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ÑÒ�ÓÊÒÓ�ÍÛÉ ÔÀÇÎÂÛÉ ÏÅ�ÅÕÎÄÂ ÁÎËÜØÎÌ ÊËÀÑÒÅ�Å�. Ñ. ÁýððèUniversity of ChiagoIL60637, Chiago, USAÁ. M. Ñìèðíîâ*Èíñòèòóò âûñîêèõ òåìïåðàòóð �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê127412, Ìîñêâà, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 28 èþëÿ 1999 ã.Àíàëèçèðóåòñÿ âëèÿíèå �àçîâîãî ïåðåõîäà ìåæäó ñòðóêòóðàìè â áîëüøîì êëàñòåðå ñ ïàðíûì âçàèìî-äåéñòâèåì àòîìîâ íà åãî òåðìîäèíàìè÷åñêèå ïàðàìåòðû. Îïðåäåëåíû ñòàòèñòè÷åñêèå ïàðàìåòðû êëàñ-òåðà, ñîñòîÿùåãî èç 923 àòîìîâ, â ñëó÷àÿõ ñòðóêòóðû èêîñàýäðà è ãðàíåöåíòðèðîâàííîé êóáè÷åñêîé(�ÖÊ) ñòðóêòóðû. Âû÷èñëåíû òåïëîåìêîñòü è ýíòðîïèÿ ýòîãî êëàñòåðà â ñëó÷àå, êîãäà ïåðåõîä ìåæäóñòðóêòóðàìè èêîñàýäðà è �ÖÊ îêàçûâàåò íàèáîëüøåå âëèÿíèå íà ýòè ïàðàìåòðû, òàê ÷òî ïðè íóëåâîéòåìïåðàòóðå ýòîò êëàñòåð èìååò ñòðóêòóðó èêîñàýäðà, à ïðè ïîâûøåíèè òåìïåðàòóðû äî òåìïåðàòóðûïëàâëåíèÿ îí ïðèíèìàåò �ÖÊ-ñòðóêòóðó. Äàæå ïðè ýòîì âêëàä âîçáóæäåíèÿ àòîìíûõ êîí�èãóðàöèé âòåðìîäèíàìè÷åñêèå ïàðàìåòðû êëàñòåðà ìàë ïî ñðàâíåíèþ ñ âîçáóæäåíèåì êîëåáàíèé â êëàñòåðå. Âêëàäêîí�èãóðàöèîííîãî âîçáóæäåíèÿ â òåðìîäèíàìè÷åñêèå ïàðàìåòðû êëàñòåðà ñòàíîâèòñÿ ñóùåñòâåííûìäëÿ æèäêîãî ñîñòîÿíèÿ êëàñòåðîâ.PACS: 36.40.-; 36.40.Ei; 64.70.Kb1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÌû ðàññìàòðèâàåì �àçîâûé ïåðåõîä ìåæäóñòðóêòóðàìè äëÿ áîëüøîãî êëàñòåðà ñ ïàðíûìâçàèìîäåéñòâèåì àòîìîâ, êîãäà âçàèìîäåéñòâèåìåæäó áëèæàéøèìè ñîñåäÿìè, ò. å. êîðîòêîäåé-ñòâóþùåå âçàèìîäåéñòâèå, äàåò çàìåòíûé âêëàäâ ýíåðãèþ êëàñòåðà. Ýòîò ïåðåõîä âëèÿåò íà òåð-ìîäèíàìè÷åñêèå ïàðàìåòðû êëàñòåðà, â ÷àñòíîñòèíà åãî òåïëîåìêîñòü è ýíòðîïèþ. Íàõîæäåíèåýòèõ ïàðàìåòðîâ è ÿâëÿåòñÿ ïðåäìåòîì íàñòîÿ-ùåé ðàáîòû. Êàçàëîñü áû, ðàññìàòðèâàåìûé òèïâçàèìîäåéñòâèÿ, êîòîðûé îòíîñèòñÿ ê ñèñòåìàìàòîìîâ èíåðòíûõ ãàçîâ, ÿâëÿåòñÿ ïðîñòåéøèìñðåäè âîçìîæíûõ. Òåì íå ìåíåå îí èìååò ñâîèîñîáåííîñòè. Ïðè íóëåâîé òåìïåðàòóðå ðàññìàòðè-âàåìàÿ ìàêðîñêîïè÷åñêàÿ ñèñòåìà àòîìîâ îáðàçóåòêðèñòàëëè÷åñêóþ ðåøåòêó ïëîòíîé óïàêîâêè, ãäå*E-mail: smirnov�or.ru

êàæäûé âíóòðåííèé àòîì èìååò 12 áëèæàéøèõñîñåäåé. Ê ñòðóêòóðàì ïëîòíîé óïàêîâêè îòíîñÿòñÿêðèñòàëëè÷åñêèå ãåêñàãîíàëüíàÿ è �ÖÊ-ðåøåòêè.Äëÿ ïîòåíöèàëà âçàèìîäåéñòâèÿ Ëåíàðäà-Äæîíñàìåæäó àòîìàìè ãåêñàãîíàëüíàÿ ðåøåòêà ÿâëÿåòñÿáîëåå âûãîäíîé [1, 2℄, òîãäà êàê âñå òâåðäûå èíåðò-íûå ãàçû (êðîìå ãåëèÿ) èìåþò êðèñòàëëè÷åñêóþ�ÖÊ-ðåøåòêó [2�4℄, õîòÿ ãåêñàãîíàëüíàÿ ñòðóêòóðàòâåðäûõ èíåðòíûõ ãàçîâ íàáëþäàåòñÿ â òîíêèõïëåíêàõ ïðè ñïåöèàëüíûõ óñëîâèÿõ [5�7℄. Â ñèñòå-ìàõ ñâÿçàííûõ àòîìîâ ñ ïàðíûì âçàèìîäåéñòâèåìâîçìîæíà êîíêóðåíöèÿ ýòèõ ñòðóêòóð. Êëàñòåðû �ñèñòåìû êîíå÷íîãî ÷èñëà ñâÿçàííûõ àòîìîâ �ìîãóò òàêæå îáðàçîâûâàòü ñòðóêòóðó èêîñàýäðà [8℄,êîòîðàÿ õàðàêòåðèçóåòñÿ öåíòðàëüíîé ñèììåòðèåéè äâóìÿ òèïàìè ðàññòîÿíèé ìåæäó áëèæàéøèìèñîñåäÿìè, ðàçëè÷àþùèìèñÿ íà 5%. Ýòà ñòðóêòóðàïðåäïî÷òèòåëüíåé äëÿ ìàëûõ êëàñòåðîâ è êîíêóðè-ðóåò ñ �ÖÊ-ñòðóêòóðîé âïëîòü äî ðàçìåðîâ ïîðÿäêàòûñÿ÷ àòîìîâ â êëàñòåðå [9�14℄. Òàêèì îáðàçîì,562



