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Введение 

 Анализ динамики течения газообразных и жидких 
фаз в узких порах является ключевой задачей при ис-
следовании процессов смачивания, пропитки и сушки 
дисперсных систем, а также процессов переноса ве-
ществ в различных грунтах. В последнее время совре-
менная технология, идя по пути миниатюризации, по-
стоянно сталкивается с проблемой контроля и управле-
ния микротечениями газов и жидкостей (флюидов). 
Знание динамики течения газов и жидкостей в микро-
скопических системах важно для развития многих от-
раслей науки и техники, таких как нанотехнология, 
биофизика и микрохирургия, физикохимия поверхности 
и т.д. 
 В данной статье рассматриваются вопросы модели-
рования микроскопических течений флюидов и расчета 
процессов переноса молекул в пористых телах и вблизи 
поверхностей твердых тел.  

Особенности переноса в узких порах 

 Прежде всего определим понятие «узкие поры». К 
узким порам принято относить поры шириной от 12 до 
30 нм. (Размер узких пор указан относительно транс-
порта неполярных газов, по отношению к полярным 
молекулам размер будет больше.) 
 Во многих практических ситуациях плотность 
флюида в пористых системах может меняться в значи-
тельных пределах, в связи с чем необходим учет фазо-
вых переходов, в том числе капиллярной конденсации, 
что представляет собой одну из сложнейших проблем 
теории переноса. Известно, что условия фазовых пере-
ходов расслаивания для веществ, адсорбированных в 
узких порах, существенно отличаются от условий сосу-
ществования макроскопических фаз. Потенциал стенок 
пор меняет условия капиллярной конденсации, умень-

шая критическую температуру [1—5]. Эти условия 
сильно зависят от структуры пористой системы, и в 
первую очередь принципиальное значение имеет харак-
терный размер пор. На условия конденсации адсорбата 
влияют также неоднородность стенок пор [6] и распре-
деление пор по размерам. В свою очередь фазовые рас-
пределения адсорбата, как и структура пористой систе-
мы, влияют на все его динамические характеристики. 
 Анализ фазовых диаграмм расслаивания адсорбата в 
щелевидных и цилиндрических порах [7—10] показал, 
что размер пор влияет на критическую температуру при 
ширине поры менее 30—40 диаметров молекулы адсор-
бата в щелевидных порах и 70—80 диаметров молекулы 
адсорбата в цилиндрических порах. Характер фазовых 
диаграмм зависит от соотношения потенциалов взаимо-
действия молекул адсорбата со стенками пор и между 
собой [8, 11]. Скорость снижения критической темпера-
туры возрастает с усилением взаимодействия адсорбата 
со стенками пор. 
 На распределение молекул по сечению узких пор 
[5, 12] и на агрегатное состояние флюида и соответст-
венно на механизм его транспорта сильное влияние 
оказывает потенциал поверхностных сил, действующих 
на стенки пор, что нарушает исходные положения стан-
дарных гидродинамических уравнений. Уравнения гид-
родинамики не применимы к процессам переноса в 
узких порах из-за наличия резких градиентов плотности 
и скоростей как по нормали к поверхности, так и вдоль 
направления течения, если реализуется капиллярная 
конденсация. В таких порах все транспортные характе-
ристики адсорбата отличаются от их значений в объе-
мах паровой и жидкой фаз. 

