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ÊÎËËÅÊÒÈÂÍÀß ÄÈÍÀÌÈÊÀ ÆÈÄÊÎ�Î ÀËÞÌÈÍÈßÂÁËÈÇÈ ÒÅÌÏÅ�ÀÒÓ�Û ÏËÀÂËÅÍÈß:ÒÅÎ�Èß È ÊÎÌÏÜÞÒÅ�ÍÎÅ ÌÎÄÅËÈ�ÎÂÀÍÈÅÀ. Â. Ìîêøèí a;b*, �. Ì. Þëüìåòüåâ a;b, �. Ì. Õóñíóòäèíîâ a;b, Ï. Õàíããè 
**aÊàçàíñêèé ãîñóäàðñòâåííûé óíèâåðñèòåò420008, Êàçàíü, �îññèÿbÊàçàíñêèé ãîñóäàðñòâåííûé ïåäàãîãè÷åñêèé óíèâåðñèòåò420021, Êàçàíü, �îññèÿ
Àóãñáóðãñêèé óíèâåðñèòåòÄ-86135, Àóãñáóðã, �åðìàíèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 16 ìàÿ 2006 ã.Ìèêðîñêîïè÷åñêàÿ êîëëåêòèâíàÿ äèíàìèêà æèäêîãî àëþìèíèÿ âáëèçè òåìïåðàòóðû ïëàâëåíèÿ èññëåäî-âàíà äâóìÿ íåçàâèñèìûìè ñïîñîáàìè: âî-ïåðâûõ, ñ ïîìîùüþ òåîðåòè÷åñêîãî ïîäõîäà, ðàçâèòîãî â ðàìêàõ�îðìàëèçìà Öâàíöèãà �Ìîðè è îñíîâàííîãî íà èäåå Áîãîëþáîâà î ñîêðàùåííîì îïèñàíèè ðåëàêñàöè-îííûõ ïðîöåññîâ â æèäêîñòÿõ, è, âî-âòîðûõ, ÷åðåç êîìïüþòåðíîå ìîäåëèðîâàíèå ìîëåêóëÿðíîé äèíà-ìèêè. Òåîðåòè÷åñêèå è âû÷èñëåííûå ñ ïîìîùüþ êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ñïåêòðû èíòåíñèâíîñòèíåóïðóãîãî ðàññåÿíèÿ ðåíòãåíîâñêèõ ëó÷åé ñðàâíèâàþòñÿ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè. Óñòàíîâëå-íî, ÷òî âûñîêî÷àñòîòíûå çâóêîâûå âîçáóæäåíèÿ, âîçíèêàþùèå íà ìèêðîñêîïè÷åñêèõ ïðîñòðàíñòâåííûõìàñøòàáàõ â æèäêîì àëþìèíèè, îïðåäåëÿþòñÿ, ãëàâíûì îáðàçîì, äâóõ-, òðåõ- è ÷åòûðåõ÷àñòè÷íûìèâçàèìîäåéñòâèÿìè.PACS: 61.20.-p, 61.12.-q, 67.40.Fd1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÈññëåäîâàíèå äèíàìè÷åñêèõ ïðîöåññîâ è òðàíñ�ïîðòíûõ ÿâëåíèé â íåóïîðÿäî÷åííûõ ñðåäàõ ïðåä�ñòàâëÿåò ñîáîé îäíó èç íàèáîëåå âàæíûõ çàäà÷ñîâðåìåííîé �èçèêè êîíäåíñèðîâàííîãî ñîñòîÿíèÿ[1, 2℄. Òàê, íàïðèìåð, îñîáûé èíòåðåñ â ïîñëåäíååâðåìÿ âûçûâàåò èçó÷åíèå êîëëåêòèâíîé äèíàìè�êè ÷àñòèö íà ïðîñòðàíñòâåííûõ ìàñøòàáàõ ïîðÿä�êà íåñêîëüêèõ ìåæàòîìàðíûõ ðàññòîÿíèé â æèäêî�ñòÿõ [3℄. Îò÷àñòè ýòî ñâÿçàíî ñ óñîâåðøåíñòâîâàíè�åì ýêñïåðèìåíòàëüíîé òåõíèêè ïî íåóïðóãîìó ðàñ�ñåÿíèþ íåéòðîíîâ, à òàêæå ñ ïîÿâëåíèåì èñòî÷íè�êîâ ñèíõðîòðîííîãî èçëó÷åíèÿ òðåòüåãî ïîêîëåíèÿè ðàçâèòèåì òåõíèêè íåóïðóãîãî ðàññåÿíèÿ ðåíòãå�íîâñêèõ ëó÷åé, ãäå îòêëèê ÿâëÿåòñÿ ñòðîãî êîãåðåíò�*E-mail: mav�theory.kazan-spu.ru**P. H�anggi, University of Augsburg D-86135, Augsburg,Germany

íûì è íåïîñðåäñòâåííî èçìåðÿåòñÿ äèíàìè÷åñêèéñòðóêòóðíûé �àêòîð S(k; !) [3; 4℄.Íà äàííûé ìîìåíò â õîäå ìíîãî÷èñëåííûõ ýêñïå�ðèìåíòîâ óñòàíîâëåíî, ÷òî ÷àñòîòíûå ñïåêòðû äèíà�ìè÷åñêîãî ñòðóêòóðíîãî �àêòîðà æèäêèõ ìåòàëëîâäàæå âíå ãèäðîäèíàìè÷åñêîé (ìèêðîñêîïè÷åñêîé)ïðîñòðàíñòâåííîé îáëàñòè èìåþò òðåõïèêîâóþ �îð�ìó, ãäå òàê æå, êàê è ó ãèäðîäèíàìè÷åñêîãî òðèïëå�òà �ýëåÿ �Ìàíäåëüøòàìà �Áðèëëþýíà èìååòñÿ îäèíóïðóãèé (! = 0) è äâà íåóïðóãèõ (!
 6= 0) ïè�êà, ñâèäåòåëüñòâóþùèå î ïîÿâëåíèè êîëëåêòèâíûõâîçáóæäåíèé. Ïðè÷åì ñ ðîñòîì âîëíîâîãî ÷èñëà k÷àñòîòà ðàñïðîñòðàíåíèÿ âûñîêî÷àñòîòíûõ êîëëåê�òèâíûõ âîçáóæäåíèé !
