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ÌÎÄÅËÈ�ÎÂÀÍÈÅ ÏËÎÒÍÎÉ ÂÎÄÎ�ÎÄÍÎÉ ÏËÀÇÌÛÌÅÒÎÄÎÌ ÌÎÍÒÅ-ÊÀ�ËÎ � ÈÍÒÅ��ÀËÛ ÏÎ Ò�ÀÅÊÒÎ�ÈßÌÑ. Â. Øåâêóíîâ *Ñàíêò-Ïåòåðáóðãñêèé ãîñóäàðñòâåííûé òåõíè÷åñêèé óíèâåðñèòåò195251, Ñàíêò-Ïåòåðáóðã, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 30 îêòÿáðÿ 2001 ã.Â òåðìèíàõ èíòåãðàëîâ ïî òðàåêòîðèÿì Ôåéíìàíà íàéäåí ïóòü òî÷íîãî îïèñàíèÿ îáìåíà â íåóïîðÿäî÷åí-íûõ êâàíòîâûõ ñèñòåìàõ ïðè êîíå÷íûõ òåìïåðàòóðàõ, ïîçâîëÿþùèé èçáàâèòüñÿ îò æåñòêèõ îãðàíè÷åíèéíà ÷èñëî ÷àñòèö è âûïîëíèòü ÷èñëåííîå ìîäåëèðîâàíèå ìåòîäîì Ìîíòå-Êàðëî ðàâíîâåñíûõ õàðàêòåðè-ñòèê ýëåêòðîííîé êîìïîíåíòû â óñëîâèÿõ ïëîòíîé ïëàçìû. ×èñëåííî ðàññ÷èòàíû êîìáèíàòîðíûå âåñî-âûå êîý��èöèåíòû âñåõ äèàãðàìì ñöåïëåííûõ �åéíìàíîâñêèõ òðàåêòîðèé â ñèñòåìàõ, âêëþ÷àþùèõ äî50 ýëåêòðîíîâ, à òàêæå ñîîòâåòñòâóþùèå èì ðàñïðåäåëåíèÿ ïî ñïèíîâûì ñîñòîÿíèÿì. Íà îñíîâå ïîëó-÷åííûõ äàííûõ èçó÷åí ìåõàíèçì �îðìèðîâàíèÿ ñïèíîâîãî ñîñòîÿíèÿ ìíîãîýëåêòðîííîé ñèñòåìû ïðèêîíå÷íûõ òåìïåðàòóðàõ. Êîìáèíàòîðíûå âåñà äèàãðàìì áûñòðî ðàñòóò ïðè ïåðåõîäå îò êîðîòêèõ ê äëèí-íûì öèêëàì ñöåïëåííûõ òðàåêòîðèé. Â ñèñòåìå ïðè êîíå÷íîé òåìïåðàòóðå ýòîò ðîñò óðàâíîâåøèâàåòñÿóìåíüøåíèåì ñòàòèñòè÷åñêèõ âåñîâ äèàãðàìì ñ äëèííûìè öèêëàìè. Ìåòîäîì Ìîíòå-Êàðëî � èíòåãðà-ëû ïî òðàåêòîðèÿì ÷èñëåííî ìîäåëèðóåòñÿ ïëîòíàÿ âîäîðîäíàÿ ïëàçìà â óñëîâèÿõ, ñîîòâåòñòâóþùèõãðàíèöå âûðîæäåíèÿ ýëåêòðîííîé êîìïîíåíòû. ß÷åéêà ïåðèîäè÷íîñòè ñîäåðæèò 100 ýëåêòðîíîâ è 100ïðîòîíîâ. �åçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ ïîêàçûâàþò, ÷òî, íåñìîòðÿ íà âûñîêóþ òåìïåðàòóðó, ïëîòíàÿ ïëàçìà äà-ëåêà îò êëàññè÷åñêîãî ðåæèìà. Ýíåðãåòèêà ïëàçìû �îðìèðóåòñÿ íà ìàëûõ ìåæ÷àñòè÷íûõ ðàññòîÿíèÿõ,ãäå êâàíòîâûé õàðàêòåð äâèæåíèÿ ýëåêòðîíîâ ÿâëÿåòñÿ îïðåäåëÿþùèì. Âû÷èñëåíû ñòåïåíü èîíèçàöèè,êîððåëÿöèîííûå �óíêöèè è îöåíåíû êîððåëÿöèîííûå ðàäèóñû. Äåòàëüíî èçó÷åíî �îðìèðîâàíèå ïðîòîí-ýëåêòðîííûõ ïàð ïðè îõëàæäåíèè ïëàçìû.PACS: 52.25.Jm, 52.65.+z1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÇà âðåìÿ, ïðîøåäøåå ñ îïóáëèêîâàíèÿ ïåðâîé ðà�áîòû Ìåòðîïîëèñà [1℄, â ñòàòèñòè÷åñêîé ìåõàíèêå,áëàãîäàðÿ èíòåíñèâíîìó ðàçâèòèþ ìåòîäîâ êîìïüþ�òåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ, ñ�îðìèðîâàëîñü ñàìîñòîÿ�òåëüíîå íàïðàâëåíèå, ïîçâîëÿþùåå ðåøàòü "áåçíà�äåæíûå"äëÿ òðàäèöèîííûõ ïîäõîäîâ çàäà÷è. Òåïëî�âûå è ñòðóêòóðíûå ñâîéñòâà ïëîòíîé ñèëüíî íåèäå�àëüíîé ïëàçìû çàíèìàþò â ýòîì ðÿäó îñîáîå ìåñòîâ ñâÿçè ñ öåëûì êëàññîì âàæíûõ ïðèëîæåíèé � îòîáðàáîòêè ìåòàëëîâ è ìàãíèòîãàçîäèíàìèêè äî ïðî�áëåìû óïðàâëÿåìîãî òåðìîÿäåðíîãî ñèíòåçà [2℄.Ïðè óìåíüøåíèè ïëîòíîñòè êîëëåêòèâèçàöèÿ âñèñòåìå çàðÿæåííûõ ÷àñòèö íå óáûâàåò, êàê â ñëó�÷àå ñ êîðîòêîäåéñòâèåì, à íàîáîðîò, ðàñòåò âñëåä�ñòâèå áûñòðîãî ðàñøèðåíèÿ äåáàåâñêîé ñ�åðû [3℄.*E-mail: root�shevk.spb.ru, root�shevk.hop.stu.neva.ru

Ýêðàíèðîâàíèå îêàçûâàåòñÿ åäèíñòâåííûì îáñòîÿ�òåëüñòâîì, ïðåïÿòñòâóþùèì ðàñõîäèìîñòè òåðìîäè�íàìè÷åñêèõ ïîòåíöèàëîâ. Èäåÿ ðàçëîæåíèÿ ãðóï�ïîâûõ èíòåãðàëîâ ïî êëàñòåðàì ñ áîëåå ïðîñòûìèñâÿçÿìè ñ ïîñëåäóþùåé èõ ïåðåãðóïïèðîâêîé, ïðè�íàäëåæàùàÿ Ìàéåðó [4℄, ïîçâîëÿåò íàïèñàòü âûðà�æåíèÿ äëÿ âèðèàëüíûõ êîý��èöèåíòîâ ÷åðåç ñõî�äÿùèåñÿ êëàñòåðíûå èíòåãðàëû. Ñóììèðîâàíèå �ó�ðüå-îáðàçîâ êîëüöåâûõ äèàãðàìì ñ ïîìîùüþ êîíâî�ëþöèîííîé òåîðåìû ïðèâîäèò ê äåáàåâñêîìó ïîòåí�öèàëó ñðåäíåé ñèëû ìåæäó èîíàìè. Îñòàëüíûå âêëà�äû ñâîðà÷èâàþòñÿ â ¾äèàãðàììû�ïðîòîòèïû¿ ñ äå�áàåâñêîé ýêðàíèðîâêîé â ñâÿçÿõ, êîòîðàÿ îáåñïå÷è�âàåò èõ ñõîäèìîñòü. Ýòè ñëàãàåìûå ÿâëÿþòñÿ âûñ�øèìè ïî ñòåïåíÿì ïëîòíîñòè ïîïðàâêàìè ê äåáàåâ�ñêîìó ïðåäåëüíîìó çàêîíó. Èäåè Ìàéåðà ðàçâèòû âïîñëåäóþùèõ ðàáîòàõ. Â [5℄ ïðåäëîæåí ìåòîä ïåðå�õîäà ê ñèëüíî ñâÿçíûì äèàãðàììàì â ðàçëîæåíèè ïî1098



ÆÝÒÔ, òîì 121, âûï. 5, 2002 Ìîäåëèðîâàíèå ïëîòíîé âîäîðîäíîé ïëàçìû : : :ñòåïåíÿì ïëîòíîñòè, â [6℄ ïîëó÷åíû êëàñòåðíûå ðàç�ëîæåíèÿ äëÿ ïîòåíöèàëà ñðåäíåé ñèëû è áèíàðíîé�óíêöèè ðàñïðåäåëåíèÿ, â [7℄ � äëÿ �óíêöèè Óðñå�ëà. Îáîáùåíèå òåîðèè Ìàéåðà íà íåïàðíûé ïîòåí�öèàë ìåæèîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ïðåäëîæåíî â [8℄.Íåñìîòðÿ íà äîñòèãíóòûå óñïåõè â àíàëèòè÷å�ñêèõ ïîäõîäàõ, òåîðèÿ Ìàéåðà îñòàåòñÿ àñèìïòîòè�÷åñêîé òåîðèåé ïëàçìû ýêñòðåìàëüíî íèçêèõ ïëîò�íîñòåé è âûñîêèõ òåìïåðàòóð. Íàèáîëåå ñóùåñòâåí�íûå êîíêðåòíûå ðåçóëüòàòû äëÿ èîííûõ ñèñòåì ïî�ëó÷åíû íå ñ ïîìîùüþ âèðèàëüíûõ ðàçëîæåíèé, àòðàäèöèîííûìè â òåîðèè æèäêîñòè ìåòîäàìè èí�òåãðàëüíûõ óðàâíåíèé. Â [9℄ óðàâíåíèå Áîãîëþ�áîâà äëÿ áèíàðíîé �óíêöèè ðàñïðåäåëåíèÿ ðåøà�ëîñü àíàëèòè÷åñêè â ñóïåðïîçèöèîííîì ïðèáëèæå�íèè [10℄. Â [11℄ ðàññìîòðåíî ðåøåíèå èíòåãðàëüíûõóðàâíåíèé â ãèïåðöåïíîì ïðèáëèæåíèè äëÿ èîí�íîé ñèñòåìû, â [12℄ èíòåãðàëüíîå óðàâíåíèå Ïåðêó�ñà�Èåâèêà è ãèïåðöåïíîå ïðèáëèæåíèå èñïîëüçîâà�íî äëÿ ïîëó÷åíèÿ áèíàðíîé �óíêöèè ðàñïðåäåëå�íèÿ. �åçóëüòàòû [11; 12℄ îòíîñÿòñÿ ê îáëàñòè, ãäå êó�ëîíîâñêîå âçàèìîäåéñòâèå ìîæåò ðàññìàòðèâàòüñÿêàê ìàëîå âîçìóùåíèå ïî îòíîøåíèþ ê áëèçêîäåé�ñòâóþùåìó îòòàëêèâàíèþ èîíîâ. Ñîîòâåòñòâóþùàÿòåîðèÿ âîçìóùåíèé ðàçâèòà â [13℄ è ïðèâîäèò ê âûñî�êîòåìïåðàòóðíîìó ðàçëîæåíèþ ñâîáîäíîé ýíåðãèè,âåäóùèé ÷ëåí êîòîðîãî âêëþ÷àåò äåáàåâñêèé âêëàäè ïîïðàâêè ñ�åðè÷åñêîé ìîäåëè [14℄.Óæå ïåðâûå ïðèìåíåíèÿ ìåòîäà Ìîíòå-Êàð-ëî [15℄ ïîçâîëèëè ïðîäâèíóòüñÿ â èññëåäîâàíèèïëîòíîé èîííîé ñèñòåìû âïëîòü äî åå ïåðåõîäàâ êîíäåíñèðîâàííîå ñîñòîÿíèå [16�23℄. Ñðàâíåíèåðåçóëüòàòîâ ðàñ÷åòà ìåòîäîì Ìîíòå-Êàðëî ñ ÷èñ�ëåííûì ðåøåíèåì èíòåãðàëüíîãî óðàâíåíèÿ Ïåðêó�ñà�Èåâèêà, ñ ðåçóëüòàòàìè, ïîëó÷åííûìè ñ ïîìî�ùüþ ñ�åðè÷åñêîé ìîäåëè è ãèïåðöåïíîãî ïðèáëèæå�íèÿ â [23℄, ïîêàçàëî, ÷òî ãèïåðöåïíîå ïðèáëèæåíèåäàåò ðåçóëüòàòû íàèáîëåå áëèçêèå ê ðåçóëüòàòàì ìå�òîäà Ìîíòå-Êàðëî. Â ñèñòåìå çàðÿæåííûõ ÷àñòèöóæå â ãàçîâîé �àçå íàáëþäàåòñÿ èíòåíñèâíîå êëàñòå�ðîîáðàçîâàíèå, êîòîðîå îòðàæàåòñÿ íà ðàâíîâåñíûõñâîéñòâàõ ïëàçìû [24�27℄. Ïðîõîæäåíèå òî÷êè ìè�íèìóìà ðàäèóñà êîððåëÿöèé â ãàçîâîé �àçå ñîïðî�âîæäàåòñÿ ðåçêèìè èçìåíåíèÿìè ðàâíîâåñíûõ òåð�ìîäèíàìè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê èîííîé ñèñòåìû, íà�ïîìèíàþùèìè �àçîâûé ïåðåõîä âòîðîãî ðîäà. Îá�ëàñòü îêîëî êðèòè÷åñêîé òî÷êè èîííîé ñèñòåìû ïî�äðîáíî èññëåäîâàëàñü â [28�31℄. Íåñèììåòðè÷íûå ñè�ñòåìû êëàññè÷åñêèõ çàðÿæåííûõ ÷àñòèö ìåòîäîìÌîíòå-Êàðëî èññëåäîâàíû â [32�34℄. Â ïîñëåäíèå ãî�äû èíòåðåñ ê èîííîé ïëàçìå íå îñëàáåâàåò. Â [35℄ ïî�äðîáíî èññëåäóåòñÿ ïðîáëåìà ó÷åòà äàëüíîäåéñòâó�

þùèõ âçàèìîäåéñòâèé è ýêðàíèðîâàíèÿ, â [36℄ ðàçâè�âàåòñÿ èäåÿ çàìåíû ïåðèîäè÷åñêèõ ãðàíè÷íûõ óñëî�âèé ìîäåëèðîâàíèåì íà ïîâåðõíîñòè ÷åòûðåõìåðíîéãèïåðñ�åðû, â [37�44℄ ïðîäîëæàþòñÿ èññëåäîâàíèÿïðîáëåìû �àçîâîãî ïåðåõîäà â êîíäåíñèðîâàííóþ�àçó.Ôîðìèðîâàíèå èîííûõ êëàñòåðîâ äåòàëüíî èçó�÷åíî â [45�56℄. Íà �àçîâîé äèàãðàììå ïëàçìû îá�íàðóæåíà îáøèðíàÿ îáëàñòü óñòîé÷èâîñòè öåïî÷å÷�íûõ èîííûõ êëàñòåðîâ. Â èîííîé ñèñòåìå ñ íàðó�øåííîé çàðÿäîâîé ñèììåòðèåé íàáëþäàåòñÿ îáðàò�íàÿ ñèòóàöèÿ: ïîòåíöèàë ñðåäíåé ñèëû ìåæäó èîí�íûìè òðèïëåòàìè ïðèâîäèò ê èõ ðàñòàëêèâàíèþ èòîðìîæåíèþ íóêëåàöèè [53℄.Çíà÷èòåëüíûå óñèëèÿ â èññëåäîâàíèè òåðìîäè�íàìè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê ñèñòåì êëàññè÷åñêèõçàðÿæåííûõ ÷àñòèö ïðèâåëè ê �îðìèðîâàíèþîòíîñèòåëüíî ïîëíîé êàðòèíû. Íà ýòîì �îíå òåð�ìîäèíàìè÷åñêèå ñâîéñòâà è ñòðóêòóðà ïëîòíîéèîí-ýëåêòðîííîé ïëàçìû ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ãî�ðàçäî ìåíåå èññëåäîâàííóþ îáëàñòü. Ïîñòðîåíèåý��åêòèâíîãî ìåòîäà êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðî�âàíèÿ äëÿ ñèñòåì êâàíòîâûõ ÷àñòèö íà÷àëîñüñðàâíèòåëüíî íåäàâíî è øëî äîñòàòî÷íî ìåäëåííîâ ñâÿçè ñ öåëûì ðÿäîì òðóäíîñòåé ïðèíöèïèàëü�íîãî õàðàêòåðà. Ìåòîä ìîäåëèðîâàíèÿ êâàíòîâûõñèñòåì ïðè êîíå÷íûõ òåìïåðàòóðàõ îñíîâàí íà�åéíìàíîâñêîì ïðåäñòàâëåíèè êâàíòîâîé ìåõàíè�êè â òåðìèíàõ èíòåãðàëîâ ïî òðàåêòîðèÿì [57℄.Ôîñäèê [58; 59℄ ïðèìåíèë ìåòîä Ìîíòå-Êàðëî �èíòåãðàëû ïî òðàåêòîðèÿì (ÌÊÈÒ) ê ìîäåëèðîâà�íèþ ïðîñòåéøåé ñèñòåìû àòîìîâ ãåëèÿ. Â [60�63℄ïðåäïðèíÿòû ïîïûòêè ìîäåëèðîâàíèÿ ýëåêòðîííîéêîìïîíåíòû â ïëàçìå. Îïèñàíèå îáìåíà â ñèñòåìåýëåêòðîíîâ äî ïîñëåäíåãî âðåìåíè ïðåäñòàâëÿëîîñíîâíóþ òðóäíîñòü íà ïóòè ðàçâèòèÿ ìåòîäàÌÊÈÒ. �àçðàáàòûâàåìûå ïîäõîäû îòíîñèëèñü êãèïîòåòè÷åñêèì ¾áåññïèíîâûì �åðìèîíàì¿ [64�74℄èëè èãíîðèðîâàëè îáìåí âîîáùå [75�78℄.Ïðèíöèïèàëüíûì òðåáîâàíèåì òî÷íîãî îïèñà�íèÿ ïåðåñòàíîâî÷íîé ñèììåòðèè â ñèñòåìàõ ñ êî�íå÷íîé òåìïåðàòóðîé ÿâëÿåòñÿ ïîñòðîåíèå ïîëíîãîíàáîðà àíòèñèììåòðè÷íûõ âîëíîâûõ �óíêöèé. Ïðî�ñòàÿ ñèììåòðèçàöèÿ íåäîñòàòî÷íà äëÿ âû÷èñëåíèÿðàâíîâåñíûõ ñðåäíèõ, à ñëåä ñòàòèñòè÷åñêîãî îïå�ðàòîðà â ïðåäñòàâëåíèè íåïîëíîãî íàáîðà íå ÿâëÿ�åòñÿ ñòàòèñòè÷åñêîé ñóììîé [79℄. Â [80; 81℄ ñ�îðìó�ëèðîâàíà òî÷íàÿ ïðîöåäóðà ïîñòðîåíèÿ ïîëíîãî íà�áîðà �óíêöèé è âêëþ÷åíèÿ ñïèíà â ìåòîä ÌÊÈÒ.Â [82; 83℄ âûïîëíåíû òåñòîâûå ðàñ÷åòû äëÿ ýëåê�òðîííîé îáîëî÷êè ìîëåêóëû âîäîðîäà, â [84℄ � äëÿèîíîâ áåðèëëèÿ è ëèòèÿ, à â [85℄ � ðàñ÷åòû ñïèíî�1099



Ñ. Â. Øåâêóíîâ ÆÝÒÔ, òîì 121, âûï. 5, 2002âîãî ñîñòîÿíèÿ ýëåêòðîííîé ïàðû â ìèêðîïîëîñòè âñâÿçè ñ ïðîáëåìîé ýëåêòðèäîâ. Äàííàÿ ðàáîòà ïðåä�ñòàâëÿåò ïðîäîëæåíèå ïóáëèêàöèè [81℄ è ðàññìàòðè�âàåò ïðèìåíåíèå èçëîæåííûõ â íåé èäåé ê ÷èñëåí�íîìó ðàñ÷åòó ðàâíîâåñíûõ ñâîéñòâ ïëîòíîé âîäîðîä�íîé ïëàçìû.2. Ï�ÎÁËÅÌÀ ÎÏÈÑÀÍÈßÏÅ�ÅÑÒÀÍÎÂÎ×ÍÎÉ ÑÈÌÌÅÒ�ÈÈ ÂÑÈÑÒÅÌÅ Ñ ÁÎËÜØÈÌ ×ÈÑËÎÌÊÂÀÍÒÎÂÛÕ ×ÀÑÒÈÖÏîëíàÿ âîëíîâàÿ �óíêöèÿ ñèñòåìû íåðàçëè÷è�ìûõ �åðìèîíîâ äîëæíà áûòü àíòèñèììåòðè÷íà ïîîäíîâðåìåííûì ïåðåñòàíîâêàì ñïèíîâûõ è êîîð�äèíàòíûõ ïåðåìåííûõ, ïðè ýòîì åå êîîðäèíàòíàÿ÷àñòü â îáùåì ñëó÷àå íå ÿâëÿåòñÿ àíòèñèììåòðè÷�íîé � òèï ñèììåòðèè çàâèñèò îò ñïèíîâîãî ñîñòîÿ�íèÿ. Òîëüêî â ñîñòîÿíèè ñ ìàêñèìàëüíûì çíà÷åíèåìñïèíà ñèñòåìû êîîðäèíàòíàÿ ÷àñòü àíòèñèììåòðè÷�íà. Èìåííî òàêîé ïðîñòåéøèé ÷àñòíûé ñëó÷àé îáû÷�íî ðåàëèçóåòñÿ â ÷èñëåííûõ ñòàòèñòè÷åñêèõ ðàñ÷å�òàõ [64�74℄, õîòÿ, êàê ïðàâèëî, ñîñòîÿíèå ñ ìàêñè�ìàëüíûì ñïèíîì ñîîòâåòñòâóåò îòíîñèòåëüíî âûñî�êîé ýíåðãèè è íå ÿâëÿåòñÿ ñàìûì ïðåäñòàâèòåëü�íûì.Â îòëè÷èå îò ðàñ÷åòà ÷èñòûõ êâàíòîâûõ ñîñ-òîÿíèé, ñòàòèñòè÷åñêîå îïèñàíèå ñèñòåìû ïðåäïî�ëàãàåò ñóììèðîâàíèå ïî âñåì äîñòóïíûì ñïèíî�âûì ñîñòîÿíèÿì è, ñëåäîâàòåëüíî, ïî âñåì âîçìîæ�íûì òèïàì ïåðåñòàíîâî÷íîé ñèììåòðèè êîîðäèíàò�íîé �óíêöèè. Ïîñòðîåíèå áàçèñà â ñèììåòðèçîâàí�íîì ïðîñòðàíñòâå îñóùåñòâëÿåòñÿ ñ ïîìîùüþ îïåðà�òîðîâ ñèììåòðèè Þíãà [86; 87℄. Êàæäàÿ ñõåìà Þíãàïîðîæäàåò ñâîé áàçèñ íåïðèâîäèìîãî ïðåäñòàâëåíèÿãðóïïû ïåðåñòàíîâîê. Ïîëíîòà îáúåäèíåííîãî áàçè�ñà ñëåäóåò èç ïðÿìîãî ïîäñ÷åòà ñóììàðíîé ðàçìåð�íîñòè âñåõ íåïåðåñåêàþùèõñÿ ïîäïðîñòðàíñòâ, ãåíå�ðèðóåìûõ âñåìè âîçìîæíûìè ñõåìàìè Þíãà [86℄.Ìîæíî ïîêàçàòü, ÷òî ïðîñòðàíñòâî ïîëíûõâîëíîâûõ �óíêöèé, óäîâëåòâîðÿþùèõ òðåáîâà�íèþ ïåðåñòàíîâî÷íîé ñèììåòðèè, èñ÷åðïûâàåòñÿâñåìè ïðÿìûìè ïðîèçâåäåíèÿìè ïîäïðîñòðàíñòâñïèíîâûõ è êîîðäèíàòíûõ �óíêöèé, ãåíåðèðóåìûõîïåðàòîðàìè Þíãà ñ äóàëüíûìè (ïîëó÷åííûìèîòðàæåíèåì îòíîñèòåëüíî äèàãîíàëè) ñõåìàìè. Äëÿ÷àñòèö ñî ñïèíîì 1/2 êàæäîå òàêîå ïîäïðîñòðàíñòâîñîîòâåòñòâóåò êîíêðåòíîìó ñîáñòâåííîìó çíà÷åíèþîïåðàòîðà êâàäðàòà ñïèíà âñåé ñèñòåìû [87℄.Äåéñòâèå îïåðàòîðà ñèììåòðèè Þíãà íà âîëíî�âóþ �óíêöèþ N -÷àñòè÷íîé ñèñòåìû ïðåâðàùàåò ïî�ñëåäíþþ â ëèíåéíóþ êîìáèíàöèþ, âêëþ÷àþùóþ, â

