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Ê�ÈÑÒÀËËÈÇÀÖÈß È ÏËÀÂËÅÍÈÅ ÑÈÑÒÅÌÛ ÇÀ�ßÄÎÂÂ ÊËÀÑÒÅ�Å ÆÈÄÊÎ�Î �ÅËÈßÀ. Ì. Ëèâøèö *, Þ. Å. ËîçîâèêÈíñòèòóò ñïåêòðîñêîïèè �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê142092, Òðîèöê, Ìîñêîâñêàÿ îáë., �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 26 ÿíâàðÿ 2007 ã.Èññëåäîâàíà ñèñòåìà îäíîèìåííûõ (ïîëîæèòåëüíûõ ëèáî îòðèöàòåëüíûõ) çàðÿäîâ, îáðàçóþùèõ ¾ñíåæ-êè¿ ëèáî ¾ïóçûðüêè¿ â òðåõìåðíîì êëàñòåðå æèäêîãî ãåëèÿ. Çàðÿäû óäåðæèâàþòñÿ âíóòðè êëàñòåðàáëàãîäàðÿ ¾ïîòåíöèàëó èçîáðàæåíèÿ¿, âîçíèêàþùåìó èç-çà ïîëÿðèçàöèè æèäêîãî ãåëèÿ. �àññìîòðå-íà ñòàáèëüíîñòü ìíîãîçàðÿäíîãî ãåëèåâîãî êëàñòåðà. Ñ èñïîëüçîâàíèåì êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿèññëåäîâàíû êðèñòàëëèçàöèÿ è ïëàâëåíèå ñèñòåìû çàðÿäîâ â çàâèñèìîñòè îò áåçðàçìåðíîãî ïàðàìåòðàT � = kBT�R=e2, ãäå kB � ïîñòîÿííàÿ Áîëüöìàíà, T � òåìïåðàòóðà, � � äèýëåêòðè÷åñêàÿ ïðîíèöàåìîñòüæèäêîãî ãåëèÿ, R � ðàäèóñ êëàñòåðà, e � âåëè÷èíà åäèíè÷íîãî çàðÿäà. Äëÿ ðàâíîâåñíûõ êîí�èãóðàöèéçàðÿäîâ íàéäåíû ðàçëè÷íûå õàðàêòåðèñòèêè, â òîì ÷èñëå ãðóïïû ñèììåòðèè è ìîìåíòû, ïðè ÷èñëå çà-ðÿäîâ â êëàñòåðå N = 1�100. Ïðè ìàëûõ N � 10 äëÿ îïèñàíèÿ ñòðóêòóðû ðàâíîâåñíûõ êîí�èãóðàöèéçàðÿäîâ ìîæåò áûòü èñïîëüçîâàíà ìîäåëü Òîìñîíà ïîñëåäîâàòåëüíîãî çàïîëíåíèÿ ¾ïîÿñîâ¿ èç çàðÿäîâ.Ïðè áîëüøèõ N áîëåå àäåêâàòíûì ÿâëÿåòñÿ îïèñàíèå ñòðóêòóðû, ñ�îðìèðîâàííîé çàðÿäàìè, ïðè ïîìî-ùè ïðåäñòàâëåíèÿ î êâàçèäâóìåðíîé ¾çàìêíóòîé òðåóãîëüíîé ðåøåòêå¿ ñ òîïîëîãè÷åñêèìè äå�åêòàìè.Ôîðìàëüíî òàêîå îïèñàíèå ñïðàâåäëèâî, íà÷èíàÿ ñ N = 4. Îïèñàíî ïëàâëåíèå ¾ðåøåòêè¿ çàðÿäîâ. �ÿäâûâîäîâ ðàáîòû ìîæåò áûòü îáîáùåí íà êëàñòåðû äðóãèõ áëàãîðîäíûõ ãàçîâ.PACS: 61.46.B
, 36.40.Wa, 67.40.Jg, 64.70.Nd1. ÂÂÅÄÅÍÈÅ�åëèåâûé êëàñòåð ÿâëÿåòñÿ óíèêàëüíîé ñèñòå�ìîé. Áëàãîäàðÿ ìàëîé ìàññå è ñëàáîñòè ìåæàòîì�íîãî âçàèìîäåéñòâèÿ, ãåëèé, íàõîäÿñü ïðè äàâëå�íèè ñâîåãî íàñûùåííîãî ïàðà, íå çàòâåðäåâàåò ïðèîõëàæäåíèè. Òàêèì îáðàçîì, ïîëó÷àåìûå ýêñïåðè�ìåíòàëüíî ãåëèåâûå êëàñòåðû ÿâëÿþòñÿ æèäêèìè âîòëè÷èå îò ïðî÷èõ ìîëåêóëÿðíûõ è àòîìíûõ êëàñ�òåðîâ. Áîëåå òîãî, ñîãëàñíî òåîðåòè÷åñêèì îöåí�êàì [1, 2℄, ãåëèåâûå êëàñòåðû èç íåñêîëüêèõ äåñÿò�êîâ è áîëåå àòîìîâ ïðè T . 1:9 K äîëæíû îá�ëàäàòü ñâåðõòåêó÷èìè ñâîéñòâàìè. Õîòÿ áîëüøàÿ÷àñòü ÿâëåíèé, îòíîñÿùèõñÿ ê ñâåðõòåêó÷åìó ñîñòî�ÿíèþ, ïðèíöèïèàëüíî ñâÿçàíà ñ ìàêðîñêîïè÷íîñòüþñèñòåìû, áûëè ïðåäëîæåíû ýêñïåðèìåíòû [3, 4℄, ïîç�âîëÿþùèå îáíàðóæèòü ñâåðõòåêó÷åå ñîñòîÿíèå â êî�íå÷íîé ñèñòåìå. Òàêèì îáðàçîì, ãåëèåâûé êëàñòåðìîæåò áûòü èñïîëüçîâàí êàê îáúåêò äëÿ èçó÷åíèÿèçìåíåíèÿ ñâîéñòâ íàõîäÿùåéñÿ â ñâåðõòåêó÷åì ñî�*E-mail: livshits�isan.troitsk.ru

