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Межфазный переход типа жидкость – 

твердое тело является весьма распростра-

ненным в различных технических систе-

мах, и его моделирование методами моле-

кулярной динамики является актуальным и 

находится на переходном этапе от форму-

лирования базовых принципов моделиро-

вания к созданию программных продуктов 

для практического применения [1...6]. Тек-

стильные технологии, имеющие дело 

главным образом с дисперсными система-

ми капиллярного, нитевого и пленочного 

типов, требуют исследований в этом 

направлении. Исходя из практических за-

дач, на наш взгляд, было бы полезно с по-

мощью методов молекулярной динамики в 

первую очередь рассматривать два типа 

таких границ.  

– В объектах пленочного типа 

(каковыми, например, являются функцио-

нальные поверхностные слои тканых и 

нетканых материалов, смазочные слои на 

границе текстильного материала с 

твердыми поверхностями трения).  

– В волокнистых системах, где 

протяженная дисперсная фаза типа 

волокна взаимодействует с жидкой 

внешней средой (это может отражать, 

например, ряд технологических процессов 

в текстильной промышленности – 

пропитку, крашение и прочее).  

В упомянутых, казалось бы, далеких 

друг от друга технических сферах (с одной 

стороны, трение износ и смазка, с другой – 

технология волокнистых материалов) 

назрела необходимость уйти от преимуще-

ственно эмпирических методов по иссле-

дованию режимов процессов и оптимиза-

ции состава технологических растворов и 

смазочных агентов с помощью новых воз-

можностей, которые предоставляют моле-

кулярные модели. Оба указанных выше 

типа дисперсных систем обладают сход-

ством и отличиями друг от друга, которые 

следует обсудить. 

И в первом, и во втором случаях объек-

том моделирования должен быть участок 

твердой поверхности, контактирующий с 

жидкой фазой. При этом жидкая фаза мо-

жет содержать поверхностно-активные 

компоненты (ПАВ), обладающие адсорб-

ционной активностью. Присутствие таких 

молекул в поверхностном слое приводит к 

конкуренции между двумя компонентами 

раствора – адсорбатом и растворителем – и 

формированию в результате надмолеку-

лярной упорядоченной поверхностной 

структуры. Помимо дальнодействующих 

межмолекулярных сил, на процесс моле-

кулярного упорядочения и в том, и в дру-

гом случае влияют температура (как фак-

тор, провоцирующий десорбцию) и сдви-

говые процессы в поверхностном слое.  

Различия рассматриваемых дисперсных 

систем, по-видимому, более существенны 

и разнообразны, чем их сходства. В при-

контактных поверхностных слоях сдвиг 

вызван тангенциальным относительным 

перемещением поверхностей трения, а 

жидкая фаза в волокнистых системах в 

растворах часто подвергается принуди-

тельному массопереносу в таких, напри-

мер, процессах, как промывка и отжим.  

Природа твердых поверхностей для 

компактного твердого тела и волокнистого 

различна. У волокон поверхность более 

развита, и она не может быть представлена 

плоскостью, для модели волокна более 

пригоден в первом приближении протя-

женный цилиндр. К тому же реальные во-

локна способны не только к адсорбции на 

их внешней поверхности, но и к объемно-

му поглощению компонентов раствора 

(абсорбции). В таком случае примитивная 

геометрическая модель адсорбента должна 

быть еще более усложнена: например, до 

формы полого цилиндра, и тогда взаимо-

действие адсорбата с внутренней поверх-

ностью будет осложнено массопереносом 

вдоль волокна, что потребует учета не 

только адсорбции, но также еще диффузии 

и, возможно, поверхностной молекулярной 

миграции. 

Несмотря на столь существенные раз-

личия в подходах к формированию 

начальных модельных представлений для 

описания пленочных и волокнистых дис-

персных систем, при разработке для них 

моделей молекулярной динамики могут 

быть созданы общие подходы. Таким об-

разом, результатом моделирования состо-

яния приповерхностного ориентированно-
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го слоя должна быть оценка некоторых ко-

личественных параметров, отражающих 

супрамолекулярную организацию на меж-

фазных границах.  

