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Потенциал взаимодействия молекулы 
с бесконечной нанонитью 

 
В настоящей работе рассмотрена наноструктура, 

состоящая из бесконечных углеродных нанонитей. Эта 
структура выступает в качестве фильтра молекул мета-
на и гелия. В расчетах углеродная нанонить аппрокси-
мируется континуальной моделью. Энергия взаимодей-
ствия молекулы газа с нанонитью описывается потен-
циалом Леннарда-Джонса. Получена формула потенци-
ала взаимодействия углеродной цилиндрической нано-
нити с пробной молекулой. Изучается взаимодействие 
молекул гелия He и метана CH4 с наноструктурой, в ка-
честве базовой частицы которой выступает бесконечная 
углеродная цилиндрическая нанонить. Расчетами были 
найдены размеры пор, благоприятные для проникнове-
ния молекул гелия в углеродный слой и непроникнове-
ния молекул метана. 

 

Ключевые слова: природный газ, гелий, метан, нанонити, угле-
родные нанотрубки, дисперсная частица, континуальная модель, по-
тенциал Леннарда-Джонса. 

 
Введение 

 

В связи с широким применением гелия в промышленных, 
медицинских и исследовательских целях существует необхо-
димость в эффективных методах его производства. Одним из 
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перспективных методов производства гелия является его вы-
деление из природного газа с помощью углеродных нано-
структур. В качестве углеродных наноструктур могут высту-
пать фуллерены, графены, различные углеродные нанотрубки. 
В работе [2] в качестве наноструктуры рассмотрена сфериче-
ская алмазная наночастица. Различные углеродные нанострук-
туры изучены в работе [8]. 

При исследовании взаимодействия углеродной нанострук-
туры с молекулой газа из многочисленных модельных потен-
циалов [10] чаще всего выбирается потенциал Леннарда-Джон-
са. Указанная модель потенциала — одна из простейших мо-
делей и широко используется в расчетах и при компьютерном 
моделировании. Наиболее частой является модель потенциала 
Леннарда-Джонса «12-6»: 

  
12 6
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,  (1) 

где ε — глубина потенциальной ямы; σ — значение r, при ко-
тором   0r . 

Часто возникает необходимость изменить степень дально-
действия потенциала, сохранив при этом его основные свой-
ства. В работах [1—5; 8; 9] произвольный потенциал модифи-
цируется гиперболическим тангенсом. В модификации гипер-
болическим тангенсом потенциал Леннарда-Джонса задается 
формулой 
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В работе [6] предложена следующая модификация произ-
вольного потенциала: 

 ,)()(
~

aarr    

где   — некоторый произвольный потенциал; a  — расстоя-
ние, на котором обращается в ноль производная потенциала 
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0)(  a . При 1  исходный и модифицированный потен-
циалы совпадают; при 1  модифицированный потенциал 
«сжат», при 1  он «растянут» по оси x  по сравнению с 
исходным. 

При решении задач молекулярной динамики простая фор-
ма потенциала взаимодействия частиц в ряде случаев позволя-
ет получить аналитическое решение задачи. 

Целью настоящей работы является получение аналитиче-
ского выражения взаимодействия молекулы с бесконечной ци-
линдрической нанонитью на основе потенциала Леннарда-
Джонса (1). 

 
Постановка задачи 

 
Рассмотрим углеродную нанонить и молекулу газа (рис. 1). 

Взаимодействие нанонити с пробной молекулой будем рас-
сматривать на основе потенциала Леннарда-Джонса «12-6» в 
следующей форме: 

 612
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где 6
6

12
12 4,4   CC ;   — относительная глубина потен-

циальной ямы;   — радиус влияния потенциала взаимодей-
ствия. 

Нанонить аппроксимируем континуальной моделью [7]. Бу-
дем считать, что нить является цилиндром радиуса a . В этом 
случае потенциал воздействия на пробную молекулу от беско-
нечного сплошного цилиндра сводится к следующему инте-
гралу: 

 
2 2 2 22

12;6 0 0
1

( ) ( 1) ( )
mm a

m

m

C
r R z dz d dR

V


 

 

 

 
    

 
    ,  (3) 

где  cos2222 RrrR  ; dzRdRd  — элемент объема; 1V  — 
объем одной молекулы структуры (рис. 1). 
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Рис. 1. Модель взаимодействия  
цилиндрической нанонити и молекулы М: 
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В работе [1] интеграл (3) вычислен с помощью пакета сим-

вольных вычислений (Maple) и численного метода (метод тра-
пеций). Получена следующая приближенная формула: 
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Вычислим интеграл (3) с помощью пакета символьных вы-
числений (Mathematica) и обозначим его через )(rf : 
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где   
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kF ,    




0

22 sin1, dttkkE  — нор-

мальные эллиптические интегралы Лежандра 1-го и 2-го рода 
соответственно, 

82644628
1 10911115616434405235 ararararA  , 

624426
2 4612313128735 arararA  . 

