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Â îãëÿäi íàâåäåíî ðåçóëüòàòè ìîäåëþâàííÿ ñîëüâàòàöi¨ íàíî÷àñòèíîê ãëèáîêèìè åâòåêòè-
÷íèìè ðîç÷èííèêàìè, ùî äiþòü ÿê ñòàáiëiçàòîðè íàíî÷àñòèíîê ìåòàëiâ, ÿêi çàáåçïå÷óþòü íîâó
ïëàòôîðìó äëÿ òåõíîëîãié íàíî÷àñòèíîê. Âèêëàäåíî ñèñòåìàòè÷íi äîñëiäæåííÿ êîíôi óðàöi¨
àäñîðáöi¨, ãóñòèíè ðîçïîäiëó òà åíåð i¨ àäñîðáöi¨ ìîëåêóë H2O, CO2, CH4, N2, C8H18 òà ôòîð-
âóãëåöiâ C3F8 òà C5F12 íà ïîâåðõíi êàîëiíiòó (0 0 1). Òàêîæ ðîçãëÿíóòî òåîðåòè÷íå âèâ÷å-
ííÿ ôiçèêî-ìåõàíi÷íèõ âëàñòèâîñòåé íàíîðîçìiðíèõ ñèñòåì, çîêðåìà íàíîâèñòóïiâ, ìîíîøàðó
àìîðôíîãî âóãëåöþ òà íàíî÷àñòèíîê. Îïèñàíî êîâçàííÿ ïî àìîðôíîìó ïîëiåòiëåíó òà êðåìíiþ,
äîñëiäæåíå ìåòîäîì ìîëåêóëÿðíî¨ äèíàìiêè. Ðîçãëÿíóòî çàëåæíîñòi ñèëè òåðòÿ, ùî äiþòü íà
íàíî÷àñòèíêè, âiä øâèäêîñòi, ðîçìiðiâ, çîêðåìà ïëîùi êîíòàêòó, ñòðóêòóðè é òèïó ìàòåðiàëó,
à òàêîæ âiä íàïðÿìêó ¨õ çñóâó òà òåìïåðàòóðè. Îïèñàíî ìîëåêóëÿðíî-äèíàìi÷íå ìîäåëþâàí-
íÿ ïîâåðõíi âóãëåöåâèõ íàíîòðóáîê, õiòîçàíó, ïîëiâiíiëàöåòàòó, äiîêñèäó òèòàíó, α-êâàðöó òà
öåîëiòó äëÿ âèðiøåííÿ ïðèêëàäíèõ çàâäàíü � âiä êîíòðîëþ ðåàêöié äî àäðåñíî¨ äîñòàâêè òà
ñòâîðåííÿ íîâèõ ëiêiâ.
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I. ÂÑÒÓÏ

Ñó÷àñíà íàóêà é òåõíiêà ðîçâèâàþòüñÿ â íàïðÿìi
ñòâîðåííÿ íîâèõ âèñîêîåôåêòèâíèõ íàíîìàòåðiàëiâ òà
òåõíîëîãi÷íîãî îáëàäíàííÿ íà îñíîâi ôóíäàìåíòàëü-
íèõ ôiçè÷íèõ çàêîíiâ âçà¹ìîäi¨ ìiêðî- i íàíî÷àñòèíîê,
ùî âèçíà÷àþòü ñòðóêòóðó òà âëàñòèâîñòi êîíñòðó-
êöiéíèõ ìàòåðiàëiâ, äåòàëåé òåõíiêè â óìîâàõ åêñïëó-
àòàöi¨ [1�11]. Ôiçèêà, âèâ÷àþ÷è ïðîöåñè òà ÿâèùà, ùî
âiäáóâàþòüñÿ â ðiçíèõ ðåàëüíèõ ñèñòåìàõ, ÿêi ñêëàäà-
þòüñÿ ç âåëèêî¨ êiëüêîñòi îá'¹êòiâ, i â îêðåìèõ òiëàõ,
ðîçãëÿäà¹ ñòðóêòóðó òà âëàñòèâîñòi òâåðäèõ òië ÿê
äåÿêi çìiííi õàðàêòåðèñòèêè. Ïðîöåñè òà ÿâèùà, ùî
âiäáóâàþòüñÿ â ñèñòåìàõ, äå òiëà êîíòàêòóþòü îäèí iç
îäíèì çà âçà¹ìíîãî ïåðåìiùåííÿ é òåðòÿ, ìàþòü öi-
ëó íèçêó îñîáëèâîñòåé òà ¹ îá'¹êòîì âèâ÷åííÿ íîâîãî
íàïðÿìó ôiçèêè � òðèáîôiçèêè [3, 9, 12�15]. Çàâäàí-
íÿ òðèáîôiçèêè âèõîäÿòü çà ìåæi êëàñè÷íî¨ ôiçèêè òà
ìàòåðiàëîçíàâñòâà, îñêiëüêè âîíà ðîçãëÿäà¹ âåñü êîì-
ïëåêñ ÿâèù i ïðîöåñiâ ó òðèáîñèñòåìàõ â îñîáëèâèõ
óìîâàõ çîâíiøíüîãî åíåð åòè÷íîãî âïëèâó (äåôîðìà-
öiéíèõ, òåïëîôiçè÷íèõ, äèôóçiéíèõ òîùî), ùî âèêëè-
êàþòü ñòðóêòóðíî-ôàçîâi ïåðåòâîðåííÿ, àæ äî ðóéíó-
âàííÿ ïîâåðõîíü òåðòÿ òâåðäèõ òië. Öå äà¹ çìîãó âè-
çíà÷èòè òðèáîôiçèêó ÿê îäèí iç íàïðÿìiâ òðèáîëîãi¨
� íàóêè ïðî òåðòÿ òâåðäèõ òà ðiäêèõ òië i ïðîöåñè, ùî
ñóïðîâîäæóþòü òåðòÿ [16, 17]. Àêòóàëüíiñòü çàâäàíü
òðèáîëîãi¨ âèçíà÷à¹òüñÿ òèì, ùî ñó÷àñíi ïðèëàäè ñè-
ñòåì óïðàâëiííÿ òà òåõíîëîãi÷íîãî îáëàäíàííÿ ðiçíèõ
ãàëóçåé ïîäàþòü ñêëàäíi òåõíi÷íi ñèñòåìè. Âîíè ïðà-
öþþòü â àâòîìàòè÷íîìó ðåæèìi, i ïîøêîäæåííÿ íà-
âiòü îäíîãî ç ÷èñëåííèõ âóçëiâ òåðòÿ âèêëèêà¹ çóïèí-
êó âñi¹¨ ñèñòåìè. Îòæå, ùî ñêëàäíiøi ìàøèíè é ìåõà-

íiçìè, ùî ñêëàäíiøi óìîâè ðîáîòè âóçëiâ òåðòÿ (òðè-
áîñèñòåì) ñó÷àñíèõ òåõíi÷íèõ ñèñòåì (íàïðèêëàä, ó
êîñìi÷íèõ ïðîãðàìàõ, ïðîãðàìàõ ðîçâèòêó íàôòîãà-
çîâèäîáóâíî¨ ïðîìèñëîâîñòi òà iíøèõ), òî âàæëèâiøà
é âiäïîâiäàëüíiøà ðîëü ìàòåðiàëîçíàâöiâ ùîäî âèáî-
ðó ìåòîäó çìiöíþâàëüíî¨ îáðîáêè òà àíàëiçó ôiçèêî-
õiìi÷íèõ ïðîöåñiâ, ùî âiäáóâàþòüñÿ â óìîâàõ òåðòÿ.

Ñòðóêòóðà îãëÿäó òàêà. Ó ðîçäiëi II îïèñàíî åôå-
êòè, ùî ñïîñòåðiãàþòüñÿ ïiä ÷àñ ñîëüâàòàöi¨ âóãëåöå-
âèõ òà ìåòàëåâèõ íàíî÷àñòèíîê, ó ðiçíèõ ðîç÷èííè-
êàõ. Ïðîàíàëiçîâàíî âïëèâ òèïiâ ìàòåðiàëiâ, ðîç÷èí-
íèêiâ, ðîçìiðiâ òà ôîðì íàíî÷àñòèíîê íà ïðèïîâåðõ-
íåâó ïîâåäiíêó ðîç÷èííèêiâ ïîáëèçó çàíóðåíèõ ÷àñòè-
íîê. Ó ðîçäiëi III ðîçãëÿíóòî àäñîðáöiþ ðiçíèõ òè-
ïiâ ðiäèí íà ïîâåðõíi âóãëåöåâèõ ìàòåðiàëiâ. Ïîêàçà-
íî, ùî çà ñïðèÿòëèâèõ óìîâ àäñîðáöiéíi âëàñòèâîñòi
îñòàííiõ ìîæíà çìiíèòè. Ðîçäië IV ïðèñâÿ÷åíî îïèñó
ìåõàíi÷íèõ òà åëåêòðîìàãíiòíèõ âëàñòèâîñòåé ìîíî-
øàðó àìîðôíîãî âóãëåöþ, ÿêi êîðåëþþòü iç ïåðñïå-
êòèâíèìè õàðàêòåðèñòèêàìè  ðàôåíó. Ïîÿñíåíî, ÿêi
âçà¹ìîäi¨ äàþòü ñóòò¹âèé âíåñîê ó ïðóæíó òà ïëàñòè-
÷íó äåôîðìàöiþ çà êîâçàííÿ æîðñòêîãî iíäåíòîðà ïî
àìîðôíîìó ïîëiåòiëåíó. Âêàçàíî, ùî ñèëà òåðòÿ êðåì-
íiþ ìîæå äîñÿãàòè ìiíiìàëüíîãî çíà÷åííÿ çà âèçíà÷å-
íîãî êóòà ðóõó. Ó ðîçäiëi V îáãîâîðåíî, ùî âóãëåöåâi
íàíîòðóáêè ìîæóòü ìîäóëþâàòè òðàíñïîðòíi âëàñòè-
âîñòi ëiïiäíèõ ìåìáðàí ó íàïðÿìi ñåëåêòèâíîñòi. Åôå-
êòèâíiñòü ìåòîäó ìîëåêóëÿðíî¨ äèíàìiêè (ÌÄ) ïðî-
äåìîíñòðîâàíî ïiä ÷àñ ìîäåëþâàííÿ îði¹íòàöié òà ïî-
¹äíàííÿ ìiæ õiòîçàíîì, ïîëiâiíiëàöåòàòîì, äiîêñèäîì
òèòàíó, öåîëiòîì òà α-êâàðöîì, à òàêîæ äëÿ ðîçðîáëå-
ííÿ íîâèõ ëiêiâ òà ñïîñîáiâ ¨õ äîñòàâêè.
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II. ÑÎËÜÂÀÒÀÖIß ÍÀÍÎ×ÀÑÒÈÍÎÊ