Моделирование динамики течения в узких порах 

 Теоретический расчет динамических характеристик 
потоков в узких порах в широком диапазоне заполнений 
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пор (от газообразного до жидкого состояний) и темпе-
ратур затруднен. Некоторый прогресс достигнут в от-
ношении разреженных газов [13], но для плотных газов 
и жидкостей задача остается сложной. 
 Коэффициенты самодиффузии и сдвиговой вязкости 
адсорбата рассчитываются преимущественно методом 
молекулярной динамики [14—20]. С точки зрения воз-
можности исследования переноса в молекулярных сис-
темах наноразмерного масштаба метод имеет недоста-
ток, который заключается в значительном расхождении 
временной шкалы, допустимой современным методом 
молекулярной динамики, 10–12—10–9 с, и наилучшего 
времени разрешения в экспериментах по смачиванию, 
>10–3—10–1 с. Кроме того, строгие молекулярные мето-
ды расчета недостаточно пригодны для описания дина-
мики смачивания в реальных условиях, поскольку при 
моделировании процесса переноса в наномасштабных 
молекулярных системах в очень малых временных ин-
тервалах (∼10–12—10–9 с) могут проявляться большие 
флуктуации давления и других физических величин. 
Обычно для практических расчетов используются тра-
диционные уравнения гидродинамики, справедливые 
для временного интервала более 10–4 с, что явно не со-
ответствует процессам переноса в наномасштабных 
системах. Расчет с использованием в методе молеку-
лярной динамики трехчастичных потенциалов взаимо-
действия (которые к настоящему времени еще недоста-
точно изучены) также представляет собой сложную 
задачу, решение которой не обеспечивается быстродей-
ствием даже современных суперкомпьютеров и про-
грамм распараллеливания решений. Наиболее приемле-
мый путь исследования динамики транспорта молекул в 
порах и смачивания поверхностей в реальных условиях 
— моделирование поведения системы на временной 
шкале 10–9—10–4 с. 
 В настоящее время для описания потоков газообраз-
ных и жидких фаз в пористых системах используются 
гомогенные модели, основанные на эмпирических зави-
симостях типа закона Дарси, а для исследования про-
цессов переноса массы, импульса и энергии в отдельных 
порах применяются упрощенные варианты уравнений 
Навье—Стокса. Решение задачи контроля и управления 
микротечениями флюидов невозможно без детального 
исследования природы и особенностей механизмов 
транспорта. Общим подходом к решению таких задач 
является отказ от описания течения флюида как сплош-
ной среды и переход к описанию течения на молекуляр-
ном уровне во всей рассматриваемой области течений, 
включая области около границ раздела фаз. 
 Считается, что в узких порах могут реализовываться 
те же режимы течений адсорбата, которые установлены 
для потоков паров и жидкостей в макроскопических 
каналах [21—25]: 1)  кнудсеновской поток при большом 
разрежении газа, 2) вязкий поток в широком диапазоне 
плотностей, 3) переходный режим в промежуточной 
области, 4) поверхностный поток при наличии адсорб-
ционной пленки, 5) объемный поток жидкого адсорбата, 
6) течение под действием капиллярных сил, обуслов-

ленных различной кривизной менисков с разных сторон 
жидкой фазы. В зависимости от плотности флюида, 
потенциала взаимодействия адсорбат—адсорбент и 
соотношения между длиной свободного пробега моле-
кул и характерного размера пор преобладает тот или 
иной механизм течения. Общий поток представляется в 
виде независимых друг от друга вкладов указанных 
механизмов. Для описания каждого механизма переноса 
используются свои молекулярные модели. Как правило, 
области их применимости не перекрываются. В рамках 
современной кинетической теории [26—30] не пред-
ставляется возможным провести последовательно рас-
четы разных типов течений с единых позиций для усло-
вий широких областей температур и плотностей, поэто-
му расчеты проводятся отдельно для жидких и газовых 
потоков. 
 В узких порах шириной от 1 до 30 нм течение флюи-
да происходит целиком в области, которая для обычных 
условий применения уравнений Навье—Стокса отно-
сится к «пограничному слою» (в этой области сущест-
венна роль межмолекулярных взаимодействий). Собы-
тия в пограничном слое разыгрываются на пространст-
венном масштабе нанометрового диапазона и на време-
нах 10–11—10–4 с. Это именно те области, в которых 
осуществляются процессы современных нанотехноло-
гий различной ориентации. В первую очередь это про-
цессы, протекающие на поверхностях раздела фаз и/или 
при формировании твердых фаз (пленок), а также 
транспорт в пористых телах и смачивание и растекание 
капель на открытых поверхностях. 

