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В статье рассмотрен вопрос моделирования кинетики заряженных частиц в межэлектродном 

пространстве при плазменно-дуговом синтезе углеродных наноструктур в присутствии катализа-

тора с использованием модифицированного численного метода крупных частиц. Основное внимание 

уделяется адаптации стандартных алгоритмов молекулярной динамики для работы с большим 

числом частиц и их взаимодействием на макроскопическом уровне, а также разработке эффек-

тивных методов, позволяющих ускорить процесс моделирования с использованием персональных 

компьютеров.  Модификация численного метода основана на адаптивном распределении крупных 

частиц в зависимости от активности столкновений в локальных областях межэлектродного про-

странства. В областях с высокой частотой столкновений вес макрочастиц уменьшается и их ко-

личество возрастает для обеспечения точности описания большого числа взаимодействий, а в об-

ластях с низкой частотой столкновений наоборот. Предложена методика балансировки загрузки 

рабочих станций вычислительного кластера и расчета необходимого числа ядер, основанная на на-

значении вычислительных ресурсов в зависимости от числа модельных крупных частиц в области 

расчета. Установлено, что разработанные методика и алгоритмы обработки больших объемов 

данных на основе параллельных вычислений, необходимых для решений многомерных нелинейных 

задач с использованием ресурсов распределенной вычислительной системы с балансировкой загруз-

ки процессора, позволяют минимизировать процессорное время расчета. Получено максимальное 

ускорение в 266 раз по сравнению с последовательным алгоритмом, в то время как параллельный 

алгоритм с использованием графического процессора позволяет ускорить расчеты лишь в 153 раза. 

Работа имеет потенциал для дальнейшего улучшения методов синтеза углеродных наноструктур и 

разработки высокопроизводительных вычислительных инструментов в области нанотехнологий. 
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ных частиц, параллельные алгоритмы, распределенные вычисления, динамическая балансировка 

нагрузки.  
 

Введение 

Востребованность углеродных наност-

руктур (УНС) во многих сферах человече-

ской деятельности обусловлено уникальны-

ми свойствами, которыми обладают угле-

родные наноматериалы: высокая прочность 

и электропроводность, термостабильность, 

биосовместимость и др. Среди различных 

методов получения УНС особое место за-

нимает плазменно-дуговой синтез [1, 2], от-

личающийся высокой производительно-

стью, относительной простотой реализации 

и возможностью масштабирования для 

промышленных целей. Но данный процесс 

сложен из-за необходимости учета множе-

ства параметров, таких как температура, ка-

тализаторы, газовые потоки (рис. 1) [3–5]. 

Поэтому, несмотря на большое число 

экспериментальных работ, механизмы обра-

зования углеродных кластеров в плазмен-

ных условиях остаются недостаточно изу-

ченными. 

Прямые эксперименты редко дают де-

тальное представление о локальных рас-

пределениях полей, энергий столкновений 

и динамике заряженных частиц в микро-

масштабе, тогда как именно эти парамет-

ры определяют кинетику процесса, размер, 

морфологию и чистоту получаемых УНС 

[6].  
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Рис. 1. Структурная модель плазменно-дугового синтеза УНС 

Fig. 1. Structural model of plasma-arc synthesis of CNS
 

Поэтому, несмотря на большое число 

экспериментальных работ, механизмы обра-

зования углеродных кластеров в плазмен-

ных условиях остаются недостаточно изу-

ченными. 

Прямые эксперименты редко дают де-

тальное представление о локальных распре-

делениях полей, энергий столкновений и 

динамике заряженных частиц в микромас-

штабе, тогда как именно эти параметры оп-

ределяют кинетику процесса, размер, мор-

фологию и чистоту получаемых УНС [6].  

Катализатор в процессе изменяет траек-

тории заряженных и нейтральных частиц, 

влияет на скорость роста наностроений и 

может смещать равновесия реакций, что 

требует точного описания взаимодействий в 

неравновесном плазменном окружении. В 

условиях ограничений экспериментальных 

исследований виртуальные эксперименты 

становятся важнейшим инструментом для 

быстрой проверки гипотез, оценки того, как 

изменение состава газовой среды или на-

пряженности дуги скажутся на кинетике 

процесса и качестве продукции, а также для 

задания целевых характеристик конечных 

материалов. В связи с этим без математиче-

ской модели трудно оценить вклад каждого 

параметра и предсказать результаты при 

изменении состава катализатора, геометрии 

дуговой плазмы или условий охлаждения. 