Ñôåðè÷íî-ñèìåòðè÷íà óëüòðàäèñïåðñíà ÷àñòèíêà
ôóëåðåíà Ñ60 äiàìåòðîì 1 íì ¹ ïðåäìåòîì äîñëi-
äæåíü [3] (ðèñ. 1). Îïèñ ãiäðàòîâàíèõ ôóëåðåíîâèõ
ñòðóêòóð çàéìà¹ öåíòðàëüíå ìiñöå â áàãàòüîõ ãàëó-
çÿõ ñó÷àñíî¨ áiîëîãi¨ òà ìåäèöèíè. Âîäíî÷àñ ÿê ÷à-
ñòèíà àâòîðiâ ïðîðîêó¹ ñâiòëå ìàéáóòí¹ áiîíàíîòåõíî-
ëîãi¨ íà îñíîâi ôóëåðåíiâ, äåÿêi ðîçñëiäè ïîðóøóþòü
ïèòàííÿ áåçïåêè, äåìîíñòðóþ÷è òîêñè÷íi åôåêòè ôó-
ëåðåíiâ, ùî êîðåëþþòü ç ¨õíüîþ çäàòíiñòþ ïiääàâà-
òèñÿ à ðå àöi¨ â ðiäêèõ ñåðåäîâèùàõ æèâèõ êëiòèí.
Ãiäðîôîáíà ïîâåäiíêà ôóëåðåíiâ ó âîäi, ÿêó íà ïî÷à-
òêó äîñëiäæåííÿ îïèñóþòü ÿê íåðîç÷èííiñòü òà îñà-
äæåííÿ, íàñïðàâäi ÿâëÿ¹ ñîáîþ ñêëàäíèé áàãàòîìàñ-
øòàáíèé ïðîöåñ. Íà ìîëåêóëÿðíîìó ðiâíi öåé ôàêò
ùå áiëüøå iíòðè ó¹, òîìó ùî íåiçîëüîâàíèé ôóëåðåí
Ñ60 ¹ ãðàíè÷íèì âèïàäêîì ìiæ ìàëèìè òà âåëèêè-
ìè ãiäðîôîáíèìè ðîç÷èíàìè. ×åðåç íèçüêó ðîç÷èí-
íiñòü ó âîäi åêñïåðèìåíòàëüíi âèìiðþâàííÿ ãiäðîôî-
áíèõ çâ'ÿçêiâ Ñ60 ç íàíîðîçäiëüíîþ çäàòíiñòþ ¹ âêðàé
âàæêèì çàâäàííÿì. Òîìó òåîðåòè÷íi ñòóäi¨ çàëèøàþ-
òüñÿ ãîëîâíèì äæåðåëîì çíàíü ïðî ïðîöåñ ó ìàñøòà-
áàõ ðîç÷èíåíî¨ ðå÷îâèíè. Ìîäåëþâàííÿ, ïðåäñòàâëå-
íå â ðîáîòi [3], îïèñó¹ âëàñòèâîñòi âîäè, îòî÷åíî¨ ãi-
äðîôîáàìè, i ïîâåäiíêó ÿê ïåðâèííîãî ôóëåðåíà, òàê
i äåêiëüêîõ àìôiôiëiâ ó âîäi. Ñåðåä îá'¹êòiâ äîñëiäæå-
ííÿ ôóëåðåí ¹ åòàëîííîþ ñèñòåìîþ, òîäi ÿê âèâ÷åí-
íÿ éîãî ïîõiäíèõ äîçâîëÿ¹ ïðîãíîçóâàòè âïëèâ ðiçíèõ
÷èííèêiâ, ùî âïëèâàþòü íà ãiäðàòàöiþ i, ó êiíöåâîìó
ïiäñóìêó, ¨õ ñàìîîðãàíiçàöiþ â êëàñòåðè. Îòðèìàíi â
ñòàòòi ðåçóëüòàòè äàþòü àêòóàëüíå òà öiëiñíå óÿâëå-
ííÿ ïðî îñíîâíi âëàñòèâîñòi ôóëåðåíîâèõ ñèñòåì, ùî
äèñïåð óþòüñÿ ó âîäi. Ó ñòàòòi ãiäðîôîáíó ãiäðàòà-
öiþ ðîçãëÿíóòî ç äâîõ ïîãëÿäiâ: âîäíî¨ îði¹íòàöi¨ òà
ðîç÷èííîñòi. Îñêiëüêè áiëüøiñòü óíiêàëüíèõ âëàñòè-
âîñòåé âîäè çóìîâëåíi ñòðóêòóðîþ ìåðåæi âîäíåâèõ
çâ'ÿçêiâ òà ¨¨ äèíàìiêîþ, ïðîàíàëiçîâàíî ïðîñòîðîâi
é îði¹íòàöiéíi àñïåêòè âîäè â ñîëüâàòíèõ îáîëîíêàõ
íàâêîëî ïîâåðõíi ðîç÷èíåíî¨ ðå÷îâèíè [4]. Ñòàòè÷íà
ëîêàëüíà ñòðóêòóðà äîâîäèòü, ùî âîäà ïåðåðîçïîäi-
ëÿ¹òüñÿ íàâêîëî ïîâåðõíi ðîç÷èíåíî¨ ðå÷îâèíè áiëüø
âïîðÿäêîâàíî, íiæ ó ÷èñòié âîäi. Òàêîæ ðîçðàõîâàíî
äèíàìi÷íi âëàñòèâîñòi ñèñòåìè, ÿê-îò: ïîñòóïàëüíî-
îáåðòàëüíèé ðóõ, ðåîði¹íòàöiéíà êîðåëÿöiÿ òà êîðå-
ëÿöiéíi ôóíêöi¨ ÷àñó ïåðåáóâàííÿ ìîëåêóë âîäè, à òà-
êîæ êîåôiöi¹íòè äèôóçi¨ [5]. Çãiäíî ç ðîçðàõóíêàìè,
ñïîñòåðiãà¹òüñÿ ïîâiëüíiøà äèíàìiêà ìîëåêóë ðîç÷èí-
íèêà � óïîâiëüíåííÿ âîäè ïîáëèçó ðîç÷èíåíèõ ðå÷î-
âèí. Òàêà âîäà ìà¹ îáìåæåíèé ðóõ òà íå ìîæå îðãàíi-
çîâóâàòèñÿ â òåòðàåäðè÷íi ôîðìè ïîðiâíÿíî ç âîäîþ
â îá'¹ìi [6, 7]. Àâòîðè âèÿâèëè âiäîêðåìëåíi -OH ãðó-
ïè, ÿêi ÿâëÿþòü ñîáîþ ïîâåðõíåâi äåôåêòè ó âîäíié
ìåðåæi ïîáëèçó ãiäðîôîáíî¨ âåðõiâêè ôóëåðåíiâ. Òà-
êîæ ñïîñòåðiãàþòüñÿ âåëèêi �ñóõi� (âiëüíi âiä ìîëåêóë
âîäè ç âîäíåâèìè çâ'ÿçêàìè) äiëÿíêè Ñ60, ÿêi ìîæíà
ðîçãëÿäàòè ÿê îçíàêó ïîâåðõíåâîãî îñóøåííÿ. Ç ií-
øîãî áîêó, çà òîïîëîãi÷íèìè âëàñòèâîñòÿìè ñòðóêòó-
ðè âîäíåâèõ çâ'ÿçêiâ âèÿâëÿ¹òüñÿ ðîçòàøóâàííÿ âîäè
ç óòâîðåííÿì ï'ÿòè- òà øåñòè÷ëåííèõ êiëåöü ó íàé-

