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ÌÎÄÅËÈ�ÎÂÀÍÈÅ ÌÅÒÎÄÎÌ ÈÍÒÅ��ÀËÎÂ ÏÎÒ�ÀÅÊÒÎ�ÈßÌ ÔÅÉÍÌÀÍÀ ÒÅ�ÌÈ×ÅÑÊÎÉ ÈÎÍÈÇÀÖÈÈÂ ÂÎÄÎ�ÎÄÍÎÉ ÏËÀÇÌÅÑ. Â. Øåâêóíîâ *Ñàíêò-Ïåòåðáóðãñêèé ãîñóäàðñòâåííûé ïîëèòåõíè÷åñêèé óíèâåðñèòåò195251, Ñàíêò-Ïåòåðáóðã, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 27 íîÿáðÿ 2006 ã.Ìåòîäîì èíòåãðàëîâ ïî òðàåêòîðèÿìÔåéíìàíà èññëåäîâàíà òåðìè÷åñêàÿ èîíèçàöèÿ âîäîðîäà â îáëàñòÿõòåìïåðàòóð 104�105 Ê è ïëîòíîñòåé 1024�1028 ì�3. Ìåòîä âïåðâûå ðåàëèçîâàí â óñëîâèÿõ ñòàòèñòè÷å-ñêîãî àíñàìáëÿ ñ �ëóêòóèðóþùèì îáúåìîì. Êîìïüþòåðíûé ðàñ÷åò ìíîãîìåðíûõ èíòåãðàëîâ âûïîëíåíìåòîäîì Ìîíòå-Êàðëî ñ ïðåäâàðèòåëüíûì ÷èñëåííûì òåñòèðîâàíèåì íà çàäà÷å îá îñíîâíîì êâàíòîâîìñîñòîÿíèè ñæàòîãî àòîìà âîäîðîäà, äîïóñêàþùåé àíàëèòè÷åñêîå ðåøåíèå. Íà p�T -ïëîñêîñòè ñîñòîÿíèéïëàçìû îïðåäåëåíî ïîëîæåíèå èçîëèíèé ïîñòîÿíñòâà ñòåïåíè èîíèçàöèè. �àññ÷èòàíû ïðîñòðàíñòâåííûåêîððåëÿöèîííûå �óíêöèè ýëåêòðîíîâ è ÿäåð, îöåíåíû êâàíòîâûå ý��åêòû â ïîâåäåíèè ýëåêòðîííîéêîìïîíåíòû. Ïîêàçàíî, ÷òî èç-çà ñèëüíîãî êóëîíîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ïëàçìà îñòàåòñÿ ñóùåñòâåí-íî êâàíòîâîé â øèðîêîé îáëàñòè òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ñîñòîÿíèé, ãäå �îðìàëüíîå ïðèìåíåíèå êðèòåðèÿâûðîæäåíèÿ ïðåäñêàçûâàåò êëàññè÷åñêèé ðåæèì. �àçâèò ïðèíöèïèàëüíî òî÷íûé ñòîõàñòè÷åñêèé ìåòîäðàñ÷åòà ðàâíîâåñíîé êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè ïðîñòðàíñòâåííî-îãðàíè÷åííîé ñèñòåìû êâàíòîâûõ ÷àñòèö,ñâîáîäíûé îò ïðîáëåìû ðàñõîäèìîñòè äèñïåðñèè.PACS: 52.65.Pp, 61.20.Ja1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÂ îáëàñòè òåìïåðàòóð, ñðàâíèìûõ ñ òåìïåðà�òóðîé òåðìè÷åñêîé èîíèçàöèè, ýíåðãèÿ âîäîðîäíîéïëàçìû �îðìèðóåòñÿ â îñíîâíîì íà ìåæ÷àñòè÷�íûõ ðàññòîÿíèÿõ ïîðÿäêà òåïëîâîé äëèíû âîëíûäå Áðîéëÿ ýëåêòðîíîâ, êîòîðàÿ â ïëàçìå ñðåäíåé èíèçêîé ïëîòíîñòåé ìîæåò áûòü çíà÷èòåëüíî ìåíüøåñðåäíåãî ðàññòîÿíèÿ ìåæäó ñîñåäíèìè ÷àñòèöàìè.Â ýòîé îáëàñòè òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ñîñòîÿíèé âîäî�ðîäíàÿ ïëàçìà äåìîíñòðèðóåò ñóùåñòâåííî êâàíòî�âîå ïîâåäåíèå, íåñìîòðÿ íà òî ÷òî �îðìàëüíîå ïðè�ìåíåíèå êðèòåðèåâ âûðîæäåíèÿ ýëåêòðîííîé êîìïî�íåíòû äîëæíî ñâèäåòåëüñòâîâàòü î ïåðåõîäå ê êëàñ�ñè÷åñêîìó ðåæèìó. Èç-çà íåîáõîäèìîñòè ÿâíîãî îïè�ñàíèÿ ñóùåñòâåííî êâàíòîâîãî ïîâåäåíèÿ ýëåêòðîí�íîé êîìïîíåíòû è ñèëüíûõ ìåæ÷àñòè÷íûõ êîððåëÿ�öèé îáëàñòü ñîñòîÿíèé ÷àñòè÷íîé èîíèçàöèè ïðåä�ñòàâëÿåò íàèáîëüøèå òðóäíîñòè äëÿ òåîðåòè÷åñêîãîèññëåäîâàíèÿ. Â òî æå âðåìÿ ïîëó÷åíèå òåðìîäèíà�*E-mail: root�svsh.tu.neva.ru

ìè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê âîäîðîäíîé ïëàçìû â øè�ðîêîì äèàïàçîíå óñëîâèé ÿâëÿåòñÿ îäíèì èç îïðå�äåëÿþùèõ óñëîâèé â ðåøåíèè ðÿäà êëþ÷åâûõ çàäà÷ýíåðãåòèêè, âêëþ÷àÿ ìàãíèòî-ãàçîäèíàìè÷åñêèå ãå�íåðàòîðû è ïðîáëåìó óïðàâëÿåìîãî òåðìîÿäåðíîãîñèíòåçà.Ïîñëåäíèå äåñÿòèëåòèÿ ÷èñëåííûé ðàñ÷åò òåðìî�äèíàìè÷åñêèõ è ñòðóêòóðíûõ õàðàêòåðèñòèê íåóïî�ðÿäî÷åííûõ ñèñòåì êâàíòîâûõ ÷àñòèö â øèðîêîé îá�ëàñòè òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ñîñòîÿíèé ïðåäïðèíèìà�åòñÿ ðàçëè÷íûìè ìåòîäàìè ñ ðàçíîé ñòåïåíüþ äåòà�ëèçàöèè îïèñàíèÿ ìåæ÷àñòè÷íûõ êîððåëÿöèé. Íàè�áîëåå ðàñïðîñòðàíåííûìè ÿâëÿþòñÿ ìåòîäû, îñíî�âàííûå íà ïðèáëèæåíèè ëîêàëüíîé ïëîòíîñòè [1℄, àòàêæå äè��óçèîííûé ìåòîä Ìîíòå-Êàðëî [2�9℄, âêîòîðîì ïåðåõîäîì â ìíèìîå âðåìÿ ðåøåíèå óðàâíå�íèÿ Øðåäèíãåðà äëÿ îñíîâíîãî êâàíòîâîãî ñîñòîÿ�íèÿ ñâîäèòñÿ ê ìîäåëèðîâàíèþ äè��óçèîííîãî ïðî�öåññà. Äëÿ èññëåäîâàíèÿ ïëàçìû ïðèìåíÿþòñÿ òàê�æå ìåòîäû, îñíîâàííûå íà ïñåâäîïîòåíöèàëüíûõ ìî�äåëÿõ [10℄, â êîòîðûõ êâàíòîâûå ý��åêòû ó÷èòûâà�453



Ñ. Â. Øåâêóíîâ ÆÝÒÔ, òîì 132, âûï. 2 (8), 2007þòñÿ ý��åêòèâíî â �óíêöèÿõ ìåæ÷àñòè÷íûõ âçàè�ìîäåéñòâèé.Ôîðìàëèçì íà îñíîâå èíòåãðàëîâ ïî òðàåêòî�ðèÿì [11; 12℄ âïåðâûå ïîçâîëèë ïîñòðîèòü ÷èñëåí�íûé ìåòîä ìîäåëèðîâàíèÿ êâàíòîâûõ ñèñòåì íàòîì æå óðîâíå ïîäðîáíîñòè, êàê ýòî áûëî ñäåëàíîäâóìÿ äåñÿòèëåòèÿìè ðàíüøå äëÿ ñèñòåì êëàññè÷å�ñêèõ ÷àñòèö. Ôîðìóëèðîâêà êâàíòîâîãî ìåòîäà Ìîí�òå-Êàðëî íà îñíîâå èíòåãðàëîâ ïî òðàåêòîðèÿì, ÿâè�ëàñü, ïî ñóùåñòâó, ðåâîëþöèîííûì ñîáûòèåì. Îä�íàêî â íà÷àëå äåâÿíîñòûõ ãîäîâ åãî ðàçâèòèå ïðè�îñòàíîâèëîñü. Îäíèì èç íàèáîëåå ñåðüåçíûõ ïðåïÿò�ñòâèé ÿâèëàñü ïðîáëåìà êîððåêòíîãî âêëþ÷åíèÿ âðàñ÷åòíûå àëãîðèòìû êâàíòîâî-ìåõàíè÷åñêîé íåðàç�ëè÷èìîñòè ÷àñòèö ñî ñïèíîì.Ïåðâîå ïðèìåíåíèå ìåòîäà ¾Ìîíòå-Êàðëî � èí-òåãðàëû ïî òðàåêòîðèÿì¿ ê ìîäåëèðîâàíèþ ïðîñòåé�øåé êâàíòîâîé ñèñòåìû, ñîñòîÿùåé èç àòîìîâ ãå�ëèÿ, îñóùåñòâëåíî Ôîñäèêîì è Äæîðäàíîì [13; 14℄.Â ðàáîòàõ [15�18℄ ïðåäïðèíÿòà ïåðâàÿ ïîïûòêà ìî�äåëèðîâàíèÿ ýëåêòðîííîé êîìïîíåíòû â ïëàçìå.�àçðàáàòûâàåìûå â äàëüíåéøèõ ðàáîòàõ ïîäõîäûîòíîñèëèñü ê ãèïîòåòè÷åñêèì ¾áåññïèíîâûì �åð�ìèîíàì¿ [19�28℄ èëè îáìåí âîîáùå èãíîðèðîâàë�ñÿ [29�31℄. �àáîòû ïîñëåäíèõ ëåò îãðàíè÷èâàþòñÿïðîñòåéøèìè ìîäåëüíûìè ñèñòåìàìè òâåðäûõ êâàí�òîâûõ ñ�åð [32�34℄, êâàíòîâûõ ëåíàðä-äæîíñîâñêèõ÷àñòèö [35�37℄ áåç îáìåíà èëè ñèñòåìàìè, â êîòîðûõîáìåí çàìåíÿåòñÿ íåêîòîðûì ý��åêòèâíûì ïîòåí�öèàëîì îòòàëêèâàíèÿ [38℄, ñèñòåìàìè áåññïèíîâûõ÷àñòèö [39; 40℄, â ÷àñòíîñòè 4He [41�47℄, ãèïîòåòè÷å�ñêèìè ¾áåññïèíîâûìè �åðìèîíàìè¿ [48℄, à òàêæåçàäà÷àìè î ñâîáîäíîì ýëåêòðîíå [49; 50℄ èëè ïîçè�òðîíå [51℄ â êîíäåíñèðîâàííûõ ñðåäàõ, îäíîì ýëåê�òðîíå â êóëîíîâñêîì ïîëå [52; 53℄ è äâóõýëåêòðîííîéçàäà÷å áåç ó÷åòà îáìåíà [53℄. �àçâèòèå ìåòîäà â ïðè�ëîæåíèè ê ìíîãîýëåêòðîííûì ñèñòåìàì ñäåðæèâàåò�ñÿ ñåðüåçíûìè òðóäíîñòÿìè îïèñàíèÿ îáìåíà, à òàê�æå íèçêîé ý��åêòèâíîñòüþ ðàçðàáîòàííûõ äî ñèõïîð ýñòèìàòîðîâ ýíåðãèè [54; 55℄ è äàâëåíèÿ [56℄.Â ðàáîòàõ [57�60℄ ðåøåíà ïðîáëåìà ïðèíöèïè�àëüíî òî÷íîãî âêëþ÷åíèÿ â �îðìàëèçì èíòåãðàëîâïî òðàåêòîðèÿì ïåðåñòàíîâî÷íîé ñèììåòðèè íåðåëÿ�òèâèñòñêèõ ýëåêòðîíîâ ñ ó÷åòîì ñïèíîâîé ïåðåìåí�íîé, à â ðàáîòå [61℄ ïðîàíàëèçèðîâàíà îáóñëîâëåí�íàÿ îáìåíîì ñòðóêòóðà ñòàòèñòè÷åñêîé ñóììû ñè�ñòåìû íåðàçëè÷èìûõ �åðìèîíîâ ñî ñïèíîì. Ìåòîäàïðîáèðîâàí â ìîäåëèðîâàíèè ýëåêòðîííîé îáîëî÷�êè ìîëåêóëû âîäîðîäà [62; 63℄, íà çàäà÷å î ðàñ÷åòåìàãíèòíûõ ñâîéñòâ ýëåêòðîííîé ïàðû â ìèêðîïîëî�ñòè [64; 65℄, â ìîäåëèðîâàíèè òåðìè÷åñêè âîçáóæäåí�íûõ ñîñòîÿíèé ýëåêòðîííûõ îáîëî÷åê àòîìà ëèòèÿ

è èîíà áåðèëëèÿ [66℄ â ðàñ÷åòå ïðîñòðàíñòâåííûõêîððåëÿöèîííûõ �óíêöèé â ïëîòíîì ýëåêòðîííîìãàçå [67℄. Â ðàáîòå [56℄ íà îñíîâå ðàçâèòîãî ïîäõî�äà ïðåäïðèíÿòà ïåðâàÿ ïîïûòêà âû÷èñëåíèÿ óðàâ�íåíèÿ ñîñòîÿíèÿ âîäîðîäíîé ïëàçìû â îáëàñòè ñðåä�íèõ ïëîòíîñòåé. Â ïðåäñòàâëåííîé ðàáîòå â òåðìè�íàõ èíòåãðàëîâ ïî òðàåêòîðèÿì Ôåéíìàíà ðàçðàáî�òàíû è ÷èñëåííî àïðîáèðîâàíû ìåòîäèêè ðàñ÷åòàäàâëåíèÿ è êàëîðèìåòðè÷åñêîãî óðàâíåíèÿ, âûïîë�íåíû ðàñ÷åòû ñòåïåíè èîíèçàöèè è êîððåëÿöèîííûõ�óíêöèé â ñèëüíîíåèäåàëüíîé âîäîðîäíîé ïëàçìå âèíòåðâàëå òåìïåðàòóð 20000�100000 Ê.2. �ÀÑ×ÅÒ �ÀÂÍÎÂÅÑÍÛÕ Ñ�ÅÄÍÈÕ ÂÊÂÀÍÒÎÂÛÕ ÑÈÑÒÅÌÀÕ Ñ ÎÁÌÅÍÎÌ�àññìîòðèì îáùèé ñëó÷àé ñèñòåìû, ñîñòîÿùåéèç âçàèìîäåéñòâóþùèõ N ýëåêòðîíîâ è Nn àòîì�íûõ ÿäåð ïðè òåìïåðàòóðå T . Ýëåêòðîíû îïèñû�âàþòñÿ êàê êâàíòîâûå ÷àñòèöû, à ÿäðà ïîä÷èíåíûêëàññè÷åñêîé ñòàòèñòèêå. Â òåðìèíàõ èíòåãðàëîâ ïîòðàåêòîðèÿì ðàñ÷åò ðàâíîâåñíîãî ñðåäíåãî êâàíòî�âî-ìåõàíè÷åñêîãî îïåðàòîðà Â,hÂi = Tr hÂ exp���Ĥ�iTr hexp���Ĥ�i ; (1)â ñèñòåìå ñ ãàìèëüòîíèàíîì Ĥ , íàõîäÿùåéñÿ â ñìå�øàííîì êâàíòîâîì ñîñòîÿíèè, îòâå÷àþùåì îáðàò�íîé òåìïåðàòóðå � = 1=kBT , îñóùåñòâëÿåòñÿ óñðåä�íåíèåì ñîîòâåòñòâóþùèõ �óíêöèîíàëîâ ~A([R(t)℄),îïðåäåëåííûõ íà âèðòóàëüíûõ öèêëè÷åñêèõ òðàåê�òîðèÿõ R(t):hÂi = Z ~A([R(t)℄) exp( ~S([R(t)℄))DR(t)Z exp( ~S([R(t)℄))DR(t) ; (2)ãäå ~S([R(t)℄) � �óíêöèîíàë äåéñòâèÿ, îïðåäåëåí�íûé íà ìíîãîìåðíîé çàìêíóòîé òðàåêòîðèè R(t) == (r1(t); r2(t); : : : ; rN (t)) â ìíèìîì âðåìåíè íà èí�òåðâàëå t 2 [0;�i~�℄. Â äîïðåäåëüíîé àïïðîêñè�ìàöèè �åéíìàíîâñêèõ èíòåãðàëîâ ïî òðàåêòîðè�ÿì äëÿ ðàçëè÷èìûõ êâàíòîâûõ ÷àñòèö �óíêöèèR(t) ïðåäñòàâëÿþò çàìêíóòûå (RM = R0) ëîìà�íûå ñ M âåðøèíàìè Ri = R(ti), i = 1; : : : ;M ,à �óíêöèîíàë ~A([R(t)℄) ïðåâðàùàåòñÿ â �óíêöèþA(fRig) ïðîñòðàíñòâåííîãî ïîëîæåíèÿ M âåðøèífRig = (R1; R2; : : : ; RM ) ýòîé ëîìàíîé. Äëÿ êâàíòî�âî-íåðàçëè÷èìûõ ÷àñòèö ÷èñëèòåëü è çíàìåíàòåëü454



ÆÝÒÔ, òîì 132, âûï. 2 (8), 2007 Ìîäåëèðîâàíèå ìåòîäîì èíòåãðàëîâ : : :âûðàæåíèÿ (2) ÿâëÿþòñÿ ëèíåéíûìè êîìáèíàöèÿ�ìè èíòåãðàëîâ, âû÷èñëåííûõ íà ñöåïëåííûõ òðàåê�òîðèÿõ ñ óñëîâèÿìè ñöåïëåíèÿ RM = P̂kR1, ãäåP̂k � îïåðàòîð k-é ïåðåñòàíîâêè â ðÿäó àðãóìåí�òîâ R = (r1; r2; : : : ; rN ). Êîý��èöèåíòû ëèíåéíîéêîìáèíàöèè îïðåäåëÿþòñÿ òèïîì ñèììåòðèè ïî êî�îðäèíàòíûì ïåðåìåííûì, êîòîðàÿ, áóäó÷è äóàëü�íîé ñèììåòðèè ïî ñïèíîâûì ïåðåìåííûì [68℄, çà�âèñèò îò ñïèíîâîãî ñîñòîÿíèÿ ñèñòåìû, ïðè÷åì ðàñ�÷åò ïî �îðìóëå (2) ïðåäïîëàãàåò ñóììèðîâàíèå ïîâñåì ñïèíîâûì ñîñòîÿíèÿì. Ïðèíöèïèàëüíî âàæ�íûì ÿâëÿåòñÿ òðåáîâàíèå ïîëíîòû è ëèíåéíîé íåçà�âèñèìîñòè íàáîðà ñèììåòðèçîâàííûõ �óíêöèé, ïîêîòîðûì ïðîèçâîäèòñÿ ñóììèðîâàíèå. Ïîëíûé áà�çèñ ñèììåòðèçîâàííûõ îðòîíîðìèðîâàííûõ �óíê�öèé ñòðîèòñÿ íà îñíîâå îïåðàòîðîâ ñèììåòðèè Þí�ãà [68; 69℄. Ñõåìû Þíãà îïåðàòîðîâ ñèììåòðèè, äåé�ñòâóþùèõ íà ñïèíîâûå è êîîðäèíàòíûå ïåðåìåí�íûå, ñîâïàäàþò äëÿ áîçîíîâ è âçàèìíî òðàíñïî�íèðîâàíû äëÿ �åðìèîíîâ. Êàæäàÿ èç âîçìîæíûõñõåì Þíãà ïîðîæäàåò íåïðèâîäèìîå ïðåäñòàâëåíèåãðóïïû ïåðåñòàíîâîê è ñâîå ïîäïðîñòðàíñòâî ñèì�ìåòðèçîâàííûõ �óíêöèé. Ïîäïðîñòðàíñòâà, îòâå÷à�þùèå ðàçíûì ñõåìàì Þíãà, âçàèìíî îðòîãîíàëüíû,à èõ îáúåäèíåíèå èñ÷åðïûâàåò âñå ïðîñòðàíñòâî ñèì�ìåòðèçîâàííûõ ñïèí-êîîðäèíàòíûõ âîëíîâûõ �óíê�öèé [70�72℄. Äëÿ �åðìèîíîâ ñî ñïèíîì 1/2 (ýëåê�òðîíîâ) òèï ïåðåñòàíîâî÷íîé ñèììåòðèè îäíîçíà÷�íî îïðåäåëÿåòñÿ ñîáñòâåííûì ÷èñëîì îïåðàòîðà êâà�äðàòà ñïèíà è íå çàâèñèò îò ïðîåêöèè ñïèíà. Ñóììè�ðîâàíèå ïî íåïðèâîäèìûì ïðåäñòàâëåíèÿì (ñõåìàìÞíãà) ñâîäèòñÿ çäåñü ê ñóììèðîâàíèþ ïî ñïèíîâûìñîñòîÿíèÿì S ñ ó÷åòîì (2S+1)-âûðîæäåíèÿ êâàíòî�âûõ ñîñòîÿíèé ïî ñîáñòâåííîìó çíà÷åíèþ îïåðàòîðàïðîåêöèè ñïèíà ñèñòåìû íåðåëÿòèâèñòñêèõ ÷àñòèö.Ëþáàÿ ïåðåñòàíîâêà P̂k ðàâíîñèëüíà ñóììåöèêëè÷åñêèõ ïåðåñòàíîâîê â íåïåðåñåêàþùèõ�ñÿ ïîäìíîæåñòâàõ íóìåðîâàííûõ ïåðåìåííûõ(r1; r2; : : : ; rN ). Êàæäàÿ òàêàÿ öèêëè÷åñêàÿ ïå�ðåñòàíîâêà ïîðîæäàåò â ñòðóêòóðå òðàåêòîðèéfRig öèêëû ïîñëåäîâàòåëüíî ñöåïëåííûõ òðåõ�ìåðíûõ òðàåêòîðèé, â êîòîðûõ êîíåö êàæäîéòðàåêòîðèè ñîâïàäàåò ñ íà÷àëîì äðóãîé èëè òîéæå òðàåêòîðèè. Ëþáîé ïåðåñòàíîâêå P̂k îäíîçíà÷íîñîîòâåòñòâóåò îïðåäåëåííîå ðàçáèåíèå íà öèêëûf�ig = (�1; �2; : : : ; �N ), ãäå �k � êîëè÷åñòâî öèêëîâäëèíîé â k ýëåìåíòîâ, îäíàêî êàæäîìó ðàçáèåíèþf�ig îòâå÷àåò íå îäíà, à öåëûé êëàññ ïåðåñòàíîâîêP̂k è ñîîòâåòñòâóþùèé íàáîð ãðà�îâ ñöåïëåííûõòðàåêòîðèé ñ îäèíàêîâûìè ðàçáèåíèÿìè f�ig,ðàçëè÷àþùèõñÿ òîëüêî íóìåðàöèåé òðàåêòîðèé.Ïîñêîëüêó ðåçóëüòàò âû÷èñëåíèÿ èíòåãðàëîâ â