Моделирование позволяет системно иссле-

довать влияние параметров и геометрии ус-

тановки на кинетику частиц и выход про-

дукции. 

Актуальной научной задачей является 

разработка адекватной математической мо-

дели кинетики частиц в межэлектродном 

пространстве и реализация эффективных 

численных алгоритмов для ее решения, т. к. 

понимание динамики распределений скоро-

стей, концентраций и температур различных 

компонент плазмы необходимо для оптими-

зации условий синтеза УНС, повышения 

выхода целевых наноструктур и снижения 

энергетических затрат. 

Материалы и методы 

Для плазменно-дугового синтеза угле-

родных наноструктур традиционные моде-

ли, основанные на гидродинамических при-

ближениях, оказываются недостаточными, 

так как предполагают термодинамическое 

равновесие и локальную изотропию распре-

делений скоростей частиц [7]. В условиях 
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плазменно-дугового разряда наиболее адек-

ватным инструментом является кинетиче-

ский подход, основанный на решении урав-

нения Больцмана для функции распределе-

ния частиц [8, 9]. Такой подход позволяет 

учесть неравновесность, дискретность 

взаимодействий и влияние конкретных ме-

ханизмов столкновений между всеми ком-

понентами плазмы. 

Для моделирования плазмы чаще всего 

применяют математическое описание с по-

мощью системы уравнений Больцмана для 

каждой компоненты плазмы и уравнений 

Максвелла, которая описывает эволюцию 

функций распределения электронов, ионов 

и нейтральных атомов под действием собст-

венных электромагнитных полей, возни-

кающих в результате зарядового разделения 

и токовых процессов между электродами. 

Решение системы уравнений позволяет про-

следить взаимосвязь микроскопической ки-

нетики и макроскопических электромагнит-

ных процессов. Однако аналитическое ре-

шение системы Больцмана – Максвелла 

возможно лишь в упрощенных случаях, что 

не подходит для моделирования процесса 

получения УНС. Для практического приме-

нения требуется использование численных 

методов. 

Для численного решения системы урав-

нений Больцмана – Максвелла чаще всего 

применяется метод крупных частиц (МКЧ), 

суть которого заключается в аппроксимации 

распределения частиц конечным числом 

макрочастиц, представляющих собой ан-

самбль реальных частиц, участвующих в 

процессе с одинаковыми свойствами [10]. 

Однако у классического метода есть недос-

таток, заключающийся в возникновении так 

называемых численных шумов, причин воз-

никновения которых очень много. Самым 

действенным способом для уменьшения 

шумов является увеличение числа модель-

ных частиц, чтобы приблизиться к реаль-

ным значениям.  

Для реализации численного решения 

классическим МКЧ предъявляются высокие 

требования к вычислительным системам, а 

именно к быстродействию и памяти, т. к. в 

данном методе на фазовом пространстве 

размещается большое количество модель-

ных частиц. В случае плазменно-дугового 

разряда структура межэлектродного про-

странства существенно неоднородна. В об-

ластях, близких к электродам наблюдаются 

интенсивные процессы ионизации, реком-

бинации, эмиссии и тепломассопереноса, 

поэтому частота столкновений частиц в 

этих областях высокая. В центральной зоне 

дугового столба и особенно в периферий-

ных областях плазмы концентрация частиц 

и частота столкновений существенно ниже. 

Применение одинакового числа макрочас-

тиц по всему объему приводит к значитель-

ной избыточной вычислительной нагрузке. 

Предложена модификация метода крупных 

частиц для повышения точности предсказа-

ний распределения частиц и их скоростей, а 

также для устойчивости к численным шу-

мам, возникающим при резком изменении 

плотности частиц в зоне дугового разряда.  

Основная идея модифицированного чис-

ленного метода заключается в динамиче-

ском изменении веса макрочастиц, т. е. чис-

ла реальных частиц, представляемых одной 

модельной крупной частицей, в зависимо-

сти от условий в локальной области плазмы. 

Соответственно, общее число макрочастиц 

в данной области сокращается, что снижает 

вычислительную нагрузку. В областях с вы-

сокой частотой столкновений, наоборот, вес 

макрочастиц уменьшается и их количество 

возрастает для обеспечения точности опи-

сания большого числа взаимодействий. С 

учетом предложенной модификации разра-

ботан последовательный обобщенный алго-

ритм решения кинетической модели мето-

дом крупных частиц (рис. 2). 

