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В статье рассмотрены вопросы моделирования микроскопических подшипников скольжения на основе методов молекулярной динамики. Представлена математическая модель и описан алгоритм его программной реализации. Обсуждены результаты вычислительных экспериментов и предложен путь развития темы исследования.
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Одним из направлений развития нанотехнологий является создание технических систем, размеры которых соизмеримы с размерами молекул. Современные среды инженерных расчетов позволяют исследовать трибологические процессы на уровне отдельных молекул. В работе [1] представлена модель трения многослойных сферических молекул фуллеренов в малом зазоре между твердыми пластинами. Разработанная модель позволила авторам определить условия перехода между трением скольжения и качение. При этом отмечено резкое увеличение коэффициента трения при этом переходе. В работе [2] рассмотрена модель движения монослоя фуллеренов между двух движущихся поверхностей, также покрытых молекулами фуллеренов. Такая модель воспроизводит условие прилипания, общепринятое в гидродинамической теории смазки [3]. Авторы [2] декларируют явление заклинивания вращающихся молекул, однако полученные результаты сложно распространить на более общий случай гидродинамической смазки. Действие этого явления можно снизить путем введения молекул других материалов, повышением температуры, использования электростатических сил [4-5].
Методы молекулярной динамики и средние персональные компьютеры позволяют выполнять моделирование до нескольких миллионов частиц в течении нескольких микросекунд. Данная работа посвящена математическому и имитационному моделированию молекулярного гидродинамического подшипника, состоящего из молекул фуллеренов . В работе используются двухмерные модели молекул. 
Математическая модель подшипника основана на действии принципа суперпозиции множества атомов и их взаимодействии, описываемом потенциалом Леннарда-Джонса:
,	(1)
где  – расстояние между  -м и  -м атомами,  – характерная энергия, определяющая глубину потенциальной ямы,  – характерная длина, определяющая расстояние с нулевой энергией.
Считается также, что движение атомов описывается классическим законом механики, который с учетом (1) примет вид: 
,	(2)
где  – масса  -го атома,  – скорость  -го атома,  – количество взаимодействующих атомов.
Решение (2) как системы обыкновенных дифференциальных уравнений удобно представить в разностной форме, а решение осуществлять методом Рунге-Кутта [7]. Для этого была разработаны алгоритм и программа в среде MATLAB. Программа является имитационной моделью двухмерного движения смазочного материала в зазоре между неподвижной втулкой и вращающейся с постоянной скоростью цапфой, отличающейся тем, что смазочный материал, втулка и цапфа подшипника представляют собой множество молекул фуллереноподобного вещества, движущихся под действием сил тяжести, сил внутримолекулярного и межмолекулярного потенциального взаимодействия.
Схема иерархий модулей программы расчета динамики молекулярного подшипника представлена на рисунке 1. Блок «OFBearing_micro_friction.m» является исполняемым модулем, в котором задаются исходные данные для расчета, в том числе размеры подшипника, количество и свойства атомов и молекул, вызываются основные функции и выводятся результаты расчета в графическом и матричном виде. Также в блоке выполняется решение уравнений динамики (2) и выполняется проверка условий некорректной работы программы. Блок «contact_detecting.m» предназначен для идентификации контакта между атомами в каждый текущий момент времени. Результатами расчета являются матрицы с компонентами сил взаимодействия между атомами, находящимися на расстоянии, меньшем некоторого наперед заданного минимального расстояния взаимодействия. Блок «force.m» предназначен для расчета результирующей несущей способности и силы трения на поверхности молекулярного ротора в молекулярном подшипнике. Блок «initial_boundary_condition.m» формирует матрицы координат и скоростей центральных атомов молекул фуллеренов. Блок «initial_condition_b.m» формирует начальные условия для атомов – сателлитов, расположенных вокруг центрального атома в молекуле фуллерена. В блоке «inner_reactions.m» выполняется расчет сил взаимодействия внутри атомов молекул, а также результирующие силы для каждой молекулы, в том числе дающие вклад в результирующую силу трения. Блок «fill_film.m» выполняется в начальный момент времени и предназначен для заполнения смазочного слоя молекулярного подшипника молекулами смазочного материала, в данном случае молекулами фуллеренов. 
[image: ]
Рисунок 1 – Схема иерархии модулей программы расчета динамики молекулярного подшипника

Программа была протестирована для случая молекулярного подшипника со следующими характеристиками: радиус цапфы 80 А, масса атома смазки , а.е.м., масса молекулы смазки , радиус молекулы смазки , А, параметры потенциала Леннарда-Джонса  Дж, , А. В результате серии вычислительных экспериментов по расчету результирующих сил, полей скоростей и траекторий движения ротора были сделаны следующие выводы об исследовании разработанной модели и программы расчета:
- молекулярный подшипник жидкостного трения реализует смазочный эффект, схожий с эффектом жидкостного трения в макроскопических объектах, однако возникает этот эффект за счет сил отталкивания молекул смазки и подшипника, а не за счет внутреннего трения между молекулами;
- собственное вращение молекул смазки не оказывает существенного влияния на результирующие силы.
- основным недостатком разработанной модели является отсутствие учета диссипативных эффектов, которые связаны с вязким трением на макроскопическом уровне.
Дальнейшее развитие темы исследования может быть связано с применением искусственных нейронных сетей для проведения распределенных вычислений молекулярной динамики.
Данная работа была подготовлена в рамках выполнения проекта № 16-19-00186 Российского научного фонда. Авторы выражают благодарность фонду за оказанную поддержку.
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The paper deals with the issues of modeling of microscopic plain bearings based on molecular dynamics methods. A mathematical model is presented and an algorithm for its software implementation is described. The results of computational experiments are discussed and a way to develop the research topic is proposed.
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