Сравним графически потенциалы, определяемые форму-
лами (4) и (5) (рис. 2). 
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Рис. 2. Потенциалы взаимодействия )(r и )(rf  

бесконечной углеродной нанонити  

радиуса 2a нм  с молекулой гелия 
 

В качестве пористого элемента рассмотрим систему из 
20 цилиндров, образующих туннель для движущейся молеку-
лы (рис. 3, а, б). Движение молекулы газа будем рассматри-
вать относительно следующей системы координат: ось )(ox
направим по оси «туннеля», начало координат совпадает с 
центром «первой грани» (рис. 4, а, б). 

 

  
 

     а          б 
 

Рис. 3. Система цилиндров, образующих туннель  
для движущейся молекулы: 

а — матричная наноструктура; б — туннель наноструктуры  
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a 
 

 
б 
 

Рис. 4. Нити структуры:  
а — горизонтальные: 1 2 2 2 ,A A a b   1 3 4 4 ;A A a b   

б — вертикальные: 1 2 2 2 ,B B a b  1 3 4 4B B a b   

(а — радиус цилиндра, 2b — величина поры) 

 
На рисунках 4, а, б представлены сечения туннеля плос-

костями )(oxy и )(oxz соответственно. Ширина и высота поры 

составляет 2 .b  
Движение молекулы газа относительно углеродного пори-

стого элемента описывается классическим уравнением движе-
ния 
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где m  — масса молекулы газа; ( )F gradf r


  . 
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Изучение движения пробной молекулы газа сводится к ре-
шению системы дифференциальных уравнений: 

 

1
( ),

.

dv
gradf r

dt m
dr

v
dt

  

 




 
  (7) 

Формула производной потенциала (5) имеет следующий вид: 
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где 
86244268 35510822482510835 rrararaaB  , 
82644628 3517484626174835 ararararC  , 

4224 14 ararD  . 

Значения констант ε и σ, входящих в потенциал Леннарда-
Джонса, для некоторых пар веществ приведены в таблице. 
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Константы потенциала Леннарда-Джонса 
 

Взаимодействующие  
молекулы 

Относительная  
глубина  

потенциальной ямы, К

Радиус влияния  
потенциала  

взаимодействия, нм 

С — С ε/k ⃰ = 51,2 σ = 0,335  
He — He ε/k = 10,22 σ = 0,2556  

СН4 — СН4 ε/k = 148 σ = 0,3817  
 

⃰ 91,381 10k м   — постоянная Больцмана. 
 
Если система состоит из разнородных молекул, для парамет-

ров ,   справедливы следующие правила Лоренца — Бертло: 

221112   , .
2

2211
12

 
  

На рисунках 5—8 представлены результаты расчетов для 
молекул гелия He  и метана 4CH . Через b  обозначено расстоя-
ние между цилиндрами (величина поры углеродной структуры). 

 
 

Рис. 5. Траектории движения молекулы метана вдоль оси х.  
Начальная скорость 1300 /xv м c  . Начальное положение  

молекулы 10x нм . Радиус цилиндра 4a нм  
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Рис. 6. Траектории движения молекулы гелия вдоль оси x .  
Начальная скорость 1300 /xv м c  . Начальное положение  

молекулы 10x нм . Радиус цилиндра 4a нм  

 
 

 
 

Рис. 7. Траектории движения молекулы метана вдоль оси x .  
Начальная скорость 510 /xv м c  . Начальное положение  

молекулы 10x нм . Радиус цилиндра 4a нм  
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Рис. 8. Траектории движения молекулы гелия вдоль оси x . 
Начальная скорость 510 /xv м c  . Начальное положение  

молекулы 10x нм . Радиус цилиндра 4a нм  

 
Расчеты показывают, что рассматриваемая углеродная 

структура является непроницаемой молекулами метана, если 
размеры пор 2 0,5b нм  и непроницаемой молекулами гелия, 
если размеры пор 2 0,40b нм . На рисунках 5—8 приведены 
расчеты для цилиндрической нанонити радиуса нмa 4 . 

 
Заключение 

 
Отметим, что рассматриваемая в работе углеродная нано-

структура выступает в качестве фильтра природного газа. 
Найдены размеры проницаемости молекул гелия и непроница-
емости молекул метана через фильтр. Размеры проницаемых 
пор b2  для гелия и непроницаемых для молекул метана не 
зависят от радиуса a  базовой наночастицы углеродного филь-
тра — цилиндрической нити. 
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В расчетах углеродная цилиндрическая нанонить аппрокси-
мируется континуальной моделью. Формула потенциала взаи-
модействия углеродной цилиндрической нанонити с пробной 
молекулой получена на основе потенциала Леннарда-Джонса. 
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In the article we consider nanostructure consisting of endless carbon 

nanowires. This structure serves as a filter for methane and helium mole-
cules. A carbon nanowire is approximated by a continuum model in the 
calculation. The interaction energy of a gas molecule and a nanowire is 
described with the Lennard-Jones potential. The formula for the intera-
ction potential between carbon cylinder nanowire and a test molecule is 
obtained. Helium He and methane CH4 molecules interaction with nano-
structure, the basic element of which is an endless carbon cylinder nano-
wire, is studied. The pore size favorable for helium molecules penetration 
and methane molecules nonpenetration into the carbon layer have been 
defined through calculation. 

 
Keywords: natural gas, helium, methane, nanowires, carbon nanotu-

bes, disperse particle, continuum model, The Lennard-Jones potential. 
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