
 43

Г.П. Быстрай, И.Г. Данилова, А.А. Остроушко, С.А. Охотников  

ПРОЦЕССЫ САМООРГАНИЗАЦИИ ПРИ ПЕРЕНОСЕ  
БУКИБОЛАМИ ЛЕКАРСТВ В КОЖНОМ ПОКРОВЕ 

В статье излагается феноменологический подход к описанию процессов само-
организации при переносе нанокластерными соединениями (букиболами) лекарств в 
кожном покрове. В рамках постановки задач с обострением Самарского рассмотре-
но нелинейное параболическое уравнение для величины концентрации букибола в 
возбужденном состоянии с лекарством. Определены локальные выражения для 
термодинамических характеристик — химического потенциала, производства эн-
тропии, скорости изменения энтропии и свободной энергии. Термодинамические 
характеристики позволяют найти области самоорганизации, в которых происхо-
дит растворение или «слипание» кеплератов, что является неблагоприятным при 
доставке лекарств. Рассмотрена также двухпотоковая модель, в которой учтено 
внешнее электрическое поле, накладываемое на кожу человека для более эффек-
тивного проникновения в кожу и переноса букиболами лекарств. 

 
Наноматериалы, эффективный перенос лекарств, букиболы, задача с обо-

стрением, самоорганизация. 
 
1. Введение 
Современная фундаментальная и прикладная наука возлагает большие 

надежды на возможность создания средств адресной доставки лекарственных 
веществ с целью локального воздействия на очаги поражения в организме [1, 
2], в том числе создание средств на основе нанокластерных соединений (бу-
киболов). Перспективной для использования в качестве транспортных нанокон-
тейнеров является группа неорганических нанообъектов, объединяемых назва-
нием полиоксометаллаты (ПОМ) со структурой кеплератов (сходна со структу-
рой букиболов или фуллеренов) [3, 4]. ПОМ проявляют положительные свой-
ства. К ним относятся растворимость в воде с образованием полиоксометал-
латных ионов, транспорт которых возможен под действием слабых электриче-
ских полей; способность обратимо поглощать различные органические соеди-
нения [5], образовывать комплексы, в том числе с поверхностно-активными 
веществами, водорастворимыми полимерами, создающими стабилизирующую 
защитную оболочку [6]; способность к разложению в течение определенного 
времени в разбавленных растворах, обеспечивая высвобождение сорбирован-
ных внутри кластеров. Есть основания полагать, что кеплераты образуют ком-
плексы и с лекарственными веществами [7]. Одним из наиболее типичных 
представителей букиболов является железо-молибденовый букибол Mo72Fe30 [4]:  

 Mo72Fe30O252(CH3COO)12{Mo2O7(H2O)}2{H2Mo2O8(H2O)}(H2O)91~150H2O 

Молибден и железо относятся к элементам-органогенам. Молибден уча-
ствует в окислительно-восстановительных реакциях в качестве кофактора 
оксидаз, а его растворимые соединения легко выводятся [8, 9]. В ранее про-
веденных исследованиях [10, 11] установлено, что железо-молибденовые бу-
киболы не являются токсичными и не накапливаются в организме, даже при 
длительном воздействии. В экспериментах на животных показано, что ПОМ 
относятся к IV классу токсических веществ (малотоксичные) [10, 11]. 

Способность ПОМ перемещаться под действием слабых электрических 
полей [5] обуславливает возможность введения в организм лекарственных 
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препаратов внутри данных наноконтейнеров или на их поверхности электро-
форетическим методом. Электрофоретическое введение лекарственных пре-
паратов имеет следующие преимущества: лекарственное вещество вводится 
непосредственно в ткани патологического очага, создавая в нем достаточно 
высокую концентрацию, не насыщая при этом весь организм; в отличие от 
перорального и парентерального способов введения электрофорез обладает 
преимуществами неинвазивных методов — менее выражено побочное дейст-
вие и снижен риск инфицирования. Введение препарата в комплексе с буки-
болами электрофоретическим методом может способствовать увеличению 
продолжительности его существования и образованию  в ткани «депо»  для 
пролонгированного действия. Однако нельзя исключить применение электро-
фореза при первоначальном внутриполостном введении комплексов кеплера-
тов с лекарственными веществами.  

