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С помощью ранее предложенной молекулярной модели активных нематиков, согласно которой, в допол-

нение к изотропному Леннарда-Джонса и анизотропному Майера –Заупе межчастичным взаимодействи-

ям, активные продолговатые частицы подвержены самодвижущим силам и моментам, нами проведено

моделирование методами молекулярной динамики поведения ансамблей этих частиц внутри двумерных

ограниченных областей различной формы (круг, кольцо, квадрат) при нормальном и тангенциальном

сцеплении частиц на их границах. Показано, что при достаточно небольших плотностях числа частиц в

таких ансамблях образуются кластеры, демонстрирующие поведение типа круговых поплавков, у кото-

рых направление вращения по часовой стрелке или против часовой стрелки определяется хиральностью

отдельных активных частиц. Также установлено, что векторы средней ориентации частиц таких класте-

ров и скорости движения их центров масс вращаются синхронно в одном направлении.
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1. ВВЕДЕНИЕ

Активными системами являются естественные
или искусственные неравновесные системы, состоя-
щие из объектов, получающих энергию либо извне,
либо за счет внутренних химических процессов
[1–5]. Таковыми системами являются живые суще-
ства (птицы, рыбы, бактерии и пр.), а также систе-
мы, созданные искусственным путем из объектов,
использующих световую или химическую энергию.
Важнейшей особенностью активных систем являет-
ся их способность к коллективному движению, в
котором группы самодвижущихся частиц движутся
как единое целое в масштабах, значительно превы-
шающих размеры отдельных частиц. Изучение ме-
ханизма и динамики таких коллективных движений
имеет большую важность для исследования природ-
ных систем в широком интервале масштабов. Поэто-
му активные естественные и искусственные системы
являются объектами интенсивных эксперименталь-
ных и теоретических исследований.

* E-mail: mlv@ipme.ru

Последние двадцать лет один из видов активных
систем, а именно микропоплавки (microswimmers),
является объектом особого интереса. Естественны-
ми примерами микропоплавков являются бактерии
E. Coli и белые кровяные тельца [6], сперматозо-
иды [7] и др. Кроме того, также было представ-
лено множество искусственных микропоплавков [8–
19]. Такие микропоплавки могут быть использова-
ны в таких практических применениях, как достав-
ка лекарств внутри живых тканей, локализация за-
грязнений в почвах, создание приборов на основе
микрочипов [20–23].

Если самодвижущая сила микропоплавка дей-
ствует вдоль направления его движения, то он будет
двигаться по прямой линии. Однако микропопла-
вок может быть несимметричным, вследствие че-
го направления действия самодвижущей силы и его
движения могут не совпадать [24]. Это приводит к
хиральному движению микропоплавка, т. е. к кру-
говому движению в двух измерениях или геликои-
дальному движению в трех измерениях. Такие мик-
ропоплавки называются круговыми микропоплав-
ками (circular microswimmers). Существует множе-
ство примеров хиральных микропоплавков. Напри-
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мер, бактерии E. Сoli и сперматозоиды демонстри-
руют геликоидальное движение в трех измерениях,
которое становится двумерным круговым движени-
ем вблизи ограничивающих поверхностей [25–31].
Искусственные микропоплавки могут также иметь
хиральные траектории движения, если они изготов-
лены несимметричными [7, 32].

Многие активные системы, например суспензии
бактерий, можно рассматривать как ансамбли час-
тиц, имеющих продолговатую форму. Такие систе-
мы напоминают нематические жидкие кристаллы,
молекулы которых не только взаимодействуют по-
средством анизотропных межмолекулярных потен-
циалов, но также испытывают действие самодви-
жущих сил. Таким образом, такие активные нема-
тики можно описывать в рамках доступных в на-
стоящее время теорий жидких кристаллов. Имеет-
ся несколько успешных теоретических описаний ак-
тивных нематиков [4, 33–40], включающих также хи-
ральные нематики [41–44], состоящие из частиц с
нарушенной симметрией «лево–право». Эти описа-
ния, которые являются совершенно феноменологи-
ческими, используют уравнения движения тензора
ориентационного порядка Q и поля скоростей тече-
ния u, и довольно сложно найти однозначные со-
отношения между параметрами, фигурирующими в
этих уравнениях, и геометрическими (размер, фор-
ма и др.) и энергетическими характеристиками от-
дельных активных частиц. Другое описание движе-
ния активных хиральных частиц [7, 32] базируется
на системе уравнений Ланжевена, которые поми-
мо самодвижущих сил используют трансляционный
DT и вращательный DR коэффициенты диффузии,
а также угловую скорость Ω, которая является след-
ствием вращательного момента, действующего на
частицу. Хотя такой подход позволяет описать хи-
ральное движение микропоплавков, он также явля-
ется абсолютно феноменологическим.