Микрогидродинамический подход  
к описанию течения в узких порах 

 Для последовательного учета реальных физических 
факторов, присущих узким порам (ограниченность про-
странства шириной до нескольких десятков молекуляр-
ных диаметров и сильное влияние потенциала стенки 
пор, в результате чего коэффициенты переноса сильно 
зависят от локальных значений концентраций молекул и 
температуры), естественно использовать молекулярные 
модели и методы физической кинетики [26—30], кото-
рые одновременно обеспечили бы правильное описание 
динамики течения газовой и жидкой фаз и характер 
распределения молекул в каждой из фаз в условиях 
сильно энергетически неоднородного поля стенок пор. 
Простейшая молекулярная модель, удовлетворяющая 
таким требованиям, — модель решеточного газа [31, 32]. 
В этой модели объем рассматриваемой системы разбивает-
ся на ячейки, которые по размеру совпадают с атомами и 
молекулами сферической формы, из которых состоит газо-
образное или жидкое вещество. Модель учитывает собст-
венный объем молекул и межмолекулярные взаимодейст-
вия. Она применима для расчетов процесса течения флюи-
да в широких интервалах концентраций (от газа до жидко-
сти) и температур, включая критическую область фазового 
перехода, и обеспечивает описание распределения молекул 
в узких порах как в отсутствие капиллярной конденса-
ции, так и при ее наличии. 
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 Элементарный процесс перемещения молекулы в 
соседние свободные узлы (вакансии) описывается 
обобщенной моделью переходного состояния Эйринга 
[33], которая трактует перескок молекулы как активаци-
онный процесс преодоления барьера [34], создаваемого 
соседними молекулами. Вероятностное описание пере-
скоков предполагает наличие некоего термостата, окру-
жающего молекулу, который передает ей импульс и 
энергию для движения. Такое представление соответст-
вует процессам миграции частиц на поверхностях и в 
объемах твердых тел, атомы которых неподвижны в 
пространстве и представляют собой реальный термостат 
для движущихся частиц, но применительно к потокам 
газовых и жидких фаз эта модель недостаточна из-за 
необходимости учета движения термостата. 
 Для описания потоков молекул в узких порах пред-
ложен микрогидродинамический подход, который по-
зволяет построить уравнения переноса молекулярных 
потоков в узких порах и вблизи открытых поверхностей. 
Соответствующая система кинетических уравнений 
[35, 36], несмотря на формальное совпадение записи 
локальных функций распределения концентраций с 
обычными гидродинамическими уравнениями, сущест-
венно отличается от них: 1) кинетическая система урав-
нений является разностной, а не дифференциальной; 
2) система уравнений для каждой ячейки не ограничива-
ется только концентрационными функциями распреде-
ления, а включает в себя уравнения для парных корре-
ляционных функций (которые всегда нелокальны, так 
как относятся к разным ячейкам); 3) уравнения содер-
жат нелокальные диссипативные коэффициенты, отра-
жающие влияние многочастичных конфигураций сосед-
них молекул; 4) исходной информацией для построения 
системы уравнений являются только параметры меж-
частичных потенциалов. Этот подход приводит к урав-
нениям типа  Навье—Стокса [37], в которых коэффици-
енты переноса и уравнение состояния вещества рассчи-
тываются в рамках модели решеточного газа. Согласно 
этому подходу коэффициенты переноса (диссипативные 
коэффициенты) и уравнение состояния зависят от ло-
кальных значений плотности флюида и от температуры. 