Практическое осуществление электрофоретического введения железо-
молибденовых ПОМ и безопасность данного способа введения требуют экс-
периментальной проверки. 

В настоящее время наиболее распространенными являются букиболы, 
синтезированные на основе атома углерода (фуллерены). Впервые фуллерены 
обнаружены в 1985 г. группой исследователей: Робертом Керлом, Харолдом 
Кротом, Ричардом Смолли и др. во время изучения масс-спектров паров графита, 
полученных при лазерном облучении твердого образца, были обнаружены пики, 
соответствующие кластерам, состоящим из 60 и 70 атомов углерода (рис. 1). Бы-
ло вынесено предположение, что молекула С60 имеет сферическую форму, а 
молекула С70 обладает более вытянутой эллипсоидальной формой [13]. 

 

 
 

Рис. 1. Строение некоторых фуллеренов 
 
Букиболы на основе неорганических веществ, полиоксометаллаты, синте-

зируются в воде и имеют слоисто-каркасную структуру с внутренними полос-
тями и окнами, которые позволяют обмениваться небольшими молекулами с 
окружающей средой, в частности молекулами лекарств. Каждый такой буки-
бол содержит 120 и более атомов молибдена и сродных элементов. Харак-
терный размер букибола 2.5 нм. 

В статье излагается феноменологический подход к описанию процессов 
самоорганизации при переносе лекарств букиболами на основе использова-
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ния гипотезы А.А. Самарского в задачах с обострением [14,15]. На основе по-
лученного параболического диффузионного уравнения с источниками и сто-
ками определены области самоорганизации в кожном покрове при переносе 
кеплератами лекарств. Обнаружение таких областей является важным с прак-
тической точки зрения, так как в них происходит растворение, оседание в ко-
же, «слипание» букибол, что нежелательно при доставке лекарств. 

 
2. Физико-химическая модель переноса лекарств букиболами.  
Однопотоковый случай 
Для простоты вначале рассмотрим однопотоковый случай, когда при перено-

се букиболами лекарств в организме участвуют только процессы диффузии. 
Термодинамика процессов переноса массы с источниками и стоками. 

Если выполняются приближения локального равновесия и принцип простран-
ственной локальности hL >> , то можно описывать процесс переноса класси-
ческими уравнениями параболического типа [16, 17, 19] 

( )−+ −+∇=
∂
∂ ChChcD
t
c

21
2 ,     (1) 

где с — концентрация вещества (букибола), [с] = моль/м3; D — коэффициент 
диффузии, [D] = м2/с. Здесь к обычному виду уравнения диффузии добавлен 
член ( )−+ − ChCh 21 , описывающий изменение концентрации веществ за счет 
притока C+ и оттока C-, [C+] = [C-]= моль/м3·с; h1 и h2 — безразмерные коэффи-
циенты, характеризующие мощность источников и стоков. Уравнение (1) ло-
кально как во времени, так и в пространстве, и оно не содержит характерных 
пространственных и временных масштабов, присущих данной системе, и, сле-
довательно, справедливо для любой ее части, какой бы малой она ни была. 

Будем рассматривать неравновесные диффузионные процессы при по-
стоянной температуре T0 и переменной энтропии S, тогда свободная энергия 
для некоторой локальной области и скорость ее изменения будут равны соот-
ветственно 

STUF 0−= ,              
dt
dU

dt
dST

dt
dF +−= 0 . 

Следуя И.Пригожину [19], выделим в скорости изменения энтропии две со-
ставляющие: функцию внешних источников eσ  и производство энтропии iσ : 
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где Uδ — неформализуемые потери, связанные с изменением внутренней 
энергии. 