ÆÝÒÔ, òîì 117, âûï. 3, 2000 Ñòðóêòóðíûé �àçîâûé ïåðåõîä. . .íåñìîòðÿ íà ñâîþ ïðîñòîòó, ðàññìàòðèâàåìûéõàðàêòåð âçàèìîäåéñòâèÿ äîïóñêàåò ðàçëè÷íûå�îðìû ñóùåñòâîâàíèÿ äëÿ ñèñòåì ñâÿçàííûõàòîìîâ.Îòìåòèì, ÷òî êëàñòåð ñ ïàðíûì âçàèìîäåéñòâè-åì àòîìîâ ÿâëÿåòñÿ óäîáíûì îáúåêòîì äëÿ êîìïüþ-òåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ, êîòîðîå ïîêàçàëî, ÷òî ïëàâ-ëåíèå êëàñòåðîâ è ïëàâëåíèå ìàêðîñêîïè÷åñêèõ ñè-ñòåì ñâÿçàííûõ àòîìîâ ïðèíöèïèàëüíî ðàçëè÷àþò-ñÿ [15�23℄. Âî-ïåðâûõ, �àçîâûé ïåðåõîä ìåæäó òâåð-äûì òåëîì è æèäêîñòüþ ïðîèñõîäèò ïðè îïðåäåëåí-íîé òåìïåðàòóðå äëÿ ìàêðîñêîïè÷åñêîé ñèñòåìû,òîãäà êàê äëÿ êëàñòåðà ñóùåñòâóåò îáëàñòü òåìïåðà-òóð, â êîòîðîé òâåðäàÿ è æèäêàÿ �àçû ñîñóùåñòâó-þò. Âî-âòîðûõ, êîìïüþòåðíîå ìîäåëèðîâàíèå ïëàâ-ëåíèÿ êëàñòåðîâ ñ çàìêíóòûìè îáîëî÷êàìè ïîçâî-ëÿåò âûäåëèòü íåñêîëüêî �àçîâûõ ïåðåõîäîâ, îòâå-÷àþùèõ ïëàâëåíèþ îòäåëüíûõ îáîëî÷åê [22, 23℄. Òà-êèì îáðàçîì, êëàñòåð ÿâëÿåòñÿ áîëåå ñëîæíîé ñèñòå-ìîé, ÷åì ìàêðîñêîïè÷åñêàÿ ñèñòåìà àòîìîâ, è óêà-çàííûå âûøå îñîáåííîñòè äîëæíû áûòü ó÷òåíû ïðèàíàëèçå ñâîéñòâ êëàñòåðà.Î÷åâèäíî, �àçîâûé ïåðåõîä âëèÿåò íà òåðìî-äèíàìè÷åñêèå ñâîéñòâà êëàñòåðà, ÷òî èññëåäóåòñÿâ äàííîé ñòàòüå. Íàèáîëüøåå âëèÿíèå íàáëþäàåò-ñÿ â ñëó÷àå, êîãäà êëàñòåð èìååò îäíó ñòðóêòó-ðó ïðè íóëåâîé òåìïåðàòóðå, à íàãðåâàíèå âåäåòê èçìåíåíèþ ýòîé ñòðóêòóðû, ò. å. êîãäà ðàçíûåñòðóêòóðû îòâå÷àþò íóëåâîé è íåíóëåâîé òåìïåðà-òóðàì êëàñòåðà. Äàëåå ìû ðàññìîòðèì òàêîé ñëó-÷àé, îòíîñÿùèéñÿ ê êëàñòåðó, ñîäåðæàùåìó 923 àòî-ìà, òàê ÷òî èêîñàýäðàëüíàÿ ñòðóêòóðà ýòîãî êëàñ-òåðà õàðàêòåðèçóåòñÿ çàìêíóòûìè îáîëî÷êàìè, à�ÖÊ-ñòðóêòóðà � íåçàìêíóòûìè. Ïóñòü îñíîâíîåñîñòîÿíèå ýòîãî êëàñòåðà îòâå÷àåò ñòðóêòóðå èêîñà-ýäðà è ýíåðãèÿ âîçáóæäåíèÿ �ÖÊ-ñòðóêòóðû îòíî-ñèòåëüíî ìàëà. Ýíåðãåòè÷åñêîé ùåëüþ ìåæäó ýòèìèñòðóêòóðàìè ìîæíî óïðàâëÿòü, èçìåíÿÿ ïàðàìåòðïîòåíöèàëà âçàèìîäåéñòâèÿ àòîìîâ, â ÷àñòíîñòè, ïà-ðàìåòð Ìîðçå â ñëó÷àå ìîðçå-ïîòåíöèàëà âçàèìî-äåéñòâèÿ ìåæäó àòîìàìè [24, 25℄. Îñíîâíîå ñîñòîÿ-íèå äëÿ �ÖÊ-ñòðóêòóðû êëàñòåðà õàðàêòåðèçóåòñÿáîëüøèì ñòàòèñòè÷åñêèì âåñîì, ïîñêîëüêó ïîñëåä-íÿÿ îáîëî÷êà êëàñòåðà íåçàïîëíåíà. Ïîýòîìó, åñëèýíåðãåòè÷åñêàÿ ùåëü ìåæäó ñòðóêòóðàìè íåáîëü-øàÿ, íàãðåâàíèå êëàñòåðà äåëàåò �ÖÊ-ñòðóêòóðóòåðìîäèíàìè÷åñêè âûãîäíîé, ò. å. êëàñòåð èçìåíÿåòñâîþ ñòðóêòóðó â ðåçóëüòàòå íàãðåâàíèÿ. Ýòî âëè-ÿåò íà òåðìîäèíàìè÷åñêèå ïàðàìåòðû êëàñòåðà, èäàëåå ìû âû÷èñëèì òåïëîåìêîñòü è ýíòðîïèþ ðàñ-ñìàòðèâàåìîãî òâåðäîãî êëàñòåðà êàê �óíêöèþ òåì-ïåðàòóðû è ýíåðãåòè÷åñêîé ùåëè ìåæäó èêîñàýä-

ðàëüíîé è �ÖÊ-ñòðóêòóðàìè. Ýòè âåëè÷èíû ñîîò-âåòñòâóþò êîí�èãóðàöèîííîìó âîçáóæäåíèþ êëàñ-òåðà. Ñðàâíèâàÿ èõ ñ ñîîòâåòñòâóþùèìè âåëè÷èíà-ìè, îáóñëîâëåííûìè êîëåáàòåëüíûì âîçáóæäåíèåìêëàñòåðà, ìîæíî âûÿñíèòü ðîëü ïåðåõîäîâ ìåæäóñòðóêòóðàìè â òåðìîäèíàìèêå êëàñòåðà. Ýòî ÿâëÿ-åòñÿ öåëüþ äàííîé ðàáîòû.2. ÑÒÀÒÈÑÒÈ×ÅÑÊÈÅ ÏÀ�ÀÌÅÒ�ÛÂÎÇÁÓÆÄÅÍÍÎ�Î ÒÂÅ�ÄÎ�ÎÊËÀÑÒÅ�ÀÄëÿ îïðåäåëåíèÿ ñòàòèñòè÷åñêèõ è òåðìîäèíà-ìè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ òâåðäîãî êëàñòåðà, ñîñòîÿùå-ãî èç àòîìîâ ñ ïàðíûì âçàèìîäåéñòâèåì, ðàçäåëèìýíåðãèþ êëàñòåðà íà òðè ÷àñòè [26℄: ïåðâàÿ ÷àñòüîïðåäåëÿåòñÿ âçàèìîäåéñòâèåì ìåæäó áëèæàéøèìèñîñåäÿìè, âòîðàÿ ÷àñòü � âçàèìîäåéñòâèåì ìåæäóàòîìàìè, íå ÿâëÿþùèìèñÿ áëèæàéøèìè ñîñåäÿìè,è òðåòüÿ ÷àñòü îòíîñèòñÿ ê ýíåðãèè íàïðÿæåíèé.Ìû ðàññìàòðèâàåì ñëó÷àé, êîãäà âçàèìîäåéñòâèåìåæäó áëèæàéøèìè ñîñåäÿìè äàåò çàìåòíûé èëèîñíîâíîé âêëàä â ýíåðãèþ êëàñòåðà. Ýòî ðàñïðî-ñòðàíåííûé ñëó÷àé, è, â ÷àñòíîñòè, ê íåìó îòíîñèò-ñÿ ïîïóëÿðíûé ïîòåíöèàë âçàèìîäåéñòâèÿ Ëåíàðäà-Äæîíñà. Ïðè ýòèõ óñëîâèÿõ â ïåðâîì ïðèáëèæåíèèìû ñîñòàâèì êëàñòåð íà îñíîâå êîðîòêîäåéñòâóþùå-ãî âçàèìîäåéñòâèÿ àòîìîâ, òàê ÷òî ñîñòîÿíèå êëàñ-òåðà õàðàêòåðèçóåòñÿ ÷èñëîì ñâÿçåé ìåæäó áëèæàé-øèìè ñîñåäÿìè. Âî âòîðîì ïðèáëèæåíèè ìû âêëþ-÷àåì â ðàññìîòðåíèå âçàèìîäåéñòâèå íåáëèæàéøèõñîñåäåé è ýíåðãèþ íàïðÿæåíèé â êëàñòåðå, êîòî-ðàÿ ñâÿçàíà ñî ñìåùåíèåì ðàâíîâåñíûõ ðàññòîÿíèéìåæäó áëèæàéøèìè ñîñåäÿìè çà ñ÷åò äàëüíîäåé-ñòâóþùåãî âçàèìîäåéñòâèÿ. Ýòà ñõåìà óäîáíà äëÿàíàëèçà êîíêóðåíöèè �ÖÊ è èêîñàýäðàëüíîé ñòðóê-òóð [24, 25℄. Â ðàìêàõ ýòîé ñõåìû äàëüíîäåéñòâóþ-ùåå âçàèìîäåéñòâèå àòîìîâ ñóùåñòâåííî äëÿ êîí-êóðåíöèè ñòðóêòóð, ïîñêîëüêó ÷èñëî ñâÿçåé ìåæäóáëèæàéøèìè ñîñåäÿìè äëÿ ýòèõ ñòðóêòóð áëèçêî.Íàîáîðîò, äàëüíîäåéñòâóþùåå âçàèìîäåéñòâèå íåñó-ùåñòâåííî äëÿ âîçáóæäåíèÿ êëàñòåðà. Äåéñòâèòåëü-íî, ðàññìàòðèâàåìûå âîçáóæäåíèÿ ñâÿçàíû ñ èçìå-íåíèåì ïîçèöèé îäíîãî èëè íåñêîëüêèõ àòîìîâ, òàê÷òî äàëüíîäåéñòâóþùåå âçàèìîäåéñòâèå â êëàñòåðåìàëî ìåíÿåòñÿ ïðè òàêèõ ïåðåõîäàõ, è âîçáóæäå-íèå ìîæíî õàðàêòåðèçîâàòü èçìåíåíèåì ÷èñëà ñâÿ-çåé ìåæäó áëèæàéøèìè ñîñåäÿìè.Òàêèì îáðàçîì, â ðàìêàõ ðàññìîòðåííîé ñõå-ìû âîçáóæäåíèå êëàñòåðà õàðàêòåðèçóåòñÿ ÷èñëîì563 7*