Построение диссипативных коэффициентов 

 Коэффициенты переноса, построенные на базе 
обобщенной модели переходного состояния [33], обес-
печивают самосогласованное описание потоков частиц, 
импульса и энергии в широком интервале концентраций 
и температур, включая область фазовых переходов, в 
том числе и критическую область, что позволяет ис-
пользовать их для расчетов потоков в условиях капил-
лярной конденсации частиц в узких порах. Выражения 
этих коэффициентов согласуются с известными уравне-
ниями молекулярно-кинетической теории газов в случае 
предельно малой области концентраций, θ ≈ 10–4—10–3, 
и концентрации жидкостей θ ≈ 1,0 (здесь θ — безраз-
мерная плотность — вероятность заполнения ячейки), а 
также обеспечивают получение температурных зависи-
мостей кинетических коэффициентов, характерных для 

разреженных газов и жидкостей [29]. Принципиально 
важным является самосогласованность используемых 
уравнений, полученных на базе модели решеточного 
газа, с описанием равновесного состояния [31, 38]. 
 В работах [39—41] было показано, что модель реше-
точного газа хорошо воспроизводит молекулярно-
динамические расчеты диссипативных коэффициентов и 
позволяет проводить исследования процесса переноса 
газов и жидкостей для условий низких температур и в 
случае сильного притяжения адсорбата стенками поры 
по сравнению с методом молекулярной динамики. 
 Способ расчета концентрационных характеристик 
диссипативных коэффициентов плотных флюидов в 
узких порах с использованием модели решеточного газа 
основан на представлении о достижении локального 
равновесия по скоростям молекул. Такое приближение 
оправдано в случае достаточно высоких плотностей 
молекул: оно применимо к жидкоподобным системам 
[26—30] в интервале (0,01—0,03) < θ < 1,0. При θ < 0,01 
данная модель требует уточнения. Согласно оценкам в 
узких порах плотность разреженной системы на два 
порядка больше, чем в объеме газа, соответственно в 
узких порах быстрее устанавливается равновесие в ре-
зультате столкновений молекул. Модель решеточного 
газа позволяет получить оценки динамических характе-
ристик, хотя в ней не учитываются эффекты, связанные 
с дисперсией скорости молекул. Эффективность модели 
была продемонстрирована расчетами коэффициентов 
самодиффузии и сдвиговой вязкости в сравнении с рас-
четами по методу молекулярной динамики [39—41]. 

Исследование динамических режимов течения  
(пример численного анализа динамики  

транспорта молекул) 

 Микрогидродинамические уравнения были исполь-
зованы  для численного анализа динамики импульсного 
возмущения областей в узких порах с газообразными и 
жидкими фазами, которое сопровождается дроблением 
границ раздела фаз, и динамики нестационарных тече-
ний плотного флюида при наличии микронеоднородно-
стей стенок поры [42—47]. Этот подход особенно удо-
бен для изучения начальных этапов нестационарных 
процессов транспорта плотного флюида вдоль оси кана-
ла и пор во временном диапазоне от пико- до миллисе-
кунд. Были исследованы динамические режимы течения 
одноатомного газа (аргона) в щелевидных порах разной 
ширины при заданном перепаде давления на концах 
поры. Ниже приведен расчет процесса течения флюидов 
аргона в узких углеродных каналах. 
 И с х о д н ы е  д а н н ы е. Щелевидные поры шири-
ной H (4—16λ) и длиной L (от 10 до 102 λ) (λ — линей-
ный размер расчетной ячейки размером порядка диа-
метра молекулы) при средних численных концентраци-
ях 0,03—0,99. Начальные поля концентраций и скоро-
стей в случае отсутствия фазового перехода одинаковы 
для всего расчетного поля; начальная скорость течения 
u принималась либо постоянной по сечению поры (u ≈ 
10–3м/с) или же в виде профиля Пуазейля. Профиль 
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концентраций для сечения x определялся при условии 
постоянства давления в этом сечении. Задавались при-
ращения давления по длине поры ∆р/p0 ≈ 10–5—10–2 , где 
p0  = 1 атм, или вводилось возмущение со скоростью 
движения флюида в центральном сечении поры порядка 
10–3—10–4 м/с. Данное течение представляет движение 
молекул в сильно неоднородной среде. 
 Значения параметров течения на левой и правой 
границах поры со временем корректировались с учетом 
их значений в центральной части до получения стацио-
нарной картины течения. Исследовались разные вариан-
ты фазового состояния флюида. 
 Для случая реализации фазовых переходов началь-
ные значения параметров течения задавались по длине 
поры в виде областей с кусочно-постоянными значе-
ниями, соответствующих жидкой или газообразной 
фазе.  
 В расчетах использованы параметр межатомного 
взаимодействия аргона в углеродной поре ε = 
1,0 кДж/моль, Q1 = 9,2ε, Q2 = Q1/8, где Q1 и Q2 — удель-
ная знергия  взаимодействия со стенкой молекул, нахо-
дящихся в 1-ом и 2-ом слое, соответственно [59]. При-
нималось, что в переходном состоянии взаимодействие 
атомов аргона отличается от взаимодействия в основ-
ном состоянии, ε* = ε/2. 
 Р е з у л ь т а т ы  р а с ч е т а. На рис. 1 показаны 
профили плотности и скорости течения флюида вдоль 
оси щелевидной поры шириной в 10 монослоев атомов 