çàâèñèìîñòè îò ñïèíîâîãî ñîñòîÿíèÿ è ÷åòíîñòè N ,îò 2N=2[(N=2)!℄2 äî N ! ñëàãàåìûõ. Êîëè÷åñòâî ñëàãà�åìûõ â ñîîòâåòñòâóþùèõ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòàõ ñòà�òèñòè÷åñêîãî îïåðàòîðà ðàâíî êâàäðàòó ýòîãî ÷èñëà.Äëÿ ðàñ÷åòà ðàâíîâåñíûõ ñðåäíèõ íåîáõîäèìî èíòå�ãðèðîâàòü ýòî âûðàæåíèå ïî âñåì N ïåðåìåííûì,â ïðåäñòàâëåíèè êîòîðûõ çàïèñàíà ñòàòèñòè÷åñêàÿñóììà. Àíàëèòè÷åñêîå âû÷èñëåíèå ìíîãîìåðíîãî èí�òåãðàëà â îáùåì ñëó÷àå íåâîçìîæíî, à ÷èñëåííàÿðåàëèçàöèÿ òàêèõ ðàñ÷åòîâ èç-çà áûñòðîãî ðîñòà N !ñòàíîâèòñÿ íåâîçìîæíîé óæå äëÿ ñèñòåì èç íåñêîëü�êèõ �åðìèîíîâ.Â [81℄ ïîêàçàíî, ÷òî ìíîæåñòâî äèàãðàìì ñöåï�ëåííûõ òðàåêòîðèé ìîæåò áûòü ñîêðàùåíî áåç âíå�ñåíèÿ ïðèáëèæåíèé äî ãîðàçäî ìåíüøåãî êîëè÷å�ñòâà, òîãäà ÷èñëåííîå èíòåãðèðîâàíèå ñòàíîâèòñÿîñóùåñòâèìîé çàäà÷åé. Â ðåçóëüòàòå òàêîãî ñîêðà�ùåíèÿ ìîæíî ïîëó÷èòü óïðàâëÿþùèå òàáëèöû êîì�áèíàòîðíûõ âåñîâ è ðàñïðåäåëåíèÿ ïî ñïèíîâûì ñî�ñòîÿíèÿì äëÿ êàæäîé äèàãðàììû�ïðîòîòèïà. Îäíà�êî êîëè÷åñòâî îïåðàöèé, íåîáõîäèìûõ äëÿ ðàñ÷åòàóïðàâëÿþùèõ òàáëèö, ðàñòåò áûñòðåå ÷åì N ! è îñó�ùåñòâèìî òîëüêî äëÿ N � 10. Â äàííîé ðàáîòå ïðåä�ñòàâëåí ìåòîä, ïîçâîëÿþùèé èñêëþ÷èòü ýòè îãðàíè�÷åíèÿ.Ôóíäàìåíòàëüíûì òðåáîâàíèåì, íàêëàäûâà�åìûì íà ìîäè�èêàöèè ìåòîäà Ìîíòå-Êàðëî,ÿâëÿåòñÿ îòñóòñòâèå âíîñèìûõ â ðåçóëüòàòå òàêèõìîäè�èêàöèé ñèñòåìàòè÷åñêèõ ïîãðåøíîñòåé. Ìûèñõîäèëè èç ýòîãî òðåáîâàíèÿ ïðè ðàçðàáîòêå âàðè�àíòà ìåòîäà äëÿ áîëüøèõ ÷èñåë ÷àñòèö. ¾Áîëüøèìè÷èñëàìè¿ ìû íàçûâàåì òàêóþ ñèòóàöèþ, êîãäàèñêëþ÷åíû âñå îãðàíè÷åíèÿ íà êîëè÷åñòâî ÷àñòèö,ñâÿçàííûå ñ îïèñàíèåì îáìåíà, îñòàþòñÿ òîëüêîîãðàíè÷åíèÿ, îáû÷íûå äëÿ ñèñòåì, ïîä÷èíÿþùèõñÿêëàññè÷åñêîé ñòàòèñòèêå. Äëÿ ñîâðåìåííûõ êîì�ïüþòåðîâ ìàññîâîãî ïðèìåíåíèÿ âåðõíèé ïðåäåë,îáóñëîâëåííûé ýòèìè îãðàíè÷åíèÿìè, îêàçûâàåòñÿíà óðîâíå íåñêîëüêèõ ñîò � íåñêîëüêèõ òûñÿ÷÷àñòèö. Äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ìàêðîñêîïè÷åñêèõñèñòåì íåîáõîäèìî ïðèìåíåíèå ïåðèîäè÷åñêèõ ãðà�íè÷íûõ óñëîâèé, èñêëþ÷àþùèõ ïðîáëåìó êðàåâûõý��åêòîâ.Äåéñòâèå îïåðàòîðàÞíãà ïðèâîäèò ê ïîÿâëåíèþâ ìàòðè÷íîì ýëåìåíòå ñòàòèñòè÷åñêîãî îïåðàòîðàïîðÿäêà N ! ñëàãàåìûõ, êàæäîå èç êîòîðûõ ïðåäñòàâ�ëÿåò íåêîòîðóþ ïåðåñòàíîâêó êîîðäèíàòíûõ ïåðå�ìåííûõ, à â òåðìèíàõ èíòåãðàëîâ ïî òðàåêòîðèÿì �íåêîòîðóþ ñòðóêòóðó ñöåïëåííûõ òðàåêòîðèé [81℄.Áûëî áû áåññìûñëåííî ïûòàòüñÿ ÷èñëåííî ðàññ÷è�òàòü òàêóþ ëèíåéíóþ êîìáèíàöèþ è òåì áîëåå ååèíòåãðèðîâàòü â ñèñòåìàõ èç, íàïðèìåð, 100 �åð�1100



ÆÝÒÔ, òîì 121, âûï. 5, 2002 Ìîäåëèðîâàíèå ïëîòíîé âîäîðîäíîé ïëàçìû : : :ìèîíîâ, òàê êàê ëèíåéíàÿ êîìáèíàöèÿ ñîäåðæàëàáû 100! � 10157 ñëàãàåìûõ. Ñóòü ïðåäñòàâëåííîãîâ äàííîé ðàáîòå ìåòîäà ñîñòîèò â ðàñïðîñòðàíåíèèèäåé ñóùåñòâåííîé âûáîðêè íà ñàìó ïðîöåäóðó ñèì�ìåòðèçàöèè âîëíîâîé �óíêöèè. Ïðåäïîëàãàåòñÿ ïà�ðàëëåëüíî ñ áëóæäàíèåì â êîîðäèíàòíîì ïðîñòðàí�ñòâå îñóùåñòâèòü ñëó÷àéíûé ìàðêîâñêèé ïðîöåññáëóæäàíèé ïî ýëåìåíòàì ìíîæåñòâà âñåõ ïåðåñòà�íîâîê, ãåíåðèðóåìûõ îïåðàòîðîì ñèììåòðèè Þíãà.Õîòÿ êîìáèíàòîðíûå âåñà âñåõ òàêèõ ïåðåñòàíîâîêðàâíû �1, èõ âêëàäû â ñòàòèñòè÷åñêóþ ñóììó è êà�íîíè÷åñêèå ñðåäíèå ñèëüíî çàâèñÿò îò êîíêðåòíîéñòðóêòóðû ñöåïëåííûõ òðàåêòîðèé, êîòîðóþ îíè ïî�ðîæäàþò. Ìàðêîâñêèé ïðîöåññ áëóæäàíèé â îáú�åäèíåííîì ïðîñòðàíñòâå êîîðäèíàòíûõ ïåðåìåííûõè ðàçëè÷íûõ ñïîñîáîâ ñöåïëåíèÿ òðàåêòîðèé (ïåðå�ñòàíîâîê) ïðèâåäåò ê ñóùåñòâåííîé âûáîðêå ñðåäèîãðîìíîãî ÷èñëà ñëàãàåìûõ, ñîäåðæàùèõñÿ â þíãîâ�ñêîì ñèììåòðèçàòîðå. Ïåðåñòàíîâêè, êîòîðûå ïîðî�æäàþò ñõîäíûå ñòðóêòóðû ñöåïëåííûõ �åéíìàíîâ�ñêèõ òðàåêòîðèé, ìîãóò áûòü îáúåäèíåíû â êëàñ�ñû, òîãäà áëóæäàíèå îñóùåñòâëÿåòñÿ íå ïî îòäåëü�íûì ïåðåñòàíîâêàì, à ïî öåëûì êëàññàì. �àçëè÷íûåêëàññû ñîäåðæàò ðàçëè÷íîå êîëè÷åñòâî ýëåìåíòîâè ïîýòîìó èìåþò ñèëüíî ðàçëè÷àþùèåñÿ êîìáèíà�òîðíûå âåñà. Â ñóùåñòâåííóþ âûáîðêó áóäóò âîâëå�÷åíû, â ïåðâóþ î÷åðåäü, íàèáîëåå âåñîìûå êëàññû.Âàæíî ïîä÷åðêíóòü, ÷òî ìàëûå âêëàäû íå îòáðàñû�âàþòñÿ, îäíàêî èõ ó÷åò îòêëàäûâàåòñÿ. Ïðè ïðîäîë�æåíèè ìàðêîâñêîãî ïðîöåññà â íàêàïëèâàåìóþ ñòà�òèñòèêó âîâëåêàþòñÿ ÷ëåíû ñ ìåíüøèìè âêëàäàìè,à â ïðåäåëå áåñêîíå÷íî äëèííîãî ïðîöåññà ðàññ÷èòû�âàåìûå êâàíòîâîìåõàíè÷åñêèå ñðåäíèå ñîâïàäàþò ñèõ òî÷íûìè çíà÷åíèÿìè.Èçìåíåíèå ðàçìåùåíèÿ àðãóìåíòîâ â êëåòêàõñõåìû Þíãà ïðèâîäèò òîëüêî ê ïåðåíóìåðàöèè âåð�øèí â äèàãðàììå ñöåïëåííûõ �åéíìàíîâñêèõ òðà�åêòîðèé êâàíòîâûõ ÷àñòèö [81℄. Ïîñêîëüêó ðåçóëü�òàò èíòåãðèðîâàíèÿ ýòèõ äèàãðàìì íå çàâèñèò îòíóìåðàöèè âåðøèí, âû÷èñëåíèå êàíîíè÷åñêèõ ñðåä�íèõ ñâîäèòñÿ ê èíòåãðèðîâàíèþ ñåìåéñòâà äèàãðàììäëÿ êàêîãî-íèáóäü îäíîãî ðàçìåùåíèÿ àðãóìåíòîâ âñõåìå Þíãà. Â êà÷åñòâå òàêîãî ðàçìåùåíèÿ óäîáíîâûáðàòü îñíîâíîå ðàçìåùåíèå, êîãäà íîìåð àðãóìåí�òà ñîâïàäàåò ñ íîìåðîì êëåòêè ñõåìû [81℄. ÎïåðàòîðÞíãà ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ïîñëåäîâàòåëüíîå ïðèìå�íåíèå îïåðàòîðîâ ïàðíîé ñèììåòðèçàöèè (1 + n̂ij) èàíòèñèììåòðèçàöèè (1�n̂ij) ïî íîìåðàì àðãóìåíòîâ:Ĵ(S) = (1� n̂a) (1� n̂b) : : : (1 + n̂v) (1 + n̂w) : (1)Çäåñü n̂a, n̂b; : : : � îïåðàòîðû ïàðíûõ ïåðåñòàíîâîêïî íîìåðàì àðãóìåíòîâ, ðàñïîëîæåííûõ â îäíîì è

òîì æå ñòîëáöå ñõåìû Þíãà, à n̂v , n̂w; : : : òàêèå æåîïåðàòîðû äëÿ ïàð àðãóìåíòîâ, ðàñïîëîæåííûõ â îä�íîé è òîé æå ñòðîêå ñõåìû [81℄. Ïîñëå ðàñêðûòèÿñêîáîê ïðîèçâåäåíèå (1) ïðèîáðåòàåò âèäĴ(S) =Xn �S(n)N̂n: (2)Ñóììèðîâàíèå ïðîâîäèòñÿ ïî âñåì N ! ïåðåñòàíîâ�êàì àðãóìåíòîâ ïî íîìåðàì. Êîìáèíàòîðíûå âåñàïåðåñòàíîâîê �S(n) ïðèíèìàþò îäíî èç òðåõ çíà÷å�íèé: +1;�1; 0. Åñëè îïåðàòîð ïåðåñòàíîâêè â ñóììå(2) ïðåäñòàâèì â âèäåN̂n = N̂kN̂lN̂m; (3)ãäå N̂k, N̂l � îïåðàòîðû ïåðåñòàíîâîê àðãóìåíòîâñîîòâåòñòâåííî â ïåðâîì è âòîðîì ñòîëáöàõ ñõåìûÞíãà, à N̂m � îïåðàòîð ïåðåñòàíîâêè àðãóìåíòîââäîëü ñòðîê ñõåìû, òî�S(n) = (�1)
(k)+
(l);ãäå 
(k), 
(l) � ÷åòíîñòè ïåðåñòàíîâîê N̂k è N̂l. Åñ�ëè îïåðàòîð N̂n íå ïðåäñòàâèì â âèäå (3), îí �àêòè�÷åñêè íå ñîäåðæèòñÿ â îïåðàòîðå ñèììåòðèè Ĵ(S),ñîîòâåòñòâóþùåì ñîáñòâåííîìó çíà÷åíèþ îïåðàòîðàêâàäðàòà ñïèíà S(S+1) è îñíîâíîìó ðàçìåùåíèþ àð�ãóìåíòîâ â êëåòêàõ ñõåìû. Â ýòîì ñëó÷àå åãî êîìáè�íàòîðíûé âåñ â ñóììå (2) �S(n) = 0. �àçëîæåíèå (2)�àêòè÷åñêè ÿâëÿåòñÿ ðàçëîæåíèåì îïåðàòîðà Þíãàïî îðòàì N̂n â îïåðàòîðíîì ïðîñòðàíñòâå âñåõ âîç�ìîæíûõ ïåðåñòàíîâîê, à âåêòîð ñ êîìïîíåíòàìèf�S(n)g = (�S(1); �S(2); : : : ; �S(N !))îäíîçíà÷íî çàäàåò îïåðàòîð Þíãà.Â [81℄ ïîêàçàíî, ÷òî ñòàòèñòè÷åñêàÿ ñóììà ñèñòå�ìû N íåðàçëè÷èìûõ íåðåëÿòèâèñòñêèõ �åðìèîíîâñî ñïèíîì 1/2 çàïèñûâàåòñÿ â âèäåZ = 1N !XS (2S + 1) SXn (�1)
(l)+
(k) �� Z dNrhfrigj exp(��Ĥ)jN̂nfrigi == 1N !XS (2S + 1)Xn �S(n)�� Z dNrhfrigj exp(��Ĥ)jN̂nfrigi; (4)ãäå � � 1=kBT � îáðàòíàÿ òåìïåðàòóðà, kB � ïî�ñòîÿííàÿ Áîëüöìàíà, èíäåêñ S îêîëî çíàêà ñóììûîçíà÷àåò, ÷òî ñóììèðîâàíèå ïðîâîäèòñÿ òîëüêî ïî1101



Ñ. Â. Øåâêóíîâ ÆÝÒÔ, òîì 121, âûï. 5, 2002îïåðàòîðàì ïåðåñòàíîâîê, ñîäåðæàùèìñÿ â îïåðàòî�ðå Þíãà Ĵ(S). Êàæäàÿ ïåðåñòàíîâêà N̂n ïîðîæäàåòïðè âû÷èñëåíèè ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ ïîä èíòåãðà�ëîì (4) íåêîòîðóþ äèàãðàììó ñöåïëåííûõ âèðòóàëü�íûõ íóìåðîâàííûõ òðàåêòîðèé. Ïîäìíîæåñòâà òà�êèõ äèàãðàìì, ðàçëè÷àþùèõñÿ òîëüêî íóìåðàöèåéâåðøèí, îáðàçóþò êëàññû. Èõ ìîæíî îáúåäèíèòü ñîáùèì ìíîæèòåëåì!S (f�ig) = f�igXn �S(n); (5)à ñóììèðîâàíèå ïî âñåì ïåðåñòàíîâêàì N ! çàìåíèòüñóììèðîâàíèåì ïî êëàññàì ñ ãðà�îì�ïðîòîòèïîìäàííîãî êëàññà �̂f�ig, ãäå ìíîãîìåðíûé èíäåêñf�ig = (�1; �2; : : : ; �N ) çàäàåò ñòðóêòóðó äèàãðàì�ìû: �i � êîëè÷åñòâî öèêëîâ èç i ñöåïëåííûõòðàåêòîðèé. Çíàê f�ig ó çíàêà ñóììû â (5) îçíà÷àåò,÷òî ñóììèðîâàíèå ðàñïðîñòðàíÿåòñÿ òîëüêî íàòàêèå n, äëÿ êîòîðûõ îïåðàòîðû N̂n ïðèíàäëåæàòêëàññó ñ ãðà�îì�ïðîòîòèïîì �̂f�ig è ñîäåðæàòñÿ âîïåðàòîðå ñèììåòðèè Ĵ(S). ÈìååìZ = 1N ! Xf�ig! (f�ig)�� Z dN hfrigj exp(��Ĥ)j�̂f�igfrigi; (6)ãäå ! (f�ig) =XS (2S + 1)!S (f�ig) :Âûðàæåíèÿ äëÿ êàíîíè÷åñêèõ ñðåäíèõ èìåþò ñòðóê�òóðó, ñõîäíóþ ñ (6).Âîçìîæíî ïîñòðîåíèå ïðîöåäóðû áëóæäàíèé ïîîòäåëüíûì ïåðåñòàíîâêàì, îäíàêî òàêîé ïóòü íå ÿâ�ëÿåòñÿ îïòèìàëüíûì, òàê êàê ìàðêîâñêèå ïåðåõî�äû ìåæäó ïåðåñòàíîâêàìè, ïðèíàäëåæàùèìè îäíî�ìó êëàññó, �àêòè÷åñêè íå îáîãàùàþò ñòàòèñòèêè.Áëóæäàíèå ïî ïåðåñòàíîâêàì âûãîäíî çàìåíèòü áëó�æäàíèåì ïî êëàññàì ïåðåñòàíîâîê. Â êàæäîì òàêîìêëàññå ñëó÷àéíàÿ ðàâíîâåðîÿòíàÿ âûáîðêà ïåðåñòà�íîâîê ïðîèçâîäèòñÿ èç ìíîæåñòâà âñåõ ïåðåñòàíîâîêN̂n ñ ïðîâåðêîé óñëîâèÿ èõ îäíîâðåìåííîé ïðèíàä�ëåæíîñòè äàííîìó êëàññó f�ig è þíãîâñêîìó îïåðà�òîðó Ĵ(S). Ïåðåñòàíîâêà ïîëó÷àåò êîìáèíàòîðíûéêîý��èöèåíò �S;f�ig(n) = �S(n), åñëè îáà óñëîâèÿâûïîëíåíû, è �S;f�ig(n) = 0, åñëè õîòÿ áû îäíî èçóñëîâèé íàðóøåíî. Íà êàæäîì òàêîì øàãå ñëó÷àé�íîãî ïðîöåññà ïîëó÷àåòñÿ íåñìåùåííàÿ îöåíêà êîì�áèíàòîðíîãî êîý��èöèåíòà !S(f�ig):~!S (f�ig; fnkg; l) = N !l lXk=1�S;f�ig(nk); (7)

ãäå l � îáúåì âûáîðêè fnkg. Ïðèíöèïèàëüíî âàæ�íûì ÿâëÿåòñÿ òî, ÷òî ïðèáëèæåííîñòü îöåíêè (7)äëÿ !S(f�ig), ïîëó÷åííîé â êîíå÷íîé âûáîðêå fnkgíà åäèíñòâåííîì øàãå ìàðêîâñêîãî ïðîöåññà, íåîçíà÷àåò ïðèáëèæåííîñòü ïðîöåäóðû ðàñ÷åòà â öå�ëîì, åñëè îíà ïîñòðîåíà íà êîìáèíàòîðíûõ âåñàõ~!S(f�ig; fnkg; l) âìåñòî !S(f�ig). Äåéñòâèòåëüíî, âû�ðàæåíèå (5) ìîæåò áûòü ïåðåïèñàíî â âèäå!S (f�ig) = 1l(N !)l�1 Xfnkg lXk=1f�ig�S(nk) == 1l(N !)l�1 Xfnkg lXk=1�S;f�ig(nk) == 1(N !)2l�1 Xfnkg ~!S (f�ig; fnkg; l) ; (8)ãäå fnkg = n1; n2; : : : ; nl � âûáîðêà l íîìåðîâ èçñïëîøíîãî ðÿäà öåëûõ ÷èñåë îò 1 äî N !, ïðè÷åì íî�ìåðà â ðÿäó fnkg ìîãóò ïîâòîðÿòüñÿ. Ñóììèðîâàíèåïî fnkg â (8) îçíà÷àåò ñóììèðîâàíèå ïî âñåì âîç�ìîæíûì âûáîðêàì, à êîý��èöèåíò 1=l(N !)l�1 ïåðåäñóììàìè ó÷èòûâàåò ïîâòîðÿåìîñòü ñëàãàåìûõ. Â ïî�ñëåäíåì âûðàæåíèè (8) âû÷èñëåíèå êîìáèíàòîðíûõêîý��èöèåíòîâ !S(f�ig) ñâåäåíî ê ñóììèðîâàíèþïî âûáîðêàì fnkg èç ðÿäà âñåõ âîçìîæíûõ ïåðåñòà�íîâîê âìåñòî ñóììèðîâàíèÿ ïî ïåðåñòàíîâêàì âíó�òðè êëàññà f�ig, êàê â (5). Ïîñëå ïîäñòàíîâêè (8) â(6) è ïðåäñòàâëåíèÿ ìàòðè÷íîãî ýëåìåíòà ïîä èíòå�ãðàëîì â âèäå ïðîèçâåäåíèÿ âûñîêîòåìïåðàòóðíûõìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ, äëÿ êîòîðûõ èçâåñòíû àíà�ëèòè÷åñêèå âûðàæåíèÿ [57℄, ñòàòèñòè÷åñêàÿ ñóììàïðèíèìàåò âèäZ = 1(N !)3l�1 Xf�igXfnkgXS (2S+1)~!S (f�ig; fnkg; l)�� Z dNr(1)dNr(2) : : : dNr(M) �� hfri(M)gj exp ��ĤM ! jfri(1)gi �� hfri(1)gj exp ��ĤM ! jfri(2)gi : : :: : : hfri(M � 1)gj exp ��ĤM ! j�̂f�igfri(M)gi: (9)Âûðàæåíèå (9) ÿâëÿåòñÿ òî÷íûì, íåñìîòðÿ íàòî ÷òî îíî çàïèñàíî â òåðìèíàõ êîý��èöèåíòîâ~!S(f�ig; fnkg; l), ïîëó÷åííûõ â êîíå÷íûõ âûáîðêàõ.Çàïèñü ñòàòèñòè÷åñêîé ñóììû â �îðìå (9) ïîç�âîëÿåò èñêëþ÷èòü îãðàíè÷åíèÿ ïî ÷èñëó ÷àñòèö,1102