�. Ñ. Áýððè, Á. M. Ñìèðíîâ ÆÝÒÔ, òîì 117, âûï. 3, 2000ðàçîðâàííûõ ñâÿçåé ìåæäó áëèæàéøèìè ñîñåäÿìè,ò. å. ýíåðãèÿ âîçáóæäåíèÿ, îòñ÷èòàííàÿ îò ýíåðãèèîñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ êëàñòåðà äàííîé ñòðóêòóðû,âûðàæàåòñÿ â åäèíèöàõ ýíåðãèè ðàçðûâà îäíîé ñâÿ-çè è ÿâëÿåòñÿ öåëûì ÷èñëîì. Ñòàòèñòè÷åñêèé âåñâîçáóæäåííîãî ñîñòîÿíèÿ gi êëàñòåðà äàííîé ñòðóê-òóðû ðàâåí ÷èñëó êîí�èãóðàöèé àòîìîâ êëàñòåðà,êîòîðûå îòâå÷àþò ÷èñëó i ðàçîðâàííûõ ñâÿçåé ïîîòíîøåíèþ ê îñíîâíîìó ñîñòîÿíèþ äàííîé ñòðóêòó-ðû. Êàê âèäíî, â ýòîì ñëó÷àå ìû ñ÷èòàåì, ÷òî êîëå-áàòåëüíîå è êîí�èãóðàöèîííîå âîçáóæäåíèÿ ðàçäå-ëÿþòñÿ, ïîñêîëüêó êîí�èãóðàöèîííîå âîçáóæäåíèåîòíîñèòåëüíî ñëàáî.Îïðåäåëèì ñòàòèñòè÷åñêèå ïàðàìåòðû ðàññìàò-ðèâàåìîãî êëàñòåðà ñî ñòðóêòóðîé èêîñàýäðà. Êëàñ-òåð, ñîñòîÿùèé èç 923 àòîìîâ, èìååò çàïîëíåííûåîáîëî÷êè. Îí õàðàêòåðèçóåòñÿ 2172 ñâÿçÿìè ìåæäóáëèæàéøèìè ñîñåäÿìè, ïðèíàäëåæàùèìè ñîñåäíèìñëîÿì, è 2730 ñâÿçÿìè ìåæäó áëèæàéøèìè ñîñåäÿ-ìè îäíîãî è òîãî æå ñëîÿ [15℄. Ýòîò êëàñòåð èìååò
561 âíóòðåííèé àòîì, è ïîâåðõíîñòíûé ñëîé ýòîãîêëàñòåðà âêëþ÷àåò 12 âåðøèííûõ àòîìîâ, 150 àòî-ìîâ íà ðåáðàõ è 200 àòîìîâ, íàõîäÿùèõñÿ âíóòðèïîâåðõíîñòíûõ òðåóãîëüíèêîâ. Êàæäûé àòîì âåð-øèíû èìååò 6 áëèæàéøèõ ñîñåäåé, êàæäûé àòîì ðå-áðà èìååò 7 áëèæàéøèõ ñîñåäåé, è êàæäûé àòîì íàâíóòðåííåé ïîâåðõíîñòè êëàñòåðà èìååò 9 áëèæàé-øèõ ñîñåäåé. Åñëè ïîìåñòèòü íîâûé àòîì íà ïîâåðõ-íîñòü äàííîãî êëàñòåðà â ïîëîñòè ìåæäó ïîâåðõ-íîñòíûìè àòîìàìè, îí áóäåò èìåòü òðè áëèæàéøèõñîñåäà. Èìååòñÿ 720 òàêèõ ïîçèöèé, ÷òî ðàâíî ÷èñ-ëó òðåóãîëüíèêîâ, êîòîðûå ìîæíî îáðàçîâàòü èç ïî-âåðõíîñòíûõ àòîìîâ.Âîçáóæäåíèå êîí�èãóðàöèé àòîìîâ êëàñòåðà ñî-îòâåòñòâóåò ïåðåâîäó ïîâåðõíîñòíûõ àòîìîâ â öåíò-ðû ïîâåðõíîñòíûõ òðåóãîëüíèêîâ. Äàëåå áóäóò ðàñ-ñìîòðåíû ïåðåõîäû ñ ó÷àñòèåì ìàëîãî ÷èñëà àòî-ìîâ, êîòîðûå îïðåäåëÿþò òåðìîäèíàìè÷åñêèå ïàðà-ìåòðû êëàñòåðà ïðè íåâûñîêèõ òåìïåðàòóðàõ. Ïðèýòîì ìèíèìàëüíàÿ ýíåðãèÿ âîçáóæäåíèÿ ðàññìàò-ðèâàåìîãî êëàñòåðà ñî ñòðóêòóðîé èêîñàýäðà ðàâíà
∆ε = 3 è ñîîòâåòñòâóåò ïåðåâîäó âåðøèííîãî àòîìàíà åãî ïîâåðõíîñòü. Ñòàòèñòè÷åñêèé âåñ äëÿ òàêîãîâîçáóæäåíèÿ ðàâåí g3 = 12 ·715 = 8580 è çíà÷èòåëü-íî ïðåâûøàåò ñòàòèñòè÷åñêèé âåñ äëÿ îñíîâíîãî ñî-ñòîÿíèÿ g0 = 1. Ìû ó÷èòûâàåì, ÷òî ïÿòü ïîçèöèé íàïîâåðõíîñòè êëàñòåðà ãðàíè÷àò ñ ïåðåõîäÿùèì àòî-ìîì âåðøèíû, è äàëåå áóäåì ïðåíåáðåãàòü ýòèì ïîñðàâíåíèþ ñ ïîëíûì ÷èñëîì ïîâåðõíîñòíûõ ïîëî-ñòåé. Äàëåå, ýíåðãèÿ âîçáóæäåíèÿ êëàñòåðà ∆ε = 4îòâå÷àåò ïåðåõîäó îäíîãî àòîìà ðåáåð, è ∆ε = 6 îò-íîñèòñÿ ê âîçáóæäåíèþ îäíîãî ïîâåðõíîñòíîãî àòî-

ìà èëè äâóõ àòîìîâ âåðøèíû. Èìååì
g4 = 150 · 720 = 1.08 · 105,

g6 =
12 · 11

1 · 2 · 7202

2
+ 200 · 720 = 1.7 · 107.Òàêèì îáðàçîì, ïàðöèàëüíûé ñòàòèñòè÷åñêèé âåñäëÿ âîçáóæäåíèÿ v àòîìîâ ñ âåðøèí, e àòîìîâ ñ ðå-áåð è s àòîìîâ ñ ïîâåðõíîñòè ðàâåí
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, (1)ãäå k = v + e + s � ïîëíîå ÷èñëî âîçáóæäåí-íûõ àòîìîâ, ýíåðãèÿ ýòîãî âîçáóæäåíèÿ ðàâíà

εi = 3v + 4e + 6s. Ýòà �îðìóëà ñïðàâåäëèâà äëÿìàëîãî ÷èñëà k âîçáóæäåííûõ àòîìîâ. Ïðè ýòîììû ïðåíåáðåãàåì ñëåäóþùèìè îáñòîÿòåëüñòâàìè.Âî-ïåðâûõ, ïåðåìåùàåìûå àòîìû íå ìîãóò îêà-çàòüñÿ â âåðøèíå ïîâåðõíîñòíîãî òðåóãîëüíèêà,ó êîòîðîãî óäàëåí îäèí èç âåðøèííûõ àòîìîâ.Âî-âòîðûõ, äâà ïåðåìåùàåìûõ àòîìà íå ìîãóò áûòüïîìåùåíû â öåíòðû ñîñåäíèõ òðåóãîëüíèêîâ, òàêêàê ðàññòîÿíèå ìåæäó ýòèìè öåíòðàìè ðàâíî a/
√

3,ãäå a � ðàññòîÿíèå ìåæäó áëèæàéøèìè ñîñåäÿìè.Â-òðåòüèõ, ìû ïðåíåáðåãàåì âîçìîæíûìè ñâÿçÿìèìåæäó ïåðåìåùàåìûìè àòîìàìè, ïîñêîëüêó ÷èñëîòàêèõ àòîìîâ îòíîñèòåëüíî ìàëî. Òàêèì îáðàçîì,�îðìóëà (1) ñïðàâåäëèâà äëÿ ñëàáûõ âîçáóæ-äåíèé è ïîçâîëÿåò îïðåäåëèòü ñòàòèñòè÷åñêèåñâîéñòâà êëàñòåðà ïðè íåâûñîêèõ òåìïåðàòóðàõ.Â òàáë. 1 ïðèâåäåíû ñòàòèñòè÷åñêèå âåñà ïåðâûõâîçáóæäåíèé ðàññìàòðèâàåìîãî êëàñòåðà.Îòìåòèì, ÷òî åñëè âîçáóæäåíèå îòâå÷àåò ïåðå-õîäó íåñêîëüêèõ àòîìîâ, îñíîâíîé âêëàä â ñòàòè-ñòè÷åñêèé âåñ êëàñòåðà âíîñÿò âîçáóæäåíèÿ àòîìîâðåáåð. Íàïðèìåð, ñòàòèñòè÷åñêèé âåñ äëÿ âîçáóæäå-íèÿ∆ε = 12 çà ñ÷åò àòîìîâ ðåáåð ðàâåí g′ = 3.5·1013,çà ñ÷åò âîçáóæäåíèÿ ïîâåðõíîñòíûõ àòîìîâ ðàâåí
g′′ = 5.2 · 109 è çà ñ÷åò àòîìîâ âåðøèí ñîñòàâëÿåò
g′′′ = 5.5 · 1012.Òàáëèöà 1. Ñòàòèñòè÷åñêèé âåñ âîçáóæäåííûõñîñòîÿíèé êëàñòåðà èç 923 àòîìîâ ñî ñòðóêòóðîéèêîñàýäðà

