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В статье представлена методика экспресс-оценки трибомеханических 

свойств системы с применением инструментов молекулярного моделиро-

вания. 

 

The article presents a methodology for the rapid assessment of tribomechanical 

properties of the system using molecular modeling tools. 
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Развитие нанотехнологий и появление 

нового класса приборов микроэлектроме-

ханических и наноэлектромеханических 

систем (МЕМС и НЕМС) привело к необ-

ходимости управления трибологическими 

процессами в микро- и наномасштабах [1]. 

Тела, взаимодействующие в таких систе-

мах, очень малы, нагрузки на трибосопря-

жения невелики, так что трибологические 

процессы в значительной степени опреде-

ляются атомно-молекулярным взаимодей-

ствием контактирующих поверхностей, в 

которое вовлекаются сравнительно не-

большие количества атомарных слоев со-

пряженных тел, причем доля деформаци-

онных процессов незначительна [2].  

Методы и средства классической три-

бологии в таких условиях неприменимы. 

Появилась необходимость изучения три-

бологических процессов при единичных 
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контактах; исследование процессов трения, 

изнашивания и смазки твердых тел на атом-

ном и молекулярном уровне вышли на но-

вый качественный уровень. Кроме того, раз-

работка высокоэффективных материалов 

потребовала создания путей и средств к 

направленному модифицированию и управ-

лению структурой поверхностных слоев де-

талей на наноуровне. Решение этих проблем 

возлагается на нанотрибологию – триболо-

гию объектов нанометрического масштаба, 

включая молекулярно-гладкие поверхности. 

Своему появлению нанотрибология обязана 

развитию компьютерной техники, робото-

техники, микрохирургии, электромеханиче-

ских гироскопов и др. Впервые название 

"нанотрибология" появилось в публикациях 

корпорации IBM в 1990 г. [3], [4]. Успех и 

внимание к исследованиям в нанотриболо-

гии объясняется интенсивным развитием 

экспериментальной базы для исследования 

нанообъектов. В отличие от классической 

трибологии в нанотрибологии рассматрива-

ется фрикционное взаимодействие тел ма-

лой массы (порядка мкг) при малых нагруз-

ках (порядка 108..105 Н), обеспечивающее 

практическую безызносность (предельные 

износы не более нескольких атомных слоев). 

Для решения этих задач создан ряд прибо-

ров – сканирующий туннельный микроскоп, 

атомный силовой микроскоп, аппарат для 

измерения поверхностных сил и т. д. – тех-

ника, которая в сочетании с компьютерным 

моделированием, наряду с решением спе-

цифических задач нанотрибологии, позво-

лила сделать серьезный прорыв в наши 

представления о процессах трения, смазки и 

изнашивания твердых тел, дав, в частности, 

стимул к теоретическим исследованиям яв-

лений фрикционного взаимодействия тел на 

атомном уровне. Такие теоретические раз-

работки позволяют интерпретировать уже 

имеющиеся экспериментальные данные и 

могут явиться основой для построения об-

щей теории трения. 

Сопротивление трению является одним 

из главных трибомеханических свойств 

материала. Повышенная износостойкость 

позволяет материалу сохранять свои физи-

ко-механические свойства длительный 

промежуток времени [2]. Особенно важны 

трибомеханические характеристики при 

получении материалов, используемых в 

спецодеждах для экстремальных условий. 

Разработка экспресс-методов оценки три-

бомеханических особенностей разрабаты-

ваемых материалов позволит значительно 

снизить как временные, так и материаль-

ные затраты в случаях, когда этот пара-

метр не является основополагающим для 

материала [1]. 

В ходе исследования построена компь-

ютерная модель трибосистемы, включаю-

щая в себя две поверхности трения и сма-

зочный слой. Одна из поверхностей трения 

– фторопласт-4 (Ф-4) [5], другая – сталь. В 

качестве смазочных материалов исследова-

ли воду и неионогенный ПАВ (неонол 9/6) 

[6]. Слои поверхностей трения располага-

лись параллельно друг другу. Поверхности 

трения перемещали относительно друг дру-

га со скоростью 10 Е/пс. Исходным было 

принято "зеркальное" положение слоев по 

отношению друг к другу. Завершением 

компьютерного эксперимента служило 

полное перемещение начальных координат 

одной из поверхностей трения на величину 

половины длины поверхности. 

На рис. 1 представлены начало и окон-

чание компьютерного эксперимента: а) – 

трение без смазки; б) – трение в присут-

ствии водной смазки; в) – трение в присут-

ствии неионогенного ПАВ неонол 9/6. 