áëèæ÷îìó îòî÷åííi ïîâåðõíi, ùî âêàçó¹ íà ïîëiïøåíå
ñòðóêòóðóâàííÿ âîäè íàâêîëî åêâàòîðiàëüíî¨ äiëÿí-
êè ãiäðîôîáiâ é ïîáëèçó äîäàòêîâèõ ëàíöþæêiâ. Íà
äóìêó àâòîðiâ [3], âîäà ç âîäíåâèìè çâ'ÿçêàìè íàâ-
êîëî ïîõiäíèõ ôóëåðåíiâ ñïðàâäi ìîæå áóòè îõàðà-
êòåðèçîâàíà ÿê ðå÷îâèíà, ùî ìà¹ íåîäíîðiäíó, íåëî-
êàëüíó é ôëóêòóâàëüíó ñòðóêòóðó. Äëÿ çàáåçïå÷åííÿ
ðîçóìiííÿ ìîëåêóëÿðíîãî ðiâíÿ òåðìîäèíàìiêè ãiäðà-
òàöi¨ ðîç÷èíåíî¨ ðå÷îâèíè, âiëüíà åíåð iÿ ñîëüâàòàöi¨
âèçíà÷à¹òüñÿ äëÿ ñiìåéñòâà ôóëåðåíîâèõ ÷àñòèíîê iç
âèêîðèñòàííÿì ìåòîäó òåðìîäèíàìi÷íîãî iíòå ðóâàí-
íÿ. Óñòàíîâëåíî, ùî çìiíà âiëüíî¨ åíåð i¨ ãiäðàòàöi¨
âiä'¹ìíà äëÿ âñiõ ìîëåêóë. Áåðó÷è äî óâàãè, ùî âçà¹-
ìîäiÿ ìiæ àòîìàìè âîäè é îñåðåäêîì ôóëåðåíà îïèñó-
¹òüñÿ ëèøå ÿê äèñïåðñiéíà, ïðè÷èíîþ âiä'¹ìíî¨ âiëü-
íî¨ ñîëüâàòàöiéíî¨ åíåð i¨ ìîæå áóòè ñèëüíå ïðèòÿãàí-
íÿ Âàí-äåð-Âààëüñà ìiæ àòîìàìè âóãëåöþ òà ðîç÷èí-
íèêîì. Ðîçïîäië âóãëåöåâèõ íàíî÷àñòèíîê íà îêòàíi
¹ òåðìîäèíàìi÷íî äóæå âèãiäíèì ïîðiâíÿíî ç âîäîþ,
ùî ïåðåäáà÷à¹ ìèìîâiëüíó äèôóçiþ ôóëåðåíiâ iç ðiä-
êî¨ ôàçè â ìàñëÿíèñòó [8].

Ðèñ. 1. Ñòðóêòóðè ÷èñòîãî ôóëåðåíó (à) òà ïîõiäíèõ ôó-
ëåðåíó: (á) ìåòèëîâèé åôið ôåíië-Ñ61-ìàñëÿíî¨ êèñëîòè,
(â) êàòiîí ôóëåðîïiðîëiäèíó (FP2). Äëÿ ôóëåðîïiðîëiäè-
íó �ïðè¹äíàíèì� îðãàíi÷íèì ôðà ìåíòîì ¹ 2-ïiðîëiäèí-1-

iëåòiëàììîíié. Õëîðèä àíiîí â FP2 îïóùåíî [3].

Fig. 1. Structures of pristine fullerene (a) and fullerene
derivatives: (á) phenyl-C61-butyric acid methyl ester,
(â) fulleropyrrolidine cation (FP2). For fulleropyrroli-
dine, the �attached� organic moiety is 2-pyrrolidin-1-
ylethylammonium. Chloride anion of FP2 is neglected [3].

Ó ðîáîòi [9] âèâ÷åíà ñîëüâàòàöiÿ ìåòàëåâèõ íàíî÷à-
ñòèíîê ó ãëèáîêèõ åâòåêòè÷íèõ ðîç÷èííèêàõ çà äîïî-
ìîãîþ ìîäåëþâàííÿ ìåòîäîì ìîëåêóëÿðíî¨ äèíàìiêè
[10]. Àâòîðè ïðîàíàëiçóâàëè âïëèâ òèïiâ ìåòàëiâ, ðîç-
÷èííèêiâ ãëèáîêî¨ åâòåêòèêè, ðîçìiðiâ i ôîðì ÷àñòè-
íîê. Åôåêòèâíà ñîëüâàòàöiÿ áóëà äîñÿãíóòà äëÿ âñiõ
ðîçãëÿíóòèõ âèïàäêiâ, âîäíî÷àñ ñîëüâàòàöiéíà ñòðó-
êòóðà õàðàêòåðèçó¹òüñÿ ïåðøîþ ñîëüâàòíîþ îáîëîí-
êîþ, áàãàòîþ íà ìîëåêóëè âiäïîâiäíîãî äîíîðà âîäíå-
âîãî çâ'ÿçêó, çà ÿêîþ ðîçòàøîâàíà äðóãà îáîëîíêà ç
âëàñòèâîñòÿìè, áëèçüêèìè äî îá'¹ìíèõ ðiäêèõ ôàç.
Óñòàíîâëåíî, ùî ðóéíiâíèé åôåêò íàíî÷àñòèíîê îáìå-
æåíèé öèìè äâîìà ñîëüâàòíèìè øàðàìè, à ðiäèíà, ùî
çàëèøèëàñÿ, çáåðiãà¹ ñâîþ âîäíåâî-çâ'ÿçóâàëüíó ìå-
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ðåæó. Ôîðìóâàííÿ öüîãî ñèëüíîãî ïåðøîãî ñîëüâàòà-
öiéíîãî øàðó  ðóíòó¹òüñÿ íà âçà¹ìîäiÿõ Ëåííàðäà-
Äæîíñà ìiæ âåëèêèìè íàíî÷àñòèíêàìè é äîíîðà-
ìè âîäíåâèõ çâ'ÿçêiâ i ïîäåêóäè íà ìiæìîëåêóëÿð-
íèõ ñèëàõ iç âiëüíèìè àíiîíàìè é êàòiîíàìè. Âèÿâ-
ëåíî, ùî åôåêòèâíà ñîëüâàòàöiÿ íàíî÷àñòèíîê çáåði-
ãà¹òüñÿ äëÿ âñiõ äîñëiäæåíèõ ìåòàëiâ (Au, Ag, Pd,
Pt òà Ni) [11�15] é äëÿ ðîçãëÿíóòèõ äîíîðiâ âîäíåâèõ
çâ'ÿçêiâ, õî÷à â äåÿêèõ âèïàäêàõ, ÿê-îò: íàíî÷àñòèíêè
Ni àáî ìàëîíîâà êèñëîòà, ñîëüâàòàöiÿ ìåíø åôåêòèâ-
íà. Çáiëüøåííÿ ðîçìiðó íàíî÷àñòèíîê çìåíøó¹ íåî-
äíîðiäíiñòü ó ñêëàäi ïåðøî¨ ñîëüâàòíî¨ îáîëîíêè, çà-
áåçïå÷óþ÷è ïåðåâàæíó íàÿâíiñòü ÿê ìîëåêóë-äîíîðiâ
âîäíåâèõ çâ'ÿçêiâ, òàê é àêöåïòîðiâ âîäíåâèõ çâ'ÿçêiâ.
Àíàëîãi÷íî àíàëiç âïëèâó ôîðìè íàíî÷àñòèíîê íà
ñîëüâàòàöiþ âêàçó¹, ùî ñôåðè÷íi íàíî÷àñòèíêè ïðè-
âîäÿòü äî åôåêòèâíiøî¨ ñîëüâàòàöi¨ ïîðiâíÿíî ç iêî-
ñàåäðè÷íîþ. Íàðåøòi, ìîëåêóëÿðíî-äèíàìi÷íå äîñëi-
äæåííÿ ñîëüâàòàöi¨ êîíöåíòðîâàíîãî ðîç÷èíó íàíî÷à-
ñòèíîê ó ãëèáîêèõ åâòåêòè÷íèõ ðîç÷èííèêàõ ïîêàçà-
ëî, ùî íàâiòü äëÿ öèõ êîíöåíòðîâàíèõ ðîç÷èíiâ ãëèáî-
êi åâòåêòè÷íi ðîç÷èííèêè ìîæóòü ñîëüâàòóâàòè ìåòà-
ëåâi íàíî÷àñòèíêè, åêðàíóþ÷è âçà¹ìîäiþ ìiæ íàíî÷à-
ñòèíêàìè òà ïåðåøêîäæàþ÷è ¨õíié à ðåãàöi¨ â äîñëi-
äæóâàíîìó ìiêðîñåêóíäíîìó äiàïàçîíi ìîäåëþâàííÿ.
Îòæå, ìîëåêóëè ãëèáîêèõ åâòåêòè÷íèõ ðîç÷èííèêiâ
ìîæóòü åôåêòèâíî ñîëüâàòóâàòè ðiçíi òèïè ìåòàëå-
âèõ íàíî÷àñòèíîê, äiþ÷è ÿê ¨õíi ñòàáiëiçàòîðè é çà-
òðèìóþ÷è ¨õ àãðåãàöiþ, à îòæå, ¨õ ìîæíà ðîçãëÿäà-
òè ÿê âiäïîâiäíó ìàòðèöþ äëÿ ðîçðîáêè ñòàáiëüíîãî
ðîç÷èíó ìåòàëåâèõ íàíî÷àñòèíîê iç êîíòðîëüîâàíèì
ðîçìiðîì ÷àñòèíîê.

