû î÷åíü ìàëî. Ýêñïåðèìåíòàëüíî ýòî 
ñäåëàòü ïî ïîíÿòíûì ïðè÷èíàì ñîâñåì íå ïðîñòî. 
Ïîýòîìó â äàííîé ðàáîòå îñîáåííîñòè ïðîöåññîâ ïå-
ðåíîñà â íàíîàýðîçîëÿõ è â íàíîæèäêîñòÿõ ñ ïîëû-
ìè ÷àñòèöàìè èññëåäóþòñÿ òåîðåòè÷åñêè ñ ïîìîùüþ 
êèíåòè÷åñêîé òåîðèè è ìåòîäà ìîëåêóëÿðíîé äèíà-
ìèêè. Àíàëèçèðóþòñÿ äèôôóçèÿ òàêèõ íàíî÷àñòèö 
â ðàçðåæåííûõ ãàçàõ, âÿçêîñòü àýðîçîëåé ñ òàêèìè 
÷àñòèöàìè è äèôôóçèÿ ïîëûõ íàíî÷àñòèö â ïëîòíûõ 
ãàçàõ è æèäêîñòÿõ. Ñ ïîìîùüþ êèíåòè÷åñêîé òåîðèè 
èçó÷àþòñÿ ïðîöåññû ïåðåíîñà â àýðîçîëÿõ íà îñíî-
âå àçîòà ñ ïîëûìè è ñïëîøíûìè íàíî÷àñòèöàìè èç 
àëþìèíèÿ è óðàíà. Äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ äèôôóçèè 
÷àñòèö àëþìèíèÿ â æèäêîì àðãîíå èñïîëüçóåòñÿ 
ìåòîä ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè. 

 

Ìåòîäèêà ìîäåëèðîâàíèÿ 
 

Óñïåõ ïðèìåíåíèÿ êèíåòè÷åñêîé òåîðèè è ìå-
òîäà ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ 
ïðîöåññîâ ïåðåíîñà â çíà÷èòåëüíîé ìåðå îïðåäåëÿ-
åòñÿ èñïîëüçóåìûìè ïîòåíöèàëàìè âçàèìîäåéñòâèÿ. 
Â äàííîé ðàáîòå âçàèìîäåéñòâèå ìîëåêóë íåñóùåãî 
ãàçà èëè æèäêîñòè îïèñûâàåòñÿ ïîòåíöèàëîì Ëåí-
íàðä-Äæîíñà 

 12 6
LJ( ) 4 ( / ) ( / ) .ij ij ijr r r⎡ ⎤Φ = ε σ − σ⎣ ⎦   (1) 

Çäåñü i jr = −r r  – ðàññòîÿíèå ìåæäó öåíòðàìè 
ìîëåêóë i è j; σij – ýôôåêòèâíûé ðàçìåð è εij – 
ãëóáèíà ïîòåíöèàëüíîé ÿìû ìåæìîëåêóëÿðíîãî 
âçàèìîäåéñòâèÿ ìîëåêóë i è j. 

Âçàèìîäåéñòâèå ìîëåêóë íåñóùåãî ãàçà ñ ïîëîé 
íàíî÷àñòèöåé îïèñûâàåòñÿ ïîòåíöèàëîì ÐÊ [24]: 
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ãäå R è Rin – âíåøíèé è âíóòðåííèé ðàäèóñû ïîëîé 
ñôåðè÷åñêè ñèììåòðè÷íîé íàíî÷àñòèöû; r – ðàñ-
ñòîÿíèå ìåæäó öåíòðàìè íàíî÷àñòèöû è ìîëåêóëû 
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êóëó, ïðè÷åì 

1
p p p ,V m
−

= ρ  ρp – ïëîòíîñòü ìàòåðèàëà 
äèñïåðñíîé ÷àñòèöû, mp – ìàññà ìîëåêóë (àòîìîâ), 
ñîñòàâëÿþùèõ äèñïåðñíóþ ÷àñòèöó. Ïàðàìåòðû σ12, 
ε12 îïðåäåëÿëèñü ñ ïîìîùüþ êîìáèíàöèîííûõ ñîîò-
íîøåíèé 12 1 2 ,σ = σ σ  12 1 2 ;ε = ε ε  èíäåêñ 1 îòíîñèòñÿ 
ê ìîëåêóëàì íåñóùåé ñðåäû, 2 – ê íàíî÷àñòèöàì. 

