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Интенсивные  исследования  фазовых превращений  в  конечномерных системах, 
таких  как  кластеры,  проводятся  в  последние  несколько  десятков  лет  как 
теоретическими, так и экспериментальными методами. Из-за небольшого числа частиц 
в  системе  такие  процессы  имеют  свои  особенности.  В  связи  с  этим,  есть 
необходимость  выделить  набор  параметров,  поведение  которых  дает  возможность 
говорить о фазовом переходе согласно классической термодинамике. Предложенные в 
литературе параметры можно  сгруппировать  в  три  класса:  1)  структурные,  которые 
связаны  с  изменением  внутренней  структуры  системы  при  ее  нагревании  (или 
охлаждении)  [1];  2)  энергетические  –  отражающие  распределение  энергии  внутри 
системы  [2];  3)  термодинамические  –  макропараметры,  позволяющие  фиксировать 
фазовые превращения в термодинамических системах [3]. Эти параметры дополняют 
друг друга, но взятые отдельно, не являются достаточными для того, чтобы говорить о 
фазовом превращении.  Основная причина,  по  мнению автора,  связана с тем,  что  на 
данный  момент  понятие  «фазы»  остается  неопределенным,  если  рассматриваются 
конечномерные системы.

В данной работе  автором  предложен подход,  позволяющий идентифицировать 
фазу  в  конечномерных  системам,  исследуя  динамические  характеристики  малых 
кластеров  молекул  воды.  В  основе  численного  эксперимента  лежит  метод 
молекулярной динамики, метод Монте-Карло, использованы элементы теории графов. 
Полученные  распределения  динамических  параметров  системы,  таких  как 
потенциальная энергия кластера и конкретной молекулы, средняя длина водородной 
связи,  позволили  предложить  динамические  критерии  фазового  состояния 
конечномерных систем, а также связать эти параметры со структурными изменениями, 
которые претерпевает кластер при переходе от одной фазы в другую.
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