âûðàæåíèè (2) íå çàâèñèò îò íóìåðàöèè òðàåê�òîðèé, âñå ñëàãàåìûå ñ îäèíàêîâûìè f�ig ìîãóòáûòü îáúåäèíåíû ñ âåñîâûìè êîý��èöèåíòàìè!(f�ig) [57; 58℄. Êàæäîå ñëàãàåìîå, ïîëó÷åííîåòàêèì îáúåäèíåíèåì, õàðàêòåðèçóåòñÿ ñâîèì íåìûì(ñ íåíóìåðîâàííûìè òðàåêòîðèÿìè) ãðà�îì è îïå�ðàòîðîì-ïðîòîòèïîì �̂f�ig, ïðåäñòàâëÿþùèì êëàññïåðåñòàíîâîê ñ îäèíàêîâûìè íàáîðàìè f�ig. �åäóê�öèÿ ê íåìûì ãðà�àì ïîçâîëÿåò ðåçêî ñîêðàòèòüêîëè÷åñòâî ñëàãàåìûõ â âûðàæåíèè (2), à ðàñ÷åòêîìáèíàòîðíûõ êîý��èöèåíòîâ !(f�ig) ìåòîäîìáëóæäàíèé ïî ãðà�àì [60℄ äåëàåò âîçìîæíûìâûïîëíèòü ÷èñëåííûé ðàñ÷åò (2) ïðàêòè÷åñêè áåçîãðàíè÷åíèé íà ÷èñëî ÷àñòèö â ÷àñòè ïåðåñòàíîâî÷�íîé ñèììåòðèè.3. ÔËÓÊÒÓÀÖÈÈ ÎÁÚÅÌÀÄëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ìàêðîñêîïè÷åñêèõ ñâîéñòâíà ñèñòåìó íàêëàäûâàþò ïåðèîäè÷åñêèå ãðàíè÷íûåóñëîâèÿ [73℄. Âû÷èñëèòåëüíûå ìîùíîñòè ñîâðåìåí�íûõ êîìïüþòåðîâ ïîçâîëÿþò ìåòîäîì èíòåãðàëîâïî òðàåêòîðèÿì, áåç ââåäåíèÿ óïðîùàþùèõ ïðèáëè�æåíèé, âûïîëíèòü ïðÿìîå ìîäåëèðîâàíèå ñèñòåì ñ102�103 âçàèìîäåéñòâóþùèìè êâàíòîâûìè ÷àñòèöà�ìè â ÿ÷åéêå ïåðèîäè÷íîñòè, îäíàêî òàêèå ðàñ÷åòûòðåáóþò çíà÷èòåëüíûõ çàòðàò êîìïüþòåðíîãî âðå�ìåíè è ìîãóò áûòü ïðîâåäåíû òîëüêî äëÿ îãðàíè�÷åííîãî êîëè÷åñòâà òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ñîñòîÿíèé.Ýêñòåíñèâíûå ðàñ÷åòû èîíèçàöèè ïëàçìû â øèðî�êîì äèàïàçîíå òåðìîäèíàìè÷åñêèõ óñëîâèé òðåáóþòïðèìåíåíèÿ íåïðÿìûõ ìåòîäîâ.Îäíèì èç ïóòåé ðåøåíèÿ ïðîáëåìû ÿâëÿåòñÿìîäåëèðîâàíèå èîíèçàöèè îòäåëüíîãî àòîìà â êîì�áèíàöèè ñ îïèñàíèåì åãî êîíòàêòà ñ ïëàçìîé ìå�òîäàìè ñòàòèñòè÷åñêèõ àíñàìáëåé �èááñà. Íàèáî�ëåå ãðóáîé ìîäåëüþ êîíòàêòà ñ ïëàçìîé ÿâëÿåò�ñÿ ïðîòîí-ýëåêòðîííàÿ ïàðà, ïîìåùåííàÿ ïðè òåì�ïåðàòóðå T â ñ�åðè÷åñêóþ ïîëîñòü �èêñèðîâàííî�ãî îáúåìà V , ðàâíîãî ñðåäíåìó îáúåìó, ïðèõîäÿ�ùåìóñÿ íà îäíó ïàðó â ïëàçìå. Òàêèå óñëîâèÿ îò�âå÷àþò êàíîíè÷åñêîìó (NV T ) ñòàòèñòè÷åñêîìó àí�ñàìáëþ [74℄. Îäíàêî â óñëîâèÿõ ïëàçìû ý��åê�òèâíûé îáúåì v, äîñòóïíûé äëÿ äâèæåíèÿ ïðî�òîí-ýëåêòðîííîé ïàðû, �ëóêòóèðóåò ñ àìïëèòóäîé,ñðàâíèìîé ñî ñðåäíèì çíà÷åíèåì hvi, è âåðîÿòíîñòüèîíèçàöèè h�(v)i äîëæíà ðàññ÷èòûâàòüñÿ êàê ðàâíî�âåñíîå ñðåäíåå ïî �ëóêòóàöèÿì îáúåìà. Â ñèëó íåëè�íåéíîé çàâèñèìîñòè âåðîÿòíîñòè òåðìè÷åñêîé èîíè�çàöèè îò ñâîáîäíîãî äëÿ äâèæåíèÿ îáúåìà èìååìh�(v)i 6= �(hvi), ïîýòîìó ðàñ÷åò âåðîÿòíîñòè èîíè�455



Ñ. Â. Øåâêóíîâ ÆÝÒÔ, òîì 132, âûï. 2 (8), 2007çàöèè äëÿ ïðîòîí-ýëåêòðîííîé ïàðû íåîáõîäèìî âû�ïîëíÿòü â óñëîâèÿõ �ëóêòóèðóþùåãî îáúåìà, îòâå�÷àþùåãî èçîòåðìî-èçîáàðè÷åñêîìó (NpT ) ñòàòèñòè�÷åñêîìó àíñàìáëþ ñ ðàñïðåäåëåíèåì ïëîòíîñòè âå�ðîÿòíîñòè [74℄�p(V ) / exp(�pV=kBT )Z(V ); (3)ãäå p � äàâëåíèå, Z(V ) � ñòàòèñòè÷åñêàÿ ñóììà êà�íîíè÷åñêîãî ñòàòèñòè÷åñêîãî àíñàìáëÿ. �àñïðåäåëå�íèå �èááñà íå îáÿçàòåëüíî ïðåäïîëàãàåò ìàêðîñêî�ïè÷íîñòü ñèñòåìû, íî ñïðàâåäëèâî ïðè îäíîâðåìåí�íîì âûïîëíåíèè äâóõ óñëîâèé [75℄: ìàêðîñêîïè÷íî�ñòè ñðåäû (òåðìîñòàòà) è ñóùåñòâîâàíèÿ ýíåðãåòè�÷åñêèõ óðîâíåé ñèñòåìû, ÷òî âîçìîæíî òîëüêî ïðèóñëîâèè ñëàáûõ â ñðåäíåì ïðÿìûõ âçàèìîäåéñòâèéìåæäó ÷àñòèöàìè ñèñòåìû è ñðåäû ïî ñðàâíåíèþ ñîâçàèìîäåéñòâèÿìè âíóòðè ñèñòåìû. Óñëîâèå ñëàáûõïðÿìûõ âçàèìîäåéñòâèé ñ ÷àñòèöàìè ñðåäû ìîæåòáûòü îáåñïå÷åíî íå òîëüêî çà ñ÷åò ìàêðîñêîïè÷íî�ñòè ñèñòåìû, íî òàêæå çà ñ÷åò ñèëüíûõ ðàçëè÷èé â÷àñòîòå ñòîëêíîâåíèé ìåæäó ÷àñòèöàìè ñèñòåìû è÷àñòèö ñèñòåìû ñî ñðåäîé, êàê ýòî èìååò ìåñòî â ñëó�÷àå àòîìíûõ êëàñòåðîâ â ãàçîâîé �àçå, èëè çà ñ÷åòñóùåñòâåííîãî ýêðàíèðîâàíèÿ ýëåêòðè÷åñêîãî ïîëÿñðåäû â ñëó÷àå çàðÿæåííûõ ÷àñòèö.4. �ÀÑ×ÅÒ ÊÈÍÅÒÈ×ÅÑÊÎÉ ÝÍÅ��ÈÈ ÂÊÂÀÍÒÎÂÎÉ ÑÈÑÒÅÌÅ ÑÔËÓÊÒÓÈ�ÓÞÙÈÌÈ ��ÀÍÈÖÀÌÈÍà îñíîâå êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè ýëåêòðîíîâ óäà�åòñÿ ñ�îðìóëèðîâàòü ý��åêòèâíûé â ÷èñëåííûõðàñ÷åòàõ êðèòåðèé, ïîçâîëÿþùèé èäåíòè�èöè�ðîâàòü èîíèçèðîâàííûå ñîñòîÿíèÿ, îäíàêî ðàñ÷åòèìåííî êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè ïðåäñòàâëÿåò â ìåòîäåèíòåãðàëîâ ïî òðàåêòîðèÿì íàèáîëüøèå òðóäíîñòè.Òåðìîäèíàìè÷åñêèé ýñòèìàòîð êèíåòè÷åñêîé ýíåð�ãèè êâàíòîâûõ ÷àñòèö èìååò âèä [52; 54; 58; 60; 62; 76℄Keth = 32MNkBT � MXk=1 MXi=1 meM2�2~2 (rki � rki�1)2; (4)ãäå rki � i-ÿ âåðøèíà ëîìàíîé, ïðåäñòàâëÿþùåé k-þòðàåêòîðèþ rk(t) â òðåõìåðíîì ïðîñòðàíñòâå, me �ìàññà ýëåêòðîíà. Â ñèëó ñòðóêòóðû âûðàæåíèÿ (4),ïðåäñòàâëÿþùåãî ðàçíîñòü äâóõ áëèçêèõ âåëè÷èí,îäíà èç êîòîðûõ �ëóêòóèðóåò, òåðìîäèíàìè÷åñêèéýñòèìàòîð ìîæåò èìåòü îòíîñèòåëüíî âûñîêóþ äèñ�ïåðñèþ. Àëüòåðíàòèâîé âûðàæåíèþ (4) ÿâëÿåòñÿ âè�ðèàëüíûé ýñòèìàòîð [76℄, îäíàêî ïðèìåíåíèå âèðè�àëüíîãî ýñòèìàòîðà â åãî èñõîäíîì âèäå îãðàíè÷è�âàåòñÿ óñëîâèåì îòñóòñòâèÿ ãðàíèö. Â òî æå âðåìÿíèêàêàÿ ñèñòåìà ÷àñòèö ïðè êîíå÷íûõ òåìïåðàòóðàõ

â îòñóòñòâèå ãðàíèö íå ìîæåò íàõîäèòüñÿ â ñîñòîÿ�íèè ðàâíîâåñèÿ òîëüêî çà ñ÷åò êóëîíîâñêèõ èëè äðó�ãèõ óáûâàþùèõ íà áîëüøèõ ðàññòîÿíèÿõ âçàèìîäåé�ñòâèé. Íåóñòîé÷èâîñòü ñëåäóåò èç ðàñõîäèìîñòè ñî�îòâåòñòâóþùèõ ñòàòèñòè÷åñêèõ ñóìì.Â ðàáîòå [56℄ íà îñíîâå âèðèàëüíîãî ýñòèìàòîðàKvir = 12M MXi=1 " NXk=1 rki � r�k(rki )++ NXl<k jrli � rki j"0lk(jrli � rki j) ++ NXk=1 NnXl=1 jrki � rlj�0lk(jrki � rlj)#++ 12 "NnXk=1 rk � r�
lk (rk)++ NnXl<k jrl � rkj �E
llk(jrl � rkj)�0# ; (5)ãäå "lk(r) � îïåðàòîð âçàèìîäåéñòâèÿ l-é è k-é êâàí�òîâûõ ÷àñòèö, E
llk(r) � îïåðàòîð âçàèìîäåéñòâèÿ l-éè k-é êëàññè÷åñêèõ ÷àñòèö, �lk(r)� îïåðàòîð âçàèìî�äåéñòâèÿ l-é êëàññè÷åñêîé è k-é êâàíòîâîé ÷àñòèö,�k(r) è �
ln (r) � îïåðàòîðû âíåøíåãî ïîëÿ, äåéñòâó�þùèå ñîîòâåòñòâåííî íà k-þ êâàíòîâóþ è íà n-þêëàññè÷åñêóþ ÷àñòèöû, à øòðèõè îçíà÷àþò äè��å�ðåíöèðîâàíèå, ïîëó÷åíî âûðàæåíèå äëÿ ïîëíîé ðàâ�íîâåñíîé êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè ñèñòåìû ñ íåïîäâèæ�íûìè ãðàíèöàìè:hKtotiv � hKethiv+32NnkBT = hKviriv+32pvV; (6)ãäå h: : : iv îçíà÷àåò óñðåäíåíèå, à pv � äàâëåíèå â êà�íîíè÷åñêîì ñòàòèñòè÷åñêîì àíñàìáëå. Â ÷àñòíîñòè,èç êîìáèíàöèè âûðàæåíèé (6) è (4) âûòåêàåò ñïîñîáðàñ÷åòà äàâëåíèÿ â êâàíòîâîé ñèñòåìå â êàíîíè÷å�ñêîì ñòàòèñòè÷åñêîì àíñàìáëå:pv = 23V (hKethiv � hKviriv) + 1V NnkBT; (7)ïðè óñëîâèè, ÷òî ñòàòèñòè÷åñêàÿ ïîãðåøíîñòü ðàñ�ñ÷èòàííîé â êîíå÷íûõ âûáîðêàõ âåëè÷èíû hKethiväîñòàòî÷íî ìàëà.Óðàâíåíèå (6) ÿâëÿåòñÿ îáîáùåíèåì èçâåñòíîéòåîðåìû î âèðèàëå íà êâàíòîâûå ñèñòåìû, à âûðàæå�íèå (5) � âèðèàëîì äëÿ ñèñòåìû, ñîñòîÿùåé èç êëàñ�ñè÷åñêèõ è êâàíòîâûõ ÷àñòèö â äîïðåäåëüíîì ïðåä�ñòàâëåíèè èíòåãðàëîâ Ôåéíìàíà. Â ÷àñòíîì ñëó÷àåýëåêòðîíîâ, íåñóùèõ çàðÿä �e, è ÿäåð, íåñóùèõ çà�ðÿä +ze, âî âíåøíåì ýëåêòðè÷åñêîì ïîëå ñ ïîòåíöè�àëîì '(r) âèðèàëüíûé ýñòèìàòîð (5) ïðèíèìàåò âèä456



ÆÝÒÔ, òîì 132, âûï. 2 (8), 2007 Ìîäåëèðîâàíèå ìåòîäîì èíòåãðàëîâ : : :Kvir = 12M MXi=1 "� NXk=1 erkl � r'(rki )�� NXl<k=1 e2jrki � rlij + NXk=1 NnXl=1 ze2jrki � rlj#++ 12 "NnXk=1 zerk � r'(rk)� NnXl<k=1 z2e2jrk � rlj# : (8)Â îòñóòñòâèå âíåøíèõ ïîëåé èç âûðàæåíèÿ (8) ñëå�äóåò Kvir = �U=2, ãäå ýñòèìàòîð ïîòåíöèàëüíîéýíåðãèèU = 1M MXi=1 " NXl<k=1 e2jrki � rlij � NXk=1 NnXl=1 ze2jrki � rlj#++ NnXl<k=1 z2e2jrk � rlj ; (9)à óðàâíåíèå (6) â ýòîì ÷àñòíîì ñëó÷àå, êîòîðûéîõâàòûâàåò øèðîêèé êðóã çàäà÷, îòíîñÿùèõñÿ êïëàçìå è ýëåêòðîííûì îáîëî÷êàì àòîìîâ, ïðèíèìà�åò âèä hKtotiv = �12hUiv + 32pvV: (10)Â îòñóòñòâèå ãðàíèö (pv = 0) äëÿ ñèñòåì çàðÿ�æåííûõ ÷àñòèö, óñòîé÷èâûõ â ýòèõ óñëîâèÿõ, â ïðå�äåëå T ! 0 èìååìhKtotiv = �12hUiv : (11)Âèðèàëüíûé ýñòèìàòîð (5) ñâîáîäåí îò íåäîñòàò�êà, ïðèñóùåãî òåðìîäèíàìè÷åñêîìó ýñòèìàòîðó êè�íåòè÷åñêîé ýíåðãèè (4), è ðàñ÷åò êèíåòè÷åñêîé ýíåð�ãèè ïî �îðìóëå (6) ìîæíî áûëî áû ñ÷èòàòü ðåøå�íèåì ïðîáëåìû, åñëè áû íå íåîáõîäèìîñòü ðàñïîëà�ãàòü äëÿ ýòîãî èçâåñòíûì çíà÷åíèåì äàâëåíèÿ pv ,âû÷èñëåíèå êîòîðîãî ïðåäñòàâëÿåò îòäåëüíóþ çàäà�÷ó. Â ðàáîòå [56℄ ïðåäëîæåí ñïîñîá ðàñ÷åòà äàâëåíèÿâ ñèñòåìå êâàíòîâûõ ÷àñòèö ÷åðåç ïðî�èëü ëîêàëü�íîé ïëîòíîñòè ÷àñòèö ó ñòåíêè, îäíàêî ÷èñëåííàÿðåàëèçàöèÿ òàêîãî ìåòîäà ñðàâíèòåëüíî òðóäîåìêà,à ðàñ÷åòíûé àëãîðèòì íåïðÿìîé è ïëîõî ïîääàåòñÿóíèâåðñàëèçàöèè.Èäåÿ, êîòîðàÿ ðàçâèâàåòñÿ â ïðåäñòàâëåííîé ðà�áîòå, îñíîâàíà íà ïåðåíîñå ðàñ÷åòà ïî �îðìóëå (6)èç êàíîíè÷åñêîãî (NV T ) ñòàòèñòè÷åñêîãî àíñàìá�ëÿ, îòâå÷àþùåãî óñëîâèÿì �èêñèðîâàííûõ ãðàíèö,â èçîòåðìî-èçîáàðè÷åñêèé (NpT ) àíñàìáëü, îòâå÷à�þùèé ïîäâèæíûì ãðàíèöàì. Â èçîòåðìî-èçîáàðè-÷åñêîì àíñàìáëå äàâëåíèå ÿâëÿåòñÿ âõîäíûì ïàðà�ìåòðîì è âû÷èñëÿòü åãî íå òðåáóåòñÿ, îäíàêî ïðÿìî�ìó ïðèìåíåíèþ â ýòèõ öåëÿõ ñîîòíîøåíèÿ (6) ïðå�ïÿòñòâóåò ïðîáëåìà íåýêâèâàëåíòíîñòè àíñàìáëåé.

Óñðåäíåíèå â âûðàæåíèè (6) ñ �óíêöèåé ðàñïðå�äåëåíèÿ èçîòåðìî-èçîáàðè÷åñêîãî àíñàìáëÿ äàåòhpviNpT = 23  �KtotV �NpT ��KvirV �NpT! : (12)Îäíàêî õîðîøî èçâåñòíî [74℄, ÷òî ðàâíîâåñíûå ñðåä�íèå, ðàññ÷èòàííûå â ðàçëè÷íûõ ñòàòèñòè÷åñêèõ àí�ñàìáëÿõ, òîæäåñòâåííû òîëüêî â ìàêðîñêîïè÷åñêîìïðåäåëå. �àçëè÷èå ÿâëÿåòñÿ îòðàæåíèåì äåéñòâè�òåëüíîé çàâèñèìîñòè ñðåäíèõ îò ãðàíè÷íûõ óñëî�âèé â ìàëûõ ñèñòåìàõ è îáóñëîâëåíî êîíå÷íûìèîòíîñèòåëüíûìè �ëóêòóàöèÿìè â íèõ. Â ÷àñòíî�ñòè, óñðåäíåííîå ¾êàíîíè÷åñêîå¿ äàâëåíèå hpviNpT(12) è äàâëåíèå p â �óíêöèè ðàñïðåäåëåíèÿ èçî�òåðìî-èçîáàðè÷åñêîãî àíñàìáëÿ, ïðîïîðöèîíàëüíîéexp(�pV=kBT ) â ìàëûõ ñèñòåìàõ, âîîáùå ãîâîðÿ, íåòîæäåñòâåííû. Ïîñêîëüêó â êîìïüþòåðíûõ ðàñ÷å�òàõ âñåãäà ïðèõîäèòñÿ èìåòü äåëî ñ îãðàíè÷åííûì÷èñëîì ÷àñòèö, ðàñ÷åò êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè èç ñî�îòíîøåíèÿ (12) ïðîñòîé çàìåíîé hpviNpT íà p íåâîç�ìîæåí è àíàëîã �îðìóëû (6) äëÿ óñëîâèé ïîäâèæ�íûõ ãðàíèö òðåáóåò íåçàâèñèìîãî âûâîäà.Äëÿ ïîëó÷åíèÿ èñõîäíîãî òîæäåñòâà ïðîâåäåìçàìåíó ïåðåìåííîé èíòåãðèðîâàíèÿ ïî îáúåìóV = �v â ñòàòèñòè÷åñêîé ñóììå èçîòåðìî-èçî-áàðè÷åñêîãî àíñàìáëÿ, ñ÷èòàÿ � áåçðàçìåðíûìâàðüèðóåìûì ïàðàìåòðîì:�(N;Nn; p; T ) = 1V0 1Z0 dV exp�� pVkBT ��� Z(N;Nn; V; T ) == �V0 1Z0 dv exp�� p�vkBT �Z(N;Nn; �v; T ); (13)ãäå V0 � íîðìèðóþùèé ìíîæèòåëü, èìåþùèé ðàç�ìåðíîñòü îáúåìà.Èç íåçàâèñèìîñòè � îò V ñëåäóåò���� = V� ���V = 0:Â ÷àñòíîñòè, â òî÷êå � = 1 ïîëó÷àåì��� ����������=1 = 0 = 1� pkBT hV ip ++�V ��V ln (Z(N;Nn; V; T ))�p ; (14)ãäå h: : : ip îçíà÷àåò óñðåäíåíèå ïî �ëóêòóàöèÿì îáú�åìà ñ ðàâíîâåñíîé �óíêöèåé ðàñïðåäåëåíèÿ�p(V ) / exp�� pVkBT �Z(N;Nn; V; T ): (15)457



