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Аннотация. Приведены результаты литературно-аналитического обзора работ, связанных с процессом 

кластеризации в жидкостях (образования устойчивых групп молекул (кластеров) под воздействием 

межмолекулярных сил). Рассматриваемые жидкости можно назвать наноструктуированными. Кластерная 

модель играет важную роль в описании физических и микроструктурных свойств жидкостей, в том числе 

теплоемкости, вязкости и сжимаемости. Кластеры могут значительно влиять на процессы в жидкостях, 

особенно вблизи критических точек. Рассмотрены теоретические аспекты кластерной модели, методы ее 

исследования и практическое применение в различных областях науки и техники. Одним из ключевых 

направлений исследований является изучение влияния внешних факторов (электрические и магнитные 

поля, температура, давление и другие) на формирование и развитие кластеров в жидкостях. Эти 

воздействия существенно изменяют их структуру, размеры и временные характеристики. Исследования 

показали, что переменные электрические поля могут вызывать динамические колебания плотности 

кластеров, что оказывает влияние на их оптические и диэлектрические свойства. Результаты подобных 

экспериментов открывают широкие перспективы для создания жидкостей с регулируемыми 

характеристиками (электропроводящие или магнитные жидкости). Эти материалы находят применение в 

устройствах новой генерации, например, в умных системах управления или адаптивной оптике. 
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Abstract. The results of a literary and analytical review of works related to the clustering process in liquids (formation of 

stable groups of molecules (clusters)) are presented. under the influence of intermolecular forces). The liquids 

under consideration can be called nanostructured. The cluster model plays an important role in describing the 

physical and microstructural properties of liquids, including heat capacity, viscosity, and compressibility. Clusters 

can significantly affect processes in liquids, especially near critical points. The theoretical aspects of the cluster 

model, its research methods and practical application in various fields of science and technology are considered. 

One of the key areas of research is to study the influence of external factors (electric and magnetic fields, 

temperature, pressure, and others) on the formation and development of clusters in liquids. These impacts 

significantly change their structure, size, and time characteristics. Studies have shown that alternating electric 

fields can cause dynamic fluctuations in cluster density, which affects their optical and dielectric properties. The 

results of such experiments open up broad prospects for creating liquids with controlled characteristics (electrically 
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conductive or magnetic liquids). These materials are used in new generation devices, for example, in smart control 

systems or adaptive optics. 
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Введение 

История исследования кластеров в жидкостях 

восходит к концу XIX в., когда ученые впервые 

начали изучать агрегационные процессы в кон-

денсированных средах. В 1939 г. И. Френкель 

предложил дырочную теорию жидкостей, кото-

рая стала основой для современных представле-

ний о кластеризации. С развитием рентгено-

структурного анализа и нейтронографии стало 

возможным экспериментально подтвердить 

наличие кластеров в жидкостях. В 1950-х гг.     

Дж. Бернал заложил основы компьютерного мо-

делирования кластерных систем с использова-

нием модели стальных сфер. 

Основой теоретической модели является 

функция распределения количества частиц в кла-

стерах. Важной характеристикой кластера явля-

ется средний его размер, который определяется 

количеством Z.  

Распределение кластеров по количеству ча-

стиц описывается функцией плотности, имею-

щей вид Эрлангового распределения: 

 

 

1

( )
1 !

m m ZZ e
f Z

m

  




,  (1) 

 

где Z > 0; λ – масштабный параметр, который за-

висит от плотности жидкости и характеризует 

интенсивность процесса; m – порядок распреде-

ления, определяющий форму и параметры функ-

ции; Z – количество частиц в кластере.  

Среднее количество частиц в кластере Z  вы-

числяется по формуле: 
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где λ может быть определено как отношение 

плотности жидкости к ее критической плотности: 

 

кр





,  (3) 

 

Наиболее вероятное число частиц Zmode в кластере 

вычисляется по формуле [1]: 
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В работе [2] рассматривается распределение 

кластеров в простых и органических жидкостях. 

Для примера расчета возьмем криптон при тем-

пературе T = 117 К и плотности ρ = 2442 кг/м3, 

критическое значение плотности ρкр = 911 кг/м3: 
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Подставляя полученное значение в уравнение 

для величин Z  и Zmode, получим: 
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Таким образом, среднее число частиц в кластере 

составляет 10,72, а наиболее вероятное 8,04.  

В табл. 1 приведены результаты расчетов вели-

чин Z  и Zmode для различных типов жидкостей. 

Вклад кластеров в уравнение состояния жид-

кости можно выразить через изотермическую 

сжимаемость βT [3]. Этот параметр характеризует 

изменение объема жидкости при изменении дав-

ления при постоянной температуре. Его расчет 

может быть представлен следующим уравне-

нием: 
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где α – коэффициент, отражающий степень ассо-

циации молекул в кластере и определяющий их 

склонность объединяться в стабильные группы;    

R – универсальная газовая постоянная; M – моляр-

ная масса вещества; B – эмпирическая или теоре-

тическая добавки, учитывающие дополнительные 

взаимодействия между молекулами; ρ – плотность 

жидкости; Т – абсолютная температура.  