ñòîÿíèè ñèñòåìû ïðè óìåíüøåíèè åå ðàçìåðîâ. Îò�ìåòèì â ýòîé ñâÿçè, ÷òî ãåëèåâûå êëàñòåðû ýêñïåðè�ìåíòàëüíî ïîëó÷åíû â áîëüøîì èíòåðâàëå ðàçìåðîâ,îò íåáîëüøèõ êëàñòåðîâ èç íåñêîëüêèõ àòîìîâ [5, 6℄äî ¾êàïåëü¿ èç 103�107 àòîìîâ [7℄. Âíóòðåííÿÿ òåì�ïåðàòóðà ãåëèåâûõ êëàñòåðîâ, ïîëó÷àåìûõ ðàñøèðå�íèåì ñâåðõçâóêîâîãî ïó÷êà àòîìîâ ãåëèÿ â âàêóóì,äîñòèãàåò, ñîãëàñíî òåîðåòè÷åñêèì îöåíêàì [8℄ è ýêñ�ïåðèìåíòàëüíûì èçìåðåíèÿì [9℄, T � 0:3�0.4 K.Áîëüøèíñòâî ýêñïåðèìåíòîâ ïî ãåëèåâîìó êëà�ñòåðó âêëþ÷àåò âîçáóæäåíèå è èîíèçàöèþ [10℄ êëàñ�òåðà ýëåêòðîííûì ïó÷êîì ñ ïîñëåäóþùèì àíàëè�çîì ïðîäóêòîâ â ìàññ-ñïåêòðîìåòðå. Äëÿ èññëåäîâà�íèÿ âíóòðåííåãî ñîñòîÿíèÿ íåéòðàëüíîãî êëàñòåðàìîæåò òàêæå èñïîëüçîâàòüñÿ èññëåäîâàíèå ñâîéñòâíåéòðàëüíûõ àòîìîâ èëè ìîëåêóë, âíåäðåííûõ âêëàñòåð [7, 9, 11℄.Ïðîáëåìà äâóìåðíûõ çàðÿæåííûõ ñèñòåì â ãå�ëèè ïîäðîáíî ðàññìîòðåíà â êíèãå [12℄.Èíòåðåñíî ðàññìîòðåòü ñòðóêòóðó è äðóãèå ñâîé�ñòâà ìíîãîçàðÿäíîãî ãåëèåâîãî êëàñòåðà. Çàðÿæåí�647



À. Ì. Ëèâøèö, Þ. Å. Ëîçîâèê ÆÝÒÔ, òîì 132, âûï. 3 (9), 2007íûå ÷àñòèöû â ïëîòíîì ãåëèè, òâåðäîì èëè æèäêîì,ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé ðàçëè÷íûå ñëîæíûå êîìïëåê�ñû, ñîñòîÿùèå èç ñîáñòâåííî çàðÿæåííîé ÷àñòèöûè îêðóæàþùåé åå ¾øóáû¿ � îáëàñòè ãåëèÿ, âçàèìî�äåéñòâóþùåé ñ çàðÿäîì. Ïîëÿðèçàöèîííîå âçàèìî�äåéñòâèå ïîëîæèòåëüíîãî çàðÿäà (êàòèîíà) ñ îêðó�æàþùèì ãåëèåì ïðèâîäèò ê îáðàçîâàíèþ îêîëî çà�ðÿäà îáëàñòè ïîâûøåííîé ïëîòíîñòè. Â öåíòðå ýòîéîáëàñòè íàõîäèòñÿ ñ�åðà çàòâåðäåâøåãî ãåëèÿ [13℄,òàê íàçûâàåìûé ñíåæîê (snowball). �àäèóñ çàòâåð�äåâàíèÿ ñîñòàâëÿåò ïðèìåðíî Rs � (6�7) �10�8 ñì. Âóêàçàííîé ìîäåëè ý��åêòèâíàÿ ìàññà Ms êàòèîíàìîæåò áûòü ïðåäñòàâëåíà êàê ñóììà ìàññû òâåðäî�ãî ÿäðà ðàäèóñà Rs, ìàññû îò èçáûòî÷íîé ïëîòíî�ñòè æèäêîñòè âîêðóã ÿäðà è ïðèñîåäèíåííîé ìàñ�ñû. Îöåíêà Ms äàåò 75m4, ãäå m4 � ìàññà àòîìà4He. Îïðåäåëÿåìàÿ ñ ïîìîùüþ ðåçîíàíñíîé ìåòîäè�êè [14℄ âåëè÷èíà Ms � (45 � 2)m4 [15, 16℄ íåìíîãîìåíüøå, ÷åì òåîðåòè÷åñêèå îöåíêè Ms [13, 17℄.Ýëåêòðîí, ââåäåííûé â æèäêèé ãåëèé, ñîçäàåò âãåëèè ïóçûðåê, êîòîðûé ëîêàëèçóåòñÿ âíóòðè ñ�å�ðè÷åñêîé ïîëîñòè [18, 19℄. Îáðàçîâàíèå ïóçûðüêîâñòàíîâèòñÿ âîçìîæíûì áëàãîäàðÿ îäíîâðåìåííîìóâëèÿíèþ ðÿäà �àêòîðîâ. Ñ îäíîé ñòîðîíû, îòäåëü�íûé àòîì ãåëèÿ, ÿâëÿÿñü óñòîé÷èâîé êâàíòîâîé ñè�ñòåìîé, íå ïðèñîåäèíÿåò ê ñåáå èçáûòî÷íîãî ýëåê�òðîíà íà ðàññòîÿíèÿõ ïîðÿäêà áîðîâñêîé îðáèòû.Ïî ýòîé ïðè÷èíå ñâîáîäíûé ýëåêòðîí, èñêóññòâåí�íî ââåäåííûé â ïëîòíûé ãåëèé è âûíóæäåííûé äâè�ãàòüñÿ íà ìåæàòîìíûõ ðàññòîÿíèÿõ âáëèçè îòòàëêè�âàþùèõ åãî îòäåëüíûõ àòîìîâ, îáëàäàåò áîëüøîéýíåðãèåé V0 íóëåâûõ êîëåáàíèé. Ñ äðóãîé ñòîðîíû,ïîâåðõíîñòíîå íàòÿæåíèå íà ãðàíèöå æèäêîñòü�ïàðæèäêîãî ãåëèÿ î÷åíü ìàëî. Â ðåçóëüòàòå ïîëíàÿýíåðãèÿ W îáðàçîâàíèÿ ïóçûðüêà îêàçûâàåòñÿ çíà�÷èòåëüíî ìåíüøåé, ÷åì V0, òàê ÷òî ýëåêòðîíó âû�ãîäíî ëîêàëèçîâàòüñÿ, îáðàçóÿ ïóçûðåê (bubble). �å�çîíàíñíîå èçìåðåíèå ý��åêòèâíîé ìàññû ïóçûðüêàäàåò çíà÷åíèå Mb � (243 � 5)m4 [16℄, ÷òî ñîîòâåò�ñòâóåò ðàäèóñó ïóçûðüêà Rb � (17:4� 0:2) � 10�8 ñì.Âðåìÿ æèçíè ââåäåííîãî â æèäêèé ãåëèé ýëåê�òðîíà â äåëîêàëèçîâàííîì ñîñòîÿíèè (ò. å. â ñîñòîÿ�íèè äî âîçíèêíîâåíèÿ ïóçûðüêà) ñîñòàâëÿåò íå áî�ëåå ÷åì 10�8 ñ [20℄.Õîòÿ èìåëèñü îñíîâàíèÿ ïðåäïîëàãàòü, ÷òî ïó�çûðüêè íåóñòîé÷èâû îòíîñèòåëüíî ïðîöåññà òóííå�ëèðîâàíèÿ ñîäåðæàùèõñÿ â íèõ ýëåêòðîíîâ â âà�êóóì [19, 21℄, ïðè ìàëûõ òåìïåðàòóðàõ T � 1 Kñêîðîñòü òóííåëèðîâàíèÿ èç çàñåëåííûõ ïðè äàí�íîé òåìïåðàòóðå âîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé ñòàíîâèò�ñÿ ÷ðåçâû÷àéíî ìàëîé [22℄. Âðåìÿ òóííåëèðîâàíèÿýëåêòðîíà äîñòèãàåò 1�100 ñ, ÷òî çíà÷èòåëüíî áîëü�

øå õàðàêòåðíîãî âðåìåíè (ïîðÿäêà 10�2 ñ) ñóùåñòâî�âàíèÿ ãåëèåâîãî êëàñòåðà â âàêóóìíîé êàìåðå. Âðàáîòå [23℄ ðàññìàòðèâàþòñÿ ðàçëè÷íûå ìåõàíèçìûâûõîäà ýëåêòðîíà èç ïóçûðüêà, íàõîäÿùåãîñÿ âáëè�çè ïîâåðõíîñòè æèäêîãî ãåëèÿ. Â ÷àñòíîñòè, íàéäå�íî, ÷òî ïðè ðàññòîÿíèè d0 � 23�A (è áîëåå) ìåæäóýëåêòðîíîì è ïîâåðõíîñòüþ ïóçûðåê ñòàáèëåí, à ïðèìåíüøèõ ðàññòîÿíèÿõ ïóçûðåê ðàçðóøàåòñÿ. Ïîòåí�öèàëüíûé áàðüåð òåïëîâîé ýìèññèè ýëåêòðîíà èç ïó�çûðüêà ñîñòàâëÿåò �=kB � 38 K, ãäå kB � ïîñòîÿí�íàÿ Áîëüöìàíà, îäíàêî âáëèçè ïîâåðõíîñòè (íà ðàñ�ñòîÿíèÿõ, ìåíüøèõ d0) ïîòåíöèàëüíàÿ ýíåðãèÿ ýëåê�òðîíà ñèëüíî îòêëîíÿåòñÿ îò ñâîåãî èäåàëüíîãî çíà�÷åíèÿ, ÷òî è ïðèâîäèò ê óâåëè÷åíèþ ñêîðîñòè ðàñ�ïàäà ïóçûðüêà [23℄.Ïðè ââåäåíèè â æèäêèé ãåëèé îòðèöàòåëüíîãîèîíà (íàïðèìåð, èîíà O�2 ) èç-çà êîíêóðåíöèè îáìåí�íîãî îòòàëêèâàíèÿ è ïîëÿðèçàöèîííîãî ïðèòÿæåíèÿìîãóò âîçíèêàòü ñëîæíûå êîìïëåêñû â âèäå ïîëî�ñòè, îêðóæåííîé ñ�åðè÷åñêèì ñëîåì ïëîòíîãî ãå�ëèÿ [24℄.Â ðàáîòå ðàññìàòðèâàþòñÿ îáðàçîâàíèå è ðàñïàä¾ðåøåòêè¿ èç çàðÿæåííûõ ÷àñòèö âíóòðè ãåëèåâî�ãî êëàñòåðà. Îòìåòèì, ÷òî äàííûé îáúåêò (ìíîãî�çàðÿäíûé ãåëèåâûé êëàñòåð) ìîæåò áûòü èñïîëüçî�âàí äëÿ èññëåäîâàíèÿ ñâåðõòåêó÷åñòè â ìåçîñêîïè�÷åñêîé ñèñòåìå. 2. ÌÎÄÅËÜ2.1. ¾Ïîòåíöèàë èçîáðàæåíèÿ¿Äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ êðèñòàëëèçàöèè è ïëàâëå�íèÿ ñèñòåìû çàðÿäîâ (ñíåæêîâ èëè ïóçûðüêîâ) âãåëèåâîì êëàñòåðå èñïîëüçóåòñÿ ñëåäóþùåå ïðèáëè�æåíèå. �åëèåâûé êëàñòåð ðàññìàòðèâàåòñÿ êàê æèä�êàÿ ñ�åðè÷åñêàÿ êàïëÿ ñ äèýëåêòðè÷åñêîé ïðîíè�öàåìîñòüþ æèäêîãî ãåëèÿ (� = 1:055 [10℄). Õà�ðàêòåðíîå ðàññòîÿíèå ìåæäó çàðÿäàìè â êëàñòåðåh�iji � RN�1=3, ãäå N � ÷èñëî çàðÿäîâ â êëàñòå�ðå, à R � ðàäèóñ êëàñòåðà. Êâàíòîâûìè ý��åê�òàìè äëÿ ñèñòåìû çàðÿäîâ ìîæíî ïðåíåáðå÷ü ïðèkBT � ~2N5=3=m�R2, ãäå m� è e � ñîîòâåòñòâåííîý��åêòèâíàÿ ìàññà è âåëè÷èíà åäèíè÷íîãî çàðÿäà.Êðîìå òîãî, ìû ïîëàãàåì, ÷òî ý��åêòèâíûé áîðîâ�ñêèé ðàäèóñ äëÿ çàðÿäîâ â ãåëèè, a� = ~2�=m�e2,çíà÷èòåëüíî ìåíüøå, ÷åì õàðàêòåðíîå ðàññòîÿíèåh�iji ìåæäó çàðÿäàìè. Òî÷å÷íûå, â ïðèíÿòîì ïðè�áëèæåíèè, êóëîíîâñêèå çàðÿäû óäåðæèâàþòñÿ âíó�òðè êëàñòåðà çà ñ÷åò ¾ñèë èçîáðàæåíèÿ¿, îáóñëîâ�ëåííûõ ïîëÿðèçàöèåé äèýëåêòðè÷åñêîé ñðåäû.Ïîêàæåì, êàêèì îáðàçîì ïîëÿðèçàöèÿ ïðèâî�648



ÆÝÒÔ, òîì 132, âûï. 3 (9), 2007 Êðèñòàëëèçàöèÿ è ïëàâëåíèå ñèñòåìû çàðÿäîâ : : :äèò ê âîçíèêíîâåíèþ óäåðæèâàþùåãî ïîòåíöèàëà.Ïóñòü âíóòðè äèýëåêòðè÷åñêîãî øàðà ðàäèóñà R ñäèýëåêòðè÷åñêîé ïðîíèöàåìîñòüþ � íà ðàññòîÿíèè rîò öåíòðà øàðà ðàñïîëîæåí òî÷å÷íûé çàðÿä e. �å�øèì óðàâíåíèå Ëàïëàñà4� = 0 (1)
 ãðàíè÷íûìè óñëîâèÿìè�in = �out; �r�in = r�out; (2)ãäå �in è �out � ïîòåíöèàëû ñîîòâåòñòâåííî âíóòðèè ñíàðóæè øàðà. (Ìåòîä ðåøåíèÿ ïîäîáíûõ çàäà÷ñì., íàïðèìåð, â êíèãå [25℄.) �àçëîæèâ ïîòåíöèàë�(�) ïî ñ�åðè÷åñêèì �óíêöèÿì, çàïèøåì âûðàæå�íèå äëÿ ïîòåíöèàëà, ñîçäàâàåìîãî çàðÿäîì âíóòðèñ�åðû (j�j < R):�(�) = e�� + (�� 1)e�R �� 1Xn=0 n+ 1n(�+ 1) + 1 rnR2n j�jnPn(
os �) + �0; (3)ãäå � = jr� �j � ðàññòîÿíèå ìåæäó òî÷êîé íàáëþäå�íèÿ � è çàðÿäîì, Pn(