III. ÀÄÑÎÐÁÖIß ÍÀÍÎ×ÀÑÒÈÍÎÊ

Ó ñòàòòi [18] âèêîðèñòàíî ìåòîä ìîëåêóëÿðíî¨ äè-
íàìiêè äëÿ âèâ÷åííÿ àäñîðáöi¨ òà çáàãà÷åííÿ ñåìè òè-
ïiâ ìîëåêóë ðiäèíè íà ïîâåðõíi êàîëiíiòó [19]. Åíåð iÿ
çâ'ÿçêó, âiäñòàíü àäñîðáöi¨ òà âiëüíà åíåð iÿ ìîëåêóë
âîäè, âóãëåêèñëîãî ãàçó, ìåòàíó, àçîòó, ôòîð âóãëå-
öiâ, ÿê-îò îêòàôòîðïðîïàí é ïåðôëåíàïåíò, à òàêîæ
içîîêòàíó íà ïîâåðõíi êàîëiíiòó (0 0 1) áóëè ðîçðà-
õîâàíi ïiä âïëèâîì òåìïåðàòóðè é òèñêó â ðåçåðâó-
àði. Òàêîæ ïðîàíàëiçîâàíà òåðìîäèíàìi÷íà ñòàáiëü-
íiñòü àäñîðáöiéíî¨ êîíôi óðàöi¨. Ïiä ÷àñ ìîäåëþâàí-
íÿ êàíîíi÷íîãî àíñàìáëþ NV T ïðîòÿãîì 40 íñ âèÿâ-
ëåíî, ùî ìîëåêóëè ðiäèíè äåìîíñòðóþòü ñòðàòèôiêî-
âàíó àäñîðáöiéíó êîíôi óðàöiþ íà ïîâåðõíi êàîëiíiòó
(0 0 1) (ðèñ. 2). Ó ïåðøîìó àäñîðáöiéíîìó øàði ìî-
ëåêóëè ðiäèíè áóëè ó âèùié ïîòåíöiàëüíié ÿìi âiëüíî¨
åíåð i¨, à òåìïåðàòóðà é òèñê íå ìàëè çíà÷íîãî âïëèâó
íà ïîòåíöiàëüíi ÿìè òà åíåð åòè÷íi áàð'¹ðè, ùî âêà-
çóâàëî íà àäñîðáîâàíèé ôàçîâèé ñòàí iç âèùîþ ñòà-
áiëüíiñòþ êîíôi óðàöi¨. Äëÿ äðóãîãî, òðåòüîãî i ò.ä.
àäñîðáöiéíèõ øàðiâ ïîòåíöiàëüíà ÿìà âiëüíî¨ åíåð i¨
ãëèáøà òà ðiäèíà ïåðåáóâà¹ â ïåðåõiäíîìó ôàçîâîìó
ñòàíi ç íèæ÷îþ ñòàáiëüíiñòþ êîíôi óðàöi¨. Ðåçóëüòàòè
ðîçðàõóíêó åíåð i¨ àäñîðáöi¨ òà âiëüíî¨ åíåð i¨ âêàçó-
þòü, ùî ñiì ðiäèí àäñîðáóþòüñÿ íà ïîâåðõíi êàîëiíiòó

(0 0 1) â ïîðÿäêó: âîäà � îêòàôòîðïðîïàí � ïåðôëå-
íàïåíò � içîîêòàí � âóãëåêèñëèé ãàç � ìåòàí � àçîò.
Ìîëåêóëè âîäè é ôòîðâóãëåöiâ ìàþòü íàáàãàòî áiëü-
øó åíåð iþ çâ'ÿçêó, íiæ ìîëåêóëè îêòàôòîðïðîïàíó
é ìåòàíó, ÿêi ìîæóòü âèòiñíÿòè ìîëåêóëè íàôòè é ãà-
çiâ ó ðåçåðâóàðàõ êàîëiíiòó, òîäi ÿê äiîêñèä âóãëåöþ
ìîæå âèòiñíÿòè òiëüêè ìîëåêóëè ìåòàíó, àäñîðáîâàíi
íà ïîâåðõíi êàîëiíiòó. Çà ïiäâèùåííÿ òåìïåðàòóðè ñè-
ñòåìè åíåð iÿ çâ'ÿçêó ìîëåêóë âîäè òà ìîëåêóë îêòà-
ôòîðïðîïàíó çíà÷íî çìåíøèëàñü, àëå åíåð iÿ çâ'ÿçêó
ìîëåêóë ïåðôëåíàïåíòó, içîîêòàíó, âóãëåêèñëîãî ãàçó
òà ìåòàíó çáiëüøèëàñü íà 20 %, 36 %, 50 % òà 90 %,
âiäïîâiäíî. Àâòîðè çðîáèëè âèñíîâîê, ùî òiëüêè çàâî-
äíåííÿ òà âèòiñíåííÿ õiìi÷íèì à åíòîì ïåðôëåíàïåí-
òó ìîæå ïîëiïøèòè íàôòîâiääà÷ó â óìîâàõ âèñîêèõ
òåìïåðàòóðè òà òèñêó. Ðåçóëüòàòè ìîäåëþâàííÿ ïîêà-
çàëè, ùî òåìïåðàòóðà òà òèñê ìàþòü âàæëèâèé âïëèâ
íà õàðàêòåðèñòèêè çáàãà÷åííÿ ðiäèíè íà ïîâåðõíi êà-
îëiíiòó (0 0 1).

Ó ðîáîòi [20] àâòîðè äëÿ äîñëiäæåííÿ àäñîðáöi¨ âî-
äè òà áàãàòîêîìïîíåíòíèõ ñóìiøåé â óìîâàõ, ùî ñòà-
íîâëÿòü òèïîâi ïðîöåñè óëîâëþâàííÿ âóãëåöþ, âèêî-
ðèñòîâóþòü ðàíiøå ðîçðîáëåíó ìîäåëü àêòèâîâàíîãî
âóãëåöþ ç âåëèêîþ ïëîùåþ ïîâåðõíi, çàñíîâàíó íà âè-
ïàäêîâié óïàêîâöi íåâåëèêèõ ôðà ìåíòiâ âóãëåöåâîãî
ëèñòà, ôóíêöiîíàëiçîâàíèõ ãiäðîêñèëüíèìè ïîâåðõíå-
âèìè ãðóïàìè [21]. Àäñîðáöiÿ âîäè iíiöiþ¹òüñÿ òà âiä-
áóâà¹òüñÿ çà ðàõóíîê çðîñòàííÿ êëàñòåðiâ íàâêîëî ïî-
âåðõíåâèõ ãðóï, ÿêà ïåðåâàæíî ðå óëþ¹òüñÿ âçà¹ìîäi-
ÿìè âîäíåâèõ çâ'ÿçêiâ. Íàâïàêè, åíåð åòè÷íî âèãiäíi
ðîçòàøóâàííÿ äëÿ ìîëåêóë âóãëåêèñëîãî ãàçó âiäði-
çíÿþòüñÿ âiä òàêèõ äëÿ âîäè, òà îñíîâíèé âíåñîê ðî-
áëÿòü âçà¹ìîäi¨ Ëåííàðäà-Äæîíñà ç ïðîòÿæíèìè ïî-
âåðõíÿìè ôðà ìåíòiâ. Öå ïîÿñíþ¹, ÷îìó â øèðîêî-
ìó äiàïàçîíi óìîâ íåâåëèêà êiëüêiñòü âîäè iñòîòíî íå
âïëèâà¹ íà àäñîðáöiþ äiîêñèäó âóãëåöþ òà iíøèõ ÷à-
ñòèíîê â àêòèâîâàíîìó âóãëåöi. Çà ðåçóëüòàòàìè äî-
ñëiäæåíü ðiçíèõ ïðîöåñiâ óëîâëþâàííÿ âóãëåöþ, ùî
ìîäåëþ¹òüñÿ, ìàòåðiàë âèÿâëÿ¹ âiäìiííi âëàñòèâîñòi
äëÿ âëîâëþâàííÿ ïåðåä ñïàëþâàííÿì ÷åðåç âåëèêó
ìiñòêiñòü çà âèñîêîãî òèñêó òà iíøèõ ñïðèÿòëèâèõ õà-
ðàêòåðèñòèê. Òàêîæ àâòîðè âñòàíîâèëè, ùî êiíåòè÷íi
àñïåêòè àäñîðáöi¨ âiäiãðàþòü âàæëèâó ðîëü ó õàðàêòå-
ðèñòèêàõ ìàòåðiàëó â ðåàëüíîìó ïðîöåñi ïîäiëó [22�
24]. Íàÿâíiñòü ïîëÿðíèõ ãðóï ñèëüíî âïëèâà¹ íà ôîð-
ìóâàííÿ êëàñòåðiâ òà àäñîðáöiþ âîäè. Çà âiäñóòíîñòi
ãðóï êiëüêiñòü êëàñòåðiâ âîäè çìåíøó¹òüñÿ, à içîòåð-
ìà àäñîðáöi¨, âêëþ÷àþ÷è ìiñöå êàïiëÿðíî¨ êîíäåíñà-
öi¨, çìiùó¹òüñÿ â áiê íàáàãàòî âèùîãî òèñêó. Ó ïîïåðå-
äíiõ äîñëiäæåííÿõ ïîêàçàíî, ùî òèï ôóíêöiîíàëüíî¨
ãðóïè ïðàêòè÷íî íå âïëèâà¹ íà âóãëåêèñëèé ãàç, é öå
äîñëiäæåííÿ ïîÿñíþ¹, ÷îìó öÿ âçà¹ìîäiÿ íå ëîêàëiçî-
âàíà, à çàãàëüíèé âïëèâ ïîâåðõíåâî¨ ãðóïè � ïðîñòå
ïîñèëåííÿ ïîëÿðíîñòi ìàòåðiàëó. Àâòîðè [20] ïðèïó-
ñêàþòü, ùî àäñîðáöiÿ âîäè, íàâïàêè, ïîâèííà ñèëüíî
çàëåæàòè âiä òèïó, ðîçòàøóâàííÿ òà äîñòóïíîñòi ïî-
âåðõíåâèõ ãðóï. Ôàêòè÷íî, öå äîäàòêîâi ïàðàìåòðè,
ÿêi ìîæíà ìîäóëþâàòè â ìàòåðiàëi, ùîá ïîëiïøèòè
óçãîäæåííÿ ðåçóëüòàòiâ ìîäåëþâàííÿ òà åêñïåðèìåí-
òiâ.