ÆÝÒÔ, òîì 121, âûï. 5, 2002 Ìîäåëèðîâàíèå ïëîòíîé âîäîðîäíîé ïëàçìû : : :ñâÿçàííûå ñ îáìåíîì, è ïîñòðîèòü ìàðêîâñêèéñëó÷àéíûé ïðîöåññ äëÿ ñèñòåì èç ñîòåí è äàæåòûñÿ÷ ÷àñòèö.Êàæäîå ìèêðîñîñòîÿíèå ìàðêîâñêîãî ïðîöåññàíà îñíîâå (9) îïðåäåëÿåòñÿ êàê êîìáèíàöèÿ íàáîðàX = (fri(j)g; f�ig; fnkg) � êîîðäèíàò çâåíüåâ ëîìà�íûõ òðàåêòîðèé fri(j)g, ñïîñîáà ñöåïëåíèÿ íåíóìå�ðîâàííûõ òðàåêòîðèé â öèêëû f�ig è âûáîðêè L ïå�ðåñòàíîâîê ñ íîìåðàìè fnkg èç âñåõ âîçìîæíûõ N !ïåðåñòàíîâîê. Çíà÷åíèÿ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ îïðå�äåëÿþòñÿ íàáîðîì (fri(j)g; f�ig), à çíà÷åíèÿ êîìáè�íàòîðíûõ êîý��èöèåíòîâ � íàáîðîì (f�ig; fnkg) èíå çàâèñÿò îò fri(j)g. Èç òåîðèè ìàðêîâñêèõ ïðîöåñ�ñîâ èçâåñòíî [15℄, ÷òî ìàòðèöà ïåðåõîäíûõ âåðîÿòíî�ñòåé p(X;Y ) ïðîöåññà ñ çàäàííûì ïðåäåëüíûì ðàñ�ïðåäåëåíèåì !(X) îïðåäåëÿåòñÿ íåîäíîçíà÷íî. Äëÿïîëó÷åíèÿ çàäàííîãî ïðåäåëüíîãî ðàñïðåäåëåíèÿ äî�ñòàòî÷íî âûïîëíåíèÿ óñëîâèÿ äåòàëüíîãî áàëàíñà!(X)p(X;Y ) = !(Y )p(Y;X) (10)è óñëîâèÿ ýðãîäè÷íîñòè, çàêëþ÷àþùåãîñÿ â òðåáîâà�íèè, ÷òîáû ëþáîå ìèêðîñîñòîÿíèå áûëî äîñòèæèìîèç ëþáîãî ñ ïîìîùüþ ïîñëåäîâàòåëüíîñòè ïðîìåæó�òî÷íûõ ïåðåõîäîâ ñ íåíóëåâûìè âåðîÿòíîñòÿìè. Âäàííîé ðàáîòå àëãîðèòì ðàñ÷åòîâ ñîñòîèò â ïîñëåäî�âàòåëüíîì öèêëè÷åñêîì âûïîëíåíèè ïåðåõîäîâ ïÿòèòèïîâ:1) ñäâèã îäíîé âåðøèíû ëîìàíîé òðàåêòîðèèri(j) ñ ñîõðàíåíèåì f�ig; fnkg,2) ñäâèã òðàåêòîðèè èëè öèêëà ñöåïëåííûõ òðà�åêòîðèé êàê öåëîãî ñ ñîõðàíåíèåì f�ig; fnkg,3) ïîâîðîò òðàåêòîðèè èëè öèêëà ñöåïëåííûõòðàåêòîðèé êàê öåëîãî ñ ñîõðàíåíèåì f�ig; fnkg,4) îáðàçîâàíèå íîâîãî öèêëà ïóòåì ñöåïëåíèÿäâóõ öèêëîâ èëè òðàåêòîðèé ñ îäíîâðåìåííûì ïå�ðåõîäîì ê äðóãîé âûáîðêå fnkg è èçìåíåíèåì ïîëî�æåíèÿ ÷àñòè âåðøèí fri(j)g,5) ðàñöåïëåíèå öèêëà íà äâà öèêëà èëè òðàåêòî�ðèè ñ îäíîâðåìåííûì ïåðåõîäîì ê äðóãîé âûáîðêåfnkg è èçìåíåíèåì ïîëîæåíèÿ ÷àñòè âåðøèí fri(j)g.Ñäâèãàåìûå âåðøèíû, òðàåêòîðèè è öèêëû âû�áèðàþòñÿ ñëó÷àéíûì îáðàçîì. Âåðîÿòíîñòè ïåðåõî�äîâ ðàçûãðûâàþòñÿ ñ ïîìîùüþ ãåíåðàòîðà ñëó÷àé�íûõ ÷èñåë â ñîîòâåòñòâèè ñ àëãîðèòìîì Ìåòðîïî�ëèñà [15℄. Îïòèìàëüíûå çíà÷åíèÿ ïðåäåëüíîé äëè�íû ïðîñòðàíñòâåííîãî ñäâèãà è ïîâîðîòà îïðåäåëÿ�þòñÿ ñàìîé ïðîãðàììîé íà íà÷àëüíîì ñåãìåíòå ñëó�÷àéíîãî ïðîöåññà ñ ïîìîùüþ ñïåöèàëüíîé ñèñòåìûàëãîðèòìè÷åñêèõ îáðàòíûõ ñâÿçåé. Ýòîò ñåãìåíò íåèñïîëüçóåòñÿ äëÿ ðàñ÷åòà ðàâíîâåñíûõ ñðåäíèõ. Møàãîâ ïåðâîãî òèïà äëÿ îäíîé òðàåêòîðèè ñîïðîâî�æäàþòñÿ îäíèì øàãîì âòîðîãî òèïà è òðåìÿ øàãà�

ìè òðåòüåãî òèïà � ïîâîðîòàìè âîêðóã òðåõ äåêàð�òîâûõ îñåé. Îïòèìàëüíàÿ ÷àñòîòà ïîâòîðåíèÿ øà�ãîâ òðåòüåãî è ÷åòâåðòîãî òèïîâ îïðåäåëÿþòñÿ ïðî�ãðàììîé íà íà÷àëüíîì ñåãìåíòå ñëó÷àéíîãî ïðîöåñ�ñà. Íàðÿäó ñ êâàíòîâûìè ÷àñòèöàìè (ýëåêòðîíàìè)â ñèñòåìå ïðèñóòñòâóþò òÿæåëûå ÷àñòèöû (ïðîòî�íû), ê êîòîðûì ïðèìåíÿåòñÿ ñòàíäàðòíàÿ ïðîöåäóðàÌåòðîïîëèñà ìîäåëèðîâàíèÿ êëàññè÷åñêèõ ÷àñòèö.Âñå êóëîíîâñêèå âçàèìîäåéñòâèÿ êàæäîé ÷àñòèöû ñêàæäîé ó÷èòûâàþòñÿ ÿâíî: ïðîòîíû âçàèìîäåéñòâó�þò ìåæäó ñîáîé è ñî âñåìè âåðøèíàìè ýëåêòðîííûõòðàåêòîðèé, ýëåêòðîíû âçàèìîäåéñòâóþò ÷åðåç âåð�øèíû ñ îäèíàêîâûìè íîìåðàìè. Â ðåæèìå ìîäåëè�ðîâàíèÿ ñ ïåðèîäè÷åñêèìè ãðàíè÷íûìè óñëîâèÿìèâçàèìîäåéñòâèÿ ó÷èòûâàþòñÿ ìåòîäîì íàèáëèæàé�øåãî îáðàçà [15℄.Îïûò ÷èñëåííûõ ðàñ÷åòîâ ïîêàçàë, ÷òî ÷àñòîòàïåðåõîäîâ â íîâûå ìèêðîñîñòîÿíèÿ â ïðÿìûõ ïîïûò�êàõ ñöåïëåíèÿ è ðàñöåïëåíèÿ òðàåêòîðèé, êàê ïðàâè�ëî, ñëèøêîì íèçêà è íå ïîçâîëÿåò íàêîïèòü íåîáõî�äèìûé îáúåì ñòàòèñòèêè. Âåðîÿòíîñòè òàêèõ ïåðå�õîäîâ âûáèðàþòñÿ íàìè ñïåöèàëüíûì îáðàçîì. Ïðèýòîì îíè îñòàþòñÿ ïîä÷èíåííûìè óñëîâèþ äåòàëüíî�ãî áàëàíñà (10), îáåñïå÷èâàþùåìó âûõîä íà ïðåäåëü�íîå ãèááñîâñêîå ðàñïðåäåëåíèå [15℄. Ïîïûòêè ñöåï�ëåíèÿ è ðàñöåïëåíèÿ ñîâåðøàþòñÿ òîëüêî äëÿ ïàðâåðøèí ñ îäèíàêîâûìè íîìåðàìè è ïðè óñëîâèè,÷òî ðàññòîÿíèå r îò âåðøèíû, ñ êîòîðîé îáðûâàåò�ñÿ ñâÿçü, äî âåðøèíû, ñ êîòîðîé óñòàíàâëèâàåòñÿ íî�âàÿ ñâÿçü, ìåíüøå íåêîòîðîãî �èêñèðîâàííîãî rmax.Ñöåïëåíèå ÷åðåç âåðøèíû ñ íîìåðàìè, îòëè÷íûìèîò åäèíèöû, ñâîäèòñÿ ê îáìåíó öåëûìè �ðàãìåíòà�ìè òðàåêòîðèé. Åñëè r áîëüøå íåêîòîðîãî �èêñèðî�âàííîãî rmin, ñöåïëÿåìûå âåðøèíû ïîäòÿãèâàþòñÿíàâñòðå÷ó äðóã äðóãó ñ îäíîâðåìåííûì ðàâíîìåð�íûì ðàñòÿæåíèåì òðàåêòîðèé âäîëü �ðàãìåíòà äëè�íîé Mstr � M . Îïòèìàëüíûå çíà÷åíèÿ rmax, rminè Mstr óñòàíàâëèâàþòñÿ íà ïîäãîòîâèòåëüíîì ýòàïåìîäåëèðîâàíèÿ ñ ïîìîùüþ ñèñòåìû îáðàòíûõ ñâÿ�çåé.Øàãè ÷åòâåðòîãî è ïÿòîãî òèïîâ ñîïðîâîæäàþò�ñÿ èçìåíåíèåì òåêóùèõ ÷èñëåííûõ çíà÷åíèé êîìáè�íàòîðíûõ âåñîâûõ êîý��èöèåíòîâ ~!S(f�ig; fnkg; l)è òðåáóþò èõ âû÷èñëåíèÿ. �àñ÷åò ñóììû (7) ïðîâî�äèòñÿ ñëåäóþùèì îáðàçîì. Ôîðìèðóåòñÿ ñõåìà Þí�ãà èç N ïóñòûõ êëåòîê, îòâå÷àþùàÿ äàííîìó çíà÷å�íèþ ñïèíà S, � èç j1 = N=2 + S êëåòîê â ïåðâîìè j2 = N=2 � S êëåòîê âî âòîðîì ñòîëáöå. Ñ ïîìî�ùüþ ãåíåðàòîðà ñëó÷àéíûõ ÷èñåë ïðîâîäèòñÿ ðàâ�íîâåðîÿòíîå ñëó÷àéíîå ðàçìåùåíèå íîìåðîâ îò 1 äîN â êëåòêàõ ñõåìû. Òàêîå ðàçìåùåíèå ïðåäñòàâëÿ�åò ñîáîé íåêîòîðóþ ïåðåñòàíîâêó N̂nk , âûáðàííóþ1103



Ñ. Â. Øåâêóíîâ ÆÝÒÔ, òîì 121, âûï. 5, 2002ñëó÷àéíûì ðàâíîâåðîÿòíûì îáðàçîì èç âñåõ N ! âîç�ìîæíûõ ïåðåñòàíîâîê. Äàëåå âûÿñíÿåòñÿ êîìáèíà�òîðíûé âåñ ýòîé ïåðåñòàíîâêè. Äëÿ ýòîãî ïðîâîäèò�ñÿ ïîèñê è àíàëèç îáðàòíîé ïåðåñòàíîâêè N̂�1nk , ïå�ðåâîäÿùåé äàííîå ðàçìåùåíèå íîìåðîâ â êëåòêàõñõåìû Þíãà â îñíîâíîå ðàçìåùåíèå. Â [81℄ ïîêàçà�íî, ÷òî ñèììåòðèçàöèÿ ëþáîé ñîáñòâåííîé �óíêöèèîïåðàòîðà êîîðäèíàò f(frig; fxig) ñ ïîìîùüþ äåé�ñòâèÿ íåêîòîðîé ëèíåéíîé êîìáèíàöèè îïåðàòîðîâïåðåñòàíîâîê N̂n íà àðãóìåíòû fxig ðàâíîñèëüíàäåéñòâèþ òîé æå ëèíåéíîé êîìáèíàöèè, íî îáðàò�íûõ îïåðàòîðîâ N̂�1n , íà ñîáñòâåííûå çíà÷åíèÿ frig.Ïîýòîìó äåéñòâèå îïåðàòîðîâ ïåðåñòàíîâîê íà frigäîëæíî ïðîâîäèòüñÿ â îáðàòíîì ïîðÿäêå: ñíà÷àëààíòèñèììåòðèçàöèÿ ïî íîìåðàì âäîëü ñòîëáöîâ ñõå�ìû Þíãà, çàòåì � ñèììåòðèçàöèÿ âäîëü ñòðîê. Òà�êîé îïåðàòîð ìû íàçûâàåì àëüòåðíàòèâíûì îïåðà�òîðîì Þíãà. Õîòÿ çàìåíà âñåõ ïåðåñòàíîâîê â îïå�ðàòîðå Þíãà ìåíÿåò òèï ñèììåòðèè âîëíîâîé �óíê�öèè, çíà÷åíèÿ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ ïîä èíòåãðàëîì(6) ïðè òàêîé çàìåíå îñòàþòñÿ íåèçìåííûìè, òàêêàê îáðàòíûì îïåðàòîðàì ñîîòâåòñòâóþò äèàãðàì�ìû òðàåêòîðèé ñ ïåðåîðèåíòèðîâàííûìè çâåíüÿìè,íî îðèåíòàöèÿ çâåíüåâ íå âëèÿåò íà çíà÷åíèÿ ìàò�ðè÷íûõ ýëåìåíòîâ ñòàòèñòè÷åñêîãî îïåðàòîðà [81℄.Â ñèëó ýòîé èíâàðèàíòíîñòè ñóùåñòâóþò äâà ýêâèâà�ëåíòíûõ ñïîñîáà ðàñ÷åòà ~!S(f�ig; fnkg; l)� â çàâèñè�ìîñòè îò òîãî, êàê ïðîâåäåíà ñèììåòðèçàöèÿ ïî frigâ áàçèñíûõ âîëíîâûõ �óíêöèÿõ: îïåðàòîðàìè Þíãàèëè îïåðàòîðàìè Þíãà ñ çàìåíîé âñåõ ïåðåñòàíîâîêíà îáðàòíûå. Ìû èñïîëüçóåì âòîðîé ñïîñîá. Â ýòîìñëó÷àå ïåðåñòàíîâêà N̂nk âõîäèò â ñîñòàâ àëüòåðíà�òèâíîãî îïåðàòîðà Þíãà, åñëè îíà èìååò ñòðóêòóðóN̂nk = N̂�1m N̂�1i N̂�1k , ãäå ïåðâûé îïåðàòîð â ïðàâîé÷àñòè îñóùåñòâëÿåò ïåðåñòàíîâêó âäîëü ñòðîê ñõå�ìû, ïîñëåäíèå äâà îïåðàòîðà � â ïðåäåëàõ ñîîòâåò�ñòâåííî ïåðâîãî è âòîðîãî ñòîëáöîâ. Ñëåäîâàòåëü�íî, èñêîìàÿ îáðàòíàÿ ïåðåñòàíîâêà äîëæíà èìåòüñòðóêòóðó N̂�1nk = N̂kN̂iN̂m: (11)Äëÿ ïðîâåðêè ýòîãî �àêòà ïðîâîäÿòñÿ ïîñëåäîâà�òåëüíûå ïåðåñòàíîâêè íîìåðîâ âäîëü ñòðîê ñõåìû ñöåëüþ ïåðåìåñòèòü âñå ïåðâûå j1 íîìåðà â ïåðâûé, àîñòàëüíûå j2 � âî âòîðîé ñòîëáåö ñõåìû. Åñëè òàêîåðàçìåùåíèå óäàåòñÿ, ýòî îçíà÷àåò, ÷òî óñëîâèå (11)íà ñòðóêòóðó îïåðàòîðà N̂�1nk âûïîëíåíî. Â ïðîòèâ�íîì ñëó÷àå ïåðåñòàíîâêà N̂nk èìååò êîìáèíàòîðíûéâåñ �S;f�ig(nk) = 0:Ïðè âûïîëíåíèè óñëîâèÿ (11) êîìáèíàòîðíûé âåñ

ïåðåñòàíîâêè N̂nk ðàâåí�S;f�ig(nk) = (�1)
(k)+
(i):×åòíîñòè 
(k) è 
(i) ïåðåñòàíîâîê N̂k è N̂i ðàññ÷è�òûâàþòñÿ ñëåäóþùèì îáðàçîì. Êàæäîé ïåðåñòàíîâ�êå ñîîòâåòñòâóåò ñâîé ãðà� ïåðåñòàíîâêè, ïîäîáíûéäèàãðàììå ñöåïëåííûõ �åéíìàíîâñêèõ òðàåêòîðèé.Ëþáàÿ ïàðíàÿ ïåðåñòàíîâêà ïðèâîäèò ê ñëèÿíèþäâóõ öèêëîâ â îäèí èëè ðàñïàäó îäíîãî öèêëà íàäâà, ò. å. âñåãäà ìåíÿåò êîëè÷åñòâî öèêëîâ â ãðà�åíà åäèíèöó. Ïîýòîìó êîëè÷åñòâî öèêëîâ 
(k) â ãðà��å ñâÿçàíî ñ êîëè÷åñòâîì ïàðíûõ ïåðåñòàíîâîê 
(k),ñîäåðæàùèõñÿ â äàííîé ïåðåñòàíîâêå N̂k, ñîîòíîøå�íèåì (�1)N�
(k) = (�1)
(k);è êîìáèíàòîðíûé êîý��èöèåíò ïåðåñòàíîâêè N̂nkìîæåò áûòü âû÷èñëåí ÷åðåç êîëè÷åñòâà öèêëîâ êàê�S;f�ig(nk) = (�1)
(k)+
(i):Êîëè÷åñòâà öèêëîâ 
(k) è 
(i) â ïåðåñòàíîâêàõ N̂k èN̂i ðàññ÷èòûâàþòñÿ ÷èñëåííî. Äëÿ ýòîãî ïðîâîäèò�ñÿ ïîñëåäîâàòåëüíûé àíàëèç íîìåðîâ, îêàçàâøèõñÿâ îáîèõ ñòîëáöàõ ñõåìû Þíãà, ïîñëå âûïîëíåíèÿïåðåñòàíîâêè N̂m. Íàëè÷èå íîìåðà i â êëåòêå j ñî�îòâåòñòâóåò çâåíó, íàïðàâëåííîìó îò âåðøèíû i êâåðøèíå j â ãðà�å ïåðåñòàíîâêè. Ïîñëåäîâàòåëüíîâîññòàíàâëèâàåòñÿ ñòðóêòóðà ãðà�îâ è ïîäñ÷èòûâà�þòñÿ êîëè÷åñòâà öèêëîâ â îáîèõ ïåðåñòàíîâêàõ. Âñÿïðîöåäóðà ïîâòîðÿåòñÿ l ðàç è âû÷èñëÿåòñÿ ñóììàâ (7). �àñ÷åò ïîâòîðÿåòñÿ äëÿ âñåõ âîçìîæíûõ ñïè�íîâûõ ñîñòîÿíèé S = 0; : : : ; N=2 äëÿ ÷åòíûõ N èëèS = 1=2; : : : ; N=2 äëÿ íå÷åòíûõ N , è âû÷èñëÿåòñÿñóììà ïî ñïèíîâûì ñîñòîÿíèÿì ñ ó÷åòîì âûðîæäå�íèÿ ïî ñîáñòâåííûì çíà÷åíèÿì îïåðàòîðà ïðîåêöèèñïèíà:~! (f�ig; fnkg; l) =XS (2S + 1)~!S (f�ig; fnkg; l) :Çíà÷åíèÿ ~!S(f�ig; fnkg; l) íå õðàíÿòñÿ â ïàìÿòè êîì�ïüþòåðà, êàê êîý��èöèåíòû !S(f�ig), à âû÷èñëÿþò�ñÿ â ïðîöåññå ìàðêîâñêîãî áëóæäàíèÿ. Ïðè óâåëè÷å�íèè îáúåìà âûáîðêè l çíà÷åíèÿ ~!S(f�ig; fnkg; l) ïðè�áëèæàþòñÿ ê !S(f�ig) òåì áûñòðåå, ÷åì áîëüøå N .Ôàêòè÷åñêè èí�îðìàöèÿ î çíà÷åíèè !S(f�ig) ñîñðå�äîòî÷åíà â ãîðàçäî ìåíüøåì ÷åì (N !)l êîëè÷åñòâåýëåìåíòîâ, ïðåäñòàâëåííûõ â ïðàâîé ÷àñòè (8). Ýòîäåëàåò ïðèìåíåíèå çäåñü ìåòîäà ñóùåñòâåííîé âû�áîðêè îñîáåííî ý��åêòèâíûì.Â ïåðåõîäíûå âåðîÿòíîñòè ìåæäó ìèêðî�ñîñòîÿíèÿìè X = (fri(j)g; f�ig; fnkg) è Y =1104