Рассмотрим случай отсутствия релаксационных процессов, т.е. τ>>t . 
Будем исходить из закона изменения энергии (2) для единицы объема в не-
равновесных системах с источником и стоком, где химический потенциал μ′  
входит в структуру скорости изменения свободной энергии F ([F]=Дж/м3) 
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где FDD
i XJ δ+=σ  — производство энтропии, Fδ  — неформализуемые 

потери, связанные с изменением свободной энергии. 
В уравнении eT σ0  — функция источников массы при химических реакци-

ях, с — концентрация вещества, DJ  — поток вещества, DX  — термодинами-

ческая сила. Запишем поток вещества DJ  ([ DJ ] = моль/м2·с) и термодинами-

ческие силы DX  в одномерном случае ([ DX ]=Дж/моль·м·К) для процесса 
переноса вещества в виде 

cDXLJ DDDD ∇−== ;   
R
cDLDD = ,  c

c
RX D ∇−= .  (4) 

Градиент по концентрации здесь и далее берется вдоль одного направле-
ния dxdcc /=∇ . После дифференцирования по времени (3), а также учиты-
вая принцип вариации по потоку вещества, получаем: 
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здесь UF δ+δ=δ  — полные неформализуемые потери. 
При записи (5) предполагалось, что температура T0 является средней 

температурой в определении градиента концентрации; при этой температуре 
задается коэффициент диффузии D. Рассмотрим двухкомпонентную смесь 
букебол-лекарство (концентрация c1) и букебол (концентрация c2), для которой 
выполняется условие для концентраций c1+c2 = 1, тогда для производных 
справедливо ( ) ( )tctc ∂∂−=∂∂ // 21 . После деления правой и левой частей (5) 

на 
•

μ′ , в предположении условия локального равновесия 1/)/( <<Δμ′μ′
•

t , 
получаем   уравнение для второй компоненты с ≡ с2: 
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Однако уравнение (6) отличается от уравнения (1) наличием члена с 
квадратичной зависимостью от градиента концентрации. Подобный член воз-
никает и при выводе второго закона Фика в молекулярно-кинетической теории 
газов. Условиями совместности последнего уравнения и параболического  
уравнения диффузии (1) является наличие условий: 
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Второе условие означает, что слабая пространственная неоднородность 
концентрации 0≈∇c  приводит к нулевому значению первого члена в правой 
части этого уравнения. В случае независимости  функции источников от кон-
центрации constChCh =− −+

21  получаем равенство, связывающее внешние 

потоки eσ  с функцией источников вещества: 
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( ) cChCh
T
RTe ln21

0

−+ −=σ . 

Третье условие означает отсутствие или независимость от концентрации 
энергетических потерь при переносе букиболами лекарств. 

Химический потенциал. Используя уравнение изменения свободной 
энергии F в виде  

)(0 δ++σ−=μ′ DD
e XJT

dt
dc

, 

можно найти выражение для изменения химического потенциала неравновес-
ного состояния при диффузии в виде 

•+=Δ
c

TcART
iσμ 0ln , 

где ( ) F
i c

c
RD δ+∇=σ 2  — производство энтропии, A = ( ) •−+ − cChCh /21 . Для 

равновесного состояния 0=σi  и cART ln=μ′Δ , или cART ln0 +μ′=μ′ , 
т.е. получаем хорошо известное в физической химии  выражение для химиче-
ского потенциала сложных химических систем, содержащее некоторую кон-
станту А. 

В результате получаем выражение для скорости изменения энтропии  

( ) ( ) δ+∇+−=δ++σ= −+ 2
21
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c
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dt
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DD
e , 

где [
•
S ] = Дж/м3Kc. При этом  производство энтропии является знакоположи-

тельной функцией, в отличие от функции источников eσ , которая может иметь 
любой знак. При слабой пространственной неоднородности имеется следую-
щее соответствие со вторым законом термодинамики, которое  выражается 
неравенством для производства энтропии 

( ) 02 ≥δ+∇=σ F
i c

c
RD

,    D>0. 

