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В работе описаны процедура и результаты молекулярного моделирова-

ния трибосистем «металл – волокнистая поверхность – раствор ПАВ» и 

«металл – металл – раствор ПАВ», которые могут служить основой для 

прогнозирования показателей технологических процессов обработки тек-
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стильной структуры. Приведены результаты расчета множественной 

корреляции данных, полученных при моделировании, расчете и экспери-

ментальном исследовании триботехнических свойств водных растворов 

неионогенных ПАВ, взаимодействующих с поверхностями трения волокни-

стых и металлических материалов. Полученные результаты показывают, 

что наиболее сильные связи с коэффициентом трения образуют следую-

щие характеристики НПАВ: плотность, краевой угол смачивания, гидро-

фильно-липофильный баланс, полная энергия системы после сдвига поверх-

ности. Аналогичные результаты наблюдаются при расчете корреляцион-

ной зависимости этих характеристик от коэффициента трения, полу-

ченного при исследовании трибосистемы Ткань-ПАВ-Металл.   
 

The paper describes the procedures and results of molecular modeling of the 

tribosystem "metal - fibrous surface - surfactant solution" and "metal - metal - 

surfactant solution", which can be used to predict the performance of technologi-

cal processes for processing textile structures. The results of calculating the multi-

ple dependence of the data obtained in modeling, calculating and experimentally 

conducting the tribological properties of aqueous solutions of non-ionic surfac-

tants interacting with the friction surfaces of fibrous and metallic materials are 

presented. The results show that the strongest relationship with the friction coeffi-

cient takes into account the following characteristics of non-ionic surfactants: sur-

face, contact angle, hydrophilic-lipophilic balance, and the full energy system after 

surface shear. Similar results are observed when calculating the dependence on 

the friction coefficient obtained when conducting the tribosystem of the Fabric-

Surfactant-Metal system. 
 

Ключевые слова: триботехнические свойства, неионогенные поверх-

ностно-активные вещества, физико-химические характеристики НПАВ, 

критическая концентрация мицеллообразования, гидрофильно-

липофильный баланс. 
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Распространенным видом трения в рабо-

чих узлах текстильных машин является про-
цесс фрикционного взаимодействия волок-

нистой поверхности (ткани) с металличе-
ским контртелом. При этом смазочной сре-
дой в таких трибосистемах часто являются 

растворы поверхностно-активных веществ 
(ПАВ). Тогда объектом изучения могут 

служить такие характеристики контактного 
взаимодействия, как скорость пропитки, ин-
тенсивность промывки, модификация струк-

туры волокон, а также коэффициент трения 
и интенсивность изнашивания поверхно-

стей. Эти параметры, безусловно, связаны с 
режимом трения, молекулярной структурой 
используемого ПАВ. 

С целью оценки степени влияния 

свойств ПАВ на трибологические характе-
ристики трибосистемы проведено модели-

рование молекулярной структуры гранич-
ного смазочного слоя во взаимодействии с 
поверхностями трения с использованием 

методов молекулярной динамики. Для мо-
делирования трибоактивного компонента 

выбраны марки водорастворимых неионо-
генных ПАВ: Стеарокс 6, ОП-7, ОП-10, 
ОС-20 (концентрация 2,0 г/л), имеющие 

различную химическую структуру и пара-
метры поверхностной активности, а также 

вспомогательные вещества глицерин и 
натрия тетраборат (раствор в глицерине 
20%). Тетраборат натрия и глицерин так-
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же, как и ПАВ, в том числе и неионоген-
ные, входят в группу текстильных вспомо-
гательных веществ и используются инди-

видуально или в комбинации с ПАВ. Так, 
тетрабораты применяются в составе ком-

позиций в процессах беления тканей. Гли-
церин в составе композиций с ПАВ исполь-
зуют для создания устойчивых дисперсий 

водонерастворимых красителей при ко-
лорировании тканей.  

Наряду с методикой компьютерного 
расчета был поставлен натурный экспери-
мент по испытанию исследуемой пары 

трения. Для пары «ткань – металл» ис-
пользовалась хлопчатобумажная ткань 

«рогожка» и металлическая поверхность, 
вращающаяся с постоянной скоростью 
(схема трения «плоскость – ролик»). Ис-

пытания пары трения «металл – металл» 
происходили по той же контактной схеме. 

