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В  различных  областях  науки,  техники,  защиты  окружающей  среды, 
строительстве,  актуальными  являются  вопросы  изучения  процессов  взаимодействия 
пористых  материалов  с  различными  веществами,  находящимися  в  различных 
агрегатных состояниях.  Особенно  актуальными  с  точки  зрения  экологии  и  защиты 
окружающей  среды  являются  исследования  процессов  взаимодействия  пористых 
материалов  с водой  в  жидкой  и газообразной  фазе.  Поскольку в  одном  моле воды 
содержится 6,022140857×1023 молекул H2O, для описания свойств, например, водяного 
пара в поре в основном используются макроскопические подходы, рассматривающие 
водяной пар, как сплошную среду в рамках аэродинамики. В данной работе построена 
и  использовалась  для  моделирования  макроскопическая  двумерная  диффузионная 
модель [1] поведения водяного пара внутри изолированной поры. 

Наряду с  макроскопической  моделью  в  работе  предложена  микроскопическая 
модель поведения водяного пара внутри изолированной поры, построенная в рамках 
молекулярно-динамического  подхода  [2].  В данной  модели  на  основе  классической 
механики  Ньютона  описывается  движение  каждой  молекулы  воды, 
взаимодействующей  как  с  другими  молекулами  воды,  так  и  со  стенками  поры. 
Рассматривается  эволюция  системы  водяной  пар  –  пора  с  течением  времени.  В 
зависимости  от  внешних по  отношению к поре условий система эволюционирует к 
различным состояниям равновесия, которые характеризуются различными значениями 
макроскопических  характеристик  таких,  как  температура,  плотность,  давление. 
Сравнение  результатов  молекулярно-динамического  моделирования  с  результатами 
вычислений  на  основе  макроскопической  диффузионной  модели  и 
экспериментальными  данными  позволяют  сделать  вывод  необходимости  сочетания 
макроскопического  и  микроскопического  подхода для адекватного  и  более  точного  
описания процессов взаимодействия водяного пара с пористыми материалами.
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