Ñ. Â. Øåâêóíîâ ÆÝÒÔ, òîì 132, âûï. 2 (8), 2007Â äîïðåäåëüíîé (M < 1) �îðìå èíòåãðàëîâ ïîòðàåêòîðèÿì ñòàòèñòè÷åñêàÿ ñóììà êàíîíè÷åñêîãîñòàòèñòè÷åñêîãî àíñàìáëÿ äëÿ ñèñòåìû âçàèìîäåé�ñòâóþùèõ N ýëåêòðîíîâ è Nn ÿäåð èìååò âèä~Z(N;Nn; V; T ;M) = 1Nn! � h22�mnkBT ��3Nn=2 �� 1N ! � meM2��~2�3MN=2Xf�ig!(f�ig)�� ZV : : : ZV dr1 : : : drNndr11 : : : drN1 : : : dr1M : : : drNM �� exp(� NXk=1 MXi=1 meM2�~2 (rki � rki�1)2 � �M �� MXi=1 "� NXk=1 e'(rki ) + NXl<k=1 e2jrki � rlij�� NXk=1 NnXl=1 ze2jrki � rlj#��� "NnXk=1 ze'(rk) + NnXl<k=1 z2e2jrk � rlj#) (16)ñ óñëîâèåì ñöåïëåíèÿ âèðòóàëüíûõ òðàåêòîðèéfrk0g = �̂f�igfrkMg. Â �îðìóëå (16)!(f�ig) =XS (2S + 1)!S(f�ig)� âåñîâûå êîý��èöèåíòû ðàçëè÷íûõ âàðèàíòîâñöåïëåíèÿ íåíóìåðîâàííûõ òðàåêòîðèé ïîñëå ñóì�ìèðîâàíèÿ ïî ñïèíîâûì ñîñòîÿíèÿì [57; 58℄, '(r) �ïîòåíöèàë âíåøíåãî ýëåêòðè÷åñêîãî ïîëÿ, rk � êî�îðäèíàòà k-ãî ÿäðà, mn � åãî ìàññà. Ñóììèðîâàíèåâ (16) ïðîâîäèòñÿ ïî âñåì íàáîðàì f�ig ñ óñëîâèåìNXi=1 i�i = N:Â çàïèñè (16) èç ñòàòèñòè÷åñêîé ñóììû èñêëþ÷åíîèíòåãðèðîâàíèå ïî èìïóëüñíîìó ïîäïðîñòðàíñòâóÿäåð, òàê êàê ýòà ÷àñòü íå çàâèñèò îò îáúåìà è ïî�ýòîìó íå äàåò âêëàäà â äàâëåíèå.Â ñòàòèñòè÷åñêîé ñóììå Z = limM!1 ~Z ïðîâåäåìçàìåíó ïåðåìåííûõrki ! 
rki ; rk ! 
rk (0 < 
 � 1):Òîãäà V ! 
3V; ��V = 
3V ��
 ����
=1 :

Ïîäñòàíîâêà ñîîòíîøåíèÿ (16) â (14) äàåò0 = 1� pkBT hV ip+�VZ �Z�V �NpT = 1� pkBT hV ip++ 1Z0 dV exp�� pVkBT ����Nn + limM!1�MN + 13kBT� �� 1Nn! � h22�mnkBT ��3Nn=2 1N ! � meM2��~2�3MN=2 ��Xf�ig!(f�ig) ZV : : : ZV dr1 : : : drNndr11 : : : drNM �� "� NXk=1 MXi=1 meM�2~2 (rki � rki�1)2�� 1M MXi=1 "� NXk=1 erkir'(rki ) �� NXl<k=1 e2jrki � rlij + NXk=1 NnXl=1 ze2jrki � rlj#�NnXk=1 zerkr'(rk)++ NnXl<k=1 z2e2jrk � rlj# exp"� NXk=1 MXi=1 meM2�~2 (rki � rki�1)2�� �M MXi=1 "� NXk=1 e'(rki ) + NnXl<k=1 e2jrki � rlij�� NXk=1 NnXl=1 ze2jrki � rlj#�� � "NnXk=1 ze'(rk) + NnXl<k=1 z2e2jrk � rlj##)) == 1� pkBT hV iNpT + limM!1�Nn +MN + 13kBT �� (� NXk=1 MXi=1 meM�2~2 (rki � rki�1)2++ 1M MXi=1 " NXk=1 erki � r'(rki ) + NXl<k=1 e2jrki � rlij�� NXk=1 NnXl=1 ze2jrki � rlj#�� NnXk=1 zerk � r'(rk) + NnXl<k=1 z2e2jrk � rlj)+NpT ; (17)ãäå h: : : iNpT îçíà÷àåò óñðåäíåíèå â ïðîñòðàíñòâå êî�îðäèíàò ÿäåð frlg, âèðòóàëüíûõ òðàåêòîðèé ýëåê�òðîíîâ frki g è ðàçëè÷íûõ ñïîñîáîâ èõ ñöåïëåíèÿf�ig, à òàêæå ïî �ëóêòóàöèÿì îáúåìà ñèñòåìû ñ458



ÆÝÒÔ, òîì 132, âûï. 2 (8), 2007 Ìîäåëèðîâàíèå ìåòîäîì èíòåãðàëîâ : : :�óíêöèåé ðàñïðåäåëåíèÿ èçîòåðìî-èçîáàðè÷åñêîãî(NpT ) ñòàòèñòè÷åñêîãî àíñàìáëÿ â âèäå� �frki g; frlg; V; f�ig;�; p� // exp ��(pV + NXk=1 MXi=1 meM2�2~2 (rki � rki�1)2++ 1M MXi=1 "� NXk=1 e'(rki ) + NXl<k=1 e2jrki � rlij�� NXk=1 NnXl=1 ze2jrki � rlj#++ NnXk=1 ze'(rk) + NnXl<k=1 z2e2jrk � rlj)!!(f�ig) (18)ñ òåìè æå óñëîâèÿìè ñöåïëåíèÿ òðàåêòîðèé, ÷òî èâ (16). Âûðàæåíèå (17) ñïðàâåäëèâî äëÿ ñèñòåìû, âêîòîðîé íåò �èêñèðîâàííûõ â ïðîñòðàíñòâå ÷àñòèö,òàê êàê ïåðåõîä îò äè��åðåíöèðîâàíèÿ ïî îáúåìóê äè��åðåíöèðîâàíèþ ïî ìàñøòàáíîìó ïàðàìåòðó
 â ìåæ÷àñòè÷íûõ ðàññòîÿíèÿõ âîçìîæåí òîëüêîäëÿ ïðîñòðàíñòâåííûõ êîîðäèíàò, ïî êîòîðûì âû�ïîëíÿåòñÿ èíòåãðèðîâàíèå. Èñêëþ÷åíèå ñîñòàâëÿåòñëó÷àé íàëè÷èÿ â ñèñòåìå òîëüêî îäíîé íåïîäâèæ�íîé êëàññè÷åñêîé ÷àñòèöû. Â ýòèõ óñëîâèÿõ â ñèñòå�ìå êîîðäèíàò ñ íà÷àëîì, ñîâïàäàþùèì ñ ïîëîæåíè�åì ýòîé ÷àñòèöû, âñå ìåæ÷àñòè÷íûå ðàññòîÿíèÿ ïðî�ïîðöèîíàëüíû 
 è ñïðàâåäëèâîñòü ñîîòíîøåíèÿ (17)ñîõðàíÿåòñÿ; ïðè ýòîì ñëàãàåìîå ïîä çíàêîì ïðåäåëàâ (17) äîëæíî áûòü óìåíüøåíî íà åäèíèöó. Òàêèìîáðàçîì, �îðìóëà (17) îñòàåòñÿ ñïðàâåäëèâîé è äëÿàòîìà ñ �èêñèðîâàííûì ÿäðîì.Ñ ó÷åòîì âûðàæåíèÿ (4) äëÿ ýñòèìàòîðà êèíåòè�÷åñêîé ýíåðãèè êâàíòîâûõ ÷àñòèö è âûðàæåíèé (5)è (8) äëÿ âèðèàëüíîãî ýñòèìàòîðà Kvir, à òàêæå î÷å�âèäíîãî òîæäåñòâà hV ip = hV iNpT èç ñîîòíîøåíèÿ(17) â óñëîâèÿõ èçîòåðìî-èçîáàðè÷åñêîãî àíñàìáëÿâûòåêàþò ñëåäóþùèå âûðàæåíèÿ â òåðìèíàõ âèðè�àëüíîãî ýñòèìàòîðà äëÿ ñóììàðíîé ðàâíîâåñíîé êè�íåòè÷åñêîé ýíåðãèè êâàíòîâûõ è êëàññè÷åñêèõ ÷àñ�òèö:hKtotiNpT = hKviriNpT ++ 32 (phV iNpT � kBT ) � hKtotviriNpT (19)è äëÿ êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè òîëüêî êâàíòîâûõ ÷àñ�òèö:hKeviriNpT = hKtotviriNpT � 32NnkBT == hKviriNpT+32 (phV iNpT�kBT )�32NnkBT: (20)

Âûðàæåíèå (19) ÿâëÿåòñÿ îáîáùåíèåì âûðàæåíèÿ(6) äëÿ êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè êâàíòîâîé ñèñòåìû íàóñëîâèÿ ñ �ëóêòóèðóþùèì îáúåìîì.Ñ öåëüþ êîíòðîëÿ ñàìîñîãëàñîâàííîñòè âû÷èñëè�òåëüíîé ïðîöåäóðû �îðìóëà (19) ìîæåò áûòü îáðà�ùåíà ñ çàìåíîé hKtotviriNpT íà ðàâíóþ åé âåëè÷èíóhKtotiNpT è èñïîëüçîâàíà äëÿ ÷èñëåííîãî ðàñ÷åòàäàâëåíèÿ. ×èñëåííîå ñîâïàäåíèå ðàññ÷èòàííîãî â êî�íå÷íûõ âûáîðêàõ ïî �îðìóëåpNpT � 23 1hV iNpT ���hKtotiNpT � hKviriNpT + 32kBT� (21)äàâëåíèÿ ñ âåëè÷èíîé äàâëåíèÿ p, çàäàâàåìîãî êàêïàðàìåòð NpT -àíñàìáëÿ, ÿâëÿåòñÿ îäíèì èç êðèòå�ðèåâ äîñòàòî÷íîñòè íàêàïëèâàåìîé ñòàòèñòèêè. Âòî æå âðåìÿ ðàçíèöà ìåæäó p è óñðåäíåííûì ¾êà�íîíè÷åñêèì¿ äàâëåíèåì (12) ÿâëÿåòñÿ ìåðîé íåýê�âèâàëåíòíîñòè ñòàòèñòè÷åñêèõ àíñàìáëåé. Êàê âèä�íî èç ñðàâíåíèÿ âûðàæåíèé (12) è (21), íåýêâè�âàëåíòíîñòü ïðè âû÷èñëåíèè äàâëåíèÿ îáóñëîâëå�íà êîððåëÿöèÿìè ìåæäó ýñòèìàòîðîì ýíåðãèè èâàëîâîé ïëîòíîñòüþ ñèñòåìû, à òàêæå ñëàãàåìûìkBT=hV iNpT , îòíîñèòåëüíûå âêëàäû êîòîðûõ â ìà�êðîñêîïè÷åñêîì ïðåäåëå àííóëèðóþòñÿ âñëåäñòâèåóìåíüøåíèÿ îòíîñèòåëüíûõ �ëóêòóàöèé è ðîñòàîáúåìà ñèñòåìû.5. ÌÎÄÅËÈ�ÎÂÀÍÈÅ ÓÑËÎÂÈÉÏÎÄÂÈÆÍÛÕ ��ÀÍÈÖÂ ÷èñëåííîì ìîäåëèðîâàíèè èçîòåðìî-èçîáàðè-÷åñêîãî ñòàòèñòè÷åñêîãî àíñàìáëÿ �ëóêòóàöèè îáú�åìà îñóùåñòâëÿþòñÿ ñïåöèàëüíûìè ìàðêîâñêèìèøàãàìè, â êîòîðûõ ïðîâîäÿòñÿ ïîïûòêè ñäâèãà ãðà�íèö ñèñòåìû (èëè ÿ÷åéêè ïåðèîäè÷íîñòè) â ñòîðîíóóâåëè÷åíèÿ èëè óìåíüøåíèÿ îáúåìà íà ñëó÷àéíóþâåëè÷èíó, ðàâíîìåðíî ðàñïðåäåëåííóþ â èíòåðâàëå(��V;+�V ). Ýêñïîíåíöèàëüíàÿ çàâèñèìîñòü �óíê�öèè ðàñïðåäåëåíèÿ (18) îò îáúåìà V ¾ðàçûãðûâà�åòñÿ¿ ñ ïîìîùüþ ãåíåðàòîðà ñëó÷àéíûõ ÷èñåë àíà�ëîãè÷íî øàãàì ïî ñäâèãó ÷àñòèö [73℄. Ïðÿìîå ìîäå�ëèðîâàíèå èçîòåðìî-èçîáàðè÷åñêîãî àíñàìáëÿ â èñ�õîäíûõ êîîðäèíàòàõ ÷àñòèö è òðàåêòîðèé íåý��åê�òèâíî, òàê êàê ïîïûòêè ñìåùåíèÿ ãðàíèö ñèñòåìûáåç ñìåùåíèÿ ÷àñòèö îòâå÷àþò ìàëîâåðîÿòíûì ïå�ðåõîäàì â ìèêðîñîñòîÿíèÿ ñ ïóñòîòàìè â ïðèãðà�íè÷íîì ñëîå. Ïðîáëåìà ðåøàåòñÿ ïåðåõîäîì èç ïðî�ñòðàíñòâà ïåðåìåííûõR = �r1; : : : ; rNn ; r11; : : : ; rN1 ; : : : ; r1M ; : : : ; rNM ; V �459



Ñ. Â. Øåâêóíîâ ÆÝÒÔ, òîì 132, âûï. 2 (8), 2007â ïðîñòðàíñòâî ïåðåìåííûõ� == �x1; : : : ;xNn ;x11; : : : ;xN1 ; : : : ;x1M ; : : : ;xNM ; V � �� � r1V 1=3 ; : : : ; rNnV 1=3 ; r11V 1=3 ; : : : ; rN1V 1=3 ; : : : ;r1MV 1=3 ; : : : ; rNMV 1=3 ; V � :Â �-ïðîñòðàíñòâå �óíêöèÿ ðàñïðåäåëåíèÿ (18) ïðè�íèìàåò âèä~� �fxki g; fxlg; V; f�ig;�; p� == V Nn+MN� �frki g; frlg; V; f�ig;�; p� == exp��� �pV +� �xki g; fxlg; V; f�ig;�; p��	 ; (22)ãäå ìíîæèòåëü V Nn+MN ÿâëÿåòñÿ ÿêîáèàíîì ïå�ðåõîäà èç R-ïðîñòðàíñòâà â �-ïðîñòðàíñòâî, à�óíêöèÿ � �fxki g; fxlg; V; f�ig;�; p�, èãðàþùàÿ òóæå ðîëü, ÷òî è ýíåðãèÿ â �óíêöèè ðàñïðåäåëåíèÿêëàññè÷åñêîé ñèñòåìû, äëÿ êâàíòîâîé ñèñòåìûçàðÿæåííûõ ÷àñòèö â îòñóòñòâèå âíåøíèõ ïîëåéçàïèñûâàåòñÿ êàê� �fxki g; fxlg; V; f�ig;�; p� �� V 2=3 NXk=1 MXi=1 meM2�2~2 (xki � xki�1)2 �� (Nn +MN)��1 ln� VV0�++ V �1=3( 1M MXi=1 " NXl<k=1 e2jxki � xlij�� NXk=1 NnXl=1 ze2jxki � xlj#+ NnXl<k=1 z2e2jxk � xlj) �� V 2=3Q �fxki g; f�ig;��� (Nn +MN)�� ��1 ln(V=V0) + V �1=3U �fxki g; fxlg� ; (23)ãäå Q � ñòàòèñòè÷åñêàÿ ñóììà. Â ÷èñëåííîì ìîäå�ëèðîâàíèè ìàðêîâñêîãî ñëó÷àéíîãî ïðîöåññà èçìå�íåíèå îáúåìà ñèñòåìû Va ! Vb çà îäèí øàã ðàçû�ãðûâàåòñÿ ñ âåðîÿòíîñòüþW (Va; Vb) = min ~� �fxki g; fxlg; Vb; f�ig;�; p�~� �fxki g; fxlg; Va; f�ig;�; p); 1� ;äëÿ ðàñ÷åòà êîòîðîé òðåáóåòñÿ âû÷èñëèòü ðàçíîñòüçíà÷åíèé âûðàæåíèÿ (23) äëÿ äâóõ çíà÷åíèé îáú�åìà:

�� = (V 2=3b � V 2=3a )Q �fxki g; f�ig;���� (Nn +MN)��1 ln(Vb=Va) ++ (V �1=3b � V �1=3a )U �fxki g; fxlg� : (24)Êàê âèäíî èç âûðàæåíèÿ (24), âñëåäñòâèå îäíîðîä�íîñòè �óíêöèé Q(fxki g; f�ig; �) è U(fxki g; fxlg) îò�íîñèòåëüíî ïðîñòðàíñòâåííûõ ïåðåìåííûõ, ÷èñëåí�íûé ðàñ÷åò âåðîÿòíîñòåé ïåðåõîäàW (Va; Vb) äëÿ èç�âåñòíûõ òåêóùèõ çíà÷åíèé ýòèõ �óíêöèé íå òðåáó�åò ïåðåáîðà âñåõ ÷àñòèö è ñâîäèòñÿ ê ìèíèìàëüíî�ìó êîëè÷åñòâó ìàòåìàòè÷åñêèõ îïåðàöèé. Â òî æåâðåìÿ øàã ïî èçìåíåíèþ îáúåìà ïðè �èêñèðîâàí�íûõ x1; : : : ;xNn ;x11; : : : ;xN1 ; : : : ;x1M ; : : : ;xNM �àêòè�÷åñêè îçíà÷àåò ìàñøòàáíîå ïðåîáðàçîâàíèå êîîð�äèíàò âñåõ ÷àñòèö è âèðòóàëüíûõ òðàåêòîðèé â(Vb=Va)1=3 ðàç.Ôóíêöèÿ �(fxki g; fxlg; V; f�ig;�; p) â âûðàæåíèè(22) ñîäåðæèò íåèíòåãðèðóåìûå îñîáåííîñòè â òî÷�êàõ xki � xl = 0 ñèíãóëÿðíîñòè êóëîíîâñêîãî ïîëÿÿäåð. Ýòè îñîáåííîñòè ÿâëÿþòñÿ ñëåäñòâèåì äèñêðå�òèçàöèè �åéíìàíîâñêèõ òðàåêòîðèé è â ÷èñëåííîììîäåëèðîâàíèè ïðèâîäÿò ê âòÿãèâàíèþ ïîñëåäíèõ âïîëå ÿäåð ñ ïîñëåäóþùèì êîëëàïñîì â òî÷êó. Â êîí�òèíóàëüíîì ïðåäåëå èì ñîîòâåòñòâóþò èíòåãðèðóå�ìûå îñîáåííîñòè ëîãàðè�ìè÷åñêîãî òèïà. Â ÷èñëåí�íûõ âû÷èñëåíèÿõ íå èìåþùèå �èçè÷åñêîãî ñìûñ�ëà ñèíãóëÿðíûå âêëàäû èñêëþ÷àþòñÿ ¾îáðåçàíèåì¿êóëîíîâñêîãî ïîòåíöèàëàq �jxki � xlj� = � ze2jxki � xljíà äîñòàòî÷íî ìàëûõ ðàññòîÿíèÿõ îò ÿäðà. Â ïðåä�ñòàâëåííûõ ðàñ÷åòàõ èñïîëüçóåòñÿ ñëåäóþùàÿ �óíê�öèîíàëüíàÿ çàâèñèìîñòü äëÿ âçàèìîäåéñòâèé ÿäåð ñýëåêòðîíàìè: ~q(r) � ( q(r); r > r
;q(r
); r � r
 (25)ñ ðàäèóñîì îáðåçàíèÿ r
 = 0:01�A. Ïîðîãîâîå çíà÷å�íèå r
, íèæå êîòîðîãî ïðîèñõîäèò êîëëàïñ äèñêðåòè�çèðîâàííûõ òðàåêòîðèé, óìåíüøàåòñÿ ïðè óâåëè÷å�íèè êîëè÷åñòâà çâåíüåâ M â íèõ, îäíàêî ðàñ÷åòû ñíåîïðàâäàííî áîëüøèìè M âëåêóò èçáûòî÷íûå çà�òðàòû êîìïüþòåðíîãî âðåìåíè.Ìàðêîâñêèé ïðîöåññ äëÿ ýëåìåíòà ñòàòèñòè÷å�ñêîãî àíñàìáëÿ ÷èñëåííî ìîäåëèðóåòñÿ ïîñëåäîâà�òåëüíîñòüþ øàãîâ, ïåðåâîäÿùèõ ñèñòåìó èç îäíîéêîí�èãóðàöèè âèðòóàëüíûõ òðàåêòîðèé è ÿäåð âäðóãóþ ñ ïåðåõîäíûìè âåðîÿòíîñòÿìè, ãàðàíòèðó�þùèìè ðàâíîâåñíîå ïðåäåëüíîå ðàñïðåäåëåíèå [73℄.460