(k) óâåëè÷èâàåòñÿ, äîñòèãà�åò ìàêñèìàëüíîãî çíà÷åíèÿ ïðè km=2 (km � ïîëîæå�íèå ãëàâíîãî ìàêñèìóìà â ñòàòè÷åñêîì ñòðóêòóðíîì�àêòîðå S(k)), äàëåå çàòóõàåò, à ïðè ïðèáëèæåíèèê òàê íàçûâàåìîé ¾çîíå ñóæåíèÿ ïî Äå Æåíó¿ âû�ñîêî÷àñòîòíûå ïèêè èñ÷åçàþò.Ñóùåñòâîâàíèå âûñîêî÷àñòîòíûõ êîëëåêòèâíûõ974



ÆÝÒÔ, òîì 130, âûï. 6 (12), 2006 Êîëëåêòèâíàÿ äèíàìèêà æèäêîãî àëþìèíèÿ : : :âîçáóæäåíèé â æèäêîì àëþìèíèè ïðè êîíå÷íûõçíà÷åíèÿõ âîëíîâîãî ÷èñëà áûëî ýêñïåðèìåíòàëüíîîáíàðóæåíî ñîâñåì íåäàâíî (ñì. ðàáîòû [3; 5℄). Ïðè�÷åì äàííûé ðåçóëüòàò ïîääåðæèâàåòñÿ (ñêîðåå êà÷å�ñòâåííî) íåêîòîðûìè äàííûìè ïî êîìïüþòåðíîìóìîäåëèðîâàíèþ ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè ñ ðàçëè÷�íûìè ìîäåëÿìè ïîòåíöèàëîâ ìåæ÷àñòè÷íîãî âçàè�ìîäåéñòâèÿ. Òàê, ïåðâûå èññëåäîâàíèÿ ìèêðîñêîïè�÷åñêîé ñòðóêòóðû è äèíàìèêè æèäêîãî àëþìèíèÿâáëèçè òî÷êè ïëàâëåíèÿ ìåòîäàìè ìîäåëèðîâàíèÿìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè áûëè âûïîëíåíû â ðàáî�òå [6℄, ãäå èñïîëüçîâàëèñü ëîêàëüíûé ïñåâäîïîòåíöè�àë Ýøêðî�òà [7℄ è äâà íåëîêàëüíûõ ïñåâäîïîòåíöèà�ëà. Õîòÿ ñòàòè÷åñêèå õàðàêòåðèñòèêè, âû÷èñëåííûåäëÿ âñåõ òðåõ ïîòåíöèàëîâ, íàõîäÿòñÿ â õîðîøåì ñî�ãëàñèè ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè, ìîäåëèðî�âàííûå ñïåêòðû äèíàìè÷åñêîãî ñòðóêòóðíîãî �àê�òîðà ñèëüíî ðàñõîäÿòñÿ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàí�íûìè. Íåäàâíî ab initio ìîäåëèðîâàíèåì ìîëåêó�ëÿðíîé äèíàìèêè ñâîáîäíî-îðáèòàëüíûì ìåòîäîì(OF-AIMD) [8℄ è ìåòîäîì Êîíà �Øýìà (KS-AIMD)[9℄ òàêæå áûëè èññëåäîâàíû ñòàòè÷åñêèå õàðàêòåðè�ñòèêè è ìèêðîñêîïè÷åñêàÿ äèíàìèêà æèäêîãî àëþ�ìèíèÿ. Â ÷àñòíîñòè, áûë âû÷èñëåí äèíàìè÷åñêèéñòðóêòóðíûé �àêòîð S(k; !), êîòîðûé ñðàâíèâàë�ñÿ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè ïî íåóïðóãî�ìó ðåíòãåíîâñêîìó ðàññåÿíèþ [5℄. Õîòÿ ðåçóëüòà�òû ýòèõ âû÷èñëåíèé òàêæå îáíàðóæèâàþò òðåõïè�êîâóþ �îðìó S(k; !), ïîëó÷åííûå çíà÷åíèÿ âûñîò èïîëîæåíèé áîêîâûõ ïèêîâ çíà÷èòåëüíî ðàñõîäÿòñÿ ñýêñïåðèìåíòàëüíûìè.Ñ äðóãîé ñòîðîíû, äëÿ îáúÿñíåíèÿ òðèïëåòíîéñòðóêòóðû S(k; !) â æèäêîì àëþìèíèè ïðè êîíå÷�íûõ âîëíîâûõ ÷èñëàõ ïðåäëàãàëîñü íåñêîëüêî òåîðå�òè÷åñêèõ ïîäõîäîâ. Ñðåäè íèõ ìîæíî âûäåëèòü ïî�ëóýìïèðè÷åñêóþ ìîäè�èöèðîâàííóþ ãèäðîäèíàìè�÷åñêóþ ìîäåëü [6, 10℄, à òàêæå ïîäõîä, îñíîâàííûéíà îáîáùåííîì óðàâíåíèè Ëàíæåâåíà è âÿçêîóïðó�ãîé ìîäåëè [5℄. Óïîìÿíóòûå âûøå òåîðèè âîñïðî�èçâîäÿò íåêîòîðûå îñîáåííîñòè ýêñïåðèìåíòàëüíûõñïåêòðîâ S(k; !). Îäíàêî â ýòèõ òåîðèÿõ èìåþòñÿñâîè ¾ñëàáûå ìåñòà¿: àïïðîêñèìàöèè âðåìåííûõ çà�âèñèìîñòåé òåõ èëè èíûõ ðåëàêñàöèîííûõ ïðîöåññîââûïîëíÿþòñÿ ïîñðåäñòâîì óïðîùåííûõ ìîäåëüíûõ�óíêöèé, à òàêæå ââîäÿòñÿ ðàçëè÷íûå ïîäãîíî÷íûåïàðàìåòðû.Â íàñòîÿùåé ðàáîòå äëÿ îïèñàíèÿ ìèêðîñêîïè÷å�ñêîé äèíàìèêè â æèäêîì àëþìèíèè íàìè ïðèìåíÿ�åòñÿ äðóãîé òåîðåòè÷åñêèé ïîäõîä, îñíîâàííûé íà�îðìàëèçìå Öâàíöèãà �Ìîðè è èäåÿõ î ñîêðàùåí�íîì îïèñàíèè ðåëàêñàöèîííûõ ïðîöåññîâ [11℄. Ñëå�äóåò îòìåòèòü, ÷òî ïîäîáíûé ïîäõîä ðàíåå óñïåø�

íî ïðèìåíÿëñÿ äëÿ îïèñàíèÿ ìèêðîñêîïè÷åñêîé äè�íàìèêè ÷àñòèö æèäêèõ ùåëî÷íûõ ìåòàëëîâ [12�15℄.Â ðàáîòå òàêæå ïðåäñòàâëåíû ïîëó÷åííûå íàìè ðå�çóëüòàòû êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ìîëåêóëÿð�íîé äèíàìèêè ñ ¾êëååâûì¿ ïîòåíöèàëîì ìåæ÷àñòè÷�íîãî âçàèìîäåéñòâèÿ [16, 17℄. Âû÷èñëåííûå äâóìÿñïîñîáàìè ÷àñòîòíûå ñïåêòðû èíòåíñèâíîñòè ðàññå�ÿíèÿ â æèäêîì àëþìèíèè ñðàâíèâàþòñÿ ñ ýêñïåðè�ìåíòàëüíûì äàííûìè.2. ÒÅÎ�ÅÒÈ×ÅÑÊÈÉ ÔÎ�ÌÀËÈÇÌÈíòåíñèâíîñòü íåóïðóãîãî ðàññåÿíèÿ ðåíòãåíîâ�ñêèõ ëó÷åé I(k; !) â èññëåäóåìîé ñðåäå ñâÿçàíà ñ äè�íàìè÷åñêèì ñòðóêòóðíûì �àêòîðîì S(k; !) ñëåäóþ�ùèì ñîîòíîøåíèåì [3; 4; 18℄:I(k; !) = Z ~�!01� e�~�!0R(k; ! � !0)S(k; !0) d!; (1)ãäå � = 1=kBT , kB è T � ïîñòîÿííàÿ Áîëüöìàíàè òåìïåðàòóðà ñèñòåìû, R(k; !) � �óíêöèÿ ýêñïå�ðèìåíòàëüíîãî ðàçðåøåíèÿ, à äèíàìè÷åñêèé ñòðóê�òóðíûé �àêòîð S(k; !) ñîäåðæèò äåòàëüíóþ èí�îð�ìàöèþ î êîëëåêòèâíûõ ñâîéñòâàõ ñèñòåìû. Êàê áû�ëî ïîêàçàíî â çíàìåíèòîé ðàáîòå Âàí Õîâå [19℄,ñïåêòð S(k; !) ñâÿçàí ñ àâòîêîððåëÿöèîííîé �óíê�öèåé �ëóêòóàöèé ëîêàëüíîé ïëîòíîñòè�(k; t) = h��(k; 0)�(k; t)ihj�(k; 0)j2i (2)÷åðåç åå ëàïëàñ-îáðàçe�(k; z) = 1Z0 e�zt�(k; t) dtñëåäóþùèì ñîîòíîøåíèåì:S(k; !) = S(k)� Re[e�(k; z = i!)