аргона при средних плотностях флюида вдоль сечения 
поры (θ = 0,15 и 0,9) при двух температурах (100,8 и 
393,3 К). При высокой температуре атомы аргона почти 
равномерно распределены в центре поры как в состоя-
нии пара (рис. 1а), так и в плотной фазе (рис. 1б). Одна-
ко во всех случаях расчеты показывают повышение 
плотности аргона вблизи стенок пор. 
 При низких температурах выявляется резкая анизо-
тропия плотности по нормали к поверхности стенки 
поры (рис.1а). Первый слой атомов аргона практически 
заполнен, тогда как в газовой фазе (рис.1) атомы аргона 
находятся в разреженном состоянии. Распределение 
плотности атомов Ar симметрично относительно центра 
поры. Плотности жидкой фазы при обеих температурах 
соизмеримы между собой (рис. 1б), но наблюдаются 
большие различия в распределении: при высокой тем-
пературе плотность атомов аргона вблизи стенок мень-
ше, и при высокой температуре плотность выше, чем 
при низкой температуре. 
 Профили скорости гидродинамических потоков за-
висят от температуры и от общей плотности флюида. 
Для паровой фазы наблюдается пристеночное торможе-
ние потока, а в центральной части поры поток относи-
тельно слабо зависит от расстояния от стенки поры 
(рис. 1в). В жидкой фазе при низкой температуре поток 
практически заморожен в трех монослоях от каждой из 
стенок поры (скорость очень мала), а в центральной 
части скорость потока слабо зависит от температуры 
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Рис. 1. Профили распределения атомов аргона при его средней плотности 0,15 (а) и 0,9 (б) и профили локальных микро-
гидродинамических скоростей для состояния плотного пара (в) и разреженной жидкости (г) в углеродной поре шириной в 
10 монослоев аргона Ar для двух значений температуры: 

