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Изучена термодиффузия наночастиц в газах с помощью кинетической теории с использованием потенциала
взаимодействия наночастица−молекула, разработанного ранее авторами. Изучена зависимость коэффициента
термодиффузии наночастиц от их радиуса, объемной концентрации и температуры несущего газа. Получен-
ные результаты сопоставлены с данными для смесей газов.

Введение

Процессы переноса в наножидкостях сегодня активно
изучаются. Конечно, это связано с первую очередь с
широким их применением в МЭМС и в нанотехнологиях
различного назначения. Кинетическая теория, развитая
авторами [1–3], позволила регулярным образом иссле-
довать такие процессы в наногазовзвесях. Была изучена
диффузия наночастиц [1–3] и эффективная вязкость на-
ногазовзвесей [4]. Позднее часть полученных на основе
кинетической теории результатов была подтверждена
экспериментально [5,6]. Оказалось, что процессы пере-
носа в наногазовзвесях в общем случае имеют свои
специфические черты и их не удается описывать тради-
ционными методами, как процессы переноса в обычных
дисперсных жидкостях. В частности, коэффициенты пе-
реноса наногазовзвесей зависят не только от объемной
концентрации наночастиц, но также от их размеров,
массы, материала.

Одним из самых интересных и тонких процессов
переноса является термодиффузия. Термодиффузию на-
ночастиц нередко путают с термофорезом, типичным
для аэрозольных частиц (см., например, [7]). Здесь, од-
нако, имеет место некоторое смешение понятий. Строго
говоря, термофорез — это движение, возникающее из-за
неоднородно нагретой поверхности частицы. Однако
размер наночастицы для не слишком разреженного газа
порядка гидродинамического физически бесконечно ма-
лого масштаба, т. е. в метрике несущего газа она — мате-
риальная точка, и нельзя говорить об ее неоднородном
нагреве (даже если она неоднородно нагрета!). По той
же причине эта неоднородность не может возникнуть
и при физически разумных градиентах температуры.
Таким образом, движение наночастиц в неоднородном
поле температур есть не что иное, как термодиффузия.

Цель настоящей работы состоит в изучении термо-
диффузии наночастиц в газах. Для этого использова-
лась кинетическая теория [1–3]. В работе исследована
зависимость коэффициента термодиффузии наночастиц
и термодиффузионного фактора от концентрации нано-
частиц, их размеров, массы и материала. Полученные
результаты сопоставлены с данными для смесей газов.

Коэффициент термодиффузии
наночастиц

Рассмотрим термодиффузию наночастиц в умерен-
но разреженном газе. В этом случае кинетика нано-
газовзвеси может быть описана системой кинетиче-
ских уравнений Больцмана. При этом взаимодействие
наночастица−молекула описывается потенциалом взаи-
модействия авторов [1–3]

�(r) = �9(r) − �3(r), (1)
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где C9 = 4πεi jσ
12
i j /45V , C3 = 2πεi jσ

6
i j/3V , a9 = 9/8r ,

a3 = 3/2r , V = ν/ρNA — эффективный объем, приходя-
щийся на одну молекулу дисперсной частицы; εi j, σi j —
параметры потенциала Леннард−Джонса взаимодей-
ствия молекулы несущего газа с атомом (молекулой)
наночастицы. Взаимодействие молекула−молекула опи-
сывается потенциалом Леннард−Джонса.
Коэффициент термодиффузии DT для разреженной

наногазовзвеси, как и для бинарной смеси разреженных
газов, связан с коэффициентом диффузии D термодиф-
фузионным отношением kT : DT = kT D [8], где kT опре-
деляется молярными долями x i компонентов 1 и 2 (здесь
индекс „1“ относится к наночастицам, индекс „2“ —
к молекулам несущего газа) и так называемым термо-
диффузионным фактором αT

kT = αr x1x2, (2)
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Здесь m1 — масса наночастицы, m2 — масса молекулы
несущего газа, mi j = mi m j/(mi + m j) — приведенная

масса, 
(k,l)∗

i j — так называемые 
-интегралы [8].
Потенциал (1) зависит от радиуса наночастицы R.