Исследование проводилось с помощью 
установки, имитирующей процесс взаимо-
действия в паре трения «текстильный ма-

териал – металлическая поверхность», 
«металлическая поверхность – металличе-

ская поверхность» и позволяющей опреде-
лять изменение потребляемой электродви-
гателем мощности при трении, снимать 

данные с тензометрического силоизмери-
теля и установленного в зоне трения дат-

чика температуры. При этом в зону кон-
такта дозированно вносилось исследуемое 
вещество. В работе использовалась схема 

трения «диск (металл) – плоскость (ткань, 
пряжа)» и «диск (металл) – плоскость (ме-

талл)». Режим трения в эксперименте при-
нимали постоянным при следующих пара-
метрах: трение непрерывное при нагрузке 

1 Н, площадь контакта 2 мм2, частота вра-
щения диска 1000 об/мин.  

При компьютерном моделировании и 
теоретическом прогнозировании трибологи-
ческих свойств избранной трибосистемы 

применен разработанный ранее способ 
оценки эффективности смазочных материа-

лов, основанный на использовании модели 
пары трения в присутствии граничного сма-
зочного слоя между ними [1]. Для этих це-

лей использовали программное обеспечение 
[2, 3], предназначенное для оценки эффек-

тивности смазочных материалов с помощью 
программных средств, реализующих методы 
молекулярной механики, квантовой химии и 

молекулярной динамики (например, Hyper-
Chem), применяя при этом протоколы меж-

программной связи или внутренние языки 
программирования.  

При проведении компьютерного моде-

лирования использовались две модели. В 
первой модели при моделировании гра-

ничного смазочного слоя использовались 
только молекулы исследуемых веществ 
(ПАВ), во второй модели к молекулам ве-

щества добавлялись молекулы воды так, 
чтобы молекулярная масса молекул веще-

ства была равна общей молекулярной мас-
се молекул воды. Это необходимо для то-
го, чтобы учесть неизбежное влияние про-

цесса гидратации растворенных молекул 
ПАВ на процесс самоорганизации моле-

кулярной структуры трибоактивного ком-
понента в смазочном слое. 

Алгоритм для исследования трибоси-

стемы состоял из следующих шагов: 
1. C помощью программного обеспече-

ния [2, 3] и программы молекулярного мо-
делирования HyperChem, реализующей рас-
четные методы молекулярной механики, 

молекулярной динамики и квантовой хи-
мии, первоначально была смоделирована 

одна молекула смазочного слоя. При даль-
нейшем использовании методов молеку-
лярной механики для расчета параметров 

(энергетических, геометрических характе-
ристик и т. д.) триботехнической системы 

выполнялась оптимизация модели молекулы 
полуэмпирическими методами zindo/1 (для 
расчета зарядов атомов молекул). Метод 

zindo/1 входит в семейство методов SCF и 
является одним из вариантов метода INDO 

[4, 5, 6, 7, 8]. 
 

 
 

Рис. 1 
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2. С помощью разработанного програм-
много обеспечения [2] посредством исполь-
зования протоколов межпрограммной связи 

для управления HyperChem создавался 

смазочный слой заданного размера с ран-
домизированным расположением молекул 
ПАВ. При этом количество молекул рас-

считывалось следующим образом [4]: 
 

Nmolecules = (volume × density × Avogadro’snumber)/molecularweight, 
 
где volume – объемный размер слоя (задает-

ся пользователем (по умолчанию 15*15*15 
Å (Ангстрем)); density – плотность веще-

ства (задается пользователем), г/см3; Avo-
gadro’s number – число Авогадро; molecu-
lar weight (mas_one_mol) – молярная масса 

элемента (расчет производится програм-
мой на основании данных hin файла), 

г/моль.  

3. Выполнялась процедура минимиза-

ции энергии системы и оптимизации по-
ложения молекул в смазочном слое с ис-

пользованием метода Полака-Рибьера-
Поляка (PRP), определяющегося как метод 
сопряженных градиентов для решения не-

линейных задач оптимизации [6]. Пример 
построенной программой трехмерной мо-

дели молекулярного кластера, образован-
ной молекулами ПАВ, показан на рис. 2. 