ÆÝÒÔ, òîì 121, âûï. 5, 2002 Ìîäåëèðîâàíèå ïëîòíîé âîäîðîäíîé ïëàçìû : : := (fr0i(j)g; f�0ig; fn0kg) ìàðêîâñêîãî ïðîöåññà êîìáè�íàòîðíûå âåñà âõîäÿò â âèäå îòíîøåíèé [15℄:p(X;Y ) == min� j~! (f�0ig; fn0kg; l) jj~! (f�ig; fnkg; l) j a (fr0i(j)g; f�0ig; �)a (fri(j)g; f�ig; �) ; 1� ;(12)ãäå a(fri(j)g; f�ig; �) � öåïî÷êà âûñîêîòåìïåðàòóð�íûõ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ îïåðàòîðà ïëîòíîñòè ïîäèíòåãðàëîì (9).Êàê ïîêàçàíî âûøå, äëÿ ïîñòðîåíèÿ ïðèíöèïè�àëüíî òî÷íîé ïðîöåäóðû íåò íåîáõîäèìîñòè â ñîâ�ïàäåíèè ~!S(f�ig; fnkg; l) è !S(f�ig), îäíàêî ñàìî�ñòîÿòåëüíûé òåîðåòè÷åñêèé èíòåðåñ ïðåäñòàâëÿåòâîïðîñ î ñîîòíîøåíèè ìåæäó ýòèìè âåëè÷èíàìèïðè âàðüèðîâàíèè l. Èç ñðàâíåíèÿ (5) è (7) âèä�íî, ÷òî ïðè l = N ! è fnkg = 1; 2; 3; : : : ; N ! âûðà�æåíèå (7) òîæäåñòâåííî ñîâïàäàåò ñ (5). Åñòåñòâåí�íî îæèäàòü, ÷òî ~!S(f�ig; fnkg; l) ! !S(f�ig) ïðèl ! N ! ðàâíîìåðíî èëè íåðàâíîìåðíî ïî fnkg.Ìû íå ïðèâîäèì îáùåãî äîêàçàòåëüñòâà ýòîãî óòâåð�æäåíèÿ, îäíàêî ïðè÷èíà òàêîãî ïîâåäåíèÿ êîìáè�íàòîðíûõ êîý��èöèåíòîâ ñòàíîâèòñÿ ÿñíîé óæå èçòîãî, ÷òî ïðè óâåëè÷åíèè îáúåìà l âûáîðêè fnkgîòíîñèòåëüíàÿ äîëÿ âîçìîæíûõ êîìáèíàöèé â ïî�ñëåäîâàòåëüíîñòè fnkg ñ ïîâòîðÿþùèìèñÿ ÷èñëàìèóìåíüøàåòñÿ, è áîëüøàÿ ÷àñòü èç íèõ îêàçûâàåò�ñÿ áëèçêîé ê fnkg = 1; 2; 3; : : : , äëÿ êîòîðîé (5) è(7) ñîâïàäàþò òî÷íî. Äëÿ ý��åêòèâíîñòè ÷èñëåí�íîãî ìåòîäà âàæåí íå òîëüêî ñàì �àêò ñõîäèìî�ñòè ~!S(f�ig; fnkg; l) ê !S(f�ig), íî è åå ñêîðîñòü.Òîëüêî äîñòàòî÷íî áûñòðàÿ ñõîäèìîñòü äàåò âîç�ìîæíîñòü ïðîâåðèòü ïðàâèëüíîñòü ÷èñëåííîãî ðàñ�÷åòà ~!S(f�ig; fnkg; l). Ïðîâåðêà íà îñíîâå òîæäåñòâà(8) âîçìîæíà òîëüêî äëÿ äîñòàòî÷íî ìàëûõ N èl, òàê êàê ïðàâàÿ ÷àñòü òîæäåñòâà ñîäåðæèò (N !)llñëàãàåìûõ. Ïðîâåðêà îñíîâàíà íà ñðàâíåíèè ÷èñëåí�íûõ çíà÷åíèé ~!S(f�ig; fnkg; l) è !S(f�ig), ïîëó÷åí�íûõ ñ ïîìîùüþ íåçàâèñèìûõ êîìïüþòåðíûõ ïðî�ãðàìì. Îñóùåñòâèòü ýòî ìîæíî òîëüêî äëÿ N � 10,òàê êàê äëÿ áîëüøèõN ïðÿìîé ðàñ÷åò !S(f�ig) ïåðå�áîðîì âñåõ âîçìîæíûõ ïåðåñòàíîâîê ïîòðåáîâàë áûïîðÿäêà 104�106 ÷àñîâ ïðîöåññîðíîãî âðåìåíè êîì�ïüþòåðà ñðåäíåé ïðîèçâîäèòåëüíîñòè. Òàê êàê àëãî�ðèòì âû÷èñëåíèé íå çàâèñèò îò êîíêðåòíîãî çíà÷å�íèÿ N , ñîâïàäåíèå ~!S(f�ig; fnkg; l) è !S(f�ig) äëÿìàëûõ ÷èñåë ÷àñòèö ÿâëÿåòñÿ ãàðàíòèåé òîãî, ÷òîðàññ÷èòàííûå ÷åðåç ~!S(f�ig; fnkg; l) êîìáèíàòîðíûåêîý��èöèåíòû !S(f�ig) äëÿ ëþáûõ N , âêëþ÷àÿ òå,äëÿ êîòîðûõ ïðÿìîé ðàñ÷åò ïðàêòè÷åñêè íåâîçìî�

æåí, âû÷èñëåíû âåðíî. Ìû âûïîëíèëè òàêîå èññëå�äîâàíèå äëÿ ðàçëè÷íûõ N . Ïðåäñòàâëåíèå î ñêîðî�ñòè ñõîäèìîñòè äàþò äàííûå, ïðèâåäåííûå â òàáë. 1.Óæå ñðàâíèòåëüíî íåáîëüøàÿ âûáîðêà l = 100 ïîç�âîëÿåò ïîëó÷èòü âåñîâûå êîý��èöèåíòû, îòëè÷àþ�ùèåñÿ îò ñâîèõ òî÷íûõ çíà÷åíèé òîëüêî íà 1�2%.Äëÿ ïîëó÷åíèÿ îäíîãî òàêîãî êîý��èöèåíòà íåîáõî�äèìî ïðîâåñòè âûáîðêó äëÿ âñåõ âîçìîæíûõ ñõåìÞíãà, ò. å. âûáîðêà èìååò îáúåì l(N=2+ 1) äëÿ ÷åò�íûõ è l((N � 1)=2 + 1) äëÿ íå÷åòíûõ N . Ïîñêîëü�êó òî÷íûé ðàñ÷åò ðàâíîâåñíûõ ñðåäíèõ íå òðåáóåòòî÷íîãî ðàñ÷åòà âåñîâûõ êîý��èöèåíòîâ íà êàæäîììàðêîâñêîì øàãå, ñóùåñòâóåò îïòèìàëüíûé îáúåìâûáîðêè l, ãàðàíòèðóþùèé ïîëó÷åíèå êàíîíè÷åñêèõñðåäíèõ ñ ìèíèìàëüíûìè çàòðàòàìè êîìïüþòåðíîãîâðåìåíè. Ñëèøêîì ìàëûå çíà÷åíèÿ l íå ïîçâîëÿþòðàñïðåäåëèòü âû÷èñëèòåëüíûå óñèëèÿ ìåæäó ñîñòî�ÿíèÿìè ïðîïîðöèîíàëüíî èõ âêëàäàì â ðàâíîâåñíûåñðåäíèå. Íàîáîðîò, ñëèøêîì áîëüøèå l çàìåäëÿþòâûïîëíåíèå êàæäîãî øàãà. Ïî-âèäèìîìó, îïòèìàëü�íîå çíà÷åíèå l óìåíüøàåòñÿ ñ ðîñòîì N . Íàø îïûòðàñ÷åòîâ ïîêàçûâàåò, ÷òî äëÿ N = 100 îíî áëèçêî êl � 10.Äàííûå äëÿN = 10 â òàáë. 1 äàþò ïðåäñòàâëåíèåî ïîâåäåíèè âåñîâûõ êîý��èöèåíòîâ ïðè âàðüèðîâà�íèè êîëè÷åñòâà ñöåïëåííûõ òðàåêòîðèé. Ïðè äâèæå�íèè ïî òàáëèöå ñíèçó ââåðõ êîëè÷åñòâî âîâëå÷åííûõâ ñöåïëåíèÿ òðàåêòîðèé ðàñòåò, è äëèíû öèêëîâ óâå�ëè÷èâàþòñÿ. Âèäíî, ÷òî óâåëè÷åíèå ðàçìåðà öèêëîâñîïðîâîæäàåòñÿ ðîñòîì âåñîâûõ êîìáèíàòîðíûõ êî�ý��èöèåíòîâ ïî àáñîëþòíîé âåëè÷èíå ñ îäíîâðåìåí�íîé îñöèëëÿöèåé èõ çíàêîâ. Ìàêñèìàëüíûé âåñ èìå�åò êîí�èãóðàöèÿ, â êîòîðîé âñå ýëåêòðîíû îáðàçóþòåäèíûé öèêë (ïåðâàÿ ñòðîêà òàáë. 1).Êîìáèíàòîðíûå êîý��èöèåíòû, ïðåäñòàâëåííûåâ òàáë. 1, íå çàâèñÿò îò òåìïåðàòóðû. Ïðè íà�ãðåâàíèè âåðîÿòíîñòü îáðàçîâàíèÿ äëèííûõ öèêëîâóìåíüøàåòñÿ, òàê êàê îáëàñòü ïðîñòðàíñòâåííîé ëî�êàëèçàöèè êàæäîé òðàåêòîðèè ñóæàåòñÿ. �åçóëüòè�ðóþùåå ðàñïðåäåëåíèå ïî öèêëàì ÿâëÿåòñÿ êîìïðî�ìèññîì ìåæäó äâóìÿ âñòðå÷íûìè òåíäåíöèÿìè �ðîñòîì âåëè÷èíû êîìáèíàòîðíûõ êîý��èöèåíòîâè îäíîâðåìåííûì óìåíüøåíèåì òåìïåðàòóðíûõ âå�ñîâûõ ìíîæèòåëåé a(fri(j)g; f�ig; �) äëÿ äëèííûõöèêëîâ, ïðè÷åì ïðè ïîâûøåíèè òåìïåðàòóðû âòî�ðàÿ òåíäåíöèÿ óñèëèâàåòñÿ, ñäâèãàÿ ðàâíîâåñèå ê áî�ëåå êîðîòêèì öèêëàì. Ýòî ïðîòèâîáîðñòâî äâóõ òåí�äåíöèé ðàçâîðà÷èâàåòñÿ íà �îíå ÷àñòè÷íîé êîìïåí�ñàöèè ïîëîæèòåëüíûõ è îòðèöàòåëüíûõ âåñîâ, ïðè�÷åì ðîëü êîìïåíñàöèè óñèëèâàåòñÿ ïðè ïîíèæåíèèòåìïåðàòóðû, êîãäà íàðàñòàåò âåñ êîí�èãóðàöèé ññèëüíî ñâÿçàííûìè òðàåêòîðèÿìè.8 ÆÝÒÔ, âûï. 5 1105



Ñ. Â. Øåâêóíîâ ÆÝÒÔ, òîì 121, âûï. 5, 2002Òàáëèöà 1. Îáîáùåííûå êîìáèíàòîðíûå âåñà !0(f�ig) = !(f�ig)=!(N00 : : : 0) ðàçëè÷íûõ ñïîñîáîâ ðàñïðåäåëå-íèÿ íåíóìåðîâàííûõ âèðòóàëüíûõ ýëåêòðîííûõ òðàåêòîðèé ïî öèêëàì (�i � êîëè÷åñòâî öèêëîâ, ñîñòîÿùèõ èç iñöåïëåííûõ òðàåêòîðèé) â ñèñòåìå èç N = 10 ýëåêòðîíîâ, ðàññ÷èòàííûå ìåòîäîì ñëó÷àéíîé âûáîðêè ïåðåñòàíîâîê
 ðàçëè÷íûìè îáúåìàìè âûáîðêè l, è òî÷íûå çíà÷åíèÿ, ïîëó÷åííûå ïðÿìûì ïåðåáîðîì âñåõ ñïèíîâûõ ñîñòîÿíèéè ïåðåñòàíîâîê, ñîäåðæàùèõñÿ â îïåðàòîðàõ ñèììåòðèè Þíãàf�ig !0(f�ig)l = 10 l = 100 l = 107 Òî÷íîå çíà÷åíèå1 0000000001 �1:058 � 105 �1:101 � 105 �1:0086 � 105 �1:00800 � 1052 1000000010 1:232 � 105 1:222 � 105 1:2097 � 105 1:20960 � 1053 0100000100 6:867 � 104 6:212 � 104 6:3836 � 104 6:38400 � 1044 2000000100 �8:001 � 104 �7:560 � 104 �7:3919 � 104 �7:39200 � 1045 0010001000 6:048 � 104 4:752 � 104 4:8158 � 104 4:81600 � 1046 1100001000 �7:344 � 104 �8:042 � 104 �7:8981 � 104 �7:89600 � 1047 3000001000 3:624 � 104 3:125 � 104 3:0791 � 104 3:08000 � 1048 0001010000 4:410 � 104 4:292 � 104 4:2057 � 104 4:20400 � 1049 1010010000 �7:112 � 104 �6:182 � 104 �6:0707 � 104 �6:07200 � 10410 0200010000 �2:268 � 104 �2:115 � 104 �2:1574 � 104 �2:15800 � 10411 2100010000 4:368 � 104 4:746 � 104 5:0152 � 104 5:01600 � 10412 4000010000 �1:190 � 104 �9:961 � 103 �9:8953 � 103 �9:90000 � 10313 0000200000 1:956 � 104 2:109 � 104 2:0264 � 104 2:02560 � 10414 1001100000 �5:897 � 104 �5:116 � 104 �5:4729 � 104 �5:47200 � 10415 0110100000 �3:427 � 104 �3:331 � 104 �3:4329 � 104 �3:43200 � 10416 2010100000 3:058 � 104 3:891 � 104 3:9758 � 104 3:97600 � 10417 1200100000 2:848 � 104 2:838 � 104 2:8201 � 104 2:82000 � 10418 3100100000 �2:050 � 104 �2:222 � 104 �2:2073 � 104 �2:20800 � 10419 500010000 2:570 � 103 2:693 � 103 �2:6480 � 103 2:64800 � 10320 0102000000 �1:638 � 104 �1:405 � 104 �1:5994 � 104 �1:59900 � 10421 2002000000 1:937 � 104 1:945 � 104 1:8667 � 104 1:86600 � 10422 0021000000 �1:218 � 104 �1:422 � 104 �1:4105 � 104 �1:41067 � 10423 1111000000 4:242 � 104 4:628 � 104 4:6498 � 104 4:64800 � 10424 3011000000 �1:876 � 104 �1:708 � 104 �1:8265 � 104 �1:82667 � 10425 0301000000 5:145 � 103 5:324 � 103 5:4820 � 103 5:48000 � 10326 2201000000 �1:780 � 104 �1:983 � 104 �1:9325 � 104 �1:93200 � 10427 4101000000 7:140 � 103 7:996 � 103 7:6964 � 103 7:70000 � 10328 6001000000 �5:915 � 102 �6:475 � 102 �6:2656 � 102 �6:26667 � 10229 1030000000 7:280 � 103 7:031 � 103 6:7988 � 103 6:80000 � 1031106



ÆÝÒÔ, òîì 121, âûï. 5, 2002 Ìîäåëèðîâàíèå ïëîòíîé âîäîðîäíîé ïëàçìû : : :Òàáëèöà 1. Ïðîäîëæåíèå òàáë. 1f�ig !0(f�ig)l = 10 l = 100 l = 107 Òî÷íîå çíà÷åíèå30 0220000000 7:420 � 103 7:322 � 103 7:3064 � 103 7:30667 � 10331 2120000000 �1:582 � 104 �1:644 � 104 �1:7002 � 104 �1:70000 � 10432 4020000000 3:827 � 103 3:309 � 103 3:4001 � 103 3:40000 � 10333 1310000000 �8:400 � 103 �7:924 � 103 �8:0659 � 103 �8:06000 � 10334 3210000000 1:057 � 104 9:338 � 103 9:5715 � 103 9:56667 � 10335 5110000000 �2:450 � 103 �2:283 � 103 �2:3407 � 103 �2:34000 � 10336 7010000000 1:773 � 102 1:4733 � 102 1:4003 � 102 1:40000 � 10237 0500000000 �3:045 � 102 �2:648 � 102 �2:8274 � 102 �2:82500 � 10238 2400000000 2:074 � 103 1:706 � 103 1:6962 � 103 1:69500 � 10339 4300000000 �1:313 � 103 �1:383 � 103 �1:3752 � 103 �1:37500 � 10340 6200000000 3:780 � 102 3:614 � 102 3:4666 � 102 3:46667 � 10241 8100000000 �3:038 � 101 �3:209 � 101 �3:2515 � 101 �3:25000 � 10142 10000000000 1:000 1:000 1:0000 1:000003. ÑÏÈÍÂ òàáë. 2 ïðåäñòàâëåíû ðàñïðåäåëåíèÿ ïî ñïèíî�âûì ñîñòîÿíèÿìè�f�ig(S) = (2S + 1)!S(f�ig)!f�igäëÿ ðàçëè÷íûõ ñïîñîáîâ ñöåïëåíèÿ �åéíìàíîâñêèõòðàåêòîðèé f�ig â ñèñòåìå 10 ýëåêòðîíîâ. Êàæäûéñïîñîá ñöåïëåíèÿ íåñåò â ñåáå âêëàäû îò âñåõ âîç�ìîæíûõ ñïèíîâûõ ñîñòîÿíèé ñèñòåìû, ïðîïîðöèî�íàëüíûå âåñàì, ïðåäñòàâëåííûì â òàáëèöå èç ðà�áîòû [81℄. Íà ïåðâûé âçãëÿä, â êîí�èãóðàöèÿõ ññèëüíî ñöåïëåííûìè òðàåêòîðèÿìè, ò. å. â òåõ, êî�òîðûå îáðàçóþòñÿ ïðè íèçêèõ òåìïåðàòóðàõ, ñïèíäîëæåí óìåíüøàòüñÿ, è, ñëåäîâàòåëüíî, ñîîòâåòñòâó�þùèå èì ðàñïðåäåëåíèÿ ïî ñïèíó äîëæíû õàðàê�òåðèçîâàòüñÿ âûñîêèìè âåðîÿòíîñòÿìè ñîñòîÿíèé ñìàëûìè S. �àñ÷åò äàåò áîëåå ñëîæíóþ êàðòèíó. Âïåðâîé ñòðîêå òàáë. 2, îòâå÷àþùåé îáðàçîâàíèþ ñà�ìîãî äëèííîãî öèêëà, âåðîÿòíîñòè ñîñòîÿíèé ñ íèç�êèìè S ðàâíû íóëþ. Ïî ìåðå äâèæåíèÿ âíèç ïîòàáëèöå ïðîèñõîäèò ðàñöåïëåíèå òðàåêòîðèé è ïî�ÿâëÿþòñÿ ñîñòîÿíèÿ ñ íèçêèìè çíà÷åíèÿìè ñïèíà.Â êîí�èãóðàöèè ñ ïîëíîñòüþ ðàñöåïëåííûìè òðà�åêòîðèÿìè (ïîñëåäíÿÿ ñòðîêà òàáë. 2) ðàñïðåäåëå�

íèå ïî ñïèíàì òðèâèàëüíî è îïðåäåëÿåòñÿ âûðîæäå�íèåì ïî ñîáñòâåííûì ÷èñëàì îïåðàòîðà ïðîåêöèèñïèíà (/ 2S + 1). Ýòî âûñîêîòåìïåðàòóðíîå ñîñòî�ÿíèå ñîîòâåòñòâóåò ïåðåõîäó ê êëàññè÷åñêîìó ïðå�äåëó ñ ïîëíûì îòñóòñòâèåì îáìåíà. Ïðè âàðüèðîâà�íèè òåìïåðàòóðû îòíîñèòåëüíûå âêëàäû â ñðåäíèéñïèí ðàçëè÷íûõ ñïîñîáîâ ñöåïëåíèÿ òðàåêòîðèé òàê�æå âàðüèðóþòñÿ. Ïðè âûñîêèõ òåìïåðàòóðàõ îñòà�åòñÿ òîëüêî ñîñòîÿíèå, ïðåäñòàâëåííîå â ïîñëåäíåéñòðîêå òàáëèöû.Ïðè íèçêèõ òåìïåðàòóðàõ ðåøàþùèì �àêòîðîìñòàíîâèòñÿ âçàèìíàÿ êîìïåíñàöèÿ âêëàäîâ ñ ïðîòè�âîïîëîæíûìè çíàêàìè. Íà ïðåîáëàäàíèå òîãî èëèèíîãî ñïîñîáà ñöåïëåíèÿ òðàåêòîðèé âëèÿåò êàê êó�ëîíîâñêîå ðàñòàëêèâàíèå ìåæäó ýëåêòðîíàìè, òàêè ãåîìåòðèÿ âíåøíåãî ïîëÿ. �åçóëüòèðóþùåå çíà÷å�íèå ñïèíà, à çíà÷èò, è ïåðåñòàíîâî÷íàÿ ñèììåòðèÿâ ñèñòåìå îïðåäåëÿþòñÿ êîíêðåòíîé êîí�èãóðàöèåéâíåøíåãî ïîëÿ. Â óñëîâèÿõ ïðîñòðàíñòâåííî îäíî�ðîäíîé ñèñòåìû ñ ïàäåíèåì òåìïåðàòóðû ñïèí, êàêïðàâèëî, óìåíüøàåòñÿ. Â ñèëüíî íåîäíîðîäíîé ñè�ñòåìå ñïèí îñíîâíîãî êâàíòîâîãî ñîñòîÿíèÿ ìîæåòáûòü îòëè÷íûì îò íóëÿ. Ïðèìåðîì òàêîãî ïîâåäå�íèÿ ÿâëÿþòñÿ ñïèíû ýëåêòðîííûõ îáîëî÷åê àòîìîâ,êîòîðûå ìàêñèìàëüíû äëÿ ýëåìåíòîâ èç ñåðåäèíûïåðèîäè÷åñêîé òàáëèöû ýëåìåíòîâ.1107 8*



Ñ. Â. Øåâêóíîâ ÆÝÒÔ, òîì 121, âûï. 5, 2002Òàáëèöà 2. Îáîáùåííûå êîìáèíàòîðíûå âåñà ðàçëè÷íûõ ñïèíîâûõ ñîñòîÿíèé ñèñòåìû èç N = 10 ýëåêòðîíîâ,ñîäåðæàùèõñÿ â êàæäîì ñïîñîáå ðàñïðåäåëåíèÿ f�ig íåíóìåðîâàííûõ âèðòóàëüíûõ ýëåêòðîííûõ òðàåêòîðèé ïîöèêëàì. S � ñîáñòâåííîå ÷èñëî îïåðàòîðà êâàäðàòà ñïèíà ñèñòåìû. Óñëîâèå íîðìèðîâêè: PS �f�ig(S) = 1f�ig �f�ig(S)S = 0 S = 1 S = 2 S = 3 S = 4 S = 51 0000000001 0 0 0 0 �0:100000 1:1000002 1000000010 0 0 0 �0:018519 0 1:0185193 0100000100 0 0 �0:006579 0.019737 �0:098684 1.0855264 2000000100 0 0 �0:005682 �0:017046 0.085227 0.9375005 0010001000 0 �0:003322 0.006645 0 �0:099668 1.0963466 1100001000 0 �0:003039 0 0 0 1.0030397 3000001000 0 �0:002597 �0:010390 0 0.155844 0.8571438 0001010000 �0:002379 0.003330 0 0 �0:099905 1.0989539 1010010000 �0:002196 0 0.006148 �0:018445 0 1.01449310 0200010000 �0:002317 +0.003244 �0:012975 0.0389249 �0:097312 1.07043611 2100010000 �0:001994 �0:002791 0 0 0.083732 0.92105312 4000010000 �0:001684 �0:007071 �0:009428 0.028283 0.212121 0.77777813 0000200000 0.004739 0 0 0 -0.099526 1.09478714 1001100000 0.002193 0.003070 0 �0:018421 0 1.01315815 0110100000 0.004662 �0:003263 0 0.019580 �0:097902 1.07692316 2010100000 0 0.002817 0 �0:016901 0.084507 0.92957817 1200100000 0.002128 �0:002979 0 0.017872 0 0.98297918 3100100000 �0:001812 �0:002536 0 0.015217 0.152174 0.83695719 5000100000 �0:004532 �0:010574 0 0.063444 0.253776 0.69788520 0102000000 �0:004690 0.006567 �0:006567 0.019700 �0:098499 1.08349021 2002000000 0.004019 0.005627 �0:005627 �0:016881 0.084405 0.92845722 0021000000 �0:002363 �0:003308 0.013233 0 �0:099244 1.09168223 1111000000 0 0 0.006024 0 0 0.99397624 3011000000 0.003650 0.005110 �0:005110 0 0.153285 0.84306625 0301000000 �0:009124 0.012774 �0:019161 0.057482 -0.095803 1.05383226 2201000000 0 0 0.005435 0.016304 0.081522 0.89673927 4101000000 0 0 0.004545 0.040909 0.204546 0.75000028 6001000000 �0:005319 �0:007447 0.01862 0.100532 0.279255 0.61436229 1030000000 �0:006536 0 0.018301 �0:018301 0 1.00653630 0220000000 0.006843 �0:003193 0 0.038321 �0:095803 1.05383231 2120000000 �0:009608 0.002745 0.010980 0 0.082353 0.90588232 4020000000 0.004902 0.006863 0 0.027451 0.205882 0.75490233 1310000000 0.004136 0 0.005790 0.034740 0 0.95533534 3210000000 0 0.004879 0.014634 0.029268 0.146342 0.80487835 5110000000 0.002849 0.007977 0.019943 0.071795 0.239316 0.65812036 7010000000 0 0.009524 0.047619 0.133333 0.285714 0.52381037 0500000000 -0.022124 0.030974 �0:030973 0.092920 �0:092920 1.02212438 2400000000 0.003687 0.005162 0.015487 0.046460 0.077434 0.85177039 4300000000 0.003030 0.012727 0.029697 0.063636 0.190901 0.70000040 6200000000 0.007212 0.023558 0.050481 0.111058 0.252404 0.55528841 8100000000 0.028205 0.043590 0.089744 0.161539 0.269231 0.42307742 10000000000 0.027777 0.083333 0.138889 0.194444 0.250000 0.3055561108



