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Среди  различных существующих способов нас интересует получение металлических наночастиц методом испарения и конденсации. Данный способ заключается в испарении металла при  нагревании в атмосфере инертного газа с низкой плотностью. Пары металла перемещаются от горячего источника в область более холодного газа путем комбинации конвективных потоков и диффузии. Понижение температуры ведет к быстрому снижению равновесного давления пара и высокому пересыщению, которое, в свою очередь, вызывает быстрое образование критических зародышей. Затем происходит Броуновская коагуляция и термофоретическое осаждение частиц. Для того чтобы понять, каким образом можно получить металлический нанопорошок требуемого качества (размер, форма, дисперсность), нужно определить физические параметры процесса зарождения и роста частиц в газовой фазе. Механизм образования наночастиц при конденсации в атмосфере инертного газа включает образование зародышевых центров, рост частиц, коагуляцию и коалесценцию. Для изучения процессов парофазного синтеза наночастиц в условиях реального эксперимента более приемлемо использование сочетание методов классической МД для описания быстрых процессов (типа столкновения наночастиц различных размеров), которые протекают на атомном масштабе времени и пространства, и методов теории непрерывной среды для описания конвективного движения потоков частиц в поле температурных градиентов, создаваемых в реакторе для их синтеза. Многомасштабное моделирование предполагает не только моделирование в разных масштабах размера от атомного, до макроуровня, но и возможность применения результатов моделирования, полученных на одном уровне в качестве исходных данных на следующем уровне масштабирования. 

Применяемые методы моделирования

1. Макроскопическое моделирование - применение методов теории непрерывной среды.
2. Атомное и микроскопическое моделирование процессов формирования металлических нанокластеров – метод классической молекулярной динамики, 
Работа поддержана проектом по Программе фундаментальных исследований Президиума РАН № 27.
