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КЛАСТЕРОВ МЕДИ С ПОМОЩЬЮ КОМПЬЮТЕРНОГО МОДЕЛИРОВАНИЯ.
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Современную науку трудно представить без применения компьютерного моделирования. 
Модификация математической модели исходного объекта позволяет относительно быстро и с 
наименьшими затратами определять его свойства. Исследование объектов с использованием 
компьютерной имитации в отличие от чисто теоретического подхода позволяет изучать их в 
характерном для них состоянии. В настоящее время эксперименты в области физики твердого 
тела требуют больших денег, но можно протестировать модель, заменяющую реальный 
объект, путем моделирования научных исследований с использованием современных 
компьютеров [1].

Небольшие кластеры меди моделировались программой Jmol на основе методов МД 
[2] с использованием потенциала EAM [3]. Определялась геометрические структуры, 
равновесные конфигурации этих кластеров при температуре кластера 0 K. На рис. 1 
показаны геометрические структуры малых атомных кластеров меди. На этих изображениях 
шары изображают атомы меди, а в некоторых случаях коричневые линии между сферами 
представляют взаимодействия между атомами, чтобы лучше понять структуру кластеров. 
Кластер Cu2 имеет форму поперечного сечения, соединяющего две точки. Кластер Cu3 
имеет форму равностороннего треугольника. Cu4 имеет форму правильной треугольной 
пирамиды. Кластер Cu5 состоит из пяти атомов, три из которых находятся в одной плоскости, 
а два других атома расположены симметрично выше и ниже центра этого прямоугольника. 
Кластер Cu6 состоит из шести атомов, из которых 4 атома находятся в одной плоскости, а 
два других атома расположены симметрично выше и ниже центра этого прямоугольника. 
Кластер Cu7 состоит из семи атомов, из которых 5 атомов находятся в одной плоскости, 
а два других атома расположены симметрично выше и ниже центра этого пятиугольника. 
Кластер Cu8 образует 4 атома и простой параллелограмм в одной плоскости, оставшийся 
один атом находится выше центра параллелограмма, а три других атома находятся ниже 
центра параллелограмма. Как видно из рисунка 2, форма кластеров от Cu9 до Cu12 имеет 
необычный геометрический вид, приближающийся к форме шара. Кластер Cu13 имеет 
сферическую форму.
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Рисунок 1. Геометрические структуры нейтральных кластеров меди 
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