ÆÝÒÔ, òîì 132, âûï. 2 (8), 2007 Ìîäåëèðîâàíèå ìåòîäîì èíòåãðàëîâ : : :Îäèí ìàêðîøàã ñîñòîèò èç ïîïûòêè ïðîñòðàíñòâåí�íîãî ñäâèãà ñëó÷àéíûì îáðàçîì âûáðàííîãî ÿäðà(â ðåæèìå ñ íå�èêñèðîâàííûìè ÿäðàìè), M ïîïû�òîê ñäâèãà âñåõ âåðøèí ñëó÷àéíûì îáðàçîì âûáðàí�íîé òðàåêòîðèè, ìíîãîêðàòíûõ ïîïûòîê ñöåïëåíèÿè ðàñöåïëåíèÿ òðàåêòîðèé ïî àëãîðèòìó, îïèñàííî�ìó â ðàáîòå [56℄, ïîâîðîòó è ñäâèãó êàê öåëîå ñöåï�ëåííûõ òðàåêòîðèé, à òàêæå èç M �Nn ïîïûòîê èç�ìåíèòü îáúåì ñèñòåìû. Îïòèìàëüíûå êîëè÷åñòâà ïî�ïûòîê ñöåïëåíèÿ/ðàñöåïëåíèÿ òðàåêòîðèé è ìàêñè�ìàëüíûå ïðîñòðàíñòâåííûå äëèíû øàãîâ [73℄ îïðå�äåëÿëèñü êîìïüþòåðíîé ïðîãðàììîé íà ýòàïå òåð�ìàëèçàöèè ñ óñëîâèåì, ÷òîáû ïðîöåíò ïðèíÿòûõ ïî�ïûòîê ñîñòàâëÿë îêîëî 60%. Íà ýòàïå òåðìàëèçà�öèè ñèñòåìû èñïîëüçîâàëàñü ïðîöåäóðà ïîñëåäîâà�òåëüíîãî ðàçìíîæåíèÿ âåðøèí [38; 41℄, óñêîðÿþùàÿâû÷èñëåíèÿ íà äâà�òðè ïîðÿäêà. Íà ýòîì ýòàïå ðàñ�÷åò âûïîëíÿåòñÿ ñ îòíîñèòåëüíî ìàëûìè M . ×òîáûïðåäîòâðàòèòü êîëëàïñ òðàåêòîðèé, íà íà÷àëüíîìñåãìåíòå ýòàïà òåðìàëèçàöèè ïðèìåíÿëîñü ïðåäëî�æåííîå â ðàáîòàõ [52; 66℄ äîïðåäåëüíîå ïðåäñòàâëå�íèå �åéíìàíîâñêîãî �óíêöèîíàëà ñ ëèíåéíî ðàñïðå�äåëåííûì çàðÿäîì â çâåíüÿõ.6. ×ÈÑËÅÍÍÎÅ ÒÅÑÒÈ�ÎÂÀÍÈÅ×èñëåííûé ðàñ÷åò êîíòèíóàëüíîãî èíòåãðàëàñâîäèòñÿ ê âû÷èñëåíèþ ìíîãîìåðíîãî èíòåãðàëà,ðàçìåðíîñòü êîòîðîãî îïðåäåëÿåòñÿ ÷èñëîì çâåíüåâM â ëîìàíîé, àïïðîêñèìèðóþùåé �åéíìàíîâñêóþòðàåêòîðèþ. Çàíèæåííûå çíà÷åíèÿ M ïðèâîäÿò êñèñòåìàòè÷åñêîé ïîãðåøíîñòè. Íàîáîðîò, èçáûòî÷�íî áîëüøèå M óâåëè÷èâàþò íåîáõîäèìûå îáúåìûêîìïüþòåðíîãî âðåìåíè. Ñ ïîíèæåíèåì òåìïåðàòó�ðû õàðàêòåðíàÿ äëèíà òðàåêòîðèé ðàñòåò è îïòè�ìàëüíûå çíà÷åíèÿ M óâåëè÷èâàþòñÿ. Ìåòîä èíòå�ãðàëîâ ïî òðàåêòîðèÿì ïðåäíàçíà÷åí äëÿ ìîäåëèðî�âàíèÿ ñìåøàííûõ êâàíòîâûõ ñîñòîÿíèé è ý��åêòè�âåí äëÿ äîñòàòî÷íî âûñîêèõ òåìïåðàòóð. Â òî æåâðåìÿ ïðîñòåéøèå àíàëèòè÷åñêèå ðåøåíèÿ êâàíòî�âûõ çàäà÷ ñóùåñòâóþò äëÿ ÷èñòûõ (êàê ïðàâèëî,îñíîâíûõ) êâàíòîâûõ ñîñòîÿíèé è îòâå÷àþò íóëå�âîé òåìïåðàòóðå. Ïîýòîìó îáåñïå÷åíèå âîçìîæíîñòèñðàâíåíèÿ ðåøåíèé òðåáóåò âûïîëíåíèÿ ðàñ÷åòîâìåòîäîì èíòåãðàëîâ ïî òðàåêòîðèÿì ïðè òåìïåðàòó�ðàõ, çíà÷èòåëüíî ìåíüøèõ ýíåðãåòè÷åñêîãî çàçîðàìåæäó îñíîâíûì è ïåðâûì âîçáóæäåííûì êâàíòî�âûìè ñîñòîÿíèÿìè, ãäå ý��åêòèâíîñòü ìåòîäà îòíî�ñèòåëüíî íèçêà.Òåñòîâûå ðàñ÷åòû äëÿ óòî÷íåíèÿ îïòèìàëüíîéâåëè÷èíû M ìîæíî âûïîëíèòü, íàïðèìåð, äëÿ àòî�

ìà âîäîðîäà, îäíàêî ïðè êîíå÷íûõ òåìïåðàòóðàõàòîì âîäîðîäà óñòîé÷èâ òîëüêî â ïîëîñòè êîíå÷íî�ãî îáúåìà. �àçìåð ïîëîñòè äîëæåí áûòü äîñòàòî÷�íî ìàë, ÷òîáû âûòåñíèòü âñå ýíåðãåòè÷åñêèå óðîâíèâîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé ââåðõ è îáåñïå÷èòü âåëè�÷èíó ýíåðãåòè÷åñêîãî çàçîðà ìåæäó îñíîâíûì êâàí�òîâûì ñîñòîÿíèåì è ïåðâûì âîçáóæäåííûì, ñóùå�ñòâåííî ïðåâûøàþùóþ kBT . Òîëüêî â ýòîì ñëó÷àåðàñ÷åòû ìåòîäîì èíòåãðàëîâ ïî òðàåêòîðèÿì ìîæíîñîïîñòàâèòü ñ àíàëèòè÷åñêèì ðåøåíèåì äëÿ îñíîâ�íîãî êâàíòîâîãî ñîñòîÿíèÿ. ×åì ìåíüøå ðàçìåð ïî�ëîñòè, òåì áîëüøå ýíåðãåòè÷åñêèé çàçîð è âûøå òåì�ïåðàòóðà, ïðè êîòîðîé ìîæíî âûïîëíèòü ðàñ÷åò ìå�òîäîì èíòåãðàëîâ ïî òðàåêòîðèÿì, è, ñîîòâåòñòâåí�íî, ìåíåå æåñòêèå òðåáîâàíèÿ íà âåëè÷èíó M . Â òîæå âðåìÿ óìåíüøåíèå ðàçìåðà ïîëîñòè ñîïðîâîæäà�åòñÿ óñèëåíèåì èñêàæåíèé îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ îò�íîñèòåëüíî ñâîáîäíîãî àòîìà âîäîðîäà.Äëÿ ñîïîñòàâëåíèÿ ñ ÷èñëåííûì ðåøåíèåì íåîá�õîäèìî ðàñïîëàãàòü àíàëèòè÷åñêèì ðåøåíèåì, ñïðà�âåäëèâûì â îáëàñòè îòíîñèòåëüíî ñèëüíûõ ñæàòèé.Ýòîìó òðåáîâàíèþ íå óäîâëåòâîðÿåò ðåøåíèå, ïîëó�÷åííîå â ðàáîòå [77℄ äëÿ àòîìà âîäîðîäà â ñ�åðè÷å�ñêîé ïîëîñòè, òàê êàê ìàëûì ïàðàìåòðîì ðàçëîæå�íèé òàì ÿâëÿåòñÿ âåëè÷èíà (L�)�1jE�j1=2, ãäå L� �ðàäèóñ ïîëîñòè, âûðàæåííûé â áîðîâñêèõ ðàäèóñàõ,à E� � ýíåðãèÿ â ðèäáåðãàõ. Ïîëó÷åííûå â ðàáî�òå [77℄ ðÿäû ñõîäÿòñÿ òîëüêî äëÿ ñëàáîäå�îðìèðî�âàííûõ ñîñòîÿíèé (äëÿ L� � 1 è íåäîñòàòî÷íû äëÿñðàâíåíèÿ ñ ðàñ÷åòàìè ìåòîäîì èíòåãðàëîâ ïî òðà�åêòîðèÿì ïðè ðåàëèñòè÷åñêèõ çíà÷åíèÿõ M .Â ðàáîòå [52℄ íàéäåíî àíàëèòè÷åñêîå ðåøåíèåóðàâíåíèÿ Øðåäèíãåðà äëÿ îñíîâíîãî êâàíòîâîãîñîñòîÿíèÿ àòîìà âîäîðîäà â ñ�åðè÷åñêîé ïîëîñòè ðà�äèóñà L, ïîçâîëÿþùåå ñóùåñòâåííî äàëüøå ïðîäâè�íóòüñÿ â îáëàñòü ñèëüíûõ ñæàòèé. �åøåíèå çàïèñû�âàåòñÿ â âèäå ðÿäà ïî ñòåïåíÿì ìàëîãî ïàðàìåòðà,ñâÿçàííîãî ñî ñäâèãîì ÆA ýíåðãåòè÷åñêîãî óðîâíÿîòíîñèòåëüíî ñâîáîäíîãî àòîìà âîäîðîäà,ÆA = e2~ r me2jE1j � 1 > 0; (26)ãäå E1 � ýíåðãèÿ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ ñèñòåìû.Ýòîò ðÿä ïîëó÷àåòñÿ èç ¾çàòðàâî÷íîãî¿ ðÿäà äëÿðàäèàëüíîé ÷àñòè âîëíîâîé �óíêöèè îñíîâíîãî ñî�ñòîÿíèÿ ýëåêòðîíà, 1(r) / exp��x2� 1Xs=0 asxs; (27)ãäå r � ðàññòîÿíèå äî ÿäðà, x = 2r=a, a == ~=p2mejE1, ñ ðåêóððåíòíûì ñîîòíîøåíèåì äëÿêîý��èöèåíòîâ [52℄461



Ñ. Â. Øåâêóíîâ ÆÝÒÔ, òîì 132, âûï. 2 (8), 2007as+1 = s� ÆA(s+ 1)(s+ 2) as: (28)Â ãëàâíîì ïîðÿäêå ïî ÆA ðàäèàëüíàÿ ÷àñòü âîëíî�âîé �óíêöèè îñíîâíîãî êâàíòîâîãî ñîñòîÿíèÿ èìååòâèä 1(r) / exp��x2��1� F�1(x)ÆA + : : : � ; (29)ãäå F (x) = " 1Xs=1 xs(s+ 1)!s#�1 (30)� áûñòðî ñõîäÿùèéñÿ ðÿä.Â âåäóùåì ïîðÿäêå ïî ÆA èç ãðàíè÷íîãî óñëîâèÿíà ñ�åðå,  1(2L=a) = 0, ïîëó÷àåòñÿ ÆA = F (2L=a)ñî ñëåäóþùåé àñèìïòîòèêîé íà áîëüøèõ 2L=a:ÆA � (2L=a)2 exp(�2L=a): (31)�àäèóñ ðàâíîìåðíîé ñõîäèìîñòè ðÿäà (29) îöåíè�âàåòñÿ âåëè÷èíîé [52℄ÆA < 2ln(2L=a) : (32)Ïðè÷èíà óñòîé÷èâîé ñõîäèìîñòè ðÿäà (27) ïðè ñèëü�íûõ äå�îðìàöèÿõ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ ñîñòîèò, êàêýòî âèäíî èç ñîîòíîøåíèÿ (28), â óñêîðÿþùåìñÿóìåíüøåíèè êîý��èöèåíòîâ as ñ áîëüøèìè íîìåðà�ìè s ïðè óâåëè÷åíèè ÆA.Ïîñëå âû÷èñëåíèÿ â ãëàâíîì ïîðÿäêå ïî ÆA íîð�ìèðîâî÷íîé êîíñòàíòû â âûðàæåíèè (29) äëÿ âîëíî�âîé �óíêöèè àòîìà â ïîëîñòè ïîëó÷àåòñÿ ñëåäóþùååâûðàæåíèå [52℄: 1(r) = ��r0 �1� 2Lr0 F �2Lr0 ����1=2 �� exp�� rr0��1 + rr0F �2Lr0 ���� �1� F �2Lr0 �F�1�2rr0�� ; (33)à äëÿ ýíåðãèè îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ �E1 = �e4me2~2 [1� 2F (l)℄ = R0 [1� 2F (l)℄ ; (34)ãäå l = 2L=r0, R0 = e4me=2~2 � ïîñòîÿííàÿ �èäáåð�ãà, à r0 = ~2=mee2 = 0:529171�A � ðàäèóñ Áîðà.Äàâëåíèå, îêàçûâàåìîå ýëåêòðîíîì íà ñòåíêèñ�åðè÷åñêîé ïîëîñòè, ïîëó÷àåòñÿ äè��åðåíöèðîâà�íèåì âûðàæåíèÿ (34) ïî îáúåìó:pa = � 14�L2 dE1dL = R0r30 4�l4F 2(l)(el � l � 1): (35)

1 2 3 4 L; �A100102104106p; ÌÏà

�èñ. 1. Äàâëåíèå ýëåêòðîííîé îáîëî÷êè àòîìà âî-äîðîäà â îñíîâíîì êâàíòîâîì ñîñòîÿíèè íà ñòåíêèñ�åðè÷åñêîé ïîëîñòè ðàäèóñà L. �àñ÷åò ïî �îðìó-ëå (35)Ïðè ïîëó÷åíèè âûðàæåíèÿ (35) èñïîëüçîâàíî ñëåäó�þùåå ñâîéñòâî �óíêöèè F (x):dF (x)dx = �F 2(x)� exx2 � 1x � 1x2� : (36)Ñæèìàåìîñòü � ýëåêòðîííîé îáîëî÷êè âûðàæàåòñÿ÷åðåç âòîðóþ ïðîèçâîäíóþ ýíåðãèè (34). Àíàëèòè÷å�ñêèé ðàñ÷åò äàåò�a � � 1V dVdp = � 1V � 14�L2 dpdL��1 == 1V � 116�2L4 d2E1dL2 ��1 == r30R0 3�4 l4 �F 2(l) �(4� l)el � 3l � 4�++ 2F 3(l)l�1(el � l � 1)2	�1 : (37)�åçóëüòàòû ÷èñëåííûõ ðàñ÷åòîâ óðàâíåíèÿñîñòîÿíèÿ, ýíåðãèè è ñæèìàåìîñòè ýëåêòðîí�íîé îáîëî÷êè àòîìà ïðåäñòàâëåíû íà ðèñ. 1�4.Ïðè óìåíüøåíèè ðàññòîÿíèÿ äî ÿäðà äàâëåíèåýëåêòðîííîé îáîëî÷êè ðàñòåò ïðèìåðíî ïî ýêñïî�íåíöèàëüíîìó çàêîíó exp(�L=L0) ñ õàðàêòåðíûìðàññòîÿíèåì L0 � 0:3�A (ðèñ. 1). Åñëè íà ðàññòî�ÿíèè äåñÿòè áîðîâñêèõ ðàäèóñîâ äàâëåíèå èìååòïîðÿäîê âåëè÷èíû, îòâå÷àþùåé íîðìàëüíûì óñëî�âèÿì (105 Ïà), òî íà ðàññòîÿíèè òðåõ áîðîâñêèõðàäèóñîâ îíî èçìåðÿåòñÿ ñîòíÿìè òûñÿ÷ àòìîñ�åð.Ñæèìàåìîñòü ýëåêòðîííîé îáîëî÷êè íåñêîëüêîìåíüøå èçîòåðìè÷åñêîé ñæèìàåìîñòè �0 = 1=pêëàññè÷åñêîãî èäåàëüíîãî ãàçà, îäíàêî, õîòÿ ïî462



ÆÝÒÔ, òîì 132, âûï. 2 (8), 2007 Ìîäåëèðîâàíèå ìåòîäîì èíòåãðàëîâ : : :

1 2 3 4 5L; �A10�610�410�2100�a; ÌÏà�1

�èñ. 2. Ñæèìàåìîñòü ýëåêòðîííîé îáîëî÷êè àòî-ìà âîäîðîäà â îñíîâíîì êâàíòîâîì ñîñòîÿíèè âñ�åðè÷åñêîé ïîëîñòè ðàäèóñà L. �àñ÷åò ïî �îðìó-ëå (37)

1 2 3 4 5L; �A10�410�2100ÆA

�èñ. 3. Èçìåíåíèå âåëè÷èíû ìàëîãî ïàðàìåò-ðà ðàçëîæåíèÿ (26) äëÿ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿïðîñòðàíñòâåííî-îãðàíè÷åííîãî àòîìà âîäîðîäàïðè èçìåíåíèè ðàäèóñà L ñ�åðè÷åñêîé ïîëîñòèàáñîëþòíîé âåëè÷èíå ñæèìàåìîñòü ýëåêòðîííîéîáîëî÷êè óìåíüøàåòñÿ ñ ðîñòîì äàâëåíèÿ, îòíîøå�íèå �a=�0 ìîíîòîííî ðàñòåò îò 0.162 ïðè äàâëåíèèâ 105 Ïà äî 0.737 ïðè äàâëåíèè â 1012 Ïà (ðèñ. 2).Âåëè÷èíà ìàëîãî ïàðàìåòðà ÆA (ðèñ. 3) ðàñòåòïðèìåðíî ïðîïîðöèîíàëüíî äàâëåíèþ, îäíàêî â îá�ëàñòè áîëüøèõ äàâëåíèé óâåëè÷èâàåòñÿ ðàäèóñ ñõî�äèìîñòè, îáåñïå÷èâàÿ óñòîé÷èâóþ ñõîäèìîñòü ðÿäîâè â îáëàñòè ñèëüíûõ ñæàòèé. Ïðè÷èíà òàêîãî ïî�âåäåíèÿ ðÿäîâ ñîñòîèò â òîì, ÷òî ïðè óâåëè÷åíèèäàâëåíèÿ ïðîèñõîäèò óìåíüøåíèå àáñîëþòíîãî çíà�÷åíèÿ ýíåðãèè jE1j (ðèñ. 4), ÷òî ïðèâîäèò ê ðîñòó a.

1:0 1:5 2:0 2:5L; �A�12:5�10:0�7:5�5:0E1; ýÂ

�èñ. 4. Ýíåðãèÿ îñíîâíîãî êâàíòîâîãî ñîñòîÿíèÿàòîìà âîäîðîäà â ñ�åðè÷åñêîé ïîëîñòè ðàäèóñà L.Øòðèõè � ýíåðãèÿ �13:6055 ýÂ îñíîâíîãî ñîñòîÿ-íèÿ ïðîñòðàíñòâåííî-íåîãðàíè÷åííîãî àòîìà âîäî-ðîäàÇà ñ÷åò óâåëè÷èâàþùåãîñÿ ïàðàìåòðà a ïðîèñõîäèòìàñøòàáèðîâàíèå ïåðåìåííîé x â ðàçëîæåíèè (27)ê ìåíüøèì çíà÷åíèÿì, ÷òî óëó÷øàåò ñõîäèìîñòü ðÿ�äà. Íàïðèìåð, ïðè äàâëåíèè 1010 Ïà èìååì ïàðà�ìåòð ðàçëîæåíèé ÆA = 0:037, à ðàäèóñ ñõîäèìîñòèðàçëîæåíèé ñîñòàâëÿåò 2= ln(2L=a) � 1. Ïðè äàâ�ëåíèè 1012 Ïà ïàðàìåòð ðàçëîæåíèé âûðàñòàåò äîÆA � 0:5, íî ïðè ýòîì ðàäèóñ ñõîäèìîñòè ðàçëîæå�íèé óâåëè÷èâàåòñÿ ïðèìåðíî äî ñåìè.Â òàáë. 1 ïðèâåäåíû ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ ìå�òîäîì èíòåãðàëîâ ïî òðàåêòîðèÿì äëÿ ýëåêòðîí�íîé îáîëî÷êè ñæàòîãî àòîìà âîäîðîäà â óñëîâè�ÿõ �èêñèðîâàííûõ (NV T -àíñàìáëü) è �ëóêòóèðóþ�ùèõ (NpT -àíñàìáëü) ñ�åðè÷åñêèõ ãðàíèö. Âî âòî�ðîì ñëó÷àå ÿäðî àòîìà îñòàâàëîñü â öåíòðå ñ�å�ðè÷åñêîé ïîëîñòè, ðàäèóñ L è îáúåì V êîòîðîé�ëóêòóèðîâàëè â ñîîòâåòñòâèè ñ �óíêöèåé ðàñïðå�äåëåíèÿ èçîòåðìî-èçîáàðè÷åñêîãî ñòàòèñòè÷åñêîãîàíñàìáëÿ. Ñòàòèñòè÷åñêèå ïîãðåøíîñòè îöåíåíû ïî�ëóêòóàöèÿì ÷àñòè÷íûõ ñðåäíèõ.�àñ÷åòû â NV T -àíñàìáëå â ïîëîñòè ðàäèóñàL = 2:2�A âûïîëíåíû äëÿ îöåíêè îïòèìàëüíîãîêîëè÷åñòâà çâåíüåâ M â äîïðåäåëüíîé �åéíìàíîâ�ñêîé òðàåêòîðèè. Èõ ðåçóëüòàòû ïðåäñòàâëåíû âïåðâûõ âîñüìè ñîäåðæàùèõ ÷èñëåííûå äàííûå ñòðî�êàõ òàáë. 1, à ñîîòâåòñòâóþùèå çíà÷åíèÿ, ïîëó÷åí�íûå àíàëèòè÷åñêè äëÿ îñíîâíîãî êâàíòîâîãî ñîñòî�ÿíèÿ, ïðåäñòàâëåíû â ñëåäóþùåé, äåâÿòîé, ñòðîêå.�åçóëüòàòû äëÿ 30000 Ê ïîëó÷åíû óñðåäíåíèåì ïî1:6 � 109 øàãàì, îõâàòûâàþùèì ïðèìåðíî 109 ïðî�ñòðàíñòâåííûõ êîí�èãóðàöèé âèðòóàëüíîé òðàåêòî�463