os �) � ïîëèíîìû Ëåæàíäðà,� = (dr; �) � óãîë ìåæäó ðàäèóñàìè-âåêòîðàìè, ïðî�âåäåííûìè â òî÷êó íàáëþäåíèÿ è ê çàðÿäó, �0 �êîíñòàíòà. Ïåðåéäÿ îò ïîòåíöèàëà ê ïîòåíöèàëüíîéýíåðãèè, äëÿ ýíåðãèè âçàèìîäåéñòâèÿ çàðÿäà ñ åãî¾èçîáðàæåíèåì¿ ïîëó÷èìU(r) = (�� 1)e2�R 1Xn=0 n+ 1n(�+ 1) + 1 � rR�2n + U0: (4)Ïîñëå ïðåîáðàçîâàíèé íàõîäèìU(r) = �e2�R ��" R2R2�r2+�Rr 1Xn=0 1(1+�)n+1 � rR�2n+1#+U0; (5)ãäå � = (�� 1)=(�+1) � ìàëûé ïàðàìåòð (� � 0:027äëÿ He). Ïîñêîëüêó � � 1, âîñïîëüçóåìñÿ �îðìóëîéäëÿ ñóììû 1Xn=0 x2n+12n+ 1 = 12 ln ����1 + x1� x ���� (6)è ïîëó÷èì îêîí÷àòåëüíîU(r) = �e2�R � R2R2 � r2 + �R2r ln ����R+ rR� r �����+ U0: (7)

Âûáåðåì çíà÷åíèå ïîñòîÿííîé U0 òàêèì îáðàçîì,÷òîáû ïðè r=R ! 1 �îðìóëà (7) ñîâïàäàëà ñ âû�ðàæåíèåì äëÿ ýíåðãèè Ef çàðÿäà, íàõîäÿùåãîñÿ íàðàññòîÿíèè d îò áåñêîíå÷íîé ïëîñêîé ãðàíèöû, îòäå�ëÿþùåé äèýëåêòðè÷åñêóþ ñðåäó îò âàêóóìà,Ef (d) = �e22�d ; (8)ò. å. �îðìàëüíî ïîëîæèì U0 = 0. Âáëèçè öåíòðàêëàñòåðà (ïðè r=R ! 0) âîçíèêàåò ñëàáûé (èç-çà ìà�ëîñòè ïàðàìåòðà �) êâàäðàòè÷íûé óäåðæèâàþùèéïîòåíöèàëU(r) = �e2�R �1 + �+B � rR�2� ; (9)ãäå ïîñòîÿííàÿ B = 1 + �=3. Òàêèì îáðàçîì, ýíåð�ãèÿ ïîëÿðèçàöèè êëàñòåðà, îáóñëîâëåííàÿ ââåäåíè�åì åäèíè÷íîãî çàðÿäà â öåíòð êëàñòåðà, â äàííîìïðèáëèæåíèè åñòüU(0) = (�� 1) e2�R : (10)Òåïåðü ðàññìîòðèì ñèñòåìó èç N òî÷å÷íûõ çàðÿ�äîâ fri; eg, íàõîäÿùèõñÿ âíóòðè äèýëåêòðè÷åñêîãîøàðà ðàäèóñà R ñ äèýëåêòðè÷åñêîé ïðîíèöàåìîñòüþ�. Ïîòåíöèàë, ñîçäàâàåìûé ñèñòåìîé çàðÿäîâ âíóòðèäèýëåêòðè÷åñêîãî øàðà, ìîæåò áûòü çàïèñàí â âèäåñóììû�(�) = NXi=1 e��i + (�� 1)e� NXi=1 1Xn=0 n+ 1n(�+ 1) + 1 �� jrijnR2n+1 j�jnPn(
os �i) + �0; (11)ãäå �i = jri��j� ðàññòîÿíèå ìåæäó òî÷êîé íàáëþäå�íèÿ � è i-ì çàðÿäîì, Pn(
os �i) � ïîëèíîìû Ëåæàí�äðà, �i = (dri; �) � óãîë ìåæäó òî÷êîé íàáëþäåíèÿ èi-ì çàðÿäîì.Â îáùåì ñëó÷àå çàäà÷à íå ðåøàåòñÿ àíàëèòè÷å�ñêè è äëÿ ðàñ÷åòà ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè êàæäîéêîí�èãóðàöèè íåîáõîäèìî ÷èñëåííî ðåøàòü óðàâíå�íèå Ëàïëàñà äëÿ N òî÷å÷íûõ çàðÿäîâ ñ ãðàíè÷íûìèóñëîâèÿìè. Ìû, îäíàêî, ìîæåì ñäåëàòü ñóùåñòâåí�íîå óïðîùåíèå, âîñïîëüçîâàâøèñü áëèçîñòüþ çíà÷å�íèÿ äèýëåêòðè÷åñêîé ïðîíèöàåìîñòè � ê åäèíèöå.Ïîñêîëüêó ý��åêòèâíûå ¾çàðÿäû èçîáðàæåíèé¿ ñî�äåðæàò ìàëûé (ïðè � � 1) ìíîæèòåëü �, ýíåðãèÿâçàèìîäåéñòâèÿ çàðÿäîâ ñ èçîáðàæåíèÿìè (ñâîèìè è÷óæèìè), âîîáùå ãîâîðÿ, âñåãäà ìåíüøå ýíåðãèè âçà�èìîäåéñòâèÿ çàðÿäîâ ìåæäó ñîáîé (ñì. òàêæå [26℄).Îäíàêî òàê êàê çàðÿäû â ñòàöèîíàðíîì ñîñòîÿíèè649



À. Ì. Ëèâøèö, Þ. Å. Ëîçîâèê ÆÝÒÔ, òîì 132, âûï. 3 (9), 2007íàõîäÿòñÿ áëèçêî ê ãðàíèöå êëàñòåðà (÷òî áóäåò âèä�íî èç äàëüíåéøåãî), è, òàêèì îáðàçîì, ðàññòîÿíèåîò çàðÿäà äî åãî ñîáñòâåííîãî èçîáðàæåíèÿ âåñüìàìàëî, âçàèìîäåéñòâèÿ çàðÿäîâ ñ ñîáñòâåííûìè èçîá�ðàæåíèÿìè áóäóò ó÷èòûâàòüñÿ. Ïîïðàâêó E(2)ext, ñî�îòâåòñòâóþùóþ âçàèìîäåéñòâèþ çàðÿäîâ ñ ÷óæèìèèçîáðàæåíèÿìè, ìîæíî îöåíèòü ïî �îðìóëåE(2)ext � hdiqh�iji2 + hdi2E(1)ext; (12)ãäå hdi � ñðåäíåå ðàññòîÿíèå îò çàðÿäà äî ãðàíèöûêëàñòåðà, h�iji � ñðåäíåå ðàññòîÿíèå ìåæäó çàðÿ�äàìè, à E(1)ext ñîîòâåòñòâóåò âçàèìîäåéñòâèþ çàðÿäîâñ ñîáñòâåííûìè èçîáðàæåíèÿìè. Ïðîâåäåííûé êîì�ïüþòåðíûé