1302-3



Î. Â. ÕÎÌÅÍÊÎ, Ì. Â. ÇÀÕÀÐÎÂ, Ì. Î. ÃÎÐÏÈÍ×ÅÍÊÎ

Ðèñ. 2. Êðèñòàëi÷íà ñòðóêòóðà êîìiðêè êàîëiíiòó (à), (0 0 1) ìîäåëü ïîâåðõíåâî¨ ñóïåðêîìiðêè (á), ñòðóêòóðíà ìîäåëü
îêòàíó (â) òà ÷îòèðè ìîëåêóëè ðiäèíè H2O, CO2, CH4 òà N2 (ã) [18]

Fig. 2. The crystal structure of kaolinite cell (à), the (0 0 1) surface supercell model (á), the structural model of octane (â),
and four liquid molecules H2 O, CO2, CH4, and N2 (ã) [18]

IV. ÒÅÐÒß I ÑÈÍÒÅÇ ÀÌÎÐÔÍÈÕ ÒÀ

ÍÅÑÓÌIÐÍÈÕ ÏÎÂÅÐÕÎÍÜ

Ó ñòàòòi [25] îïèñàíî ñèíòåç çà äîïîìîãîþ ëàçåðíî-
ãî õiìi÷íîãî îñàäæåííÿ ç ãàçîâî¨ ôàçè ñàíòèìåòðîâî-
ãî, àâòîíîìíîãî, áåçïåðåðâíîãî òà ñòàáiëüíîãî ìîíî-
øàðó àìîðôíîãî âóãëåöþ, òîïîëîãi÷íî âiäìiííîãî âiä
íåâïîðÿäêîâàíîãî  ðàôåíó. Íà âiäìiíó âiä îá'¹ìíèõ
ìàòåðiàëiâ, ñòðóêòóðó îäíîøàðîâîãî àìîðôíîãî âó-
ãëåöþ ìîæíà âèçíà÷èòè çà äîïîìîãîþ çîáðàæåíü ç
àòîìíîþ ðîçäiëüíîþ çäàòíiñòþ. Îáøèðíà õàðàêòåðè-
ñòèêà çà äîïîìîãîþ ðàìàíîâñüêî¨ é ðåíò åíiâñüêî¨
ñïåêòðîñêîïi¨ òà ïðîñâi÷óâàëüíî¨ åëåêòðîííî¨ ìiêðî-
ñêîïi¨ äåìîíñòðó¹ ïîâíó âiäñóòíiñòü äàëåêîãî ïîðÿä-
êó òà òðèêîîðäèíîâàíó ñòðóêòóðó ç øèðîêèì ðîç-
ïîäiëîì äîâæèí çâ'ÿçêiâ, âàëåíòíèõ êóòiâ é ï'ÿòè-,
øåñòè-, ñåìè- òà âîñüìè÷ëåííi êiëüöÿ. Ðîçïîäië êiëåöü
íå ¹ áåçïåðåðâíîþ âèïàäêîâîþ ìåðåæåþ Çàõàðiàñåíà,
à íàãàäó¹ ìîäåëü (íàíî)êðèñòàëiòó, ùî êîíêóðó¹. Àâ-
òîðè ñòâîðèëè âiäïîâiäíó ìîäåëü, ÿêà äîçâîëÿ¹ ðîç-
ðàõîâóâàòè âëàñòèâîñòi ìîíîøàðó àìîðôíîãî âóãëå-
öþ çà äîïîìîãîþ òåîði¨ ôóíêöiîíàëà ãóñòèíè âiäïî-
âiäíî äî ñïîñòåðåæåíü. Ïðÿìi âèìiðþâàííÿ ïiäòâåð-
äæóþòü, ùî âií içîëþâàëüíèé, à çíà÷åííÿ ïèòîìîãî
îïîðó àíàëîãi÷íi çíà÷åííÿì ïèòîìîãî îïîðó íiòðèäó
áîðó, âèðîùåíîãî ìåòîäîì õiìi÷íîãî îñàäæåííÿ ç ãà-
çîâî¨ ôàçè. Îäíîøàðîâèé àìîðôíèé âóãëåöü, íà äèâî,
ñòiéêèé òà äåôîðìó¹òüñÿ ç âèñîêîþ ìåæåþ ìiöíîñòi
íà ðîçðèâ áåç ïîøèðåííÿ òðiùèí âiä òî÷êè ðóéíóâà-
ííÿ. Âiäìiííi ôiçè÷íi âëàñòèâîñòi öüîãî ñòàáiëüíîãî,
îäíîøàðîâîãî àìîðôíîãî âóãëåöþ ìîæóòü âèÿâèòè-
ñÿ êîðèñíèìè äëÿ ñòâîðåííÿ áàð'¹ðiâ ïðîíèêíåííÿ é
äèôóçi¨ â ïðèñòðîÿõ ìàãíiòíîãî çàïèñó òà ãíó÷êié åëå-
êòðîíiöi [26].

Ó ñòàòòi [27] ìåòîäîì ìîëåêóëÿðíî¨ äèíàìiêè çìîäå-
ëüîâàíî êîâçàííÿ æîðñòêîãî iíäåíòîðà ïî àìîðôíîìó
ïîëiåòèëåíó (ðèñ. 3). Ðåçóëüòàòè ìîäåëþâàííÿ âêàçó-
þòü, ùî òåðòÿ ïåðåâàæíî ñêëàäà¹òüñÿ ç ñèë iíäåíòî-
ðà òà àäãåçi¨ [28]. Àâòîðè âñòàíîâèëè, ùî ñåðåäíÿ ñè-
ëà òåðòÿ ïðè àäãåçiéíîìó êîíòàêòi áiëüøà, íiæ ïðè

êîíòàêòi áåç òåðòÿ ÷åðåç åôåêò àäãåçi¨. Ðiçíèöÿ ñåðå-
äíüî¨ ñèëè òåðòÿ ìiæ àäãåçiéíèì êîíòàêòîì é êîíòà-
êòîì áåç òåðòÿ çáiëüøó¹òüñÿ çi çáiëüøåííÿì ãëèáèíè
âòèñíåííÿ ÷åðåç äiþ ñèëè iíäåíòîðà. Ïðóæíà äåôîð-
ìàöiÿ àìîðôíîãî ïîëiåòèëåíó â çîíi êîãåçi¨ ïîâ'ÿçàíà
ç åíåð i¹þ âçà¹ìîäi¨ Âàí-äåð-Âààëüñà, òîäi ÿê ïëà-
ñòè÷íà äåôîðìàöiÿ áiëüø âèçíà÷à¹òüñÿ åíåð i¹þ êóòà
çâ'ÿçêó é äâîãðàííîþ åíåð i¹þ ìîëåêóëÿðíîãî ëàíöþ-
ãà àìîðôíîãî ïîëiåòèëåíó [29]. Ìîëåêóëÿðíi ëàíöþãè
àìîðôíîãî ïîëiåòèëåíó âèòÿãóþòüñÿ âçäîâæ íàïðÿì-
êó êîâçàííÿ é à ëîìåðóþòüñÿ â íàïðÿìêó âòèñíåííÿ.
Ãíó÷êiñòü ìîëåêóëÿðíèõ ëàíöþãiâ çáiëüøó¹òüñÿ ç ïiä-
âèùåííÿì òåìïåðàòóðè òà ñïðèÿ¹ ëåãøîìó ïîâåðíåí-
íþ ìîëåêóëÿðíèõ ëàíöþãiâ ó ïî÷àòêîâèé ñòàí.

Ðèñ. 3. Ñõåìàòè÷íå çîáðàæåííÿ òåðòÿ êîâçàííÿ ïîëiìåðó;
òåðòÿ ïîõîäèòü âiä äâîõ äiëÿíîê: çîíè iíòåðôåéñó (àäãå-

çiéíå òåðòÿ) òà êîãåçiéíî¨ çîíè (òåðòÿ îðàííÿ) [27]

Fig. 3. Schematic illustration of the sliding friction of
polymer; the rubbing derives from two regions: interface secti-
on (adhesive friction) and cohesive section (plough rubbing)

[27]

Ó ñòàòòi [30] îïèñàíî äîñëiäæåííÿ òåðòÿ êîâçà-
ííÿ â ìàëèõ ñèñòåìàõ àòîìiâ êðåìíiþ â íàíîìàñ-
øòàái. Ñïî÷àòêó áóëà ñòâîðåíà ìîäåëü ìîëåêóëÿðíî-
äèíàìi÷íî¨ iìiòàöi¨ ç ÷îòèðìà ãàðìîíi÷íèìè ïðóæè-
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íàìè, âêëþ÷àþ÷è òðè ïðóæèíè ç íîðìàëüíîãî, ïî-
ïåðå÷íîãî òà ãîðèçîíòàëüíîãî íàïðÿìêiâ òà òîðñiéíó
ïðóæèíó (ðèñ. 4), äå âåðõíi àòîìè áóëè âiëüíèìè, à
òåïëîâèìè ðóõàìè íå íåõòóâàëè. Àâòîðè çðîáèëè äâà
âèñíîâêè ùîäî ñèëè òåðòÿ, ùî çìiíþ¹òüñÿ ç êóòîì
ïîâîðîòó ìiæ êðåìíi¹âèìè íàêîíå÷íèêîì òà ïiäêëàä-
êîþ é òåìïåðàòóðîþ ïîâåðõíi, ÿêó îòðèìàëè ïiä ÷àñ
ìîäåëþâàííÿ. Ïî-ïåðøå, ñèëè òåðòÿ êîâçàííÿ ¹ àíi-
çîòðîïíèìè ùîäî êóòà ïîâîðîòó, êîëè êðåìíi¹âèé íà-
êîíå÷íèê êîâçà¹ ïî êðåìíi¹âié ïiäêëàäöi íàä íåñóìið-
íèìè êîíòàêòíèìè ïîâåðõíÿìè, à ïðè êóòi ïîâîðîòó
45◦ ðîçñiþâàííÿ åíåðãi¨ äîñÿãà¹ ìiíiìóìó, òèì ÷àñîì
ñèëè òåðòÿ äîñÿãàþòü ìiíiìàëüíîãî çíà÷åííÿ, ÿêå ìî-
æíà íàçâàòè ñóïåðçìàùóâàííÿì. Ïî-äðóãå, ñèëè òåð-
òÿ êîâçàííÿ ïðèïèíÿþòü çìåíøóâàòèñÿ ç ïiäâèùåí-
íÿì òåìïåðàòóðè çà îäíàêîâîãî êóòà ïîâîðîòó, êîëè
êðåìíi¹âèé íàêîíå÷íèê êîâçà¹ ïî êðåìíi¹âié ïiäêëàä-
öi íàä íåñóìiðíèìè êîíòàêòíèìè ïîâåðõíÿìè. Ôðè-
êöiéíi ñèëè çàëåæàòü ãîëîâíî âiä ñòóïåíÿ ñóìiðíîñòi
êîíòàêòíèõ ïîâåðõîíü, i âïëèâ òåìïåðàòóðè íà ñèëè
òåðòÿ ¹ òðèâiàëüíèì [31, 32].