Ñ. Â. Øåâêóíîâ ÆÝÒÔ, òîì 132, âûï. 2 (8), 2007Òàáëèöà 1. �åçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ àíàëèòè÷åñêèì è ÷èñëåííûìè ìåòîäàìè: ýíåðãèè E, ðàäèàëüíîãî ðàñïðåäåëå-íèÿ âåðîÿòíîñòè w(r) = 4�r2�(r) è ñæèìàåìîñòè � ýëåêòðîííîé îáîëî÷êè ñæàòîãî àòîìà âîäîðîäà ñ íåïîäâèæíûìÿäðîìÌåòîäðàñ÷åòà p, Ïà hpviNpT ,pv; pa, Ïà T , Ê L, �A M �hEi, ýÂ�E1, ýÂ wmax, �A�1 �; �a, Ïà�1
NV T � 2:8 � 109 30000 2:200 160 14:1� 0:1 1.11 �2:0 � 109 320 13:7� 0:2 1.101:7 � 109 3000 2560 13:8� 0:2 1.102:1 � 109 5120 13:3� 0:2 1.092:5 � 109 1000 10240 13:4� 0:1 1.103:0 � 109 20480 13:2� 0:2 1.102:6 � 109 300 40960 13:4� 0:1 1.103:9 � 109 81920 13:0� 0:3 1.11Àíàë. 2:33 � 109 0 � 13.28 1.12 1:71 � 10�10NpT 1:00 � 109 1:00 � 109 2500 � 5120 13:8� 0:3 1.12 5:6 � 1010NpT 1:03 � 109 300 40960 13:6� 0:1 1.07 1:4 � 10�10NV T � 1:5 � 109 2500 2:446 5120 13:1� 0:2 1.07 �Àíàë. 1:00 � 109 0 � 13:44 1.08 3:53 � 10�10NpT 5:00 � 109 5:07 � 109 1000 � 10240 13:2� 0:1 1.13 9:6 � 10�11Àíàë. � 5:00 � 109 0 1.976 � 13.01 1.20 8:99 � 10�11Ïðèìå÷àíèå. Àíàë. � ðåøåíèå óðàâíåíèÿ Øðåäèíãåðà äëÿ îñíîâíîãî êâàíòîâîãî ñîñòîÿíèÿ â ëèíåéíîìïî ÆA ïîðÿäêå, NV T � ðàñ÷åò ìåòîäîì èíòåãðàëîâ ïî òðàåêòîðèÿì ñìåøàííîãî ñîñòîÿíèÿ â ñòàòèñòè÷åñêîìàíñàìáëå ñ �èêñèðîâàííûìè ãðàíèöàìè è ðàçëè÷íûìè ÷èñëàìè âåðøèí M â ëîìàíîé �åéíìàíîâñêîé òðà�åêòîðèè, NpT � òî æå ñ ïîäâèæíûìè ãðàíèöàìè. Â NpT -àíñàìáëå äàâëåíèå pv óñðåäíåíî ïî �ëóêòóàöèÿìîáúåìà. Ñòàòèñòè÷åñêàÿ ïîãðåøíîñòü ýíåðãèè îïðåäåëåíà ïî �ëóêòóàöèÿì ÷àñòè÷íûõ ñðåäíèõ.ðèè ýëåêòðîíà, äëÿ 3000 Ê îáúåì íàêîïëåííîé ñòàòè�ñòèêè ñîñòàâèë 3 � 109 êîí�èãóðàöèé, äëÿ 1000 Ê �2 � 1010 êîí�èãóðàöèé, à äëÿ 300 K � 3 � 1010 êîí��èãóðàöèé. Òåðìàëèçàöèÿ ñèñòåìû ïðîäîëæàëàñü âòå÷åíèå (3�10) � 106 ìàêðîøàãîâ.Äëÿ ñàìîé âûñîêîé èç ïðåäñòàâëåííûõ â òàáë. 1òåìïåðàòóðå (30000 K) ýíåðãåòè÷åñêèé çàçîð �Eìåæäó îñíîâíûì êâàíòîâûì ñîñòîÿíèåì ñæàòî�ãî àòîìà è ïåðâûì âîçáóæäåííûì ïðåâûøàåò150000 K, à îòíîñèòåëüíûé âêëàä âîçáóæäåííûõñîñòîÿíèé ïî ïîðÿäêó âåëè÷èíû íå ïðåâûøàåòexp(��E=kBT ) � 10�2 è ïðè ïîíèæåíèè òåìïå�ðàòóðû ýêñïîíåíöèàëüíî áûñòðî óáûâàåò. Ïðèòåìïåðàòóðàõ, ïðèâåäåííûõ â òàáë. 1, âêëàä òåðìè�÷åñêè âîçáóæäåííûõ êâàíòîâûõ ñîñòîÿíèé ìåíüøåñòàòèñòè÷åñêèõ ïîãðåøíîñòåé è ñèñòåìà íàõîäèòñÿâ îñíîâíîì êâàíòîâîì ñîñòîÿíèè, ÷òî ïîçâîëÿåòïðîâåñòè ñîïîñòàâëåíèå ñ àíàëèòè÷åñêèì ðàñ÷åòîì.Ñðàâíåíèå ñ êîíòðîëüíûìè ðàñ÷åòàìè, íå ïðåä�

ñòàâëåííûìè â òàáë. 1, ïîêàçàëè, ÷òî çàíèæåíèå âå�ëè÷èíû M ïðèâîäèò ê çàíèæåíèþ ðàññ÷èòàííûõïîòåíöèàëüíîé è ïîëíîé ýíåðãèé. Óâåëè÷åíèå Mâëå÷åò óâåëè÷åíèå ñòàòèñòè÷åñêîé ïîãðåøíîñòè òåð�ìîäèíàìè÷åñêîãî ýñòèìàòîðà êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè(4). Äëÿ êîìïåíñàöèè ýòîãî ý��åêòà â ðàñ÷åòàõñ òåðìîäèíàìè÷åñêèì ýñòèìàòîðîì íåîáõîäèìî ñî�ïðîâîæäàòü óâåëè÷åíèå M óâåëè÷åíèåì îáúåìà íà�êàïëèâàåìîé ñòàòèñòèêè. Ïîíèæåíèå òåìïåðàòóðûïðèâîäèò ê ñóùåñòâåííîìó óìåíüøåíèþ �ëóêòó�àöèé òåðìîäèíàìè÷åñêîãî ýñòèìàòîðà, ÷òî äåëàåòâîçìîæíûì ðàñ÷åòû ýíåðãèè ñ ýòèì ýñòèìàòîðîì è,â ÷àñòíîñòè, ðàñ÷åòû äàâëåíèÿ ïî �îðìóëå (7).Êàê âèäíî èç ñðàâíåíèÿ ñîäåðæàíèÿ âòîðîé ñòðî�êè â òàáë. 1 ñ äåâÿòîé, âåëè÷èíà M = 320 ïðèòåìïåðàòóðå 30000 K áëèçêà ê îïòèìàëüíîé. Òî æåìîæíî ñêàçàòü î âåëè÷èíå M = 2560 äëÿ òåìïå�ðàòóðû 3000 K, îäíàêî ïîëíîå ñîâïàäåíèå ñ àíà�ëèòè÷åñêèì ðàñ÷åòîì ïî ýíåðãèè äîñòèãíóòî äëÿ464



ÆÝÒÔ, òîì 132, âûï. 2 (8), 2007 Ìîäåëèðîâàíèå ìåòîäîì èíòåãðàëîâ : : :ýòîé òåìïåðàòóðû ïðè M = 5120 (÷åòâåðòàÿ ñòðî�êà â òàáë. 1). Õîòÿ ðàññ÷èòàííîå äàâëåíèå pv íà10% çàíèæåíî ïî ñðàâíåíèþ ñ àíàëèòè÷åñêèì ðàñ÷å�òîì, ðàçíèöà ëåæèò â ïðåäåëàõ ñòàòèñòè÷åñêîé ïî�ãðåøíîñòè ðàñ÷åòà ýòîé âåëè÷èíû â êàíîíè÷åñêîìàíñàìáëå. Ïîãðåøíîñòü ðàñ÷åòà äàâëåíèÿ hpviNpTâ èçîòåðìî-èçîáàðè÷åñêîì àíñàìáëå íà 1�3 ïîðÿä�êà ìåíüøå, ÷òî îáúÿñíÿåòñÿ âîçìîæíîñòüþ íàêîï�ëåíèÿ áîëüøèõ îáúåìîâ ñòàòèñòèêè è îáõîäîâ ýð�ãîäè÷åñêèõ áàðüåðîâ çà ñ÷åò �ëóêòóàöèé îáúåìà.Ïðè òåìïåðàòóðå 1000 K äëÿ ïîëó÷åíèÿ êîððåêòíûõçíà÷åíèé ýíåðãèè ÷èñëî çâåíüåâ â òðàåêòîðèÿõ ïðè�øëîñü óâåëè÷èòü äî M = 20480, à ïðè 300 K � äîM = 40960�81920. Êîíòðîëüíûå ðàñ÷åòû ïðè òîé æåòåìïåðàòóðå ñ åùå áîëüøèìè çíà÷åíèÿìèM ïîêàçà�ëè, ÷òî ñëèøêîì êîðîòêèå çâåíüÿ, îòâå÷àþùèå òà�êèì M , íàâÿçûâàþò ñëèøêîì êîðîòêèå ñäâèãè âåð�øèí ëîìàíîé òðàåêòîðèè, ÷òî çàìåäëÿåò ñêîðîñòüðåëàêñàöèè òðàåêòîðèé ê ðàâíîâåñíûì ñîñòîÿíèÿìè ñîêðàùàåò îáúåì íàêîïëåííîé ñòàòèñòèêè.Àíàëèç ïîëó÷åííûõ äàííûõ ïîçâîëÿåò çàêëþ�÷èòü, ÷òî îïòèìàëüíîå êîëè÷åñòâî çâåíüåâ ìåíÿåò�ñÿ ïðèìåðíî îáðàòíî ïðîïîðöèîíàëüíî òåìïåðàòó�ðå. Ïðè ýòîì îïòèìàëüíàÿ ñðåäíÿÿ äëèíà îäíîãî çâå�íà òðàåêòîðèè ïðè ìîäåëèðîâàíèè ýëåêòðîííûõ îáî�ëî÷åê èìååò ïîðÿäîê 0.1�A. Àíàëèç ïðåäñòàâëåííûõè ïîëó÷åííûõ ðàíåå ðåçóëüòàòîâ ïîçâîëÿåò ïðåäëî�æèòü ñëåäóþùóþ îöåíêó îïòèìàëüíîé âåëè÷èíûMäëÿ ýëåêòðîíîâ â ïîëå îäíîçàðÿäíûõ ÿäåð:M � (1�2) � 107=T:Âûðàæåíèå (37) äàåò ÿâíóþ çàâèñèìîñòü ñæèìà�åìîñòè îò ðàäèóñà L ïîëîñòè. Ìåòîä Ìîíòå-Êàðëîâ ñòàòèñòè÷åñêîì àíñàìáëå ñ �ëóêòóèðóþùèì îáú�åìîì ïîçâîëÿåò âûïîëíèòü íåçàâèñèìûé ðàñ÷åò ñæè�ìàåìîñòè ïî �ëóêòóàöèîííîé òåîðåìå [55℄:� = hV 2iNpT � hV i2NpThV iNpT kBT ; (38)ãäå h: : : iNpT îçíà÷àåò óñðåäíåíèå ñ ðàâíîâåñíîé�óíêöèåé ðàñïðåäåëåíèÿ èçîòåðìî-èçîáàðè÷åñêîãîñòàòèñòè÷åñêîãî àíñàìáëÿ. Â ðàñ÷åòàõ ìåòîäîì Ìîí�òå-Êàðëî ñæèìàåìîñòü ïîëó÷àåòñÿ êàê �óíêöèÿ äàâ�ëåíèÿ, â òî âðåìÿ êàê àíàëèòè÷åñêèé ðàñ÷åò ïî �îð�ìóëå (37) äàåò ñæèìàåìîñòü êàê �óíêöèþ ðàçìå�ðîâ ïîëîñòè. Äëÿ ñîïîñòàâëåíèÿ ðåçóëüòàòîâ íåîá�õîäèìî ðàñïîëàãàòü çàâèñèìîñòÿìè âåëè÷èí E1 è �aîò äàâëåíèÿ pa. Äëÿ ýòîãî ïðè çàäàííûõ pa = póðàâíåíèå (35) ðåøàëîñü îòíîñèòåëüíî l ÷èñëåííîìåòîäîì ¾âèëêè¿. Ïîñëå ïîäñòàíîâêè â âûðàæåíèå(37) ïîëó÷åííûå çíà÷åíèÿ ýíåðãèè E1(pa) è ñæèìà�åìîñòè �a(pa) ñîïîñòàâëÿëèñü ñ ñîîòâåòñòâóþùèìè

çíà÷åíèÿìè E(p) è �(p), ðàññ÷èòàííûìè â èçîòåð�ìî-èçîáàðè÷åñêîì àíñàìáëå ìåòîäîì èíòåãðàëîâ ïîòðàåêòîðèÿì.Èç ñðàâíåíèÿ äàííûõ òàáë. 1, ïîëó÷åííûõ ìå�òîäîì èíòåãðàëîâ ïî òðàåêòîðèÿì â NpT -àíñàìáëåñ îáúåìàìè íàêîïëåííîé ñòàòèñòèêè 4 � 109 êîí�è�ãóðàöèé äëÿ 2500 K (äåñÿòàÿ ñòðîêà) è 3 � 1010êîí�èãóðàöèé äëÿ 300 K (îäèííàäöàòàÿ ñòðîêà),ñ àíàëèòè÷åñêèì ðàñ÷åòîì (òðèíàäöàòàÿ ñòðîêà)ïðè p = pa = 109 Ïà, âèäíî, ÷òî ýíåðãèÿ, ïîëó�÷åííàÿ ìåòîäîì èíòåãðàëîâ ïî òðàåêòîðèÿì, õîðî�øî ñîãëàñóåòñÿ ñ ðåçóëüòàòîì àíàëèòè÷åñêîãî ðàñ�÷åòà. Â óñëîâèÿõ ñ �ëóêòóèðóþùèì îáúåìîì ìîæ�íî ðàçëè÷èòü òåíäåíöèþ ê íåñêîëüêî áîëåå íèç�êîé ýíåðãèè ïî ñðàâíåíèþ ñ ðåçóëüòàòîì, ïîëó�÷åííûì â NV T -àíñàìáëå (äâåíàäöàòàÿ ñòðîêà òà�áëèöû), êîòîðàÿ îáúÿñíÿåòñÿ íåýêâèâàëåíòíîñòüþàíñàìáëåé. Íåýêâèâàëåíòíîñòü ñòàòèñòè÷åñêèõ àí�ñàìáëåé ãîðàçäî ñèëüíåå îòðàæàåòñÿ íà ðàññ÷èòàí�íîì äëÿ NV T -àíñàìáëÿ äàâëåíèè pv, êîòîðîå ñó�ùåñòâåííî âûøå ñîîòâåòñòâóþùåãî äàâëåíèÿ p äëÿNpT -àíñàìáëÿ ïðè òîì æå ñðåäíåì îáúåìå ñèñòå�ìû. �àññ÷èòàííîå äëÿ NpT -àíñàìáëÿ ïî �îðìóëå(21) äàâëåíèå pNpT (â òàáë. 1 íå ïðèâîäèòñÿ) ïðàê�òè÷åñêè ñîâïàëî ñ çàäàâàåìûì â òîì æå àíñàìáëåäàâëåíèåì p. Íåçíà÷èòåëüíîå ïðåâûøåíèå hpviNpTíàä p, ñâÿçàííîå ñ íåýêâèâàëåíòíîñòüþ àíñàìáëåé,ñîõðàíÿëîñü è â äðóãèõ ðàñ÷åòàõ è, íåñìîòðÿ íà ýêñ�òðåìàëüíî ìàëûå ðàçìåðû ñèñòåìû, åäâà ðàçëè÷èìîíà �îíå ñòàòèñòè÷åñêîé ïîãðåøíîñòè. Íàáëþäàåòñÿõîðîøåå ñîãëàñèå ìåæäó ðàñïðåäåëåíèÿìè ýëåêòðîí�íîé ïëîòíîñòè �en ñæàòîãî àòîìà, ïîëó÷åííûìè àíà�ëèòè÷åñêèì ðåøåíèåì è ìåòîäîì èíòåãðàëîâ ïî òðà�åêòîðèÿì ïðè 300 K (ðèñ. 5).Â îáëàñòè íèçêèõ òåìïåðàòóð ñòàòèñòè÷åñêàÿ ïî�ãðåøíîñòü òåðìîäèíàìè÷åñêîãî ýñòèìàòîðà (4) îêà�çûâàåòñÿ íèçêîé è òîãî æå ïîðÿäêà, ÷òî è äëÿ âèðè�àëüíîãî ýñòèìàòîðà (7). Â òàáë. 1 ïðèâîäÿòñÿ äàí�íûå òîëüêî äëÿ ýíåðãèè, ïîëó÷åííîé óñðåäíåíèåìòåðìîäèíàìè÷åñêîãî ýñòèìàòîðà, òàê êàê âèðèàëü�íûé ýñòèìàòîð äàåò çäåñü òå æå çíà÷åíèÿ è ïðèìåð�íî ñ òîé æå ñòàòèñòè÷åñêîé ïîãðåøíîñòüþ. Òåðìîäè�íàìè÷åñêèé ýñòèìàòîð â îáëàñòè íèçêèõ òåìïåðàòóðîêàçûâàåòñÿ ñòîëü æå ý��åêòèâíûì, êàê è âèðèàëü�íûé.�àññ÷èòàííàÿ äëÿ îñíîâíîãî êâàíòîâîãî ñîñòî�ÿíèÿ âåëè÷èíà ñæèìàåìîñòè �a(pa) ëåæèò ìåæ�äó çíà÷åíèÿìè �(p), ïîëó÷åííûìè ïðè òåìïåðàòó�ðàõ 2500 è 300 K â NpT -àíñàìáëå. Ýòîò ðàçáðîñâ ÷èñëåííûõ çíà÷åíèÿõ ñëåäóåò êëàññè�èöèðîâàòüêàê óäîâëåòâîðèòåëüíûé, ïîñêîëüêó, ñ îäíîé ñòîðî�íû, ðàñ÷åò òåðìè÷åñêèõ êîý��èöèåíòîâ ÷åðåç �ëóê�10 ÆÝÒÔ, âûï. 2 (8) 465



Ñ. Â. Øåâêóíîâ ÆÝÒÔ, òîì 132, âûï. 2 (8), 2007

0 1 2 r; �A

0:3 r; �A0:4 0:5 0:6 0:7 0:8

1:50 1:75 2:00 2:25 r; �A

4�r2�en; �A�1
00:51:0
4�r2�en; �A�1

0:850:900:951:001:05
4�r2�en; �A�1
00:050:100:150:20

�èñ. 5. �àäèàëüíûå ðàñïðåäåëåíèÿ ïëîòíîñòè âå-ðîÿòíîñòè îáíàðóæèòü ýëåêòðîí íà ðàññòîÿíèè rîò ÿäðà â ñæàòîì è ñâîáîäíîì àòîìàõ âîäîðîäà:òî÷êè � ðàñ÷åò ìåòîäîì èíòåãðàëîâ ïî òðàåêòî-ðèÿì ñ M = 40960 â óñëîâèÿõ ñ �èêñèðîâàííûìÿäðîì è ïîäâèæíûìè ñ�åðè÷åñêèìè ãðàíèöàìè âñîñòîÿíèè, áëèçêîì ê îñíîâíîìó, ïðè òåìïåðàòóðå300 K è äàâëåíèè 1 �Ïà íà ýëåêòðîííóþ îáîëî÷êó;ñïëîøíûå êðèâûå � àíàëèòè÷åñêîå ðåøåíèå óðàâ-íåíèÿØðåäèíãåðà äëÿ îñíîâíîãî êâàíòîâîãî ñîñòî-ÿíèÿ â ñ�åðè÷åñêîé ïîëîñòè �èêñèðîâàííîãî ðàäè-óñà L = 2:446�A, îòâå÷àþùåãî òîìó æå äàâëåíèþ1 �Ïà, øòðèõîâûå êðèâûå � îñíîâíîå êâàíòîâîåñîñòîÿíèå ïðîñòðàíñòâåííî-íåîãðàíè÷åííîãî àòîìàâîäîðîäà

òóàöèè ñîïðîâîæäàåòñÿ ïîâûøåííûìè ñòàòèñòè÷å�ñêèìè ïîãðåøíîñòÿìè, à ñ äðóãîé ñòîðîíû, òåð�ìè÷åñêèå êîý��èöèåíòû äåìîíñòðèðóþò ïîâûøåí�íóþ ÷óâñòâèòåëüíîñòü ê óñëîâèÿì ìîäåëèðîâàíèÿ.Ïðè÷èíà çàíèæåííîãî îòíîñèòåëüíî àíàëèòè÷åñêî�ãî ðàñ÷åòà çíà÷åíèÿ 1:4 � 10�10 Ïà�1, ïîëó÷åííîãî âNpT -àíñàìáëå ïðè òåìïåðàòóðå 300 K, êðîìå �ëóê�òóàöèîííûõ ïîãðåøíîñòåé ñîñòîèò òàêæå è â íåäî�ñòàòî÷íî áîëüøîì M äëÿ ýòîé òåìïåðàòóðû.Ñ ïîçèöèé �óíäàìåíòàëüíîé ñòàòèñòè÷åñêîé òå�îðèè èñòî÷íèêîì âîçìîæíûõ ðàçëè÷èé â çíà÷åíèÿõñæèìàåìîñòåé �a(pa) è �(p) ÿâëÿåòñÿ òàêæå íåýê�âèâàëåíòíîñòü ñòàòèñòè÷åñêèõ àíñàìáëåé. �àñ÷åòûïîêàçûâàþò, ÷òî îòíîñèòåëüíûå �ëóêòóàöèè îáúåìàâ ðàññìàòðèâàåìîì äèàïàçîíå óñëîâèé ñóùåñòâåííûè äîñòèãàþò 10�20%. Â îáëàñòè íèçêèõ äàâëåíèéñæèìàåìîñòü è �ëóêòóàöèè îáúåìà ýêñïîíåíöèàëü�íî áûñòðî ðàñòóò, ÷òî ïðèâîäèò ê óâåëè÷åíèþ ðàñõî�æäåíèé ìåæäó �a(pa) è �(p). Â ÷àñòíîñòè, ïðè áîëååâûñîêîì äàâëåíèè p = 5 � 109 Ïà (÷åòûðíàäöàòàÿ èïÿòíàäöàòàÿ ñòðîêè â òàáë. 1) ñîãëàñèå ìåæäó ðå�çóëüòàòàìè, ïîëó÷åííûìè â NpT -àíñàìáëå, è àíàëè�òè÷åñêèì ðàñ÷åòîì äëÿ âåëè÷èíû ñæèìàåìîñòè ñó�ùåñòâåííî ëó÷øå. Â òî æå âðåìÿ ïðè ñëèøêîì ñèëü�íûõ ñæàòèÿõ ýëåêòðîííîé îáîëî÷êè ñêîðîñòü ñõîäè�ìîñòè ðÿäà ïî ñòåïåíÿì ÆA äëÿ ýíåðãèè óìåíüøàåò�ñÿ è ìîæíî îæèäàòü óõóäøåíèÿ òî÷íîñòè ëèíåéíîãîïðèáëèæåíèÿ (34).7. Ï�ÎÁËÅÌÀ ÈÄÅÍÒÈÔÈÊÀÖÈÈÈÎÍÈÇÈ�ÎÂÀÍÍÛÕ ÑÎÑÒÎßÍÈÉÎäíîçíà÷íàÿ èäåíòè�èêàöèÿ èîíèçèðîâàííûõñîñòîÿíèé âîçìîæíà òîëüêî â ïðåäåëå áåñêîíå÷íîðàçðåæåííîé ïëàçìû. Èîíèçàöèÿ ñâîäèòñÿ ê ïðî�ñòðàíñòâåííîé äåëîêàëèçàöèè ýëåêòðîíîâ îòíîñè�òåëüíî ÿäåð. Â ñèñòåìå êîíå÷íîé ïëîòíîñòè âñåêâàíòîâûå ñîñòîÿíèÿ ýëåêòðîíîâ ÿâëÿþòñÿ â áîëü�øåé èëè ìåíüøåé ñòåïåíè êîëëåêòèâèçèðîâàííûìèè, çíà÷èò, ÷àñòè÷íî äåëîêàëèçîâàííûìè. Ñ ïîâûøå�íèåì ïëîòíîñòè ãðàíèöà ìåæäó èîíèçèðîâàííûìèè íåèîíèçèðîâàííûìè ñîñòîÿíèÿìè ñòàíîâèòñÿ âñåáîëåå óñëîâíîé, çàâèñÿùåé îò êîíêðåòíîãî êâàíòî�âî-ìåõàíè÷åñêîãî ïðåäñòàâëåíèÿ. Ïîñëå îäíîçíà÷íî�ãî ðàçäåëåíèÿ êâàíòîâûõ ñîñòîÿíèé íà èîíèçèðîâàí�íûå è íåèîíèçèðîâàííûå â êàêîì-ëèáî îäíîì êâàíòî�âî-ìåõàíè÷åñêîì ïðåäñòàâëåíèè âîëíîâûå �óíêöèèäðóãîãî ïðåäñòàâëåíèÿ, ÿâëÿþùèåñÿ ëèíåéíîé êîì�áèíàöèåé ñîñòîÿíèé èñõîäíîãî ïðåäñòàâëåíèÿ, äàþòíåíóëåâûå âêëàäû îäíîâðåìåííî â èîíèçèðîâàííûåè íåèîíèçèðîâàííûå ñîñòîÿíèÿ.466



