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Введение Наноструктуры на основе углерода, такие как графен и углеродные нано-
трубки, привлекают внимание исследователей благодаря своим уникальным физико-хи-
мическим свойствам [1]. Изучение взаимодействия газовых смесей с такими нанострукту-
рами имеет важное значение для мембранных технологий, включая процессы разделения
газов [2]. Одним из эффективных методов исследования подобных систем является мо-
лекулярно-динамическое моделирование, позволяющее количественно оценить процессы
адсорбции и диффузии [3].

Методы В докладе представлена математическая модель взаимодействия газовой сме-
си с лесом нанотрубок. Движение частиц газа в выделенном объеме описывается системой
обыкновенных дифференциальных уравнений первого порядка, учитывающих межмоле-
кулярные взаимодействия посредством потенциала Леннарда-Джонса. Численное решение
задачи осуществляется методом Рунге-Кутты 4-го порядка. В расчетах используются гра-
ничные условия зеркального отражения от стенок рассматриваемого куба, при которых
частицы, достигшие границы расчетной области, изменяют направление скорости на про-
тивоположное, имитируя переход аналогичной частицы из соседнего виртуального объема.

Результаты Численное моделирование выполнено для смеси атомов гелия и ксено-
на, взаимодействующих с лесом углеродных нанотрубок. Полученные траектории частиц
показывают, что ксенон преимущественно сорбируется на поверхности нанотрубок, тогда
как гелий свободно диффундирует сквозь их структуру. Расчеты показали, что на пер-
вой наносекунде процесса распределение скоростей частиц соответствует максвелловскому
распределению. Вычислительная погрешность сохранялась в пределах 10-5 безразмерных
единиц, что подтверждает корректность работы численного метода.

Заключение Разработанная модель позволила выявить ключевые особенности взаи-
модействия газовых смесей с нанотрубками. Полученные результаты могут быть исполь-
зованы для проектирования новых мембранных материалов, а также для дальнейшего
исследования процессов диффузии и адсорбции в углеродных наноструктурах.
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