℄: (3)Çäåñü S(k) = hj�(k; t)j2i� ñòàòè÷åñêèé ñòðóêòóðíûé �àêòîð æèäêîñòè,S(k) = 1 + NmV Z exp(ik � r)[g(r) � 1℄ dr; (4)V � îáúåì ñèñòåìû, g(r) � �óíêöèÿ ðàäèàëüíî�ãî ðàñïðåäåëåíèÿ äâóõ ÷àñòèö, óãëîâûìè ñêîáêàìèh: : : i îáîçíà÷åíî óñðåäíåíèå ïî àíñàìáëþ. Òàêèì îá�ðàçîì, äëÿ îïðåäåëåíèÿ äèíàìè÷åñêîãî ñòðóêòóðíî�ãî �àêòîðà è èíòåíñèâíîñòè ðàññåÿíèÿ íåîáõîäèìî975



À. Â. Ìîêøèí, �. Ì. Þëüìåòüåâ, �. Ì. Õóñíóòäèíîâ, Ï. Õàíããè ÆÝÒÔ, òîì 130, âûï. 6 (12), 2006çíàòü âðåìåíí�îå ïîâåäåíèå àâòîêîððåëÿòîðà �ëóê�òóàöèé ëîêàëüíîé ïëîòíîñòè �(k; t) èëè åãî ÷àñòîò�íûé ñïåêòð.�àññìîòðèì èçîòðîïíóþ ñèñòåìó, ñîñòîÿùóþ èçN ÷àñòèö ìàññû m. Â êà÷åñòâå èñõîäíîé äèíàìè�÷åñêîé ïåðåìåííîé âûáåðåì �ëóêòóàöèè ëîêàëüíîéïëîòíîñòè ÷èñëà ÷àñòèö�(k; t) = 1pN NXj=1 exp(ik � rj(t)); (5)âðåìåíí�àÿ ýâîëþöèÿ êîòîðîé áóäåò îïðåäåëÿòüñÿ ñî�îòâåòñòâóþùèì óðàâíåíèåì äâèæåíèÿd�(k; t)dt = iL̂�(k; t); (6)ãäå L̂ � îïåðàòîð Ëèóâèëëÿ,L̂ = �iXj pjm � ��rj � iXj Fj ��pj ; (7)Fj � ïîëíàÿ ñèëà, äåéñòâóþùàÿ íà j-þ ÷àñòèöó.Äàëåå ñ ïîìîùüþ ïðîöåäóðû îðòîãîíàëèçàöèè�ðàìà �Øìèäòà ïîëó÷èì áåñêîíå÷íûé íàáîð îðòî�ãîíàëüíûõ äèíàìè÷åñêèõ ïåðåìåííûõ:A(k) = fA0(k); A1(k); A2(k); : : : ; Aj(k); : : : g;k = jkj;hA�jAli = Æj;lhjAj j2i;A0(k) � �(k); (8)ñâÿçàííûõ äðóã ñ äðóãîì ñëåäóþùèìè ðåêóððåíòíû�ìè ñîîòíîøåíèÿìè:Aj+1(k) = iL̂Aj(k) + 
2j (k)Aj�1(k);j = 0; 1; 2; : : : ; A�1 � 0; (9)ãäå Æj;l � ñèìâîë Êðîíåêåðà è
2j (k) = hjAj+1(k)j2ihjAj(k)j2i (10)� ÷àñòîòíûé ðåëàêñàöèîííûé ïàðàìåòð j-ãî ïîðÿä�êà, èìåþùèé ðàçìåðíîñòü êâàäðàòà ÷àñòîòû.Ïî àíàëîãèè ñ âûðàæåíèåì (2) îïðåäåëèì âðå�ìåíí�ûå àâòîêîððåëÿöèîííûå �óíêöèè äèíàìè÷åñ-êèõ ïåðåìåííûõ Aj(k) ñëåäóþùèì îáðàçîì:Mj(k; t) = hA�j (k; 0)Aj(k; t)ihjAj(k; 0)j2i ;M0(k; t) � �(k; t); (11)êîòîðûå îáëàäàþò ñâîéñòâàìèlimt!0Mj(k; t) = 1; (12)

0 � jMj(t)j � 1; (13)limt!1Mj(k; t) = 0: (14)Ñâîéñòâî (12) íåïîñðåäñòâåííî ñëåäóåò èç îïðåäå�ëåíèÿ (11), ïðåäåë â (14) ñïðàâåäëèâ äëÿ ýðãî�äè÷íûõ ïðîöåññîâ è ÿâëÿåòñÿ ðåçóëüòàòîì ïðèíöè�ïà äàëüíîâðåìåííîãî îñëàáëåíèÿ êîððåëÿöèé, à ñî�îòíîøåíèå (13) ìîæíî ëåãêî ïîëó÷èòü èç èçâåñò�íîãî íåðàâåíñòâà Øâàðöà [20℄. Ñëåäóåò îòìåòèòü,÷òî åñëè M0(k; t) = �(k; t) îïðåäåëÿåò àâòîêîððåëÿ�öèè ëîêàëüíîé ïëîòíîñòè, òî �óíêöèÿ M1(k; t) ñî�îòâåòñòâóåò âðåìåííîé àâòîêîððåëÿöèîííîé �óíê�öèè �ëóêòóàöèé ïðîäîëüíîé êîìïîíåíòû èìïóëüñà,M2(k; t) íåïîñðåäñòâåííî ñâÿçàíà ñ âðåìåííîé àâòî�êîððåëÿöèîííîé �óíêöèåé �ëóêòóàöèé ýíåðãèè èò. ä. Äðóãèìè ñëîâàìè, ïðè k ! 0 âåëè÷èíûM0(k; t),M1(k; t) è M2(k; t) ìîãóò áûòü ñîïîñòàâëåíû ñ âðå�ìåííûìè àâòîêîððåëÿöèîííûìè �óíêöèÿìè, ñîîò�âåòñòâóþùèìè òðåì ñîõðàíÿþùèìñÿ ãèäðîäèíàìè�÷åñêèì ïåðåìåííûì.Îïðåäåëèì íîðìèðîâàííûå ÷àñòîòíûå ìîìåíòûäèíàìè÷åñêîãî ñòðóêòóðíîãî �àêòîðà:!(2p)(k) == 1Z�1 !2pS(k; !) d!1Z�1 S(k; !) d! = (�i)p dp�(k; t)dtp ����t=0 ;p = 1; 2; : : : (15)
Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî êîíå÷íûå çíà÷åíèÿ áóäóòïðèíèìàòü ëèøü ÷åòíûå ìîìåíòû (p = 2; 4, : : : ), âòî âðåìÿ êàê íå÷åòíûå ìîìåíòû îáðàùàþòñÿ â íóëü.Ó÷èòûâàÿ âòîðîå ðàâåíñòâî â ïîñëåäíåì óðàâíåíèè,êîðîòêîâðåìåííîå ïîâåäåíèå �óíêöèè �(k; t) ìîæíîïðåäñòàâèòü â âèäå ðÿäà Òýéëîðà:�(k; t) = 1� 12!!(2)(k)t2 + 14!!(4)(k)t4 �� 16!!(6)(k)t6 + : : : (16)Ïðèíèìàÿ âî âíèìàíèå, ÷òî ïðè �èêñèðîâàííîì kèìååò ìåñòî ñîîòíîøåíèåi(2j) d2j�(t)dt2j ����t=0 = h[(iL̂A0)j ℄�(iL̂A0)jihjA0j2i ; (17)èç óðàâíåíèé (10) è (9) ìîæíî ïîëó÷èòü ïîëåçíûåâûðàæåíèÿ, êîòîðûå ñâÿçûâàþò ÷àñòîòíûå ìîìåí�òû !(2j)(k) ñ ÷àñòîòíûìè ïàðàìåòðàìè 