Âçàèìîäåéñòâèå ïîëûõ íàíî÷àñòèö ìåæäó ñîáîé 
òàêæå îïèñûâàåòñÿ ïîòåíöèàëîì âèäà (2), íî áîëåå 
ñëîæíîé ñòðóêòóðû (ñì. [24]). Íàêîíåö, âçàèìîäåé-
ñòâèå ìîëåêóë íåñóùåãî ãàçà ñî ñïëîøíûìè ÷àñòèöàìè 

çàäàâàëîñü ïîòåíöèàëîì [7, 25], à ñïëîøíûõ ÷àñòèö 

ìåæäó ñîáîé ‒ ïîòåíöèàëîì [26]. 
 Êîýôôèöèåíòû ïåðåíîñà ðàçðåæåííûõ íàíî- 
àýðîçîëåé âû÷èñëÿëèñü ñ ïîìîùüþ êëàññè÷åñêîé 
êèíåòè÷åñêîé òåîðèè, ïðè÷åì èñïîëüçîâàëèñü ôîð-
ìóëû äëÿ êîýôôèöèåíòà äèôôóçèè è âÿçêîñòè, ïî-
ëó÷åííûå â ïåðâîì ïðèáëèæåíèè ìåòîäà ×åïìåíà–
Ýíñêîãà [27, 28] (ñì. òàêæå [7, 13, 14, 25]). 

Äëÿ ìîëåêóë àçîòà èñïîëüçîâàëèñü ïàðàìåòðû 
ïîòåíöèàëà Ëåííàðä-Äæîíñà σ = 3,798 Å, ε/k = 
= 71,4 Ê [29] (k – ïîñòîÿííàÿ Áîëüöìàíà); äëÿ 
óðàíà σ = 3,343 Å, ε/k = 2703 Ê; äëÿ àëþìèíèÿ 
σ = 2,551 Å, ε/k = 857,6 Ê. Ïîñëåäíèå çíà÷åíèÿ 
áûëè ïîëó÷åíû íà îñíîâå äàííûõ ïî ìîäóëþ Þíãà 
è ñòðîåíèþ êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè (êóáè÷åñêàÿ 
ãðàíåöåíòðèðîâàííàÿ) ìåòîäîì, àíàëîãè÷íûì îïèñàí- 
íîìó â ðàáîòå [30]. Äëÿ àòîìîâ àðãîíà σ = 3,405 Å, 
ε/k = 119,8 Ê [27]. 

Âî âñåõ ñëó÷àÿõ òåìïåðàòóðà íàíîàýðîçîëåé 
Ò = 300 Ê, äàâëåíèå p = 101325 Ïa, äèàìåòð íàíî-
÷àñòèö âàðüèðîâàëñÿ îò 2 äî 100 íì; òîëùèíà ñòå-
íîê ïîëûõ íàíî÷àñòèö ðàâíÿëàñü 1 íì. 

Ïðîöåññû ïåðåíîñà â íàíîæèäêîñòÿõ ìîäåëèðî-
âàëèñü ñ ïîìîùüþ ñòàíäàðòíîãî ìåòîäà ìîëåêóëÿð-
íîé äèíàìèêè â îðèãèíàëüíîì ïàêåòå SibMD, ðàíåå 
ïðèìåíÿâøåìñÿ ïðè ðåøåíèè ðàçëè÷íûõ çàäà÷ òåî-
ðèè ïåðåíîñà íàíîæèäêîñòåé [1, 14, 20, 31]. Èñïîëü-
çîâàëàñü êóáè÷åñêàÿ ÿ÷åéêà ñ ïåðèîäè÷åñêèìè ãðà-
íè÷íûìè óñëîâèÿìè. Çàäàíèå íà÷àëüíûõ óñëîâèé, 
âûáîð ðàäèóñîâ îáðåçàíèÿ ïîòåíöèàëîâ âûïîëíÿ-
ëèñü àíàëîãè÷íî ïðîöåäóðàì, îïèñàííûì â [20, 31]. 
Ðàçìåð ÿ÷åéêè ìîäåëèðîâàíèÿ ïîäáèðàëñÿ òàêèì 
îáðàçîì, ÷òîáû äàâëåíèå íàíîæèäêîñòè ðàâíÿëîñü 
äàâëåíèþ ÷èñòîãî àðãîíà ïðè ïëîòíîñòè nσ3 = 0,707. 
Óðàâíåíèÿ Íüþòîíà ðåøàëèñü ñ èñïîëüçîâàíèåì 
ñõåìû Øîôèëäà [32]. 