ðàñ÷åò (ñì. íèæå) ïîêàçûâàåò, ÷òî äëÿâñåõ çíà÷åíèé N � 100 ïîïðàâêîé E(2)ext ìîæíî ïðå�íåáðå÷ü. Òàêèì îáðàçîì, ïîòåíöèàëüíàÿ ýíåðãèÿ ñè�ñòåìû çàðÿäîâ â ãåëèåâîì êëàñòåðå ìîæåò áûòü çà�ïèñàíà â âèäåU tot = N�1Xi=1 NXj=i+1 e2��ij + NXi=1 Uext(jrij); (13)ãäå �ij = jri�rj j � ðàññòîÿíèå ìåæäó i-ì è j-ì çàðÿ�äàìè, à ïîòåíöèàëüíàÿ ýíåðãèÿ Uext(jrij) âçàèìîäåé�ñòâèÿ i-ãî çàðÿäà ñ åãî èçîáðàæåíèåì îïðåäåëÿåòñÿ�îðìóëîé (7). Ïðè ðàññìîòðåíèè ïðîöåññîâ êðèñòàë�ëèçàöèè è ïëàâëåíèÿ ïîäñèñòåìû çàðÿäîâ ìû ìîæåìíå ó÷èòûâàòü èçìåíåíèå ýíåðãèè ïîâåðõíîñòíîãî íà�òÿæåíèÿ êàïëè. Â çàäà÷å î ñòàáèëüíîñòè çàðÿæåííî�ãî ãåëèåâîãî êëàñòåðà (ï. 2.3) ýíåðãèÿ ïîâåðõíîñòíî�ãî íàòÿæåíèÿ äîëæíà áûòü ó÷òåíà.Èòàê, â ïðåäëîæåííîé ìîäåëè çàðÿæåííîãî ãåëè�åâîãî êëàñòåðà ïîòåíöèàëüíàÿ ýíåðãèÿ ñèñòåìû çà�ðÿäîâ âíóòðè äèýëåêòðè÷åñêîãî øàðà âû÷èñëÿåòñÿ âñëåäóþùåì ïðèáëèæåíèè: 1) òî÷íî ó÷èòûâàþòñÿ âñåïàðíûå êóëîíîâñêèå âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó çàðÿäà�ìè; 2) âçàèìîäåéñòâèå êàæäîãî çàðÿäà ñ ãðàíèöåéäèýëåêòðèêà ó÷èòûâàåòñÿ ëèøü êàê âçàèìîäåéñòâèåñ ñîáñòâåííûì èçîáðàæåíèåì (íåó÷òåííûå âêëàäû âïîòåíöèàëüíóþ ýíåðãèþ ñîîòâåòñòâóþò áîëåå ñëàáî�ìó âçàèìîäåéñòâèþ çàðÿäîâ ñ ÷óæèìè èçîáðàæåíè�ÿìè).2.2. Êðèñòàëëèçàöèÿ êëàñòåðà çàðÿäîâÊàê èçâåñòíî (ñì., íàïðèìåð, ðàáîòû [26�28℄),êëàñòåðû êóëîíîâñêèõ çàðÿäîâ êðèñòàëëèçóþòñÿ âðàçëè÷íûõ óäåðæèâàþùèõ ïîòåíöèàëàõ, îáðàçóÿ áî�ëåå èëè ìåíåå ÿðêî âûðàæåííûå îáîëî÷êè èç çàðÿ�äîâ. Ïðåäïîëîæèâ, ÷òî è â äàííîì ïîòåíöèàëå (ïî�

òåíöèàëå èçîáðàæåíèÿ) çàðÿäû òàêæå êðèñòàëëèçó�þòñÿ ñ îáðàçîâàíèåì îáîëî÷åê, ñäåëàåì ñîîòâåòñòâó�þùóþ îöåíêó. Äëÿ ñëó÷àÿ îäíîé îáîëî÷êè îòíîñè�òåëüíîå ðàññòîÿíèå an îò îáîëî÷êè çàðÿäîâ äî ïî�âåðõíîñòè êëàñòåðà ìîæåò áûòü âû÷èñëåíî èç óñëî�âèÿ ðàâíîâåñèÿ ñèë, äåéñòâóþùèõ íà îòäåëüíûé çà�ðÿä èç îáîëî÷êè. Ñ îäíîé ñòîðîíû, ýòî ñèëû êóëî�íîâñêîãî îòòàëêèâàíèÿ, êîòîðûå ìû ðàññ÷èòûâàåìâ ïðèáëèæåíèè ðàâíîìåðíî ðàçìàçàííîãî çàðÿäà, ñäðóãîé � óäåðæèâàþùèå ñèëû èçîáðàæåíèÿ:e2(N � 1)2�R2(1� an)2 = �e24�R2a2n : (14)Èç (14) ñëåäóåòan = p2�(N � 1)� �2(N � 1)� � �r �2(N � 1) : (15)Òàê, íàïðèìåð, äëÿ äâóõ çàðÿäîâ èìååì a2 � 0:104,äëÿ ïÿòèäåñÿòè a50 � 0:016 è äëÿ ñòà a100 � 0:012.Êàê ïîêàçûâàåò êîìïüþòåðíûé ðàñ÷åò (ñì. íèæå),äàííàÿ îöåíêà âåñüìà òî÷íà.Ñðàâíèì ñèòóàöèþ, êîãäà âñåN çàðÿäîâ íàõîäÿò�ñÿ âáëèçè ïîâåðõíîñòè êëàñòåðà (âíóòðè åäèíñòâåí�íîé îáîëî÷êè), ñ ñèòóàöèåé, â êîòîðîé îäèí çàðÿäíàõîäèòñÿ â öåíòðå êëàñòåðà è N � 1 çàðÿäîâ íàõî�äÿòñÿ âî âòîðîé îáîëî÷êå. Äëÿ îöåíêè áóäåì ñ÷è�òàòü, ÷òî ýíåðãèÿ ïîëÿðèçàöèè, ò. å. ýíåðãèÿ âçàèìî�äåéñòâèÿ çàðÿäîâ ñ èçîáðàæåíèÿìè, ïðåíåáðåæèìîìàëà ïî ñðàâíåíèþ ñ ïðÿìûì êóëîíîâñêèì âçàèìî�äåéñòâèåì è çàðÿäû â îáîèõ ñëó÷àÿõ ðàñïîëàãàþò�ñÿ íà ïîâåðõíîñòè ñ�åðû ðàäèóñà R. Âîñïîëüçóåì�ñÿ ïðèáëèæåíèåì ðàâíîìåðíî ðàçìàçàííîãî çàðÿäà.Äëÿ óäîáñòâà çàïèñè ïåðåéäåì ê åäèíèöàì, â êîòî�ðûõ e2�R = 1: (16)Ýíåðãèÿ EsphN;0 êëàñòåðà â ñëó÷àå, êîãäà âñå çàðÿäûíàõîäÿòñÿ íà ïîâåðõíîñòè ñ�åðû, â íîâûõ åäèíèöàõðàâíà N2=2. Ýíåðãèÿ êëàñòåðà ñ îäíèì çàðÿäîì âöåíòðå ðàâíàEsphN�1;1 = (N � 1)2=2 + (N � 1):Òàêèì îáðàçîì, ïðè âñåõ N âûïîëíÿåòñÿ ñîîòíîøå�íèå EsphN;0 = EsphN�1;1 + 1=2;ò. å. â ïðèáëèæåíèè ðàâíîìåðíî ðàçìàçàííîãî çàðÿ�äà ïðè âñåõ çíà÷åíèÿõ N êîí�èãóðàöèÿ ñ îäíèì çà�ðÿäîì â öåíòðå êëàñòåðà ýíåðãåòè÷åñêè âûèãðûøíà.650