2j (k):976



ÆÝÒÔ, òîì 130, âûï. 6 (12), 2006 Êîëëåêòèâíàÿ äèíàìèêà æèäêîãî àëþìèíèÿ : : :
21(k) = !(2)(k);
22(k) = !(4)(k)!(2)(k) � !(2)(k);
23(k) = !(6)(k)!(2)(k)� (!(4)(k))2!(4)(k)!(2)(k)� (!(2)(k))3 ;
24(k) = 1
21(k)
22(k)
23(k)(!(8)(k)�
21(k)�� "�
21(k) + 
22(k)�3 ++ 2
22(k)
23(k)�
21(k) + 
22(k)�++
22(k)
43(k)#):
(18)

Äàëåå èç îïðåäåëåíèÿ (10) íåïîñðåäñòâåííî ñëåäóþòâûðàæåíèÿ äëÿ ÷àñòîòíûõ ïàðàìåòðîâ 
2j (k). Òàê,íàïðèìåð, äëÿ ïåðâûõ òðåõ ïàðàìåòðîâ 
21(k), 
22(k)è 
23(k) èìååì 
21(k) = kBTm k2S(k) ; (19)
22(k) = 3kBTm k2 ++ �m Z r2l u(r)[1� exp(ik � r)℄g(r)d3r �
21(k); (20)
23(k) = 15�2(k) �kBTm k2�2 �� �
21(k) + 
22(k)�2
22(k) + U(k)
21(k)
22(k) ; (21)ãäå ÷åðåç U(k) îáîçíà÷åíà êîìáèíàöèÿ èíòåãðàëü�íûõ âûðàæåíèé, ñîäåðæàùèõ ïîòåíöèàë ìåæ÷àñòè÷�íîãî âçàèìîäåéñòâèÿ u(r) è �óíêöèþ ðàñïðåäåëåíèÿòðåõ ÷àñòèö g3(r; r0). Ïîëíîå âûðàæåíèå äëÿ U(k)ïðèâåäåíî â ðàáîòå [21, ñòð. 870℄. Îòìåòèì, ÷òî ïîìè�ìî çíà÷èòåëüíîãî óñëîæíåíèÿ âûðàæåíèé äëÿ ÷àñ-òîòíûõ ðåëàêñàöèîííûõ ïàðàìåòðîâ 
2j (k) ñ ðîñòîìïîðÿäêà j â íèõ òàêæå ïîÿâëÿþòñÿ �óíêöèè ðàâíî�âåñíîãî ðàñïðåäåëåíèÿ ãðóïïû j-÷àñòèö.Â èçâåñòíûõ ðàáîòàõ Öâàíöèãà è Ìîðè [22, 23℄ñ ïîìîùüþ òåõíèêè ïðîåêöèîííûõ îïåðàòîðîâ áû�ëî ïîêàçàíî, ÷òî �óíêöèè �(k; t), M1(k; t), M2(k; t),: : : ñâÿçàíû öåïî÷êîé èíòåãðî-äè��åðåíöèàëüíûõóðàâíåíèé

d�(k; t)dt = �
21(k) tZ0 d�M1(k; t� �)�(k; �);dM1(k; t)dt = �
22(k) tZ0 d�M2(k; t� �)M1(k; �);: : :dMj(k; t)dt == �
2j+1(k) tZ0 d�Mj+1(k; t� �)Mj(k; �);j = 1; 2; 3; : : :
(22)

Èñïîëüçóÿ ïðåîáðàçîâàíèå Ëàïëàñà, öåïî÷êó (22)ìîæíî ïðåäñòàâèòü â âèäå ðåêóððåíòíîãî ñîîòíîøå�íèÿ fMj(k; z) = 1z +
2j+1(k)fMj+1(k; z) ;j = 1; 2; 3; : : : ; (23)èëè íåïðåðûâíîé äðîáè ñëåäóþùåãî âèäà:e�(k; z) = 1z +
21(k)fM1(k; z) == 1z + 
21(k)z + 
22(k)z + 
23(k)z + : : : (24)
Òàêîé æå ðåçóëüòàò áûë ïîëó÷åí ìåòîäîì ðåêóð�ðåíòíûõ ñîîòíîøåíèé [18℄, îòëè÷íûì îò òåõíèêèïðîåêöèîííûõ îïåðàòîðîâ. Çàìåòèì, ÷òî óðàâíå�íèÿ (22) (è, ñîîòâåòñòâåííî, äðîáü (24)) â îáîèõ ìå�òîäàõ ïîëó÷àþòñÿ òî÷íî èç óðàâíåíèÿ äâèæåíèÿ (6).Òàêèì îáðàçîì, çàäà÷à î íàõîæäåíèè �(k; t) (èëèe�(k; z)) ìîæåò áûòü ñâåäåíà ê âû÷èñëåíèþ íåêîòî�ðîé âðåìåííîé êîððåëÿöèîííîé �óíêöèè j-ãî ïî�ðÿäêà Mj(k; t), ÷òî â èòîãå áóäåò ñîîòâåòñòâîâàòüðàçìûêàíèþ áåñêîíå÷íîé öåïî÷êè êèíåòè÷åñêèõ èí�òåãðî-äè��åðåíöèàëüíûõ óðàâíåíèé (22) (îáðûâóäðîáè (24)). Äðóãîé âîçìîæíûé ïóòü ñîñòîèò â âû�÷èñëåíèè ÷àñòîòíûõ ïàðàìåòðîâ 
2j (k), ïîÿâëÿþ�ùèõñÿ â äðîáè (24). Îòìåòèì, ÷òî ðàçìûêàíèå öåïî÷�êè óðàâíåíèé (22) ìîæíî îñóùåñòâèòü ðàçëè÷íûìèìåòîäàìè:1) ïåðåõîäîì ê ìàðêîâñêîìó ïðåäåëó Âàí Õîâåíà òîì èëè èíîì ðåëàêñàöèîííîì óðîâíå j, ÷òî îñó�ùåñòâëÿåòñÿ ïóòåì ââåäåíèÿ òàê íàçûâàåìîãî ìåä�ëåííîãî âðåìåíè � = �2t (�! 0) [24℄;2 ÆÝÒÔ, âûï. 6 (12) 977



À. Â. Ìîêøèí, �. Ì. Þëüìåòüåâ, �. Ì. Õóñíóòäèíîâ, Ï. Õàíããè ÆÝÒÔ, òîì 130, âûï. 6 (12), 2006Òàáëèöà 1. ×àñòîòíûå ðåëàêñàöèîííûå ïàðàìåòðû 
2j (�1026 
�2), ïîëó÷åííûå èç ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõïî íåóïðóãîìó ðåíòãåíîâñêîìó ðàññåÿíèþ [5℄k, íì�1 
21(k) 
22(k) 
23(k) 
24(k) 
25(k) 