Соответствие с теоремой Пригожина. Теорема Пригожина для 
диффузионных нелокальных процессов переноса нанообъектами различных 
веществ может быть сформулирована в следующем виде. Производство эн-
тропии iσ  при неравновесных процессах диффузии стремится убывать, при 
постоянных граничных условиях ( conste =σ ), принимая минимальное поло-
жительное значение в стационарном состоянии в соответствии с уравнением  
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3. Термодинамика процессов переноса лекарств букиболами 
Рассмотрим следующую физико-химическую модель отсоединения ле-

карства от букибол.  



 48

Физико-химические реакции, обуславливающие переход от букибола с ле-
карством А к букиболу без лекарства K через некоторое возбужденное со-
стояние C, могут быть описаны следующей схемой [17,19]: 

),(
),(32

41

32

kkKC
kkCCA

↔
↔+

,    (7) 

KA↔ (суммарная реакция). 

Будем считать, что величина С в данной физико-химической системе со-
ответствует возбужденному состоянию букибола с лекарством. В скобках ука-
заны скорости химических реакций, характеризующие прямую реакцию пере-
хода букибола с лекарством в возбужденное состояние ( 2k ) и обратный пере-

ход ( 3k ). Соответственно, константа 1k  отражает переход из возбужденного 

состояния в фазу букибола без лекарства, а константа 4k  — обратный пере-
ход. Первая реакция в (7) отвечает за образование возбужденного состояния 
букибола с лекарством, а вторая — отсоединение лекарства от букибола [19]. 
В результате имеем следующее однородное по пространству нелинейное 
дифференциальное уравнение для концентрации c′  букибола в состоянии С: 

KkckcAkck
dt
cd
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3
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21 +′−′+′−=
′

,      (8) 

где A , K , c′  — концентрации соответствующих веществ. Данное уравнение 
описывает в локальном виде динамический процесс перехода одной фазы 
букибола (с лекарством) в другую фазу (без лекарства), и наоборот. Далее 
однородное уравнение (8) приводилось к каноническому виду, в котором исче-
зает квадратичный член 2

2 Ack  [19]: 

bckqc
dt
dc +−= 3

3 .       (9) 

Новая переменная С  и параметры в этом уравнении равны 
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При 0=b  рассматриваемые фазы А и К становятся симметричными — их 
концентрации равны. 

Согласно уравнению (6) и использовав (9), получаем, что производная 
функции внешних источников eσ  запишется в виде суммы линейных источни-
ков и нелинейных стоков: 
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В (10) q  — константа, характеризующая интенсивность источников, т.е. 
поступление букибол в кожу ([q ] = 1/с), а α  — нелинейных стоков, отток бу-
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кибол из кожи ([ α ] = м6/с·моль2). Для случая неоднородной сплошной среды 
с учетом (12) приводит (6) к виду: 

bcqccD
t
c +α−+Δ=

∂
∂ 3 ,   

( )
1

2

3

2
2

3
kA

k
kq −= , 3k=α .  (11) 

Таким образом, в решаемой задаче с обострением значения постоянных 
величин α,q  обусловлены константами скоростей химических реакций 1k , 

2k , 3k , 5k . Так, чем меньше значение константы обратной реакции 3k , тем 
менее интенсивно идет увеличение нелинейного слагаемого  в правой части 
(11), т.е. удаление букибола с лекарством из кожи. Изменение концентрации 
кеплератов рассматривается по толщине кожи x.  

Данный подход позволяет определить полезные выражения для скоро-
стей изменения свободной энергии, энтропии и производства энтропии. Вы-
ражения для термодинамических характеристик будут иметь следующий вид: 

1. Производство энтропии и функция внешних источников 
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2. Скорость изменения свободной энергии: 
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3. Скорость изменения энтропии равна: 
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В дальнейшем не будем учитывать энергетические потери. Из выражения 
(14) следует вывод о том, что причиной уменьшения энтропии может являться 
организация диссипативных структур. В области самоорганизации ( 0/ <dtdS ) 
происходит оседание букибол и их растворение за счет того, что образуются 
сложные комплексы из отдельных кеплератов. 