Таким образом, существенным отличием термодиффу-
зии наночастиц в умеренно разреженном газе от тер-
модиффузии в смеси разреженных газов является за-
висимость коэффициента термодиффузии, равно как и
других характеристик переноса, от размера наночастиц.
Поскольку наночастицы обычно больше по размеру и
тяжелее молекул несущего газа, то знак коэффициента
термодиффузии наночастиц в разреженном газе практи-
чески всегда положителен. Это означает, что термодиф-
фузия проходит в соответствии с общими правилами:
более тяжелые и большие по размеру по сравнению
с молекулами несущего газа наночастицы стремятся
перейти в холодные области.
Обычно объемная концентрация наночастиц в несу-

щем газе невелика (только в этом случае сраведливо
описание наногазовзвесей посредством системы уравне-
ний Больцмана). Поэтому чтобы изучить качественную
зависимость коэффициента термодиффузии от радиуса
наночастиц, имеет смысл провести разложение термо-
диффузионного отношения (2) по малым параметрам:
объемной концентрации наночастиц ϕ1 (прямо пропор-
циональной мольной доле первого компонента x1) и по
отношению массы молекулы несущего газа m2 к массе
наночастицы m1.
Из определения термодиффузионного отношения

имеем

kT (x1) ≈ αT (x1 = 0)x1 = −(6C∗
12 − 5)

S2
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x1.

Раскладывая далее входящую сюда функцию αT (x1 = 0)
по отношению масс m2/m1 � 1, находим
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где R — радиус наночастицы. Полученную формулу
можно записать и в терминах объемной доли наночастиц

в газовзвеси ϕ1, которая связана с их молярной долей x1
соотношением: ϕ1 = x1n(4/3)πR3, поэтому
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(3a)
Член, заключенный в круглые скобки, приближенно
выражается через радиус наночастицы так: (1+ Aα/R),
где Aα — функция, зависящая от параметров потенциала
взаимодействия наночастица−молекула [3] и температу-
ры несущего газа. Таким образом, зависимость термо-
диффузионного отношения от радиуса наночастиц и их
объемной концентрации определяется соотношением

kT (x1) ≈
15

√
2

32πnσ 2
22


(2,2)∗
22

(R + Aα)ϕ1. (4)

Аналогично нетрудно получить соответствующее вы-
ражение для коэффициента термодиффузии

DT ≈ 45

256πn2σ 2
22
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22

√
kT
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1
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ϕ1. (5)

Согласно (4) и (5), термодиффузионное отношение
линейно зависит от радиуса наночастицы, а коэффициент
термодиффузии обратно пропорционален кубу радиуса.
Строго говоря, 
-интегралы, входящие в эти формулы,
также зависят от радиуса наночастиц. Это, однако, прак-
тически не изменяет сделанного вывода, если только
наночастицы не слишком малы. В качестве иллюстрации
на рис. 1 приведена зависимость термодиффузионного
отношения наночастиц из Zn в Ne от радиуса R (nm) при
фиксированной объемной доле наночастиц ϕ1 = 10−4 и
температуре несущего газа T = 300K. Здесь кривой 1
соответствует расчет по точной формуле (2), а 2 —
расчет по формуле (4). Формулы (4) и (5) менее
применимы для малых наночастиц. Так, для наночастиц
из Zn диаметром 1 nm в неоне точность определения
термодиффузионного отношения составляет 13%, и по-
грешность возрастает с увеличением объемной концен-
трации наночастиц.

Рис. 1. Зависимость термодиффузионного отношения kT на-
ночастиц из Zn в Ne от радиуса.

