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Abstract. Article considers numerical simulation of micro- and nanoflows

using approaches of molecular dynamics.

Введение

Исследования молекулярных течений важны во многих обла-
стях науки и практики: медицине, электронике, при создании но-
вых материалов, в нанотехнологиях и так далее. Представленные
результаты являются частью программы фундаментальных ис-
следований течения жидких неньютоновских сред при наличии в
них частиц К-фазы. Программа предполагает создание методики
получения макрохарактеристик материалов численными метода-
ми, что позволит заменить дорогостоящий натурный эксперимент
вычислительным.

§ 1. Определяющие уравнения

Моделирование движения среды методами молекулярной ди-
намики предполагает решение уравнений движения, определяе-
мых вторым законом Ньютона. Результирующая внешняя сила,
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действующая на рассматриваемый атом, вычисляется как произ-
водная от некоторой потенциальной функции Φ(~r) , где ~r – век-
тор координат атомов. Суммарный потенциал Φtotal взаимодей-
ствия молекулярной системы может быть записан в виде [1]

Φtotal = ΦvdW + Φelst + Φbond + Φangle,

где ΦvdW – потенциал Ван-дер-ваальсовых сил; Φelst – описывает
кулоновское взаимодействие; Φbond – соответствует ковалентным
связям в системе; Φangle – угловой потенциал между парой кова-
лентных связей, имеющих в вершине общий атом.

Моделирование потока на молекулярном уровне [2] в корне
отличаются от аналогичных задач в области механики сплошной
среды. Предложенная методика основывается на моделировании
перепада давления ∆P [3]:

∆P = P1 − P0 =
n · f

S
, (1.1)

где n - число атомов в граничном слое; f - сила, прикладывае-
мая к каждому атому, проходящему через граничный слой; S -
площадь. Соотношение (1.1) было использовано наряду с перио-
дическими граничными условиями.

§ 2. Результаты расчетов

При проведении расчетов рассматривалась многокомпонент-
ная среда: в водный раствор помещался кристалл соли NaCl. На-
ряду со свободным течением исследовался поток между двух уг-
леродных пластин или в замкнутом контуре.

Был рассчитан молекулярный поток через границы периоди-
ческой ячейки. На рис. 2.1 представлены графики его изменения в
зависимости от шага по времени: максимальная величина дости-
гается при свободных границах области; наличие твердых стенок
снижает скорость движения среды за счет сил вязкого трения; при
течении в замкнутом контуре моделируемого перепада давления
не достаточно для развития течения.
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Рис. 2.1: Поток через область интегрирования: 1 – свободные гра-
ницы; 2 – две бесконечные пластины; 3 – замкнутый контур

Рис. 2.2: Диффузия молекул жидкости из различных слоев в ос-
новной поток: 1 – из центральной части потока; 2 – из среднего
слоя; 3 – в пристеночной области
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Проведены исследования механизма перемешивания молеку-
лярной жидкости. Рис. 2.2 отображает степень проникновения
молекул вещества из трех равнораспределенных в начальный мо-
мент времени слоев. В центральной области за счет больших ско-
ростей и в результате обтекания частицы K-фазы рассматривае-
мая величина существенно больше по сравнению с ее значениями
в пристеночной области. Эффект также объясняется «прилипа-
нием» жидкости к твердой поверхности.

Заключение

Были проведены тестовые расчеты параметров нанопотока с
использованием методов молекулярной динамики. Поля осреднен-
ной скорости показывают, что движение атомов достаточно хао-
тичное, но в целом жидкость движется в моделируемом направ-
лении. Были получены величины молекулярного потока и диф-
фузии в различных слоях моделируемой среды.
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