εi gi εi gi εi gi0 1 6 1.7 · 107 10 3.9 · 1093 8.6 · 103 7 9.3 · 108 11 8.4 · 10124 1.1 · 105 8 5.2 · 109 12 4.0 · 1013564



ÆÝÒÔ, òîì 117, âûï. 3, 2000 Ñòðóêòóðíûé �àçîâûé ïåðåõîä. . .Ìåòîä àíàëèçà êëàñòåðîâ ñ ïîòåíöèàëîì âçàè-ìîäåéñòâèÿ Ìîðçå ìåæäó àòîìàìè [24, 25℄ ïîçâîëÿ-åò îïðåäåëèòü ñòàòèñòè÷åñêèé âåñ íèæíèõ ñîñòîÿ-íèé òâåðäîãî êëàñòåðà, ñîñòîÿùåãî èç 923 àòîìîâè èìåþùåãî �ÖÊ-ñòðóêòóðó. Îïòèìàëüíàÿ �èãó-ðà äëÿ êëàñòåðà ñ �ÖÊ-ñòðóêòóðîé ïðåäñòàâëÿåòñîáîé ïðàâèëüíûé óñå÷åííûé îêòàýäð, ïîâåðõíîñòüêîòîðîãî âêëþ÷àåò 8 øåñòèóãîëüíèêîâ è 6 êâàä-ðàòîâ [27℄. Ïðåäñòàâèì îñíîâíîå ñîñòîÿíèå êëàñòå-ðà ñ �ÖÊ-ñòðóêòóðîé, ñîñòîÿùåãî èç 923 àòîìîâ.Îñíîâîé äëÿ íåãî ÿâëÿåòñÿ êëàñòåð-îêòàýäð ñ çàïîë-íåííûìè îáîëî÷êàìè, êîòîðûé ñîñòîèò èç 891 àòî-ìà è èìååò 4620 ñâÿçåé ìåæäó áëèæàéøèìè ñîñå-äÿìè. Åãî ïîâåðõíîñòü � âîñåìü ïðàâèëüíûõ òðå-óãîëüíèêîâ, è êàæäîå èç 12 ðåáåð ñîäåðæèò 11 àòî-ìîâ (âêëþ÷àÿ âåðøèííûå). Îòðåçàÿ øåñòü ïèðàìèäâáëèçè êàæäîé âåðøèíû, ïîëó÷èì óñå÷åííûé ïðà-âèëüíûé îêòàýäð, ñîäåðæàùèé 861 àòîì ñ 4476 ñâÿ-çÿìè ìåæäó áëèæàéøèìè ñîñåäÿìè [28℄. Êàæäàÿ èçóäàëåííûõ ïèðàìèä ñîäåðæèò ïÿòü àòîìîâ è èìå-åò ðåáðà èç äâóõ àòîìîâ. Ïîâåðõíîñòü îáðàçîâàí-íîãî êëàñòåðà ñîñòîèò èç 8 íåïðàâèëüíûõ øåñòè-óãîëüíèêîâ è 6 êâàäðàòîâ, âêëþ÷àþùèõ ïî 9 àòîìîâ.Áîëüøîå ðåáðî øåñòèóãîëüíèêà ñîäåðæèò 7 àòîìîâ(âêëþ÷àÿ âåðøèííûå). Êâàäðàòû èìåþò íàïðàâëå-íèÿ {100}, à øåñòèóãîëüíèêè � íàïðàâëåíèÿ {111}â ñòàíäàðòíûõ îáîçíà÷åíèÿõ [5℄.�îñò äàííîãî êëàñòåðà ïðîèñõîäèò ïóòåì çàïîë-íåíèÿ åãî ãðàíåé, èìåþùèõ íàïðàâëåíèå {111}. Íî-âûé ñëîé íà îäíîé ãðàíè ñîäåðæèò 46 àòîìîâ èóâåëè÷èâàåò ÷èñëî ñâÿçåé ìåæäó áëèæàéøèìè ñî-ñåäÿìè íà 252. ×òîáû ñêîíñòðóèðîâàòü êëàñòåð èç
n = 923 àòîìîâ, ìû íà÷íåì ñ êëàñòåðà èç 926 àòî-ìîâ, ó êîòîðîãî èìååòñÿ íîâûé ñëîé íà îäíîé ãðàíè,à äðóãàÿ ãðàíü ñîäåðæèò ïðàâèëüíûé øåñòèóãîëü-íèê èç 19 àòîìîâ. Ýòà êîí�èãóðàöèÿ ïîâåðõíîñòíûõàòîìîâ ïîêàçàíà íà ðèñ. 1. Äîáàâëåíèå øåñòèóãîëü-íèêà èç 19 àòîìîâ óâåëè÷èâàåò ÷èñëî ñâÿçåé ìåæäóáëèæàéøèìè ñîñåäÿìè íà 99. Òàêèì îáðàçîì, �ÖÊ-êëàñòåð, ñîñòîÿùèé èç 926 àòîìîâ, èìååò â îñíîâíîìñîñòîÿíèè 4827 ñâÿçåé ìåæäó áëèæàéøèìè ñîñåäÿ-ìè. Ïðè íàõîæäåíèè ñòàòèñòè÷åñêîãî âåñà ýòîãî ñî-ñòîÿíèÿ îòìåòèì, ÷òî ðàññìàòðèâàåìîå çàïîëíåíèåãðàíåé ìîæíî îñóùåñòâèòü 7 · 8 = 56 ñïîñîáàìè. Äà-ëåå, ïðàâèëüíûé øåñòèóãîëüíèê ìîæíî ïîìåñòèòüíà ïîâåðõíîñòü ãðàíè 10 ñïîñîáàìè, ÷òî äàåò ñòà-òèñòè÷åñêèé âåñ g = 560 äëÿ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ�ÖÊ-êëàñòåðà, ñîäåðæàùåãî 926 àòîìîâ.×òîáû ïðåâðàòèòü ýòîò êëàñòåð â êëàñòåð, ñîñòî-ÿùèé èç 923 àòîìîâ, íåîáõîäèìî óäàëèòü èç íåãî òðèàòîìà. Ýòó îïåðàöèþ ìîæíî âûïîëíèòü êàê ñ çà-ïîëíåííîé ãðàíüþ, òàê è ñ ÷àñòè÷íî çàïîëíåííîé. Â

�èñ. 1. Çàïîëíåíèå ãðàíåé {111} êëàñòåðà �ÖÊ-ñòðóêòóðû, ñîäåðæàùåãî 926 àòîìîâ, â îñíîâíîì ñî-ñòîÿíèè. Ïîëîæåíèÿ àòîìîâ íà çàïîëíåííûõ ñëîÿõóêàçàíû òåìíûìè êðóæêàìè, à ïîëîæåíèÿ àòîìîâíà çàïîëíÿåìûõ ñëîÿõ îòìå÷åíû ñâåòëûìè êâàäðà-òàìè. ×èñëî ñâÿçåé ìåæäó áëèæàéøèìè ñîñåäÿìèêëàñòåðà ðàâíî 4827 (äëÿ èêîñàýäðàëüíîãî êëàñòåðàñ n = 926 ÷èñëî ñâÿçåé ðàâíî 4914)ðåçóëüòàòå áóäåò ïîòåðÿíî 17 ñâÿçåé ìåæäó áëèæàé-øèìè ñîñåäÿìè, ò. å. 4810 ñâÿçåé îòâå÷àåò îñíîâíîìóñîñòîÿíèþ �ÖÊ-êëàñòåðà, ñîäåðæàùåãî 923 àòîìà.Ñòàòèñòè÷åñêèé âåñ ýòîãî êëàñòåðà ðàâåí ïðîèçâå-äåíèþ ÷èñëà îïåðàöèé äëÿ îáðàçîâàíèÿ êëàñòåðà èç
926 àòîìîâ íà ÷èñëî îïåðàöèé ïî óäàëåíèþ èç íåãîòðåõ àòîìîâ:

