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Целью данной работы является исследование процессов формирования нанокла-
стеров в газе. Изучено влияние различных температурных режимов на процесс образо-
вания и эволюции нанокластеров ксенона (Хе). 

Молекулярно-динамическое (МД) моделирование основано на представлении 
объектов моделирования в виде системы взаимодействующих частиц (атомов или мо-
лекул). Эволюция системы происходит в результате движения этих частиц. Координа-
ты частиц в каждый последующий момент времени вычисляются посредством инте-
грирования уравнений движения, в которые входят потенциалы взаимодействия частиц 
между собой и внешней средой. В данной работе компьютерное моделирование прово-
дилось с использованием пакета программ LPMD[1]. Схема получения пучков изобра-
жена на рисунке (Рис.1). Для моделирования использовалось следующая конфигурация. 
В начальный момент времени t=0 10648 атомов Xe равномерно размещались в кубе с 
геометрическими размерами а=19,8 нм. Расчеты производились до момента времени 
t=1.5нс. В результате МД моделирования была установлен характер зависимости мас-
совых распределений образующихся нанокластеров от задания скорости изменения 
температуры системы (Рис. 2). 
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Рис.1.Схема получения газовых нанокластеров.      Рис.2.Моделирования кластеров Xe. 
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