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В рамках метода классической молекулярной динамики [1] произве-
ден расчет коэффициентов диффузии и вязкости фуллеренов в жидкости
(бензоле) в зависимости от температуры наносуспензии. Взаимодействие
молекул жидкости описывалось парным потенциалом Леннарда-Джонса.
Используемый при расчетах эффективный потенциал фуллерен-молекула
жидкости получен в предположении аддитивности взаимодействия моле-
кул фуллерена и жидкости, при котором фуллерен рассматривается как
жесткая частица. В результате моделирования были получены зависимости
коэффициентов переноса от температуры и изучен характер этих зависи-
мостей. Полученные результаты для коэффициента диффузии качественно
согласуются с экспериментальными данными, приведенными в работе [2].
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Пусть E+
p – часть евклидова пространства точек x = (x1, x2, ..., xp),

определенная неравенствами xi > 0 (i = 1, p). Обозначим через
R+

p+1
= {(x, t) : x ∈ E+

p , t > 0} – часть арифметического пространства
точек (x, t).
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