 

 
 

Рис. 2 

 

4. Генерировались в виде идеальной 
слоевой кристаллической решетки поверх-

ности трения заданного размера, между 
которыми располагался слой смазочного 
материала. После этого определяли меж-

фазную поверхностную энергию в виде 
разницы энергий системы до взаимодей-

ствия смазочного слоя с поверхностью 
трения и после взаимодействия в результа-
те произведенной оптимизации системы 

(рис. 3). Полученное значение являлось 
расчетной оценкой энергии адсорбции, 

представленной в столбце 2 табл. 1. 

5. Посредством HyperChem осу-
ществлялся виртуальный сдвиг с посто-

янной скоростью верхней поверхности 
трения относительно нижней. В про-
цессе моделирования, используя мето-

ды молекулярной динамики, интегри-
рованные в программу HyperChem, 

включающие как полуэмпирические 
квантовые, так и методы молекулярной 
механики [4], выполнили расчет энерге-

тических параметров системы и опре-
делили полную энергию молекулярной 

системы. Полученные значения приве-
дены в столбцах 3 и 4 табл. 1. 
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Рис. 3 

 

С учетом ориентации продольных осей 

молекул относительно поверхностей трения 
рассчитан ориентационный коэффициент 
или параметр порядка (характеристика 

упорядоченности молекул в смазочном 
слое): 

 

       (1) 
 

где  – среднеквадратичное откло-
нение направляющих косинусов векторов 

всех молекул смазочного слоя относитель-

но оси Х;  – среднеквадратичное  
отклонение направляющих  косинусов 
векторов всех молекул смазочного слоя 

относительно оси Y;  – средне-
квадратичное отклонение направляющих 
косинусов векторов всех молекул смазоч-

ного слоя относительно оси Z. 
При этом параметр порядка для раз-

дельной оценки по избранным простран-

ственным направлениям рассчитывается 
по формулам: 

 

21
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2
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x x
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21
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2
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y y
  ,         (3) 

21
(3cos 1)

2
S

z z
  .          (4) 

 

Эти выражения получены по формуле 

расчета параметра порядка, введенной 
В.И. Цветковым [9]: 

 

21
(3cos 1)

2
S   ,           (5) 

 

где θ – угол между осью индивидуальной 
молекулы и заданной осью X, Y, Z (угло-

вые скобки означают усреднение по всем 
ориентациям молекул). 

Все вышеуказанные шаги, начиная с 
построения рандомизированного смазоч-
ного слоя, осуществляются с помощью 

управляющей программы путем использо-
вания в ней OLE или DDE технологий, до-

стигая, таким образом, автоматизации вы-
числений. На рис. 4 приведены модели мо-
лекул ПАВ, использованных в экспери-

ментальных исследованиях. 
 

 
 

Рис. 4 
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В результате проведенных модельных 
построений и расчетов, а также натурных 
экспериментов с различными НПАВ найде-

ны физико-химические величины, потен-
циально влияющие на трибологические 

свойства исследуемых веществ. При этом 
часть параметров, таких как краевой угол 
смачивания, поверхностное натяжение, 

плотность, измерена стандартными мето-
дами (метод лежащей капли, метод отрыва 
проволочного контура, метод гидростати-

ческого взвешивания). Значения гидро-
фильно-липофильного баланса(ГЛБ) взяты 

из справочника [10]. Полученные данные 
приведены в табл. 1.  
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ОП-7 3.93 7060 0.77 499 10.9 24 34.8 0.99 0.166 0.227 

Стеа-

рокс-6 
2720 6948 0.71 549 6.8 44.5 44 1 0.139 0.348 

ОС-20 60.76 7057 0.68 1152 13.5 13.9 36.3 1.03 0.134 0.325 

ОП10 2151 7131 0.85 661 15.9 26.4 38 1 0.141 0.24 

Вода 11 6630 0.61 18   44.9 70 0.997 0.16 0.244 

Глице-

рин 
30 6747 0.74 92 3.9 84.5 66.4 1.23 0.36 0.4 

Натрия 

тетра-

борат 

1205 9585.2 0.68 347   89.4 60 1.73 0.5 0.57 

 
Для исследования степени взаимного 

влияния параметров выполнен корреляци-
онный анализ полученных данных. Пред-
ставленные в табл. 2, 3 результаты анализа 