Журнал технической физики, 2010, том 80, вып. 8



О термодиффузии наночастиц в газах 51

Характеристики термодиффузии
наночастиц

Как уже отмечалось, характер зависимости коэффици-
ента термодиффузии и термодиффузионного отношения
от радиуса наночастиц в основном определяется фор-
мулами (4) и (5). Однако термодиффузия наночастиц,
как и обычная диффузия [9], зависит и от материала
наночастиц.
В качестве примера на рис. 2 представлена зависи-

мость коэффициента термодиффузии наночастиц из Zn,
Li и U в Ne. Здесь кривая 1 соответствует частицам
цинка, 2 — лития, 3 — урана, объемная концентра-
ция наночастиц ϕ1 = 10−3, а температура несущего
газа T = 300K. Значения коэффициентов термодиффу-
зии существенно различаются для достаточно малых
наночастиц. Вместе с тем уже для частиц размером
больше 3 nm они практически не зависят от материала
наночастиц.
Еще одной отличительной особенностью термодиффу-

зии наночастиц от термодиффузии молекул является от-
сутствие температурной инверсии термодиффузионного
фактора. При низкой температуре он во всех случаях
ведет себя монотонно и положителен. С другой стороны
начиная с комнатных значений температур, зависимость
термодиффузионного фактора от температуры становит-
ся достаточно сложной и для малых наночастиц весьма
индивидуализирована. Такая зависимость представлена
на рис. 3 для частиц U (1), Zi (2) и Li (3) для
наночастиц радиуса 1 nm при одинаковой объемной доле
наночастиц ϕ1 = 10−3. С ростом размера наночастиц эти
различия сглаживаются и начиная с размеров порядка
10 nm практически не фиксируются.
Кроме того, абсолютные значения термодиффузион-

ного фактора наночастиц большем чем на порядок
выше соответствующих значений для молекулярных
систем. Термодиффузионное отношение для наногазо-
взвесей при фиксированных объемной доле наночастиц
и давлении растет с увеличением температуры практи-
чески линейно. Это означает, что DT ∼ DT .

Рис. 2. Зависимость коэффициента термодиффузии DT (cm2/s)
наночастиц из Li, U, Zn в Ne от радиуса R .

Рис. 3. Зависимость термодиффузионного фактора наноча-
стиц U, Zn и Li в Ne от температуры T .

Рис. 4. Зависимость термодиффузионного отношения от объ-
емной доли тяжелого компонента.

Наконец, обсудим зависимость характеристик термо-
диффузии от объемной концентрации наночастиц. Тер-
модиффузионное отношение характеризует количествен-
ное отношение потока, вызванного термодиффузией,
к потоку, обусловленному диффузией при одинаковых
относительных градиентах концентрации и температу-
ры. Поэтому изменение этого отношения с ростом
концентрации наночастиц является важнейшей харак-
теристикой их диффузии и термодиффузии. В част-
ности, на рис. 4 представлена типичная зависимость
термодиффузионного отношения от концентрации на-
ночастиц (или молекул тяжелого компонента) ϕ1 при
фиксированной температуре T = 300K для наногазо-
взвесей U−Ne, R = 20 nm (кривая 1) и R = 1 nm (2),
и для смеси газов Xe−Ne (3). В указанном диапазоне
значений концентрации термодиффузионное отношение
монотонно растет, для крупных наночастиц практически
линейно. При увеличении размера и массы дисперсных
частиц относительное влияние процесса термодиффузии
снижается.
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В заключение суммируем основные полученные ре-
зультаты.
• Направление термодиффузии наночастиц практиче-

ски всегда связано с движением наночастиц против
направления градиента температуры.
• В наногазовзвесях отсутствует температурная ин-

версия термодиффузионного фактора.
• Значения термодиффузионного фактора у наногазо-

взвесей на несколько порядков выше, чем у смесей газов.
• Характеристики термодиффузии наногазовзвесей в

общем случае зависят от материала наночастиц. Однако
эта зависимость исчезает для крупнодисперсных нанога-
зовзвесей.
• При увеличении размера и массы дисперсиных

частиц величина термодиффузионного отношения сни-
жается. Это означает, что при увеличении размера и мас-
сы дисперсных частиц относительное влияние процесса
термодиффузии уменьшается.