Исследование влияния процесса трения 

на надмолекулярную структуру гранично-

го межповерхностного слоя в настоящее 

время является нерешаемой эксперимен-

тальной задачей ввиду невозможности 

"прямого" наблюдения за смазочным ма-

териалом. Таким образом, оценить струк-

турную организацию такой молекулярной 

системы можно только по косвенным па-

раметрам. Это приводит к появлению до-

статочно ограниченных моделей надмоле-

кулярной организации граничного смазоч-

ного слоя, описывающих его лишь с одной 

стороны и в существенной степени произ-

вольно.  

Новый подход к исследованию молеку-

лярных структур предоставляют рассмат-

риваемые нами методы компьютерного 

молекулярного моделирования. Данные 

методы описывают молекулярные струк-

туры, основываясь на геометрической 

структуре межфазного слоя и силовом вза-

имодействии молекул и их атомов между 

собой. Таким образом, результаты подоб-

ного моделирования соответствуют дей-

ствительности в большей степени, чем 

предположительные структурные схемы, 

предложенные еще И. Лэнгмюром. 

Вычислительные методы позволяют 

проводить виртуальные исследования 

приповерхностной структуры жидкой фа-

зы, аналогичной реальной системе, и та-

ким образом, используя современные фи-

зические модели, учитывающие особенно-

сти атомно-молекулярного строения ве-

ществ, прогнозировать свойства и механи-

ческие характеристики данной реальной 

системы. 

Дополнительная сложность задачи мо-

делирования контактного процесса в слу-

чае режима граничного трения заключает-

ся в том, что процесс молекулярной само-

организации смазочного материала прохо-

дит в условиях неоднородности, вызван-

ной силовым градиентом твердой поверх-

ности. В связи с этим помимо объемного 

взаимодействия нужно сначала моделиро-

вать межфазную границу в статике с уче-

том адсорбционных сил, а затем произво-

дить виртуальный сдвиг с последующим 

расчетом силовых и ориентационных па-

раметров. Были выполнены первые попыт-

ки создания цельного программного ком-

плекса, выполняющего такой тип задач [2]. 

В общем случае программный комплекс 

для решения задачи описания молекуляр-

ной динамики межфазной границы дол-

жен, по нашему мнению, содержать про-

граммное ядро, назначение которого "оп-

тимизировать" молекулярную группиров-

ку, и ряд вспомогательных программ, ре-

шающих сопутствующие задачи, напри-

мер, построения твердой поверхности, 

описания граничных условий, управляю-

щие циклическими процессами.  

В большинство имеющихся на рынке 

программных продуктов моделирования 

молекулярных систем не входят инстру-

менты для полного цикла описания меж-

фазной границы, поэтому при проектиро-

вании программного комплекса следует 

использовать принципы блочного постро-

ения вычислений, и этому помогает нали-

чие у некоторых пакетов молекулярной 

динамики собственного языка программи-

рования, служащего для возможного рас-

ширения моделирующих функций пакета. 

Далее считаем полезным перечислить 

те ограничения и допущения, которые со-

путствуют применению методов молеку-

лярной динамики для описания межфаз-

ных границ в условиях сдвиговой дефор-

мации. 

A. Моделирование твердых поверхно-

стей. 

1. Степень совершенства кристалли-

ческой решетки (моделирование дефектов 

структуры поверхностей), "глубина" моде-

ли твердой поверхности. 

2. Моделирование неметаллических 

поверхностей, состоящих из сложных мо-

лекул (полимер, эластомер, текстильное 

волокно, композит и т. д.). 

3. Моделирование молекулярной ше-

роховатости поверхностей. 

Б. Моделирование жидкого разделяю-

щего слоя. 

1. Размеры молекулы компонента. 
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2. Количество частиц в модельном 

кластере материала адсорбата (объем ра-

бочего пространства). 

3. Учет молекулярных конформаций 

сложных молекул. 

4. Наличие растворителя, концентра-

ция трибоактивного компонента. 

B. Программное обеспечение, расчет-

ные алгоритмы. 

1. Выбор метода оптимизации и его 

программная реализация. Возможности 

"параллелизации" вычислений. 

2. Введение эффективных радиусов 

взаимодействия. 

3. Величина шага дискретизации 

сдвигового процесса. 

4. Учет температуры. 

5. Учет скорости процесса. 

6. Выбор расчетного параметра для 

количественной оценки упорядоченности 

системы. 

Г. Характеристики применяемой ком-

пьютерной техники. 

1. Одно-или многопроцессорные ком-

пьютеры. 

2. Тактовая частота процессора. 