ÆÝÒÔ, òîì 132, âûï. 2 (8), 2007 Ìîäåëèðîâàíèå ìåòîäîì èíòåãðàëîâ : : :Ñ ïîâûøåíèåì òåìïåðàòóðû ñòåïåíü ïðîñòðàí�ñòâåííîé äåëîêàëèçàöèè ìåíÿåòñÿ íåïðåðûâíî îòïîëíîé ëîêàëèçàöèè ýëåêòðîíà â îñíîâíîì ñîñòîÿ�íèè ýëåêòðîííîé îáîëî÷êè àòîìà äî ïðåäåëüíîãîñëó÷àÿ ñâîáîäíîãî äâèæåíèÿ, îòâå÷àþùåãî ïîëíîéïðîñòðàíñòâåííîé äåëîêàëèçàöèè. Â ñîîòâåòñòâèè ñïðèíöèïîì íåîïðåäåëåííîñòè �åéçåíáåðãà, êèíåòè�÷åñêàÿ ýíåðãèÿ ýëåêòðîíà íåïîñðåäñòâåííî ñâÿçàíà ñðàçìåðàìè îáëàñòè, äîñòóïíîé äëÿ äâèæåíèÿ ýëåê�òðîíà, è ïðè âàðüèðîâàíèè òåìïåðàòóðû ìåíÿåòñÿñî ñòåïåíüþ åãî ïðîñòðàíñòâåííîé ëîêàëèçàöèè îòýíåðãèè îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ àòîìà âîäîðîäà R0=2äî êëàññè÷åñêîãî ïðåäåëà 3kBT=2. Â ïëàçìå ýêñòðå�ìàëüíî íèçêîé ïëîòíîñòè âåäóùèìè ÿâëÿþòñÿ òîëü�êî ýòè äâà êðàéíèõ ñîñòîÿíèÿ, è âåðîÿòíîñòü èîíè�çàöèè � â òàêèõ óñëîâèÿõ ìîæåò áûòü îöåíåíà èçðàâíîâåñíîé êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè hKei ýëåêòðîíàñ ïîìîùüþ óðàâíåíèÿ áàëàíñà�32kBT + (1� �)12R0 = hKei (39)ñ ðåøåíèåì � = R0 � 2hKeiR0 � 3kBT : (40)Êðèòåðèé, âûðàæåííûé óðàâíåíèåì (39), ïðåäïîëà�ãàåò ïðîåöèðîâàíèå âñåõ êâàíòîâûõ ñîñòîÿíèé ýëåê�òðîíîâ â ýíåðãåòè÷åñêîì ïðåäñòàâëåíèè íà âîëíî�âûå �óíêöèè ïëîñêèõ âîëí, îòâå÷àþùèõ ñâîáîäíîìóäâèæåíèþ (ñîñòîÿíèå èîíèçàöèè), è âîëíîâóþ �óíê�öèþ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ àòîìà âîäîðîäà. Â ïëàç�ìå ñðåäíåé ïëîòíîñòè ìîãóò ðåàëèçîâàòüñÿ òàêæåïðîìåæóòî÷íûå ñîñòîÿíèÿ, êëàññè�èêàöèÿ êîòîðûõíåîäíîçíà÷íà. Â ýòèõ óñëîâèÿõ êðèòåðèé (40) óñòà�íàâëèâàåò óñëîâíóþ ãðàíèöó èîíèçèðîâàííûõ ñîñòî�ÿíèé, à îöåíêà ñòåïåíè èîíèçàöèè ñâîäèòñÿ ê ðàñ�÷åòó ðàâíîâåñíîé êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè ýëåêòðîíîâ,êîòîðàÿ ìîæåò áûòü ïðîâåäåíà ìåòîäîì èíòåãðàëîâïî òðàåêòîðèÿì.8. ×ÈÑËÅÍÍÎÅ ÌÎÄÅËÈ�ÎÂÀÍÈÅÌÅÕÀÍÈ×ÅÑÊÎ�Î ÊÎÍÒÀÊÒÀ ÀÒÎÌÀ ÑÏËÀÇÌÎÉ Â ßÂÍÎÌ ÂÈÄÅÊîìïüþòåðíûå ðàñ÷åòû äëÿ âîäîðîäíîé ïëàç�ìû âûïîëíåíû ìåòîäîì èíòåãðàëîâ ïî òðàåêòîðèÿìäëÿ ñèñòåìû ñ ïåðèîäè÷åñêèìè ãðàíè÷íûìè óñëî�âèÿìè [73℄ â èçîòåðìî-èçîáàðè÷åñêîì ñòàòèñòè÷å�ñêîì àíñàìáëå ïðè òåìïåðàòóðå 50000 K è äàâëåíèè390.6 ÌÏà. Êîëè÷åñòâî ýëåêòðîíîâ è ÿäåð N = Nnâ ÿ÷åéêå ïåðèîäè÷íîñòè âàðüèðîâàëîñü îò 2 äî 128ñ óðîâíåì äèñêðåòèçàöèè M = 320 �åéíìàíîâñêèõ

òðàåêòîðèé ýëåêòðîíîâ. �àñ÷åò ðàâíîâåñíûõ õàðàê�òåðèñòèê ïðîâåäåí óñðåäíåíèåì ïî 1010 ïðîñòðàí�ñòâåííûì êîí�èãóðàöèÿì âèðòóàëüíûõ òðàåêòîðèéýëåêòðîíîâ, ïîëîæåíèÿì ÿäåð è çíà÷åíèÿì �ëóêòó�èðóþùåãî îáúåìà. Îáìåííàÿ ñèììåòðèÿ ñ ó÷åòîìñïèíîâûõ ñîñòîÿíèé ýëåêòðîííîé êîìïîíåíòû îïè�ñûâàëàñü ÿâíûì îáðàçîì áëóæäàíèåì ïî äèàãðàì�ìàì ñöåïëåííûõ òðàåêòîðèé [56; 58; 60℄. �àâíîâåñíàÿïîòåíöèàëüíàÿ ýíåðãèÿ ýëåêòðîíà ðàññ÷èòûâàëàñüïî �îðìóëåhueiNpT = * 1MN MXi=1 "2 NXl<k=1 e2jrki � rlij�� NXk=1 NnXl=1 ze2jrki � rlj#+NpT : (41)Äëÿ ÿäðà àíàëîãè÷íî èìååìhuniNpT = * 1Nn  2 NnXl<k=1 z2e2jrk � rlj�� 1M MXi=1 NXk=1 NnXl=1 ze2jrki � rlj!+NpT : (42)Ýëåêòðè÷åñêàÿ ïîëÿðèçóåìîñòü â ðàñ÷åòå íàîäèí àòîì ðàññ÷èòûâàëàñü ïî �ëóêòóàöèîííîéòåîðåìå [55℄ �E = hjPj2iNpT3kBTN ; (43)ãäå P � âåêòîð äèïîëüíîãî ìîìåíòà ÿ÷åéêè ïåðèî�äè÷íîñòè.Â òàáë. 2 ïðåäñòàâëåíû ïîëó÷åííûå ðàâíîâåñíûåñðåäíèå â çàâèñèìîñòè îò êîëè÷åñòâà ÷àñòèö â ÿ÷åé�êå ïåðèîäè÷íîñòè. Íàáëþäàåòñÿ õîðîøåå ñîâïàäåíèåðàññ÷èòàííîãî äàâëåíèÿ pNpT ñ çàäàâàåìûì äàâëå�íèåì p. Ôëóêòóàöèîííûå ðàçëè÷èÿ äàæå íåñêîëüêîìåíüøå, ÷åì ñîîòâåòñòâóþùèå �ëóêòóàöèîííûå ïî�ãðåøíîñòè âèðèàëüíîãî è òåðìîäèíàìè÷åñêîãî ýñòè�ìàòîðîâ, ÷åðåç ðàçíîñòü êîòîðûõ (21) âû÷èñëÿåòñÿpNpT . ×àñòè÷íàÿ êîìïåíñàöèÿ ïîãðåøíîñòåé ïðîèñ�õîäèò âñëåäñòâèå ñêîððåëèðîâàííîñòè �ëóêòóàöèéòåðìîäèíàìè÷åñêîãî è âèðèàëüíîãî ýñòèìàòîðîâ.�àçëè÷èÿ â ÷èñëåííûõ çíà÷åíèÿõ ìåæäó hpviNpT èp, êîòîðûå ñëóæàò ìåðîé íåýêâèâàëåíòíîñòåé êàíî�íè÷åñêîãî è èçîòåðìî-èçîáàðè÷åñêîãî àíñàìáëåé, äà�æå äëÿ ýêñòðåìàëüíî ìàëîãî ÷èñëà ÷àñòèö â ÿ÷åé�êå ïåðèîäè÷íîñòè (N = 2) ëåæèò â ïðåäåëàõ �ëóê�òóàöèîííûõ ïîãðåøíîñòåé. Çíà÷åíèÿ êèíåòè÷åñêîéýíåðãèè ýëåêòðîíîâ, ïîëó÷åííûå óñðåäíåíèåì òåð�ìîäèíàìè÷åñêîãî Keth è âèðèàëüíîãî Kevir ýñòèìà�òîðîâ, ðàçëè÷àþòñÿ â òðåòüåé çíà÷àùåé öè�ðå; ñè�467 10*



Ñ. Â. Øåâêóíîâ ÆÝÒÔ, òîì 132, âûï. 2 (8), 2007Òàáëèöà 2. �àññ÷èòàííîå äàâëåíèå pNpT â èçîòåðìî-èçîáàðè÷åñêîì ñòàòèñòè÷åñêîì àíñàìáëå, äàâëåíèå hpviNpTêàíîíè÷åñêîãî àíñàìáëÿ, ðàññ÷èòàííîå óñðåäíåíèåì ïî �ëóêòóàöèÿì îáúåìà, êèíåòè÷åñêàÿ ýíåðãèÿ ýëåêòðîíà,ðàññ÷èòàííàÿ óñðåäíåíèåì òåðìîäèíàìè÷åñêîãî hKeiNpT è âèðèàëüíîãî hKeviriNpT ýñòèìàòîðîâ, ðàâíîâåñíûå ïî-òåíöèàëüíûå ýíåðãèè ýëåêòðîíà hueiNpT è ÿäðà huniNpT , óäåëüíàÿ ýëåêòðè÷åñêàÿ ïîëÿðèçóåìîñòü �E è ñðåäíèéóäåëüíûé îáúåì hV iNpT =N , ïîëó÷åííûå ìîäåëèðîâàíèåì âîäîðîäíîé ïëàçìû â NpT -àíñàìáëå ïðè òåìïåðàòóðå50000 Ê è çàäàííîì äàâëåíèè p = 390:6 ÌÏà â ñèñòåìå ñ ïåðèîäè÷åñêèìè ãðàíè÷íûìè óñëîâèÿìè äëÿ ðàçëè÷íûõ÷èñåë ÷àñòèö N = Nn â ÿ÷åéêå ïåðèîäè÷íîñòèN pNpT ,ÌÏà hpviNpT ,ÌÏà hKeiNpTN ,ýÂ hKeviriNpTN ,ýÂ �hueiNpT ,ýÂ �huniNpT ,ýÂ �E ,102�A3 hV iNpTN ,103�A32 391.4 391.5 7.54 7.51 5.71 5.71 1.6 3.934 392.6 391.6 8.22 8.16 5.42 5.43 2.3 3.708 390.6 391.1 7.51 7.51 5.17 5.17 3.1 3.3416 389.9 391.4 6.47 6.49 6.03 6.03 3.9 2.8332 390.8 391.2 6.48 6.48 5.88 5.88 5.3 2.7964 391.1 390.6 7.40 7.39 5.63 5.63 7.9 3.04128 390.3 390.9 7.32 7.33 5.84 5.84 10.4 3.004�r2�en; �A�1
0 0:5 1:0 1:5 2:0r; �A0:050:100:15

�èñ. 6. �àäèàëüíûå ðàñïðåäåëåíèÿ ïëîòíîñòè âå-ðîÿòíîñòè îáíàðóæèòü ýëåêòðîí íà ðàññòîÿíèè r îòÿäðà â âîäîðîäíîé ïëàçìå ïðè òåìïåðàòóðå 50000 Kè äàâëåíèè 390:6 ÌÏà, ðàññ÷èòàííûå ñ ðàçëè÷íû-ìè ÷èñëàìè ýëåêòðîíîâ è ÿäåð â ÿ÷åéêå ïåðèîäè÷-íîñòè: N = Nn = 2 (Æ), 4 (�), 8 (+), 16 (�), 32 (�),64 (4), ñïëîøíàÿ ëèíèÿ � N = Nn = 128ñòåìàòè÷åñêîãî ñäâèãà íåò. Â òî æå âðåìÿ ýëåêòðè�÷åñêàÿ ïîëÿðèçóåìîñòü ñèëüíî çàâèñèò îò ðàçìåðîâÿ÷åéêè ïåðèîäè÷íîñòè, ÷òî ñâèäåòåëüñòâóåò î âàæ�íîñòè êðóïíîìàñøòàáíûõ �ëóêòóàöèé äëÿ êîððåêò�íîãî ðàñ÷åòà ýòîé âåëè÷èíû.

Ïðîñòðàíñòâåííûå êîððåëÿöèîííûå �óíêöèè íàðàññòîÿíèÿõ ïîðÿäêà áîðîâñêîãî ðàäèóñà ãîðàçäîìåíåå ÷óâñòâèòåëüíû ê âàðèàöèÿì ÷èñëà ÷àñòèö âÿ÷åéêå, ÷åì â àíàëîãè÷íûõ óñëîâèÿõ â ñëó÷àå êëàñ�ñè÷åñêèõ ÷àñòèö, ÷òî, âåðîÿòíî, ñâÿçàíî ñ ñèëüíîéïðîñòðàíñòâåííîé äåëîêàëèçàöèåé êâàíòîâûõ ÷àñ�òèö íà ýòèõ ðàññòîÿíèÿõ. Íà ðèñ. 6 ïðåäñòàâëåíûðàäèàëüíûå ðàñïðåäåëåíèÿ ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòèîêîëî ÿäåð, ïîëó÷åííûå â ðàñ÷åòàõ ñ ðàçëè÷íûìè÷èñëàìè ÷àñòèö â ÿ÷åéêå ïåðèîäè÷íîñòè: ðàñõîæäå�íèÿ äëÿ N = 32; 64; 128 èìåþò ïîðÿäîê �ëóêòóàöè�îííûõ ïîãðåøíîñòåé.Ýíåðãèè âçàèìîäåéñòâèÿ ñ ïëàçìîé äëÿ ýëåêòðî�íà è ÿäðà ñ òî÷íîñòüþ äî �ëóêòóàöèîííûõ ïîãðåø�íîñòåé ñîâïàäàþò, ÷òî îáúÿñíÿåòñÿ ïðåâûøåíèåìñðåäíåãî ðàññòîÿíèÿ ìåæäó áëèæàéøèìè ýëåêòðîíà�ìè íàä âåëè÷èíîé òåïëîâîé äëèíû âîëíû äå Áðîé�ëÿ (� = 3:33�A). Îòíîñèòåëüíîå äâèæåíèå ÿäåð íàìàëûõ ðàññòîÿíèÿõ ñèëüíî ñêîððåëèðîâàíî ñ äâè�æåíèåì ýëåêòðîíîâ. Ñëåäñòâèåì ýòîãî ÿâëÿåòñÿ ñîâ�ïàäåíèå ïðî�èëåé êîððåëÿöèîííûõ �óíêöèé ýëåê�òðîí�ýëåêòðîí è ÿäðî�ÿäðî íà ðèñ. 7à (êðèâàÿ 2 ).Â òî æå âðåìÿ ìàêñèìàëüíûå çíà÷åíèÿ ýëåêòðîííîéïëîòíîñòè ëîêàëèçîâàíû íà ðàññòîÿíèÿõ îò ÿäåð,ìåíüøèõ òåïëîâîé äëèíû âîëíû äå Áðîéëÿ, ïðè�÷åì äâèæåíèå ýëåêòðîíîâ îòíîñèòåëüíî ÿäåð íîñèòçäåñü ÿðêî âûðàæåííûé êâàíòîâûé õàðàêòåð, ðèñ. 7.Ôîðìàëüíîå ïðèìåíåíèå êðèòåðèÿ âûðîæäåíèÿ äà�468



ÆÝÒÔ, òîì 132, âûï. 2 (8), 2007 Ìîäåëèðîâàíèå ìåòîäîì èíòåãðàëîâ : : :
0:5 1:0r; �A00:10:20:30:4�en; �A�3

5 10 15r; �A00:51:01:5�en; �nn; �ee; 10�3�A�3
12

�èñ. 7. Êîððåëÿöèîííûå �óíêöèè ýëåêòðîí�ÿäðî(êðèâàÿ 1 ), à òàêæå ýëåêòðîí�ýëåêòðîí è ÿäðî�ÿäðî(êðèâàÿ 2 ) â âîäîðîäíîé ïëàçìå ïðè òåìïåðàòóðå50000 K è äàâëåíèè 390:6 ÌÏà. Íà âñòàâêå � ñåã-ìåíò êðèâîé 1 íà ìàëûõ ðàññòîÿíèÿõ. �àñ÷åò ïðèN = Nn = 128 â óñëîâèÿõ ñ �ëóêòóèðóþùèì îáú-åìîì

0 1 2 3 4 5r; �A�40�200
2040w; ýÂ 12

�èñ. 8. Ïîòåíöèàëû ñðåäíåé ñèëû äëÿ âçàèìîäåé-ñòâèé ýëåêòðîí�ýëåêòðîí è ÿäðî�ÿäðî (êðèâàÿ 1 ),à òàêæå ýëåêòðîí�ÿäðî (2 ) â òåõ æå óñëîâèÿõ, ÷òî èíà ðèñ. 7. Øòðèõè � ýíåðãèÿ âçàèìîäåéñòâèÿ äâóõýëåìåíòàðíûõ òî÷å÷íûõ çàðÿäîâ îäèíàêîâûõ è ïðî-òèâîïîëîæíûõ çíàêîâ â âàêóóìååò äëÿ ýòîãî òåðìîäèíàìè÷åñêîãî ñîñòîÿíèÿ çíà÷å�íèå, áîëüøåå åäèíèöû, (hV iNpT =N)=� � 4:3, îäíàêîêëàññè÷åñêîãî ðåæèìà íåò, òàê êàê èç-çà íåïîëíîéèîíèçàöèè, äâèæåíèå ýëåêòðîíîâ îòíîñèòåëüíî ÿäåðîñòàåòñÿ ñèëüíî êâàíòîâàííûì è îòðàæàåòñÿ íà îò�íîñèòåëüíîì äâèæåíèè ÿäåð.Õàðàêòåð îòíîñèòåëüíîãî äâèæåíèÿ ÷àñòèö âïëîòíîé ïëàçìå �îðìèðóåòñÿ â ðåçóëüòàòå äåéñòâèÿ

òðåõ �àêòîðîâ: ïðÿìûõ âçàèìîäåéñòâèé, ý��åêòîâêâàíòîâî-ìåõàíè÷åñêîé ïðîñòðàíñòâåííîé äåëîêàëè�çàöèè è îïîñðåäîâàííûõ êîððåëÿöèé ÷åðåç òðåòüè÷àñòèöû. Îòíîñèòåëüíûå âêëàäû ýòèõ �àêòîðîâ â�îðìèðîâàíèå ïîòåíöèàëà ñðåäíåé ñèëû ìîæíî îöå�íèòü èç çàâèñèìîñòåé, ïðåäñòàâëåííûõ íà ðèñ. 8. Ïî�òåíöèàë ñðåäíåé ñèëû äëÿ ïàðû ÷àñòèö ñîðòîâ a è bêàê �óíêöèÿ ðàññòîÿíèÿ r ìåæäó íèìè,wab(r) � �kBT ln [�ab(r)℄ + 
onst; (44)èìååò ñìûñë âçàèìîäåéñòâèÿ, êîòîðîå ïðèâåäåò ê òà�êîìó æå õàðàêòåðó îòíîñèòåëüíîãî äâèæåíèÿ ñîîò�âåòñòâóþùèõ êëàññè÷åñêèõ ÷àñòèö â âàêóóìå, êàêè äàííûõ äâóõ êâàíòîâûõ ÷àñòèö â ñðåäå. Çàâèñè�ìîñòè wee è wnn ïðàêòè÷åñêè ñîâïàäàþò íå òîëü�êî íà áîëüøèõ ðàññòîÿíèÿõ, íî è íà ðàññòîÿíèÿõ,ñðàâíèìûõ ñ �, ÷òî îáúÿñíÿåòñÿ ñèëüíîé ñêîððåëè�ðîâàííîñòüþ ïðîñòðàíñòâåííûõ ïîëîæåíèé ýëåêòðî�íîâ è ÿäåð íà ýòèõ ìåæúÿäåðíûõ ðàññòîÿíèÿõ. Ñó�ùåñòâåííîå (íà ðèñ. 8 1 ýÂ � 0:23kBT ) îòêëîíåíèåwee íà ðàññòîÿíèÿõ, ìåíüøèõ ÷åì �, îò ïîòåíöèà�ëà âçàèìîäåéñòâèÿ äâóõ òî÷å÷íûõ êëàññè÷åñêèõ çà�ðÿäîâ îáóñëîâëåíî ïðîñòðàíñòâåííîé äåëîêàëèçàöè�åé âîëíîâûõ �óíêöèé ýëåêòðîíîâ, â òî âðåìÿ êàê�èçè÷åñêàÿ ïðè÷èíà ïðèìåðíî òàêîãî æå îñëàáëå�íèÿ ïîòåíöèàëà wnn ñîñòîèò â ýêðàíèðîâàíèè ýëåê�òðîíàìè. Îñëàáëåíèå ïîòåíöèàëà wen ïî ñðàâíåíèþñ êóëîíîâñêèì ïîòåíöèàëîì íà ðàññòîÿíèÿõ ïîðÿä�êà áîðîâñêîãî ðàäèóñà ñâÿçàíî ñ �ëóêòóàöèîííûìèîáðàçîâàíèÿìè è ðàñïàäàìè ýëåêòðîííîé îáîëî÷êèàòîìà âîäîðîäà.9. ÌÎÄÅËÈ�ÎÂÀÍÈÅ ÌÅÕÀÍÈ×ÅÑÊÎ�ÎÊÎÍÒÀÊÒÀ ÌÅÒÎÄÎÌÑÒÀÒÈÑÒÈ×ÅÑÊÎ�Î ÀÍÑÀÌÁËßÑîêðàùåííîå îïèñàíèå ìåõàíè÷åñêîãî êîíòàêòààòîìà ñ ïëàçìîé ìåòîäîì ñòàòèñòè÷åñêîãî àíñàìá�ëÿ ïîçâîëÿåò ñóùåñòâåííî ñîêðàòèòü îáúåì íåîáõî�äèìûõ âû÷èñëåíèé è ðàñïðîñòðàíèòü ñèñòåìàòè÷å�ñêèå ðàñ÷åòû íà øèðîêóþ îáëàñòü òåðìîäèíàìè÷å�ñêèõ ñîñòîÿíèé. Â ïðåäñòàâëåííîé ñåðèè êîìïüþ�òåðíûõ ðàñ÷åòîâ òåðìè÷åñêèé è ìåõàíè÷åñêèé êîí�òàêòû ñ ïëàçìîé ìîäåëèðîâàëèñü ìåòîäîì èçîòåð�ìî-èçîáàðè÷åñêîãî ñòàòèñòè÷åñêîãî àíñàìáëÿ. Êèíå�òè÷åñêàÿ ýíåðãèÿ ýëåêòðîíîâ, íåîáõîäèìàÿ äëÿ ðàñ�÷åòîâ ïî �îðìóëå (40), ðàññ÷èòûâàëàñü óñðåäíåíè�åì âèðèàëüíîãî ýñòèìàòîðà (19). Àòîì ïîìåùàëñÿâ ñ�åðè÷åñêóþ ïîëîñòü ñ ïîäâèæíûìè ñòåíêàìè.ßäðî àòîìà (ïðîòîí) �èêñèðîâàëîñü â öåíòðå ïîëî�ñòè. Îáúåì ïîëîñòè �ëóêòóèðîâàë â ñîîòâåòñòâèè ñ469



