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В работе исследованы взаимозависимости энергетических показателей 

неионогенных поверхностно-активных веществ, полученных методом моле-

кулярно-динамического моделирования, и коэффициентов трения хлопча-

тобумажной ткани. 

 

In this paper, the interdependence of the energy indicators of nonionic surfac-

tants obtained by the method of molecular dynamics modeling and the coefficients 

of cotton fabrics friction has been studied. 
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Ранее [1...4] исследованы триботехниче-

ские свойства текстильных материалов, от-

личающихся переплетением и образован-

ных нитями, с различными физико-механи-

ческими характеристиками. Оценивалось 

изменение показателей коэффициента тре-

ния ткани полотняного переплетения в су-

хом состоянии, с пропиткой водными рас-

творами неионогенных поверхностно-ак-

тивных веществ (ПАВ). 

В настоящей работе проведены теорети-

ческие исследования энергетических харак-

теристик неионогенных поверхностно-ак-

тивных веществ в паре трения "металл – ме-

талл" и сопоставление полученных данных 

с экспериментальными результатами изме-

нения коэффициента трения текстильных 

материалов, полученными на разработан-

ном лабораторном стенде. 

Перспективным направлением в реше-

нии задач прогнозирования свойств вновь 

синтезируемых материалов являются ме-

тоды молекулярно-динамического модели-

рования, которые используются в компью-

терной химии, вычислительной биологии и 

науке о материалах для изучения как инди-

видуальных молекул, так и взаимодействия 

в молекулярных системах [5...7]. Общей 

чертой методов молекулярного моделиро-

вания является атомистический уровень 

описания молекулярных систем. Материал 

на молекулярном уровне представляет со-

вокупность атомов, химически связанных 

между собой. Мерой устойчивости межмо-

лекулярных связей служит количество 

энергии, затрачиваемой на их разрыв, а од-

ним из факторов, влияющих на это, явля-

ется коэффициент трения и структура взаи-

модействующих поверхностей. 

Одним из вариантов исследования энер-

гетических характеристик триботехничес-

ких показателей исследуемой системы яв-

ляются программы молекулярно-динами-

ческого моделирования, например, Hyper 

Chem, реализующие методы молекулярной 

механики, молекулярной динамики и кван-

товой химии [8].  

Численный анализ проведен средствами 

системы автоматизированного расчета [9] 

энергетических характеристик молекуляр-

ной структуры смазочного слоя при цикли-

ческом перемещении поверхности трения, с 

использованием методов молекулярной ди-

намики, заложенных в СAD/CAI Hyper 

Chem. 

Для определения энергетических пока-

зателей был выбран ряд неионогенных по-

верхностно-активных веществ, используе-

мых в различных технологических опера-

циях отделки ткани. Водные растворы не-

которых из поверхностно-активных ве-

ществ различной концентрации были ис-

пользованы для определения триботехни-

ческих показателей в паре трения "транс-

портирующий ролик – текстильный мате-

риал" [4], [10]. 

В табл. 1 представлены результаты мо-

лекулярно-динамического моделирования 

энергетических характеристик поверх-

ностно-активных веществ с использова-

нием программы Hyper Chem, а также опре-

деленные их физико-химические показа-

тели. Приведенные результаты физиче-

ского эксперимента свидетельствуют о том, 

что энергия адсорбции изменяется в го-

раздо более широких пределах, нежели 

энергия сдвиговых деформаций. В первом 

случае разница между минимальным и мак-

симальным значениями составляет два по-

рядка. Во втором – всего 800 единиц: на 

диаграмме рис.1-а,б представлены данные 

по энергии адсорбции (Еад), и энергии 
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сдвига (Есд) в паре трения "металл – металл" 

поверхностно-активных веществ и распо-

ложенные по мере ее возрастания, что об-

легчает их визуальную оценку в зависимо-

сти от марки вещества. 

 

Т а б л и  ц а  1 

Поверхностно-активное  

вещество 

Энергетические и физико-химические характеристики 

энергия адсорб-

ции, ккал/моль 

энергия сдвига, 

ккал/моль 
плотность, г/м3 молекулярная масса 

ОП-7 133 7145 1,030 470...542 

Стеарокс-6 323 7139 1,086 512 

ОС-20 5373 7628 0,70...0,80 1150 

Синтанол ДТ-7 13090 7244 0,95 465...508 

Синтанол ДС-10 7771 7383 0,95 510...673 

Синтанол БВ 3664 7135 0,95 726...754 

Феноксол 9/10 БВ 5104 6981 1,066 696 

Синтамид 10 974 7137 1,010 669...754 

ОП-10 900 7138 1,060 646...753 

 

             
                                     а)                                   б)                                         а)                                  б) 

 

Рис. 1                                                                          Рис. 2 

 

В явном виде проследить зависимость 

энергетических показателей от физико-хи-

мических характеристик поверхностно-ак-

тивных веществ не представляется возмож-

ным. Поэтому целесообразно рассмотреть 

их взаимозависимость от эксперимен-

тально полученных результатов анализа по 

коэффициенту трения и энергии адсорбции 

(а), и энергии сдвига (б) с транспортирую-

щим роликом технологической машины и 

хлопчатобумажной ткани Рогожка, для че-

тырех исследованных веществ: ОП-7, ОП-

10, Стеарокс-6 и ОС-20, которые представ-

лены на рис.2. Данные по величине коэф-

фициента трения получены при концентра-

ции ПАВ – 2 г/л [4], [10]. 

Представленные графические зависимо-

сти свидетельствуют о том, что полученные 

расчетные значения энергии адсорбции и 

энергии сдвига для четырех выбранных не-

ионогенных поверхностно-активных ве-

ществ имеют характер, аналогичный изме-

нению коэффициентов трения, полученных 

экспериментальным путем для группы дан-

ных ПАВ. Так, если величина коэффициента 

трения возрастает при переходе от ОП-7 к 

ОС-20 в 1,5 раза, величина энергии адсорб-

ции увеличивается примерно в 40 раз, а 

энергии сдвига – в 1,1 раза. Следовательно, 

увеличение энергии адсорбции и энергии 

сдвига свидетельствуют о характере изме-

нений поверхностных триботехнических 

свойств хлопчатобумажной ткани при дви-

жении в растворе синтетических поверх-

ностно-активных веществ по стальным 

транспортирующим органам технологиче-

ской машины. 

В Ы В О Д Ы  

 

1. Определены численные значения 

энергетических показателей ряда неионо-

генных поверхностно-активных веществ в 

паре трения "хлопчатобумажная ткань – ме-

талл" средствами специально разработан-

ной нами программы для ЭВМ и програм-

много комплекса Hyper Chem. 
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2. Проведены корреляция расчетных 

показателей энергии адсорбции и энергии 

сдвига с экспериментальными данным по 

коэффициенту трения ткани "Рогожка" 

применительно к использованным поверх-

ностно-активным веществам. 

3. Установлено, что расчетные энерге-

тические показатели могут служить осно-

вой для прогнозирования качественных по-

казателей технологических процессов об-

работки текстильной структуры с ее трибо-

техническими характеристиками, опреде-

ляемыми взаимодействием с металличе-

ским технологическим объектом. 
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