ÆÝÒÔ, òîì 121, âûï. 5, 2002 Ìîäåëèðîâàíèå ïëîòíîé âîäîðîäíîé ïëàçìû : : :×òîáû èññëåäîâàòü ýâîëþöèþ ñïèíîâîãî ñîñòîÿ�íèÿ ìíîãîýëåêòðîííîé ñèñòåìû ñ èçìåíåíèåì òåìïå�ðàòóðû, íåîáõîäèìî óïîðÿäî÷èòü äèàãðàììû ñöåï�ëåííûõ òðàåêòîðèé ïî ïðèçíàêó, êîòîðûé îáúåäè�íÿåò äèàãðàììû ñî ñõîæåé ðåàêöèåé èõ ñòàòèñòè÷å�ñêèõ âåñîâ íà âàðèàöèè òåìïåðàòóðû. Óíèâåðñàëü�íîãî ðåøåíèÿ ýòîé ïðîáëåìû íå ñóùåñòâóåò, òàê êàêðàñïðåäåëåíèå âåñîâ çàâèñèò îò êîíêðåòíîé ãåîìåò�ðèè âíåøíåãî ïîëÿ, è íåîáõîäèìî âûïîëíèòü òðó�äîåìêîå ñòàòèñòè÷åñêîå ìîäåëèðîâàíèå â êàæäîìêîíêðåòíîì ñëó÷àå. Îäíàêî ìîæíî èññëåäîâàòü îá�ùèå ÷åðòû ïîâåäåíèÿ ñïèíà â äîñòàòî÷íî îäíîðîä�íûõ ñèñòåìàõ, åñëè óïîðÿäî÷èòü äèàãðàììû ïî èõñòåïåíè ñâÿçíîñòè. Åñëè íå ó÷èòûâàòü îñöèëëÿöèèçíàêà âåñîâûõ êîý��èöèåíòîâ, òî ðàñïðåäåëåíèå ïîêîí�èãóðàöèÿì âèðòóàëüíûõ òðàåêòîðèé ýëåêòðî�íîâ áëèçêî ê ñòàòèñòè÷åñêîìó ðàñïðåäåëåíèþ êëàñ�ñè÷åñêèõ ïîëèìåðíûõ öåïî÷åê. Ïðîñòåéøåé êîëè÷å�ñòâåííîé õàðàêòåðèñòèêîé ñâÿçíîñòè ÿâëÿåòñÿ êîëè�÷åñòâî öèêëîâ â äèàãðàììå
(f�ig) = NXi=1 �i:Ïàðàìåòð ñâÿçíîñòè�C(f�ig) � N � 
N � 1ïðèíèìàåò çíà÷åíèå �C = 0 äëÿ äèàãðàìì, â êîòî�ðûõ íåò ñöåïëåííûõ òðàåêòîðèé, ñ 
 = N . Íàîáî�ðîò, ìàêñèìàëüíî ñâÿçíàÿ äèàãðàììà ïðåäñòàâëÿåòñîáîé åäèíñòâåííûé öèêë, ñîñòîÿùèé èç âñåõ ïîñëå�äîâàòåëüíî ñöåïëåííûõ âèðòóàëüíûõ òðàåêòîðèé. Âýòîì ñëó÷àå 
 = 1, �C = 1. Äëÿ ïðîìåæóòî÷íûõñîñòîÿíèé 0 < �C < 1. Êëàññû, õàðàêòåðèçóþùèåñÿîäèíàêîâûìè çíà÷åíèÿìè ïàðàìåòðà ñâÿçíîñòè, îáú�åäèíÿþòñÿ â êëàññû ñâÿçíîñòè, êîëè÷åñòâî êîòîðûõðàâíî ÷èñëó ÷àñòèö N â ñèñòåìå. Çíàê ñóììàðíûõêîìáèíàòîðíûõ âåñîâ ðàçëè÷íûõ êëàññîâ ñâÿçíîñòè!0(�C) =Xf�ig0!0(f�ig) (13)çàâèñèò îò ÷åòíîñòè N � 
. Øòðèõ ó ñóììû â (13)îçíà÷àåò, ÷òî ñóììèðóþòñÿ òîëüêî äèàãðàììû îäè�íàêîâîé ñâÿçíîñòè�C = N � NXi=1 �iN � 1 :Ïðåäñòàâëåíèå î ñîîòíîøåíèÿõ ìåæäó ýòèìè êëàññà�ìè äëÿ ðàçëè÷íûõ N äàþò äàííûå òàáë. 3. ×èñëåí�íûé ðàñ÷åò âûïîëíåí ïðÿìûì ïåðåáîðîì âñåõ äèà�ãðàìì ñ íåíóìåðîâàííûìè âåðøèíàìè, ïðè÷åì âåñà
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1.00�èñ. 1. Çàâèñèìîñòè îáîáùåííûõ êîìáèíàòîðíûõâåñîâ ~!0(�C ; fnkg; l) îò ñòåïåíè ñâÿçíîñòè �C äëÿðàçëè÷íûõ ÷èñåë ýëåêòðîíîâ â ñèñòåìå N = 10 (1 ),20 (2 ), 30 (3 ), 40 (4 ), 50 (5 ). Ïîêàçàíû äèàãðàì-ìû ñ ïîëîæèòåëüíûìè (ñïëîøíûå ëèíèè) è îòðèöà-òåëüíûìè (øòðèõîâûå ëèíèè) âåñîâûìè êîý��èöè-åíòàìè. Ïî âåðòèêàëüíîé îñè � ëîãàðè�ìè÷åñêàÿøêàëà!0(f�ig) ðàññ÷èòàíû ìåòîäîì ñëó÷àéíîé âûáîðêè. Âêîíå÷íîé âûáîðêå fnkg îáúåìà l �îðìóëà (13) ïðè�íèìàåò âèä~!0(�C ; fnkg; l) =Xf�ig0!0(f�ig; fnkg; l): (14)Íà ðèñ. 1 ïðåäñòàâëåíû çàâèñèìîñòè ðàññ÷èòàí�íûõ çíà÷åíèé (14) äëÿ 10, 20, 30, 40 è 50 ýëåê�òðîíîâ. Ïîëíûé îáúåì âûáîðêè äëÿ ðàñ÷åòà êàæ�äîé êðèâîé ñîñòàâèë (1�5) � 1010 äèàãðàìì. Íà�ïðèìåð, â ñèñòåìå 50 ýëåêòðîíîâ äëÿ êàæäîé èç204226 äèàãðàìì ñ íåíóìåðîâàííûìè âåðøèíàìè ìå�òîäîì ñëó÷àéíîé âûáîðêè âû÷èñëåíû ñîîòâåòñòâó�þùèå çíà÷åíèÿ ~!0(f�ig; fnkg; l) ñ l = 10000. Ïðèðàñ÷åòå êàæäîãî òàêîãî çíà÷åíèÿ îáúåì ñëó÷àéíîéâûáîðêè ïî âñåì ñïèíîâûì ñîñòîÿíèÿì ñîñòàâèël(N=2) = 2:5 � 105. Çàòåì äëÿ êàæäîé èç 204226 äèà�ãðàìì âû÷èñëåí åå ïàðàìåòð ñâÿçíîñòè è ïðîñóììè�ðîâàíû âåñà äèàãðàìì ñ îäèíàêîâûìè �C . �àñ÷åòêðèâîé çàíÿë 10 ÷àñîâ ïðîöåññîðíîãî âðåìåíè íàêîìïüþòåðå IBM PC Pentium III ñ òàêòîâîé ÷àñòîòîé600 Ì�ö. Èç ðèñ. 1 âèäíî, ÷òî îáîáùåííûå êîìáè�íàòîðíûå âåñà äèàãðàìì áûñòðî ðàñòóò ïî àáñîëþò�íîé âåëè÷èíå ñ ðîñòîì ñâÿçíîñòè. Ïðè ïîâûøåíèèòåìïåðàòóðû ñòàòèñòè÷åñêèå âåñà, ïðîïîðöèîíàëü�íûå a(fri(j)g; f�ig; �), ñèëüíîñâÿçíûõ äèàãðàìì áû�ñòðî óìåíüøàþòñÿ. Âûæèâàþò ñëàáî ñâÿçíûå äèà�ãðàììû. Ïðè ïîíèæåíèè òåìïåðàòóðû ñðåäíÿÿ äëè�1109



Ñ. Â. Øåâêóíîâ ÆÝÒÔ, òîì 121, âûï. 5, 2002Òàáëèöà 3. Êîëè÷åñòâî äèàãðàìì ñöåïëåííûõ �åéíìàíîâñêèõ òðàåêòîðèé, ïîðîæäàåìûõ ïðèìåíåíèåì îïåðà-òîðîâ ñèììåòðèè Þíãà â ñèñòåìàõ ñ ðàçëè÷íûìè ÷èñëàìè ýëåêòðîíîâ NN Êîëè÷åñòâîäèàãðàììíóìåðîâàííûõòðàåêòîðèé Êîëè÷åñòâîäèàãðàììíåíóìåðîâàííûõòðàåêòîðèé Êîëè÷åñòâîêëàññîâäèàãðàìì ñðàçíûìè �C5 120 7 510 362800 42 1020 2:433 � 1018 627 2030 2:653 � 1032 5604 3040 8:159 � 1047 37338 4050 3:041 � 1064 204226 50íà �åéíìàíîâñêîé òðàåêòîðèè óâåëè÷èâàåòñÿ è ñëà�áî ñâÿçíûå äèàãðàììû òåðÿþò ñâîå ïðåèìóùåñòâî.Â ýòèõ óñëîâèÿõ âêëàä ñèëüíî ñâÿçíûõ äèàãðàììðàñòåò. Îäíîâðåìåííî ðàñòåò ÷óâñòâèòåëüíîñòü ñòà�òèñòè÷åñêèõ âåñîâûõ êîý��èöèåíòîâ ê ïîëîæåíèþâèðòóàëüíûõ òðàåêòîðèé â ïðîñòðàíñòâå fri(j)g. Ïî�ýòîìó ïðè íèçêèõ òåìïåðàòóðàõ ìåæýëåêòðîííûåîáìåííûå êîððåëÿöèè óñèëèâàþòñÿ.Ìåõàíèçì ïîíèæåíèÿ ñïèíà ñèñòåìû ïðè îõëàæ-äåíèè ñòàíîâèòñÿ ÿñíûì èç êðèâûõ ðàñïðåäåëåíèÿïî ñïèíîâûì ñîñòîÿíèÿì, ïðåäñòàâëåííûõ íà ðèñ. 2äëÿ äèàãðàìì ñ ïîëîæèòåëüíûìè âåñîâûìè êîìáè�íàòîðíûìè êîý��èöèåíòàìè. Àíàëîãè÷íûå ðàñïðå�äåëåíèÿ ïîëó÷àþòñÿ è äëÿ äèàãðàìì ñ îòðèöàòåëü�íûìè âåñîâûìè êîý��èöèåíòàìè. Ïðè äîñòàòî÷íîâûñîêîé òåìïåðàòóðå âûæèâàåò òîëüêî äèàãðàììà ñïîëíîñòüþ ðàñöåïëåííûìè òðàåêòîðèÿìè (�C = 0)è ëèíåéíûì ðàñïðåäåëåíèåì ïî ñïèíîâûì ñîñòîÿíè�ÿì (êðèâàÿ 1 íà ðèñ. 2). Îáðàçîâàíèå öèêëîâ ñöåï�ëåííûõ òðàåêòîðèé (ðîñò �C) ïðè ïîíèæåíèè òåìïå�ðàòóðû ñîïðîâîæäàåòñÿ ïåðåðàñïðåäåëåíèåì â ïîëü�çó áîëüøèõ çíà÷åíèé S (êðèâûå 2, 3, 4 íà ðèñ. 2,3). �åçóëüòèðóþùåå ðàñïðåäåëåíèå ïîëó÷àåòñÿ ñóì�ìèðîâàíèåì ðàñïðåäåëåíèé äëÿ êàæäîãî èç âîçìîæ�íûõ �C ñî ñâîèìè âåñàìè è çíàêàìè. Íàèáîëåå âåñî�ìûé ïîñëå �C = 0 âêëàä â ñðåäíèå äàþò äèàãðàì�ìû ñ ìèíèìàëüíûì �C � ñ îäíîé ïàðîé ñöåïëåííûõòðàåêòîðèé. Îáîáùåííûé âåñ ýòèõ äèàãðàìì èìååòçíàê, ïðîòèâîïîëîæíûé âåñó äèàãðàìì ñ �C = 0,è îòâå÷àþùàÿ èì êðèâàÿ ðàñïðåäåëåíèÿ ïî ñïèíî�âûì ñîñòîÿíèÿì ñ íåêîòîðûì îòíîñèòåëüíûì âåñîììåíüøèì åäèíèöû âû÷èòàåòñÿ èç êðèâîé 1 ðèñ. 2.Â ðåçóëüòàòå ýòîãî ïîíèæàåòñÿ âåðîÿòíîñòü, ïðåæ�
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S�èñ. 2. Êîìáèíàòîðíûå ðàñïðåäåëåíèÿ~�(�C ; S; fnkg; l) â ñèñòåìå èç 50 ýëåêòðîíîâïî ñïèíîâûì ñîñòîÿíèÿì, ñîäåðæàùèìñÿ âî âñåõäèàãðàììàõ ñ ïîëîæèòåëüíûìè êîìáèíàòîðíûìèâåñîâûìè êîý��èöèåíòàìè è �èêñèðîâàííûìçíà÷åíèåì ïàðàìåòðà ñâÿçíîñòè �C = 0 (1 ),0:0408 (2 ), 0:0816 (3 ), 0:1224 (4 ). Øòðèõîâàÿëèíèÿ � îæèäàåìûé âèä ðåçóëüòèðóþùåãî ðàñ-ïðåäåëåíèÿ ïðè äîñòàòî÷íî âûñîêîé òåìïåðàòóðå(ñõåìàòè÷íî)äå âñåãî, áîëüøèõ çíà÷åíèé S, è ðåçóëüòèðóþùàÿêðèâàÿ îêàçûâàåòñÿ âûïóêëîé (ïóíêòèð íà ðèñ. 2),÷òî ñîîòâåòñòâóåò ïåðåðàñïðåäåëåíèþ âåñîâ â ïîëü�çó ìàëûõ çíà÷åíèé S. Äàëüíåéøåå ïîíèæåíèå òåìïå�ðàòóðû ïðèâîäèò ê ïåðåðàñïðåäåëåíèþ ñòàòèñòè÷å�ñêèõ âåñîâ â ïîëüçó ñèëüíî ñâÿçíûõ äèàãðàìì. Â äî�ñòàòî÷íî îäíîðîäíîé ñèñòåìå ñëåäóåò îæèäàòü ïðî�1110



ÆÝÒÔ, òîì 121, âûï. 5, 2002 Ìîäåëèðîâàíèå ïëîòíîé âîäîðîäíîé ïëàçìû : : :
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S�èñ. 3. Òî æå, ÷òî íà ðèñ. 2, â îáëàñòè íèçêèõ çíà-÷åíèé ñïèíà è áîëåå âûñîêèõ çíà÷åíèé �C = 0:0408(1 ), 0:0816 (2 ), 0:1224 (3 ), 0:1633 (4 ), 0:2041 (5 )
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�èñ. 4. Êðèâûå ~�(�C ; S; fnkg; l) â ñèñòåìå èç 50ýëåêòðîíîâ êàê �óíêöèè ïàðàìåòðà ñâÿçíîñòè �Cäëÿ äâóõ ñïèíîâûõ ñîñòîÿíèé ñ ìàêñèìàëüíûìèçíà÷åíèÿìè ñïèíîâîãî ÷èñëà: S = 25 (1, 3 ), 24 (2,4 ); 1, 2 � äèàãðàììû ñ ïîëîæèòåëüíûìè, 3, 4 � ñîòðèöàòåëüíûìè îáîáùåííûìè âåñàìèäîëæåíèÿ òåíäåíöèè óìåíüøåíèÿ ñïèíà ñèñòåìû. Âñèëüíî íåîäíîðîäíîì ïîëå äèàãðàììû, êîìïëèìåí�òàðíûå ãåîìåòðèè âíåøíåãî ïîëÿ, ïîëó÷àò ïðåèìó�ùåñòâî, è êàðòèíà ðåçóëüòèðóþùåãî ðàñïðåäåëåíèÿïî ñïèíîâûì ñîñòîÿíèÿì ìîæåò îêàçàòüñÿ ñëîæíîé,à ðåçóëüòèðóþùèé ñïèí íåíóëåâûì.Ñ ðîñòîì ñâÿçíîñòè äèàãðàìì âåñà ñîñòîÿíèéñ ìàêñèìàëüíî âîçìîæíûìè çíà÷åíèÿìè ñïèíàS = N=2 è S = N=2 � 1 ìîíîòîííî ðàñòóò ïî àáñî�ëþòíîìó çíà÷åíèþ, â òî âðåìÿ êàê âåñà ñïèíîâûõñîñòîÿíèé ñî ñðåäíèìè çíà÷åíèÿìè S ïðîõîäÿò
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αc�èñ. 5. Òî æå, ÷òî íà ðèñ. 4, äëÿ ñîñòîÿíèé ñ íèç-êèìè çíà÷åíèÿìè ñïèíà S = 23 (1 ), 22 (2 ), 21 (3 ),20 (4 ), 19 (5 ), 17 (6 ), 15 (7 ), 12 (8 ). Ñïëîøíûåêðèâûå � äèàãðàììû ñ ïîëîæèòåëüíûìè, øòðèõî-âûå � ñ îòðèöàòåëüíûìè îáîáùåííûìè âåñàìè÷åðåç ýêñòðåìóì â ðàéîíå �C < 0:25. Ïðè äàëü�íåéøåì ïîíèæåíèè S ìîíîòîííûé ðîñò ñìåíÿåòñÿìîíîòîííûì óáûâàíèåì (ðèñ. 4, 5).4. Ï�ÎÁËÅÌÀ ¾ÎÒ�ÈÖÀÒÅËÜÍÛÕÇÍÀÊÎÂ¿Â ðÿäó òðóäíîñòåé, ñîïðîâîæäàþùèõ ðàçâèòèåìåòîäîâ êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ñèñòåìêâàíòîâûõ ÷àñòèö, íàèáîëåå øèðîêî îáñóæäàåìîéïðîáëåìîé ÿâëÿåòñÿ òàê íàçûâàåìàÿ ïðîáëåìà¾îòðèöàòåëüíûõ çíàêîâ¿ [64�78℄. Ý��åêòèâíîñòüðàñ÷åòíîé ïðîöåäóðû ìîæåò áûòü ñóùåñòâåííîïîâûøåíà, åñëè ìèêðîñîñòîÿíèÿ, äàþùèå áëèçêèåçíàêîïåðåìåííûå âêëàäû, èñêëþ÷èòü èç ïðîöåññàìàðêîâñêîãî áëóæäàíèÿ. Òî÷íûé ðåçóëüòàò áóäåòäîñòèãíóò, åñëè äëÿ êàæäîãî êîíêðåòíîãî ðàñïî�ëîæåíèÿ âåðøèí ëîìàíûõ òðàåêòîðèé ïðîâåñòèïðåäâàðèòåëüíîå ñóììèðîâàíèå ïî âñåì âîçìîæíûìf�ig. Â ýòîì ñëó÷àå âçàèìíàÿ êîìïåíñàöèÿ çíàêîïå�ðåìåííûõ êîý��èöèåíòîâ ïðèâåäåò ê ïîíèæåíèþâåñà íå�èçè÷åñêèõ êîí�èãóðàöèé òðàåêòîðèé èåñòåñòâåííîìó âûòåñíåíèþ èõ èç ïðîöåññà áëóæ-äàíèé. Äëÿ áîëüøèõ N ïðîáëåìà ìîæåò áûòüðåøåíà çàìåíîé ñóììèðîâàíèÿ ïî f�ig ñëó÷àéíûìèâûáîðêàìè èç âîçìîæíûõ f�ig. Â äàííîé ðàáîòå ìûïðèìåíÿåì áîëåå ïðîñòîé â ÷èñëåííîé ðåàëèçàöèèìåòîä âûòåñíåíèÿ íå�èçè÷åñêèõ ìèêðîñîñòîÿíèé.Èäåÿ ýòîãî ìåòîäà ñîñòîèò â ìîäè�èêàöèè �óíê�öèîíàëüíîãî âèäà a(fri(j)g; f�ig; �) òàêèì îáðàçîì,1111