Сравнительно недавно в работе [45] нами бы-
ла предложена микроскопическая модель актив-
ных нематиков, состоящих из продолговатых час-
тиц, взаимодействующих друг с другом посредством
изотропного потенциала Леннарда-Джонса и ани-
зотропного потенциала типа Майера – Заупе. Кро-
ме того, каждая частица имеет небольшой отросток,
через который в результате химической реакции ис-
пускается некоторое вещество. В случае нехираль-
ных частиц этот отросток располагается в одном из
концов частицы и направлен вдоль ее длиной оси
(см. рис. 1 a), тогда как хиральные частицы име-
ют аналогичный отросток, образующий некоторый
угол с ее длиной осью (см. рис. 1 b). В результате

в случае нехиральной частицы испускание вещества
из вышеупомянутого отростка приводит к появле-
нию только реактивной самодвижущей силы f0, на-
правленной вдоль ее длиной оси, тогда как в слу-
чае хиральной частицы испускание вещества из ее
отростка приводит к появлению не только реактив-
ной самодвижущей силы f0, но и момента τ0, приво-
дящего к самовращению частицы относительно ее
центра масс. С помощью этой модели мы осуще-
ствили молекулярно-динамическое (MD) моделиро-
вание поведения такого модельного активного нема-
тика внутри двумерной (2D) области, имеющей фор-
му круга при различных граничных условиях. При
этом было найдено, что описанный выше модель-
ный активный хиральный нематик образует струк-
туры с пространственно-временным поведением, ка-
чественно схожим с поведением, предсказанным
в предыдущих работах [4, 33–44] на основе фено-
менологических континуальных моделей активных
нематиков. Предложенная нами модель также бы-
ла успешно использована в MD-моделировании по-
ведения нехиральных и хиральных активных нема-
тиков внутри наноскопической 2D-области, имею-
щей форму кольца [46], и в MD-моделировании пове-
дения бинарных смесей пассивных (без самодвижу-
щих сил) и активных нематиков и смесей активных
нематиков с различной хиральностью внутри нано-
скопической двумерной круглой области [47]. Глав-
ное преимущество предложенной нами микроскопи-
ческой модели перед феноменологическими моделя-
ми [4, 7, 32–44] заключается в том, что действие са-
модвижущей силы на активную хиральную частицу
автоматически приводит к появлению действующе-
го на нее вращающего углового момента. Таким об-
разом, она может быть весьма подходящей для опи-
сания поведения круговых поплавков.

В настоящей работе с помощью упомянутой вы-
ше микроскопической модели активных нематиков
нами было проведено MD-моделирование систем, со-
стоящих их нехиральных и хиральных активных
частиц внутри наноскопических 2D-областей раз-
личной формы (круг, кольцо, квадрат) при усло-
виях нормального и тангенциального сцепления на
границах. В отличие от наших предыдущих работ
[45, 47], в которых рассматривались системы с до-
статочно большой плотностью числа частиц, плот-
ность числа частиц в рассматриваемых здесь систе-
мах много меньше. Показано, что внутри всех трех
2D-областей хиральные активные частицы таких си-
стем образуют кластеры, демонстрирующие поведе-
ние типа круговых поплавков, причем направление
их вращения по часовой стрелке или против часовой
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стрелки определяется хиральностью образующих их
частиц. Также установлено, что векторы средней
ориентации частиц кластеров и скорости центров их
масс вращаются синхронно в одном направлении.

2. МОДЕЛЬ

Для частиц активного нематика были исполь-
зованы модель активной нехиральной частицы
(рис. 1 a) и модель активной хиральной частицы
(рис. 1 b). В первом случае отросток C расположен
в одном из концов частицы (в точке B) и направлен
вдоль ее длинной оси AB. В случае хиральной
активной частицы этот отросток расположен сбоку.
В обоих случаях из отростков испускается струя
D некоторого вещества благодаря некоторой хи-
мической реакции внутри частицы, в результате
чего возникают самодвижущая реактивная сила f0,
направленная в случае нехиральной частицы вдоль
ее длинной оси AB, в случае хиральной частицы
образующая угол φ с ее длиной осью, а также до-
полнительный вращающий момент τ0 относительно
центра массы частицы. Подробное описание потен-
циалов взаимодействия частиц, самодвижущих сил
и уравнений движения приводится в работе [47].

