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Моделирование  переноса  кластеров  и  наночастиц  в  различных  системах  и 
структурах является одной из актуальных современных проблем. Эта задача возникает 
в  таких  областях  как  управление,  наноэлектроника,  физика  дисперсных  систем, 
медицина  и  др.   В  настоящей  работе  мы  рассматриваем  перенос  кластеров  и 
наночастиц,  которые  моделируются  сферами  с  эффективными  радиусами  (методы 
расчета эффективных радиусов приведены, например, в [1]), на графах. Действительно, 
очень малые размеры таких частиц позволяют им проникать в тонкие разветвленные 
структуры,  которые  могут  быть  представлены  в  виде  графов.  В  настоящей  работе 
использовались  как  математические  методы,  применяемые  для  описания  процессов 
переноса  на  графах,  которые  были  развиты  в  монографии  [2],  так  и  метод 
молекулярной  динамики  при  задании  соответствующих  потенциалов  (Леннарда  – 
Джонса  и  других,  [3]).  В  частности,  было  показано,  что  для  водных  кластеров  с 
реальной  плотностью  (найденной  квантовыми  методами,  [4]),  осаждение  на 
поверхность выделенного направления происходит более быстро,  чем для кластеров 
соответствующего диаметра, но с объёмной водной плотностью. Рассматривался также 
перенос  наночастиц  с  магнитными  свойствами.  При  этом  расчеты  методом 
молекулярной  динамики  по  определению  скорости  и  траектории  проводились  для 
наночастиц c реальными характеристиками, взятыми из экспериментальной работы [5]. 
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