1 — 393,3 К; 2 — 100,8 K 
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(рис. 1г, кривая 2). Профиль скорости атомов аргона в 
состоянии жидкости при высоких температурах можно 
условно аппроксимировать параболической зависимостью 
от номера слоя (рис. 1г, кривая 1), что отвечает традицион-
ным представлениям о потоке Пуазейля [21—25]. 
 На рис. 2 представлены поля плотности (а) и компо-
нент газодинамической скорости u (б) и v (в) на оси x и 
y, соответственно, для течения флюида аргона в режиме 
фазового перехода при развитии капиллярной конден-
сации (температура 100 K, параметр латерального взаи-
модействия βε = 1,18, средняя по сечению концентрация 
θAr = 0,6). Первоначально (в момент t = 0) аргон в со-
стоянии разреженной жидкости находится в централь-
ной части поры, а слева и справа ее окружает газ. Даль-
нейшее движение флюида аргона рассчитывается по 
уравнениям типа Навье — Стокса, что приводит к уста-
новлению на концах поры одномерного слоистого тече-
ния. Рис. 2б иллюстрирует, насколько меняется перво-
начальный профиль скорости потока, соответствующей 
уравнению Пуазейля, на стенке при x = 1 по сравнению 
с профилем скорости при x = 5. При подходе к границе 
области фазового перехода (x = 15) реализуется сложное 
двумерное течение. Видно, что помимо первоначальной 
завихренности потока в равновесии находятся еще до-
полнительные зоны завихренности и зоны отрицатель-
ных значений компонент скорости. Скорости в разных 
половинах поры направлены навстречу друг другу 
(рис. 2в). Анализ ситуаций, представленных на рис. 2б и 

2в, показывает, что газ слева от центра поры, втекая в 
жидкую среду, сильно тормозится. Сама жидкая среда 
медленно движется вдоль оси x слева направо. 
 Влияние на течение флюида аргона энергетических 
неоднородностей стенок поры, обусловленных наличи-
ем ступенек, уменьшающих ширину поры, иллюстри-
руют рис. 3 — поля концентрации атомов аргона, и 
рис. 4 — поля продольной компоненты скорости флюи-
да, движущегося слева направо (в плоскости чертежа). 
В начальный момент времени флюиду сообщается ско-
рость и = 0,5 м/с вдоль оси х. (На рис. 4 положительные 
значения компоненты скорости вдоль оси х показаны 
сплошными линиями, отрицательные — пунктирными) 
и в начальный момент флюид распределен равновесно в 
поре со ступеньками. Влияние ступеньки распространя-
ется на три монослоя вдоль оси х. 
 При малых временах движения t1 = 1 нс равновесное 
распределение концентрации сильно нарушается вблизи 
ступеньки (45 < х < 60). Слева (0 < х < 45) и справа (60 < 
х < 92) от ступеньки начальное равновесное состояние 
изменяется в результате движения в поре всего флюида. 
 Видно, что при обтекании флюидом ступенек за ними 
появляются две области, где сильная волна разрежения 
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Рис. 2. Квазистационарное движение атомов аргона в со-
стоянии разреженной жидкости в щелевидной поре: 
а — распределение концентрации атомов аргона; б — поле 
продольной скорости u вдоль оси щелевидной поре; в — поле 
поперечной скорости v по нормали к стенке в щелевидной поре  
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Рис. 3. Изолинии плотности атомов аргона при протоке 
жидкости через сужение щелевидной поры углерода ши-
риной в 10 монослоев атомов аргона для четырех времен-
ных моментов t1—t4 
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переводит жидкую фазу в парообразную из-за значи-
тельного снижения концентрации в волне разрежения. 
При х = 54 на противоположных стенках поры образу-
ются два микропузырька с концентрацией θ ≈ 0,4 в цен-
тре поры. Таким образом, при прохождении ступеньки 
плотность флюида понижается более чем в два раза 
(эффект дросселирования потока на микронеоднородно-
стях стенок поры), поэтому можно говорить об измене-
нии фазового состояния флюида при механическом 
воздействии. Затем эти области с низкой концентрацией 
сливаются в единую область, которая располагается в 
центре поры. 
 В момент t2 = 20 нс возмущение, генерируемое сту-
пенькой, распространяется на область 35 < х < 75. При 
этом слева (х < 34) и справа (х > 75) от этой области 
наблюдается изменение начального равновесного со-
стояния под влиянием вязких сил, действующих на 
движущийся флюид со стороны стенки. Видно, что 
паровая фаза, образующаяся за ступенькой по центру 
поры, начинает проникать влево от ступеньки (50 < х < 
53), что изменяет характер течения флюида при 1 < х < 
52. Справа от ступеньки происходит слияние двух пузы-
рей в один большой, концентрация в нем атомов аргона 
изменяется от значения, отвечающего почти разрежен-
ному газу, до θ = 0,8. 
 При дальнейшей эволюции течения в моменты вре-
мени t3 = 50 нс и t4 = 100 нс вязкие силы разрывают 