g0 = 8 · 7 · (3 · 10 + 3 · 10 + 3 · 13) = 5544. (2)Ïåðâûé ÷ëåí â ñêîáêàõ îòâå÷àåò óäàëåíèþ òðåõ àòî-ìîâ èç çàïîëíåííîé ãðàíè, âòîðîé ÷ëåí îòíîñèòñÿê óäàëåíèþ âåðõíåãî ðåáðà èëè äâóõ íèæíèõ áîêî-âûõ ðåáåð ïðàâèëüíîãî øåñòèóãîëüíèêà çàïîëíÿå-ìîé ãðàíè, òðåòèé ÷ëåí îïèñûâàåò óäàëåíèå íèæíå-ãî ðåáðà èëè äâóõ âåðõíèõ áîêîâûõ ðåáåð ïðàâèëü-íîãî øåñòèóãîëüíèêà. Êàê âèäíî, ñòàòèñòè÷åñêèéâåñ �ÖÊ-êëàñòåðà çíà÷èòåëüíî áîëüøå, ÷åì äëÿ èêî-ñàýäðàëüíîãî êëàñòåðà ñ çàïîëíåííûìè îáîëî÷êàìè.Ñ�îðìóëèðóåì îáùèå ñâîéñòâà ðàññìàòðèâàåìî-ãî êëàñòåðà â ðàìêàõ èñïîëüçóåìîãî ïîäõîäà. Ïîë-íîå ÷èñëî ñâÿçåé ìåæäó áëèæàéøèìè ñîñåäÿìè âñëó÷àå �ÖÊ-ñòðóêòóðû ðàâíî 4810, òîãäà êàê äëÿêëàñòåðà ñî ñòðóêòóðîé èêîñàýäðà, ãäå ðàññòîÿíèÿìåæäó áëèæàéøèìè ñîñåäÿìè íå ÿâëÿþòñÿ îïòè-ìàëüíûìè, îíî ñîñòàâëÿåò 4902. Áëèçîñòü ýòèõ âå-ëè÷èí âåäåò ê òîìó, ÷òî ïåðåñå÷åíèå óðîâíåé ýíåð-ãèè äëÿ ðàçíûõ ñòðóêòóð îïðåäåëÿåòñÿ âçàèìîäåé-ñòâèåì íåáëèæàéøèõ ñîñåäåé. Â ÷àñòíîñòè, â ñëó÷àåïîòåíöèàëà âçàèìîäåéñòâèÿ Ìîðçå ìåæäó àòîìàìèýíåðãèè êëàñòåðîâ äëÿ ðàññìàòðèâàåìûõ ñòðóêòóðñîâïàäàþò ïðè çíà÷åíèè ïàðàìåòðà Ìîðçå â ïàðíîìïîòåíöèàëå âçàèìîäåéñòâèÿ àòîìîâ α = 7.1 [24, 25℄.Òàêèì îáðàçîì, ýíåðãèÿ êëàñòåðà îïðåäåëÿåòñÿ â565



�. Ñ. Áýððè, Á. M. Ñìèðíîâ ÆÝÒÔ, òîì 117, âûï. 3, 2000Òàáëèöà 2. Ñòàòèñòè÷åñêèå âåñà äëÿ íèæíèõ ñîñòî-ÿíèé �ÖÊ-êëàñòåðà, ñîäåðæàùåãî 923 àòîìà
i gi/g0 i gi/g0

1 100 5 9.3 · 105

2 500 6 1.4 · 107

3 8000 9 5.6 · 1010

4 1600 12 4.1 · 1013îñíîâíîì âçàèìîäåéñòâèåì ìåæäó áëèæàéøèìè ñî-ñåäÿìè, íî êîíêóðåíöèÿ ñòðóêòóð è ïàðàìåòðû ïå-ðåñå÷åíèÿ óðîâíåé ýíåðãèè ÷óâñòâèòåëüíû ê âèäóïàðíîãî ïîòåíöèàëà âçàèìîäåéñòâèÿ àòîìîâ [10�15℄.Â ÷àñòíîñòè, ÷åì áîëüøèé âêëàä â ýíåðãèþ êëàñòå-ðà äàåò âçàèìîäåéñòâèå íåáëèæàéøèõ ñîñåäåé, òåìïðè áîëüøèõ ðàçìåðàõ êëàñòåðà ïðîèñõîäèò ïåðåñå-÷åíèå ýíåðãèé äëÿ �ÖÊ- è èêîñàýäðàëüíîé ñòðóê-òóð. Îäíàêî ïðè àíàëèçå íèæíèõ âîçáóæäåííûõ ñî-ñòîÿíèé êëàñòåðà ìîæíî ïðåíåáðå÷ü âçàèìîäåéñòâè-åì íåáëèæàéøèõ ñîñåäåé, ÷òî è áûëî ñäåëàíî âûøå.Ñòàòèñòè÷åñêèé âåñ íèæíèõ âîçáóæäåííûõ ñî-ñòîÿíèé �ÖÊ-êëàñòåðà, ñîäåðæàùåãî 923 àòîìà, ìî-æåò áûòü íàéäåí òåì æå ñïîñîáîì, ÷òî è äëÿ îñíîâ-íîãî ñîñòîÿíèÿ. Ýòîò ìåòîä ñòàíîâèòñÿ áîëåå ãðî-ìîçäêèì ïî ìåðå ðîñòà âîçáóæäåíèÿ (òàáë. 2 ñîäåð-æèò çíà÷åíèÿ ñòàòèñòè÷åñêèõ âåñîâ êëàñòåðà äëÿ
εi ≤ 6). Ïðè ïîñëåäóþùåì âîçáóæäåíèè êëàñòåðàìû ïîëó÷àåì òåì áîëüøèé ñòàòèñòè÷åñêèé âåñ, ÷åìáîëüøåå ÷èñëî àòîìîâ ïåðåìåùàåòñÿ íà åãî ïîâåðõ-íîñòü. Â ÷àñòíîñòè, äëÿ εi = 9 îñíîâíîé âêëàä äàåòïåðåíîñ òðåõ âåðøèííûõ àòîìîâ íà åãî ïîâåðõíîñòü,ãäå èìåþòñÿ 552 ñâîáîäíûå ïîçèöèè, òàê ÷òî ñòàòè-ñòè÷åñêèé âåñ ýòîãî âîçáóæäåíèÿ ðàâåí

g9 ∼ C3

24C
3

552g0 ∼ 5.6 · 1010g0.Ïîäîáíûì îáðàçîì íàõîäèì ñòàòèñòè÷åñêèé âåñ âîç-áóæäåíèÿ ïðè ðàçðûâå 12 ñâÿçåé. Ýòè ðåçóëüòà-òû âêëþ÷åíû â òàáë. 2, äàííûå êîòîðîé ïîçâî-ëÿþò îïðåäåëèòü òåðìîäèíàìè÷åñêèå ïàðàìåòðû�ÖÊ-êëàñòåðà äî òåìïåðàòóð T = 0.3�0.35.Íà îñíîâå ïîëó÷åííûõ ïàðàìåòðîâ ìîæíî âû÷èñ-ëèòü ïàðöèàëüíóþ ñòàòèñòè÷åñêóþ ñóììó Zi äëÿ çà-äàííîé ýíåðãèè âîçáóæäåíèÿ εi è ñòàòèñòè÷åñêîãîâåñà ýòîãî âîçáóæäåíèÿ gi, à òàêæå ïîëíóþ ñòàòè-ñòè÷åñêóþ ñóììó Z:
Zi = gi exp

(

−εi

T

)

, Z =
∑

i

Zi. (3)Çäåñü è äàëåå ìû âûðàæàåì òåìïåðàòóðó T â ýíåð-ãåòè÷åñêèõ åäèíèöàõ. Ââîäÿ â ðàññìîòðåíèå îòäåëü-

íûå ñòàòèñòè÷åñêèå ñóììû Zico, Zfcc äëÿ ñòðóêòóðûèêîñàýäðà è �ÖÊ-ñòðóêòóðû, èìååì Z = Zico+ Zfcc.Òîãäà âåðîÿòíîñòü ðåàëèçàöèè ñòðóêòóðû èêîñàýäðà
η ñëåäóåò èç �îðìóëû

η =
Zico

Zico + Zfcc
, (4)Îòìåòèì, ÷òî ñòàòèñòè÷åñêàÿ ñóììà ìîæåò áûòüðàçäåëåíà íà êîí�èãóðàöèîííóþ è êîëåáàòåëüíóþ÷àñòè. Ïîñêîëüêó ìû èìååì äåëî ñî ñëàáûìè âîç-áóæäåíèÿìè, êîëåáàòåëüíàÿ ÷àñòü ñòàòèñòè÷åñêîéñóììû íå çàâèñèò îò âîçáóæäåíèÿ êîí�èãóðàöèé èìîæåò áûòü îòäåëåíà îò íåãî. Ñîîòâåòñòâåííî, äàëååìû àíàëèçèðóåì òîëüêî êîí�èãóðàöèîííóþ ÷àñòüñòàòèñòè÷åñêîé ñóììû. Îòâå÷àþùèå êîí�èãóðàöè-îííîìó âîçáóæäåíèþ òåïëîåìêîñòü êëàñòåðà C è åãîýíòðîïèÿ S ðàâíû

C =
∂Eexc

∂T
=

∂

∂T

(

1

Z

∑

i

εiZi

)