Это уравнение позволяет описывать макроскопи-

ческие свойства жидкостей с учетом образования 

кластеров и является важным инструментом для
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Т а б л и ц а  1  

Результаты расчетов величин Z  и Zmode для различных типов жидкостей 

Table 1. Calculation results Z  и Zmode for different types of liquids 

 

Жидкость Т, K ρкр, кг/м³ Z  Zmode 
Z1 

Аргон 85 1407 10,5 7,9 8,9 

Неон 25 1240 10,3 7,7 8,5 

Криптон 117 2442 10,7 8,1 8,5 

П р и м е ч а н и е: Z1 – это среднее число ближайших соседей у входящих в состав кластера частиц. 

 

прогнозирования фазовых переходов и других 

явлений в жидкостях. 

Ключевую роль в исследовании кластерных 

систем играют экспериментальные методы. К 

наиболее часто используемым методам отно-

сятся рентгеноструктурный анализ, нейтроногра-

фия и молекулярная динамика. 

Рентгеноструктурный анализ позволяет изу-

чать координационные числа и радиальные 

функции распределения молекул g(r). В свою 

очередь рассматриваемые функции описывают 

взаимосвязь (корреляцию) между частицами в 

системе [4]. На рис. 1 представлена радиальная 

функция распределения для жидкого аргона при 

температуре 85 К. 

Молекулярная динамика используется для мо-

делирования взаимодействий между частицами в 

жидкости в наномасштабе с учетом межмолеку-

лярного (ван-дер-ваальсова) взаимодействия. 

Этот метод позволяет подробно изучить процессы 

образования и разрушения кластеров, а также 

предсказать их влияние на макроскопические 

свойства жидкости. Однако на вопрос о тонкой 

структуре кластера, о роли эффекта Ефимова [5] 

молекулярная динамика в настоящее время не 

дает четкого ответа и вопрос о формировании кла-

стеров остается дискуссионным.  

Кластерные модели [6] успешно использу-

ются во многих сферах науки и промышленности 

благодаря их способности описывать сложные 

системы [7] и процессы [8], которые применяют 

в следующих областях: 

1. Нефтехимическая промышленность ‒ мо-

дели позволяют детально исследовать фазовые 

переходы углеводородов, а также предсказывать 

их физико-химические свойства при изменении 

внешних условий (температура и давление). Это 

особенно важно для оптимизации технологических

 
 

Рис. 1. Радиальная функция распределения для аргона при температуре 85 К 

Fig. 1. Radial distribution function for argon at 85 K 
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процессов, связанных с добычей, переработкой и 

транспортировкой нефти и газа [9]. 

2. Биофизика ‒ анализ поведения биологических 

жидкостей (крови или плазмы) невозможен без 

учета кластеризации [10]. Эти исследования имеют 

большое значение для медицинской диагностики и 

разработки новых методов лечения [11]. 

3. Материаловедение ‒ в области нанотехно-

логий кластерные модели используются для про-

ектирования материалов с заданными характери-

стиками (повышенная прочность, теплоустойчи-

вость или электрическая проводимость). 

В последние годы наблюдается значительное 

расширение исследовательского интереса к пове-

дению жидкостей в экстремальных условиях, 

включая сверхвысокие температуры, давления и 

воздействие внешних полей. Особое внимание 

уделяется наноструктурированным жидкостям, 

где формируются кластеры с уникальными ха-

рактеристиками. Современные методы (молеку-

лярная динамика) позволяют не только модели-

ровать подобные системы, но и выявлять новые 

закономерности в их поведении. Применение 

технологий машинного обучения упрощает обра-

ботку данных и ускоряет поиск решений.  

Одним из ключевых направлений исследова-

ний является изучение влияния внешних факторов 

(электрические и магнитные поля) на формирова-

ние и развитие кластеров в жидкостях [12]. Эти 

воздействия существенно изменяют их структуру, 

размеры и временные характеристики. 

В жидких кристаллах под действием электри-

ческих полей наблюдается упорядочение ориен-

тации молекул, что приводит к изменениям в 

плотности, форме и геометрии кластеров. 

Исследования показали, что переменные электри-

ческие поля могут вызывать динамические коле-

бания плотности кластеров, что оказывает влия-

ние на их оптические и диэлектрические свойства. 

Результаты подобных экспериментов откры-

вают широкие перспективы для создания жидко-

стей с регулируемыми характеристиками (элек-

тропроводящие или магнитные жидкости). Эти 

материалы находят применение в устройствах 

новой генерации, например, в умных системах 

управления или адаптивной оптике. 

В настоящей работе было проведено теорети-

ческое исследование структурных перестроек 

жидких аренов с позиции кластерной модели 

строения жидкостей с использованием методов 

статистической термодинамики и ИК-

спектроскопии [13]. 

