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Äëÿ ñîçäàíèÿ ìàøèí, ñïîñîáíûõ âûïîëíÿòü ôóíê-
öèè ìîëåêóëÿðíûõ ìåõàíè÷åñêèõ ìàíèïóëÿòîðîâ, íåîá-
õîäèìî èçó÷åíèå íàíîðàçìåðíûõ ìîëåêóëÿðíûõ óñò-
ðîéñòâ. Ñèíòåçèðîâàííûå â ïîñëåäíèå ãîäû òàê íàçû-
âàåìûå íàíîàâòîìîáèëè íà îñíîâå ôóëëåðåíîâûõ êî-
ëåñ, ìîäåëèðóþùèå ìîëåêóëÿðíûå òðàíñïîðòåðû,
ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé îäèí èç ïåðñïåêòèâíûõ êëàññîâ
íàíîìàøèí [1]. Ìåòîäû ñêàíèðóþùåé òóííåëüíîé
ìèêðîñêîïèè ïîçâîëèëè íàáëþäàòü íà ïîâåðõíîñòè
êðèñòàëëîâ çîëîòà ïðîñòðàíñòâåííûå ïåðåìåùåíèÿ
íàíîàâòîìîáèëåé, èíèöèèðîâàííûå òåðìè÷åñêîé àêòè-
âàöèåé ïîäëîæêè ìåòàëëà [2]. Íàèáîëüøèé èíòåðåñ â
ýòèõ èññëåäîâàíèÿõ âûçûâàåò âîçìîæíîñòü îïðåäå-
ëèòü, êàêîå âëèÿíèå íà äâèæåíèå îêàçûâàåò âðàùå-
íèå êîëåñ (ìîëåêóë ôóëëåðåíîâ) âîêðóã îäèíàðíûõ
õèìè÷åñêèõ ñâÿçåé Ñ−Ñ, ñîåäèíÿþùèõ êîëåñà ñ
øàññè.

ÓÄÊ 544.169

ÄÈÔÔÓÇÈß ÍÀÍÎÀÂÒÎÌÎÁÈËÅÉ ÍÀ ÎÑÍÎÂÅ ÔÓËËÅÐÅÍÀ
ÍÀ ÏÎÂÅÐÕÍÎÑÒÈ ÊÐÈÑÒÀËËÀ ÇÎËÎÒÀ
Ñ.Ñ. Êîíþõîâ, Í.Í. Àðòåìîâ, È.À. Êàëèìàí, È.Â. Êóï÷åíêî, À.Â. Íåìóõèí,
À.À. Ìîñêîâñêèé
(êàôåäðà ôèçè÷åñêîé õèìèè; e-mail: moskov@lcc.chem.msu.ru)

Íà îñíîâàíèè ðàñ÷åòîâ ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêèõ òðàåêòîðèé íàíîàâòîìîáèëåé ñ ôóëëåðå-
íîâûìè êîëåñàìè äàíû îöåíêè êîýôôèöèåíòîâ ïîâåðõíîñòíîé äèôôóçèè íà ïîâåðõíîñòè
çîëîòà Au(110).

Êëþ÷åâûå ñëîâà: íàíîìàøèíû, ìîëåêóëÿðíàÿ äèíàìèêà, ïîâåðõíîñòíàÿ
äèôôóçèÿ.

Ðèñ.1. Íàíîàâòîìîáèëè, ðàññìîòðåííûå â äàííîé ðàáîòå, è ñõåìû ïîäðàçäåëåíèÿ ñèñòåì íà
æåñòêèå ôðàãìåíòû: à – ïðÿìîóãîëüíàÿ, á – Z-îáðàçíàÿ