Работа выполнена при поддержке программы Мин-
обрнауки РФ „Научные и научно-педагогические кад-
ры инновационной России на 2009−2013 гг.“ (кон-
тракт П230), Российского фонда фундаментальных ис-
следований (грант № 07-08-99164) и гранта № НШ-
454.2008.1 поддержки ведущих научных школ.
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[7] Mädler L., Friedlender S.K. // Aerosol and Quility Reseach.
2007. Vol. 7. P. 304–342.

[8] Ферцигер Дж., Капер Г.М.Математическая теория процес-
сов переноса в газах. М.: Мир, 1976. 554 с. (Ferziger J.H.,
Kaper H.G. Mathematical theory of transport processes
in gases. Amsterdam–London: North Holland publishing
company, 1972. P. 579.)

[9] Рудяк В.Я., Краснолуцкий С.Л., Иващенко Е.Н. //
Инженерно-физический журнал. 2008. Т. 81. № 3. С. 76–81.

Журнал технической физики, 2010, том 80, вып. 8



<<
  /ASCII85EncodePages false
  /AllowTransparency false
  /AutoPositionEPSFiles true
  /AutoRotatePages /None
  /Binding /Left
  /CalGrayProfile (Dot Gain 20%)
  /CalRGBProfile (sRGB IEC61966-2.1)
  /CalCMYKProfile (U.S. Web Coated \050SWOP\051 v2)
  /sRGBProfile (sRGB IEC61966-2.1)
  /CannotEmbedFontPolicy /Error
  /CompatibilityLevel 1.4
  /CompressObjects /Tags
  /CompressPages true
  /ConvertImagesToIndexed true
  /PassThroughJPEGImages true
  /CreateJobTicket false
  /DefaultRenderingIntent /Default
  /DetectBlends true
  /DetectCurves 0.0000
  /ColorConversionStrategy /LeaveColorUnchanged
  /DoThumbnails false
  /EmbedAllFonts true
  /EmbedOpenType false
  /ParseICCProfilesInComments true
  /EmbedJobOptions true
  /DSCReportingLevel 0
  /EmitDSCWarnings false
  /EndPage -1
  /ImageMemory 1048576
  /LockDistillerParams false
  /MaxSubsetPct 100
  /Optimize true
  /OPM 1
  /ParseDSCComments true
  /ParseDSCCommentsForDocInfo true
  /PreserveCopyPage true
  /PreserveDICMYKValues true
  /PreserveEPSInfo true
  /PreserveFlatness true
  /PreserveHalftoneInfo false
  /PreserveOPIComments true
  /PreserveOverprintSettings true
  /StartPage 1
  /SubsetFonts true
  /TransferFunctionInfo /Apply
  /UCRandBGInfo /Preserve
  /UsePrologue false
  /ColorSettingsFile ()
  /AlwaysEmbed [ true
  ]
  /NeverEmbed [ true
  ]
  /AntiAliasColorImages false
  /CropColorImages true
  /ColorImageMinResolution 300
  /ColorImageMinResolutionPolicy /OK
  /DownsampleColorImages true