ÆÝÒÔ, òîì 132, âûï. 3 (9), 2007 Êðèñòàëëèçàöèÿ è ïëàâëåíèå ñèñòåìû çàðÿäîâ : : :Â òî æå âðåìÿ èç òåîðåìû Èðíøîó ñëåäóåò, ÷òîòî÷å÷íûå çàðÿäû (ïðè ëþáîì ÷èñëå çàðÿäîâ N), ïî�ìåùåííûå â òðåõìåðíûé ¾ïîòåíöèàëüíûé ÿùèê¿, âðàâíîâåñèè äîëæíû ðàñïîëàãàòüñÿ íà ïîâåðõíîñòè.�àññìîòðèì íåñêîëüêî ÷àñòíûõ êîí�èãóðàöèé ñ òî�÷å÷íûìè çàðÿäàìè. Ïðè N = 3 ýêñòðåìóìó ýíåðãèèäàííîé ñèñòåìû ñîîòâåòñòâóþò, âî-ïåðâûõ, êîí�èãó�ðàöèÿ, â êîòîðîé çàðÿäû ðàñïîëîæåíû íà ïîâåðõíî�ñòè ñ�åðû â âåðøèíàõ ðàâíîñòîðîííåãî òðåóãîëüíè�êà â ïëîñêîñòè, ïðîõîäÿùåé ÷åðåç öåíòð ñ�åðû, è,âî-âòîðûõ, êîí�èãóðàöèÿ, â êîòîðîé çàðÿäû ðàñïî�ëîæåíû íà îäíîé îñè: äâà íà ïîâåðõíîñòè ñ�åðû èîäèí â åå öåíòðå. Èìååì ñîîòâåòñòâåííîEpnt3;0 = 1p3+ 1p3+ 1p3 � 1:7; Epnt2;1 = 1+1+12 = 2:5:Òàêèì îáðàçîì, êîí�èãóðàöèÿ ñ çàðÿäîì â öåíòðåíåâûãîäíà.Àíàëîãè÷íî, ïðè N = 5 çàðÿäû ðàñïîëàãàþòñÿëèáî â âåðøèíàõ âïèñàííîé â ñ�åðó áèïèðàìèäû ñòðåóãîëüíûì îñíîâàíèåì, ëèáî ÷åòûðå çàðÿäà èç ïÿ�òè ðàñïîëàãàþòñÿ â âåðøèíàõ òåòðàýäðà, âïèñàííîãîâ ñ�åðó, à ïÿòûé çàðÿä íàõîäèòñÿ â öåíòðå ñ�åðû.Â ïåðâîì ñëó÷àå äëèíà îñíîâàíèÿ áèïèðàìèäû ðàâ�íà p3, äëèíà áîêîâîãî ðåáðà ðàâíà p2. Äëÿ ýíåðãèèïîëó÷èì Epnt5;0 = 6p2 + 3p3 + 12 � 6:5:Âî âòîðîì ñëó÷àå äëèíà ðåáðà òåòðàýäðà ðàâíà 4=p6è, ñëåäîâàòåëüíî, ýíåðãèÿ ñèñòåìûEpnt4;1 = 6p64 + 4 � 7:7:Òàêèì îáðàçîì, â äàííîì ñëó÷àå êîí�èãóðàöèÿ ñ çà�ðÿäîì â öåíòðå òàêæå ýíåðãåòè÷åñêè íåâûãîäíà.Òàêèì îáðàçîì, ïðèáëèæåíèå ðàâíîìåðíî ðàç�ìàçàííîãî ïî ïîâåðõíîñòè ñ�åðû çàðÿäà íå äàåòâ äàííîì ñëó÷àå óäîâëåòâîðèòåëüíîãî ðåçóëüòàòà.Êîìïüþòåðíûé ðàñ÷åò êîí�èãóðàöèé çàðÿäîâ áóäåòïðåäñòàâëåí â ï. 3.1.2.3. Ñòàáèëüíîñòü çàðÿæåííîãî êëàñòåðàÏðè ÷èñëå çàðÿäîâ â ãåëèåâîì êëàñòåðå2 � N � 100 âñå çàðÿäû ðàñïîëîæåíû â íåïî�ñðåäñòâåííîé áëèçîñòè îò ïîâåðõíîñòè êëàñòåðà(ðåçóëüòàòû êîìïüþòåðíîãî ðàñ÷åòà äëÿ íóëåâîéòåìïåðàòóðû ñì. â ï. 3.1, äëÿ êîíå÷íîé òåìïåðàòó�ðû � â ï. 4.2). Òàêèì îáðàçîì, ê ìíîãîçàðÿäíîìóãåëèåâîìó êëàñòåðó (â ïðèáëèæåíèè ðàâíîìåðíî

ðàçìàçàííîãî ïî ïîâåðõíîñòè ñ�åðû çàðÿäà) ïðèìå�íèì êðèòåðèé �ýëåÿ [29℄ óñòîé÷èâîñòè çàðÿæåííîéæèäêîé êàïëè. Çàðÿæåííàÿ êàïëÿ, èìåþùàÿ ðàäèóñR, íåñóùàÿ çàðÿä Q (â íàøåì ñëó÷àå Q = eN),óñòîé÷èâà îòíîñèòåëüíî êîëåáàíèé ïîâåðõíîñòè ïðèR > 3r Q216��� (17)ãäå � � äèýëåêòðè÷åñêàÿ ïðîíèöàåìîñòü, à � � ïî�âåðõíîñòíîå íàòÿæåíèå âåùåñòâà.Êðèòåðèé (17) ïðèìåíèì êàê ê ïîëîæèòåëüíî,òàê è ê îòðèöàòåëüíî çàðÿæåííûì êëàñòåðàì. Îä�íàêî â ïîñëåäíåì ñëó÷àå âîçíèêàåò äîïîëíèòåëüíîåóñëîâèå óñòîé÷èâîñòè ñèñòåìû. Îòðèöàòåëüíûé èîíâ ãåëèè ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ïóçûðåê ïàðà, âíóòðèêîòîðîãî ëîêàëèçîâàí ýëåêòðîí. Êîãäà òàêîé ïóçû�ðåê íàõîäèòñÿ âáëèçè ïîâåðõíîñòè, îí (èç-çà çíà÷è�òåëüíûõ âáëèçè ãðàíèöû êîëåáàíèé ïîòåíöèàëüíîéýíåðãèè ýëåêòðîíà) íåñòàáèëåí è ðàçðóøàåòñÿ [23℄.