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Предложено определять объем, поверхность, радиус нанокластеров с помощью разложения кластеров на симплексы Делоне. Методом молекулярной динамики (МД) исследованы модели кластеров аргона, серебра, цинка и железа с числом атомов от 13 до 1415 и с различными потенциалами межчастичного взаимодействия модели погруженного атома (ЕАМ). Методом МД рассчитаны геометрические характеристики, числа поверхностных атомов, энергия и энтропия указанных кластеров. Число поверхностных атомов при заданном размере кластера существенно зависит от его материала в связи с различной рыхлостью поверхностного слоя. Отдельный нанокластер не является фазой. Распределение кинетической энергии по атомам и частям кластера неравномерное, с отклонениями порядка 1/N. Зависимости энергии U от размера кластера во всех случаях очень хорошо спрямляются в координатах U/N против N-1/3  (N – число атомов). Аналогично ведут себя энтропия и эффективная энергия Гиббса. Поэтому для расчета избыточных характеристик поверхности не требуется определять их удельные свойства типа поверхностного натяжения, которые сильно зависят от способа расчета поверхности. Во всех исследованных случаях нанокластеры устойчивы при любом размере. Понижение температуры плавления нанокластеров пропорционально N-1/3  и может быть рассчитано по МД данным. Равновесные двухфазные состояния нанокластеров не обнаружены.