3. РЕЗУЛЬТАТЫ МD-МОДЕЛИРОВАНИЯ
И ИХ ОБСУЖДЕНИЕ

Нами было проведено MD-моделирование ан-
самблей активных модельных частиц внутри 2D-
областей, имеющих форму круга с радиусом 24σ,
кольца с внутренним радиусом 14σ и внешним ра-
диусом 24σ, а также квадрата со стороной 32σ. Эти
ансамбли содержали 897, 586, и 526 частиц и имели
приблизительно одинаковую среднюю 2D-плотность
числа частиц 0.5σ−2, которая была почти в два раза
меньше плотности числа частиц в нашей предыду-
щей работе [47]. Граничные условия для рассматри-
ваемых ансамблей модельных частиц задавались с
помощью так называемых призрачных (ghost) час-
тиц, образующих слой толщиной 2σ на границах 2D-
областей. Эти частицы считались неподвижными и
в случае круглой ограничивающей области ориенти-
рованными так, что их единичные векторы e были
направлены вдоль радиуса, проведенного из центра
области в точку расположения данной призрачной
частицы. В случае кольцеобразной ограничивающей
области на ее внутренней и внешней круглых грани-
цах единичные векторы e призрачных частиц были
направлены вдоль соответствующих радиусов, про-

Рис. 1. Модели нехиральной (a) и хиральной (b) час-

тиц активного нематика, используемые в нашем МD-

моделировании. AB — длинная ось частиц, O — их центр

массы, C — отросток, обеспечивающий способность час-

тиц к самодвижению (боковой отросток обеспечивает ее

хиральность), D — некая струя, выбрасываемая из это-

го отростка, вследствие которой создается самодвижущая

реактивная сила f0. В случае хиральной частицы она при-

ложена к точке O1 и направлена под углом φ к длинной

оси частицы, δ — расстояние между точкой приложения

силы f0 и центром масс частицы

веденных из общего центра в точки расположения
призрачных частиц. В случае квадратной ограничи-
вающей области единичные векторы e призрачных
частиц были направлены вдоль нормалей к сторо-
нам квадрата. Мы использовали граничные усло-
вия, соответствующие сильному тангенциальному
или нормальному сцеплению на ограничивающих
поверхностях. В первом случае призрачные частицы
индуцируют ориентацию частиц нематика, направ-
ленную вдоль касательной к границе, а во втором
случае — вдоль нормали, проведенной в заданную
точку. Для обеспечения сильного тангенциального
сцепления константа взаимодействия ε2 между час-
тицами нематика и границы ограничивающей обла-
сти (т. е. призрачными частицами) считалась равной
−5ε, а для сильного нормального сцепления мы бра-
ли ε2 = 5ε. Мы также считали, что ε, σ2, σ, m, I
и δ просто равны 1 в безразмерных MD-единицах
[48]. Во всех случаях наше моделирование стартова-
ло из начальных конфигураций (рис. 2), в которых
частицы хаотично располагались внутри ограничи-
вающих областей и имели произвольные ориентации
своих длинных осей.

Прежде всего, нами было проведено MD-
моделирование поведения активного нематика
внутри описанных выше ограничивающих 2D-
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Рис. 2. Начальные конфигурации для МD-моделирования

поведения активных нематиков внутри круглой (a), коль-

цеобразной (b), и квадратной (c) 2D-областей. Черточки —

активные модельные частицы, границы содержат призрач-

ные частицы

областей в случае нехиральных модельных частиц
с достаточно большой самодвижущей силой f0 = 10

MD-единиц и с нулевым углом φ при сильных
нормальном и тангенциальным сцеплениях на гра-
ницах. Полученные таким образом конфигурации
модельных активных частиц в момент t = 100

MD-единиц времени показаны на рис. 3 в случае
сильного нормального сцепления и на рис. 4 в слу-
чае сильного тангенциального сцепления. Видно,
что при сильном нормальном сцеплении внутри
всех трех ограничивающих областей нехираль-
ные активные частицы сосредоточены в основном
вблизи ограничивающих поверхностей (особенно
наглядно это видно на рис. 3 a в случае круглой
ограничивающей области). Что касается случаев
сильного тангенциального сцепления, то внутри

