
ÑÎÃËÀÑÎÂÀÍÍÛÉ ÐÀÑ×ÅÒ ÊÎÝÔÔÈÖÈÅÍÒÀ ÄÈÔÔÓÇÈÈ Í-C30H62

ÌÅÒÎÄÀÌÈ ÌÎËÅÊÓËßÐÍÎÉ ÄÈÍÀÌÈÊÈ

ÊîíäðàòþêÍ.Ä.∗, ÍîðìàíÃ.Ý., ÑòåãàéëîâÂ.Â.

ÎÈÂÒ ÐÀÍ, Ìîñêâà,

*kondratyuk@phystech.edu

Ñîâðåìåííàÿ ïðîìûøëåííîñòü çàèíòåðåñîâàíà â èññëåäîâàíèè ðåîëîãèè æèäêèõ óãëåâîäîðî-

äîâ, òàê êàê îíè ÿâëÿþòñÿ îñíîâíûìè ñîñòàâëÿþùèìè ìàñåë è òîïëèâ. Ñóùåñòâóþò ðàáîòû, äå-

òàëüíî îïèñûâàþùèå ðàñ÷åò òðàíñïîðòíûõ ñâîéñòâ àòîìíûõ ñèñòåì [1], íî â ñëó÷àå ìîëåêóëÿðíûõ

æèäêîñòåé âîçíèêàþò äîïîëíèòåëüíûå ñëîæíîñòè ñ ïðèìåíåíèåì êëàññè÷åñêèõ ìåòîäîâ [2-4].

Â äàííîé ðàáîòå ìåòîäàìè êëàññè÷åñêîé ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè èçó÷àþòñÿ äèôôóçèîííûå

ïðîöåññû â âûñøåì í-àëêàíå C30H62. Ðàñ÷åòû ïðîâîäÿòñÿ â ÷åòûðåõ íàèáîëåå ðàñïðîñòðàíåííûõ

ïîòåíöèàëàõ (TraPPE-UA [5], DREIDING [6], OPLS-AA [7], L-OPLS-AA [8]). Èñïîëüçîâàíèå ðàç-

ëè÷íûõ ïîòåíöèàëîâ íåîáõîäèìî äëÿ îöåíêè "ñèñòåìàòè÷åñêîé ïîãðåøíîñòè"ïîëó÷åííûõ ðåçóëü-

òàòîâ. Êîýôôèöèåíò ñàìîäèôôóçèè öåíòðîâ ìàññ ìîëåêóë ðàññ÷èòûâàåòñÿ ìåòîäàìè Ýéíøòåéíà-

Ñìîëóõîâñêîãî (〈∆r2〉 = 6DESt) è Ãðèíà-Êóáî (DGK =
∫∞
0 Cv(t)dt/3).

Ïðîöåññ ñàìîäèôôóçèè â í-àëêàíàõ îòëè÷àåòñÿ îò áðîóíîâñêîãî: â çàâèñèìîñòè 〈∆r2〉(t) íà-
áëþäàåòñÿ ñóáäèôôóçèîííûé ó÷àñòîê. Àíàëèç òðàåêòîðèé îòäåëüíûõ ìîëåêóë è èõ äèíàìèêè

ïîçâîëÿåò ïîíÿòü ïðè÷èíû ïîäîáíîãî çàìåäëåíèÿ äèôôóçèè. Àñèìïòîòèêè àâòîêîððåëÿöèîííîé

ôóíêöèè ñêîðîñòåé öåíòðîâ ìàññ ìîëåêóë Cv(t), íåîáõîäèìîé äëÿ ðàñ÷åòà êîýôôèöèåíòà äèôôó-

çèè ìåòîäîì Ãðèíà-Êóáî, ïðè ðàçíûõ òåìïåðàòóðàõ ñðàâíèâàþòñÿ ñ êëàññè÷åñêîé ãèäðîäèíàìè-

÷åñêîé àñèìïòîòèêîé, ïðåäñêàçàííîé äëÿ àòîìíûõ æèäêîñòåé [9]. Áóäåò ïðîäåìîíñòðèðîâàíî âëè-

ÿíèå äàííûõ àíàëèòè÷åñêèõ ïðîäîëæåíèé ôóíêöèè Cv(t) íà ñõîäèìîñòü ðåçóëüòàòîâ, ïîëó÷åííûõ

ìåòîäàìè Ýéíøòåéíà-Ñìîëóõîâñêîãî è Ãðèíà-Êóáî. Çàâèñèìîñòü êîýôôèöèåíòà ñàìîäèôôóçèè

îò òåìïåðàòóðû òàêæå ðàññìàòðèâàåòñÿ â äàííîé ðàáîòå. Ïðîâîäèòñÿ ñðàâíåíèå ïîëó÷åííûõ DES

è DGK ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè.
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