Ìåòîäû ìîëåêóëÿðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ìîãóò ñó-
ùåñòâåííî ïîìî÷ü â ýêñïåðèìåíòàõ ïî èññëåäîâàíèþ
äâèæåíèÿ íàíîàâòîìîáèëåé è ïðè ðàçðàáîòêå íîâûõ
óñòðîéñòâ, ñïîñîáíûõ ñîâåðøàòü íàïðàâëåííîå ïåðå-
ìåùåíèå ïî ïîâåðõíîñòÿì òâåðäûõ òåë. Â ïåðâîé
ðàáîòå, ïîñâÿùåííîé ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîìó
ìîäåëèðîâàíèþ íàíîàâòîìîáèëåé íà ôðàãìåíòå
ÃÖÊ-ñòðóêòóðû êðèñòàëëà çîëîòà [3], ðàññìàòðèâà-
ëèñü ñèñòåìû ñ òðåìÿ è ÷åòûðüìÿ êîëåñàìè ôóëëå-
ðåíà Ñ60 è æåñòêèìè øàññè íà îñíîâå ìîëåêóë áåí-
çîëà. Áûëî ïîêàçàíî, ÷òî ïðè óâåëè÷åíèè òåìïåðàòó-
ðû ñèñòåìû çàìåòíî âîçðàñòàåò äèôôóçèÿ íàíîàâòî-
ìîáèëåé.

Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ìû ïðîâåëè íîâûå ìàñøòàá-
íûå ðàñ÷åòû òðàåêòîðèé íà ïîäëîæêå êðèñòàëëà çî-
ëîòà äëÿ äâóõ ìîäåëåé ÷åòûðåõêîëåñíûõ íàíîàâòîìî-
áèëåé, à èìåííî ïðÿìîóãîëüíîãî (ðèñ. 1, à) è Z-îáðàç-
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íîãî (ðèñ. 1, á). Â îáîèõ ñëó÷àÿõ íàíîàâòîìîáèëü
áûë ïðåäñòàâëåí ñîâîêóïíîñòüþ ïÿòè ôðàãìåíòîâ.

Ìåòîäèêà ðàñ÷åòîâ áàçèðóåòñÿ íà èñïîëüçîâàíèè
àëãîðèòìîâ ìåòîäà ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè â âàðèàí-
òå, ïðåäóñìàòðèâàþùåì îáúåäèíåíèå ãðóïï àòîìîâ â
æåñòêèå ôðàãìåíòû, ïåðåìåùàþùèåñÿ êàê òâåðäûå
òåëà, â òî âðåìÿ êàê ñèëû, äåéñòâóþùèå íà æåñòêèå
ôðàãìåíòû, ðàññ÷èòûâàþòñÿ ïî âêëàäàì àòîì-àòîì-
íûõ âçàèìîäåéñòâèé ïî ïðàâèëàì êëàññè÷åñêèõ ñèëî-
âûõ ïîëåé. Àëãîðèòìû ïðåäøåñòâóþùèõ âåðñèé êîì-
ïüþòåðíûõ ïðîãðàìì îïèñàíû â ðàáîòàõ [3−5]. Ìû
ââåëè â ïðîãðàììó óñîâåðøåíñòâîâàíèÿ, ïîçâîëÿþ-
ùèå áîëåå ýôôåêòèâíî ïðîâîäèòü ðàñ÷åòû òðàåêòîðèé
ïðè óñëîâèè ïîääåðæêè ïîñòîÿííîé òåìïåðàòóðû ñ
èñïîëüçîâàíèåì òåðìîñòàòà Íîñý−Ïóàíêàðå. Ðåçóëü-
òàòû òðàåêòîðíûõ ðàñ÷åòîâ ïîçâîëèëè îïðåäåëèòü
êîýôôèöèåíòû äèôôóçèè.

Ïðè ðàñ÷åòàõ èñïîëüçîâàëè ìîäåëü ïîâåðõíîñòè
Au(110) ñ ÿâíûì ó÷åòîì êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè ñ
ïàðàìåòðîì 4,07 Å. Âîêðóã ïðîåêöèè öåíòðà íàíîàâ-
òîìîáèëÿ íà ïîâåðõíîñòü çîëîòà ñòðîèëè êâàäðàò
(33×33 Å) ñ 625 àòîìàìè è ïðîâîäèëè ïîäñ÷åò âçàè-
ìîäåéñòâèé òîëüêî ñ ýòèì ÷èñëîì àòîìîâ. Â ñëåäó-
þùèé ìîìåíò âðåìåíè âäîëü òðàåêòîðèè ýôôåêòèâ-
íûé ôðàãìåíò ïîâåðõíîñòè “ïåðåìåùàëñÿ” âìåñòå ñ
ìàøèíîé.  Âçàèìîäåéñòâèå êàæäîãî àòîìà íàíîàâòî-
ìîáèëÿ ñ àòîìàìè ïîâåðõíîñòè êðèñòàëëà çîëîòà îïè-
ñûâàëîñü ïîòåíöèàëîì Ëåííàðä−Äæîíñà ñ ïàðàìåòðà-
ìè, ïîçâîëÿþùèìè âîñïðîèçâåñòè ýêñïåðèìåíòàëüíûå