Рис. 3. Конфигурации активных модельных нематиков, со-

стоящих из нехиральных (f0 = 10, φ = 0) частиц внут-

ри круглой (a), кольцеобразной (b) и квадратной (c) 2D-

областей при сильном нормальном граничном сцеплении

в момент t = 100 MD-единиц времени

круглой ограничивающей области нехиральные
частицы сосредоточены в основном в двух больших
кластерах (см. рис. 4 a), между которыми мы видим
довольно разреженное хаотичное распределение
частиц. Внутри кольцеобразной ограничивающей
области мы видим довольно плотное распреде-
ление частиц вблизи круглых ограничивающих
поверхностей и их хаотичное разреженное распре-
деление между ограничивающими поверхностями
(см. рис. 4 b). Наконец, внутри квадратной ограни-
чивающей области мы видим практически полное
сосредоточение активных нехиральных частиц
вблизи одного из углов этой области (см. рис. 4 c).
Чтобы изучить динамику поведения наших модель-
ных частиц в приведенных выше ограничивающих
2D-областях мы выбирали группы частиц внутри
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Рис. 4. Конфигурации активных модельных нематиков, со-

стоящих из нехиральных (f0 = 10, φ = 0) частиц внут-

ри круглой (a), кольцеобразной (b), и квадратной (c) 2D-

областей при сильном тангенциальном граничном сцепле-

нии в момент t = 100 MD-единиц времени. Круг внут-

ри окружности радиусом 3σ содержит выделенные части-

цы, за которыми ведется наблюдение в интервале 20 MD-

единиц времени, начиная с момента t = 100 MD-единиц

некоторых окружностей радиусом R0 = 3σ (см.
круг на рис. 4 a), равным длине обрезания, обыч-
но используемой в MD-моделировании систем с
межчастичным взаимодействием, описываемым по-
тенциалом Леннарда-Джонса [48]. Затем в течение
20 MD-единиц времени мы следили за отдельными
частицами, первоначально (при t = 100 MD-единиц
времени) находившимися внутри таких окружно-
стей, а также за центрами масс этих частиц. Мы
также следили за средним радиусом таких групп
R(t) = (1/Nc)

∑
i |ri − rc|, где rc — радиус-вектор

центра масс частиц группы, а также за векто-
рами их средней ориентации ec = (1/Nc)

∑
i ei

и скорости их центра масс Vc = (1/Nc)
∑

i vi,

где vi — трансляционная скорость i-й частицы.
Во всех этих формулах суммирование ведется по
всем Nc частицам группы. Наше моделирование
показало, что в случаях сильного нормального
сцепления на границах ограничивающих областей
(см. рис. 3) центры масс выбранных таким образом
групп активных нехиральных частиц и отдельные
нехиральные частицы мало мобильны и их пере-
мещения в течение времени наблюдения находятся
в интервале (10−2–10−1)σ. Это качественно можно
объяснить тем фактом, что в случае сильного
нормального сцепления на границах большинство
активных нехиральных частиц расположено вблизи
этих границ (см. рис. 3). Что касается случая силь-
ного тангенциального сцепления, то здесь ситуация
несколько иная. На рис. 5 показаны траектории
перемещения в течение 20 MD-единиц времени
центра масс нехиральных активных частиц внутри
круга на рис. 4 a (кривая 1 на рис. 5) и трех про-
извольно выбранных частиц, находящихся внутри
этого круга в момент t = 100 MD-единиц времени
(кривые 2–4 на рис. 5). Видно, что, в отличие от
случая сильного нормального сцепления, центр
масс этой группы частиц и произвольно выбранные
частицы из этой группы в течение 20 MD-единиц
времени проходят достаточно большой путь (при-
мерно от 31σ до 44σ), но их траектории абсолютно
нерегулярны и похожи на траектории простого
броуновского движения. Рисунок 6 демонстрирует
временную зависимость среднего радиуса R(t)

выбранной группы частиц. Видно, что в течение
20 MD-единиц времени этот радиус увеличивает-
ся примерно в 6 раз по сравнению с начальным
значением R0. Это значит, что выбранная группа
активных нехиральных частиц быстро теряет свою
компактность.

Следует отметить, что результаты, полученные
для активных нехиральных частиц внутри ограни-
чивающей круглой 2D-области, качественно совпа-
дают с аналогичными результатами для активных
нехиральных частиц внутри кольцеобразной и квад-
ратной ограничивающих областей.