26(k)4.2 5.432 7.808 26.061 127.08 106.38 102.745.4 6.904 11.108 35.045 125.02 106.22 102.697.8 11.692 19.621 40.493 124.17 105.98 102.619.0 12.445 22.407 43.009 123.86 105.85 102.582) ìåòîäîì ìîäåëüíûõ �óíêöèé ïàìÿòè, êîãäà�óíêöèÿ j-ãî ïîðÿäêà Mj(k; t) àïïðîêñèìèðóåòñÿíåêîòîðîé óïðîùåííîé ìîäåëüíîé �óíêöèåé, íàïðè�ìåð, òàêîé êàê ýêñïîíåíöèàëüíàÿ, ãàóññîâà �óíê�öèÿ, ãèïåðáîëè÷åñêèé ñåêàíñ èëè èõ ëèíåéíàÿ êîì�áèíàöèÿ [25�29℄;3) ìåòîäîì âçàèìîäåéñòâóþùèõ ìîä [30℄, ãäå�óíêöèÿ ïàìÿòè âòîðîãî ïîðÿäêà M2(k; t) àïïðîê�ñèìèðóåòñÿ ïîëèíîìîì îò èñõîäíîé âðåìåííîé êîð�ðåëÿöèîííîé �óíêöèè �(k; t).Îäíàêî âñå ýòè ìåòîäû ÿâëÿþòñÿ âåñüìà ïðèáëè�æåííûìè. Áîëåå òîãî, îíè ñîäåðæàò áîëüøîå êîëè�÷åñòâî ïîäãîíî÷íûõ ïàðàìåòðîâ ñ íåÿñíûì �èçè�÷åñêèì ñìûñëîì. Îïðåäåëèòü æå ÷àñòîòíûå ïàðà�ìåòðû 
2j (k), íàïðèìåð, íåïîñðåäñòâåííî èç óðàâ�íåíèé (19)�(21) òàêæå çàòðóäíèòåëüíî, ïîòîìó ÷òîçäåñü ïðèõîäèòñÿ âû÷èñëÿòü èíòåãðàëüíûå âûðàæå�íèÿ, ñîäåðæàùèå �óíêöèè ðàñïðåäåëåíèÿ ìíîãèõ÷àñòèö.Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ìû ïðåäëàãàåì äðóãîé ñïî�ñîá îïðåäåëåíèÿ �óíêöèè e�(k; z). Êàê âèäíî èç óðàâ�íåíèé (18), ÷àñòîòíûå ïàðàìåòðû 
2j (k) ìîãóò áûòüïîëó÷åíû ÷åðåç ÷àñòîòíûå ìîìåíòû !(j)(k), êîòî�ðûå, â ñâîþ î÷åðåäü, ìîæíî èçâëå÷ü èç ýêñïåðè�ìåíòàëüíûõ äàííûõ ïî ðàññåÿíèþ. Òàê, íà îñíîâåäàííûõ èíòåíñèâíîñòè ðàññåÿíèÿ ðåíòãåíîâñêèõ ëó�÷åé I(k; !) â æèäêîì àëþìèíèè ïðè òåìïåðàòóðåT = 973 K ïîñëå âûïîëíåíèÿ äåêîíâîëþöèè âûðàæå�íèÿ (1) áûëè íàéäåíû ÷àñòîòíûå ñïåêòðû äèíàìè�÷åñêîãî ñòðóêòóðíîãî �àêòîðà S(k; !) èññëåäóåìîéñèñòåìû ïðè ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèÿõ âîëíîâîãî ÷èñëàk, äëÿ êîòîðûõ áûëè îïðåäåëåíû ÷àñòîòíûå ìîìåí�òû !(j)(k) (ñì. óðàâíåíèÿ (15)), à çàòåì � ÷àñòîòíûåïàðàìåòðû 
2j (k). Ïîëó÷åííûå çíà÷åíèÿ ïåðâûõ øå�ñòè ÷àñòîòíûõ ïàðàìåòðîâ ïðåäñòàâëåíû â òàáë. 1.Î÷åâèäíî, ÷òî ÷àñòîòíûå ïàðàìåòðû (òàê æå, êàê è÷àñòîòíûå ìîìåíòû) âåñüìà ÷óâñòâèòåëüíû ê âèäóäèíàìè÷åñêîãî ñòðóêòóðíîãî �àêòîðà S(k; !), ýêñ�ïåðèìåíòàëüíûå çíà÷åíèÿ êîòîðîãî ñîäåðæàò íåêî�òîðûå ïîãðåøíîñòè. Áîëåå òîãî, ñ ðîñòîì ïîðÿäêà

Òàáëèöà 2. Îòíîøåíèå ñîñåäíèõ ÷àñòîòíûõ ðåëàê-ñàöèîííûõ ïàðàìåòðîâ �j+1;j(k) = 
2j+1(k)=
2j (k),ãäå j = 1; 2; 3; 4 è 5k, íì�1 �2;1 �3;2 �4;3 �5;4 �6;54.2 1.4373 3.3377 4.8763 0.8371 0.96585.4 1.6087 3.1549 3.5674 0.8496 0.96687.8 1.6782 2.0638 3.0665 0.8535 0.96829.0 1.8005 1.9194 2.8799 0.8546 0.9691j îøèáêè â çíà÷åíèÿõ ÷àñòîòíûõ ïàðàìåòðîâ 
2j (k)óâåëè÷èâàþòñÿ. Îäíàêî â õîäå âû÷èñëåíèé íàìè áû�ëî óñòàíîâëåíî, ÷òî âåëè÷èíà, îïðåäåëÿþùàÿ îòíî�øåíèå ñîñåäíèõ ÷àñòîòíûõ ïàðàìåòðîâ,�j+1;j(k) = 
2j+1(k)=
2j (k);ìåíåå ÷óâñòâèòåëüíà ê âèäó �óíêöèè S(k; !). Çíà÷å�íèÿ âåëè÷èíû �j+1;j(k) äëÿ òåõ æå âîëíîâûõ ÷èñåëïðåäñòàâëåíû â òàáë. 2.Êàê âèäíî èç òàáëèö, çíà÷åíèÿ ïåðâûõ ÷åòûðåõ÷àñòîòíûõ ïàðàìåòðîâ 
2j (k), (j = 1; 2; 3; 4) âîçðàñ�òàþò ñ ðîñòîì èíäåêñà j äëÿ âñåõ ïðåäñòàâëåííûõçíà÷åíèé âîëíîâîãî ÷èñëà, ò. å. �j+1;j(k) > 1 ïðèj = 1; 2; 3; 4, â òî âðåìÿ êàê çíà÷åíèÿ ÷àñòîòíûõ ïà�ðàìåòðîâ ïÿòîãî è øåñòîãî ïîðÿäêîâ, 
25(k) è 
26(k),íåñêîëüêî çàíèæåíû ïî ñðàâíåíèþ ñ 
24(k). Îäíàêîâåëè÷èíû, õàðàêòåðèçóþùèå èõ îòíîøåíèÿ, �5;4(k) è�5;6(k), èìåþò çíà÷åíèÿ, áëèçêèå ê åäèíèöå. Íà îñíî�âå ýòîãî ìîæíî ñäåëàòü ïðîñòîå ïðåäïîëîæåíèå, ÷òî
24(k) = 
25(k) = 
26(k) = : : : = 
2j (k); j � 4: (25)Òî åñòü çíà÷åíèÿ ÷àñòîòíûõ ïàðàìåòðîâ âûñîêèõ ïî�ðÿäêîâ, íà÷èíàÿ ñ 
24(k), ïðàêòè÷åñêè ñîâïàäàþò.Ñ �èçè÷åñêîé òî÷êè çðåíèÿ ýòî ïðåäïîëîæå�íèå ìîæåò îçíà÷àòü ñëåäóþùåå. Òàê êàê âåëè÷èíû,îáðàòíûå ÷àñòîòíûì ïàðàìåòðàì, 1=
2j(k), õàðàêòå�ðèçóþò êâàäðàòè÷íûå âðåìåííûå ìàñøòàáû ðåëàê�978



ÆÝÒÔ, òîì 130, âûï. 6 (12), 2006 Êîëëåêòèâíàÿ äèíàìèêà æèäêîãî àëþìèíèÿ : : :ñàöèîííûõ ïðîöåññîâ, ñâÿçûâàåìûõ ñ ïîòîêàìè ïå�ðåìåííûõ Aj�1(k) [2; 31℄, óñëîâèå (25) ïîçâîëÿåò ïå�ðåéòè îò áåñêîíå÷íîãî íàáîðà äèíàìè÷åñêèõ ïåðå�ìåííûõ (9) ê êîíå÷íîìó:A(k) = fA0(k); A1(k); A2(k); A3(k); A4(k)g; (26)ò. å. âûïîëíèòü ñîêðàùåíèå ÷èñëà ïåðåìåííûõ, òðå�áóåìûõ äëÿ îïèñàíèÿ êîëëåêòèâíîé äèíàìèêè ÷àñ�òèö [11℄. Ïðè÷åì àâòîêîððåëÿöèîííûå �óíêöèè ïå�ðåìåííûõ èç íàáîðà (26), êàê áûëî ïîêàçàíî âû�øå, ñâÿçàíû ñ àâòîêîððåëÿòîðàìè ïðîäîëüíûõ êîì�ïîíåíò îò ãèäðîäèíàìè÷åñêèõ ïåðåìåííûõ è èõ ïî�òîêîâ.Óñëîâèå (25) òàêæå ïîçâîëÿåò ïîëó÷èòü ðàçìûêà�íèå öåïî÷êè (22). Äëÿ ýòîãî ïåðåïèøåì äðîáü (24) ñó÷åòîì (25) â ñëåäóþùåì âèäå:fM3(k; z) = 1z + 