Таким образом, в рамках задачи с обострением найдены основные термо-
динамические характеристики.  

 
4. Процессы самоорганизации при переносе букиболами лекарств. 
Двухпотоковая система 
Однопотоковый случай переноса вещества впервые рассматривал А. Тью-

ринг [17]. Однако для переноса и проникновения в кожу букибола с лекарст-
вом необходимо прикладывать постоянное или переменное электрическое 
поле, характеризуемое потенциалом ϕ , что приводит к зависимости диффу-
зионного потока от разности потенциалов и усложнению уравнения диффузии. 
Уравнение диффузии представляет собой частный случай более общего 
уравнения Нернста — Планка [12]: ( ) ( )xcxcDJ ii ∂∂−∂∂−= // ϕμ , где c — 
концентрация диффундирующих частиц, D — коэффициент свободной диф-
фузии, μ i = qiD/kТ (соотношение Нернста — Эйнштейна) — подвижность час-
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тиц 1-го компонента в электрическом поле, k — постоянная Больцмана, T — 
абсолютная температура. Используя данные уравнения можно описать про-
цесс переноса лекарств букиболами в живом организме с учетом электриче-
ского поля. В результате далее будут получены новые уравнения, описываю-
щие перенос массы и заряда фуллеренов, а также найдены основные термо-
динамические характеристики и условия самоорганизации. 

Для модели пористой среды будем использовать выражения для диффу-
зионного и  внешнего электрического потоков  с учетом их взаимного влияния: 

   
x

xc
x
cDJD ∂

∂−
∂
∂−= ϕμ )( ,         

xx
xcJE ∂

∂−
∂

∂−= ϕγα )(
,                       (15) 

где c(x) — концентрация диффундирующих частиц ([с] = моль/м3), D — коэффи-
циент свободной диффузии ([с] = моль/м3), α  — неизвестный коэффициент, ко-
торый определим далее ([ α ] = А·м2/моль), γ  — коэффициент электропроводно-
сти среды ([ γ ] = 1/м·Ом), μ  = qiD/RТ0 (соотношение Нернста — Эйнштейна), 
характеризующий подвижность частиц в электрическом поле ([μ ] = А·м2/Дж),  
R — универсальная газовая постоянная ([R] = Дж/К·моль), T0 — абсолютная тем-
пература.  

 
 

Рис. 2. Термодинамическая схема диффузии букибола с лекарствами  
через кожу толщины l. Изменение концентрации букиболов  

рассматривается по толщине кожи x 
 

Коэффициенты Онзагера и термодинамические силы для данных потоков  
(рис. 2) примут вид 
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R
cDLDD = ,      0cTLDE μ= ,     

dx
dc

c
RX D −= ,                          (16) 

R
cLED
α= ,      0TLEE γ=  ,     

dx
d

T
X E

ϕ−=
0

1
.                         (17) 

Из принципа симметрии перекрестных коэффициентов Онзагера 

EDDE LL =  получаем выражение для коэффициента α : 0RTμ=α . 
Термодинамическое обоснование уравнения переноса массы при 

наличии электрического потенциала. Далее, аналогично однопотоковому 
случаю, будем исходить из закона изменения свободной энергии (2) для еди-
ничного объема, для неравновесных состояний при V=const, где производство 
энтропии будет иметь вид FEEDD

i XJXJ δ++=σ . 
В случае фиксированных потоков по аналогии с выводом (6) получаем 

следующую систему дифференциальных параболических уравнений для кон-
центрации букибола с лекарством и электрического внешнего поля: 
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здесь θ  — электрическая емкость мембраны (кожи) единичного объема  
([ θ ] = Ф/м3). В выражении (18) был рассмотрен случай, аналогичный работе 
[19], где учитывалась двухкомпонентная смесь без электрического поля, для 
которой выполняется условие c1+c2=1, тогда для производных справедливо 
( ) ( )tctc ∂∂−=∂∂ // 21 . Далее, на основании постановки эксперимента [11], 

можно сделать следующие предположения: 1) const
x

=
∂
ϕ∂

 — постоянный 

градиент; 2) 0
2

≈⎟
⎠
⎞

⎜
⎝
⎛

∂
∂
x
c

c
D

 — при малых градиентах. 