Теперь перейдем к рассмотрению поведения ак-
тивных хиральных нематиков внутри вышеупомя-
нутых ограничивающих 2D-областей. На рис. 7
показаны полученные в результате нашего MD-
моделирования конфигурации модельных активных
хиральных (f0 = 10, φ = π/2) частиц в момент
t = 100 MD-единиц времени внутри круглой, коль-
цеобразной и квадратной областей в случае силь-
ного нормального сцепления. Легко видеть, к ка-
ким существенным изменениям в этих конфигура-
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Рис. 5. Траектории центра масс (кривая 1) группы актив-

ных нехиральных частиц (f0 = 10, φ = 0), первоначально

(t = 100 MD-единиц времени) расположенных внутри кру-

га на рис. 4 a, и траектории трех произвольно выбранных

частиц из этой группы (кривые 2–4) в течение последую-

щих 20 MD-единиц времени. Oi и Fi — начальные и ко-

нечные точки траекторий

Рис. 6. Временная зависимость в течение 20 MD-единиц

времени среднего радиуса R(t) группы активных нехираль-

ных (f0 = 10, φ = 0) модельных частиц, первоначально

(t = 100 MD-единиц времени) расположенных внутри кру-

га на рис. 4 a

циях привело появление хиральности, т. е. наруше-
ния симметрии право-лево, у активных модельных
частиц. Помимо частиц, расположенных как и в
случаях отсутствия хиральности (см. рис. 3) вбли-
зи границ, активные хиральные частицы образу-
ют компактные кластеры, отделенные друг от дру-
га разреженным пространством. Что касается ди-
намического поведения как отдельных частиц, при-
надлежащих этим кластерам, так и кластеров в це-
лом, то оно отличается от аналогичного поведения

Рис. 7. Конфигурации активных модельных нематиков, со-

стояших из хиральных (f0 = 10, φ = π/2) частиц внут-

ри круглой (a), кольцеобразной (b) и квадратной (c) 2D-

областей при сильном нормальном граничном сцеплении

в момент t = 100 MD-единиц времени. Небольшие круги

внутри ограничивающих областей радиусом 3σ содержат

выделенные частицы, за которыми ведется наблюдение в

течение 20 MD-единиц времени

в случае отсутствия хиральности совершенно заме-
чательным образом. На рис. 8 показаны траектории
центров масс групп активных хиральных частиц, за-
ключенных первоначально (при t = 100 MD-единиц
времени) внутри малых кругов на рис. 7 радиуса-
ми R0 = 3σ, по которым они движутся в течение 20
MD-единиц времени. На рис. 8 видно, что во всех
трех ограничивающих областях центры масс выде-
ленных групп частиц движутся по близким к круго-
вым траекториям против часовой стрелки. На рис. 9
показаны траектории движения трех произвольно
выбранных активных хиральных частиц из группы
частиц внутри малого круга на рис. 7 a, которые они
описывают также в течение временного интервала
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Рис. 8. Траектории центров масс групп активных хираль-

ных частиц (f0 = 10, φ = π/2), заключенных первона-

чально (при t = 100 MD-единиц времени) внутри малых

кругов радиусами R0 = 3σ, по которым они движутся в те-

чение временного интервала 20 MD-единиц внутри круглой

(a), кольцеобразной (b) и квадратной (с) ограничивающих

областей. O — начальные точки траекторий, F — их ко-

нечные точки. Красные стрелки показывают направление

движения

20 MD-единиц. На рис. 9 ясно видно, что эти части-
цы, как и центр масс их группы, вращаются против
часовой стрелки по траекториям, близким к круго-
вым. При этом за время слежения за частицами
выбранной группы (рис. 7 a) в течение временно-

Рис. 9. Траектории трех произвольно выбранных активных

хиральных частиц (f0 = 10, φ = π/2) заключенных перво-

начально (при t = 100MD-единиц времени) внутри малого

круга радиусом R0 = 3σ внутри круглой ограничивающей

области, по которым они движутся в течение временного

интервала 20 MD-единиц. O1,2,3 — начальные точки тра-

екторий, F1,2,3 — их конечные точки. Стрелки указывают

направления движения

го интервала 20 MD-единиц средний радиус группы
испытывает колебания с амплитудой 1–2% от пер-
воначальной величины (см. рис. 10). Следователь-
но, можно считать, что компактность группы почти
сохраняется.