Êîýôôèöèåíò äèôôóçèè íàíî÷àñòèö ðàññ÷èòû-
âàëñÿ ïî ôîðìóëå òèïà Ãðèíà–Êóáî [33]: 
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íàíî÷àñòèö; mi – ìàññà ÷àñòèöû (ìîëåêóëû èëè 
íàíî÷àñòèöû); V – îáúåì ñèñòåìû; ρ – ìàññîâàÿ 
ïëîòíîñòü íàíîæèäêîñòè; τ – âðåìÿ âûõîäà íà ïëà-
òîâîå çíà÷åíèå [34]. Óãëîâûå ñêîáêè â (3) îçíà÷àþò 
óñðåäíåíèå ïî ôàçîâûì òðàåêòîðèÿì ìîäåëèðóåìîé 
ñèñòåìû [35, 36]. Â íàøèõ ðàñ÷åòàõ àíñàìáëü ñèñ-
òåì, ïî êîòîðûì ïðîâîäèëîñü óñðåäíåíèå, âêëþ÷àë 
íå ìåíåå òûñÿ÷è íåçàâèñèìûõ òðàåêòîðèé. 
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Ðåçóëüòàòû ìîäåëèðîâàíèÿ 
 

Ïðîâåäåííûå ðàñ÷åòû êîýôôèöèåíòîâ äèôôó-
çèè ïîëûõ è ñïëîøíûõ íàíî÷àñòèö â ðàçðåæåííîì 
ãàçå ïîêàçàëè, ÷òî îíè ïðàêòè÷åñêè îäèíàêîâû. Êî-
ýôôèöèåíòû äèôôóçèè äîñòàòî÷íî ìàëûõ (äèàìåò-
ðîì 5–15 íì) ïîëûõ íàíî÷àñòèö âñåãäà íåñêîëüêî 
ïðåâûøàþò ñîîòâåòñòâóþùèå çíà÷åíèÿ äëÿ ñïëîø-
íûõ íàíî÷àñòèö òîãî æå ðàçìåðà èç òîãî æå ìàòå-
ðèàëà, íî ðàçíèöà ëåæèò â ïðåäåëàõ 1% (òàáë. 1). 
Ñ óâåëè÷åíèåì ðàçìåðà ÷àñòèö ýòî ðàçíèöà ïðàêòè-
÷åñêè èñ÷åçàåò. 

 

Ò à á ë è ö à  1  

Êîýôôèöèåíòû äèôôóçèè è ãëóáèíà ÿìû ïîòåíöèàëà  
ÐÊ (2) ïîëûõ è ñïëîøíûõ íàíî÷àñòèö â àçîòå 

Ìàòåðèàë Òèï d, íì D ⋅ 10−9, ì2/ñ εÐÊ, Ê 

s 5 185,82 1726,2 
h 5 186,48 1712,4 
s 10 56,72 1908,4 
h 10 57,01 1882,5 
s 20 15,951 2008 
h 20 16,018 1975 
s 40 4,254 2060,2 
h 40 4,267 2023,4 
s 60 1,9341 2077,9 
h 60 1,9386 2039,8 
s 100 0,70930 2092,2 

U 

h 100 0,71045 2053,1 
s 5 209,2 827,8 
h 5 210,6 823,0 
s 10 60,86 904,0 
h 10 61,13 895,0 
s 20 16,585 945,13 
h 20 16,628 933,81 
s 40 4,3428 966,55 
h 40 4,3493 953,95 
s 60 1,9613 973,81 
h 60 1,9634 960,79 
s 100 0,71536 979,67 

Al 

h 100 0,71585 966,3 
______________ 

Ï ð è ì å ÷ à í è å. D – êîýôôèöèåíò äèôôóçèè; s – 
ñïëîøíûå íàíî÷àñòèöû; h – ïîëûå; d – äèàìåòð íàíî÷à-

ñòèö; εÐÊ – ãëóáèíà ÿìû ïîòåíöèàëà ÐÊ (2). 
 