флюид слева от ступеньки на отдельные пузырьки с 
концентрацией θ = 0,55 в центре поры (отметим, что у 
стенок концентрация флюида во все моменты времени 
практически равна единице). Справа от ступеньки уста-
навливается слоистое течение (пленочный режим) при 
относительно малой концентрации атомов аргона в 
центре поры (θ < 0,1); у стенки поры создается высокая 
концентрация и возникает резкий градиент концентра-
ции (θ = 0,9999 для поверхностного слоя и θ = 0,7 для 
следующего слоя). 
 Иначе, чем поле концентрации, ведет себя поле про-
дольной компоненты скорости u. В момент времени t1 в 
центральной части поры флюид движется со скоростью 
0,4 м/с, а около стенок из-за действия притягивающего 
потенциала стенки и фактора пристеночной вязкости 
скорость снижается до 0,1 м/с. 
 В области ступеньки происходит сложная пере-
стройка течения. В момент t2 скорость флюида, обте-
кающего ступеньку, в волне разрежения возрастает до 
1,1 м/с (область 58 < х < 68). В то же время слева от 
ступеньки по длине поры распространяются возмуще-
ния (волна сжатия), которые тормозят первоначально 
движущийся флюид в области 0 < х < 47. При 48 < х < 
54 эти возмущения увлекают поток флюида влево. 
 На временах порядка t3, t4 слева от ступеньки (0 < х < 
45) скорость флюида положительная, т.е. в плоскости 
чертежа флюид движется слева направо и проникает 
через горловину, образованную ступеньками. Справа от 
ступеньки (55 < х < 92) продольная скорость знакопере-
менна, причем знакопеременность проявляется в цен-
тральной части поры, ширина которой равна размеру 
горловины, образованной ступеньками. 
 Сопоставление полей скоростей (рис. 4) и концен-
траций (рис. 3) показывает, что если справа от ступень-
ки поле концентрации выходит на новое квазистацио-
нарное состояние, то скорость в соответствующих точ-
ках поры продолжает меняться, т.е. поле концентрации 
более консервативно, чем поле скорости, и основной 
силой, формирующей его, в рассматриваемом случае 
являются поверхностные силы. Слева же от ступенек 
устанавливается более равномерный поток флюида, 
хотя концентрация по ширине поры претерпевает коле-
бания. Иначе говоря, отдельные пузырьки, существую-
щие при 0 < х < 50, взаимодействуют между собой, вы-
зывая тем самым колебания скорости справа от сту-
пеньки. В результате слева и справа от ступеньки под 
действием вязких поверхностных сил и сил инерции 
возникает сложное взаимосвязанное течение, далекое от 
стационарного состояния. Отметим, что слоистый ха-
рактер течений, отчетливо видимый для момента вре-
мени t2, сохраняется около стенок и при следующих 
двух моментах времени (они не представлены здесь, 
чтобы сконцентрировать внимание на эволюции цен-
тральной части, отражающей релаксацию процесса на 
примере изолинии θ = 0,1 — с течением времени об-
ласть, охватываемая ею, существенно уменьшается). 
 На полях скоростей в области, где модуль скорости 
приближается к нулю, наблюдаются пересечения изоли-
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Рис. 4. Изолинии продольной скорости u = 0, –0,03, –0,01, 0,1, 
0,2, 0,3, 0,4, 0,5, 0,6, 0,7 м/с в поре со ступеньками для четы-
рех интервалов времени от начала процесса  
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ний с отрицательными и положительными значениями. 
Этот физически некорректный факт объясняется по-
грешностями процедуры сглаживания в использованных 
стандартных программах графопостроителя. 
 Течение флюида в узких порах имеет ряд особенно-
стей. 
 В случае сильного притяжения молекул к стенкам 
формируется плотная пленка адсорбированных молекул, 
которые удерживаются на стенке и практически не уча-
ствуют в потоке флюида. В ограниченном пространстве 
поры скорость скачкообразно меняется от слоя к слою, 
что можно трактовать как наличие тангенциальных 
разрывов в профиле скорости. 
 Профиль скоростей течения плотной фазы при высо-
ких температурах можно аппроксимировать искаженной 
параболой. При тех же условиях в разреженной фазе 
возникает эффект скольжения молекул поверхностного 
слоя. 
 В узких порах отсутствует вязкий поток газообразной 
фазы, если стенки поры притягивают молекулы. Вместо 
этого осуществляется только пленочное течение, и вклад 
поверхностного потока велик по сравнению с потоком, 
проходящим через среднюю часть поры. Переходный ре-
жим между пленочным и объемным жидкофазным течени-
ем сильно зависит от начальных условий и требует более 
детального исследования в виду сложного характера пере-
распределения скоростей вдоль и по нормали к стенкам 
поры в переходном режиме. 
 Метод численного анализа динамики течения ис-
пользован для исследования влияния потенциала стенки 
поры на характеристики молекулярных потоков [48]. 