Численное решение задачи требует эф-

фективной реализации на современных вы-

числительных платформах, где объем дан-

ных и вычислительная нагрузка ограничи-

вают традиционные подходы [11–13]. В 

контексте модифицированного МКЧ для 

моделирования кинетики частиц в межэлек-

тродном пространстве необходимо одно-

временно обрабатывать несколько зон про-

странства, учитывать дальние взаимодейст-

вия между частицами и полями, а также 

синхронно обмениваться распределениями 

частиц и параметрами реакции между узла-

ми [14, 15]. 
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Рис. 2. Обобщенная последовательная схема решения задачи модифицированным МКЧ 

Fig. 2. Generalized sequential scheme for solving a problem using the modified large particle method 

Поскольку трехмерное моделирование 

системы Больцмана – Максвелла с миллио-

нами макрочастиц и мелкой сеткой вычис-

лительной области требует обработки 

больших массивов данных и множества 

итераций, необходимо разрабатывать и реа-

лизовывать эффективные параллельные вы-

числительные алгоритмы, способные ис-

пользовать возможности и ресурсы совре-

менных вычислительных систем. 

Для практической реализации модели в 

качестве инструмента реализации выбраны 

технологии OpenMP и MPI. Использование 

MPI позволяет разделить расчетную область 

и массив макрочастиц между несколькими 

вычислительными узлами, организуя обмен 

данными между ними посредством переда-

чи сообщений. При этом каждая группа 

процессоров обрабатывает локальную часть 

задачи, а именно определенный участок 

пространственной сетки, и периодически 

синхронизируется с остальными для согла-

сования электромагнитных полей и потоков 

частиц [16, 17]. 

При моделировании кинетики частиц в 

межэлектродном пространстве плазменно-

дуговой системы адаптивным методом 

крупных частиц, основанным на распреде-

лении частиц по активности их столкнове-

ний, наблюдается неравномерное простран-

ственно-временное распределение вычисли-

тельной нагрузки между вычислительными 

процессорами. Часть вычислительных узлов 

оказывается недогруженной, тогда как дру-

гие перегружены обработкой интенсивных 

столкновений и частиц. В связи с этим рас-

тет время на межпроцессорную синхрони-

зацию и снижается эффективность масшта-

бирования модели на многопроцессорных 

системах. Для устранения этих эффектов 

предложена динамическая балансировка за-

грузки процессоров [18], основанная на на-

значении вычислительных ресурсов в зави-

симости от числа модельных крупных час-

тиц в области расчета (рис. 3). 

Такой подход позволяет поддерживать 

равномерную загрузку процессоров, мини-

мизировать время простоя и повысить эф-

фективность параллельного вычисления при 

сохранении корректности физических взаи-

модействий между частицами и ячейками 

сетки.
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Рис. 3. Схема динамической балансировки нагрузки процессоров вычислительного кластера 

Fig. 3. Dynamic load balancing scheme for computing cluster processors 

Результаты и обсуждение 

Разработанные параллельные вычисли-

тельные алгоритмы программно реализова-

ны с использованием комбинированной 

схемы технологий MPI+OpenMP и протес-

тированы на вычислительном кластере, со-

стоящем из 4-16 четырехъядерных персо-

нальных компьютеров, оснащенных процес-

сорами IntelCore i7. Размер расчетной сетки 

в вычислительных экспериментах составлял 

250×250×250, 500×500×500 расчетных уз-

лов. 

Установлено, что разработанные методи-

ка и алгоритмы обработки больших объемов 

данных на основе параллельных вычисле-

ний, необходимых для решений многомер-

ных нелинейных задач с использованием 

ресурсов распределенной вычислительной 

системы с балансировкой загрузки процес-

сора, позволяют минимизировать процес-

сорное время расчета. В качестве меры эф-

фективности выбрано время решения задачи 

синтеза углеродных наноструктур. Опти-

мальная загрузка процессора при этом со-

ставляла 85–95 %.  

Сравнительный анализ эффективности 

предлагаемого алгоритма вычислений па-

раметров модели синтеза УНС приведен в 

таблице.  