Поскольку достаточно гибкие возмож-

ности по разработке условий молекулярной 

динамики представлены в HyperChem [5], 

то авторы решили взять этот программный 

продукт за основу. Было разработано при-

ложение, позволяющее оценивать параметр 

порядка молекулярной группировки (кла-

стера) материала, адсорбированного на 

твердой поверхности, и подвергающейся 

ориентирующему сдвиговому процессу. В 

качестве количественной оценки ориента-

ционной упорядоченности кластера был 

использован так называемый ориентацион-

ный коэффициент, значение которого при 

совершенной одноосной ориентации при-

нимается за единицу, тогда как полная 

разупорядоченность придает ему нулевое 

значение [6]. В данной программе процеду-

ру расчета ориентационного коэффициента 

можно разделить на 3 фазы: 

– вычисление направления вектора ди-

ректора единичной молекулы; 

– определение преимущественного на-

правления ориентации молекул в кластере; 

– на основе вычисленных углов между 

направлением сдвига и осью каждой 

молекулы вычисляется ориентационный 

коэффициент. 

В разработанной программе вектор ди-

ректора молекулы может вычисляться 

двумя методами – методом наименьших 

квадратов (МНК) и более простым эмпи-

рическим методом. Трехмерный МНК – 

это наиболее точный метод, который мо-

жет применяться для любых молекул, од-

нако он требует большого вычислительно-

го ресурса, и для большого числа частиц 

кластера сильно замедляет вычисления.  

Упрощенный метод заключается в том, 

что для вычисления нормали молекулы 

берутся крайние два атома с одной сторо-

ны молекулы и еще один, максимально 

удаленный от первых двух. Данное упро-

щение исходит из предположения, что мо-

лекулы, ориентационный коэффициент ко-

торых вычисляется, не деформируются в 

процессе оптимизации/выполнения моле-

кулярной динамики, либо деформацией 

этих молекул можно пренебречь.  

Это более быстрый метод, но соответ-

ственно он может применяться только для 

молекул, которые не деформируются либо 

ввиду своего размера, либо геометриче-

ской структуры. Таким образом, найдя од-

ним из описанных выше способов трех-

мерное уравнение прямой, мы находим 

преобладающее направление, вдоль кото-

рого расположено наибольшее количество 

молекул, и выбираем его за основное. Уг-

лы наклона директора к координатным 

осям используются для вычисления ориен-

тационного коэффициента в кластере сма-

зочного вещества. 

Для молекулярной оптимизации ве-

ществ был применен алгоритм MM2 [5].  В 

качестве модельного смазочного материа-

ла принимали бензол, в качестве материа-

ла твердой поверхности – карбид воль-

фрама. Этот материал выбирали из сооб-

ражения, что соединения вольфрама обла-

дают выраженной способностью влиять на 

процессы гетерогенного катализа, а значит 

и на ориентационные процессы в сопря-

женном материале.  

Согласно описанным выше принципам 

был смоделирован кластер твердой по-



№ 2 (362) ТЕХНОЛОГИЯ ТЕКСТИЛЬНОЙ ПРОМЫШЛЕННОСТИ 2016 206 

верхности. Для упрощения системы моле-

кулярная система поверхности принята 

строго фиксированной (межатомные рас-

стояния строго заданы). При оптимизации 

смазочного слоя поверхность играет роль 

источника поля, влияющего на ориента-

цию частиц адсорбата.  

Далее моделировали слой вещества, 

потенциально готовый к сближению с по-

верхностью под действием адсорбционных 

сил. Сближение моделировалось включе-

нием оптимизационной процедуры до до-

стижения состояния адсорбционного рав-

новесия. Происходило объединение кла-

стера поверхности и адсорбирующегося 

вещества, выполнялась их оптимизация, 

вычислялась полная энергия системы, 

энергия адсорбции к поверхности и ориен-

тационный коэффициент.  

 

В Ы В О Д Ы 

 

В настоящей работе обсуждены осо-

бенности применения методов молекуляр-

ной динамики для описания процессов на 

границе твердой и жидкой фаз, предложен 

метод вычисления молекулярного ориен-

тационного коэффициента граничного 

жидкого слоя. Показано, что рассчитанные 

значения ориентационного коэффициента 

позволяют оценивать ориентирующее вли-

яние твердых поверхностей на частицы 

прилегающего жидкого слоя. 
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