=

=
1

T 2





1

Z

∑

i

ε2

i Zi −
(

1

Z

∑

i

εiZi

)2


 =

=
E2

T 2
−
(

E

T

)2

, (5)
S = lnZ +

E

T
= ln

∑

i

Zi +
1

TZ

∑

i

εiZi. (6)Çäåñü Eexc � ýíåðãèÿ êîí�èãóðàöèîííîãî âîçáóæ-äåíèÿ êëàñòåðà, E, E2 � ñðåäíèå çíà÷åíèÿ ýíåð-ãèè âîçáóæäåíèÿ êëàñòåðà è åå êâàäðàòà. Ïðèíåáîëüøèõ äàâëåíèÿõ ðàçíèöà ìåæäó òåïëîåìêîñòÿ-ìè êëàñòåðà ïðè ïîñòîÿííûõ äàâëåíèè è îáúåìå îò-íîñèòåëüíî ìàëà, òàê ÷òî ìû ñ÷èòàåì èõ îäèíàêî-âûìè è îáîçíà÷àåì C. Ýíåðãèè êîí�èãóðàöèîííî-ãî âîçáóæäåíèÿ êëàñòåðà εi è åãî òåìïåðàòóðà âû-ðàæàþòñÿ â ïðèâåäåííûõ åäèíèöàõ, ò. å. â ýíåðãèÿõðàçðûâà îäíîé ñâÿçè.3. ÑÒ�ÓÊÒÓ�ÍÛÅ ÏÅ�ÅÕÎÄÛ ÈÒÅ�ÌÎÄÈÍÀÌÈ×ÅÑÊÈÅ ÏÀ�ÀÌÅÒ�ÛÒÂÅ�ÄÎ�Î ÊËÀÑÒÅ�ÀÈñïîëüçóåì ïðèâåäåííûå âûøå îáùèå �îðìó-ëû äëÿ îïðåäåëåíèÿ òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ïàðàìåò-ðîâ ðàññìàòðèâàåìîãî êëàñòåðà. Îñíîâíîå ñîñòîÿ-íèå êëàñòåðà èìååò ñòðóêòóðó èêîñàýäðà è îòäåëåíîîò îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ �ÖÊ-ñòðóêòóðû ýíåðãåòè-÷åñêîé ùåëüþ, êîòîðóþ îáîçíà÷èì ∆. Âîçáóæäåí-566
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1
�èñ. 2. Òåìïåðàòóðíûå çàâèñèìîñòè òåïëîåìêîñòèòâåðäîãî êëàñòåðà, ñîñòîÿùåãî èç n = 923 àòî-ìîâ, ñâÿçàííîé ñ êîí�èãóðàöèîííûì âîçáóæäåíè-åì, ïðè ñëåäóþùèõ çíà÷åíèÿõ ýíåðãåòè÷åñêîé ùåëè
∆ ìåæäó îñíîâíûìè ñîñòîÿíèÿìè èêîñàýäðàëüíîãîè �ÖÊ-êëàñòåðà: ∆ = 1 (1 ), ∆ = 2 (2 ), ∆ = 3 (3 )è ∆ = 4 (4 )

0.15 0.20 0.25 0.300.10
T

012
34ε

�èñ. 3. Êàëîðè÷åñêèå êðèâûå äëÿ èêîñàýäðàëü-íîé è �ÖÊ-ñòðóêòóð êëàñòåðà, ñîäåðæàùåãî 923àòîìà. Ñòðåëêè íà êðèâûõ óêàçûâàþò ïîëîæåíèÿ�àçîâîãî ïåðåõîäà ìåæäó èêîñàýäðàëüíîé è �ÖÊ-ñòðóêòóðàìèíûå ñîñòîÿíèÿ äàþò âêëàä â ñòàòèñòè÷åñêóþ ñóì-ìó, íà÷èíàÿ ñ òåìïåðàòóð T ≈ 0.2, è ñòàòèñòè÷å-ñêèå âåñà, ïðèâåäåííûå â òàáë. 1, 2, ïîçâîëÿþò îïðå-äåëèòü òåðìîäèíàìè÷åñêèå ïàðàìåòðû êëàñòåðà äî
T ≈ 0.3�0.35, òîãäà êàê òåìïåðàòóðà ïëàâëåíèÿ ðàâ-íà Tm = 0.44 [29℄ äëÿ êëàñòåðà, ñîäåðæàùåãî n = 923àòîìà. Ôàçîâûé ïåðåõîä ìåæäó ñòðóêòóðàìè èêî-ñàýäðà è �ÖÊ âîçìîæåí, åñëè â îñíîâíîì ñîñòîÿ-íèè êëàñòåð èìååò ñòðóêòóðó èêîñàýäðà è ýíåðãå-òè÷åñêàÿ ùåëü ∆ íåâåëèêà. Îòìåòèì, ÷òî ýíåðãåòè-÷åñêóþ ùåëü ìîæíî ðåãóëèðîâàòü ïàðàìåòðîì ïî-òåíöèàëà âçàèìîäåéñòâèÿ àòîìîâ, â ÷àñòíîñòè, äëÿïîòåíöèàëà âçàèìîäåéñòâèÿ Ìîðçå îíà ðàâíà íó-ëþ äëÿ äàííîãî êëàñòåðà, êîãäà ïàðàìåòð Ìîðçå
α = 7.1 [24, 25℄.Îïðåäåëèì òåìïåðàòóðó Ttr ïåðåõîäà ìåæäóñòðóêòóðàìè ñ ïîìîùüþ ñîîòíîøåíèÿ Zico(Ttr) =

= Zfcc(Ttr), è â ñëó÷àå ∆ ∼ 1, êîãäà ïåðå-õîä ïðîèñõîäèò ïðè ìàëûõ òåìïåðàòóðàõ, èìååì
Ttr = ∆/ ln g0 = 0.116∆, ãäå ñòàòèñòè÷åñêèé âåñîñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ äëÿ �ÖÊ-ñòðóêòóðû g0 îïðåäå-ëÿåòñÿ �îðìóëîé (2). Ñòðóêòóðíûé ïåðåõîä âåäåò êðåçîíàíñó â òåïëîåìêîñòè êëàñòåðà, è åå ìàêñèìàëü-íîå çíà÷åíèå ðàâíî Cmax = (ln g0/2)2 ≈ 19. Íî ýòàâåëè÷èíà ìàëà ïî ñðàâíåíèþ ñ òåïëîåìêîñòüþ êëàñ-òåðà, îáóñëîâëåííîé êîëåáàíèÿìè àòîìîâ, â ÷àñò-íîñòè, ñîãëàñíî �îðìóëå Äþëîíãà�Ïòè, ïîñëåäíÿÿðàâíà C = 3n ≈ 3000 (n � ÷èñëî àòîìîâ êëàñòåðà).Îòíîñèòåëüíàÿ øèðèíà ðåçîíàíñà â òåìïåðàòóðíîé

çàâèñèìîñòè òåïëîåìêîñòè êëàñòåðà ìàëà è ïðè ìà-ëûõ ∆ ñîñòàâëÿåò
∆T =

2T 2
tr

∆
=

2Ttr

ln g0

= 0.23Ttr, (7)ò. å. äàííûé ðåçîíàíñ íå ðåçêèé.Â ñëó÷àå ñòðóêòóðíîãî ïåðåõîäà óäîáíî âûäå-ëèòü â �îðìóëå (5) ÷ëåíû, îòíîñÿùèåñÿ ê èêîñàýä-ðàëüíîé è �ÖÊ-ñòðóêòóðàì. Èìååì
C =

Zico

Z
Cico +

Zfcc

Z
Cfcc+

+
1

T 2

ZicoZfcc

Z2
(εico − εfcc − ∆)

2
. (8)Çäåñü Zico, Zfcc � ñòàòèñòè÷åñêèå ñóììû äëÿ ñî-îòâåòñòâóþùåé ñòðóêòóðû êëàñòåðà, Z = Zico +

+ Zfcc, Cico, Cfcc � òåïëîåìêîñòè äëÿ êàæäîéñòðóêòóðû êëàñòåðà ïðè îòñóòñòâèè äðóãîé ñòðóê-òóðû, εico, εfcc � ñðåäíèå ýíåðãèè êîí�èãóðàöèîí-íîãî âîçáóæäåíèÿ äëÿ äàííîé ñòðóêòóðû, åñëè íó-ëåâàÿ ýíåðãèÿ ñîîòâåòñòâóåò îñíîâíîìó ñîñòîÿíèþýòîé ñòðóêòóðû. Íà ðèñ. 2 ïðåäñòàâëåíà òåìïåðàòóð-íàÿ çàâèñèìîñòü òåïëîåìêîñòè êëàñòåðà ïðè ðàçíûõçíà÷åíèÿõ ýíåðãåòè÷åñêîé ùåëè ∆ ìåæäó îñíîâíû-ìè ñîñòîÿíèÿìè èêîñàýäðàëüíîé è �ÖÊ-ñòðóêòóð.�åçîíàíñíûé õàðàêòåð ýòèõ êðèâûõ ñâÿçàí ñ âëè-ÿíèåì ñòðóêòóðíîãî �àçîâîãî ïåðåõîäà íà òåïëîåì-êîñòü êëàñòåðà. Íà ðèñ. 3 ïðèâåäåíû êàëîðè÷åñêèåêðèâûå äëÿ ñîñòîÿíèé ðàññìàòðèâàåìîãî êëàñòåðà.567



�. Ñ. Áýððè, Á. M. Ñìèðíîâ ÆÝÒÔ, òîì 117, âûï. 3, 2000Îòìåòèì, ÷òî èçìåíåíèå ýíåðãåòè÷åñêîé ùåëè âåäåòê ñäâèãó ýíåðãèè �ÖÊ-ñòðóêòóðû, à âáëèçè òåìïåðà-òóðû ïëàâëåíèÿ êëàñòåðà âêëàäû èêîñàýäðàëüíîé è�ÖÊ-ñòðóêòóð â ýíåðãèþ âîçáóæäåíèÿ êëàñòåðà èçîñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ äàííîé ñòðóêòóðû ñðàâíèìû.Ôîðìóëà (8) ïîêàçûâàåò õàðàêòåð ðåçîíàíñà òåï-ëîåìêîñòè êëàñòåðà, êîòîðûé èìååò ìåñòî, êîãäàîáå ñòðóêòóðû äàþò îäèíàêîâûé âêëàä â òåïëî-åìêîñòü. Äåéñòâèòåëüíî, âîçüìåì â ýòîé �îðìóëå
εico ≪ ∆, εfcc ≪ ∆, òàê ÷òî ìàêñèìóì ñîîòâåòñòâó-åò Zico = Zfcc = Z/2. Ýòî äàåò äëÿ ìàêñèìàëüíîéòåïëîåìêîñòè