  /ColorImageDownsampleType /Bicubic
  /ColorImageResolution 300
  /ColorImageDepth -1
  /ColorImageMinDownsampleDepth 1
  /ColorImageDownsampleThreshold 2.00000
  /EncodeColorImages true
  /ColorImageFilter /DCTEncode
  /AutoFilterColorImages true
  /ColorImageAutoFilterStrategy /JPEG
  /ColorACSImageDict <<
    /QFactor 0.15
    /HSamples [1 1 1 1] /VSamples [1 1 1 1]
  >>
  /ColorImageDict <<
    /QFactor 0.15
    /HSamples [1 1 1 1] /VSamples [1 1 1 1]
  >>
  /JPEG2000ColorACSImageDict <<
    /TileWidth 256
    /TileHeight 256
    /Quality 30
  >>
  /JPEG2000ColorImageDict <<
    /TileWidth 256
    /TileHeight 256
    /Quality 30
  >>
  /AntiAliasGrayImages false
  /CropGrayImages true
  /GrayImageMinResolution 300
  /GrayImageMinResolutionPolicy /OK
  /DownsampleGrayImages true
  /GrayImageDownsampleType /Bicubic
  /GrayImageResolution 600
  /GrayImageDepth -1
  /GrayImageMinDownsampleDepth 2
  /GrayImageDownsampleThreshold 2.00000
  /EncodeGrayImages true
  /GrayImageFilter /DCTEncode
  /AutoFilterGrayImages true
  /GrayImageAutoFilterStrategy /JPEG
  /GrayACSImageDict <<
    /QFactor 0.15
    /HSamples [1 1 1 1] /VSamples [1 1 1 1]
  >>
  /GrayImageDict <<
    /QFactor 0.15
    /HSamples [1 1 1 1] /VSamples [1 1 1 1]
  >>
  /JPEG2000GrayACSImageDict <<
    /TileWidth 256
    /TileHeight 256
    /Quality 30
  >>
  /JPEG2000GrayImageDict <<
    /TileWidth 256
    /TileHeight 256
    /Quality 30
  >>
  /AntiAliasMonoImages false
  /CropMonoImages true
  /MonoImageMinResolution 1200
  /MonoImageMinResolutionPolicy /OK
  /DownsampleMonoImages true
  /MonoImageDownsampleType /Bicubic
  /MonoImageResolution 600
  /MonoImageDepth -1
  /MonoImageDownsampleThreshold 2.00000
  /EncodeMonoImages true
  /MonoImageFilter /CCITTFaxEncode
  /MonoImageDict <<
    /K -1
  >>
  /AllowPSXObjects false
  /CheckCompliance [
    /None
  ]
  /PDFX1aCheck false
  /PDFX3Check false
  /PDFXCompliantPDFOnly false
  /PDFXNoTrimBoxError true
  /PDFXTrimBoxToMediaBoxOffset [
    0.00000
    0.00000
    0.00000
    0.00000
  ]
  /PDFXSetBleedBoxToMediaBox true
  /PDFXBleedBoxToTrimBoxOffset [
    0.00000
    0.00000
    0.00000
    0.00000
  ]
  /PDFXOutputIntentProfile (None)
  /PDFXOutputConditionIdentifier ()
  /PDFXOutputCondition ()
  /PDFXRegistryName ()
  /PDFXTrapped /False