Визуальный анализ результатов моде-

лирования позволяет оценить трибологи-

ческие свойства различных смазочных ма-

териалов (пропитки). Отметим, что при 

использовании в качестве смазочного ма-

териала воды или при трении без смазоч-

ного материала происходит значительное 

разрушение стальной поверхности (окис-

ление). При использовании неионогенного 

ПАВ неонол 9/6 такого эффекта не наблю-

дается в силу того, что данный смазочный 

материал образует эффективный смазоч-

ный слой. Этот факт доказан в работах 

[6…8]. В них показано, что в результате 

процесса самоорганизации в смазочном 

слое образуется надмолекулярная структу-

ра, позволяющая полностью разделить по-

верхности трения и препятствующая их 

разрушению. 
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                                                      а)                                                                                                   б)  

 

      
 

в) 

 

Рис. 1 

 

Мерой прочности связи является коли-

чество энергии, затрачиваемой на ее раз-

рыв (энергия диссоциации dEtot). Методика 

определения количественных характери-

стик разрушения материала приведена в 

[9]. Ее возможно применять и в случае ис-

следования сопротивления трению мате-

риала. Но возможна более быстрая оценка 

характеристик материала с использовани-

ем величины изменения суммарной энер-

гии системы (рис. 2 – изменение величины 

dEtot: а) – для неонола; б) – для воды). 

 

 

 
а) б) 

Рис. 2.  

 

После начального периода нахождения 

программой рабочей области данных сле-

дует уменьшение изменения энергий 

(dEtot), то есть чем меньше эта величина, 

тем система более устойчива. С учетом 

того, что контактирующие поверхности 

одинаковы и по количественному, и по ка-

чественному составу, меньшие значения 
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изменения суммарной энергии соответ-

ствуют лучшим триботехническим харак-

теристикам смазочного слоя.  

 

В Ы В О Д Ы  

 

1. Установлено, что преимуществом 

данного метода перед ранее изложенным 

является: 

– сокращение затрат машинного време-

ни, что позволяет рекомендовать методику 

для скрининговых исследований; 

– уменьшение количества входных па-

раметров, что снижает случайностную и 

систематическую погрешность исследова-

ний. 

2. Таким образом, разработка и внедре-

ние представленной методики анализа 

позволяет быстро и наглядно прогнозиро-

вать трибомеханические свойства различ-

ных материалов, используя методы моле-

кулярной динамики. 

 
Л И Т Е Р А Т У Р А 

 

1. Современная трибология: Итоги и перспек-

тивы (под общ. ред. акад. К.В. Фролова). – М.: Из-

дательство ЛКИ, 2008.  

2. Машков Ю.К., Овчар З.Н., Байбарацкая 

М.Ю., Мамаев О.А. Полимерные композиционные 

материалы в триботехнике. – М.: ООО "Недра-

Бизнесцентр", 2004. 

3. Neubauer G., Cohen S.R., McClelland G.M., 

Horne D., Mate C.M. Force microscopy with a bi-

directional capacitance sensor // Review of Scientific 

Instruments. – Vol. 61. Issue 9, 1990. P.2296…2308. 

4. Левченко В.А., Буяновский И.А., Матвеенко 

В.Н. Этапы развития нанотрибологии // Проблемы 

машиностроения и надежности машин. – 2005, №2. 

С.36…45. 

5. Шилов М.А. Смазочное действие водных рас-

творов неионогенных ПАВ при трении пары ме-

талл – полимер: Дис. канд. техн. наук. – Иваново, 

2011. 

6. Шилов М.А. Исследования механизма само-

организации неионогенных ПАВ и их композиции 

с ионогенными ПАВ в водосмазываемых узлах 

трения // Жидкие кристаллы и их практическое ис-

пользование. – 2011. Вып. 1 (35). С.57…64. 

7. Шилов М.А. О Возможности компьютерного 

моделирования смазочного слоя // Технология ма-

шиностроения. – 2009, №11 (89). С. 51…55. 

8. Шилов М.А., Годлевский В.А., Березина Е.В. и 

др. Применение метода компьютерного молекуляр-

ного моделирования для описания строения сма-

зочного слоя // Трение и износ. – 2009. Т. 30. № 1. 

С.16…21.  

9. Королев П.В., Калинин Е.Н., Шилов М.А. Ви-

зуализация процесса взаимодействия компонентов 

нанокомпозита методами молекулярного модели-

рования // Изв. вузов. Технология текстильной 

промышленности. – 2014, №2. С.148…151. 

 

Рекомендована кафедрой наземных транспорт-

ных средств и технологических машин ИВГПУ. 

Поступила 02.12.14. 

 

 