Cmax =
1

2
(Cico + Cfcc) +

(

∆

2T

)2

, (9)ãäå T � òåìïåðàòóðà ñòðóêòóðíîãî �àçîâîãî ïåðå-õîäà. Â ïðåäåëå ìàëûõ ∆, êîãäà Cico = Cfcc = 0è T = Ttr = ∆/ ln g0, èìååì Cmax = (ln g0/2)2, êàêáûëî ïîëó÷åíî âûøå.Ïîñêîëüêó ýíòðîïèÿ, ñîãëàñíî �îðìóëå (6),îïðåäåëÿåòñÿ âîçáóæäåííûìè êîí�èãóðàöèÿìèàòîìîâ êëàñòåðà, îíà ðàâíà íóëþ ïðè íóëåâîéòåìïåðàòóðå, òàê êàê êëàñòåð íàõîäèòñÿ â îñíîâíîìñîñòîÿíèè çàïîëíåííîé ñòðóêòóðû èêîñàýäðà. �îñòòåìïåðàòóðû è �àçîâûé ïåðåõîä âåäóò ê óâåëè-÷åíèþ ýíòðîïèè, êîòîðàÿ âîçðàñòàåò ìîíîòîííîêàê ñ ðîñòîì òåìïåðàòóðû, òàê è ñ óìåíüøåíèåìýíåðãåòè÷åñêîé ùåëè ∆ ìåæäó îñíîâíûìè ñîñòî-ÿíèÿìè ðàññìàòðèâàåìûõ ñòðóêòóð. Ýòî ìîæíîïðîäåìîíñòðèðîâàòü â ïðåäåëå ìàëûõ ∆, êîãäà �à-çîâûé ïåðåõîä ïðîèñõîäèò ïðè ìàëîé òåìïåðàòóðå âñîîòâåòñòâèè ñ �îðìóëîé (7). Â ýòîì ñëó÷àå òîëüêîîñíîâíûå êîí�èãóðàöèîííûå ñîñòîÿíèÿ àòîìîâ äëÿäàííûõ ñòðóêòóð îïðåäåëÿþò ïàðàìåòðû êëàñòåðà
Z è E âáëèçè òåìïåðàòóðû �àçîâîãî ïåðåõîäà, èýíòðîïèÿ â ýòîé îáëàñòè òåìïåðàòóð ðàâíà

S = ln(1 + g0e
−∆/T ) +

∆

T

g0e
−∆/T

1 + g0e−∆/T
,

dS

dT
=

∆2

T 3

g0e
−∆/T

(

1 + g0e−∆/T
)2

.

(10)Èç ïîñëåäíåé �îðìóëû ñëåäóåò, ÷òî dS/dT > 0, ò. å.ýíòðîïèÿ ÿâëÿåòñÿ ìîíîòîííîé �óíêöèåé òåìïåðà-òóðû. Ñàìà ïðîèçâîäíàÿ ýíòðîïèè èìååò ìàêñèìóìâ òî÷êå �àçîâîãî ïåðåõîäà Ttr = ∆/ ln g0, ãäå îíàðàâíà
dS

dT
(Ttr) =

∆2

4T 3
tr

=
ln3 g0

4∆
. (11)Ýòî äëÿ ýíòðîïèè â òî÷êå �àçîâîãî ïåðåõîäà äàåò

S(Ttr) = ln 2 +
∆

2Ttr
= ln

√

g0

2
≈ 4.0. (12)

Òàáëèöà 3. Ýíòðîïèÿ êëàñòåðà â ïðåäåëå ìàëûõ èáîëüøèõ çíà÷åíèé ýíåðãåòè÷åñêîé ùåëè ìåæäó èêî-ñàýäðàëüíîé è �ÖÊ-ñòðóêòóðàìè êëàñòåðà
T ∆ → 0 ∆ → ∞

0.2 11.3 0.05

0.25 12.8 0.88

0.3 14.0 5.85

0.35 16.5 15.6Âäàëè îò �àçîâîãî ïåðåõîäà, ãäå g0 exp(−∆/T ) ≫ 1,ýíòðîïèÿ ðàâíà
S = ln g0 −

∆

2T
.Òàêèì îáðàçîì, â ïðåäåëå ìàëûõ çíà÷åíèé ∆ è âû-ñîêèõ òåìïåðàòóð ýíòðîïèÿ ñòðåìèòñÿ ê ïðåäåëó

S = ln g0 = 9.6. Ýòîò ïðåäåë ñîîòâåòñòâóåò ýíòðî-ïèè îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ �ÖÊ-ñòðóêòóðû.Ìîæíî îïðåäåëèòü çàâèñèìîñòü ýíòðîïèè êëàñ-òåðà îò âåëè÷èíû ýíåðãåòè÷åñêîé ùåëè ìåæäóñòðóêòóðàìè ∆. Òîãäà â ïðåäåëå ìàëûõ ∆ ýíòðîïèÿîïðåäåëÿåòñÿ �ÖÊ-ñòðóêòóðîé êëàñòåðà, ïîêà ååñòàòèñòè÷åñêèé âåñ îòíîñèòåëüíî âåëèê, à â ïðåäåëåáîëüøèõ ∆ ýíòðîïèÿ îòâå÷àåò ñòðóêòóðå èêîñàýäðà.Â òàáë. 3 ñîäåðæàòñÿ çíà÷åíèÿ ýíòðîïèè ïðè ðàçíûõòåìïåðàòóðàõ äëÿ ýòèõ ïðåäåëüíûõ ñëó÷àåâ.Ñðàâíèì âêëàäû â òåðìîäèíàìè÷åñêèå ïàðàìåò-ðû òâåðäîãî êëàñòåðà çà ñ÷åò âîçáóæäåíèÿ êîí�è-ãóðàöèé àòîìîâ êëàñòåðà è â ðåçóëüòàòå âîçáóæäå-íèÿ êîëåáàíèé êëàñòåðà. Âêëàä âîçáóæäåíèÿ êîí-�èãóðàöèé â ýíòðîïèþ îòíîñèòåëüíî ìàë. Â ÷àñò-íîñòè, â êëàññè÷åñêîì ïðåäåëå ýíòðîïèÿ êëàñòåðà çàñ÷åò âîçáóæäåíèÿ åãî êîëåáàíèé îïðåäåëÿåòñÿ �îð-ìóëîé [30℄
Svib = 3n

(

ln
T

~ωD
− 1

)

, T ≫ ~ωD, (13)ãäå ωD � äåáàåâñêàÿ ÷àñòîòà, n � ÷èñëî àòîìîâêëàñòåðà. Äëÿ ðàññìàòðèâàåìîãî êëàñòåðà ýòà �îð-ìóëà äàåò Svib ∼ 1000, ÷òî ñóùåñòâåííî ïðåâûøà-åò ýíòðîïèþ çà ñ÷åò êîí�èãóðàöèîííîãî âîçáóæäå-íèÿ êëàñòåðà. Íàïðèìåð, èñïîëüçóÿ îïèñàííûé âû-øå ïðèáëèæåííûé ìåòîä îïðåäåëåíèÿ ñòàòèñòè÷å-ñêîé ñóììû äëÿ êëàñòåðà ñî ñòðóêòóðîé èêîñàýäðà,êîãäà ó÷èòûâàþòñÿ òîëüêî ïåðåõîäû àòîìîâ ñ ðå-áåð ýòîé �èãóðû, ïîëó÷èì äëÿ êîí�èãóðàöèîííîé÷àñòè ýíòðîïèè ïðè òåìïåðàòóðå ïëàâëåíèÿ êëàñ-òåðà Tm = 0.44 [29℄ çíà÷åíèÿ ñòàòèñòè÷åñêîé ñóì-ìû Z = 165, òåïëîåìêîñòè C = 141 è ýíòðîïèè568
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S = 32. Ýòè çíà÷åíèÿ ñâèäåòåëüñòâóþò î ìàëîìâêëàäå êîí�èãóðàöèîííîãî âîçáóæäåíèÿ â ðàññìàò-ðèâàåìûå ïàðàìåòðû òâåðäîãî êëàñòåðà.Äàííîå çàêëþ÷åíèå íåñïðàâåäëèâî ïðè ïëàâëå-íèè êëàñòåðà, è ìû ïðîàíàëèçèðóåì åãî äëÿ êîí-äåíñèðîâàííûõ èíåðòíûõ ãàçîâ. Æèäêîå ñîñòîÿíèåõàðàêòåðèçóåòñÿ îáðàçîâàíèåì ïóñòîò âíóòðè ñèñòå-ìû [31℄, è êîíäåíñèðîâàííûå èíåðòíûå ãàçû ìî-ãóò áûòü ðàññìîòðåíû êàê ìàêðîñêîïè÷åñêàÿ ñèñòå-ìà àòîìîâ ñ êîðîòêîäåéñòâóþùèì âçàèìîäåéñòâèåìàòîìîâ [32℄, ò. å. êîãäà âçàèìîäåéñòâóþò òîëüêî áëè-æàéøèå ñîñåäè. Ýòî ïîçâîëÿåò èñïîëüçîâàòü ïðè-âåäåííûå ïàðàìåòðû êîíäåíñèðîâàííûõ èíåðòíûõãàçîâ äëÿ àíàëèçà ïëàâëåíèÿ â ñèñòåìå ñâÿçàííûõàòîìîâ ñ êîðîòêîäåéñòâóþùèì âçàèìîäåéñòâèåì. Â÷àñòíîñòè, â èñïîëüçóåìûõ åäèíèöàõ ýíåðãèÿ ïëàâ-ëåíèÿ íà îäèí àòîì äëÿ êîíäåíñèðîâàííûõ èíåðò-íûõ ãàçîâ ðàâíà ∆Hfus = 0.98 [32℄, òàê ÷òî èçìåíå-íèå ýíòðîïèè ïðè ïëàâëåíèè êëàñòåðà ñîñòàâëÿåò