  /CreateJDFFile false
  /Description <<

    /BGR <>
    /CHS <FEFF4f7f75288fd94e9b8bbe5b9a521b5efa7684002000410064006f006200650020005000440046002065876863900275284e8e9ad88d2891cf76845370524d53705237300260a853ef4ee54f7f75280020004100630072006f0062006100740020548c002000410064006f00620065002000520065006100640065007200200035002e003000204ee553ca66f49ad87248672c676562535f00521b5efa768400200050004400460020658768633002>
    /CHT <FEFF4f7f752890194e9b8a2d7f6e5efa7acb7684002000410064006f006200650020005000440046002065874ef69069752865bc9ad854c18cea76845370524d5370523786557406300260a853ef4ee54f7f75280020004100630072006f0062006100740020548c002000410064006f00620065002000520065006100640065007200200035002e003000204ee553ca66f49ad87248672c4f86958b555f5df25efa7acb76840020005000440046002065874ef63002>
    /CZE <>
    /DAN <>
    /DEU <>
    /ESP <>
    /ETI <>
    /FRA <>
    /GRE <>

    /HRV (Za stvaranje Adobe PDF dokumenata najpogodnijih za visokokvalitetni ispis prije tiskanja koristite ove postavke.  Stvoreni PDF dokumenti mogu se otvoriti Acrobat i Adobe Reader 5.0 i kasnijim verzijama.)
    /HUN <>
    /ITA <>
    /JPN <FEFF9ad854c18cea306a30d730ea30d730ec30b951fa529b7528002000410064006f0062006500200050004400460020658766f8306e4f5c6210306b4f7f75283057307e305930023053306e8a2d5b9a30674f5c62103055308c305f0020005000440046002030d530a130a430eb306f3001004100630072006f0062006100740020304a30883073002000410064006f00620065002000520065006100640065007200200035002e003000204ee5964d3067958b304f30533068304c3067304d307e305930023053306e8a2d5b9a306b306f30d530a930f330c8306e57cb30818fbc307f304c5fc59808306730593002>
    /KOR <FEFFc7740020c124c815c7440020c0acc6a9d558c5ec0020ace0d488c9c80020c2dcd5d80020c778c1c4c5d00020ac00c7a50020c801d569d55c002000410064006f0062006500200050004400460020bb38c11cb97c0020c791c131d569b2c8b2e4002e0020c774b807ac8c0020c791c131b41c00200050004400460020bb38c11cb2940020004100630072006f0062006100740020bc0f002000410064006f00620065002000520065006100640065007200200035002e00300020c774c0c1c5d0c11c0020c5f40020c2180020c788c2b5b2c8b2e4002e>
    /LTH <>
    /LVI <>
    /NLD (Gebruik deze instellingen om Adobe PDF-documenten te maken die zijn geoptimaliseerd voor prepress-afdrukken van hoge kwaliteit. De gemaakte PDF-documenten kunnen worden geopend met Acrobat en Adobe Reader 5.0 en hoger.)
    /NOR <>
    /POL <>
    /PTB <>
    /RUM <>
    /SKY <>
    /SLV <>
    /SUO <>
    /SVE <>
    /TUR <>
    /UKR <>
    /ENU (Use these settings to create Adobe PDF documents best suited for high-quality prepress printing.  Created PDF documents can be opened with Acrobat and Adobe Reader 5.0 and later.)
    /RUS <>
  >>
  /Namespace [
    (Adobe)
    (Common)
    (1.0)
  ]
  /OtherNamespaces [
    <<
      /AsReaderSpreads false
      /CropImagesToFrames true
      /ErrorControl /WarnAndContinue
      /FlattenerIgnoreSpreadOverrides false
      /IncludeGuidesGrids false
      /IncludeNonPrinting false
      /IncludeSlug false
      /Namespace [
        (Adobe)
        (InDesign)
        (4.0)
      ]
      /OmitPlacedBitmaps false
      /OmitPlacedEPS false
      /OmitPlacedPDF false
      /SimulateOverprint /Legacy
    >>
    <<
      /AddBleedMarks false
      /AddColorBars false
      /AddCropMarks false
      /AddPageInfo false
      /AddRegMarks false
      /ConvertColors /ConvertToCMYK
      /DestinationProfileName ()
      /DestinationProfileSelector /DocumentCMYK
      /Downsample16BitImages true
      /FlattenerPreset <<
        /PresetSelector /MediumResolution
      >>
      /FormElements false
      /GenerateStructure false
      /IncludeBookmarks false
      /IncludeHyperlinks false
      /IncludeInteractive false
      /IncludeLayers false
      /IncludeProfiles false
      /MultimediaHandling /UseObjectSettings
      /Namespace [
        (Adobe)
        (CreativeSuite)
        (2.0)
      ]
      /PDFXOutputIntentProfileSelector /DocumentCMYK
      /PreserveEditing true
      /UntaggedCMYKHandling /LeaveUntagged
      /UntaggedRGBHandling /UseDocumentProfile
      /UseDocumentBleed false
    >>
  ]
>> setdistillerparams
<<
  /HWResolution [2400 2400]
  /PageSize [612.000 792.000]
>> setpagedevice