Полученные в ходе вычислений колебатель-

ные и либрационные частоты димеров представ-

лены в табл. 2.  

Жидкие металлы (ртуть, галлий и другие)    

[14; 15] представляют собой сложные системы, в 

которых кластеры формируются благодаря силь-

ным межатомным взаимодействиям. Для их опи-

сания часто используется модель Линнарда-

Джонса, которая эффективно описывает взаимо-

действия между атомами в условиях высоких 

температур и давления. Например, исследования 

жидкого галлия продемонстрировали, что при 

температуре, близкой к точке плавления, атомы в 

кластерах образуют упорядоченные структуры, 

похожие на твердые тела. Это уникальное пове-

дение наблюдается даже при значительных тем-

пературных флуктуациях, что указывает на высо-

кую стабильность подобных систем. 

Важным инструментом для изучения динами-

ческих характеристик кластеров является метод 

комбинационного рассеяния света [16]. С его по-

мощью можно анализировать временные корре-

ляции в движении молекул, а также исследовать 

процессы образования, распада и рекомбинации 

кластеров. 

В ходе одного из экспериментов проводили 

анализ кластеров в углеводородных жидкостях. 

Полученные данные показали, что малые             

кластеры, состоящие из 3 – 10 молекул, имеют су-

щественно более короткое время жизни по сравне-

нию с крупными образованиями. Это связано с вы-

сокой подвижностью молекул в рассматриваемых 

кластерах, что делает их более чувствительными к 

изменениям окружающей среды. Данные исследо-

вания находят применение в разработке инноваци-

онных видов топлива с улучшенными теплофизи-

ческими свойствами. Учет поведения кластеров 

позволяет повысить эффективность процессов горе-

ния и снизить выбросы вредных веществ. 

В настоящее время для анализа и прогнозирова-

ния поведения кластеров начали активно приме-

няться методы машинного обучения. Последнее 

позволяет находить корреляции между структур-

ными и термодинамическими параметрами класте-

ров в жидкостях. Одним из подходов является ис-

пользование нейронных сетей для предсказания раз-

меров кластеров в зависимости от температуры и 

плотности жидкости. В одном из недавних исследо-

ваний была разработана модель машинного обуче-

ния для предсказания времени жизни кластеров в 

жидких углеводородах. Эта модель была обучена на 

основе данных молекулярно-динамических симуля-

ций и экспериментальных результатов, что позво-

лило значительно улучшить точность прогнозов и 

ускорить вычисления. Рассматриваемые технологии 

могут стать основой для создания новых материалов 

с заданными свойствами.
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Т а б л и ц а  2 

Колебательные и либрационные частоты димеров 

Table 2. Oscillatory and libration frequencies of dimers 
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Бензол [2 – 4] 

Sandwich 
−1,124 4,03 57,5 60 567 5,86 8,24 

14,7 

6,0 

11 

Parallel-displaced 
−1,983 4,011 76,8 78 1000 8,79 9,0 

16,9 

11 

21 

T-shaped 
−1,938 5,137 59,2 61 978 4,48 12,4 

22,1 

11 

21 

Толуол [2; 3] 

Параллельная 
 

−3,50 

 

4,89 

 

77,0 

 

81 

 

1768 

 

6,67 

19,3 

34,5 

23 

30 

Антипараллельная 
 

−4,30 

 

3,40 

 

122,6 

 

118 

 

2167 

 

7,48 

20,2 

36,0 

23 

42 

Хлорбензол [2] 

Димер 1 
−4,92 4,28 94,2 107 2481 10,64 22,8 

12,8 

23 

– 

Димер 2 
−4,63 4,05 96,7 107 2333 10,28 22,5 

12,6 

23 

– 

 

Отдельно следует отметить работы, посвящен-

ные созданию макроскопических бионических ро-

ботов [17], и, тесно связанные с ними, исследова-

ния по проектированию искусственных мышц 

[18] на основе жидких металлов [19]. Особенно 

перспективным для этих целей является эвтекти-

ческий галлий ‒ индий (EGaIn), поскольку он по 

своей природе хорошо деформируем и способен 

генерировать значительную силу и изменение 

формы посредством стимуляции низким напря-

жением [20]. 

 

Выводы 

Полученные результаты теоретических иссле-

дований, посвященных процессам кластеризации 

в жидкостях и особенностям протекания в них 

физических процессов, в частности результаты 

исследований по спектрам ИК-излучения в жид-

ких аренах, находятся в удовлетворительном        

согласии с экспериментальными данными. При 

этом электромагнитное излучение в далекой области 

ИК-спектра жидкости может быть связано с фор-

мированием и развалом кластеров, то есть с энер-

гетической перестройкой кластерных систем. 

Современные методы моделирования и экспе-

риментальные данные позволяют глубже изучить 

рассматриваемый процесс кластеризации и ис-

пользовать его для прогнозирования поведения 

жидкостей в самых разных условиях. 
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Рис. 2. Моделирование кластеров криптона при изменении температуры [8]: 
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