Ðèñ. 4. Ñõåìà ñèëiêîíîâîãî íàêîíå÷íèêà, ùî êîâçà¹ ïî
êðåìíi¹âié ïiäêëàäöi [30]

Fig. 4. The shape of silicon tip moving over the silicon �lm [30]

V. ÇÀÑÒÎÑÓÂÀÍÍß Ó ÁIÎÔIÇÈÖI

Çâàæàþ÷è íà òå, ùî â åêñïåðèìåíòi íàíîîá'¹êòàì
÷àñòî íåìîæëèâî çàäàâàòè ïîòðiáíó ïîâåäiíêó, îñî-
áëèâî¨ àêòóàëüíîñòi â íàø ÷àñ íàáóâàþòü òåîðåòè÷íi
ìåòîäè àíàëiçó, ùî äîçâîëÿþòü ïðîãíîçóâàòè åâîëþ-
öiþ âëàñòèâîñòåé íàíî÷àñòèíîê, êîëåêòèâíi ïðîöåñè
¨õ ñàìîîðãàíiçàöi¨ â íàíîñòðóêòóðè, ðåæèìè ðóõó íà-
íî÷àñòèíîê, ¨õ âçà¹ìîäiþ ç íàâêîëèøíiì ñåðåäîâèùåì
òîùî. Äîñëiäæåííÿ ïîâåäiíêè íàíîðîçìiðíèõ îá'¹êòiâ
ó áiîôiçèöi ¹ àêòóàëüíèì, îñêiëüêè äà¹ çìîãó çâóçè-
òè äiëÿíêó äîñëiäæóâàíèõ ïàðàìåòðiâ, ñïðîãíîçóâà-
òè éìîâiðíi ðåçóëüòàòè åêñïåðèìåíòó òà ¨õíi ðåçóëü-
òàòè ìîæóòü áóòè âèêîðèñòàíi ïiä ÷àñ âèêîíàííÿ áà-
ãàòüîõ ïðèêëàäíèõ çàâäàíü � âiä êîíòðîëþ ïðîõîäæå-
ííÿ ðåàêöié äî àäðåñíî¨ äîñòàâêè ëiêiâ [1]. Âiäïîâiä-

íî, ó ñòàòòi [33] îïèñàíî àòîìiñòè÷íå ìîäåëþâàííÿ
îêðåìèõ ïîðèíiâ âóãëåöåâèõ íàíîòðóáîê (ÂÍÒ) iç ði-
çíîþ äîâæèíîþ òà ôóíêöiîíàëiçàöi¹þ, à òàêîæ ïàð
òà êâàðòåòiâ ÂÍÒ [34]. Àâòîðè ïðîâåëè ìîäåëþâàííÿ
âáóäîâàíèõ ó ìåìáðàíó ÂÍÒ iç âèêîðèñòàííÿì âåëè-
êîáëî÷íî¨ MARTINI-ñóìiñíî¨ ìîäåëi [35]. ßê â àòîìi-
ñòè÷íié, òàê é ó âåëèêîáëî÷íié ìîäåëÿõ ñïîñòåðiãàëè
ÿñêðàâî âèðàæåíi êiëüöåâi ëiïiäíi îáîëîíêè íàâêîëî
ÂÍÒ (ðèñ. 5). Ç'ÿñîâàíî, ùî âïëèâ ôóíêöiîíàëiçàöi¨
òà õiðàëüíîñòi ÂÍÒ íà îáîëîíêó íåçíà÷íèé. Îòæå,
ìiöíà ñòðóêòóðà ëiïiäiâ ¹ óíiâåðñàëüíîþ îñîáëèâiñòþ
äëÿ ïîðèíiâ ÂÍÒ. Ïiä ÷àñ ìîäåëþâàííÿ ïîëîæåííÿ
òà ñòàáiëüíiñòü ïîðèíiâ ó ëiïiäíîìó áiøàði çàëåæàëè
âiä éîãî äîâæèíè òà ãiäðîôîáíîñòi ôóíêöiîíàëüíèõ
ãðóï íà êðàÿõ. Âèÿâëåíî, ùî çà àòîìiñòè÷íîãî òà âå-
ëèêîáëî÷íîãî ìîäåëþâàííÿ ÂÍÒ ìiíiìiçóþòü âïëèâ
âîäè íà ¨õíþ ãiäðîôîáíó ïîâåðõíþ. Äëÿ êîíòðîëþ
ðîçêðèòòÿ ïîðèíiâ ÂÍÒ âèêîðèñòîâóâàëèñÿ ðiçíi âè-
äè ôóíêöiîíàëiçàöi¨ ïîëÿðíîãî êðàþ. Ïîëÿðíi ãðóïè
äîïîìàãàþòü çàïîáiãòè áëîêóâàííþ êîðîòêèõ ïîðè-
íiâ ãîëîâíèìè ëiïiäíèìè ãðóïàìè, çáåðiãàþòü ïîðè
âiäêðèòèìè i, îòæå, çáiëüøóþòü åôåêòèâíiñòü ÂÍÒ-
îïîñåðåäêîâàíîãî ïåðåìiùåííÿ êðiçü ìåìáðàíó. Çàðÿ-
äæåíi ãðóïè ïðèòÿãóþòü éîíè, ÿêi ìîæóòü áëîêóâà-
òè âóçüêi ïîðè òà çíèæóâàòè âîäîïðîíèêíiñòü. ßê
íàñëiäîê, ôóíêöiîíàëiçàöiÿ ïîëÿðíèõ êðà¨â âïëèâà¹
íà ñòðóêòóðó âáóäîâóâàííÿ òà ïðîíèêíiñòü íàíîïîð,
óáóäîâàíèõ ó ëiïiäíó ìåìáðàíó, i, ñâî¹þ ÷åðãîþ, ìî-
äóëþ¹ òðàíñïîðòíi âëàñòèâîñòi, íàïðèêëàä, ðîáëÿ÷è
ïîðè ñåëåêòèâíèìè. Óòâîðåííÿ âóçëiâ ÂÍÒ âñåðåäè-
íi ìåìáðàíè àáî ïàðóâàííÿ ïîðèíiâ ÂÍÒ ïðèâîäèòü
äî ñòàáiëüíèõ êîíôi óðàöié, ùî îõîïëþþòü ìåìáðà-
íó, ç ïîðàìè, âiäêðèòèìè äëÿ ðîç÷èííèêiâ. Óïàêîâêà
ÂÍÒ â  ðàò÷àñòié ñòðóêòóði ñòàáiëiçó¹ ¨¨ âåðòèêàëü-
íó îði¹íòàöiþ. Åôåêò íàøàðóâàííÿ ëiïiäiâ íàâêîëî
öèõ àêñiàëüíî îði¹íòîâàíèõ ÂÍÒ ïðèíàéìíi òàê ñà-
ìî ñèëüíèé, ÿê íàâêîëî içîëüîâàíèõ ïîðèíiâ, é ìîæå
ðîáèòè ñòàáiëiçóâàëüíèé òà ñòðóêòóðóâàëüíèé âïëèâ
íà àíñàìáëi. Îòæå, àâòîðè ïðèïóñêàþòü, ùî áiëüøà
êîíöåíòðàöiÿ ïîðèíiâ ÂÍÒ çáiëüøèòü ïðîíèêíiñòü íà-
íîòðóáîê. Îäíàê òàêi ïó÷êè ÂÍÒ àáî áiëüø ïðîòÿæíi
ìàñèâè çìiíþþòü ìåõàíi÷íi âëàñòèâîñòi ìåìáðàíè. Íà
çàêií÷åííÿ äîñëiäíèêè ïðîäåìîíñòðóâàëè, ùî ïîðèíè
ÂÍÒ ðîáëÿòü ñèëüíèé âïëèâ íà ëiïiäè íàâêîëèøíüî¨
ìåìáðàíè. Âèÿâëåíî çàãàëüíi ïðèíöèïè, ÿêèì ïîâèí-
íi âiäïîâiäàòè øòó÷íi âîäíi êàíàëè, óòâîðåíi ç ïîðè-
íiâ ÂÍÒ, ùî ìîæóòü ñòàòè ïiä ðóíòÿì äëÿ ïîäàëüøèõ
åêñïåðèìåíòiâ.

