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Изучение наноразмерных объектов является актуальной задачей современной физики твердого тела, т.к. у наноструктур  появляются свойства, совершенно не характерные объемных кристаллических веществ. К таким структурам относятся и кластеры различных металлов, представляющие собой промежуточное звено между отдельными элементарными частицами (атомами и молекулами) и твердым телом. Они образуются из катодных пятен, как результат термического воздействия, так и в результате распыления поверхности твердых тел ионной бомбардировкой. Другим важным механизмом наличия кластеров в плазме является «кулоновский взрыв» заряженных макрочастиц. При их движении в ионно-плазменном потоке они взаимодействуют с ионами и атомами, что сопровождается изменениями в направлениях и скоростях движения различного вида частиц. Вследствие этого меняются и основные параметры низкотемпературной плазмы. 
Целью работы является теоретическое исследование в рамках метода молекулярной динамики [1] поведения структуры различных кластеров TiN (N=2÷55) при их взаимодействии с ионами титана. Рассматривается случай центрального удара. Энергия ионов изменялась от тепловой до 1 кэВ. 
Для поиска равновесной структуры кластера исходная конфигурация выбиралась в виде случайного распределения атомов в пространстве. Далее проводилась релаксация системы статистическим методом Монте-Карло. При этом перебиралось 107 различных вариантов координат расположения атомов. Температуру кластера задавали через скорости составляющих его атомов. Далее, решая систему уравнений движения проводилась выдержка модельной системы в течении 107 МД-шагов (порядка 0.1 нс). Поддержание постоянной температуры проводили через масштабирование скоростей атомов на каждом шаге интегрирования (термостат Берендсена). Для решения уравнений движения атомов, составляющих кластер,  использовали алгоритм «средней силы». Шаг по времени – 10-2 фс. Взаимодействие между атомами нанокластера, а также иона с кластером описывалось с помощью парной функции Морзе [2].
Исследуемые нанокластеры титана имеют структуру в виде икосаэдра и додекаэдра.  Для них характерны более низкие температуры плавления, высокие значения теплоемкости и коэффициента термического расширения, чем для массивных материалов титана. Скрытая теплота плавления для кластеров несколько ниже, чем для массивного образца.
Рассчитаны значения коэффициентов распыления атомов кластера, конденсации и отражения ионов от энергии бомбардирующих поверхность нанокластера частиц. Получены пространственные распределения вышеуказанных параметров и энергетические распределения распыленных атомов и отраженных ионов. Исследована эволюция пространственной структуры кластеров и особенности её разрушения при радиационном воздействии. 
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