Градиент постоянен по причине малости толщины кожи по сравнению с 
расстоянием между электродами. Второе условие означает, что слабая про-
странственная неоднородность концентрации 0≈∇c  приводит к нулевому зна-
чению первого члена в правой части этого уравнения, что также подтверждает-
ся численными расчетами. Также будем не учитывать потери энергии δ . Таким 
образом, дифференциальные уравнения (18) сводятся к следующему виду: 
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В результате получена система уравнений, которая в отличие от (11) опи-
сывает еще и изменение обобщенного потенциала ϕ .  

Используя рассуждения раздела 3, представим производную функции 
внешних источников eσ  в виде суммы линейных источников и нелинейных 
стоков: 
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Также будем считать, в первом приближении, что функция eσ  не зависит  
от обобщенного потенциала ϕ . В результате система (19) принимает вид  
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Эти уравнения, также как и уравнение (11), будут использоваться при 
численных расчетах для получения концентрации (с) и электрического потен-
циала ( ϕ ) с учетом начальных и граничных условий.  

Термодинамические характеристики. Скорость изменения энтро-
пии. Выражения для термодинамических характеристик будут иметь следую-
щий вид: 

1. Производство энтропии и функция внешних источников 
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2. Скорость изменения свободной энергии: 
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3. Скорость изменения энтропии равна: 
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5.Численные расчеты  
Чрескожный перенос букиболов в организм  
Для возможного использования данного подхода в дальнейшем была 

предпринята попытка провести математическое моделирование процесса 
чрескожного переноса букиболов в организм. Эксперименты показали [10,11], 
что содержание молибдена после электрофореза в прилежащих к коже слоях 
мышечных тканей существенно ниже, чем в коже. Следовательно, в коже об-
разуется кеплератное «депо», а на ее внутренней границе происходит интен-
сивный унос проникших туда кеплератов с кровотоком. Была разработана про-
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грамма численного расчета зависимости распределения концентрации буки-
болов в слое кожи от времени, и с помощью программного пакета Mathcad 
произведен расчет по формулам (11) и (20) в частности, в условиях 

052,19=α  м6/с·моль2, 410556,5 −⋅=q 1/с, 6,3090 =T  К, толщина кожи 

1=l мм (рис. 3). Использовались значения коэффициента диффузии 
( cмD /10*77,1 211−= ) и подвижности ( =μ 5,5*10-10 м2/(В*с)), полученные 
экспериментально [10,11].  

Уравнение (11) содержит автоволновые решения, когда общее решение 
распространяется со скоростью 
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3

12
2
3

2
2

32 k
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k
kq −=

α
=ϑ . 

Подставляя значение параметров, получаем cм /1038.0 2−⋅=ϑ . 
Как видно из рис. 3 а, при отсутствии поля концентрация  увеличивается в 

кожном покрове, как с течением времени, так и с увеличением толщины кож-
ного покрова, что связано с тем, что букиболы «слипаются» по пути проникно-
вения в кожу. Видно, что накопление букиболов происходит вблизи верхней 
границы слоя кожи. Также кеплераты начинают накапливаться в определен-
ной области мембраны (область самоорганизации), что тоже говорит об их 
слиянии друг с другом и образовании сложных конструктов, которые впослед-
ствии замедляют перенос лекарств. Были также построены профили концен-
трации букиболов в коже после включения электрического поля (рис. 3 б). 
Видно, что накопление букиболов, также как при отсутствии поля, происходит 
вблизи верхней границы слоя кожи, однако выхода на плато не происходит. 
Данный факт свидетельствует о том, что электрическое поле улучшает про-
цесс доставки лекарства в необходимую область. Как видно из рис. 3 б, кон-
центрация уменьшается как с течением времени, так и с увеличением толщи-
ны кожного покрова, это связано с тем, что букибол растворяется по пути про-
никновения в кожу. 