Ïîëó÷àåì êðèòåðèé óñòîé÷èâîñòèR� > d0an ; (18)ãäå an � ðàññòîÿíèå (â áåçðàçìåðíûõ åäèíèöàõ) îòçàðÿäîâ äî ïîâåðõíîñòè êëàñòåðà, à d0 � ìèíèìàëü�íîå ðàññòîÿíèå ìåæäó ýëåêòðîíîì è ïîâåðõíîñòüþ,ïðè êîòîðîì çàðÿæåííûé ïóçûðåê ñòàáèëåí. Ñîãëàñ�íî (15), an �r �2(N � 1) :Â ðàáîòå [23℄ îïðåäåëåíî çíà÷åíèå d0 � 23�A. Òàêèìîáðàçîì, èìååì îöåíêó äëÿ êðèòè÷åñêîãî ðàäèóñà îò�ðèöàòåëüíî çàðÿæåííîãî ãåëèåâîãî êëàñòåðà:R�0 [�A℄ � d0r2(N � 1)� � 200pN � 1: (19)3. ÊÎÌÏÜÞÒÅ�ÍÛÉ �ÀÑ×ÅÒ. ÍÓËÅÂÀßÒÅÌÏÅ�ÀÒÓ�ÀÂ ðàñ÷åòàõ èñïîëüçóþòñÿ áåçðàçìåðíûå åäèíèöûêîîðäèíàò ~r, ýíåðãèè ~U è âðåìåíè ~t:~r = rR; ~U = U �Re2 ; ~t = tr e2m�R3 : (20)Äëÿ ïîèñêà ìèíèìóìîâ ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèèïðèìåíÿåòñÿ ìåòîä ãðàäèåíòíîãî ñïóñêà ñ ïåðåìåí�íîé âåëè÷èíîé øàãà [30℄:ri ! r0i = ri + 
Fi; (21)651
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N = 3 4 5 6 7 8

9 10 11 12 13 14�èñ. 1. �àâíîâåñíûå êîí�èãóðàöèè çàðÿäîâ â ãåëèåâîì êëàñòåðå â äèàïàçîíå N = 3�14ãäå Fi � ñèëà, äåéñòâóþùàÿ íà i-þ ÷àñòèöó. Åñëèíà êàêîì-ëèáî øàãå ýíåðãèÿ (13) ñèñòåìû âîçðîñ�ëà, øàã íå ïðèíèìàåòñÿ è âåëè÷èíà 
 óìåíüøàåòñÿâäâîå. Ïîñêîëüêó ñèñòåìà ìîæåò èìåòü íåñêîëüêîëîêàëüíûõ ìèíèìóìîâ, ïðè êàæäîì N ìû äåëàåì300 íåçàâèñèìûõ ñïóñêîâ ñî ñëó÷àéíûì íà÷àëüíûìðàñïîëîæåíèåì çàðÿäîâ âíóòðè ñ�åðû. Â îòäåëüíûõñëó÷àÿõ, åñëè ñèììåòðèÿ ñèñòåìû ïîçâîëÿëà ïðåäïî�ëîæèòü âîçìîæíûé ìèíèìóì, ïðîâîäèëèñü ñïóñêèèç êîí�èãóðàöèé, áëèçêèõ ê îæèäàåìûì. Ïîñêîëü�êó ñõåìà (21) ìîæåò â ïðèíöèïå ñîéòèñü ê ñåäëîâîéòî÷êå ýíåðãèè, äëÿ ïðîâåðêè óñòîé÷èâîñòè ïîëó÷åí�íîé êîí�èãóðàöèè fr0g çàòåì äåëàåòñÿ 500 ñëó÷àé�íûõ øàãîâ: ri ! r0i = ri + hi, ãäå hi � ñëó÷àéíàÿâåëè÷èíà ñ àáñîëþòíûì çíà÷åíèåì hi � 0:005. Åñ�ëè íà êàêîì-ëèáî øàãå t ýíåðãèÿ ñèñòåìû ïîíèçè�ëàñü, E(frigt) < E(frig0), òî ðàññìàòðèâàåìàÿ êîí��èãóðàöèÿ íå ÿâëÿåòñÿ ìèíèìóìîì è ìû ïîâòîðÿ�åì ãðàäèåíòíûé ñïóñê èç òî÷êè frigt. Èç ïîëó÷åí�íûõ òðåõñîò êîí�èãóðàöèé âûáèðàþòñÿ ëîêàëüíûåè ãëîáàëüíûé (îáëàäàþùèé íàèìåíüøåé ýíåðãèåé)ìèíèìóìû. Îòìåòèì, ÷òî �èçè÷åñêèì àíàëîãîì ãðà�äèåíòíîãî ñïóñêà â äàííîì ñëó÷àå ÿâëÿåòñÿ òàê íà�çûâàåìàÿ àðèñòîòåëåâà äèíàìèêà: ñêîðîñòè ÷àñòèöïðîïîðöèîíàëüíû äåéñòâóþùèì íà íèõ ñèëàì.3.1. �àâíîâåñíûå êîí�èãóðàöèè çàðÿäîâ.�åçóëüòàòû. Îáîëî÷êà çàðÿäîâÅñëè âíóòðè êëàñòåðà íàõîäèòñÿ îäèí çàðÿä,òî ýòîò ïîñëåäíèé áëàãîäàðÿ ïîòåíöèàëó èçîáðàæå�íèÿ (7) ëîêàëèçóåòñÿ â öåíòðå êëàñòåðà. Ïðè áîëü�øåì ÷èñëå çàðÿäîâ, 2 � N � 100, â êëàñòåðå, âñåçàðÿäû íàõîäÿòñÿ â óçêîì øàðîâîì ñëîå âáëèçè ïî�

âåðõíîñòè êëàñòåðà, ò. å. îáðàçóþò îäíó îáîëî÷êó.Íà ðèñ. 1 è 2 ïðåäñòàâëåíû òèïè÷íûå êîí�èãóðà�öèè çàðÿäîâ.Áîëåå òîãî, ïðè íàãðåâå êëàñòåðà çàðÿäû îñòàþò�ñÿ âíóòðè øàðîâîãî ñëîÿ âáëèçè ïîâåðõíîñòè â áîëü�øîì èíòåðâàëå òåìïåðàòóð, â òîì ÷èñëå è ïðè òåì�ïåðàòóðàõ, ïðè êîòîðûõ óïîðÿäî÷åííîé ñòðóêòóðûçàðÿäîâ óæå íå ñóùåñòâóåò (ñì. íèæå). Ñ óâåëè÷å�íèåì òåìïåðàòóðû øèðèíà îáîëî÷êè çàðÿäîâ íåçíà�÷èòåëüíî óâåëè÷èâàåòñÿ. Èíòåðåñíî ñðàâíèòü äàí�íóþ ñèñòåìó ñ äðóãèìè ïîäîáíûìè ñèñòåìàìè. Òàê,â êëàñòåðàõ èç îäíîèìåííûõ èîíîâ â ëîâóøêàõ Ïî�ëÿ è Ïåííèíãà (ñ ý��åêòèâíûì êâàäðàòè÷íûì óäåð�æèâàþùèì ïîòåíöèàëîì) ïðè N = 100 èìååòñÿ óæåíåñêîëüêî îáîëî÷åê çàðÿäîâ [27℄.