Эффективность исследованных алгоритмов  

Версия алгоритма 

Время расчета, с 

Число расчет-

ных ячеек 

250×250×250 

Число рас-

четных ячеек 

500×500×500 

Последователь-

ный алгоритм 
6682,93 60182,83 

Параллельный 

алгоритм 

с балансировкой 

загрузки 

(MPI+OpenMP) 

32,8 

(ускорение в 

204 раза) 

226,02 

(ускорение 

в 266 раз) 

Параллельный 

алгоритм (GPU) 

50,62  

(ускорение 

вычислений 

в 132 раза) 

391,31  

(ускорение 

вычисле-

ний 

в 153 раза) 

 

Для решения задачи моделирования ки-

нетики заряженных частиц преимуществен-

но использовали комбинированную схему 

MPI+OpenMP, которая позволила получить 

максимальное ускорение в 266 раз по срав-

нению с последовательным алгоритмом, в 

то время как параллельный алгоритм с ис-

пользованием графического процессора по-

зволяет ускорить расчеты лишь в 153 раза. 

Заключение 

Таким образом, моделирование кинетики 

частиц в межэлектродном пространстве при 

3. Назначение вычислительных машин каждой 

подобласти в зависимости от числа крупных 

частиц

2. Вычисление числа крупных частиц в каждой 

подобласти

4. Выделение памяти для массивов координат и 

скоростей частиц

5. Разнесение заряда по узлам сетки

6. Вычисление сеточной функции плотности для 

метода КЧ

7. Вычисление потенциала с помощью 

параллельного метода установления

8. Вычисление новых координат КЧ для каждой 

вычислительной машины для следующего шага 

9. Вычисление количества КЧ в каждой 

подобласти и количества вычислительных 

машин в зависимости от нового положения КЧ   

1. Равномерное разделение расчетной области 

на K подобластей
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плазменно-дуговом синтезе углеродных на-

ноструктур представляет собой актуальную, 

научно и практически значимую задачу, на-

ходящуюся на стыке физики плазмы, вы-

числительной математики и нанотехноло-

гий. 

Необходимость учета неравновесных 

эффектов требует применения системы 

Больцмана – Максвелла, которая обеспечи-

вает фундаментальное описание динамики 

частиц и полей. Для численного решения 

такой системы целесообразно использовать 

модифицированный метод крупных частиц, 

основанный на адаптивном распределении 

числа крупных частиц в зависимости от ак-

тивности столкновений. 
Реализация этих методов в параллельной 

вычислительной архитектуре на базе гиб-
ридной технологии OpenMP+MPI обеспечи-
вает требуемую производительность и мас-
штабируемость, позволяет уменьшить вы-
числительные затраты за счет сокращения 
числа частиц в равномерных областях, по-
высить точность описания динамики угле-
родных кластеров и ионов в приэлектрод-
ных областях. 
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* * * 
Modeling The Synthesis of Carbon Nanostructures Using a Modified Numerical Method  

of Large Particles 

 

A. V. Kalach, Doctor of Chemical Sciences, Professor, Voronezh State University of Engineering  

Technologies, Russia 

I. S. Tolstova, Voronezh State University of Engineering Technologies, Russia 

 

The article considers the issue of modeling the kinetics of charged particles in the interelectrode space 

during plasma-arc synthesis of carbon nanostructures in the presence of a catalyst using a modified numer-

ical method of large particles. The main focus is on adapting standard molecular dynamics algorithms to 

work with a large number of particles and their interactions at the macroscopic level, as well as developing 
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effective methods to speed up the simulation process using personal computers.  A modification of the nu-

merical method is based on the adaptive distribution of large particles depending on the collision activity in 

local regions of the interelectrode space. In areas with a high collision frequency, the weight of macropar-

ticles decreases and their number increases to ensure the accuracy of describing a large number of interac-

tions, while in areas with a low collision frequency, the opposite is true. A method for balancing the load of 

computing cluster workstations and calculating the required number of cores is proposed, based on the as-

signment of computing resources depending on the number of large model particles in the calculation area. 

It is established that the developed methodology and algorithms for processing large amounts of data based 

on parallel calculations necessary for solving multidimensional nonlinear problems using the resources of 

a distributed computing system with processor load balancing can minimize the processor calculation time. 

The maximum acceleration was obtained by 266 times compared to the sequential algorithm, while the pa-

rallel algorithm using a GPU allows calculations to be accelerated only by 153 times. The work has the 

potential to further improve methods for the synthesis of carbon nanostructures and the development of 

high-performance computational tools in the field of nanotechnology. 

 

Keywords: carbon nanostructures, plasma, modeling, particle simulation, parallel algorithms, distributed 

computing, dynamic load balancing. 
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