Ìîäåëèðîâàíèå êîýôôèöèåíòà äèôôóçèè íàíî-

÷àñòèö â ïëîòíûõ ãàçàõ è æèäêîñòÿõ, âûïîëíåííîå 

ìåòîäîì ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè, ôàêòè÷åñêè ïðè-
âåëî ê òàêèì æå ðåçóëüòàòàì, ÷òî è äëÿ àýðîçîëåé.  
Â òàáë. 2 â êà÷åñòâå ïðèìåðà ïðèâåäåíû êîýôôè-
öèåíòû äèôôóçèè äëÿ ÷åòûðåõ ðàçëè÷íûõ íàíî-
æèäêîñòåé íà îñíîâå àðãîíà ïëîòíîñòüþ nσ3 = 0,707 
ïðè òåìïåðàòóðå T = 300 Ê ñ ÷àñòèöàìè àëþìèíèÿ  
äèàìåòðîì 2 è 4 íì. Çäåñü êîýôôèöèåíòû äèôôó-
çèè ïîëûõ è ñïëîøíûõ íàíî÷àñòèö îäíîãî äèàìåò-
ðà èç îäíîãî è òîãî æå ìàòåðèàëà ïðàêòè÷åñêè ñîâ-
ïàäàþò – ðàçíèöà íå ïðåâûøàåò 1% è ñîïîñòàâèìà 
ñ òî÷íîñòüþ ðàñ÷åòîâ. 

Íàèáîëåå èíòåðåñíûå ðåçóëüòàòû áûëè ïîëó-
÷åíû äëÿ êîýôôèöèåíòà âÿçêîñòè àýðîçîëåé. Â ðà-
áîòàõ [13, 14] áûëî ïîêàçàíî, ÷òî âÿçêîñòü àýðîçî-
ëåé ñî ñïëîøíûìè íàíî÷àñòèöàìè ìîæåò áûòü êàê 
âûøå âÿçêîñòè íåñóùåãî ãàçà, òàê è íèæå. Â àýðî- 
 

Ò à á ë è ö à  2  

Êîýôôèöèåíòû äèôôóçèè è ãëóáèíà ÿìû ïîòåíöèàëà  
ÐÊ (2) ïîëûõ è ñïëîøíûõ íàíî÷àñòèö àëþìèíèÿ  

â ïëîòíîì àðãîíå 

Òèï  d, íì di, íì ϕ, % D ⋅ 10−9, ì2/ñ εÐÊ, Ê 

s 2  1 1,343 720,67 
h 2 1 1 1,352 709,26 
s 4  4 0,647 881,65 
h 4 3,2 4 0,645 827,58 

______________  

Ï ð è ì å ÷ à í è å. Îáîçíà÷åíèÿ òå æå, ÷òî è â òàáë. 1; 
di – äèàìåòð øàðîâîé ïîëîñòè âíóòðè íàíî÷àñòèöû; ϕ – 
îáúåìíàÿ êîíöåíòðàöèÿ íàíî÷àñòèö. 

 

çîëÿõ ñ ïîëûìè íàíî÷àñòèöàìè òàêæå íàáëþäàåòñÿ 
ïîäîáíûé ýôôåêò. Êðîìå òîãî, ïðè îïðåäåëåííîì 
âûáîðå ìàòåðèàëà íàíî÷àñòèö â íåêîòîðîì äèàïàçî-
íå èõ ðàçìåðîâ äîáàâëåíèå ïîëûõ è ñïëîøíûõ íà-
íî÷àñòèö ìîæåò âûçûâàòü ïðîòèâîïîëîæíûå ýôôåê-
òû: äîáàâëåíèå ïîëûõ íàíî÷àñòèö óìåíüøàåò âÿç-
êîñòü àýðîçîëÿ ïî ñðàâíåíèþ ñ âÿçêîñòüþ ÷èñòîãî 
íåñóùåãî ãàçà, ñïëîøíûõ – óâåëè÷èâàåò. 

Â êà÷åñòâå ïðèìåðà íà ðèñ. 1 è 2 ïîêàçàíû çà-
âèñèìîñòè ýôôåêòèâíîãî êîýôôèöèåíòà âÿçêîñòè η 
àýðîçîëåé îò îáúåìíîé êîíöåíòðàöèè íàíî÷àñòèö 
àëþìèíèÿ è óðàíà äèàìåòðîì 5 è 10 íì â àçîòå. 