∆S =
∆E

Tm
=

n∆Hfus

Tm
= 2060. (14)Çäåñü ∆E � èçìåíåíèå âíóòðåííåé ýíåðãèè êëàñòå-ðà â ðåçóëüòàòå ïëàâëåíèÿ, Tm � òåìïåðàòóðà ïëàâ-ëåíèÿ, n = 923 � ÷èñëî àòîìîâ â êëàñòåðå. Èñïîëü-çîâàíî ïðåäïîëîæåíèå, ÷òî óäåëüíàÿ ýíåðãèÿ ïëàâ-ëåíèÿ îäèíàêîâà äëÿ êëàñòåðà è ìàêðîñêîïè÷åñêîéñèñòåìû. Êàê âèäíî, ñêà÷îê ýíòðîïèè ïðè ïëàâëå-íèè êëàñòåðà ñðàâíèì ñ ýíòðîïèåé çà ñ÷åò êîëåáàíèéàòîìîâ â êëàñòåðå. Òåì ñàìûì, êîí�èãóðàöèîííàÿ÷àñòü ýíòðîïèè ñóùåñòâåííà äëÿ æèäêîãî ñîñòîÿíèÿêëàñòåðà è íåñóùåñòâåííà äëÿ åãî òâåðäîãî ñîñòîÿ-íèÿ. Îòìåòèì, ÷òî òåìïåðàòóðà ïëàâëåíèÿ äëÿ êîí-äåíñèðîâàííûõ èíåðòíûõ ãàçîâ Tm = 0.58 [32℄ ïðå-âûøàåò òåìïåðàòóðó ïëàâëåíèÿ äëÿ ðàññìàòðèâàå-ìîãî êëàñòåðà Tm = 0.44 [29℄. Ñëåäîâàòåëüíî, ìû èñ-ïîëüçóåì çàâûøåííûå çíà÷åíèÿ äëÿ óäåëüíîé ýíåð-ãèè ïëàâëåíèÿ êëàñòåðà. Òåì íå ìåíåå ïðîâåäåííûåîöåíêè è âûâîäû ñïðàâåäëèâû.Ïîäîáíîå çàêëþ÷åíèå îòíîñèòñÿ è ê òåïëîåìêî-ñòè êëàñòåðà. Äåéñòâèòåëüíî, èñïîëüçóåì ñîîòíîøå-íèå ìåæäó ñòàòèñòè÷åñêèìè ñóììàìè äëÿ æèäêîãî

(Zliq) è òâåðäîãî (Zsol) ñîñòîÿíèé
Zliq

Zsol
= exp

(

−∆E

T
+ ∆S

)

. (15)Ñ÷èòàÿ âíóòðåííþþ ýíåðãèþ êëàñòåðà çà ñ÷åò âîç-áóæäåíèÿ åãî êîëåáàíèé Evib ïëàâíîé �óíêöè-åé òåìïåðàòóðû, ïðåäñòàâèì ïîëíóþ âíóòðåííþþýíåðãèþ êëàñòåðà â âèäå
E = Evib + ∆Ewliq ,

ãäå wliq = Zliq/(Zsol + Zliq) � âåðîÿòíîñòü íàõîæäå-íèÿ êëàñòåðà â æèäêîì ñîñòîÿíèè. Îòñþäà äëÿ òåï-ëîåìêîñòè êëàñòåðà C = ∂E/∂T âáëèçè �àçîâîãîïåðåõîäà ïî àíàëîãèè ñ �îðìóëîé (8) ïîëó÷èì
C = C0 +

(

∆E

2Tm

)2

exp
[

−α(T − Tm)2
]

,

α =

(

∆E

2T 2
m

)2

,

(16)ãäå òåïëîåìêîñòü C0 ñâÿçàíà ñ êîëåáàíèÿìè êëàñ-òåðà. Ïðè èñïîëüçîâàííûõ ïàðàìåòðàõ ðàññìàòðè-âàåìîãî êëàñòåðà äëÿ ìàêñèìàëüíîé òåïëîåìêîñòèïîëó÷èì (CV )max = 1.1 · 106 è α = 5.5 · 106 K−2,ò. å. øèðèíà îáëàñòè ïåðåõîäà ∆T ñîñòàâëÿåò âåëè-÷èíó ∼ 10−3 K. Êàê âèäíî, â ýòîé îáëàñòè òåïëîåì-êîñòü, îáóñëîâëåííàÿ êîí�èãóðàöèîííûì âîçáóæäå-íèåì êëàñòåðà, íà äâà ïîðÿäêà ïðåâûøàåò âêëàä,ñâÿçàííûé ñ êîëåáàíèÿìè â êëàñòåðå.Ïðèíöèïèàëüíàÿ ðàçíèöà ìåæäó âîçáóæäåíèåìêîí�èãóðàöèé êëàñòåðà ïðè ñòðóêòóðíîì �àçîâîìïåðåõîäå è ïðè ïëàâëåíèè ñîñòîèò â õàðàêòåðå ýòîãîâîçáóæäåíèÿ. Â ñëó÷àå ñòðóêòóðíîãî �àçîâîãî ïå-ðåõîäà êîí�èãóðàöèîííîå âîçáóæäåíèå îòâå÷àåò èç-ìåíåíèþ ïîëîæåíèé äëÿ îäíîãî èëè íåñêîëüêèõ àòî-ìîâ, òîãäà êàê â êîëåáàòåëüíîì âîçáóæäåíèè ó÷àñò-âóþò âñå àòîìû. Ïðè ïëàâëåíèè ÷èñëî îáðàçóåìûõïóñòîò ñðàâíèìî ñ ÷èñëîì àòîìîâ êëàñòåðà, òàê ÷òîýòîò ïåðåõîä áîëåå ñèëüíûé è èçìåíÿåò òåðìîäèíà-ìè÷åñêèå ïàðàìåòðû êëàñòåðà.4. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÈñïîëüçîâàííûé ìåòîä äëÿ êëàñòåðîâ ñ ïàðíûìâçàèìîäåéñòâèåì àòîìîâ, êîãäà âçàèìîäåéñòâèå áëè-æàéøèõ ñîñåäåé âíîñèò çàìåòíûé âêëàä â ýíåð-ãèþ êëàñòåðà, ïîçâîëÿåò îïðåäåëèòü òåðìîäèíàìè-÷åñêèå ïàðàìåòðû êëàñòåðà ñ ó÷åòîì �àçîâîãî ïå-ðåõîäà ìåæäó ñòðóêòóðàìè. Âëèÿíèå �àçîâîãî ïå-ðåõîäà íàèáîëåå ñèëüíî äëÿ êëàñòåðà, ñîäåðæàùå-ãî 923 àòîìà, ó êîòîðîãî îáîëî÷êè çàïîëíåíû äëÿèêîñàýäðàëüíîé ñòðóêòóðû è íåçàïîëíåíû äëÿ �ÖÊ-ñòðóêòóðû, ïî äâóì ïðè÷èíàì. Âî-ïåðâûõ, èêîñàýä-ðàëüíûé êëàñòåð ñ çàïîëíåííûìè îáîëî÷êàìè èìååòáîëüøóþ ýíåðãåòè÷åñêóþ ùåëü ìåæäó îñíîâíûì èïåðâûì âîçáóæäåííûì ñîñòîÿíèÿìè ïî ñðàâíåíèþ ñêëàñòåðîì �ÖÊ-ñòðóêòóðû ñ íåçàïîëíåííîé îáîëî÷-êîé. Âî-âòîðûõ, ñòàòèñòè÷åñêèå âåñà äëÿ îñíîâíîãîè ïåðâûõ âîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé �ÖÊ-êëàñòåðàçàìåòíî áîëüøå, ÷åì äëÿ êëàñòåðà ñî ñòðóêòóðîéèêîñàýäðà. Áëàãîäàðÿ òàêîé ðàçíèöå ñòðóêòóð �àçî-âûé ïåðåõîä îòðàæàåòñÿ íà òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ïà-569
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