Заключение 

 Предложенный метод численного анализа позволяет 
детально контролировать потоки молекул в узких порах, 
в том числе в сложных пористых системах, исследовать 
взаимосвязь поверхностного и объемного потоков; сме-
ну режимов течений от пленочного до сплошного при 
объемном заполнении поры в случае капиллярной кон-
денсации; устойчивость течения вблизи фазовых пере-
ходов и характеристики потоков в разных режимах [49]. 
С развитием данного направления появится возмож-
ность исследовать детали процессов поверхностного 
растекания жидких пленок и связанные с этим динами-
ческие характеристики вязкости, поверхностного натя-
жения и переноса тепла на открытых (непористых) по-
верхностях. 
 Из полученных результатов следует, что традицион-
ные допущения о постоянстве диссипативных коэффи-
циентов при переносе в узких порах в общем случае не 
верны. При анализе экспериментальных данных необходи-
мо учитывать достаточно сильную концентрационную 
зависимость динамических характеристик адсорбата в 
узких порах, обусловленную влиянием потенциалов 
взаимодействия молекул со стенками пор и друг с другом. 
 Проведенные исследования показали, что при опи-
сании транспорта плотных флюидов в узких порах нель-
зя пренебрегать эффектом их скольжения вдоль стенок 

пор. Ранее этот эффект рассматривался только приме-
нительно к разреженным газам, в которых определяю-
щую роль играет зеркальное отражение молекул от 
стенки. В плотном флюиде эффект скольжения обу-
словлен поверхностной подвижностью молекул вдоль 
стенки. Напомним, что обычно в газо- и гидродинами-
ческих задачах при постановке граничных условий на 
стенках поры приравнивают нулю значения продольной 
и вертикальной компонент скорости флюида, исходя из 
предположения, что частицы вещества так сильно при-
тягиваются стенками, что они неподвижны [48], однако 
такое условие не согласуется с понятиями «поверхност-
ная подвижность» и «поверхностный поток» молекул 
[21, 24, 25]. 
 Предложенный подход применим для описания те-
чения как в узких порах, так и в широких, вплоть до 
объемных фаз. При этом система уравнений автомати-
чески переходит в традиционные уравнения гидродина-
мики типа уравнений Навье—Стокса с переменными 
диссипативными коэффициентами, зависящими от те-
кущих значений концентрации и температуры флюида. 

* * * 

 Работа выполнена при финансовой поддержке 
РФФИ (проект 06-03-32031а). 
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