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У моделюванні фізичних систем із великою кількістю частинок важливим є 

врахування міжчастинкових взаємодій та граничних умов, які визначають поведінку 

системи [1]. Для відтворення властивостей нескінченних середовищ без впливу граничних 

ефектів широко застосовуються періодичні граничні умови (PBC). Цей підхід дозволяє 

моделювати системи [2, 3], що складаються з великої кількості частинок, відображаючи їх 

поведінку як у природних та необмежених умовах так і здійснювати  розподіл частинок у 

просторі [4]. Одним із ефективних методів чисельного інтегрування рівнянь руху 

частинок є алгоритм Velocity Verlet [5, 6], який забезпечує стабільність обчислень та 

збереження енергії системи. Для опису взаємодії між частинками слід використовувати 

потенціал Леннард-Джонса [7], який дозволяє адекватно моделювати короткодіючі 

відштовхувальні та довгодіючі притягувальні сили. Особливий інтерес становлять 

системи із сферичними частинками [8, 9], які можуть моделювати структури колоїдів, 

наноматеріалів, біомолекул та інших складних систем. Дослідження їх динаміки, процесів 

самоупаковки та утворення структур дозволяє зрозуміти важливі фізичні процеси, що 

лежать в основі багатьох природних і технологічних явищ [10]. На рисунку 1 

представлено розподіл частинок у просторі, зокрема двовимірну проєкцію частинок у 

симуляційному середовищі. 

 

 
Рис. 1. Експериментальні результати розподілу частинок у просторі. 
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Експериментальні результати моделювання показують, що кожна точка на графіку 

представляє частинку системи з координатами x та y в межах симуляційного середовища 

розміру L×L (L=10,0). Координата z не врахована, оскільки це двовимірна проєкція.  

Слід відмітити, що аналіз розподілу частинок дозволяє оцінити їх рівномірність або 

агрегацію. Взаємодія частинок, яка описана потенціалом Леннард-Джонса, може 

спричиняти утворення груп. Виявлені аномальні частинки, які «злипаються» через 

початкові умови або числові похибки, потребують перегляду параметрів моделювання. А 

також, результати моделювання демонструють, що система частинок у межах 

симуляційного середовища поводиться згідно з очікуваними фізичними 

закономірностями. Таким чином, застосування періодичних граничних умов (PBC) 

забезпечує коректне відтворення нескінченного середовища, дозволяючи частинкам 

залишатися всередині обмеженого простору навіть після перетину його меж. Це дає змогу 

аналізувати розподіл частинок без граничних ефектів, забезпечуючи більш точне 

моделювання та здійснювати об’єктивну оцінку фізичних процесів у системі. 
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