Ñ. Â. Øåâêóíîâ ÆÝÒÔ, òîì 132, âûï. 2 (8), 2007�óíêöèåé ðàñïðåäåëåíèÿ NpT -àíñàìáëÿ äëÿ çàäàí�íûõ çíà÷åíèé òåìïåðàòóðû T è äàâëåíèÿ p�. Äàâëå�íèå p� â ýòèõ óñëîâèÿõ ïåðåñ÷èòûâàëîñü ê äàâëåíèþâ ïëàçìå â óñëîâèÿõ íå�èêñèðîâàííûõ ÿäåð ïî �îð�ìóëå p = p� + kBT=hV iNpT ;êîòîðàÿ ïîëó÷àåòñÿ ñëåäóþùèì îáðàçîì. Â ìîäå�ëè ïëàçìû, ïðåäñòàâëÿþùåé ñîáîé èäåàëüíûé ãàçïðîòîí-ýëåêòðîííûõ ïàð ñ íåÿâíûì îïèñàíèåì èõâçàèìîäåéñòâèÿ ìåòîäîì ñòàòèñòè÷åñêèõ àíñàìáëåé,ðàçíèöà â ñâîáîäíîé ýíåðãèè �åëüìãîëüöà ìåæäóìàêðîñêîïè÷åñêèìè ñèñòåìàìè, ñîñòîÿùèìè èç Nmíåâçàèìîäåéñòâóþùèõ ïðîòîí-ýëåêòðîííûõ ïàð âîáúåìå Vm ñ íå�èêñèðîâàííûìè è �èêñèðîâàííûìèÿäðàìè, âûðàæàåòñÿ ÷åðåç ñòàòèñòè÷åñêóþ ñóììóQH = � VmNm!�3H �Nmäâèæåíèÿ ïàð:�F (Nm; Vm; T ) = �kBT lnQH == �NmkBT ln� VmNm!�3H � ; (45)ãäå �H = hp2�mHkBT� òåïëîâàÿ äëèíà âîëíû äå Áðîéëÿ ïàðû êàê öåëîå,mH � åå ìàññà. Â ñîîòâåòñòâèè ñ âûðàæåíèåì (45)äîïîëíèòåëüíîå äàâëåíèå â ìàêðîñêîïè÷åñêîé ñèñòå�ìå, îáóñëîâëåííîå äâèæåíèåì ÿäåð, ðàâíîp� p� = ���F (Nm; Vm; T )�Vm == NmkBTVm = kBT 1hV iNpT ; (46)ãäå hV iNpT � ñðåäíèé îáúåì, çàíèìàåìûé îäíîéïðîòîí-ýëåêòðîííîé ïàðîé â èçîòåðìî-èçîáàðè-÷åñêîì ñòàòèñòè÷åñêîì àíñàìáëå. ÑîîòíîøåíèåVm=Nm = hV iNpT , èñïîëüçîâàííîå â (46), ñëåäóåòèç àääèòèâíîñòè îáúåìà íåâçàèìîäåéñòâóþùèõïðîòîí-ýëåêòðîííûõ ïàð â NpT -àíñàìáëå è ýêâè�âàëåíòíîñòè â ìàêðîñêîïè÷åñêîì ïðåäåëå êàíî�íè÷åñêîãî è èçîòåðìî-èçîáàðè÷åñêîãî àíñàìáëåé,Vm = hVmiNpT .Íà ðèñ. 9 ðåçóëüòàò ðàñ÷åòà ðàäèàëüíîãî ðàñ�ïðåäåëåíèÿ ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè îêîëî ÿäðà, ïî�ëó÷åííûé ìåòîäîì ÿâíîãî îïèñàíèÿ ìåõàíè÷åñêî�ãî êîíòàêòà ñ ïëàçìîé, ñðàâíèâàåòñÿ ñ àíàëîãè÷íû�ìè ðàñïðåäåëåíèÿìè, ïîëó÷åííûìè ìîäåëèðîâàíè�åì ìåõàíè÷åñêîãî êîíòàêòà ñ ïëàçìîé ìåòîäîì ñòà�òèñòè÷åñêîãî àíñàìáëÿ. Â ïåðâîì ñëó÷àå ðàñ÷åò âû�ïîëíåí äëÿ ñèñòåìû ñ ïåðèîäè÷åñêèìè ãðàíè÷íûìè
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�èñ. 9. �àäèàëüíûå ðàñïðåäåëåíèÿ ïëîòíîñòè âå-ðîÿòíîñòè îáíàðóæèòü ýëåêòðîí íà ðàññòîÿíèè rîò ÿäðà â âîäîðîäíîé ïëàçìå ïðè òåìïåðàòóðå50000 K, ðàññ÷èòàííûå â ñèñòåìå ñ ïåðèîäè÷åñêè-ìè ãðàíè÷íûìè óñëîâèÿìè ïðè N = Nn = 128â óñëîâèÿõ �ëóêòóèðóþùåãî îáúåìà ïðè äàâëåíèè390:6 ÌÏà (ñïëîøíàÿ ëèíèÿ) è ïðè îïèñàíèè ìå-õàíè÷åñêîãî êîíòàêòà ïàðû ýëåêòðîí�ÿäðî ñ ïëàç-ìîé ìåòîäîì èçîòåðìî-èçîáàðè÷åñêîãî ñòàòèñòè÷å-ñêîãî àíñàìáëÿ (øòðèõîâûå êðèâûå ïðè äàâëåíèè208:3 ÌÏà (1 ), 390:6 ÌÏà (2 ) è 658:7 ÌÏà (3 )óñëîâèÿìè ïðè N = Nn = 128, à âî âòîðîì � äëÿïàðû ýëåêòðîí�ÿäðî â ñ�åðè÷åñêîé ïîëîñòè �ëóê�òóèðóþùåãî îáúåìà. Íåñìîòðÿ íà ñèëüíóþ çàâèñè�ìîñòü âûñîòû ìàêñèìóìà ðàäèàëüíîãî ðàñïðåäåëå�íèÿ è êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè ýëåêòðîíîâ îò äàâëå�íèÿ â îáëàñòè ÷àñòè÷íîé èîíèçàöèè, ïåðåõîä ê ìå�íåå äåòàëüíîìó îïèñàíèþ ìåõàíè÷åñêîãî êîíòàêòàñ ïëàçìîé îòðàçèëñÿ íà ýòèõ õàðàêòåðèñòèêàõ âåñü�ìà óìåðåííî (ðàçíèöà ñîñòàâèëà ñîîòâåòñòâåííî 7 è10%). Èç äàííûõ, ïðèâåäåííûõ íà ðèñ. 9 äëÿ ðàçëè÷�íûõ äàâëåíèé, è ñðàâíåíèÿ ñîîòâåòñòâóþùèõ çíà÷å�íèé êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè ýëåêòðîíîâ ñëåäóåò, ÷òîïîãðåøíîñòü â îïðåäåëåíèè âåëè÷èíû äàâëåíèÿ çàñ÷åò ñîêðàùåííîãî îïèñàíèÿ ìåõàíè÷åñêîãî êîíòàê�òà ñ ïëàçìîé äëÿ çàäàííûõ çíà÷åíèé ýòèõ õàðàê�òåðèñòèê â ëîãàðè�ìè÷åñêîì ìàñøòàáå îöåíèâàåò�ñÿ âåëè÷èíîé Æ lg p < 0:05. Òàêàÿ ñòåïåíü òî÷íîñòèâïîëíå äîñòàòî÷íà äëÿ îïðåäåëåíèÿ ïîëîæåíèÿ èçî�ëèíèé òåðìè÷åñêîãî âîçáóæäåíèÿ è èîíèçàöèè íàp�T -äèàãðàììå ïëàçìû.Êàê ïîêàçàëè òåñòîâûå ðàñ÷åòû, ïîëó÷åíèå êîëè�÷åñòâåííûõ ðåçóëüòàòîâ â èññëåäóåìîé îáëàñòè òåð�ìîäèíàìè÷åñêèõ ñîñòîÿíèé ñîïðÿæåíî ñ íåîáõîäè�ìîñòüþ âûïîëíÿòü âû÷èñëåíèÿ ñ äîñòàòî÷íî áîëü�øèìè ÷èñëàìè çâåíüåâ M â äèñêðåòèçèðîâàííûõ470
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�èñ. 10. Ñòåïåíü èîíèçàöèè âîäîðîäíîé ïëàçìûïðè ðàçëè÷íûõ òåìïåðàòóðàõ: 1 � 20000 K; 2 �25000 K; 3 � 30000 K; 4 � 35000 K; 5 � 40000 K; 6�45000 K; 7 � 50000 K; 8 � 60000 K; 9 � 80000 Kòðàåêòîðèÿõ, ÷òî íàêëàäûâàåò ïîâûøåííûå òðåáî�âàíèÿ íà îáúåìû âû÷èñëåíèé. �àñ÷åòû âûïîëíåíûñî ñòåïåíüþ äèñêðåòèçàöèè M = 160 ïðè òåìïåðà�òóðå 100000 K, M = 320 ïðè 80000, 60000, 50000,45000, 40000, 35000 K è M = 640 ïðè 30000, 25000,20000 K. Â ðàñ÷åòå èçîòåðì ïðèìåíÿëàñü ïðîöåäóðàïîñëåäîâàòåëüíîãî óìåíüøåíèÿ äàâëåíèÿ ñ èñïîëü�çîâàíèåì ïîñëåäíåãî ìèêðîñîñòîÿíèÿ ïðåäûäóùåéìàðêîâñêîé öåïè â êà÷åñòâå èñõîäíîé äëÿ ðàñ÷åòàñëåäóþùåé pT -òî÷êè. Ïðåäñòàâèòåëüíîñòü èñïîëüçó�åìîé äëÿ ðàñ÷åòîâ âûáîðêè ìèêðîñîñòîÿíèé êîíòðî�ëèðîâàëàñü ñðàâíåíèåì çàäàâàåìîãî äàâëåíèÿ p ñðàññ÷èòàííûì ïî �îðìóëå (21) äàâëåíèåì pNpT ��ëóêòóàöèîííûå ðàçëè÷èÿ íå ïðåâûøàëè ñîòûõ äî�ëåé ïðîöåíòà, ñèñòåìàòè÷åñêèé ñäâèã îòñóòñòâîâàë.Âû÷èñëåíèå ðàâíîâåñíûõ ñðåäíèõ â êàæäîì èç243 ðàññ÷èòàííûõ pT -ñîñòîÿíèé ñèñòåìû ïðîâîäè�ëîñü óñðåäíåíèåì ïðèìåðíî ïî 1011 êîí�èãóðàöèÿìýëåêòðîííîé òðàåêòîðèè è 1010 çíà÷åíèÿì îáúåìà V .Òåðìàëèçàöèÿ ïðîâîäèëàñü â òå÷åíèå 107 ìàêðîøà�ãîâ.Íà ðèñ. 10 ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâñòåïåíè èîíèçàöèè â âîäîðîäíîé ïëàçìå îáðàáîòêîéäàííûõ êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ïî �îðìóëå(40), à íà ðèñ. 11 íà p�T -äèàãðàììå ñèñòåìû èçîáðà�æåíû èçîëèíèè, îòâå÷àþùèå ðàçëè÷íûì ñòåïåíÿìèîíèçàöèè ïëàçìû ïî äàííûì, ïðåäñòàâëåííûì íàðèñ. 10. Íà èçîëèíèÿõ ðàçëè÷àþòñÿ äâå âåòâè ñ ðàç�ëè÷íûì íàêëîíîì â ëîãàðè�ìè÷åñêîé øêàëå: â îá�ëàñòè âûñîêèõ äàâëåíèé è òåìïåðàòóð (ïðàâåå è âû�øå øòðèõîâîé ëèíèè íà ðèñ. 11) çàâèñèìîñòü T (p)áîëåå ðåçêàÿ, ÷åì â îáëàñòè íèçêèõ çíà÷åíèé. Ôîð�
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�èñ. 11. Èçîëèíèè, îòâå÷àþùèå ðàçëè÷íûì ñòåïå-íÿì èîíèçàöèè íà p�T -äèàãðàììå âîäîðîäíîé ïëàç-ìû. Ñòåïåíü èîíèçàöèè � óêàçàíà â ïðîöåíòàõìèðîâàíèå ýòîé âåòâè ñâÿçàíî ñ ýêñïîíåíöèàëüíî áû�ñòðûì íàðàñòàíèåì äîëè ÷àñòè÷íî èîíèçèðîâàííûõñîñòîÿíèé ïî ìåðå ïðîäâèæåíèÿ â îáëàñòü âûñîêèõïëîòíîñòåé è îçíà÷àåò ñìåíó ðåæèìà èîíèçàöèè. Ñïîâûøåíèåì ïëîòíîñòè ïëàçìû çàâèñèìîñòü ñòåïå�íè èîíèçàöèè îò òåìïåðàòóðû ñòàíîâèòñÿ ñëàáîé, àçàâèñèìîñòü îò äàâëåíèÿ è ïëîòíîñòè óñèëèâàåòñÿ.Â ïëàçìå ýêñòðåìàëüíî âûñîêîé ïëîòíîñòè òåðìè÷å�ñêàÿ èîíèçàöèÿ ïåðåõîäèò â ðåæèì èîíèçàöèè ñæà�òèåì � êîëëåêòèâèçàöèè ýëåêòðîíîâ, ïðîèñõîäÿùåéóæå íà íèçêèõ ýíåðãåòè÷åñêèõ óðîâíÿõ çà ñ÷åò ìà�ëûõ ìåæúÿäåðíûõ ðàññòîÿíèé.10. Ï�ÅÄÛÎÍÈÇÀÖÈÎÍÍÛÅ ÑÎÑÒÎßÍÈßÝëåêòðîíû ìîãóò íàõîäèòüñÿ â âîçáóæäåííûõ,íî ñâÿçàííûõ ñ ÿäðàìè êâàíòîâûõ ñîñòîÿíèÿõ èëè âïðîñòðàíñòâåííî-äåëîêàëèçîâàííûõ ñîñòîÿíèÿõ, îò�âå÷àþùèõ èîíèçàöèè. Â ïðåäåëüíîì ñëó÷àå áåñ�êîíå÷íî ðàçðåæåííîé íèçêîòåìïåðàòóðíîé ïëàçìûïåðâûì ñîîòâåòñòâóåò âåñü äèñêðåòíûé ñïåêòð âîç�áóæäåííûõ ñîñòîÿíèé àòîìà, à âòîðûì � íåïðå�ðûâíûé. Â ýíåðãåòè÷åñêîì ïðåäñòàâëåíèè èîíèçèðî�âàííûå ñîñòîÿíèÿ â ïëàçìå õàðàêòåðèçóþòñÿ ñèëü�íîé ïðîñòðàíñòâåííîé äåëîêàëèçàöèåé, ïðåâûøàþ�ùåé òåïëîâóþ äëèíó âîëíû äå Áðîéëÿ, è ðàññòîÿíèÿ�ìè ìåæäó ýíåðãåòè÷åñêèìè óðîâíÿìè �E � kBT . Ñïîâûøåíèåì òåìïåðàòóðû ÷àñòü äèñêðåòíîãî ñïåê�òðà, êîòîðàÿ óäîâëåòâîðÿåò ýòîìó óñëîâèþ, óâåëè�÷èâàåòñÿ, ïîïîëíÿÿ ìíîæåñòâî èîíèçèðîâàííûõ ñî�ñòîÿíèé. Â òî æå âðåìÿ ïîãðàíè÷íûå ñîñòîÿíèÿ ñïðîñòðàíñòâåííîé äåëîêàëèçàöèåé, ñðàâíèìîé ñ òåï�ëîâîé äëèíîé âîëíû äå Áðîéëÿ è ñ ðàññòîÿíèÿìè471
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ÆÝÒÔ, òîì 132, âûï. 2 (8), 2007 Ìîäåëèðîâàíèå ìåòîäîì èíòåãðàëîâ : : :Òàáëèöà 3. Ñïèñîê òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ñîñòîÿíèé (pT -òî÷åê) âîäîðîäíîé ïëàçìû, äëÿ êîòîðûõ ìåòîäîì èí-òåãðàëîâ ïî òðàåêòîðèÿì âûïîëíåíû ðàñ÷åòû ðàäèàëüíûõ ðàñïðåäåëåíèé ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè îòíîñèòåëüíîÿäðà. Ïðåäñòàâëåíû ïðèâåäåííûå ê ðåæèìó íå�èêñèðîâàííûõ ÿäåð çíà÷åíèÿ äàâëåíèÿ p = p� + kBT=hV iNpT ,âûðàæåííûå â �Ïà. Â ïåðâîì ñòîëáöå óêàçàíû íîìåðà ñîîòâåòñòâóþùèõ êðèâûõ íà ðèñ. 12Íîìåðêðèâîé 20000 Kðèñ. 12à 25000 Kðèñ. 12á 30000 Kðèñ. 12â 35000 Kðèñ. 12ã 40000 Kðèñ. 12ä 50000 Kðèñ. 12å 60000 Kðèñ. 12æ 80000 Kðèñ. 12ç 100000 Kðèñ. 12è1 26.4 36.7 4.15 4.15 7.82 144.0 80.3 155.0 156.02 24.9 7.94 1.81 2.11 2.95 57.1 29.7 57.3 111.03 15.2 0.409 0.970 0.967 1.28 22.6 14.7 38.5 79.24 8.78 0.108 0.191 0.333 0.648 11.3 7.37 18.6 58.35 1.18 0.0429 0.0940 0.152 0.315 5.40 3.56 10.0 40.06 � 0.0149 0.0468 0.0804 0.150 2.68 1.72 4.84 27.77 � 0.0108 0.0282 0.0392 0.0733 1.81 0.882 3.45 19.78 � 0.00649 0.0163 0.0183 0.0381 0.929 0.422 2.15 13.99 � 0.00466 0.0117 0.00654 0.0183 0.435 0.207 1.22 9.8610 � 0.00122 0.00276 � � 0.208 � 0.583 6.8211 � � � � � 0.107 � 0.295 4.7812 � � � � � 0.0538 � � 1.68ìåæäó óðîâíÿìè�E � kBT , ìîãóò áûòü îòíåñåíû, âçàâèñèìîñòè îò ïðèìåíÿåìîãî êðèòåðèÿ, êàê ê èîíè�çèðîâàííûì, òàê è ê íåèîíèçèðîâàííûì. Äîëÿ òàêèõñîñòîÿíèé ñ óâåëè÷åíèåì ïëîòíîñòè ïëàçìû ðàñòåò,à èäåíòè�èêàöèÿ èîíèçèðîâàííûõ ñîñòîÿíèé ñòàíî�âèòñÿ ñóùåñòâåííî íåîäíîçíà÷íîé. Â äàííîì ðàçäå�ëå ïðîâîäèòñÿ îöåíêà ñòàòèñòè÷åñêîãî âåñà ïîãðà�íè÷íûõ (÷àñòè÷íî äåëîêàëèçîâàííûõ) ñîñòîÿíèé (~�)èç ðàçíîñòè ìåæäó âåðîÿòíîñòÿìè âñåõ òåðìè÷åñêèâîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé (� + ~�) è ñîñòîÿíèé èîíè�çàöèè (�).Â âîäîðîäíîé ïëàçìå íèçêîé è ñðåäíåé ïëîòíî�ñòè ðàäèàëüíîå ðàñïðåäåëåíèå áëèæàéøåãî ê ÿäðóýëåêòðîíà ïîäîáíî ïî �îðìå ðàñïðåäåëåíèþ ýëåê�òðîííîé ïëîòíîñòè â îñíîâíîì êâàíòîâîì ñîñòîÿíèèàòîìà âîäîðîäà ñ õàðàêòåðíûì ìàêñèìóìîì íà ðàñ�ñòîÿíèè áîðîâñêîãî ðàäèóñà (ðèñ. 12). Â èññëåäîâàí�íîì äèàïàçîíå òåìïåðàòóð (2 � 104�105 Ê) è ïëîòíî�ñòåé (1024�1028 ì�3) ïëàçìû ýòîò ìàêñèìóì ñîõðà�íÿåò ñâîå óñòîé÷èâîå ïîëîæåíèå è äîïóñêàåò óâåðåí�íóþ èäåíòè�èêàöèþ âêëàäà îñíîâíîãî êâàíòîâîãîñîñòîÿíèÿ ñ ïîñëåäóþùåé îöåíêîé âåëè÷èíû ~� + �èç óðàâíåíèÿ