Ñ. Â. Øåâêóíîâ ÆÝÒÔ, òîì 121, âûï. 5, 2002÷òîáû âåðîÿòíîñòè ìèêðîñîñòîÿíèé, ïðîòèâîðå÷à�ùèõ ïðèíöèïó Ïàóëè, îêàçàëèñü íèçêèìè è ïî÷òèíå ïîñåùàëèñü â ïðîöåññå ìàðêîâñêîãî áëóæäàíèÿ.Áåçóñëîâíî, òàêàÿ ìîäè�èêàöèÿ íåèçáåæíî ïîâëå�÷åò îïðåäåëåííóþ ñèñòåìàòè÷åñêóþ ïîãðåøíîñòü,òàê êàê íåâîçìîæíî àáñîëþòíî òî÷íî î÷åðòèòüãðàíèöû ñêîìïåíñèðîâàííûõ ìèêðîñîñòîÿíèé, èâûòåñíåíèå çàâåäîìî íåäîïóñòèìûõ çàäåíåò ÷àñòü�èçè÷åñêè äîïóñòèìûõ âèðòóàëüíûõ òðàåêòîðèé.Ïîãðåøíîñòü ìîæåò áûòü ñâåäåíà ê íóëþ ñóæåíè�åì îáëàñòè âûòåñíÿåìûõ ìèêðîñîñòîÿíèé òàêèìîáðàçîì, ÷òîáû èõ ãðàíèöà îêàçàëàñü çà ïðåäåëàìèîáëàñòè âûòåñíåíèÿ. Â ýòîì ñëó÷àå íå âñå òàêèåñîñòîÿíèÿ îêàæóòñÿ èñêëþ÷åííûìè èç ïðîöåññàìàðêîâñêîãî áëóæäàíèÿ, è ÷àñòü âû÷èñëèòåëüíûõóñèëèé áóäåò çàòðà÷åíà íà èõ ïîñåùåíèå. ×åìîáøèðíåå îáëàñòü âûòåñíÿåìûõ ñîñòîÿíèé, òåìáîëüøå øàíñîâ çàòðîíóòü �èçè÷åñêè ðåàëèçóåìûåñîñòîÿíèÿ, íî òåì ìåíüøå ñòàòèñòè÷åñêàÿ ïîãðåø�íîñòü. Ñóùåñòâóåò îïòèìàëüíûé ðåæèì, êîãäàñèñòåìàòè÷åñêàÿ ïîãðåøíîñòü çíà÷èòåëüíî ìåíüøåñòàòèñòè÷åñêîé ïîãðåøíîñòè, ñâÿçàííîé ñ çàòðàòàìèíà íå�èçè÷åñêèå ñîñòîÿíèÿ. Îïòèìàëüíûé ðåæèìäîëæåí îïðåäåëÿòüñÿ ìåòîäîì ïðîá äëÿ êàæäîéêîíêðåòíîé ñèòóàöèè. Â äàííîé ðàáîòå ìû ïðî�âîäèì âûòåñíåíèå íå�èçè÷åñêèõ ìèêðîñîñòîÿíèéçàìåíîé a(fri(j)g; f�ig; �) íà åå ìîäè�èêàöèþamod(fri(j)g; f�ig; �) == a(fri(j)g; f�ig; �) exp(�VD(fri(j)g)); (15)ãäå íàïðàâëÿþùèé ïîòåíöèàëVD(fri(j)g) = Xl<m MXj=10��D(jrl(j)� rm(j + 1)j) ++ Xl<m MXj=1 (�D(jrl(j)� rm(j � 1)j))1A (16)ïðè÷åì rn(M + 1) = rk(1) äëÿ ñöåïëåííûõ òðàåêòî�ðèé ñ íîìåðàìè n è k,�D(r) = exp�b0�1� rr0�� ;à b0; r0 � ïàðàìåòðû, êîíòðîëèðóþùèå æåñòêîñòüè õàðàêòåðíûé ðàäèóñ âçàèìîäåéñòâèÿ. Îïòèìàëü�íûå çíà÷åíèÿ b0; r0 óñòàíàâëèâàþòñÿ ïðîãðàììîé íàíà÷àëüíîì ñåãìåíòå ìàðêîâñêîãî ïðîöåññà ñ ïîìî�ùüþ ñèñòåìû îáðàòíûõ ñâÿçåé, ïðåäóñìîòðåííûõ âàëãîðèòìå. Çíà÷åíèÿ b0; r0 êîððåêòèðóþòñÿ òàêèìîáðàçîì, ÷òîáû äîëÿ ïîñåùàåìûõ ìèêðîñîñòîÿíèé

ñ îñöèëëèðóþùèìè çíàêàìè ñîñòàâëÿëà íå áîëåå25% îò îáúåìà íàêîïëåííîé ñòàòèñòèêè. Íàïðàâëÿ�þùèé ïîòåíöèàë (16) âûçûâàåò ïîíèæåíèå ñòàòèñòè�÷åñêèõ âåñîâ ñîñòîÿíèé ñ áëèçêî ðàñïîëîæåííûìèâåðøèíàìè, ÷åðåç êîòîðûå îñóùåñòâëÿåòñÿ ñöåïëå�íèå òðàåêòîðèé. Èìåííî òàêèå êîí�èãóðàöèè ïîðî�æäàþò âêëàäû ñ îñöèëëèðóþùèìè çíàêàìè è îòâå�÷àþò ñèëüíîìó ïåðåêðûâàíèþ âîëíîâûõ �óíêöèé.Â óñëîâèÿõ ñëàáî âûðîæäåííîé ïëàçìû íåîáõîäè�ìîñòü â âûòàëêèâàþùåì ïîòåíöèàëå èñ÷åçàåò, è ïðî�ãðàììà àâòîìàòè÷åñêè óñòàíàâëèâàåò r � 0, ÷òî ñî�îòâåòñòâóåò îòêëþ÷åíèþ ìåõàíèçìà âûòàëêèâàíèÿ.Ïðè ïîíèæåíèè òåìïåðàòóðû ñïèí ñèñòåìû èìå�åò òåíäåíöèþ ê óìåíüøåíèþ. Â òåðìèíàõ îäíîýëåê�òðîííîãî ïðèáëèæåíèÿ ýòîìó ñîîòâåòñòâóåò ¾ñïàðè�âàíèå¿ ñïèíîâ ÷àñòè ýëåêòðîíîâ. Ñîâïàäåíèå êîîð�äèíàòíûõ âîëíîâûõ �óíêöèé äâóõ ýëåêòðîíîâ, íà�õîäÿùèõñÿ â ðàçíûõ ñïèíîâûõ ñîñòîÿíèÿõ, íå ïðî�òèâîðå÷èò ïðèíöèïó Ïàóëè, è ñîñòîÿíèÿ ñ ïåðåêðû�âàþùèìèñÿ âîëíîâûìè �óíêöèÿìè ïàð ýëåêòðîíîâìîãóò èìåòü âûñîêèå ñòàòèñòè÷åñêèå âåñà. Äëÿ ðàñ�÷åòîâ ïðè íèçêèõ òåìïåðàòóðàõ âìåñòî (16) íóæíîïðèìåíÿòü ìîäè�èöèðîâàííûé âûòàëêèâàþùèé ïî�òåíöèàë, â êîòîðîì �D(r) äåéñòâóåò òîëüêî ìåæäóòðàåêòîðèÿìè ñîâïàäàþùåé ÷åòíîñòè:VD(fri(j)g) =Xl;m MXj=1 (�D(jr2l(j)� r2m(j + 1)j) ++Xl;m MXj=1 (�D(jr2l(j)� r2m(j � 1)j) ++Xl;m MXj=1 (�D(jr2l+1(j)� r2m+1(j + 1)j) ++Xl;m MXj=1 (�D(jr2l+1(j)� r2m+1(j � 1)j) : (17)5. ÝÑÒÈÌÀÒÎ�ÛÊÂÀÍÒÎÂÎÌÅÕÀÍÈ×ÅÑÊÈÕÍÀÁËÞÄÀÅÌÛÕ Â ÑÈÑÒÅÌÀÕ ÑÎÁÌÅÍÎÌÂû÷èñëåíèå êàíîíè÷åñêèõ ñðåäíèõ ðàçëè÷íûõêâàíòîâîìåõàíè÷åñêèõ íàáëþäàåìûõ ñâîäèòñÿ ê èí�òåãðèðîâàíèþ ýñòèìàòîðîâ � �óíêöèé ïîëîæåíèÿ�åéíìàíîâñêèõ òðàåêòîðèé â ïðîñòðàíñòâå. Ñèì�ìåòðèçàöèÿ ïî ïåðåñòàíîâêàì óñëîæíÿåò êàê �óíê�öèþ ðàñïðåäåëåíèÿ, òàê è ñàìè ýñòèìàòîðû. Ýòîéïðîáëåìå ïîñâÿùåí ñëåäóþùèé ðàçäåë ñòàòüè. Êâàí�1112



ÆÝÒÔ, òîì 121, âûï. 5, 2002 Ìîäåëèðîâàíèå ïëîòíîé âîäîðîäíîé ïëàçìû : : :òîâîìåõàíè÷åñêèå ðàâíîâåñíûå ñðåäíèå âûðàæàþò�ñÿ ÷åðåç ïðîèçâåäåíèå îïåðàòîðîâhAi = Tr�Â exp���Ĥ��Tr�exp���Ĥ�� ; (18)ãäå Ĥ � îïåðàòîð �àìèëüòîíà, à � = 1=kBT � îáðàò�íàÿ òåìïåðàòóðà. Çíàìåíàòåëü (18) ñîäåðæèò òîëüêîäèàãîíàëüíûå ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû ñòàòèñòè÷åñêî�ãî îïåðàòîðà, à ÷èñëèòåëü � åùå è íåäèàãîíàëüíûå.Ïðèñóòñòâèå íåäèàãîíàëüíûõ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâîçíà÷àåò, ÷òî â ïðåäñòàâëåíèè èíòåãðàëîâ ïî òðàåê�òîðèÿì �óíêöèîíàëû â ÷èñëèòåëå (1) äîëæíû âû�÷èñëÿòüñÿ íà íåçàìêíóòûõ òðàåêòîðèÿõ. Ìîæíî èç�áàâèòüñÿ îò íåäèàãîíàëüíûõ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîââ ÷èñëèòåëå, åñëè íàéòè òàêîé äèàãîíàëüíûé â êîîð�äèíàòíîì ïðåäñòàâëåíèè îïåðàòîð B̂, ÷òîTr�Â exp���Ĥ�� = Tr�B̂ exp���Ĥ�� :Äèàãîíàëüíûå ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû B̂ ÿâëÿþòñÿýñòèìàòîðîì îïåðàòîðà Â. Ìû ïîêàæåì îáùèé ïóòüïîñòðîåíèÿ ýñòèìàòîðîâ â ñèñòåìå ñ îáìåíîì íàïðèìåðå ïðîñòðàíñòâåííîé �óíêöèè ðàñïðåäåëåíèÿýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè. Â ÷èñòîì êâàíòîâîì ñîñòîÿ�íèè, îïèñûâàåìîì âîëíîâîé �óíêöèåé 	(fxig), ðàñ�ïðåäåëåíèå ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè èìååò âèä�(r) = Z 	(fxig) NXk=1 Æ(xk � r)��	�(fxig)dx1dx2 : : : dxN : (19)Íåñìîòðÿ íà âíåøíþþ ñõîæåñòü çàïèñè (19) ñ ìàò�ðè÷íûì ýëåìåíòîì îïåðàòîðà, ñóììà Æ-�óíêöèé Äè�ðàêà ïîä èíòåãðàëîì (19) íå ÿâëÿåòñÿ îïåðàòîðîì,äåéñòâóþùèì íà ñòîÿùóþ çà íåé âîëíîâóþ �óíê�öèþ, òàê êàê ñàìî ïî ñåáå óìíîæåíèå íà Æ-�óíêöèþáåç èíòåãðèðîâàíèÿ íå èìååò ñìûñëà. Ïðîáëåìà îò�ñóòñòâèÿ îïåðàòîðà äëÿ ðàñïðåäåëåíèÿ (19) ìîæåòáûòü ðåøåíà ñ ïîìîùüþ âñïîìîãàòåëüíîé �óíêöèè�!(r), äëÿ êîòîðîé êâàíòîâîìåõàíè÷åñêèé îïåðàòîðñóùåñòâóåò:�!(r) = Z 	(fxig) 1! NXk=1 �!(xk � r)��	�(fxig)dx1dx2 : : : dxN : (20)Çäåñü �!(x) = 1 â !-îêðåñòíîñòè òî÷êè x = 0 è íóëüâî âñåõ îñòàëüíûõ òî÷êàõ. Ñ îäíîé ñòîðîíû, èç ñðàâ�íåíèÿ (19) è (20) ñëåäóåò, ÷òî�(r) = lim!!0 �!(r):

Ñ äðóãîé ñòîðîíû, (20) ÿâëÿåòñÿ ìàòðè÷íûì ýëåìåí�òîì îïåðàòîðà̂�!(r) = 1! NXk=1 �!(xk � r); (21)äëÿ êîòîðîãî â ñèììåòðèçîâàííîì ïî ïåðåñòàíîâ�êàì ïðåäñòàâëåíèè ìîæíî âûïîëíèòü ñòàòèñòè÷å�ñêîå óñðåäíåíèå ñòàíäàðòíûì îáðàçîì. Â îáîçíà÷å�íèÿõ [81℄ èìååì�(r) = lim!!0Tr��̂!(r) exp ���Ĥ��Tr�exp���Ĥ�� == lim!!0XS Xfmig0Xfm0ig0 Z 0 dNr Z 0 dNr0 �� hS; fmig; frigj�̂!(r)jS; fm0ig; fr0igi �� hS; fm0ig; fr0igj exp(��Ĥ)jS; fmig; frigi �� dNr dNr0=Tr(exp(��Ĥ)): (22)Øòðèõè ó ñóìì è èíòåãðàëà îçíà÷àþò, ÷òî ñóììè�ðîâàíèå è èíòåãðèðîâàíèå ïðîâîäÿòñÿ ïî íåñâÿçàí�íûì ïåðåñòàíîâêàìè íàáîðàì fmig, fm0ig, frig, fr0ig.Â (22) îòñóòñòâóþò íåäèàãîíàëüíûå ïî S ìàòðè÷�íûå ýëåìåíòû èç-çà îðòîãîíàëüíîñòè ñîîòâåòñòâóþ�ùèõ ñïèíîâûõ �óíêöèé è âñëåäñòâèå òîãî, ÷òî îïå�ðàòîð �̂!(r) íå äåéñòâóåò íà ñïèíîâûå ïåðåìåííûå.Èñïîëüçóåì äèàãîíàëèçîâàííóþ �îðìó (7) èç [81℄äëÿ ïîëíîé âîëíîâîé �óíêöèè	(S; fmig; frig; f�ig; fxig) == N !Xn=1(�1)g(n) ~��S; fmig; P̂nf�ig� f �frig; P̂nfxig� == N !Xn=1(�1)g(n) ~��S; P̂nfmig; f�ig��� f �P̂nfrig; fxig� (23)â çàïèñè ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ �̂!(r) â (22):�(r) == lim!!0XS Xfmig0Xfm0ig0 N !Xn=1 N !Xk=1 Xf�i=�1=2gZ 0 dNrZ 0 dNr0�� (�1)g(n) ~��S; P̂nfmig; f�ig��� (�1)g(k) ~��S; P̂kfm0ig; f�ig��� hP̂nfrigj�̂!(r)jP̂kfr0igi �� hS; fm0ig; fr0igj exp(��Ĥ)jS; fmig; frigi==Tr(exp(��Ĥ)): (24)1113



Ñ. Â. Øåâêóíîâ ÆÝÒÔ, òîì 121, âûï. 5, 2002Â êàæäîì ñëàãàåìîì ñ èíäåêñàìè n è k â (24)ïðîâåäåì çàìåíó ïåðåìåííûõ ñóììèðîâàíèÿf ~mig � P̂nfmig, f ~m0ig � P̂kfm0ig è èíòåãðèðîâàíèÿf~rig � P̂nfrig, f~r0ig � P̂kfrig, à òàêæå âîñïîëüçó�åìñÿ ñâîéñòâîì àíòèñèììåòðèè ïîëíîé âîëíîâîé�óíêöèè â ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòàõ exp(��Ĥ) îòíîñè�òåëüíî ýòèõ ïåðåñòàíîâîê. Ïîñëå ýòîãî çàâèñèìîñòüñëàãàåìûõ îò n è k èñ÷åçàåò è èõ ìîæíî îáúåäèíèòüñ ìíîæèòåëåì (N !)2:�(r) == lim!!0(N !)2XS Xf ~mig0Xf ~m0ig0 Xf�i=�1=2g Z 0 dN ~r Z 0 dN ~r0�� ~� (S; f ~mig; f�ig) ~� (S; f ~m0ig; f�ig)�� hf~rigj�̂!(r)jf~r0igi �� hS; f ~m0ig; f~r0igj exp(��Ĥ)jS; f ~mig; f~rigi==Tr(exp(��Ĥ)) == lim!!0XS Xfmig0 Z 0 dN ~r Z dN ~r0hf~rigj�̂!(r)jf~r0igi �� hS; f ~mig; f~r0igj exp(��Ĥ)jS; f ~mig; f~rigi==Tr(exp(��Ĥ)): (25)Ïðè íàïèñàíèè ïîñëåäíåãî âûðàæåíèÿ èñïîëüçîâà�íî ñâîéñòâî îðòîãîíàëüíîñòè ìîäè�èöèðîâàííûõñïèíîâûõ �óíêöèé ~�(S; fmig; f�ig) äëÿ íåñâÿçàí�íûõ ïåðåñòàíîâêàìè íàáîðîâ fmig, â ðåçóëüòàòå ÷åãîñóììèðîâàíèå ïî fm0ig èñ÷åçàåò, à òàêæå èñïîëüçîâà�íû ñîîòíîøåíèÿ (10)�(12) èç [81℄. Â (25) ïðîâåäåíîäåëåíèå íàN ! ñ óäàëåíèåì øòðèõà ñ èíòåãðàëà ïî ~r0.Ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû �̂!(r) â íåñèììåòðèçîâàí�íîì êîîðäèíàòíîì ïðåäñòàâëåíèè â ïðåäåëå ! ! 0èìåþò âèälim!!0hfrig~�!(r)jfr0igi == NXk=1 Æ(rk � r)Yi Æ(ri � r0i); (26)ïîýòîìó èíòåãðèðîâàíèå ïî øòðèõîâàííûì êîîðäè�íàòàì îñòàâëÿåò òîëüêî äèàãîíàëüíûå ìàòðè÷íûåýëåìåíòû exp(��Ĥ) â ñèììåòðèçîâàííîì ïî ïåðåñòà�íîâêàì ïðåäñòàâëåíèè:�(r) =XS Xfmig0 Z 0 dNr NXk=1 Æ(rk � r)�� hS; fmig; frigj exp(��Ĥ)jS; fmig; frigi==Tr(exp(��Ĥ)) =

=XS (2S + 1)Xn WS(P̂n) Z dNr NXk=1 Æ(rk � r)�� hfrigj exp(��Ĥ)jP̂nfrigi=Tr(exp(��Ĥ)): (27)Ïðè âûâîäå ïîñëåäíåãî âûðàæåíèÿ íóæíî ïîâòî�ðèòü òå æå âûêëàäêè, ÷òî è ïðè ïîëó÷åíèè (9) â [81℄.Çàïèñûâàÿ ïîñëåäíåå âûðàæåíèå (27) â âèäå èíòå�ãðàëà ïî òðàåêòîðèÿì â �îðìå, êîòîðóþ îí èìååò äîâçÿòèÿ ïðåäåëà, è èñïîëüçóÿ ñâîéñòâî èíâàðèàíòíî�ñòè èíòåãðàëà îòíîñèòåëüíî öèêëè÷åñêîé ïåðåíóìå�ðàöèè âåðøèí òðàåêòîðèé, ïîëó÷àåì âûðàæåíèå äëÿýñòèìàòîðà ïðîñòðàíñòâåííîãî ðàñïðåäåëåíèÿ ïëîò�íîñòè �e(r) = 1M NXk=1 MXj=1 Æ (rk(j)� r) : (28)×èñëåííîå óñðåäíåíèå (28) îñóùåñòâëÿåòñÿ ñ ïîìî�ùüþ áëóæäàíèÿ â ïðîñòðàíñòâå òðàåêòîðèé fri(j)gè âñåõ ñïîñîáîâ èõ ñöåïëåíèÿ f�ig ñ �óíêöèåé ðàñ�ïðåäåëåíèÿ!(x) = ~! (f�ig; fnkg;M)a (fri(j)g; f�ig; �) // ~! (f�ig; fnkg;M)�� exp8<:�24Mm02�~2 NXi=1 MXj=1 (ri(j + 1)� ri(j))2++ �M MXj=1 V (fri(j)g)359=; : (29)6. �ÅÇÓËÜÒÀÒÛ ×ÈÑËÅÍÍÎ�ÎÌÎÄÅËÈ�ÎÂÀÍÈß ÏËÎÒÍÎÉÂÎÄÎ�ÎÄÍÎÉ ÏËÀÇÌÛ×èñëåííîå ìîäåëèðîâàíèå âûïîëíåíî äëÿäâóõ çíà÷åíèé ïëîòíîñòè: �1 = 0:696 � 1021 ñì�3(T = 37130�137860 Ê) è �2 = 1023 ñì�3(T = 347220�1493000 Ê). Â ïåðâîì ñëó÷àå ïëîò�íîñòü ïëàçìû íà òðè ïîðÿäêà ìåíüøå ïëîòíîñòèêîíäåíñèðîâàííîé �àçû, à âî âòîðîì � ñðàâíèìàñ íåé. Êðàåâûå ý��åêòû èñêëþ÷åíû ïðèìåíåíèåìïåðèîäè÷åñêèõ ãðàíè÷íûõ óñëîâèé. Âñå ýëåêòðî�ñòàòè÷åñêèå âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó ÷àñòèöàìèó÷èòûâàþòñÿ ÿâíî ìåòîäîì íàèáëèæàéøåãî îáðàçà.Êóáè÷åñêàÿ ÿ÷åéêà ïåðèîäè÷íîñòè ñîäåðæèò 100ïðîòîíîâ è 100 ýëåêòðîíîâ. Ïðîòîíû îïèñûâàþòñÿìåòîäàìè êëàññè÷åñêîé ñòàòèñòèêè, à ýëåêòðîíû �êâàíòîâîé. Êàæäûé ýëåêòðîí ïðåäñòàâëåí çàìêíó�òîé �åéíìàíîâñêîé òðàåêòîðèåé, àïïðîêñèìèðóå�ìîé ëîìàíîé ñ M âåðøèíàìè (M = 80; 160; 320 â1114