äàííûå ïî àäñîðáöèè ôóëëåðåíà íà çîëîòå [6]. Ïàðà-
ìåòðû âçàèìîäåéñòâèÿ àòîìîâ â íàíîàâòîìîáèëå îï-
ðåäåëÿëèñü ïî ïðàâèëàì ñèëîâîãî ïîëÿ CHARMM [7].

Ïðîäîëæèòåëüíîñòü êàæäîé ìîëåêóëÿðíî-äèíà-
ìè÷åñêîé òðàåêòîðèè ñîñòàâëÿåò îò 5 äî 20 íñ, øàã
èíòåãðèðîâàíèÿ – 1 ôñ, òåìïåðàòóðà ñèñòåìû −
300 Ê. Íà÷àëüíûå êîîðäèíàòû íàíîàâòîìîáèëåé
âûáèðàëè ðàçíûìè ñïîñîáàìè, ïîìåùàÿ öåíòð ìàñ-
ñû ìîëåêóëû â ïðåäåëàõ êóáè÷åñêîé ÿ÷åéêè ðàçìå-
ðîì 8 Å è ìåíÿÿ åå îðèåíòàöèþ îòíîñèòåëüíî êî-
îðäèíàòíûõ îñåé. Õàðàêòåðíàÿ òðàåêòîðèÿ “ïåðåìå-
ùåíèÿ” Z-îáðàçíîãî íàíîàâòîìîáèëÿ, íà÷èíàþùàÿñÿ
èç òî÷êè (0,0), ïîêàçàíà íà ðèñ. 2. Äëÿ ñðàâíåíèÿ
óêàæåì, ÷òî ðàçìåðû ñàìîé ìàøèíû ñîñòàâëÿþò
ïðèìåðíî 33×33 Å.

Îöåíêó êîýôôèöèåíòà äèôôóçèè D ïðîâîäèëè îá-
ùåïðèíÿòûì ñïîñîáîì [8] ïî ðåçóëüòàòàì ðàñ÷åòîâ
êîîðäèíàò öåíòðà ìàññû íàíîàâòîìîáèëÿ âäîëü
ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîé òðàåêòîðèè, à èìåííî ïî
óãëó íàêëîíà ëèíåàðèçîâàííîé çàâèñèìîñòè êâàäðà-
òà ñìåùåíèÿ öåíòðà ìàññû îò âðåìåíè. Äëÿ ïðÿ-
ìîóãîëüíîãî íàíîàâòîìîáèëÿ (ñì. ðèñ. 1, à) ïîëó÷å-
íî çíà÷åíèå 2,0×10−7 ì2/ñ, äëÿ Z-îáðàçíîãî íàíîàâ-
òîìîáèëÿ (ñì. ðèñ. 1, á) – 1,1×10−7 ì2/ñ.

Ðåçóëüòàò ïîäîáíîé îöåíêè çàâèñèò îò ðÿäà ôàêòî-
ðîâ, ïðåæäå âñåãî îò âûáîðà íà÷àëüíûõ óñëîâèé äëÿ
ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîé òðàåêòîðèè è îò âûáîðà
ïàðàìåòðîâ ïîòåíöèàëà âçàèìîäåéñòâèÿ àòîìîâ íàíî-
àâòîìîáèëÿ ñ ïîäëîæêîé. Íàøè ðàñ÷åòû ïîêàçûâàþò,