 

 
Ðèñ. 1. Çàâèñèìîñòü ýôôåêòèâíîãî êîýôôèöèåíòà âÿçêî-
ñòè àýðîçîëåé îò îáúåìíîé êîíöåíòðàöèè íàíî÷àñòèö àëþ-
ìèíèÿ â àçîòå: ñïëîøíàÿ ëèíèÿ ñîîòâåòñòâóåò àýðîçîëÿì 
ñî ñïëîøíûìè íàíî÷àñòèöàìè äèàìåòðîì 5 íì; øòðèõîâàÿ – 

10 íì, ïóíêòèðíàÿ è øòðèõïóíêòèðíàÿ – ïîëûì ÷àñòèöàì 
  òåõ æå äèàìåòðîâ ñîîòâåòñòâåííî 

 

Êîýôôèöèåíò âÿçêîñòè àýðîçîëÿ ñ íàíî÷àñòè- 
öàìè àëþìèíèÿ âñåãäà íèæå, ÷åì àçîòà (ðèñ. 1). Ïðè 

ýòîì ïîëûå íàíî÷àñòèöû ïîíèæàþò åãî ñèëüíåå. 
Âÿçêîñòü àýðîçîëÿ ñ ÷àñòèöàìè óðàíà (ðèñ. 2) ìî-
æåò áûòü è âûøå, è íèæå, ÷åì áàçîâîãî ãàçà. Äî-
áàâëåíèå â àçîò ñïëîøíûõ íàíî÷àñòèö óðàíà äèà-
ìåòðîì ìåíåå 12 íì óâåëè÷èâàåò âÿçêîñòü íàíîà-
ýðîçîëÿ ïî ñðàâíåíèþ ñ ÷èñòûì àçîòîì, à ÷àñòèö 
äèàìåòðîì áîëåå 12 íì – óìåíüøàåò. Äîáàâëåíèå 

ïîëûõ íàíî÷àñòèö óðàíà äèàìåòðîì ìåíåå 6 íì óâå-
ëè÷èâàåò âÿçêîñòü, áîëåå 6 íì – óìåíüøàåò. Â êà÷å-
ñòâå ïðèìåðà íà ðèñ. 3 ïîêàçàíà çàâèñèìîñòü ýô-
ôåêòèâíîãî êîýôôèöèåíòà âÿçêîñòè àýðîçîëåé îò 
äèàìåòðà íàíî÷àñòèö óðàíà â àçîòå ïðè ôèêñèðî-
âàííîé îáúåìíîé êîíöåíòðàöèè íàíî÷àñòèö ϕ = 10−3. 
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Ðèñ. 2. Çàâèñèìîñòü ýôôåêòèâíîãî êîýôôèöèåíòà âÿçêîñòè 
àýðîçîëåé îò îáúåìíîé êîíöåíòðàöèè íàíî÷àñòèö óðàíà 
  â àçîòå (îïèñàíèå êðèâûõ ñì. â ïîäïèñè ê ðèñ. 1) 

 

 
Ðèñ. 3. Çàâèñèìîñòü ýôôåêòèâíîãî êîýôôèöèåíòà âÿçêîñòè 
àýðîçîëåé îò äèàìåòðà íàíî÷àñòèö óðàíà â àçîòå ïðè ôèê-
ñèðîâàííîé îáúåìíîé êîíöåíòðàöèè íàíî÷àñòèö ϕ = 10−3. 
Ñïëîøíîé ëèíèåé ïîêàçàíà âÿçêîñòü àýðîçîëÿ ñî ñïëîø- 
íûìè íàíî÷àñòèöàìè, ïóíêòèðíîé – ñ ïîëûìè ÷àñòèöàìè  
ñî ñòåíêàìè òîëùèíîé 1 íì, øòðèõîâîé – âÿçêîñòü ÷èñòîãî 
  àçîòà 

 

Çàêëþ÷åíèå 
 

Êîýôôèöèåíò äèôôóçèè íàíî÷àñòèö â ðàçðå-
æåííîì ãàçå îïèñûâàåòñÿ ôîðìóëîé [27]: 
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ãäå 12 1 2 1 2( )m m m m m= +  – ïðèâåäåííàÿ ìàññà; m1, 
m2 – ñîîòâåòñòâåííî ìàññû ìîëåêóëû íåñóùåãî ãàçà 
è äèñïåðñíîé ÷àñòèöû; ( , )*l m

ijΩ  – ïðèâåäåííûå Ω-
èíòåãðàëû [27, 28]; σij, εij – ïàðàìåòðû ïîòåíöèàëà 
âçàèìîäåéñòâèÿ ìîëåêóë íåñóùåãî ãàçà ñ àòîìàìè 
(ìîëåêóëàìè) äèñïåðñíîé ÷àñòèöû, èñïîëüçóåìûå â 
ïîòåíöèàëå (2). 