ÆÝÒÔ, òîì 121, âûï. 5, 2002 Ìîäåëèðîâàíèå ïëîòíîé âîäîðîäíîé ïëàçìû : : :çàâèñèìîñòè îò òåìïåðàòóðû). Ìàðêîâñêèé ñëó÷àé�íûé ïðîöåññ ñîñòîèò â ïîñëåäîâàòåëüíîñòè øàãîâïî ñäâèãó âåðøèí òðàåêòîðèé, ñäâèãó è ïîâîðîòóòðàåêòîðèé êàê öåëîãî, ñöåïëåíèþ òðàåêòîðèé âöèêëû è èõ ðàñöåïëåíèþ, à òàêæå ñäâèãó ïðîòîíîâ.Â êàæäîì ñåàíñå ðàñ÷åòà âûïîëíåíî îò 200 äî 900ìèëëèîíîâ øàãîâ, èç êîòîðûõ ïåðâûå 100�300 ìèë�ëèîíîâ èñïîëüçîâàíû äëÿ òåðìàëèçàöèè ñèñòåìû,à îñòàëüíûå � äëÿ ðàñ÷åòà ðàâíîâåñíûõ ñðåäíèõ.Íà ýòàïå ðàñ÷åòà ñðåäíèõ ïðîèñõîäèëî îò 3 äî 10òûñÿ÷ ñöåïëåíèé è ðàñöåïëåíèé òðàåêòîðèé. Îáúåìñëó÷àéíîé âûáîðêè äëÿ ðàñ÷åòà êîìáèíàòîðíûõêîý��èöèåíòîâ íà îäíîì øàãå äëÿ êàæäîãî èç 50ñïèíîâûõ ñîñòîÿíèé ñîñòàâëÿë l = 10. Íà ýòàïå òåð�ìàëèçàöèè ïðèìåíåíà ïðîöåäóðà ïîñëåäîâàòåëüíîãîðàçìíîæåíèÿ âåðøèí òðàåêòîðèé, óñêîðÿþùàÿ ïðî�öåññ íà 1�2 ïîðÿäêà. Ñòàòèñòè÷åñêàÿ ïîãðåøíîñòüðàññ÷èòàííûõ ñðåäíèõ îöåíèâàëàñü òàê æå, êàêâ [81℄, ñòàíäàðòíûì îáðàçîì [15℄ � ÷åðåç �ëóêòóà�öèè ÷àñòè÷íûõ ñðåäíèõ. Äëÿ ýòîãî â êàæäîì ñåàíñåðàñ÷åòà ìàðêîâñêèé ïðîöåññ ðàçäåëÿëñÿ íà äåñÿòüðàâíûõ ñåãìåíòîâ è íà êàæäîì èç íèõ âû÷èñëÿëèñü÷àñòè÷íûå ñðåäíèå, êîððåëÿöèè ìåæäó êîòîðûìèïðåíåáðåæèìî ìàëû. Ñòàòèñòè÷åñêàÿ ïîãðåøíîñòüðàññ÷èòàííûõ êîððåëÿöèîííûõ �óíêöèé íå ïðåâû�øàåò ïðèìåðíî 1%. Ïðàâèëüíîñòü âû÷èñëèòåëüíîéïðîöåäóðû êîíòðîëèðîâàëàñü äëÿ ñïåöèàëüíûõ òðè�âèàëüíûõ ñëó÷àåâ, êîãäà â ðàìêàõ äàííîãî ìåòîäàìîæíî ðàññìàòðèâàòü áîëåå íèçêèå òåìïåðàòóðûè ïîëó÷èòü îñíîâíîå êâàíòîâîå ñîñòîÿíèå, äëÿêîòîðîãî èçâåñòíî àíàëèòè÷åñêîå ðåøåíèå (àòîì âî�äîðîäà) èëè èìåþòñÿ íàäåæíûå ýêñïåðèìåíòàëüíûåäàííûå (ìîëåêóëà âîäîðîäà). �åçóëüòàòû ñðàâíåíèÿïðåäñòàâëåíû â íàøåé ðàáîòå [81℄. Äîïîëíèòåëüíîâûïîëíåíî òåñòèðîâàíèå ðàñ÷åòíîãî àëãîðèòìà âðàçðåæåííîé ñèñòåìå, ñîñòîÿùåé èç 100 ýëåêòðîíîâè 100 �èêñèðîâàííûõ â ïðîñòðàíñòâå ïðîòîíîâ.Ïðè îõëàæäåíèè íàáëþäàåòñÿ óñòîé÷èâîå �îð�ìèðîâàíèå 100 ñëàáî âçàèìîäåéñòâóþùèõ àòîìîââîäîðîäà, ïðè ýòîì ýíåðãèÿ ïðèîáðåòàåò çíà÷åíèå,îòâå÷àþùåå èçâåñòíîìó îñíîâíîìó êâàíòîâîìóñîñòîÿíèþ òàêîé ñèñòåìû.Â ñèñòåìå ñ ïëîòíîñòüþ 6:96 � 1020 ñì�3 ñðåä�íåå ðàññòîÿíèå ìåæäó ýëåêòðîíàìè ñîñòàâëÿåò11:3 � 10�8 ñì, à òåïëîâàÿ äëèíà âîëíû äå Áðîéëÿýëåêòðîíîâ ïðè òåìïåðàòóðå T = 37130 Ê ðàâíà� = hp2�mekBT = 3:9 � 10�8 ñì:Â ñèñòåìå ñ ïëîòíîñòüþ 1023 ñì�3 ñðåäíåå ðàññòîÿ�íèå ðàâíî 2:2 � 10�8 ñì, à òåïëîâàÿ äëèíà âîëíû ïðèT = 347220 Ê ðàâíà 1:3 � 10�8 ñì. Â îáîèõ ñëó÷àÿõ

ðîëü îáìåííûõ ý��åêòîâ ñóùåñòâåííà, íåñìîòðÿ íàîòíîñèòåëüíî âûñîêóþ òåìïåðàòóðó.Ìèêðîñòðóêòóðíûå õàðàêòåðèñòèêè ïëàçìûïðåäñòàâëåíû â �îðìå áèíàðíûõ êîððåëÿöèîí�íûõ �óíêöèé. Êîððåëÿöèîííàÿ �óíêöèÿ ïðî�òîí�ýëåêòðîí �pe(r) (ñì. òàáë. 4), èìååò ñìûñëïëîòíîñòè âåðîÿòíîñòè îáíàðóæèòü ýëåêòðîí íàðàññòîÿíèè r îò ïðîòîíà. Â êîîðäèíàòíîì ïðåä�ñòàâëåíèè è ñ ó÷åòîì âûðîæäåíèÿ ïî ñîáñòâåííûì÷èñëàì îïåðàòîðà ïðîåêöèè ñïèíà èìååì�pe(r) =XS (2S+1) Z dr1dr2 : : : drNdR1 : : : dRN�� hfrig; fRig; S kXk;n Æ(r � jxk �Xnj)�� exp(��Ĥ) k frig; fRig; Si=4�r2 ��XS (2S + 1) Z dr1dr2 : : : drNdR1 : : : dRN �� hfrig; fRig; S k exp(��Ĥ) k frig; fRig; Si; (30)ãäå fxig � x1;x2; : : : ;xN è fXig � ïðîñòðàíñòâåí�íûå ïåðåìåííûå ýëåêòðîíîâ è ïðîòîíîâ, frig; fRig�ñîáñòâåííûå çíà÷åíèÿ îïåðàòîðà êîîðäèíàò, Æ(r) �îäíîìåðíàÿ �óíêöèÿ Äèðàêà. Ìàòðè÷íûå ýëåìåí�òû â (30) âû÷èñëÿþòñÿ â ïðåäñòàâëåíèè ñèììåòðèçî�âàííûõ ïî ïåðåñòàíîâêàì âîëíîâûõ �óíêöèé â ñîîò�âåòñòâèè ñ ñîáñòâåííûì ÷èñëîì îïåðàòîðà êâàäðàòàñïèíà S ñèñòåìû. Êîððåëÿöèîííûå �óíêöèè ýëåê�òðîí�ýëåêòðîí �ee(r) è ïðîòîí�ïðîòîí �pp(r) çàïè�ñûâàþòñÿ àíàëîãè÷íî (30) ñ òî÷íîñòüþ äî çàìåíûjxk �Xnj íà jxk � xnj, jXk �Xnj ñîîòâåòñòâåííî èñóììèðîâàíèÿ ñ óñëîâèåì n 6= k.Íà ðàäèàëüíîì ðàñïðåäåëåíèè ýëåêòðîíîâ â ïîëåïðîòîíîâ â ïëàçìå ñ ïëîòíîñòüþ �1 ïðè òåìïåðàòó�ðå T < 105 Ê íà ðàññòîÿíèè îäíîãî áîðîâñêîãî ðà�äèóñà �îðìèðóåòñÿ ìàêñèìóì (ðèñ. 6), îòâå÷àþùèéñâÿçàííûì ñîñòîÿíèÿì ïðîòîí�ýëåêòðîí. Ïðè òåìïå�ðàòóðå 37130 Ê âûñîòà ìàêñèìóìà ñîñòàâëÿåò 40%îò ñîîòâåòñòâóþùåãî ìàêñèìóìà â îñíîâíîì ñîñòîÿ�íèè àòîìà âîäîðîäà. Íà ðàññòîÿíèè ïðèáëèçèòåëüíî2:2 �10�8 ñì ðàñïîëàãàåòñÿ ìèíèìóì, à íà êðèâîé êî�îðäèíàöèîííûõ ÷èñåë ýëåêòðîíîâ�N(r) = rZ0 4�x2�ie(x) dx� òî÷êà ïåðåãèáà (ñì. ðèñ. 7). Ñòåïåíü èîíèçàöèèìîæíî îöåíèòü, âû÷èñëèâ ïëîùàäü ïîä ìàêñèìóìîìíà ðèñ. 6. Ïðè 37130 Ê îíà ñîñòàâëÿåò 1��Nb = 0:55(ðèñ. 7).Êðîìå ñâÿçàííûõ ñîñòîÿíèé ïðîòîí�ýëåêòðîí,ïðè 37130 Ê íàáëþäàþòñÿ ñëåäû áîëåå ñëîæíûõ àñ�1115



Ñ. Â. Øåâêóíîâ ÆÝÒÔ, òîì 121, âûï. 5, 2002Òàáëèöà 4. Êîððåëÿöèîííàÿ �óíêöèÿ ïðîòîí�ýëåêòðîí �pe(r) (â åä. 10�24 ñì�3), ðàññ÷èòàííàÿ ìåòîäîì èíòå-ãðàëîâ ïî òðàåêòîðèÿì â âîäîðîäíîé ïëàçìå ñ ïëîòíîñòüþ � = 6:960�1020 ñì�3. Êîëè÷åñòâî çâåíüåâ â âèðòóàëüíîéòðàåêòîðèè ýëåêòðîíà M = 160r, 10�8 ñì 37130 K 48270 K 62750 K 81570 K 106040 K 137860 K0.05 0.737 0.455 0.290 0.112 0.0640 0.04180.15 0.420 0.253 0.159 0.0624 0.0356 0.02210.25 0.296 0.177 0.108 0.0429 0.0245 0.01400.35 0.209 0.124 0.0729 0.0304 0.0174 0.009290.45 0.149 0.0866 0.0495 0.0217 0.0126 0.006520.55 0.107 0.0602 0.0339 0.0157 0.00926 0.004900.65 0.0764 0.0420 0.0233 0.0114 0.00687 0.003830.75 0.0542 0.0295 0.0162 0.00844 0.00512 0.003080.85 0.0383 0.0211 0.0116 0.00635 0.00396 0.002570.95 0.0270 0.0151 0.00849 0.00494 0.00318 0.002201.05 0.0191 0.0110 0.00639 0.00394 0.00264 0.001941.15 0.0137 0.00809 0.00493 0.00322 0.00225 0.001741.25 0.00986 0.00615 0.00392 0.00270 0.00198 0.001591.35 0.00720 0.00481 0.00322 0.00234 0.00178 0.001481.45 0.00534 0.00385 0.00272 0.00206 0.00163 0.001381.55 0.00405 0.00314 0.00236 0.00185 0.00152 0.001301.65 0.00315 0.00264 0.00209 0.00170 0.00143 0.001241.75 0.00251 0.00227 0.00189 0.00158 0.00136 0.001191.85 0.00206 0.00200 0.00173 0.00148 0.00129 0.001141.95 0.00174 0.00180 0.00160 0.00140 0.00124 0.001102.05 0.00151 0.00164 0.00150 0.00134 0.00119 0.001072.15 0.00135 0.00152 0.00142 0.00128 0.00115 0.001042.25 0.00123 0.00143 0.00135 0.00123 0.00111 0.001022.35 0.00114 0.00135 0.00129 0.00119 0.00108 0.000992.45 0.00107 0.00128 0.00124 0.00115 0.00105 0.000972.55 0.00102 0.00123 0.00120 0.00112 0.00102 0.000962.65 0.00099 0.00119 0.00116 0.00109 0.00100 0.000942.75 0.00096 0.00115 0.00112 0.00106 0.00098 0.000932.95 0.00092 0.00108 0.00106 0.00101 0.00095 0.000913.25 0.00088 0.00100 0.00099 0.00096 0.00092 0.000873.55 0.00086 0.00094 0.00094 0.00092 0.00088 0.000853.85 0.00084 0.00090 0.00090 0.00088 0.00086 0.000834.25 0.00082 0.00086 0.00086 0.00085 0.00083 0.000814.75 0.00079 0.00082 0.00083 0.00082 0.00080 0.00079ñîöèàòîâ èç äâóõ ïðîòîíîâ è äâóõ ýëåêòðîíîâ �ïðîòîòèï ìîëåêóëû âîäîðîäà. Íà êîððåëÿöèîííîé�óíêöèè ïðîòîí�ïðîòîí �pp �îðìèðóåòñÿ ìàêñèìóìíà ðàññòîÿíèè ïðèáëèçèòåëüíî 1:1 � 10�8 ñì (ðèñ. 8). Ýòî ðàññòîÿíèå ïðèìåðíî íà 20% áîëüøå ðàâíîâåñ�íîãî ðàññòîÿíèÿ ìåæäó ïðîòîíàìè â ìîëåêóëå âîäî�ðîäà, ÷òî ñâèäåòåëüñòâóåò î ñèëüíî âîçáóæäåííûõêîëåáàòåëüíûõ ìîäàõ. Òàêèå îáðàçîâàíèÿ ïðè òåì�1116
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�èñ. 6. �àäèàëüíûå ðàñïðåäåëåíèÿ ýëåêòðîíîâ îêî-ëî ïðîòîíà â âîäîðîäíîé ïëàçìå ñ ïëîòíîñòüþ� = 0:696 �1021 ñì�3: 1 � 37130 Ê, 2 � 48270 Ê, 3 �62750 Ê, 4 � 81570 Ê, 5 � 106040 Ê, 6� 137860 Ê
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�èñ. 7. Òåêóùèå êîîðäèíàöèîííûå ÷èñëà ýëåê-òðîíîâ îêîëî ïðîòîíà â ïëàçìå ñ ïëîòíîñòüþ� = 0:696 �1021 ñì�3: 1 � 37130 Ê, 2 � 48270 Ê, 3 �62750 Ê, 4 � 81570 Ê, 5 � 106040 Ê, 6� 137860 Êïåðàòóðå âûøå 50000 Ê ïî÷òè ïîëíîñòüþ èñ÷åçàþò,õîòÿ ñâÿçíûå ñîñòîÿíèÿ ïðîòîí�ýëåêòðîí îáíàðóæè�âàþòñÿ âïëîòü äî òåìïåðàòóðû 150000 Ê (ðèñ. 6).Èç ïðåäñòàâëåííûõ íà ðèñ. 8 êîððåëÿöèîííûõ �óíê�öèé âèäíî, ÷òî ïðè ïîíèæåíèè òåìïåðàòóðû ðàññòî�ÿíèå ìåæäó áëèæàéøèìè ýëåêòðîíàìè óâåëè÷èâà�åòñÿ (ñäâèã êðèâîé �ee âïðàâî), à ìåæäó áëèæàéøè�ìè ïðîòîíàìè ïî÷òè íå ìåíÿåòñÿ. Êîëè÷åñòâî ïðî�òîíîâ íà ðàññòîÿíèÿõ ìåíüøèõ 3 � 10�8 ñì áîëü�øå, ÷åì ýëåêòðîíîâ, ïðè÷åì ýòîò ý��åêò óâåëè÷è�âàåòñÿ ïðè îõëàæäåíèè. Ïðè òåìïåðàòóðàõ ìåíüøå
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2 3 4�èñ. 8. Êîððåëÿöèîííûå �óíêöèè ïðîòîí�ïðîòîí(�pp, ñïëîøíàÿ ëèíèÿ) è ýëåêòðîí�ýëåêòðîí(�ee, øòðèõîâàÿ ëèíèÿ) â ïëàçìå ñ ïëîòíîñòüþ� = 0:696 � 1021 ñì�3: 1 � 37130 Ê, 2 � 48270 Ê,3 � 81570 Ê,40000 Ê òðåáîâàíèå ïðîñòðàíñòâåííîé äåëîêàëèçà�öèè ýëåêòðîíîâ íå ïîçâîëÿåò èì ñëåäîâàòü çà ïðîòî�íàìè íà ðàññòîÿíèÿ ìåíåå 10�8 ñì. Õîòÿ ïðè ñáëè�æåíèè ïðîòîíîâ ýëåêòðîíû îêàçûâàþòñÿ ïðåèìóùå�ñòâåííî íà ïåðè�åðèè, à íå ìåæäó ïðîòîíàìè, îíèïðîäîëæàþò ñóùåñòâåííî êîìïåíñèðîâàòü ýëåêòðî�ñòàòè÷åñêîå îòòàëêèâàíèå ìåæäó ïðîòîíàìè è íàðàññòîÿíèÿõ ìåíüøå áîðîâñêîãî ðàäèóñà. Ýòî ïðî�èñõîäèò áëàãîäàðÿ ñâÿçàííûì ýëåêòðîííûì ñîñòîÿ�íèÿì, �îðìèðóþùèìñÿ è ðàçðóøàþùèìñÿ íà ïàðåïðîòîíîâ â ïðîöåññå òåðìè÷åñêèõ �ëóêòóàöèé. Ýòîïîäòâåðæäàåòñÿ �îðìîé êðèâûõ ïîòåíöèàëà ñðåä�íåé ñèëû (ðèñ. 9). Ïîòåíöèàë ñðåäíåé ñèëûWee(r) � �kBT ln �ee(r)� ; (31)ãäå � � âàëîâàÿ îáúåìíàÿ ïëîòíîñòü ÷àñòèö, èìå�åò ñìûñë âçàèìîäåéñòâèÿ ïàðû ÷àñòèö ñ ó÷åòîìíåïðÿìûõ âçàèìîäåéñòâèé, îñóùåñòâëÿåìûõ òàêæåè ÷åðåç îñòàëüíûå ÷àñòèöû ñèñòåìû. ÎòêëîíåíèåWee(r) îò ýíåðãèè âçàèìîäåéñòâèÿ äâóõ òî÷å÷íûõçàðÿäîâ e2=r îáóñëîâëåíî êâàíòîâûìè ý��åêòàìèè âçàèìîäåéñòâèåì ñ îñòàëüíûìè ÷àñòèöàìè. Êâàí�òîâûå ý��åêòû ïðîÿâëÿþò ñåáÿ íà ðàññòîÿíèÿõ,ìåíüøèõ õàðàêòåðíîé äëèíû ïðîñòðàíñòâåííîé äå�ëîêàëèçàöèè êâàíòîâîé ÷àñòèöû, â òî âðåìÿ êàêýëåêòðîñòàòè÷åñêîå ýêðàíèðîâàíèå ÷àñòèöàìè ñðå�äû òåì ñèëüíåå, ÷åì áîëüøå r. Íà ðàññòîÿíèÿõr > 2 � 10�8 ñì âñå òðè òèïà âçàèìîäåéñòâèÿ, Wee,Wpp, Wpe, ñèëüíî îñëàáëåíû ýêðàíèðîâàíèåì. Íàðàññòîÿíèÿõ 0:5 � 10�8 ñì < r < 2 � 10�8 ñì ý��åê�1117
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�èñ. 9. Ïîòåíöèàëû ñðåäíåé ñèëû â ïëàçìå ñ ïëîò-íîñòüþ � = 0:696 � 1021 ñì�3 ïðè òåìïåðàòóðåT = 37130 Ê (ñïëîøíûå ëèíèè): 1 � ýëåêòðîí�ýëåêòðîí (Wee), 2 � ïðîòîí�ïðîòîí (Wpp), 3 �ïðîòîí�ýëåêòðîí (Wpe). Øòðèõîâûå ëèíèè � êó-ëîíîâñêàÿ ýíåðãèÿ âçàèìîäåéñòâèÿ äâóõ òî÷å÷íûõêëàññè÷åñêèõ ýëåìåíòàðíûõ çàðÿäîâ îäèíàêîâûõ(4 ) è ïðîòèâîïîëîæíûõ (5 ) çíàêîâòèâíîå îòòàëêèâàíèå ìåæäó ýëåêòðîíàìè óñèëåíî ïîñðàâíåíèþ ñ ïðîñòûì ýëåêòðîñòàòè÷åñêèì âçàèìî�äåéñòâèåì ìåæäó êëàññè÷åñêèìè òî÷å÷íûìè çàðÿ�äàìè. Ýòîò ý��åêò îáúÿñíÿåòñÿ êâàíòîâûì õàðàê�òåðîì äâèæåíèÿ ýëåêòðîíîâ. Íàîáîðîò, âçàèìîäåé�ñòâèå ìåæäó ïðîòîíàìè ñèëüíî îñëàáëåíî ýêðàíè�ðóþùèì äåéñòâèåì ýëåêòðîíîâ. Ñëåäû ñâÿçàííûõñîñòîÿíèé ïðîñëåæèâàþòñÿ â âèäå ñëàáîãî ìèíèìó�ìà íà êðèâîé Wpp(r) íà ðàññòîÿíèè ïðèáëèçèòåëü�íî 1:1 � 10�8 ñì. Åñëè îïðåäåëèòü ðàäèóñ êîððåëÿ�öèé êàê ðàññòîÿíèå, íà êîòîðîì ïîòåíöèàë ñðåä�íåé ñèëû èìååò ïîðÿäîê kBT , à êîððåëÿöèîííàÿ�óíêöèÿ îòëè÷àåòñÿ îò âàëîâîé ïëîòíîñòè â e ðàç(�pe=� � e), òî, êàê ñëåäóåò èç äàííûõ òàáë. 4, ðà�äèóñ êîððåëÿöèè ìåæäó ïðîòîíàìè è ýëåêòðîíàìèïðè òåìïåðàòóðå 37130 Ê ñîñòàâëÿåò 1:9 � 10�8 ñìè ïðè ïîâûøåíèè òåìïåðàòóðû óìåíüøàåòñÿ, äî�ñòèãàÿ ïðè 137860 Ê âåëè÷èíû 1:3 � 10�8 ñì. Èçñðàâíåíèÿ çàâèñèìîñòåé íà ðèñ. 9 âèäíî, ÷òî êîð�ðåëÿöèè ìåæäó ýëåêòðîíàìè ñèëüíåå, ÷åì ìåæäóïðîòîíàìè è ýëåêòðîíàìè, îäíàêî ðàäèóñû êîððåëÿ�öèé áëèçêè ïî âåëè÷èíå. Íàèáîëåå ñëàáûå êîððåëÿ�öèè � ìåæäó ïðîòîíàìè. �àäèóñ êîððåëÿöèé â ïî�ëîæåíèè ïðîòîíîâ áëèçîê ê 10�8 ñì è ïðàêòè÷åñêèíå ìåíÿåòñÿ â èññëåäîâàííîì äèàïàçîíå òåìïåðàòóð.Ýòè äàííûå ïîäòâåðæäàþò êîððåêòíîñòü âûáðàííî�ãî íàìè ðàçìåðà ÿ÷åéêè ïåðèîäè÷íîñòè ñ ðåáðîì