24(k)z + 
24(k)z + 
24(k)z + : : : : (27)
Êàê èçâåñòíî èç òåîðèè íåïðåðûâíûõ äðîáåé [32℄,äðîáü âèäà (27) ñîîòâåòñòâóåò ñëåäóþùåé �óíêöèè(ïî ïåðåìåííîé z):fM3(k; z) = �z + [z2 + 4
24(k)℄1=22
24(k) : (28)Ïðèìåíÿÿ îáðàòíîå ïðåîáðàçîâàíèå Ëàïëàñà ê âû�ðàæåíèþ (28), ïîëó÷àåìM3(k; t) = 1p
24(k)tJ1�2q
24(k) t� ; (29)ãäå J1 ��óíêöèÿ Áåññåëÿ ïåðâîãî ïîðÿäêà. Ïîäñòàâ�ëÿÿ âûðàæåíèå (28) â äðîáü (24), ïîëó÷àåì e�(k; z) èñ ó÷åòîì óðàâíåíèÿ (3) íàõîäèì ñëåäóþùåå âûðàæå�íèå äëÿ äèíàìè÷åñêîãî ñòðóêòóðíîãî �àêòîðà:S(k; !) = S(k)2� 
21(k)
22(k)
23(k)[4
24(k)�!2℄1=2�� �
41(k)
43(k) + !2[
41(k)
24(k)� 2
21(k)
43(k)��
41(k)
23(k) + 2
21(k)
22(k)
24(k) ++ 
42(k)
24(k)�
21(k)
22(k)
23(k)℄ ++ !4[
43(k)� 2
21(k)
24(k) + 2
21(k)
23(k)�� 2
22(k)
24(k) + 
22(k)
23℄ ++!6[
24(k)�
23(k)℄	�1 : (30)

3. ÊÎÌÏÜÞÒÅ�ÍÎÅ ÌÎÄÅËÈ�ÎÂÀÍÈÅÄÈÍÀÌÈÊÈ È Å�Î ÄÅÒÀËÈÈññëåäîâàíèå àòîìàðíîé äèíàìèêè ìîæåò áûòüòàêæå âûïîëíåíî ñ ïîìîùüþ êîìïüþòåðíîãî ìî�äåëèðîâàíèÿ. Â ðàìêàõ äàííîé ðàáîòû îíî áû�ëî ïðîâåäåíî äëÿ òåðìîäèíàìè÷åñêîãî ñîñòîÿíèÿæèäêîãî àëþìèíèÿ, õàðàêòåðèçóþùåãîñÿ ÷èñëåííîéïëîòíîñòüþ n = 0:052763�A�3 (ìàññîâàÿ ïëîòíîñòü�� = 2:36 ã/ñì3) è òåìïåðàòóðîé T = 1000 K (òåì�ïåðàòóðà ïëàâëåíèÿ Tm = 933:47 K). �àññìîòðåíàñèñòåìà èç N = 4000 ÷àñòèö â êóáè÷åñêîé ÿ÷åéêå(L = 42:32�A) ñ ïåðèîäè÷åñêèìè ãðàíè÷íûìè óñëîâè�ÿìè. Âçàèìîäåéñòâèå ÷àñòèö îñóùåñòâëÿëîñü ÷åðåçòàê íàçûâàåìûé ¾êëååâûé¿ ïîòåíöèàë [16, 17℄:E = Epair +Eglue =Xi<j  (rij) +Xi U(�i); (31)â êîòîðûé âõîäÿò êîðîòêîäåéñòâóþùèé ïàðíûé ïî�òåíöèàë  (r), ìíîãî÷àñòè÷íàÿ ¾êëååâàÿ¿ �óíêöèÿU(�) è �óíêöèÿ �i, îïðåäåëÿåìàÿ êàê�i =Xj �(rij): (32)Çäåñü �(r) ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ¾àòîìàðíóþ ïëîò�íîñòü¿. Ôóíêöèè  (r), �(r) è U(�) ïðåäñòàâëåíû íàðèñ. 1. Äëÿ óìåíüøåíèÿ âðåìåíè ðàñ÷åòà ìû ïðå�íåáðåãëè âçàèìîäåéñòâèÿìè ÷àñòèö íà ðàññòîÿíèèr � r
, ãäå r
 = 5:558�A � ðàäèóñ óñå÷åíèÿ ïîòåí�öèàëà.Â êà÷åñòâå íà÷àëüíûõ óñëîâèé áûëà èñïîëüçîâà�íà êîí�èãóðàöèÿ ÷àñòèö, ñîîòâåòñòâóþùàÿ ãðàíå�öåíòðèðîâàííîé ðåøåòêå êðèñòàëëè÷åñêîãî àëþìè�íèÿ ñ ïîñòîÿííîé ðåøåòêè a = 4:23�A. Äëÿ èíòåãðè�ðîâàíèÿ óðàâíåíèÿ äâèæåíèÿ ñ âðåìåííûì øàãîì�t = 10�14 
 èñïîëüçîâàëñÿ àëãîðèòì Âåðëåòà [33℄.Ïðîãðàììîé áûëî âûïîëíåíî 15000 âðåìåííûõ øà�ãîâ äëÿ óñòàíîâëåíèÿ ñèñòåìû â ðàâíîâåñíîå ñîñòîÿ�íèå è 100000 âðåìåííûõ øàãîâ äëÿ óñðåäíåíèÿ âðå�ìåííûõ êîððåëÿöèîííûõ �óíêöèé. �àâíîâåñíûå õà�ðàêòåðèñòèêè è âðåìåííûå êîððåëÿöèîííûå �óíê�öèè ïîëó÷åíû óñðåäíåíèåì ïî ÷èñëó ÷àñòèö è ïîâðåìåíè.4. Ñ�ÀÂÍÅÍÈÅ Ñ ÝÊÑÏÅ�ÈÌÅÍÒÎÌ ÈÎÁÑÓÆÄÅÍÈÅ �ÅÇÓËÜÒÀÒÎÂÍà ðèñ. 2 ïðåäñòàâëåíû ðàäèàëüíàÿ �óíêöèÿ ðàñ�ïðåäåëåíèÿ g(r) æèäêîãî àëþìèíèÿ ïðè T = 1000K,ïîëó÷åííàÿ ñ ïîìîùüþ ìîäåëèðîâàíèÿ, è ñòàòè÷å�ñêèé ñòðóêòóðíûé �àêòîð S(k), íàéäåííûé çàòåì èç979 2*
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�èñ. 1. Ôóíêöèè  (r) (à), �(r) (á ) è U(�) (â),îïðåäåëÿþùèå ïîòåíöèàë ìåæ÷àñòè÷íîãî âçàèìî-äåéñòâèÿ [16, 17℄ äëÿ æèäêîãî àëþìèíèÿóðàâíåíèÿ (4). Îáå �óíêöèè ñðàâíèâàþòñÿ ñ ýêñïå�ðèìåíòàëüíûìè äàííûìè ïî ðàññåÿíèþ ðåíòãåíîâ�ñêèõ ëó÷åé [34; 35℄. Êàê âèäíî èç ðèñóíêà, ðåçóëü�òàòû êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ äîñòîâåðíî õà�ðàêòåðèçóþò òîíêóþ ñòðóêòóðó èññëåäóåìîé ñèñòå�ìû è òî÷íî âîñïðîèçâîäÿò ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàí�íûå. Ïîýòîìó èíòåðåñíî áûëî ïðîâåðèòü ïðèãîä�íîñòü âûáðàííîé ìîäåëè ïîòåíöèàëà äëÿ îïèñàíèÿíåðàâíîâåñíûõ õàðàêòåðèñòèê ñèñòåìû. Äëÿ ýòîãîíà îñíîâå äàííûõ ïî ìîäåëèðîâàíèþ áûë âû÷èñëåíäèíàìè÷åñêèé ñòðóêòóðíûé �àêòîð íåïîñðåäñòâåí�íî èç îïðåäåëåíèÿ (3) ñ àâòîêîððåëÿòîðîì (2) è ëî�êàëüíîé ïëîòíîñòüþ, îïðåäåëÿåìîé óðàâíåíèåì (5).Äàëåå, ÷òîáû âûïîëíèòü ñðàâíåíèå ñ ýêñïåðèìåí�òàëüíûìè äàííûìè, áûëè ó÷òåíû óñëîâèå äåòàëü�
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�èñ. 2. �àäèàëüíàÿ �óíêöèÿ ðàñïðåäåëåíèÿ g(r)(à) è ñòàòè÷åñêèé ñòðóêòóðíûé �àêòîð S(k) (á ) äëÿæèäêîãî àëþìèíèÿ: ñïëîøíàÿ ëèíèÿ � ðåçóëüòàòûêîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ìîëåêóëÿðíîé äèíà-ìèêè ïðè òåìïåðàòóðå T = 1000 K è ñ ìàññîâîéïëîòíîñòüþ �� = 2:36 ã/ñì3; òî÷êè � ýêñïåðèìåí-òàëüíûå äàííûå ïî ðåíòãåíîâñêîìó ðàññåÿíèþ ïðèòåìïåðàòóðå T = 943 K (ñì. [34; 35℄)íîãî áàëàíñà è ýêñïåðèìåíòàëüíîå ðàçðåøåíèå ñî�ãëàñíî óðàâíåíèþ (1). Ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû äëÿI(k; !) ïðåäñòàâëåíû íà ðèñ. 3à�ã. Êàê âèäíî èç ðè�ñóíêà, ðåçóëüòàòû ìîäåëèðîâàíèÿ ñ ¾êëååâûì¿ ïî�òåíöèàëîì ïðàâèëüíî âîñïðîèçâîäÿò âûñîêî÷àñòîò�íûå ÷àñòè ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ñïåêòðîâ ïî ðàññåÿ�íèþ ðåíòãåíîâñêèõ ëó÷åé äëÿ âñåõ çíà÷åíèé âîëíî�âîãî ÷èñëà k: âåðíî ïðåäñêàçûâàþò êàê ïîëîæåíèå,òàê âûñîòó è çàòóõàíèå áîêîâûõ ïèêîâ. Îäíàêî âû�ñîòà öåíòðàëüíîãî ïèêà (ïðè ! = 0) â ïðåäñêàçàíèÿõìîäåëèðîâàíèÿ íåñêîëüêî çàâûøåíà. Äàííîå ðàñõî�æäåíèå ìîæåò áûòü îáóñëîâëåíî îãðàíè÷åííîñòüþ(êîíå÷íîñòüþ) âðåìåííîãî èíòåðâàëà â ¾êîìïüþòåð�íîì ýêñïåðèìåíòå¿.980
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k = 0:54�A�1
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�èñ. 3. ×àñòîòíûå ñïåêòðû èíòåíñèâíîñòè ðàññåÿíèÿ I(k; !) â æèäêîì àëþìèíèè ïðè òåìïåðàòóðå T = 1000 Käëÿ ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèé âîëíîâîãî ÷èñëà k: â ëåâîì ñòîëáöå (ðèñ. à�ã) ñïëîøíîé ëèíèåé îáîçíà÷åíû ðåçóëüòàòûêîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè, à â ïðàâîì ñòîëáöå (ðèñ. ä�ç) ñïëîøíàÿ ëèíèÿ îòîáðàæà-åò ðåçóëüòàòû òåîðåòè÷åñêîé ìîäåëè (30) äëÿ ñîîòâåòñòâóþùèõ çíà÷åíèé âîëíîâîãî ÷èñëà k. Ýêñïåðèìåíòàëüíûåäàííûå ïî íåóïðóãîìó ðàññåÿíèþ ðåíòãåíîâñêèõ ëó÷åé [5℄ âî âñåõ ðèñóíêàõ îáîçíà÷åíû òî÷êàìèÈíòåíñèâíîñòü I(k; !) ðàññåÿíèÿ ðåíòãåíîâñêèõëó÷åé â æèäêîì àëþìèíèè áûëà òàêæå ðàññ÷èòàíà âñîîòâåòñòâèè ñ ðàçâèòîé òåîðåòè÷åñêîé ìîäåëüþ äëÿäèíàìè÷åñêîãî ñòðóêòóðíîãî �àêòîðà (30). Èñïîëü�çóåìûå â ðàñ÷åòàõ çíà÷åíèÿ ÷àñòîòíûõ ïàðàìåòðîâ
21(k), 
22(k), 
23(k) è 
24(k) ïðåäñòàâëåíû â òàáë. 1, àçíà÷åíèÿ ñòàòè÷åñêîãî ñòðóêòóðíîãî �àêòîðà S(k)áûëè âçÿòû èç ðàáîò [34, 35℄. Ñðàâíåíèå ïîëó÷åí�íûõ òåîðåòè÷åñêèõ ðåçóëüòàòîâ ñ ýêñïåðèìåíòàëü�íûìè äàííûìè ïîêàçàíî íà ðèñ. 3ä�ç. Êàê âèäíî
èç ðèñóíêîâ, òåîðåòè÷åñêèå ñïåêòðû èíòåíñèâíîñòèðàññåÿíèÿ I(k; !) ïîëíîñòüþ ñîîòâåòñòâóþò ýêñïåðè�ìåíòàëüíûì äàííûì [5℄.Íà ðèñ. 4 ïðåäñòàâëåíà äèñïåðñèÿ âûñîêî÷àñòîò�íîãî ïèêà â èíòåíñèâíîñòè I(k; !), îïðåäåëåííàÿ èçýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ, ñ ïîìîùüþ ìîäåëèðîâà�íèÿ ñ ¾êëååâûì¿ ïîòåíöèàëîì è íà îñíîâå ðàçâèòîéòåîðåòè÷åñêîé ìîäåëè. Èç ðèñóíêà âèäíî, ÷òî òåî�ðåòè÷åñêèå çíà÷åíèÿ !
(k) òî÷íî âîñïðîèçâîäÿò ýêñ�ïåðèìåíòàëüíûå ðåçóëüòàòû, â òî âðåìÿ êàê äàííûå981
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�èñ. 4. Äèñïåðñèÿ áîêîâîãî ïèêà !
(k): òåìíûåòî÷êè � ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå ïî íåóïðóãî-ìó ðåíòãåíîâñêîìó ðàññåÿíèþ [5℄; ñâåòëûå òî÷êè �ðåçóëüòàòû êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ìîëå-êóëÿðíîé äèíàìèêè, øòðèõîâàÿ ëèíèÿ îòîáðàæàåòýêñòðàïîëèðîâàííûé ãèäðîäèíàìè÷åñêèé ðåçóëüòàò!
