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The present review is concerned with theory and methods of computer simulations of nanoscale systems of par-
ticles with Coulomb interaction. As an example of such system the nanoplasma created by ionization of atomic clus-
ters with a short laser pulse is considered. The particular interest to this field is due to the intersection of multiple
disciplines such as the non-ideal plasma physics, the physics of nanodimensional systems and the computational
physics. The plasma nonideality and the essential role of size effects cause the need for computer simula-tions.
Among various simulation techniques the method of molecular dynamics is considered in details. Special attention
is paid to the development of realistic interaction models for electrons and ions in nonideal plasmas with respect to
quantum-mechanical effects. The ways to speed up simulations under consideration include both the parallel com-
putations on conventional super-computer clusters and the adaptation of simulation codes for hybrid computing sys-
tems with graphical processing units. It is shown that the molecular dynamics is one of the most effective methods
for implementation of graphical processors. Resent simulation results for electron and ion dynamics in the nanoplas-
ma created by ionization of sodium clusters are overviewed to illus-trate the features of the descried methods.
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Газовые гидраты – это кристаллические соединения, состоящие из молекул воды (образующих кри-
сталлическую решётку) и газа, заключенных в полостях решётки без образования химичекой связи. Ре-
шётка стабилизируется за счёт взаимодействия Ван-дер-Ваальса между водой и молекулами газа. Газовые
гидраты считаются перспективным источником топлива, рассматриваются как средство хранения и транс-
портировки газа. В работе описана атомистическая модель гидрата метана. Проведено сравнение различ-
ных потенциалов для описания воды. Исследованы метастабильные состояния перегретой sI структуры,
рассчитана кинетическая граница устойчивости и кривая плавления.  
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 /k , K , Å Hq ,e OHd , Å HOH  OMd , Å 

SPC/E 78,00 3,1606 0,4238 1,0000 109,47  – 

TIP4P/2005 93,20 3,1589 0,5564 0,9572 104,52  0,1564 

TIP4P/ICE 106,10 3,1668 0,5897 0,9572 104,52  0,1577 

4CH  147,50 3,7300 – – – – 

Таблица 2. Параметры потенциала для взаимодействия вода-вода, метан-метан и
водород-водород. ε и σ параметры потенциалы Леннарда-Джонса. k — постоянная
Больцмана. dOH — расстояние между центрами O и H. dOM — расстояние между цент-
ром O и безмассовым (M) центром, ∠HOH — угол между атомами в молекуле воды.
Отрицательный заряд располагается на кислороде в модели SPC/E, и на безмассо-
вым центром в моделях TIP4P.

  
 /k , K , Å Hq ,e OHd , Å HOH  OMd , Å 

SPC/E 78,00 3,1606 0,4238 1,0000 109,47  – 

TIP4P/2005 93,20 3,1589 0,5564 0,9572 104,52  0,1564 

TIP4P/ICE 106,10 3,1668 0,5897 0,9572 104,52  0,1577 

4CH  147,50 3,7300 – – – – 

Таблица 3. Параметры перекрёстного взаимодействия
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Рис. 1.  Пример равновесной трёхфазной системы. Красным изображены атомы кислорода, 
белым – водорода, серым – метана
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у

Рис. 2. Фазовая диаграмма гидратов метана. Заполненные символы – результаты из работы Конде
и Вега [35], пустые символы – результаты данной работы. Фиолетовые треугольники – SPC/E
модель, синие круги – TIP4P/Ice модель, зелёные ромбы и красные квадраты – TIP4P/2005 –
модель c χ и 1,00 соответственно. Пунктирные линии показывают кинетическую границу устойчи-
вости для тех же моделей воды.
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Рис. 3: Изохоры
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MELTING AND SUPERHEATING OF METHANE
HYDRATE FROM ATOMISTIC MODELING 

AND SIMULATION

Gas hydrates are crystalline inclusion compounds in which molecules of gas are trapped inside cages of
hydrogen bonded water molecules. Melting and decay of the superheated sI methane structure is studied using
molecular dynamics simulation. The three-phase coexistence line is calculated for different water models in
a wide range of pressures
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