 

 
Рис. 3. Концентрация букибол: а) без поля; б) с полем, как функция переменной x —
толщины кожи, которая изменяется в пределах [0; l] (l — толщина кожного слоя)  

в различные моменты времени: кривая 1 — 50 с; 2 — 150 с; 3 — 3000 с 
 
Об образовании сложных конструктов говорит также производство энтро-

пии, которое резко спадает до нулевого значения, как в отсутствии поля, так и  
с электрическим полем (рис. 4 а, 5 а), в данной области мембраны, где σi = 0, 
происходит растворение или образование сложного нанокластера из букибол. 
На рис. 5 а производство энтропии имеет максимум, что может свидетельст-
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вовать о том, что электрическое поле пытается увеличить скорость изменения 
энтропии, т.е. уменьшить область самоорганизации. Производство энтропии 
положительно во всей расчетной области, что является необходимым услови-
ем правильности моделей и ее численного расчета (удовлетворяет теореме 
Пригожина). 

 

 
Рис. 4. Термодинамические характеристики процесса диффузии:  

а) производство энтропии; б) скорость изменения энтропии от переменной x  
при отсутствии поля в различные моменты времени: 

 кривая 1 — 50 с; 2 — 150 с; 3 — 3000 с 
 

В области отрицательных значений скорости изменения энтропии (рис. 4 б, 
5 б, 0/ <dtdS  — область самоорганизации) происходит выход концентрации 
букибол на стационарное значение (плато 3а или нулевая концентрация 3б). В 
этой области (самоорганизации) происходит оседание букибол и их «слипание» 
за счет того, что образуются сложные комплексы из отдельных кеплератов. Та-
ким образом, скорость изменения энтропии может служить характеристикой  
полного растворения букибола в коже или их слипания. Поэтому при переносе 
букиболами лекарственных веществ важно избегать области самоорганизации, 
иначе это будет мешать транспорту лекарства в нужную область организма. 

 

 
Рис. 5. Термодинамические характеристики  

при наличии поля в различные моменты времени:  
а) Производство энтропии; б) скорость изменения энтропии от переменной x:  

кривая 1 — 50 с; 2 — 150 с; 3 — 3000 с 
 

Проверку правильности моделей и ее численного расчета можно провести 
сравнением средней концентрации по слою кожи с экспериментальными дан-
ными, полученными при таком же рабочем режиме [5]. В частности, в коже 



 55

произошло увеличение концентрации как железа, так и молибдена, что гово-
рит о накоплении букиболов. Пересчет значения концентрации молибдена на 
концентрацию букиболов дает значение C = 0,02 мг/мл, что ниже значения, 
полученного при численном расчете модели без поля С = 0,11 мг/мл. Это го-
ворит о том, что модель в целом адекватно описывает накопление букиболов 
в коже, но требует некоторых уточнений, например учет реального строения 
эпидермиса и особенностей процесса выноса из него букиболов, а также 
сложной зависимости электропроводности букибол от параметров задачи.  
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SELF-ORGANIZATION PROCESS WHEN TRANSFERRING 

BUCKYBALLS DRAGS IN THE SKIN 
 
The article presents a phenomenological approach to the description of the processes 

of self-organization when transferring nanocluster compounds ( buckyballs ) drug in the skin . 
As part of setting goals with the aggravation of Samara considered nonlinear parabolic equa-
tion for the concentration values of buckyballs in the excited state with medication. Defined 
local expressions for the thermodynamic characteristics — chemical potential, the entropy 
production rate of change of entropy and free energy. Thermodynamic characteristics allow a 
self-organization in which there is a dissolution or «sticking» buckyballs, which is unfavorable 
in drug delivery. Also consider the two-stream model, which takes into account the external 
electric field imposed on a person's skin for better penetration into the skin and transfer of 
buckyballs drugs. 

 
Nanomaterials, efficient transfer of drugs, buckyballs, the problem with peaking, 

self-organization. 