Как уже говорилось, мы также следили за векто-
рами средней ориентации ec частиц описанных вы-
ше выделенных групп и скорости их центра масс
Vc. Рисунок 11 демонстрирует временные зависи-
мости в интервале 20 MD-единиц времени углов Φ

и Ψ, которые векторы ec и Vc для группы частиц
внутри малого круга на рис. 7 a образуют с осью x.
На рис. 11 видно, что оба угла меняются во време-
ни линейно и периодически одновременно, причем
кривые их временных зависимостей почти идеально
параллельны друг другу. Это значит, что векторы
средней ориентации ec и скорости Vc центра масс
выделенной группы частиц вращаются синхронно в
одном направлении, причем также против часовой
стрелки. Действительно, на рис. 11 видно, что углы
Φ и Ψ сначала растут от некоторых значений до 2π,
затем резко уменьшаются до нуля (начало нового
оборота), затем снова растут до 2π и т. д. Следует
также отметить, что разница между этими углами
не зависит от времени и равна примерно π/2, т. е. оба
вектора вращаются с постоянной разностью фаз.

Следует отметить, что аналогичные результаты
в случае сильного тангенциального сцепления ка-
чественно совпадают с результатами, полученными
для случая сильного нормального сцепления. Кроме
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Рис. 10. Временная зависимость среднего радиуса R(t)

группы активных хиральных (f0 = 10, φ = π/2) частиц,

заключенных первоначально (при t = 100 MD-единиц вре-

мени) внутри малого круга радиусом R0 = 3σ внутри круг-

лой ограничивающей области (рис. 7 a) в течение времен-

ного интервала 20 MD-единиц

того, результаты, полученные для кольцеобразной и
квадратной ограничивающих областей (рис. 7 b, с),
также качественно идентичны результатам, полу-
ченным для круглой ограничивающей области.

Итак, мы получили, что при угле φ = π/2 цен-
тры масс выделенных групп активных хиральных
частиц во всех трех ограничивающих областях и от-
дельные произвольно выбранные частицы из этих
групп движутся по почти круговым траекториям,
т. е. ведут себя как круговые поплавки, причем во
всех случаях движутся против часовой стрелки.
Также против часовой стрелки вращаются векто-
ры средней ориентации ec и скорости Vc центров
масс выделенных групп частиц на рис. 7. Нетруд-
но видеть на рис. 1 b, что при любом положитель-
ном угле φ, в частности φ = π/2, самодвижущая
сила f0 порождает дополнительный момент враще-
ния относительно центра масс хиральной частицы,
направленный именно против часовой стрелки. От-
сюда можно предположить, что при отрицательном
угле φ, например φ = −π/2, когда самодвижущая
сила создает вращающий момент, направленный по
часовой стрелке, центры масс выделенных групп ак-
тивных хиральных частиц и отдельные частицы бу-
дут двигаться по круговым траекториям по часовой
стрелке, и также по часовой стрелке будут вращать-
ся векторы средней ориентации ec и скорости Vc

центров масс выделенных групп частиц. Результаты
нашего MD-моделирования полностью подтвердили
это предположение.

Рис. 11. Временные зависимости углов Φ и Ψ для группы

активных хиральных частиц (f0 = 10, φ = π/2), заклю-

ченных первоначально (при t = 100 MD-единиц времени)

внутри малого круга радиусом R0 = 3σ внутри круглой

ограничивающей области (рис. 7 a) в течение временного

интервала 20 MD-единиц. Кривая 1 — Φ, кривая 2 — Ψ

На рис. 12 a показана конфигурация, которую
образуют активные хиральные частицы (f0 = 10,
φ = −π/2) внутри ограничивающей квадратной об-
ласти при сильном нормальном сцеплении на ее гра-
ницах. Как и в случае f0 = 10 и φ = π/2, помимо
частиц, сосредоточенных у границ внутри этой огра-
ничивающей области, существуют компактные кла-
стеры. Однако динамика их поведения совершенно
другая. На рис. 12 b и 12 с ясно видно, что как центр
масс выделенной группы частиц внутри малого кру-
га на рис. 12 a, так и произвольно выбранные части-
цы из этой группы движутся по траекториям, близ-
ким к круговым, но не против, а по часовой стрел-
ке. Также по часовой стрелке синхронно вращаются
векторы средней ориентации ec и скорости Vc цен-
тра масс выделенной группы частиц. Действитель-
но, на рис. 12 d видно, что оба угла, Φ и Ψ, сначала
уменьшаются от некоторых конечных значений до
нуля, потом испытывают резкий скачок до 2π (на-
чинается новый оборот), затем снова уменьшаются
до нуля, потом снова скачок до 2π и т. д.