Êîýôôèöèåíò äèôôóçèè íàíî÷àñòèö â ðàçðå-
æåííîì ãàçå (4) çàâèñèò íå òîëüêî îò ðàäèóñà íàíî-
÷àñòèöû, êàê â ôîðìóëå Ýéíøòåéíà [15], îïèñûâàþ-
ùåé êîýôôèöèåíò äèôôóçèè áðîóíîâñêèõ ÷àñòèö, 
íî è îò ñâîéñòâ ìàòåðèàëà íàíî÷àñòèöû, â ÷àñòíîñòè 
ïàðàìåòðîâ ïîòåíöèàëà âçàèìîäåéñòâèÿ íàíî÷àñòè-
öà – ìîëåêóëà (2). Ïîýòîìó óìåíüøåíèå ãëóáèíû 
ÿìû ïîòåíöèàëà (2) ïðèâîäèò ê íåáîëüøîìó óâåëè-
÷åíèþ êîýôôèöèåíòà äèôôóçèè ïîëûõ íàíî÷àñòèö 

ïî ñðàâíåíèþ ñî ñïëîøíûìè (ñì. òàáë. 1). Ïîìèìî 
ýòîãî, íà êîýôôèöèåíò äèôôóçèè äîñòàòî÷íî ìà-
ëûõ íàíî÷àñòèö âëèÿåò ñîîòíîøåíèå ìàññ íàíî÷à-
ñòèöû è ìîëåêóë áàçîâîãî ãàçà (ñì. (4)). Äåéñòâè-
òåëüíî, êàê íåòðóäíî âèäåòü, êîýôôèöèåíò äèôôó-
çèè 121 ,D m∼  âëèÿíèå ýòî â îáùåì íå âåëèêî,  
à ñ óâåëè÷åíèåì ðàçìåðà è ìàññû íàíî÷àñòèö áûñò-
ðî ïðîïàäàåò. Îäíàêî ìàññà ïîëûõ ÷àñòèö ìîæåò 
áûòü ñóùåñòâåííî ìåíüøå ìàññû ñîîòâåòñòâóþùèõ 
ñïëîøíûõ. Åñëè ê òîìó æå ÷àñòèöû ìàëû, òî îò-
íîøåíèå 2 1m m  ìîæåò ñòàòü âàæíûì ôàêòîðîì 
äèôôóçèè íàíî÷àñòèö. 

Â ïëîòíûõ ãàçàõ è æèäêîñòÿõ êîýôôèöèåíòû 
äèôôóçèè ïîëûõ è ñïëîøíûõ íàíî÷àñòèö îäíîãî 
äèàìåòðà èç îäíîãî è òîãî æå ìàòåðèàëà ñîâïàäàþò, 
òàê êàê â íèõ ãîðàçäî áîëüøèé âêëàä â ñèëó ñîïðî-
òèâëåíèÿ äâèæåíèþ íàíî÷àñòèöû ñî ñòîðîíû íåñó-
ùåé ñðåäû äàþò ñèëû îòòàëêèâàíèÿ íàíî÷àñòèöû  
è ìîëåêóëû íåñóùåé ñðåäû, êîòîðûå äëÿ ïëîòíûõ  
è ñïëîøíûõ íàíî÷àñòèö ðàçëè÷àþòñÿ ãîðàçäî ìåíü-
øå, ÷åì ñèëû ïðèòÿæåíèÿ. Òàê, äëÿ ñïëîøíûõ íà-
íî÷àñòèö è ïîëûõ ñ òîëùèíîé îáîëî÷êè 1 íì ðàäèóñ 
îòòàëêèâàíèÿ ïðè ýíåðãèè íàëåòàþùèõ ÷àñòèö, ñî-
îòâåòñòâóþùåé òåìïåðàòóðå 300 Ê, ðàçëè÷àåòñÿ íà 
âåëè÷èíó ∼ 10−4 íì. 