Ó äîñëiäæåííi [36] àâòîðè âèâ÷àëè âçà¹ìîçâ'ÿçîê
ìiæ ñòðóêòóðîþ òà ïîãëèíàííÿì çàãàëüíî¨ ïîâåðõ-
íi ìîäèôiêàòîðiâ õiòîçàíó, ïîëiâiíiëàöåòàòó òà äiî-
êñèäó òèòàíó (TiO2) ç ïîâåðõíåþ α-êâàðöó çà äîïî-
ìîãîþ ìîäåëþâàííÿ ìåòîäîì ìîëåêóëÿðíî¨ äèíàìiêè
[37]. Òàêîæ äîñëiäæåíi îði¹íòàöi¨ é ïî¹äíàííÿ, îòðè-
ìàíi iç ñòðóêòóð ìiæ ìîäèôiêîâàíèìè α-êâàðöîì òà
êðèñòàëiòàìè öåîëiòó ZSM-5. Ðåçóëüòàòè ïîêàçóþòü,
ùî ïîëiâiíiëàöåòàò ¹ íåëiíiéíîþ îðãàíi÷íîþ ìàêðîìî-
ëåêóëîþ ç âåëèêîþ êiëüêiñòþ ãiäðîêñèëüíèõ ãðóï íà ¨¨
ïîâåðõíi, ÿêi ëåãêî ïðèëèïàþòü äî ïîâåðõíi ïiäêëàä-
êè òà àãëîìåðàòó. Õiòîçàí � öå ïðÿìîëiíiéíà ñòðóêòó-
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ðà, ùî ìiñòèòü âåëèêó êiëüêiñòü ãiäðîêñèëüíèõ òà àìi-
íîãðóï, ÿêi ëåãêî íàêîïè÷óþòüñÿ òà ïîøèðþþòüñÿ íà
ïîâåðõíi ïiäêëàäêè, âíàñëiäîê ÷îãî óòâîðþ¹òüñÿ îäèí
ìîäèôiêîâàíèé øàð àãåíòà òîâùèíîþ 12 �A é ïîäâié-
íèé ç òîâùèíîþ 20 �A. TiO2 íå òiëüêè óòâîðþ¹ âî-
äíåâi çâ'ÿçêè òà êîìïëåêñè ç ïiäêëàäêîþ, àëå òàêîæ
âçà¹ìîäi¹ ìiæ ñîáîþ, óòâîðþþ÷è ùiëüíèé ìîäèôiêà-
öiéíèé øàð. Àâòîðè ñïîñòåðiãàþòü, ùî âåëèêà êiëü-
êiñòü ñòàáiëüíèõ õiìi÷íèõ çâ'ÿçêiâ Ti�O�Si óòâîðþ-
¹òüñÿ ìiæ ìîäèôiêîâàíèì øàðîì íåîðãàíi÷íîãî ìà-
ëîìîëåêóëÿðíîãî TiO2 òà ïîâåðõíåþ α-êâàðöó, ÿêèé
óùiëüíèâ òà ñòàáiëiçóâàâ ïðèêðiïëåíó ïëiâêó ZSM-5.
Ùîáiëüøå, êóò îði¹íòàöi¨ ðîçðàõîâàíî äëÿ íàíîêðè-
ñòàëi÷íîãî ÿäðà ZSM-5 íà ìîäèôiêîâàíîìó α-êâàðöi,
ÿêèé ïiäòâåðäèâ, ùî îði¹íòàöiÿ íà β-âiñü íàíîêðè-
ñòàëi÷íîãî ÿäðà ZSM-5 áóëà íàéáiëüøîþ íà ïîâåðõíi
ïiäêëàäêè, ìîäèôiêîâàíî¨ TiO2. Â÷åíi âèâ÷èëè âïëèâ
òåìïåðàòóðè ìîäèôiêàòîðiâ ó ïîáóäîâàíèõ ìàòåðià-
ëàõ òà ñïîñòåðiãàëè ðiçíèöþ â àäñîðáöiéíîìó ñòàíi
TiO2 çà ðiçíèõ ìîäèôiêîâàíèõ òåìïåðàòóð. Òàêîæ
ó ñòàòòi îáãîâîðåíî êàòàëiòè÷íi âëàñòèâîñòi ìàòåðià-
ëiâ, âèãîòîâëåíèõ âiäïîâiäíèìè ìåòîäàìè ïåðåòâîðå-
ííÿ ìåòàíîëó â àðîìàòè÷íi ðå÷îâèíè. Çàñòîñîâóþ÷è
ìîäåëþâàííÿ ìåòîäîì ìîëåêóëÿðíî¨ äèíàìiêè, àâòî-
ðè îòðèìàëè òî÷íiøó é ïåðåêîíëèâiøó iíôîðìàöiþ
ïðî β-îði¹íòîâàíå çðîñòàííÿ ZSM-5 êðèñòàëiòiâ, ùî
ñèëüíî çàëåæèòü âiä ìîäèôiêàòîðiâ ïîâåðõíi. Îðãàíi-
÷íà ìîäèôiêàöiÿ óòâîðþ¹ ìîäèôiêàòîðíèé øàð çøè-
âàííÿì âîäíåâîãî çâ'ÿçêó ç ïiäêëàäêîþ, íà ïëîùèí-
íiñòü ìîäèôiêîâàíîãî øàðó ñèëüíî âïëèâà¹ òèï òà
êîíöåíòðàöiÿ ìîäèôiêàòîðà. Íåîðãàíi÷íèé ìîäèôiêà-
òîð íå ëèøå íå óòâîðþ¹ âîäíåâîãî çâ'ÿçêó é ñêëàäíî¨
âçà¹ìîäi¨ ç ïiäêëàäêîþ, àëå òàêîæ âçà¹ìîäi¹ ç iíøè-
ìè, óòâîðþþ÷è ùiëüíèé øàð ìîäèôiêàòîðà, à íà ñòó-
ïiíü ãåðìåòè÷íîñòi øàðó ñóòò¹âî âïëèâà¹ òåìïåðàòó-
ðà [11, 38]. Êîëè ïîëiâiíiëàöåòàò óòâîðþ¹ îäíîðiäíèé
¹äèíèé ìîäèôiêîâàíèé øàð òîâùèíîþ 10 �A, âiäáóâà-
¹òüñÿ çøèâàííÿ, i ìîäèôiêàöiÿ øàðó à åíòà ñòà¹ íåî-
äíîðiäíîþ.

Ó ðîáîòi [39] íàâåäåíi ðåçóëüòàòè ìîäåëþâàííÿ ìå-
òîäîì ìîëåêóëÿðíî¨ äèíàìiêè òà îáãîâîðåíî, ÿê îá-
÷èñëþâàëüíi ìåòîäè âèêîðèñòîâóâàëè äëÿ ïðîãíîçó-
âàííÿ ïîòåíöiéíèõ êàíäèäàòiâ íà ëiêè, à òàêîæ ïiä
÷àñ ðîçðîáêè ðiçíèõ ìåòîäiâ äîñòàâêè ëiêiâ. Ç ðîçâè-
òêîì óñå ïîòóæíiøèõ êîìï'þòåðiâ, óñå áiëüøi òà áiëü-
øi ñèñòåìè ìîæóòü ïiääàâàòèñÿ ìîëåêóëÿðíîìó ìî-
äåëþâàííþ, à ñèñòåìè ìîæóòü ìîäåëþâàòèñÿ äîñèòü
äîâãî. Iç ÷àñîì ìîäåëþâàííÿ òðèâàëiñòþ îäíà ìiëiñå-
êóíäà áóäå çâè÷àéíèì ÿâèùåì, òà ïiä ÷àñ ìîäåëþâà-
ííÿ ìåòîäîì ÌÄ ìîæíà ñïîñòåðiãàòè ÿâèùà òðèâàëî-
ãî ÷àñó. Ìîëåêóëÿðíå ìîäåëþâàííÿ, êðiì òðèâàëîãî,
òàêîæ ìà¹ áóòè òî÷íèì. Ïðîâîäèòüñÿ çíà÷íèé îáñÿã
ðîáîòè ç ðîçðîáêè âñå òî÷íiøèõ ñèëîâèõ ïîëiâ, ùî
äîïîìîãëî á ïîëiïøèòè êiëüêiñíi ìîæëèâîñòi ìîäåëþ-
âàííÿ ÌÄ. Òàêèìè ïðèêëàäàìè ¹ ñèëîâi ïîëÿ, ÿê-îò:
�99SB-ILDN òà âîäíi ìîäåëi, ÿê-îò TIP4P-D. Ðîçðîá-
êà òàêèõ ìåòîäiâ, ÿê ïîñòiéíå ðÍ ÌÄ, äîïîìàãà¹ ìî-
äåëþâàòè ñèñòåìè, ÿêi áëèæ÷å çà ïîâåäiíêîþ äî ñâî¨õ
åêñïåðèìåíòàëüíèõ àíàëîãiâ. Ðîçðîáëÿþòüñÿ ìåòîäî-
ëîãi¨ ãiáðèäíîãî ìîäåëþâàííÿ, ïîäiáíî ïðèñêîðåíîìó

êåðîâàíîìó ÌÄ, ÿêi ïî¹äíóþòü ïåðåâàãè áàãàòüîõ ìå-
òîäiâ äëÿ ñòâîðåííÿ åôåêòèâíiøèõ. Ç îãëÿäó íà öi òà
áàãàòî iíøèõ ïîäié, ùî ñòðiìêî âiäáóâàþòüñÿ, ñèìóëÿ-
öi¨ ÌÄ ìîæóòü çiãðàòè åôåêòèâíiøó ðîëü ó âiäêðèòòi
íîâèõ ëiêiâ [40].

