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Предисловие

Металлические нанокластеры могут демонстрировать в экспериментах 
загадочное и парадоксальное поведение. В одних случаях это загадочное 
поведение может являться артефактом, т.е. ошибкой эксперимента, а в некоторых 
случаях -  адекватно отражать реально существующее необычное поведение 
наночастиц. Очевидно, что в настоящее время особую актуальность приобретает 
дальнейшее развитие и применение методов компьютерного моделирования к 
исследованию наночастиц и наносистем. При грамотном применении именно для 
нанометрового диапазона методы компьютерного моделирования вполне могут 
конкурировать с более затратными методами прямого эксперимента. 
Вычислительные эксперименты, как правило, достаточно трудоемки, но в гораздо 
меньшей степени, чем аналогичные прямые эксперименты. Это делает 
актуальным их применение на этане исследований, предваряющем прямые 
эксперименты, так и для независимой экспертизы результатов прямых 
экспериментов. К настоящему времени имеется возможность моделирования не 
только наноразмерных объектов и наносистем, но и протекающих в них 
процессов, включая технологические процессы, связанные с получением и 
использованием наночастиц.

Данная монография является результатом обобщения исследований, 
выполнявшихся в рамках ряда научных проектов Тверского государственного 
университета, на кафедре теоретической физики и в дальнейшем на кафедре 
общей физики с 2009 года по начало 2018 года. В данной работе представлено 
подробное описание комплекса методик для получения в результате 
моделирования методом Монте-Карло термодинамических и структурных 
характеристик металлических наночастиц, а также теоретических подходов к 
исследованию соответствующих размерных зависимостей. В качестве объектов 
моделирования рассматриваются свободные металлические ГЦК нанокластеры 
золота, меди, алюминия и кобальта. Отметим лишь, что применение активных и 
пассивных наноразмерных рабочих элементов в электронике и других 
направлениях нанотехнологий требует знания термодинамических и структурных 
характеристик наночастиц и их размерных зависимостей. Кроме того, 
исследования в этом направлении представляют большой интерес и с 
фундаментальной точки зрения, поскольку способствует формированию общих 
методологических подходов в физико-химии наночастиц.

Авторы выражают признательность д. ф.-м. н. В.М. Самсонову и 
д. ф.-м. н. П.В. Комарову, совместно с которыми проводились исследования по 
теме монографии. Авторы также благодарны коллегам за обсуждение результатов 
работы на научных конференциях и семинарах. В частности, авторы выражают 
признательность к. ф.-м. н. А.Н. Базулеву, В.С. Мясниченко. Кроме того, 
отдельные результаты были получены при плодотворном сотрудничестве с 
Н.В. Новожиловым, А.С. Антоновым, А.Ю. Колосовым.
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