Ìû ðàññìàòðèâàëè íàíîàýðîçîëè ñ ïîëûìè íàíî- 
÷àñòèöàìè ñ òîëùèíîé ñòåíêè 1 íì. Ôàêòè÷åñêè ýòî 

ìèíèìàëüíàÿ òîëùèíà ñòåíêè äëÿ ïîëûõ íàíî÷àñòèö. 
Êîýôôèöèåíòû äèôôóçèè òàêèõ ïîëûõ è ñïëîøíûõ 
íàíî÷àñòèö ðàçëè÷àþòñÿ íå áîëåå ÷åì íà 0,5%. Êî-
ýôôèöèåíòû äèôôóçèè ïîëûõ íàíî÷àñòèö ñ áîëåå 
òîëñòûìè ñòåíêàìè áóäóò îòëè÷àòüñÿ îò êîýôôèöè-
åíòîâ äèôôóçèè ñïëîøíûõ íàíî÷àñòèö åùå ìåíüøå. 
  Óâåëè÷åíèå èëè óìåíüøåíèå âÿçêîñòè àýðî- 
çîëÿ ïî ñðàâíåíèþ ñ ÷èñòûì ãàçîì çàâèñèò ãëàâ- 
íûì îáðàçîì îò ðàçìåðà íàíî÷àñòèö è ñîîòíîøåíèÿ 

3 3

2 1 1(8 ).m m Rσ  Óìåíüøåíèå âÿçêîñòè àýðîçîëåé ñ ïî- 
ëûìè íàíî÷àñòèöàìè îáúÿñíÿåòñÿ ìåíüøåé ìàññîé 
òàêèõ íàíî÷àñòèö ïî ñðàâíåíèþ ñî ñïëîøíûìè. Ïðè 
ýòîì, êàê óêàçûâàëîñü âûøå, ïàðàìåòðû ïîòåíöèàëà 

âçàèìîäåéñòâèÿ ïîëàÿ íàíî÷àñòèöà – ìîëåêóëà (2) 
ïðàêòè÷åñêè íå îòëè÷àþòñÿ îò ñîîòâåòñòâóþùèõ ïà-
ðàìåòðîâ äëÿ ñïëîøíûõ íàíî÷àñòèö. 

Â öåëîì óìåíüøåíèå âÿçêîñòè íàíîãàçîâçâå- 
ñåé – ÷ðåçâû÷àéíî ëþáîïûòíîå ñâîéñòâî, áëàãîäàðÿ 
êîòîðîìó ïîÿâëÿåòñÿ âîçìîæíîñòü óìåíüøàòü ãèäðî-
äèíàìè÷åñêîå ñîïðîòèâëåíèå. Ïîä÷åðêíåì â ýòîé ñâÿ-
çè, ÷òî âÿçêîñòü ëþáûõ êðóïíîäèñïåðñíûõ ãàçîâçâå-
ñåé âñåãäà áîëüøå âÿçêîñòè íåñóùåãî ãàçà [15, 16]. 
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V.Ya. Rudyak, S.L. Krasnolutskii. Simulation of transport coefficients of aerosols and nanofluids with 
hollow nanoparticles. 

Diffusion of hollow nanoparticles in low-density and rarefied gases and the viscosity of aerosols with such 
particles are studied with the previously developed kinetic theory and molecular dynamics method. Interaction 
between molecules of a carrier medium is simulated with Lennard-Jones potential, between these molecules and 

the nanoparticle, with RK potential, and between the nanoparticles, with RKI potential. Nitrogen-based aerosols 
with hollow and solid aluminum and uranium nanoparticles are considered at a temperature of 300 K and at-
mospheric pressure. Diameter of the nanoparticles is varied from 5 to 100 nm; the thickness of walls of hollow 
nanoparticles is 1 nm. It is shown that the diffusion coefficients of hollow nanoparticles always exceed those of 
solid particles of the same size and the same material, but this difference does not exceed 1%. The viscosity coef-
ficient of aerosol with hollow nanoparticles is always lower than of aerosol with solid particles. The diffusion 
of hollow and solid aluminum nanoparticles with diameters of 2 and 4 nm in argon of the density ρ = 0.707 at 
a temperature of 300 K is also molecular dynamics (MD) simulated. It is shown that diffusion coefficients of hol-
low and solid nanoparticles of the same diameter and the same material in rarefied gases and liquids are the equal. 
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