Таким образом, мы приходим к выводу, что в
рамках нашей модели не только отдельные актив-
ные хиральные частицы, но и их целые группы и, по-
видимому, целые кластеры могут двигаться по тра-
екториям в форме круга, т. е. являются круговыми
поплавками внутри ограничивающих 2D-областей
различной формы и при разных условиях сцепле-
ния на границах. При этом направление такого кру-
гового движения полностью определяется направ-
лением вращения активных частиц вокруг их цен-
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Рис. 12. a — Конфигурация активных модельных нематиков, состояших из хиральных частиц (f0 = 10, φ = −π/2) внутри

квадратной 2D-области при сильном нормальном граничном сцеплении в момент t = 100 MD-единиц времени. Неболь-

шой круг внутри ограничивающей области содержит выделенные частицы, за которыми ведется наблюдение в течение

20 MD-единиц времени. b — Траектория центра масс группы выделенных активных хиральных частиц при f0 = 10,

φ = −π/2 в течение времени наблюдения. O — начальная точка траектории, F — ее конечная точка. с — Траектории

трех произвольно выбранных частиц из выделенной группы. Стрелки на рис. b и c указывают направления движения.

d — Временные зависимости углов Φ и Ψ для выделенной группы активных хиральных частиц при f0 = 10, φ = −π/2.

Кривая 1 — Φ, кривая 2 — Ψ

тра масс под действием самодвижущей силы, кото-
рое, в свою очередь, определяется знаком угла φ,
т. е. их хиральностью. Этот результат находится в
полном согласии с результатами экспериментальной
работы [32], посвященной исследованию движения
искусственных микропоплавков, имеющих асиммет-
ричную форму в виде буквы L. Если такие поплавки
имели боковой отросток с правой стороны, то они
двигались по кругу против часовой стрелки, а если
отросток был с левой стороны, то происходило кру-
говое движение по часовой стрелке. Основное отли-
чие настоящей работы от работ других авторов, по-
священных движению круговых поплавков, заклю-
чается в том, что в последних рассматривалось кру-
говое движение отдельных активных частиц. Наша

работа показывает, что целые группы частиц могут
демонстрировать такое движение и его направле-
ние по или против часовой стрелки полностью опре-
деляется направлением вращения отдельных час-
тиц относительно их центра масс под действием
самодвижущей силы. По-видимому, это имеет ме-
сто благодаря принятому в модели анизотропному
межчастичному взаимодействию типа Майера – За-
упе, которое заставляет частицы выстраиваться па-
раллельно друг другу. Представляется весьма инте-
ресным осуществить экспериментальную проверку
приведенных здесь результатов в не очень плотных
суспензиях бактерий или активных коллоидов, спо-
собных к образованию кластеров с довольно разре-
женным пространством между ними.
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4. ЗАКЛЮЧЕНИЕ

Представлены результаты MD-моделирования
поведения ансамблей нехиральных и хиральных
активных модельных нематиков с 2D-плотностью
около 0.5σ−2, ограниченных наноскопическими
2D-областями, имеющими форму круга, кольца
и квадрата с нормальными и тангенциальными
граничными условиями сцепления. Модельные
нематики состоят из продолговатых частиц,
взаимодействующих друг с другом, а также с
неподвижными призрачными частицами, обра-
зующими границы, посредством изотропного
потенциала Леннарда-Джонса, а также анизотроп-
ного потенциала тина Майера – Заупе. Кроме того,
продолговатые частицы имеют также отростки,
испускающие струю некоторого вещества, возника-
ющую благодаря некоторой химической реакции.
У нехиральных активных частиц этот отросток
находится вблизи их конца и направлен вдоль
длиной оси частиц, тогда как хиральные активные
частицы имеют такой же отросток сбоку, и он
при этом образует угол φ с длинной осью. В ре-
зультате в случае нехиральных частиц испускание
вышеупомянутой струи приводит к появлению
дополнительной реактивной самодвижущей силы
f0, направленной вдоль длинных осей частиц, тогда
как в случае хиральных частиц на них действуют
и самодвижущая сила f0, и угловой момент τ0,
приводящий к самовращению частиц относитель-
но их центров масс. Проведенное на основе этой
модели наше MD-моделирование показало, что
при нормальном сильном сцеплении на границах
активные нехиральные частицы (f0 = 10, φ = 0)
независимо от формы ограничивающей 2D-области
располагаются вблизи границ, тогда как при
тангенциальном сильном сцеплении на границах
некоторые частицы образуют довольно большие
кластеры, а другие хаотично распределены в разре-
женном пространстве между ними. Для изучения
динамики наших активных частиц мы выбирали
группы частиц внутри некоторых кругов радиусом
R0 = 3σ, равным длине обрезания, используемой в
MD-моделировании систем с межчастичным взаи-
модействием, описываемым короткодействующим
потенциалом Леннарда-Джонса, и затем в течение
20 MD-единиц времени следили за отдельными
частицами, изначально находившимися внутри
этих кругов, а также за центрами масс этих частиц.
Наше MD-моделирование выявило, что при сильном
нормальном граничном сцеплении как центры масс
выбранных групп нехиральных активных частиц,