свидетельствуют, что наиболее сильные 
связи с коэффициентом трения образуют 

следующие параметры НПАВ: плотность, 
краевой угол смачивания, гидрофильно-

липофильный баланс, полная энергия си-

стемы после сдвига поверхности.  
Аналогичные взаимосвязи наблюдаются 

при расчете корреляционной зависимости 

этих параметров от коэффициента трения, 
полученного при исследовании системы 

Ткань-ПАВ-Металл. Данные приведены в 
табл. 3.   
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Энергия  

адсорбции, 

ккал/моль 1.00                 

Полная энергия 

системы после 

сдвига поверх-

ности, ккал/моль 0.19 1.00               

Ориентацион-

ный коэффици-

ент 0.38 -0.11 1.00             
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Окончание табл. 2 

Молекулярная 

масса (ММ), 

а.е.м 0.18 0.00 0.26 1.00           

ГЛБ 0.12 0.94 0.43 0.74 1.00         

Краевой угол 

смачивания 0.00 0.53 -0.23 -0.68 -0.86 1.00       

Поверхностное 

натяжение, ж/г, 

Дж/м2 -0.26 0.24 -0.58 -0.82 -0.81 0.81 1.00     

Плотность рас-

твора, г/см3 0.01 0.91 -0.21 -0.25 -0.68 0.80 0.53 1.00   

Коэффициент 

трения μ (ме-

талл-ПАВ-

металл) -0.11 0.77 -0.16 -0.43 -0.73 0.91 0.64 0.96 1.00 
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Энергия адсорб-

ции, ккал/моль 1.00 

        Полная энергия  

системы после 

сдвига поверх-

ности, ккал/моль 0.19 1.00 

       Ориентацион-

ный коэффици-

ент 0.38 -0.11 1.00 

      Молекулярная 

масса (ММ), а.е.м 0.18 0.00 0.26 1.00 

     ГЛБ 0.12 0.94 0.43 0.74 1.00 

    Краевой угол 

смачивания 0.00 0.53 -0.23 -0.68 -0.86 1.00 

   Поверхностное 

натяжение, ж/г, 

Дж/м2 -0.28 0.12 -0.57 -0.84 -0.81 0.77 1.00 

  Плотность рас-

твора, г/см3 0.01 0.91 -0.21 -0.25 -0.68 0.80 0.44 1.00 

 Коэффициент 

трения μ (ме-

талл-ПАВ-

металл) 0.13 0.81 -0.28 -0.14 -0.77 0.80 0.40 0.93 1.00 

 
В Ы В О Д Ы 

 
1. Расчетные энергетические показате-

ли, получаемые в результате молекулярно-

го моделирования трибосистемы со смазоч-
ным слоем, могут служить основой для 

прогнозирования показателей технологи-

ческих процессов обработки текстильной 
структуры, вступающей во фрикционное 
взаимодействие с металлическими компо-

нентами технологического оборудования. 
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2. Результаты расчета множественной 
корреляции расчетных и эксперименталь-

ных данных показывают, что наиболее 
сильные связи с коэффициентом трения 
образуют следующие характеристики 

НПАВ: плотность, краевой угол смачива-
ния, гидрофильно-липофильный баланс, 

полная энергия системы после сдвига по-
верхности. Аналогичные результаты 
наблюдаются при расчете корреляционной 

зависимости указанных параметров от ко-
эффициента трения, полученного при ис-

следовании трибосистемы Ткань-ПАВ-
Металл. Таким образом, разработанное 
нами программное обеспечение [2, 3], 

предназначенное для оценки эффективно-
сти смазочных материалов в паре трения 

«металл-металл», в приближенном допу-
щении обладает предсказательной способ-
ностью и для оценки фрикционных 

свойств пары трения трибосистем Ткань-
ПАВ-Металл. 
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