(k) = 
sk, ãäå 
s � ñêîðîñòü ðàñïðîñòðàíåíèÿçâóêàìîäåëèðîâàíèÿ ïðè óâåëè÷åíèè âîëíîâîãî ÷èñëà k(ïðè k � 9 íì�1) ïîêàçûâàþò çàâûøåííûå çíà÷åíèÿïî ñðàâíåíèþ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè. Êðîìå òîãî,âñå ðåçóëüòàòû (êàê ýêñïåðèìåíòàëüíûå, òàê ÷èñëåí�íûå è òåîðåòè÷åñêèå) ñâèäåòåëüñòâóþò î íàëè÷èè âèçó÷àåìîé ìèêðîñêîïè÷åñêîé îáëàñòè òàê íàçûâàå�ìîãî ý��åêòà ¾ïîëîæèòåëüíîé äèñïåðñèè¿ [2℄ (ïîëó�÷åííûå çíà÷åíèÿ !
(k) ïðåâûøàþò âåëè÷èíó, ïðåä�ïèñûâàåìóþ îáû÷íîé ãèäðîäèíàìè÷åñêîé òåîðèåé 
ëèíåéíîé äèñïåðñèåé [36℄ è ñêîðîñòüþ ðàñïðîñòðàíå�íèÿ çâóêà 
s = 4750 ì/ñ (ñì. [37℄, à òàêæå òàáë. 1 âðàáîòå [3℄).Äàëåå èç àíàëèçà óðàâíåíèÿ (30) ñëåäóåò, ÷òîïîëîæåíèÿ !
(k) è øèðèíû áîêîâûõ ïèêîâ â ñïåê�òðàõ äèíàìè÷åñêîãî ñòðóêòóðíîãî �àêòîðà S(k; !)(è, ñîîòâåòñòâåííî, èíòåíñèâíîñòè I(k; !)) îïðåäåëÿ�þòñÿ ðåøåíèÿìè áèêóáè÷åñêîãî ïîëèíîìà ïî ÷àñòî�òå !, íàõîäÿùåãîñÿ â çíàìåíàòåëå óðàâíåíèÿ (30).Êîý��èöèåíòû ýòîãî ïîëèíîìà îïðåäåëÿþòñÿ ïåð�âûìè ÷åòûðüìÿ ÷àñòîòíûìè ïàðàìåòðàìè 
2j (k),(j = 1; 2; 3 è 4), âåëè÷èíû êîòîðûõ çàâèñÿò îò ñîîò�âåòñòâóþùèõ j-÷àñòè÷íûõ ðàâíîâåñíûõ ðàñïðåäåëå�íèé. Îòñþäà ñëåäóåò âàæíûé âûâîä î òîì, ÷òî âûñî�êî÷àñòîòíûå êîëëåêòèâíûå âîçáóæäåíèÿ, íàáëþäà�åìûå íà ìèêðîñêîïè÷åñêèõ ïðîñòðàíñòâåííûõ ìàñ�øòàáàõ â æèäêîì àëþìèíèè â êà÷åñòâå áîêîâûõ ïè�êîâ â I(k; !), ãëàâíûì îáðàçîì îáóñëîâëåíû äâóõ-,òðåõ- è ÷åòûðåõ÷àñòè÷íûìè âçàèìîäåéñòâèÿìè.

5. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÂ íàñòîÿùåé ðàáîòå âûïîëíåíî òåîðåòè÷åñêîåîïèñàíèå êîëëåêòèâíîé äèíàìèêè ÷àñòèö, ïðîòåêà�þùåé íà ìèêðîñêîïè÷åñêèõ ïðîñòðàíñòâåííûõ ìàñ�øòàáàõ â æèäêîì àëþìèíèè âáëèçè òåìïåðàòóðûïëàâëåíèÿ. Íàìè ïîêàçàíî, ÷òî äëÿ ðåàëèçàöèè èäåèî ñîêðàùåííîì îïèñàíèè ìîæåò áûòü èñïîëüçîâàíîýêñïåðèìåíòàëüíî íàáëþäàåìîå âûðàâíèâàíèå âðå�ìåíí�ûõ ìàñøòàáîâ ðåëàêñàöèîííûõ ïðîöåññîâ. Âñëó÷àå æèäêîãî àëþìèíèÿ òàêîå âûðàâíèâàíèå âðå�ìåííûõ ìàñøòàáîâ äèíàìè÷åñêèõ ïåðåìåííûõ âûñî�êèõ ïîðÿäêîâ îáíàðóæåíî ñ ïîìîùüþ âûïîëíåííî�ãî àíàëèçà íîâåéøèõ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ ïîíåóïðóãîìó ðàññåÿíèþ ðåíòãåíîâñêèõ ëó÷åé. Îáú�ÿñíåíèå ýòîìó ìîæíî íàéòè â òîì �àêòå, ÷òî íàïðîñòðàíñòâåííûõ ìàñøòàáàõ, ñîïîñòàâèìûõ ñ ìåæ�àòîìíûìè ðàññòîÿíèÿìè, ðîëü áûñòðûõ ðåëàêñàöè�îííûõ ïðîöåññîâ (� 10�14 ñ) ñòàíîâèòñÿ ñóùåñòâåí�íîé, à ãèäðîäèíàìè÷åñêèå ïåðåìåííûå ïåðåñòàþò íî�ñèòü ìåäëåííûé õàðàêòåð ïî ñðàâíåíèþ ñ äðóãè�ìè [2℄.Çàìåòíîå âëèÿíèå íà äâèæåíèå èîíîâ â æèäêîìàëþìèíèè îêàçûâàþò òàêæå ý��åêòû ýêðàíèðîâà�íèÿ. Ïîýòîìó, â îòëè÷èå îò æèäêèõ ùåëî÷íûõ ìå�òàëëîâ, ãäå äâèæåíèå èîíîâ äîñòàòî÷íî àêêóðàòíîîïðåäåëÿåòñÿ ïîïàðíî ýêðàíèðóåìûìè èîí-èîííûìèâçàèìîäåéñòâèÿìè, â ñëó÷àå æèäêîãî àëþìèíèÿ âû�áîð ïîäõîäÿùåé ìîäåëè ïîòåíöèàëà ìåæ÷àñòè÷íî�ãî âçàèìîäåéñòâèÿ äîâîëüíî çàòðóäíèòåëåí. Â äàí�íîé ðàáîòå ìû ïîêàçàëè, ÷òî ¾êëååâûé¿ ïîòåíöè�àë [16, 17℄, èñïîëüçîâàííûé ðàíåå äëÿ èçó÷åíèÿ ÿâëå�íèé êëàñòåðèçàöèè, âïîëíå ïîäõîäèò äëÿ îïèñàíèÿêàê ñòðóêòóðíûõ ñâîéñòâ, òàê è êîëëåêòèâíîé äèíà�ìèêè ÷àñòèö æèäêîãî àëþìèíèÿ.È, íàêîíåö, â ðàáîòå óñòàíîâëåíî, ÷òî âûñîêî-÷àñòîòíàÿ êîëëåêòèâíàÿ äèíàìèêà â äàííîé ñèñòåìåíåïîñðåäñòâåííî ñâÿçàíà, ïîìèìî äâóõ÷àñòè÷íûõ, ñòðåõ- è ÷åòûðåõ÷àñòè÷íûìè âçàèìîäåéñòâèÿìè. Êàêâèäíî èç âûïîëíåííîãî àíàëèçà, êîððåëÿöèè áîëü�øåãî ÷èñëà ÷àñòèö íà äàííûõ ïðîñòðàíñòâåííûõìàñøòàáàõ îêàçûâàþòñÿ �àêòè÷åñêè íåñóùåñòâåí�íûìè.Àâòîðû âûðàæàþò èñêðåííþþ áëàãîäàðíîñòüÒ. Ñêîïèãíî çà ïðåäîñòàâëåííûå ýêñïåðèìåíòàëü�íûå äàííûå. �àáîòà âûïîëíåíà ïðè �èíàíñîâîé ïîä�äåðæêå �ÔÔÈ (ãðàíò �05-02-16639).ËÈÒÅ�ÀÒÓ�À1. N. H. Mar
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