Ðèñ. 2. Õàðàêòåðíàÿ òðàåêòîðèÿ “ïåðåìåùåíèÿ” Z-îáðàçíîãî
íàíîàâòîìîáèëÿ íà ïîâåðõíîñòè Au(110)
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DIFFUSION OF FULLERENE-BASED NANOCARS ON THE GOLD
CRYSTAL SURFACE

S.S. Konyukhov, N.N. Artiomov, I.A. Kaliman, I.V. Kupchenko, A.V. Nemukhin,
A.A. Moskovsky
(Division of Physical Chemistry)

Basing on molecular dynamics simulations of nanocars with fullerene wheels on the gold crystal
surface Au(110) the estimates of the diffusion coefficients are reported.
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÷òî îò âàðèàöèè ýòèõ ïàðàìåòðîâ ðàññ÷èòûâàåìûé
êîýôôèöèåíò äèôôóçèè ìîæåò èçìåíÿòüñÿ íà 1−2 ïî-
ðÿäêà ïî âåëè÷èíå. Â ìåíüøåé ñòåïåíè ðàññ÷èòûâàå-
ìûå çíà÷åíèÿ D çàâèñÿò îò òåìïåðàòóðû ñèñòåìû −
ïðè ïîâûøåíèè òåìïåðàòóðû äî 500 Ê êîýôôèöèåíò

äèôôóçèè ìîæåò èçìåíèòüñÿ â 2−5 ðàç. Ñ ó÷åòîì
ýòèõ îáñòîÿòåëüñòâ èç ïîëó÷åííûõ îöåíîê ìîæíî ñäå-
ëàòü âûâîä, ÷òî äâèæåíèå Z-îáðàçíîãî íàíîàâòîìîáè-
ëÿ ïî ïîâåðõíîñòè êðèñòàëëà çîëîòà ìåäëåííåå, ÷åì
ïðÿìîóãîëüíîãî.

Ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ïîääåðæêå ÐÔÔÈ (ïðîåêò ¹ 09-03-00338-à).

ÑÏÈÑÎÊ  ËÈÒÅÐÀÒÓÐÛ

1. Shirai Y., Morin J.-F., Sasaki T., Guerrero J.M., Tour J.M. //
Chem. Soc. Rev. 2006. 35. P. 1043.

2. Shirai Y., Osgood A. J., Zhao Y., Yao Y., Saudan L., Yang H., Yu-
Hung C., Sasaki T., Morin J.-F., Guerrero J. M., Kelly K. F.,
Tour J. M. // J. Am. Chem. Soc. 2006. 128. P. 4854.

3. Akimov A.V., Nemukhin A.V., Moskovsky A.A., Kolomeisky
A.B., Tour J.M. // J. Chem. Theory Comput. 2008. 4. P. 652.

4. Moskovsky A. A., Vanovschi V. V., Konyukhov S. S., Nemukhin
A. V. // Intern. J. Quant. Chem. 2006. 106. P. 2208.

5. Ìîñêîâñêèé À.À., Êàëèìàí È.À., Àêèìîâ À.Â., Êîíþõîâ
Ñ.Ñ., Ãðèãîðåíêî Á.Ë., Íåìóõèí À.Â. // Âåñòí. Ìîñê. óí-òà.
Ñåð. Õèìèÿ. 2007. 4. C. 219.

6. Gimzewski J.K., Modesti S., David T., Schlittler R.R. // Phys.
Rev. Lett. 1994. 72. P. 1036.

7. MacKerell A.D., Bashford D., Bellot M., Dunbrack R.L.,
Evanseck J.D., Field M. J., Fischer S., Gao J., Guo H., Ha S.,
Joseph-McCarthy D., Kuchnir L., Kuczera K., Lau F.T.K.,
Mattos C., Michnick S., Ngo T., Nguyen D.T., Prodhom B.,
Reiher W.E., Roux B., Schlenkrich B., Smith J., Stote R.,
Straub J., Watanabe M., Wiorkiewicz-Kuczera J., Karplus M.
// J. Phys. Chem. B. 1998. 102. P. 3586.

8. Allen M.P., Tildesley D.J. Computer Simulation of Liquids. 
N.Y., 1989. P. 385. 

Ïîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 12.11.09