52:375 � 10�8 ñì è ïðèìåíèìîñòü ìåòîäà íàèáëèæàé�øåãî îáðàçà. Ýëåêòðîñòàòè÷åñêèå âçàèìîäåéñòâèÿ âýòèõ óñëîâèÿõ ñèëüíî ýêðàíèðîâàíû è ÿâëÿþòñÿ ý���åêòèâíî áëèçêîäåéñòâóþùèìè. Èõ äåéñòâèå ðàñ�ïðîñòðàíÿåòñÿ íà äèàïàçîí ðàññòîÿíèé, ãäå êâàíòî�âûé õàðàêòåð äâèæåíèÿ ÷àñòèö ÿâëÿåòñÿ îïðåäåëÿ�þùèì. Â ýòèõ óñëîâèÿõ êàëîðè÷åñêèå õàðàêòåðèñòè�êè ñèñòåìû â öåëîì �îðìèðóþòñÿ íà ìåæ÷àñòè÷�íûõ ðàññòîÿíèÿõ, ãäå êâàíòîâàÿ ïðèðîäà ýëåêòðîí�íîé êîìïîíåíòû èìååò âåäóùåå çíà÷åíèå. Äàæå ïî�íèæåíèå ïëîòíîñòè ïëàçìû íà 2�3 ïîðÿäêà íå äå�ëàåò åå áîëåå ¾êëàññè÷åñêîé¿, òàê êàê âñëåäñòâèåýêðàíèðîâàíèÿ ýíåðãåòèêà òàêîé ñèñòåìû ïðîäîëæà�åò �îðìèðîâàòüñÿ íà ìàëûõ ìåæ÷àñòè÷íûõ ðàññòî�ÿíèÿõ. Ýòî îñîáåííî âàæíî, åñëè ó÷åñòü, ÷òî ïðèòàêîé ïëîòíîñòè òåïëîâàÿ äëèíà âîëíû ýëåêòðîíîâñòàíîâèòñÿ çíà÷èòåëüíî ìåíüøå ñðåäíåãî ðàññòîÿ�íèÿ ìåæäó áëèæàéøèìè ÷àñòèöàìè è, ñîãëàñíî �îð�ìàëüíîìó êðèòåðèþ, ê íåé ïðèìåíèìî ïðèáëèæåíèåêëàññè÷åñêîé ñòàòèñòèêè. Íàøè äàííûå ãîâîðÿò îíåêîððåêòíîñòè êëàññè÷åñêîãî îïèñàíèÿ â ýòîì äèà�ïàçîíå óñëîâèé.Äåòàëüíîå îïèñàíèå îáìåííûõ ý��åêòîâ ÿâëÿ�åòñÿ ðåøàþùèì â ïëàçìå ñ ïëîòíîñòüþ, ïðèáëèæà�þùåéñÿ ê ïëîòíîñòè êîíäåíñèðîâàííîãî ñîñòîÿíèÿ.Òàêèå ñîñòîÿíèÿ âîçíèêàþò íà íà÷àëüíîé ñòàäèèóäàðíîãî ëàçåðíîãî ðàçîãðåâà äåéòåðèé-òðèòèåâîéìèøåíè â ïðîöåññå óïðàâëÿåìîãî òåðìîÿäåðíî�ãî ñèíòåçà. Â âîäîðîäíîé ïëàçìå ñ ïëîòíîñòüþ1023 ñì�3 è òåìïåðàòóðîé âûøå 3 � 105 Ê îòñóò�ñòâóþò êàêèå-ëèáî âûðàæåííûå ñëåäû ñâÿçíûõñîñòîÿíèé ïàðû ïðîòîí�ýëåêòðîí. Êîððåëÿöèîííûå�óíêöèè (òàáë. 5) è ðàäèàëüíûå ðàñïðåäåëåíèÿýëåêòðîíîâ îêîëî ïðîòîíîâ ìîíîòîííû, õîòÿ ïðèïîäðîáíîì àíàëèçå ìîæíî çàìåòèòü ÷ðåçâû÷àéíîñëàáûé ïîäúåì êðèâûõ ðàäèàëüíûõ ðàñïðåäåëåíèéâ ðàéîíå îäíîãî áîðîâñêîãî ðàäèóñà (ðèñ. 10). Ïëîò�íîñòü ýëåêòðîííîé êîìïîíåíòû îêîëî ïðîòîíîâñëàáî ìåíÿåòñÿ ñ èçìåíåíèåì òåìïåðàòóðû: ïðèïîâûøåíèè òåìïåðàòóðû â ïÿòü ðàç ïëîòíîñòüýëåêòðîíîâ îêîëî ïðîòîíîâ â ñ�åðå äèàìåòðîì äâàáîðîâñêèõ ðàäèóñà óìåíüøàåòñÿ òîëüêî íà 10%(òàáë. 5). Íàèáîëåå ÷óâñòâèòåëüíû ê òåìïåðàòóðåêîððåëÿöèè ìåæäó èîíàìè. Íà ðàññòîÿíèè îäíîãîáîðîâñêîãî ðàäèóñà ñîîòâåòñòâóþùåå èçìåíåíèåñîñòàâëÿåò 60% (ðèñ. 11), îäíàêî ñ óâåëè÷åíèåìðàññòîÿíèÿ ÷óâñòâèòåëüíîñòü ê òåìïåðàòóðå áûñòðîîñëàáåâàåò. �àäèóñû êîððåëÿöèé â ïëîòíîé ïëàçìåìàëû è óìåíüøàþòñÿ ñ ðîñòîì òåìïåðàòóðû. Ïðèòåìïåðàòóðå 377220 Ê êîððåëÿöèè ïðîòîí�ýëåêòðîíèìåþò õàðàêòåðíûé ðàäèóñ 0:35 � 10�8 ñì (òàáë. 5),à ðàäèóñ êîððåëÿöèé ïðîòîí�ïðîòîí íå ïðåâûøàåò1118



ÆÝÒÔ, òîì 121, âûï. 5, 2002 Ìîäåëèðîâàíèå ïëîòíîé âîäîðîäíîé ïëàçìû : : :Òàáëèöà 5. Êîððåëÿöèîííàÿ �óíêöèÿ ïðîòîí�ýëåêòðîí �pe(r) (â åä. 10�24 ñì�3), ðàññ÷èòàííàÿ ìåòîäîì èíòå-ãðàëîâ ïî òðàåêòîðèÿì â âîäîðîäíîé ïëàçìå ñ ïëîòíîñòüþ � = 1:0 � 1023 ñì�3. Êîëè÷åñòâî çâåíüåâ â âèðòóàëüíîéòðàåêòîðèè ýëåêòðîíà M = 80r, 10�8 ñì 347220 K 416670 K 500000 K 600000 K 720000 K 1036800 K 1493000 K0.045 0.639 0.551 0.476 0.409 0.359 0.255 0.1990.075 0.575 0.495 0.434 0.372 0.331 0.244 0.1940.105 0.521 0.453 0.399 0.342 0.305 0.232 0.1890.135 0.474 0.414 0.363 0.315 0.280 0.217 0.1790.165 0.432 0.377 0.330 0.288 0.257 0.202 0.1700.195 0.392 0.345 0.300 0.263 0.235 0.188 0.1600.225 0.357 0.315 0.275 0.243 0.218 0.176 0.1520.285 0.299 0.266 0.233 0.209 0.190 0.158 0.1390.345 0.253 0.228 0.203 0.183 0.169 0.145 0.1300.405 0.220 0.199 0.180 0.165 0.154 0.136 0.1240.465 0.195 0.177 0.163 0.152 0.143 0.129 0.1200.525 0.175 0.162 0.151 0.142 0.135 0.124 0.1170.585 0.160 0.150 0.142 0.134 0.129 0.120 0.1140.645 0.149 0.141 0.134 0.129 0.125 0.117 0.1120.705 0.140 0.134 0.129 0.124 0.121 0.115 0.1100.765 0.134 0.128 0.125 0.121 0.118 0.129 0.1100.825 0.128 0.125 0.121 0.118 0.116 0.111 0.1090.885 0.124 0.121 0.118 0.116 0.114 0.110 0.1080.945 0.121 0.118 0.116 0.114 0.112 0.109 0.1071.005 0.118 0.115 0.114 0.112 0.111 0.108 0.1061.065 0.116 0.114 0.112 0.111 0.109 0.107 0.1061.125 0.114 0.112 0.111 0.110 0.108 0.106 0.1051.185 0.112 0.110 0.110 0.108 0.107 0.106 0.1051.245 0.110 0.109 0.108 0.108 0.107 0.105 0.1041.305 0.109 0.108 0.107 0.107 0.106 0.104 0.1031.365 0.108 0.107 0.106 0.106 0.105 0.104 0.1031.425 0.107 0.106 0.106 0.105 0.105 0.104 0.1031.485 0.106 0.106 0.105 0.105 0.104 0.103 0.1031.545 0.106 0.105 0.105 0.104 0.104 0.103 0.1031.605 0.105 0.105 0.104 0.104 0.104 0.103 0.1031.665 0.104 0.104 0.104 0.104 0.103 0.102 0.1021.725 0.104 0.104 0.103 0.103 0.103 0.102 0.1021.965 0.102 0.102 0.102 0.102 0.102 0.102 0.1012.475 0.101 0.101 0.101 0.101 0.101 0.101 0.1010:2 �10�8 ñì. Íà ðàññòîÿíèè 10�8 ñì êîððåëÿöèîííàÿ�óíêöèÿ ïðîòîí�ïðîòîí òîëüêî íà 10% îòëè÷à�åòñÿ îò âàëîâîé ïëîòíîñòè â ñèñòåìå (ðèñ. 11).Ñðàâíåíèå êîððåëÿöèîííûõ ðàäèóñîâ è ñðåäíåãî ðàññòîÿíèÿ ìåæäó ñîñåäíèìè ÷àñòèöàìè ïîêàçûâà�åò, ÷òî â ïëàçìå ñ ïëîòíîñòüþ �1 = 6:96 � 1020 ñì�3êîððåëÿöèîííûé ðàäèóñ â ïÿòü ðàç, à â ïëàçìå ñïëîòíîñòüþ �2 = 1023 ñì�3 � â øåñòü ðàç ìåíüøå1119



Ñ. Â. Øåâêóíîâ ÆÝÒÔ, òîì 121, âûï. 5, 2002
1 32

0 0.25 0.5 0.75 1.0
r, 10

−8 ñì
0.5

1.0

1.5

P, 10
8 ñì−1

�èñ. 10. �àäèàëüíûå ðàñïðåäåëåíèÿ ýëåêòðî-íîâ îêîëî ïðîòîíà â ïëàçìå ñ ïëîòíîñòüþ� = 1023 ñì�3; 1 � 347220 Ê, 2 � 500000 Ê, 3 �1493000 Ê
3 2 1

0

ρpp, 10
24 ñì−3

0.5 1.0 1.5 2.0 2.5

0.025

0.050

0.075

0.100

r, 10
−8 ñì�èñ. 11. Êîððåëÿöèîííûå �óíêöèè ïðîòîí�ïðîòîíâ ïëàçìå ñ ïëîòíîñòüþ � = 1023 ñì�3; 1� 347220 Ê,2 � 600000 Ê, 3 � 1493000 Êñðåäíåãî ðàññòîÿíèÿ ìåæäó ÷àñòèöàìè, ò. å. ïðèíàãðåâå è ñæàòèè ïëàçìû ïî÷òè ïðîïîðöèîíàëüíîóìåíüøèëñÿ è ðàäèóñ êîððåëÿöèé. Â òî æå âðåìÿðàäèóñ êîððåëÿöèé â ðåæèìå ïëîòíîé ïëàçìûîòíîñèòåëüíî òåïëîâîé äëèíû âîëíû ýëåêòðîíîâóìåíüøèëñÿ â äâà ðàçà. Íåñìîòðÿ íà áîëåå âûñîêóþòåìïåðàòóðó, âòîðîé ðåæèì ñîîòâåòñòâóåò áîëååâûðàæåííîìó êâàíòîâîìó õàðàêòåðó äâèæåíèÿ÷àñòèö â ïëàçìå. Â ýòîé ñâÿçè èíòåðåñíî ïðîñëå�äèòü âëèÿíèå òåìïåðàòóðû íà òèï ïåðåñòàíîâî÷íîéñèììåòðèè âîëíîâîé �óíêöèè ýëåêòðîíîâ. Òèïïåðåñòàíîâî÷íîé ñèììåòðèè îäíîçíà÷íî ñâÿçàí ñïîëíûì ñïèíîì ñèñòåìû. Ïîýòîìó ñðåäíèé êâàäðàò
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S�èñ. 12. �àñïðåäåëåíèÿ ïî çíà÷åíèÿì ñïèíîâî-ãî ÷èñëà S îïåðàòîðà êâàäðàòà ñïèíà ýëåêòðî-íîâ â ÿ÷åéêå ïåðèîäè÷íîñòè. Ïëîòíîñòü ïëàçìû� = 1023 ñì�3; 1 � 347220 Ê, 2 � 416670 Ê, 3 �1493000 Êñïèíà ÿâëÿåòñÿ õîðîøèì èíäèêàòîðîì èçìåíå�íèé â ñèììåòðèè âîëíîâîé �óíêöèè. Íà ðèñ. 12ïðåäñòàâëåíû ðàñïðåäåëåíèÿ ïî ñïèíîâûì ÷èñëàìîïåðàòîðà êâàäðàòà ñïèíà äëÿ ýëåêòðîíîâ â ÿ÷åéêåïåðèîäè÷íîñòè. Äëÿ âûñîêèõ òåìïåðàòóð ðàñïðåäå�ëåíèå ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ëèíåéíî âîçðàñòàþùóþ�óíêöèþ, ðîñò êîòîðîé îáóñëîâëåí âûðîæäåíè�åì ïî ñîáñòâåííûì ÷èñëàì îïåðàòîðà ïðîåêöèèñïèíà (/ 2S + 1). Ýòî îçíà÷àåò ñòàòèñòè÷åñêóþýêâèâàëåíòíîñòü ðàçëè÷íûõ ñïèíîâûõ ñîñòîÿíèé è,ñëåäîâàòåëüíî, ðàçëè÷íûõ òèïîâ ïåðåñòàíîâî÷íîéñèììåòðèè. Îäíàêî óæå ïðè òåìïåðàòóðå 416670 Êëèíåéíîñòü íàðóøàåòñÿ, è ñîñòîÿíèÿ ñ ìåíüøèìè Sïðèîáðåòàþò áîëüøèé ñòàòèñòè÷åñêèé âåñ, ÷òî îçíà�÷àåò ÷àñòè÷íîå ¾ñïàðèâàíèå¿ ñïèíîâ ýëåêòðîíîâ.Íåîæèäàííûì ÿâëÿåòñÿ òî, ÷òî â ïëàçìå âûñîêîéïëîòíîñòè ñïàðèâàíèå ñïèíîâ íà÷èíàåòñÿ ïðè ñòîëüâûñîêèõ òåìïåðàòóðàõ. Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî ïîíè�æåíèå ñïèíà ñèñòåìû ïðè îõëàæäåíèè íå ÿâëÿåòñÿî÷åâèäíûì �àêòîì è çàâèñèò îò êîí�èãóðàöèèïîëÿ, â êîòîðîå ïîãðóæåíà ñèñòåìà.7. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÒî÷íîå ñòàòèñòè÷åñêîå îïèñàíèå ìíîãî÷àñòè÷�íûõ ñèñòåì êâàíòîâûõ ÷àñòèö ñ îáìåíîì ñîïðÿ�æåíî ñ íåîáõîäèìîñòüþ ïîñòðîåíèÿ ïîëíîãî íàáî�ðà ñèììåòðèçîâàííûõ ïî ïåðåñòàíîâêàì áàçèñíûõ�óíêöèé. Ñèììåòðèçàöèÿ ïðèâîäèò ê êàòàñòðî�è÷å�ñêè áûñòðîìó ðàçìíîæåíèþ äèàãðàìì ñöåïëåííûõ1120



ÆÝÒÔ, òîì 121, âûï. 5, 2002 Ìîäåëèðîâàíèå ïëîòíîé âîäîðîäíîé ïëàçìû : : :�åéíìàíîâñêèõ òðàåêòîðèé, è óæå â ñèñòåìàõ, ñî�äåðæàùèõ áîëåå äåñÿòè �åðìèîíîâ, òî÷íûé ðàñ÷åòñòàíîâèòñÿ ïðàêòè÷åñêè íåâîçìîæíûì. Â äàííîé ðà�áîòå ñ�îðìóëèðîâàí ñïîñîá ïðåîäîëåíèÿ ýòèõ òðóä�íîñòåé áåç âíåñåíèÿ êàêèõ-ëèáî ïðèáëèæåíèé ïðèí�öèïèàëüíîãî õàðàêòåðà. Íîâûé ïîäõîä ñîñòîèò âðàñïðîñòðàíåíèè ìåòîäà ñóùåñòâåííîé âûáîðêè íàðàñ÷åò ëèíåéíûõ êîìáèíàöèé, ïîðîæäàåìûõ îïåðà�òîðàìè ñèììåòðèè Þíãà. ×èñëåííûå ðàñ÷åòû ïî�êàçàëè, ÷òî, íåñìîòðÿ íà îãðîìíîå êîëè÷åñòâî äèà�ãðàìì, ñõîäèìîñòü äîñòàòî÷íî áûñòðàÿ, è â ñèñòåìåïîðÿäêà 50 ÷àñòèö îòíîñèòåëüíî íåáîëüøàÿ âûáîð�êà, îõâàòûâàþùàÿ òîëüêî ïîðÿäêà 1010 äèàãðàìì èçîáùåãî êîëè÷åñòâà îêîëî 3 � 1064, äàåò âîçìîæíîñòüñ âûñîêîé òî÷íîñòüþ ïîëó÷èòü êîìáèíàòîðíûå âåñî�âûå êîý��èöèåíòû ðàçëè÷íûõ ñïîñîáîâ ñöåïëåíèÿ�åéíìàíîâñêèõ òðàåêòîðèé, à òàêæå ðàñïðåäåëåíèÿïî ñïèíîâûì ñîñòîÿíèÿì. Ïðè êîíå÷íûõ òåìïåðàòó�ðàõ ïðîöåäóðà ñòàòèñòè÷åñêîãî ðàñ÷åòà â öåëîì îñòà�åòñÿ ïðèíöèïèàëüíî òî÷íîé íåçàâèñèìî îò îáúåìàâûáîðêè èç ëèíåéíîé êîìáèíàöèè íà êàæäîì øàãåìåòîäà Ìîíòå-Êàðëî, òàê êàê íà ïîñëåäóþùèõ øà�ãàõ ñòàòèñòèêà îáîãàùàåòñÿ íåçàâèñèìûìè âûáîðêà�ìè. Ýòî ïîçâîëÿåò ïðîâîäèòü ìèíèìàëüíûå âûáîðêèíà êàæäîì øàãå è �àêòè÷åñêè ñíÿòü îãðàíè÷åíèÿ íà÷èñëî ÷àñòèö â ñèñòåìå.�àçðàáîòàííûé ìåòîä ïîçâîëèë ÷èñëåííî ðàñ�ñ÷èòàòü âñå êîìáèíàòîðíûå âåñîâûå êîý��èöèåí�òû ìíîãî÷àñòè÷íûõ îáìåííûõ èíòåãðàëîâ è ñîîòâåò�ñòâóþùèå èì ðàñïðåäåëåíèÿ ïî ñïèíîâûì ñîñòîÿíè�ÿì â ñèñòåìàõ äî 50 ýëåêòðîíîâ, à òàêæå âûïîëíèòüìîäåëèðîâàíèå âîäîðîäíîé ïëàçìû ñî 100 ýëåêòðî�íàìè â ÿ÷åéêå ïåðèîäè÷íîñòè. Ñóùåñòâåííîé îñîáåí�íîñòüþ ðàçðàáîòàííîé ìåòîäèêè ÿâëÿåòñÿ òî, ÷òî ìî�äåëèðîâàíèå ìåòîäîì Ìîíòå-Êàðëî îêàçûâàåòñÿ âîç�ìîæíûì äàæå òîãäà, êîãäà ñëèøêîì áîëüøîå ÷èñ�ëî ÷àñòèö íå ïîçâîëÿåò ÿâíî âû÷èñëèòü âñå êîìáè�íàòîðíûå âåñîâûå êîý��èöèåíòû � ïðèíöèïèàëüíîòî÷íàÿ ïðîöåäóðà ìîäåëèðîâàíèÿ ìîæåò áûòü ðåà�ëèçîâàíà â êîíå÷íûõ âûáîðêàõ ïåðåñòàíîâîê.Àíàëèç ðåçóëüòàòîâ ñâèäåòåëüñòâóåò î âçàèì�íîé êîìïåíñàöèè ïîëîæèòåëüíûõ è îòðèöàòåëüíûõâêëàäîâ â ñòàòèñòè÷åñêóþ ñóììó êàê îá îñíîâíîììåõàíèçìå �îðìèðîâàíèÿ ñïèíîâîãî ñîñòîÿíèÿ âñèñòåìå �åðìèîíîâ ïðè êîíå÷íûõ òåìïåðàòóðàõ.Óìåíüøåíèå ñïèíà ïðè îõëàæäåíèè ñèñòåìû ïðî�èñõîäèò â ðåçóëüòàòå ÷àñòè÷íîé êîìïåíñàöèè ñîñ-òîÿíèé ñ áîëüøèìè çíà÷åíèÿìè S îòðèöàòåëüíûìèâêëàäàìè îò äèàãðàìì ñ äëèííûìè öèêëàìè ñöåï�ëåííûõ òðàåêòîðèé. Ñòàòèñòè÷åñêèé âåñ òàêèõ äèà�ãðàìì ðàñòåò ïðè îõëàæäåíèè ñèñòåìû.�àñ÷åòû íà ìèêðîñêîïè÷åñêîì óðîâíå, ïðåäñòàâ�

ëåííûå â äàííîé ðàáîòå, âûïîëíåíû â óñëîâèÿõ,ïðåäñòàâëÿþùèõ ñóùåñòâåííûå òðóäíîñòè äëÿ òðà�äèöèîííûõ ïîäõîäîâ. Ñèëüíûå ìåæ÷àñòè÷íûå êîð�ðåëÿöèè è êâàíòîâûé õàðàêòåð äâèæåíèÿ ýëåêòðî�íîâ ÿâëÿþòñÿ çäåñü îïðåäåëÿþùèìè. Íåñìîòðÿ íàäàëüíîäåéñòâóþùèé õàðàêòåð êóëîíîâñêîãî âçàèìî�äåéñòâèÿ, â ýòèõ óñëîâèÿõ îíî ñèëüíî ýêðàíèðîâà�íî è ñòàíîâèòñÿ ý��åêòèâíî áëèçêîäåéñòâóþùèì.Ýòî ïîçâîëÿåò ïðîâîäèòü ðàñ÷åòû ñî ñðàâíèòåëü�íî íåáîëüøèìè ÿ÷åéêàìè ïåðèîäè÷íîñòè. Íåñìîòðÿíà îòíîñèòåëüíî âûñîêóþ òåìïåðàòóðó, ýíåðãåòè÷å�ñêèå õàðàêòåðèñòèêè ïëîòíîé ïëàçìû �îðìèðóþòñÿíà ìàëûõ ìåæ÷àñòè÷íûõ ðàññòîÿíèÿõ, íà êîòîðûõêâàíòîâûé õàðàêòåð äâèæåíèÿ ýëåêòðîíîâ ÿâëÿåò�ñÿ îïðåäåëÿþùèì. Ïîíèæåíèå ïëîòíîñòè ïëàçìû íåäåëàåò åå ïðè ýòèõ òåìïåðàòóðàõ áîëåå ¾êëàññè÷å�ñêîé¿, òàê êàê ýíåðãåòèêà ïëàçìû ïðîäîëæàåò �îð�ìèðîâàòüñÿ íà ìàëûõ ìåæ÷àñòè÷íûõ ðàññòîÿíèÿõ �äàæå òîãäà, êîãäà �îðìàëüíûé êðèòåðèé íà îñíî�âå òåïëîâîé äëèíû âîëíû äå Áðîéëÿ ïðåäñêàçûâàåòêëàññè÷åñêèé ðåæèì.Äâèæåíèå ÷àñòèö â ïëîòíîé ïëàçìå ñèëüíî ñêîð�ðåëèðîâàíî, îäíàêî ðàäèóñû êîððåëÿöèé íåâåëèêè èñðàâíèìû ñ àòîìàðíûìè ðàçìåðàìè. �àäèóñû êîððå�ëÿöèé â ïëîòíîé âîäîðîäíîé ïëàçìå óìåíüøàþòñÿ ñðîñòîì òåìïåðàòóðû, ò. å. ìåíÿþòñÿ â ïðîòèâîïîëîæ�íóþ ñòîðîíó ïî îòíîøåíèþ ê ðàäèóñó Äåáàÿ â ðàçðå�æåííîé èîííîé ïëàçìå. Êâàíòîâûé õàðàêòåð äâèæå�íèÿ ýëåêòðîíîâ äåëàåò ìåæýëåêòðîííûå êîððåëÿöèèìåíåå ÷óâñòâèòåëüíûìè ê âàðèàöèÿì òåìïåðàòóðû.Íàèáîëåå ÷óâñòâèòåëüíû ê òåìïåðàòóðå êîððåëÿöèèïàðû ïðîòîí�ïðîòîí. Â ïëîòíîé ïëàçìå ñïàðèâàíèåñïèíîâ ýëåêòðîíîâ íà÷èíàåòñÿ óæå ïðè îõëàæäåíèèäî òåìïåðàòóðû ïîðÿäêà íåñêîëüêèõ ñîò òûñÿ÷ ãðà�äóñîâ. ËÈÒÅ�ÀÒÓ�À1. N. Metropolis, A. W. Rosenbluth, M. N. Rosenbluth,and H. A. Teller, J. Chem. Phys. 21, 1087 (1953).2. In International Thermonu
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