так и отдельные случайно выбранные частицы из
этих групп малоподвижны и в течение времени
наблюдения проходят путь порядка (10−2–10−1)σ.
При тангенциальном сильном сцеплении как цен-
тры масс выбранных групп нехиральных частиц,
так и случайно выбранные частицы из этих групп
проходят за 20 MD-единиц времени довольно
большой путь (от 31σ до 44σ), но их траектории
абсолютно нерегулярны и похожи на траектории
простого броуновского движения.

Мы также моделировали поведение активных
хиральных частиц (f0 = 10 и φ = π/2) внутри круг-
лой, кольцеобразной и квадратной ограничивающих
2D-областей при сильных нормальном и тангенци-
альном граничных сцеплениях. Было выявлено, что
при упомянутой выше 2D-плотности частиц актив-
ные хиральные частицы внутри всех рассмотренных
ограничивающих областей не только располагают-
ся вблизи границ, но и образуют небольшие класте-
ры, разделенные разреженным пространством. Что
касается динамики поведения отдельных частиц и
даже их групп внутри таких кластеров, она отли-
чается от динамики поведения нехиральных частиц
радикальным образом. Во всех рассмотренных огра-
ничивающих 2D-областях при нормальном и танген-
циальном сильных сцеплениях на границах как цен-
тры масс вышеупомянутых выделенных групп внут-
ри кластеров, так и произвольно выбранные час-
тицы из этих групп в течение времени наблюде-
ния движутся вдоль траекторий, близких к круго-
вым, против часовой стрелки. Такое поведение сов-
падает с экспериментально наблюдаемым поведени-
ем естественных [25–31] и искусственных [7, 32] хи-
ральных микропоплавков. Главная особенность по-
лученных результатов заключается в том, что кру-
говые траектории движения, полученные в нашем
MD-моделировании, присущи не только отдельным
активным хиральным частицам, но и их группам.
Кроме того, было выявлено, что векторы средней
ориентации выделенных групп частиц внутри клас-
теров и скорости их центров масс вращаются син-
хронно также против часовой стрелки. Также было
найдено, что в случае активных частиц с противопо-
ложной хиральностью (f0 = 10 и φ = −π/2) центры
масс выделенных групп частиц внутри кластеров,
отдельные частицы из этих групп, а также векторы
средней ориентации внутри групп и скорости их цен-
тов масс вращаются по часовой стрелке. Была най-
дена связь между направлениями таких вращений и
угловыми моментами вращения отдельных хираль-
ных частиц относительно их центра масс, созданны-
ми самодвижущими силами. При угле φ = π/2 само-
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движущая сила создает момент вращения хираль-
ной частицы относительно ее центра масс против
часовой стрелки, а при угле φ = −π/2 — по часовой
стрелке. Таким образом, круговое движение отдель-
ных хиральных частиц и их целых групп полностью
определяется знаком их хиральности. Это полно-
стью согласуется с результатами экспериментальной
работы [32], посвященной исследованию движения
искусственных микропоплавков, имеющих асиммет-
ричную форму в виде буквы L.

В заключение следует отметить, что было бы, на
наш взгляд, интересно сравнить полученные здесь
результаты с данными экспериментов на не очень
плотных суспензиях бактерий или активных колло-
идах, способных к образованию кластеров с доволь-
но разреженным пространством между ними.
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