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На суперкомпьютерах гибридного типа с использованием методов молекулярной динамики 

и Монте-Карло смоделированы процессы кристаллизации, плавления и кавитации леннард-

джонсовсого вещества. Расчеты велись в свободно распространяемых распараллеленных 

программных комплексах LAMMPS [1] и HOOMD [2], модифицированных под конкретную 

архитектуру суперкомпьютера. 

Исследовалась начальная стадия фазовых переходов – процесс зародышеобразования 

(нуклеации) – в системах, содержащих до 10 миллионов леннард-джонсовских частиц. 

Использование суперкомпьютеров значительно ускоряет процесс интегрирования уравнений их 

движения. Нами использовалось до 512 CPU и 8 GPU. 

Применялись методы transition interface sampling [3], среднего времени жизни [4], среднего 

времени первого перехода [5] в компьютерном эксперименте. Совокупность данных методов 

позволила изучить процесс нуклеации в интервале частот зародышеобразования от 1020 до 1035 

м-3с-1, достигнув значений, фиксируемых в натурных экспериментах. Расчеты проведены по 

десяти изотермам в областях положительного и отрицательного давлений. Смоделировано 

более 10000 событий нуклеации. Показано, что их временное распределение при 

фиксированных термодинамических параметрах системы хорошо описывается законом 

Пуассона. 

Результаты моделирования кинетики фазовых переходов сопоставлялись с расчетами по 

классической теории гомогенной нуклеации. Оценена поверхностная свободная энергия на 

искривленной границе критический зародыш–материнская фаза и ее температурная 

зависимость при кристаллизации и кавитации метастабильной жидкости. Определены 

характерные параметры критических зародышей. 

Обнаружены термодинамические состояния растянутой жидкости, в которых события 

кристаллизации и кавитации реализуются с равной вероятностью.  

Процессы нуклеации визуализированы. Для этого разработаны модули идентификации 

принадлежности частиц к той или иной фазе. 
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