Ðèñ. 5. Ñiäëî ÂÍÒ äîâæèíîþ 4.5 íì iç êiíöåâèì çàêií-
÷åííÿì COOH, âáóäîâàíå ó ëiïiäíó 1-ïàëüìiòî¨ë-2-îëåî¨ë-
îëîâî-ãëiöåðî-3-ôîñôîõîëií ìåìáðàíó. Çíiìîê, çðîáëåíèé
ïiä ÷àñ àòîìiñòè÷íîãî ìîäåëþâàííÿ ÷åðåç 240 íñ âiä ïî÷à-

òêó [33].

Fig. 5. Armchair carbon nanotube of 4.5 nm length with
COOH end termination incorporated in a 1-Palmitoyl-
2-oleoyl-sn-glycero-3-phosphocholine lipid membrane.
Structure taken from an atomistic modeling after 240 ns [33]

VI. ÂÈÑÍÎÂÊÈ

Ó ðîáîòàõ, îáðàíèõ äëÿ îãëÿäó, ïðîàíàëiçîâàíî
âïëèâ òèïó ìåòàëó, òèïó ãëèáîêîãî åâòåêòè÷íîãî ðîç-
÷èííèêà, ðîçìiðó ÷àñòèíîê òà ôîðìè íà òèáîëîãi÷íi
âëàñòèâîñòi. Äëÿ âñiõ ðîçãëÿíóòèõ âèïàäêiâ çðîáëåíî
âèñíîâîê ïðî åôåêòèâíó ñîëüâàòàöiþ çi ñòðóêòóðîþ
ñîëüâàòàöi¨, ùî õàðàêòåðèçó¹òüñÿ ïåðøîþ ñîëüâàòà-
öiéíîþ îáîëîíêîþ, áàãàòîþ ìîëåêóëàìè âiäïîâiäíîãî
äîíîðà âîäíåâîãî çâ'ÿçêó, à òàêîæ äðóãîþ îáîëîíêîþ
iç âëàñòèâîñòÿìè, áëèçüêèìè äî îá'¹ìíèõ ðiäêèõ ôàç.
Ïîÿñíåíî, ÷îìó â øèðîêîìó äiàïàçîíi óìîâ íåâåëèêà
êiëüêiñòü âîäè íå ìà¹ ñóòò¹âîãî âïëèâó íà àäñîðáöiþ
âóãëåêèñëîãî ãàçó òà iíøèõ âèäiâ â àêòèâîâàíîìó âó-
ãiëëi. Ç äîñëiäæåíü ðiçíèõ ïðîöåñiâ çàõîïëåííÿ âóãëå-
öþ ìàòåðiàë ìîäåëi ïîêàçó¹ ïåðñïåêòèâíi âëàñòèâî-
ñòi ïîïåðåäíüîãî çãîðÿííÿ çàâäÿêè âåëèêié ïîòóæíî-
ñòi çà âèñîêèõ òèñêiâ òà iíøèõ ñïðèÿòëèâèõ õàðàêòå-
ðèñòèê. Äëÿ æîðñòêîãî iíäåíòîðà îïèñàíî ìåõàíiçìè
òåðòÿ ïiä ÷àñ êîíòàêòó òà êîâçàííÿ íàä àìîðôíèì
ïîëiåòèëåíîì çà ðiçíèõ òåìïåðàòóð òà ãëèáèí âòè-
ñíåííÿ. Ðåçóëüòàòè âêàçóþòü, ùî çíà÷íi òðèáîëîãi÷íi
ìåõàíiçìè àìîðôíîãî ïîëiåòèëåíó ïîâ'ÿçàíi ç åíåð-
 i¹þ ìîëåêóëÿðíîãî ëàíöþãà òà ñòàíîì åâîëþöi¨ ìî-
ëåêóëÿðíî¨ êîíôîðìàöi¨. Îñêiëüêè ôðèêöiéíà àíiçî-
òðîïiÿ ¹ ôóíäàìåíòàëüíîþ âëàñòèâiñòþ, ðîçãëÿíóòî
çàëåæíiñòü ñèëè òåðòÿ âiä íàïðÿìêó çñóâó â íàíîñè-
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ñòåìàõ àòîìiâ êðåìíiþ òà âèÿâëåíî óìîâè ðåàëiçàöi¨
ñóïåðçìàùóâàííÿ. Ïîêàçàíî, ùî ïîðèíè âóãëåöåâèõ
íàíîòðóáîê ìîæóòü ñòàíîâèòè øòó÷íi âîäíi êàíàëè
òà àêòèâiçóâàòè ìåìáðàííi ïðîöåñè. Êðiì òîãî, øàðè
õiòîçàíó, ïîëiâiíiëàöåòàòó, äiîêñèäó òèòàíó òà öåîëiòó
íà ïîâåðõíi α-êâàðöó ïî -ðiçíîìó âïëèâàþòü íà ïðî-
íèêíiñòü îñòàííüîãî.
Âiäîìî, ùî ñëàáêiñòþ ôåíîìåíîëîãi÷íèõ ìîäåëåé ¹

òå, ùî äëÿ ¨õ çàñòîñóâàííÿ íåîáõiäíi ïðèïóùåííÿ, ÿêi
ìîæóòü ïðèçâåñòè äî íåêîðåêòíèõ ðåçóëüòàòiâ. Êðiì
òîãî, ôåíîìåíîëîãi÷íèé ïiäõiä çàçâè÷àé äà¹ ëèøå ÿêi-
ñíèé îïèñ ïðîöåñiâ íà íàíîìàñøòàái. ßê âèïëèâà¹ ç
ïðîâåäåíîãî îãëÿäó, êîìï'þòåðíå ìîäåëþâàííÿ ìåòî-
äîì ìîëåêóëÿðíî¨ äèíàìiêè ¹ àëüòåðíàòèâíèì ïiäõî-
äîì òåîðåòè÷íîãî äîñëiäæåííÿ ÿâèù íà àòîìàðíîìó

ðiâíi, îñêiëüêè ïîäà¹ êîìïðîìiñ ìiæ àíàëiòè÷íèìè
ìîäåëÿìè é åêñïåðèìåíòàëüíèìè óìîâàìè òà øèðîêî
âèêîðèñòîâó¹òüñÿ. Ùîáiëüøå, ðåàëiçàöiÿ ïðîãðàìíèõ
ðiøåíü ìîäåëåé çà äîïîìîãîþ ïàðàëåëüíèõ àë îðè-
òìiâ äàñòü çìîãó ïðîâîäèòè ïîòóæíi îá÷èñëåííÿ äëÿ
âiäíîñíî âåëèêèõ ñèñòåì é óíèêíóòè ïðîâåäåííÿ äî-
ðîãèõ åêñïåðèìåíòiâ.

Ïîäÿêà. Ðîáîòà ïiäòðèìàíà ÌÎÍ Óêðà¨íè â ìå-
æàõ ïðî¹êòiâ �Àòîìiñòè÷íi òà íåëiíiéíi ìîäåëi ôîðìó-
âàííÿ òà òåðòÿ íàíîñèñòåì� i �Ìåõàíiçìè ôîðìóâàííÿ
òà ìîäåëþâàííÿ ñòðóêòóðíîãî ñòàíó ïëiâîê òóãîïëàâ-
êèõ ñïîëóê iç ïðîãíîçîâàíèìè ìåõàíi÷íèìè õàðàêòå-
ðèñòèêàìè� (� 0122U000776).
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ATOMISTIC MODELING OF FORMATION AND FRICTION OF MATERIALS WITH

NANODIMENSIONAL SURFACES

A. V. Khomenko, M. V. Zakharov, M. O. Gorpinchenko
Sumy State University,

2, Rymskyi-Korsakov St., Sumy, UA�40007, Ukraine

The review presents the results of modeling of the solvation of nanoparticles with deep eutectic solvents
that act as stabilizers of metal nanoparticles, which provide a new platform for nanoparticle technology. It
is calculated that there is a slower dynamics of solvent molecules, i.e., a slowing down of water near solutes.
Such water has limited movement and cannot be organized into tetrahedral forms, in contrast to water in
volume. Also, the paper describes systematic studies of the adsorption con�guration, distribution density
and adsorption energy of molecules H2O, CO2, CH4, N2, C8H18 and �uorocarbons C3F8 and C5F12 on
the surface of kaolinite (0 0 1). Water adsorption is initiated and occurs due to the growth of clusters
around surface groups, which is mainly regulated by the interactions of hydrogen bonds. Further, the
paper investigates theoretically physical and mechanical properties of nanoscale systems, in particular,
nanotips, amorphous carbon monolayer and nanoparticles. It is shown that the single-layer amorphous
carbon is surprisingly stable and is deformed with a high ultimate strength without the propagation of
cracks from the point of failure. The sliding on amorphous polyethylene and silicon studied using the
method of molecular dynamics is described. The paper also discusses the dependencies of the friction
force, acting on nanoparticles, on their velocity and sizes, in particular, the contact area, the structure
and the type of the material, as well as on the direction of their shear and temperature. At an angle of
rotation 45◦, the silicon friction forces reach a minimum value, which can be termed superlubricity. The
molecular dynamics modeling of the surface of carbon nanotubes, chitosan, polyvinyl acetate, titanium
dioxide, α-quartz and zeolite is described to solve application problems ranging from reaction control to
targeted delivery and creation of new drugs. The general principles have been identi�ed that arti�cial
water channels made of carbon nanotubes porins must satisfy, which can serve as a basis for further
experiments. The organic modi�cation mainly forms a modi�er layer by crosslinking the hydrogen bond
with the substrate, the �atness of the modi�ed layer is strongly in�uenced by the type and concentration
of the modi�er.

Key words: atomic force microscopy, carbon-based materials, friction, graphene, nanoparticles, tri-
bology.
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