~�+ �hV iNpT + (1� ~�� �) �0(r0) = �(r0) (47)ñ ðåøåíèåì ~�+ � = D0(r0)�D(r0)D0(r0)� 4�r20hV iNpT ; (48)ãäå D(r) � 4�r2�(r) � ðàäèàëüíîå ðàñïðåäåëåíèåýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè îòíîñèòåëüíî ÿäðà â ñìå�øàííîì ñîñòîÿíèè. Ïåðâîå ñëàãàåìîå â ëåâîé ÷àñòèóðàâíåíèÿ (47) ñîäåðæèò âêëàäû â ìàêñèìóì âñåõ,êðîìå îñíîâíîãî, êâàíòîâûõ ñîñòîÿíèé ýëåêòðîíàâ ïðèáëèæåíèè ðàâíîìåðíîãî ðàñïðåäåëåíèÿ ýëåê�òðîííîé ïëîòíîñòè â îáúåìå hV iNpT , âòîðîå � âêëàäñ âåñîâûì êîý��èöèåíòîì 1�~��� òîëüêî îñíîâíîãîêâàíòîâîãî ñîñòîÿíèÿ àòîìà âîäîðîäà, ãäå ðàäèàëü�íîå ðàñïðåäåëåíèå D0(r) � 4�r2�0(r) ýëåêòðîííîéïëîòíîñòè â îñíîâíîì êâàíòîâîì ñîñòîÿíèè äîñòèãà�åò ñâîåãî ìàêñèìóìà íà ðàññòîÿíèè áîðîâñêîãî ðà�äèóñà r0 îò ÿäðà, D0(r0) = 1:0230�A�1.Íà ðèñ. 13 ïðåäñòàâëåíû çàâèñèìîñòè ñóììàðíî�ãî êîý��èöèåíòà òåðìè÷åñêîãî âîçáóæäåíèÿ ýëåê�òðîííûõ ñîñòîÿíèé â ïëàçìå, ïîëó÷åííûå îáðàáîò�êîé äàííûõ êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ïî �îð�473
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�èñ. 13. Ñóììàðíàÿ ñòåïåíü òåðìè÷åñêîãî âîçáóæ-äåíèÿ ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé â âîäîðîäíîé ïëàçìå,âêëþ÷àþùàÿ âåðîÿòíîñòè íåèîíèçèðîâàííûõ âîçáó-æäåííûõ ñîñòîÿíèé àòîìà âîäîðîäà (~�) è èîíèçè-ðîâàííûõ ñîñòîÿíèé (�) ïðè ðàçëè÷íûõ òåìïåðàòó-ðàõ: 1 � 20000 K; 2 � 25000 K; 3 � 30000 K; 4 �35000 K; 5 � 40000 K; 6 � 45000 K; 7 � 50000 K;8 � 60000 K; 9 � 80000 K; 10 � 100000 Kìóëå (48). Ïåðåõîä ýëåêòðîíîâ â âîçáóæäåííûå ñî�ñòîÿíèÿ ïðè òåìïåðàòóðàõ 20000�100000 K ïðîèñ�õîäèò â ïëàçìå ñ ïëîòíîñòüþ 1024�1028 ì�3 â äèà�ïàçîíå äàâëåíèé 1�105 ÌÏà. Ïðè �èêñèðîâàííîéòåìïåðàòóðå ïîëíûé ïåðåõîä ýëåêòðîíîâ èç íåâîç�áóæäåííûõ â âîçáóæäåííûå ñîñòîÿíèÿ ïðîèñõîäèòïðè èçìåíåíèè äàâëåíèÿ ïðèìåðíî íà îäèí ïîðÿäîêâåëè÷èíû. Óìåíüøåíèå äàâëåíèÿ ñïîñîáñòâóåò òåð�ìè÷åñêîìó âîçáóæäåíèþ ýëåêòðîííîé êîìïîíåíòû.Òàêàÿ çàâèñèìîñòü îò äàâëåíèÿ êà÷åñòâåííî îòëè÷à�åòñÿ îò ðåæèìà â ïëàçìå âûñîêîé ïëîòíîñòè (áîëåå1029 ì�3), ãäå óâåëè÷åíèå äàâëåíèÿ çàêàí÷èâàåòñÿïåðåõîäîì â èîíèçèðîâàííûå ñîñòîÿíèÿ (èîíèçàöèÿñæàòèåì).Íà ðèñ. 14 ñóììàðíûé êîý��èöèåíò òåðìè�÷åñêîãî âîçáóæäåíèÿ ñðàâíèâàåòñÿ ñî ñòåïåíüþèîíèçàöèè â ïëàçìå. �àçíîñòü äâóõ çàâèñèìîñòåéäàåò îöåíêó âêëàäîâ òåðìè÷åñêè âîçáóæäåííûõ,íî îñòàþùèõñÿ ïðîñòðàíñòâåííî-ñâÿçàííûìè ñÿäðîì ñîñòîÿíèé ýëåêòðîíîâ. Äîëÿ òåðìè÷åñêèâîçáóæäåííûõ, íî íåèîíèçèðîâàííûõ ñîñòîÿíèéðåçêî óâåëè÷èâàåòñÿ ïðè òåìïåðàòóðàõ âûøå ïðè�ìåðíî 50000 K. Íàïðèìåð, ïðè 80000 K èíòåðâàëäàâëåíèé, â êîòîðîì âñå òåðìè÷åñêè âîçáóæäåííûåñîñòîÿíèÿ ýëåêòðîíîâ îñòàþòñÿ ñèëüíî ïðîñòðàí�ñòâåííî-ñêîððåëèðîâàííûìè ñ ÿäðàìè, ñîñòàâëÿåòïî÷òè îäèí ïîðÿäîê âåëè÷èíû.
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102 103 104 105�èñ. 14. Ñòåïåíü èîíèçàöèè � (êðèâûå 1 ) è ñóì-ìàðíàÿ ñòåïåíü òåðìè÷åñêîãî âîçáóæäåíèÿ � + ~�ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé (êðèâûå 2 ) â âîäîðîäíîéïëàçìå ïðè ðàçëè÷íûõ òåìïåðàòóðàõ: à � 50000 K;á � 60000 K; â � 80000 K11. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅ�àñ÷åòû ñòîõàñòè÷åñêèìè ìåòîäàìè â îáëàñòè÷àñòè÷íîé èîíèçàöèè çàòðóäíåíû íàëè÷èåì ñóùå�ñòâåííîãî áàðüåðà ñâîáîäíîé ýíåðãèè, ðàçäåëÿþùå�ãî èîíèçèðîâàííûå è íåèîíèçèðîâàííûå ñîñòîÿíèÿ.474



ÆÝÒÔ, òîì 132, âûï. 2 (8), 2007 Ìîäåëèðîâàíèå ìåòîäîì èíòåãðàëîâ : : :Èíòåãðèðîâàíèå â êîí�èãóðàöèîííîì ïðîñòðàíñòâåñèñòåìû ñîïðÿæåíî ñ ìíîãîêðàòíûìè ïåðåñå÷åíèÿ�ìè ýòîãî áàðüåðà ÷åðåç îòíîñèòåëüíî óçêèå êàíà�ëû, îòâå÷àþùèå ñèëüíûì äå�îðìàöèÿì âèðòóàëü�íûõ òðàåêòîðèé è, êàê ñëåäñòâèå, ñèëüíûì �ëóêòó�àöèÿì ðàññ÷èòûâàåìûõ õàðàêòåðèñòèê. Äëÿ ïîëó÷å�íèÿ êîððåêòíûõ ðåçóëüòàòîâ íåîáõîäèìà äîñòàòî÷íîâûñîêàÿ ñòåïåíü ïîäðîáíîñòè îïèñàíèÿ �åéíìàíîâ�ñêèõ òðàåêòîðèé. Â èññëåäîâàííîé îáëàñòè òåìïåðà�òóð êîëè÷åñòâî çâåíüåâ â �åéíìàíîâñêîé òðàåêòî�ðèè äîëæíî áûòü íå ìåíåå íåñêîëüêèõ ñîòåí, à ñðåä�íÿÿ äëèíà çâåíà � íå áîëåå äåñÿòîé äîëè àíãñòðåìà.Êîðîòêèå çâåíüÿ íàâÿçûâàþò â ïðîñòðàíñòâå òðà�åêòîðèé ìåëêîìàñøòàáíûå ðåëàêñàöèîííûå äâèæå�íèÿ, ÷òî ñóùåñòâåííî óâåëè÷èâàåò îáúåì íåîáõîäè�ìûõ ðàñ÷åòîâ è óñóãóáëÿåò ñóùåñòâóþùèå òðóäíî�ñòè, ïðåîäîëåíèå êîòîðûõ òðåáóåò ïðèìåíåíèÿ ñïå�öèàëüíûõ ìåòîäîâ îïòèìèçàöèè.Âåðîÿòíîñòü èîíèçàöèè îïðåäåëÿåòñÿ ìåæ÷à�ñòè÷íûìè êîððåëÿöèÿìè íà ðàññòîÿíèÿõ ïîðÿäêàáîðîâñêîãî ðàäèóñà. Íà ýòèõ ðàññòîÿíèÿõ â îáëà�ñòè íèçêèõ è ñðåäíèõ ïëîòíîñòåé äâóõ÷àñòè÷íûåêîððåëÿöèè ýëåêòðîí�ÿäðî ÿâëÿþòñÿ âåäóùèìè,à ìíîãî÷àñòè÷íûå êîððåëÿöèè ñóùåñòâåííû òîëü�êî íà áîëüøèõ ðàññòîÿíèÿõ, ãäå îíè îñëàáëåíûýêðàíèðîâàíèåì. Ýòî ïîçâîëÿåò ïðè èññëåäîâàíèèèîíèçàöèè àòîìà ïðèìåíèòü ñîêðàùåííîå îïèñà�íèå âçàèìîäåéñòâèÿ ïðîòîí-ýëåêòðîííîé ïàðû ñïëàçìîé. Ìåòîä èçîòåðìî-èçîáàðè÷åñêîãî ñòàòè�ñòè÷åñêîãî àíñàìáëÿ äëÿ îïèñàíèÿ ìåõàíè÷åñêîãîêîíòàêòà ñ ïëàçìîé ïîçâîëÿåò íà ïîðÿäêè ñîêðà�òèòü îáúåì íåîáõîäèìûõ êîìïüþòåðíûõ ðàñ÷åòîâè âûïîëíèòü ýêñòåíñèâíîå èññëåäîâàíèå ìåõàíèçìàîòðûâà ýëåêòðîíîâ ìåòîäîì èíòåãðàëîâ ïî òðàåê�òîðèÿì â íàèáîëåå ïðîáëåìàòè÷íîé äëÿ ðàñ÷åòîâîáëàñòè òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ñîñòîÿíèé.Â îáëàñòè îòíîñèòåëüíî íèçêèõ òåìïåðàòóð (ñó�ùåñòâåííî íèæå 50000 K) ñìåøàííîå êâàíòîâîå ñî�ñòîÿíèå âîäîðîäíîé ïëàçìû ïðåäñòàâëÿåò ñóïåðïî�çèöèþ, ãëàâíûì îáðàçîì, îñíîâíîãî è èîíèçèðî�âàííîãî ñîñòîÿíèé àòîìà âîäîðîäà, îòíîñèòåëüíûåâêëàäû êîòîðûõ çàâèñÿò îò ïëîòíîñòè. Ñ ðîñòîìòåìïåðàòóðû êàðòèíà óñëîæíÿåòñÿ: ïðè òåìïåðàòó�ðàõ âûøå 50000 K â ïðåäûîíèçàöèîííîé îáëàñòè ýêñ�ïîíåíöèàëüíî ðåçêî íàðàñòàåò äîëÿ òåðìè÷åñêè âîç�áóæäåííûõ, íî íåèîíèçèðîâàííûõ ñîñòîÿíèé ýëåê�òðîíîâ, ÷òî îòðàæàåòñÿ íà �îðìå ëèíèé ïîñòîÿí�ñòâà ñòåïåíè èîíèçàöèè â âèäå ðåçêîãî èçìåíåíèÿ èõíàêëîíà. Ïðè óâåëè÷åíèè òåìïåðàòóðû ïëîòíîñòüïëàçìû, ïðè êîòîðîé ïðîèñõîäèò èîíèçàöèÿ, óâåëè�÷èâàåòñÿ, ïðè÷åì çàâèñèìîñòü òåìïåðàòóðû èîíèçà�öèè îò äàâëåíèÿ â îáëàñòè âûñîêèõ äàâëåíèé îñëàáå�

âàåò. Â ïëàçìå âûñîêîé ïëîòíîñòè ñëåäóåò îæèäàòüíåïðåðûâíîãî ïåðåõîäà â ðåæèì èîíèçàöèè ñæàòèåìñ èñ÷åçàþùå ñëàáîé çàâèñèìîñòüþ îò òåìïåðàòóðû.Â îáëàñòè ÷àñòè÷íîé èîíèçàöèè âîäîðîäíàÿïëàçìà äåìîíñòðèðóåò ñóùåñòâåííî êâàíòîâîå ïî�âåäåíèå, õîòÿ ðåçóëüòàò �îðìàëüíîãî ïðèìåíåíèÿêðèòåðèÿ âûðîæäåíèÿ ýëåêòðîííîé êîìïîíåíòûìîæåò îòâå÷àòü çäåñü êëàññè÷åñêîìó ðåæèìó.Ýòîò ý��åêò ÿâëÿåòñÿ ñëåäñòâèåì êóëîíîâñêîãîâçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó ýëåêòðîíàìè è ÿäðàìè, ïðè�âîäÿùåãî ê ñèëüíîé ïðîñòðàíñòâåííîé ëîêàëèçàöèèâîëíîâûõ �óíêöèé ýëåêòðîíîâ íà ðàññòîÿíè�ÿõ ïîðÿäêà áîðîâñêîãî ðàäèóñà. Ñ ïîâûøåíèåìòåìïåðàòóðû òåïëîâàÿ äëèíà âîëíû äå Áðîéëÿñòàíîâèòñÿ ìåíüøå áîðîâñêîãî ðàäèóñà, îäíàêî ïðèîäíîâðåìåííîì óâåëè÷åíèè ïëîòíîñòè ïëàçìû ðîëüîáìåííûõ êîððåëÿöèé, ïî ñðàâíåíèþ ñ êóëîíîâñêè�ìè, â îáëàñòè èîíèçàöèè ðàñòåò, ÷òî íàêëàäûâàåòïîâûøåííûå òðåáîâàíèÿ íà äåòàëüíîñòü îïèñàíèÿïåðåñòàíîâî÷íîé ñèììåòðèè è ñïèíîâûõ ñîñòîÿíèéýëåêòðîííîé êîìïîíåíòû. Òàêèì îáðàçîì, â îáëàñòè÷àñòè÷íîé èîíèçàöèè âîäîðîäíàÿ ïëàçìà îñòàåò�ñÿ ñóùåñòâåííî êâàíòîâîé ñèñòåìîé â øèðîêîìäèàïàçîíå òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ñîñòîÿíèé.ËÈÒÅ�ÀÒÓ�À1. M. P. Desjarlais, Phys. Rev. B 68, 064204 (2003).2. J. Jakowski, G. Chatasinski, J. Gallegos et al.,J. Chem. Phys. 118, 2748 (2003).3. S. Chiesa, M. Mella, G. Morosi, and D. Bressanini,J. Chem. Phys. 119, 5601 (2003).4. K. E. Riley and J. B. Anderson, J. Chem. Phys. 118,3437 (2003).5. M. Casalegno, M. Mella, and A. M. Rappe, J. Chem.Phys. 118, 7183 (2003).6. A. Sarsa, J. Boronat, and J. Casulleras, J. Chem. Phys.116, 5956 (2002).7. S. Manten and A. Lu
how, J. Chem. Phys. 119, 1307(2003).8. F. S
hautz and H.-Ju. Flad, J. Chem. Phys. 116, 7389(2002).9. J. B. Anderson, J. Chem. Phys. 115, 4546 (2001).10. Ì. Áîíèö, Á. Á. Çåëåíåð, Á. Â. Çåëåíåð è äð.,ÆÝÒÔ 125, 821 (2004).11. �. Ï. Ôåéíìàí, À. �. Õèááñ, Êâàíòîâàÿ ìåõàíèêà èèíòåãðàëû ïî òðàåêòîðèÿì, Ìèð, Ìîñêâà (1968).475



Ñ. Â. Øåâêóíîâ ÆÝÒÔ, òîì 132, âûï. 2 (8), 200712. Ô. À. Áåðåçèí, Ìåòîä âòîðè÷íîãî êâàíòîâàíèÿ,Íàóêà, Ìîñêâà (1986).13. L. D. Fosdi
k and H. F. Jordan, Phys. Rev. 143, 58(1966).14. H. F. Jordan and L. D. Fosdi
k, Phys. Rev. 171, 128(1968).15. Â. Ì. Çàìàëèí, �. Ý. Íîðìàí, Æ. âû÷èñëèò. ìàòåì.è ìàòåì. �èç. 13, 408 (1973).16. Â. Ñ. Ôèëèíîâ, ÒÂÒ 11, 871 (1973); 13, 251 (1975);14, 245 (1976).17. V. S. Filinov, Phys. Lett. 54A, 259 (1975).18. V. S. Filinov and G. E. Norman, Phys. Lett. 55A, 219(1975).19. K. S. S
hweizer, R. M. Stratt, D. Chandler, andP. G. Wolynes, J. Chem. Phys. 75, 1347 (1981).20. D. Chandler and P. G. Wolynes, J. Chem. Phys. 74,4078 (1981).21. M. Imada, J. Phys. So
. Jpn. 53, 2861 (1984).22. H. Q. Lin and J. E. Hirs
h, Phys. Rev. B 34, 1964(1986).23. S. R. White and J. W. Wilkins, Phys. Rev. B 37, 5024(1988).24. Ch. Chakravarty, J. Chem. Phys. 99, 8038 (1993).25. P.-N. Roy and G. A. Voth, J. Chem. Phys. 110, 3647(1999).26. P.-N. Roy, S. Jang, and G. A. Voth, J. Chem. Phys.111, 5303 (1999).27. P. Beran, Phys. Rev. B 59, 9725 (1999).28. M. Skorobogatiy and J. D. Joannopoulos, Phys. Rev.B 60, 1433 (1999).29. L. M. Sese and R. Ledesma, J. Chem. Phys. 102, 3776(1995).30. C. Chakravarty, J. Chem. Phys. 102, 956 (1995).31. Y. J. Wong and G. V. Chester, Phys. Rev. B 37, 9590(1988).32. L. M. Sese, J. Chem. Phys. 121, 3702 (2004).33. L. M. Sese, J. Chem. Phys. 114, 1732 (2001).34. L. E. Bailey and L. M. Sese, J. Chem. Phys. 115, 6557(2001).35. Ch. Chakravarty, J. Chem. Phys. 123, 024104 (2005).

36. C. Predes
u, D. Sabo, J. D. Doll, and D. L. Freeman,J. Chem. Phys. 119, 12119 (2003).37. Ch. Chakravarty, J. Chem. Phys. 116, 8938 (2002).38. Sh. Miura and S. Okazaki, J. Chem. Phys. 115, 5353(2001).39. N. V. Blinov, P. N. Roy, and G. A. Voth, J. Chem.Phys. 115, 4484 (2001).40. D. M. Ceperley and E. Manousakis, J. Chem. Phys.115, 10111 (2001).41. L.Brualla, K. Sakkos, J. Boronat, and J. Casulleras,J. Chem. Phys. 121, 636 (2004).42. Sh. Miura and J. Tanaka, J. Chem. Phys. 120, 2160(2004).43. N. Blinov, X. G. Song, and P. N. Roy, J. Chem. Phys.120, 5916 (2004).44. J. E. Cuervo, P. N. Roy, and M. Boninsegni, J. Chem.Phys. 122, 114504 (2005).45. J. Jortner, J. Chem. Phys. 119, 11335 (2003).46. A. Nakayama and K. Yamashita, J. Chem. Phys. 114,780 (2001).47. J. A. Poulsen and P. J. Rossky, J. Chem. Phys. 115,8024 (2001).48. N. Blinov and P. N. Roy, J. Chem. Phys. 115, 7822(2001).49. T. Sumi and H. Sekino, J. Chem. Phys. 120, 8157(2004).50. S. Jang, S. Jang, and G. A. Voth, J. Chem. Phys. 115,7832 (2001).51. S. V. Shevkunov and P. N. Vorontsov-Velyaminov,Mol. Simulations 7, 205 (1991).52. Ñ. Â. Øåâêóíîâ, ÒÂÒ 28, 1 (1990).53. S. D. Ivanov and A. P. Lyubartsev, J. Chem. Phys.123, 034105 (2005).54. K. R. Glaesemann and L. E. Fried, J. Chem. Phys.116, 5951 (2002).55. C. Predes
u, D. Sabo, J. D. Doll, and D. L. Freeman,J. Chem. Phys. 119, 10475 (2003).56. Ñ. Â. Øåâêóíîâ, ÆÝÒÔ 127, 696 (2005).57. Ñ. Â. Øåâêóíîâ, Äåï. â ÂÈÍÈÒÈ, �6370-Â87(1987).58. Ñ. Â. Øåâêóíîâ, ÆÝÒÔ 118, 36 (2000).476



ÆÝÒÔ, òîì 132, âûï. 2 (8), 2007 Ìîäåëèðîâàíèå ìåòîäîì èíòåãðàëîâ : : :59. Ñ. Â. Øåâêóíîâ, ÄÀÍ 382, 615 (2002).60. Ñ. Â. Øåâêóíîâ, ÆÝÒÔ 121, 1098 (2002).61. Ñ. Â. Øåâêóíîâ, Æ. âû÷èñëèò. ìàòåì. è ìàòåì. �èç.43, 1825 (2003).62. Ñ. Â. Øåâêóíîâ, ÄÀÍ 369, 43 (1999).63. Ñ. Â. Øåâêóíîâ â ñá. Ñîâðåìåííûå ïðîáëåìû ñòà�òèñòè÷åñêîé �èçèêè, ò. 1, ïîä ðåä. È. �. Þõíîâñêî�ãî, Íàóêîâà äóìêà, Êèåâ (1989), 
. 379.64. Ñ. Â. Øåâêóíîâ, Ìàòåì. ìîäåëèðîâàíèå 2, 3 (1990).65. S. V. Shevkunov and P. N. Vorontsov-Velyaminov,Mol. Simulations 7, 249 (1991).66. Ñ. Â. Øåâêóíîâ, ÒÂÒ 29, 45 (1991).67. Ñ. Â. Øåâêóíîâ, ÆÝÒÔ 130, 105 (2006).68. Ë. Ä. Ëàíäàó, Å. Ì. Ëè�øèö, Êâàíòîâàÿ ìåõàíèêà.Íåðåëÿòèâèñòñêàÿ òåîðèÿ, Íàóêà, Ìîñêâà (1974).69. �. Âåéëü, Òåîðèÿ ãðóïï è êâàíòîâàÿ ìåõàíèêà, Ìèð,Ìîñêâà (1986).

70. Æ. Ñåðð, Ëèíåéíûå ïðåäñòàâëåíèÿ êîíå÷íûõãðóïï, Ìèð, Ìîñêâà (1970).71. À. À. Êèðèëëîâ, Ýëåìåíòû òåîðèè ïðåäñòàâëåíèé,Íàóêà, Ìîñêâà (1978).72. Â. Ä. Ëÿõîâñêèé, À. À. Áîëîõîâ, �ðóïïû ñèììåò�ðèè è ýëåìåíòàðíûå ÷àñòèöû, Èçä-âî Ë�Ó, Ëåíèí�ãðàä (1983).73. Â. Ì. Çàìàëèí, �. Ý. Íîðìàí, Â. Ñ. Ôèëèíîâ,ÌåòîäÌîíòå-Êàðëî â ñòàòèñòè÷åñêîé òåðìîäèíàìèêå,Íàóêà, Ìîñêâà (1977).74. T. L. Hill, Statisti
al Me
hani
s. Prin
iples and Sele
-ted Appli
ations, M
Graw-Hill, New-York (1956).75. ×. Êèòòåëü, Ñòàòèñòè÷åñêàÿ òåðìîäèíàìèêà, Íà�óêà, Ìîñêâà (1977).76. D. S
harf, G. J. Martyna, and M. L. Klein, J. Chem.Phys. 99, 8997 (1993).77. À. Þ. Ñàâóêèíàñ, À. �. ×èæþíàñ, Ëèòîâñêèé �èç.ñá. 13, 489 (1973).

477


