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Моделируется процесс конденсации пересыщенного пара железа. При помощи метода 

молекулярной динамики (ММД) вычисляются вероятность прилипания атома к кластеру и 

коэффициент термической аккомодации. Исследуемые наночастицы металлов имеют 

широкое применение, например, в качестве катализаторов. Отметим экспериментальное 

изучение процессы роста кластеров и их испарение [1, 2]. Метод Time-Resolved Laser-

Induced Incandescence использован для измерения размеров образующихся кластеров [3]. 

Для этого потребовался коэффициент термической аккомодации, который был вычислен 

при помощи ММД. В [4] ММД использовался для моделирования конденсации железа за 

ударной волной и подтверждения участия Fe(CO)5 в процессе. 

В данной работе, в отличие от [3], рассматривается сферический кластер, а не 

поверхность. Были проведены расчѐты для набора чисел частиц n и температур Т. 

Использован потенциал Финниса-Синклера [3] для атомов кластера. Налетающий атом 

взаимодействует с ними через потенциал Леннард-Джонса. 

Начальный кластер с объемно-центрированной кристаллической решѐткой нагревается 

до требуемой температуры за 20 пс термостатом Ланжевена. Чтобы изучить рост кластера, 

требуется определить коэффициент прилипания единичного атома к нему. Для этого 

рассматривается атом, налетающий на кластер. Скорость атома выбирается методом 

Монте-Карло, из распределения Максвелла для комнатной температуры, подобно работам 

[1, 3].  Значения прицельного параметра лежат на отрезке от 0 до радиуса кластера.  

Для системы из (n + 1) частицы решаются уравнения движения в течение 6 пс. 

Рассчитывается 500 траекторий налетающего атома с разными начальными условиями. 

Результаты усредняются. Коэффициент прилипания α равен доле траекторий, которые не 

покидали зону действия потенциала кластера после попадания туда за время 

моделирования. На рис.1. представлены температурные зависимости коэффициента 

прилипания для 3 размеров кластера. С увеличением размера кластер становится 

стабильнее, и значения α увеличиваются. 

Коэффициент термической аккомодации β равен отношению разности конечной и 

начальной кинетической энергии налетающей частицы к разности температур кластера и 

частицы. Результаты расчѐтов коэффициента термической аккомодации представлены на 

рис.2. Он оказался слабо зависящим от количества частиц в кластере и составил величину 

около 0.1. Близкое значение коэффициента β было измерено в работах [1, 3] для 



взаимодействия атомов Ar с кластерами Fe. Учитывая небольшое различие в массах 

атомов Ar и Fe и слабую зависимость наших результатов от n, можно говорить об 

удовлетворительном согласии полученных значений β с результатами измерений. 

 

Рис.1. Зависимость коэффициента 

прилипания от температуры для 3 

размеров кластера 

Рис.2. Зависимость коэффициента 

термической аккомодации от 

температуры 
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