Ìîæíî áûëî áû îæèäàòü, ÷òî ïðè ïðî÷èõ ðàâ�íûõ óñëîâèÿõ êîí�èãóðàöèè ñ áîëåå âûñîêîé ñèì�ìåòðèåé ýíåðãåòè÷åñêè áîëåå âûãîäíû. Îäíàêî, êàêîêàçûâàåòñÿ, ýòî íå âñåãäà âåðíî. Íàïðèìåð, â ñè�ñòåìå ñ N = 92 ñóùåñòâóåò ëîêàëüíûé ìèíèìóì ñòî÷å÷íîé ãðóïïîé ñèììåòðèè Ih, íî ëîêàëüíûé ìè�íèìóì ñ ñèììåòðèåé C2 ãëóáæå, à ãëîáàëüíûé ìèíè�ìóì îïèñûâàåòñÿ òî÷å÷íîé ãðóïïîé ñèììåòðèè D2.Êðîìå òîãî, îïðåäåëåííûå êîí�èãóðàöèè ñ âûñîêîéñèììåòðèåé, íî ñîäåðæàùèå íåòðåóãîëüíûå ãðàíè,âîîáùå ÿâëÿþòñÿ íåóñòîé÷èâûìè � ñîîòâåòñòâóþòñåäëîâûì òî÷êàì ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè (ñì. íè�æå).Â ðàññìàòðèâàåìîì äèàïàçîíå çíà÷åíèé N áû�ëè íàéäåíû ñòàáèëüíûå êîí�èãóðàöèè ïðàêòè÷åñêèâñåõ ñóùåñòâóþùèõ â ïðèðîäå ãðóïï ñèììåòðèé. Âòàáë. 1 ïðèâåäåíû, â ÷àñòíîñòè, ãðóïïû ñèììåòðèéè äèïîëüíûå ìîìåíòû d = ����NPi ri���� ðàâíîâåñíûõ ñè�652



ÆÝÒÔ, òîì 132, âûï. 3 (9), 2007 Êðèñòàëëèçàöèÿ è ïëàâëåíèå ñèñòåìû çàðÿäîâ : : :
N = 15
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�èñ. 2. �àâíîâåñíûå êîí�èãóðàöèè çàðÿäîâ â ãåëèåâîì êëàñòåðå â äèàïàçîíå N = 15�34ñòåì. Êîí�èãóðàöèè, èìåþùèå ñèììåòðèþ, áîëååâûñîêóþ ÷åì Cn, îáëàäàþò íóëåâûì äèïîëüíûììîìåíòîì. Êîí�èãóðàöèè çàðÿäîâ, ãðóïïà ñèììåò�ðèè êîòîðûõ íå âêëþ÷àåò ïëîñêîñòåé ñèììåòðèè,ñóùåñòâóþò â âèäå äâóõ ýíàíòèîìîð�íûõ ñòðóêòóð(¾ïðàâîé¿ è ¾ëåâîé¿), îïèñûâàåìûõ îäíîé è òîé æåãðóïïîé ñèììåòðèè è èìåþùèõ îäèíàêîâóþ ýíåð�ãèþ. Òàê, ýíàíòèîìîð�íûå ãëîáàëüíûå ìèíèìóìûâîçíèêàþò â ðàññìàòðèâàåìîé ñèñòåìå ïðè N = 15,16, 23, 24, 26, 28; : : : (ñì. òàáë. 1).Îòíîøåíèå E(2)ext=E(1)ext (ñì. �îðìóëó (12)) äëÿâñåõ ðàññ÷èòàííûõ êîí�èãóðàöèé çàðÿäîâ ñîñòàâëÿ�åò ìåíåå 0.05, à ïîïðàâêà ê ïîëíîé ýíåðãèè (ïðèN � 4) ñîñòàâëÿåò ìåíåå 0.005. Òàêèì îáðàçîì, ïðè

ìîäåëèðîâàíèè ïðîöåññîâ êðèñòàëëèçàöèè è ïëàâëå�íèÿ ïîäñèñòåìû çàðÿäîâ ìîæíî èñïîëüçîâàòü âûðà�æåíèå äëÿ ïîëíîé ýíåðãèè çàðÿæåííîãî ãåëèåâîãîêëàñòåðà â âèäå (13).3.2. Ñòðóêòóðà îáîëî÷êè çàðÿäîâÏðîáëåìà ðàñïîëîæåíèÿ òî÷å÷íûõ êóëîíîâñêèõçàðÿäîâ íà ïîâåðõíîñòè ñ�åðû ñ íàèìåíüøåé ýíåð�ãèåé èçâåñòíà êàê ïðîáëåìà Òîìñîíà [28; 31�35℄. Îñî�áåííîñòè âîçíèêàþùåé â ýòîì ñëó÷àå ñòðóêòóðû çà�ðÿäîâ ðàññìàòðèâàëèñü íàìè ðàíåå [36℄. Ïîâòîðèìçäåñü òîëüêî êëþ÷åâûå ìîìåíòû.Õîðîøî èçâåñòíî, ÷òî íà ïëîñêîñòè ïðè ðàçëè÷�653



À. Ì. Ëèâøèö, Þ. Å. Ëîçîâèê ÆÝÒÔ, òîì 132, âûï. 3 (9), 2007Òàáëèöà 1. �àâíîâåñíûå êîí�èãóðàöèè çàðÿäîâ â ãåëèåâîì êëàñòåðå: N � ÷èñëî çàðÿäîâ (N = 2�100), an �ñðåäíåå ðàññòîÿíèå îò çàðÿäîâ äî ãðàíèöû êëàñòåðà, d �äèïîëüíûé ìîìåíò ñèñòåìû, G � ãðóïïà ñèììåòðèè(â ñèìâîëèêå Øåí�ëèñà), F�oppl � èíäåêñ Ôåïïëà, U tot � ïîëíàÿ ýíåðãèÿ ñèñòåìû, (Uext=U int) � îòíîøåíèåýíåðãèè ïîëÿðèçàöèè ê ýíåðãèè ïðÿìîãî êóëîíîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ çàðÿäîâN an � 100, % d G F�oppl U tot UextU int � 100, %2 17.5083 0 � 2 0.7601 25.40423 12.6836 0 � 3 2.2914 15.51664 10.4606 0 Td 1; 3 4.5968 12.02235 9.0237 0 D3h 1; 3; 1 7.8298 10.01746 8.0798 0 Oh 1; 4; 1 11.8179 8.79067 7.3377 0 D5h 1; 5; 1 16.8246 7.86808 6.7790 0 D4d 42 22.6251 7.19729 6.3257 0 D3h 33 29.3324 6.665210 5.9487 0 D4d 1; 42; 1 36.9538 6.230911 5.6266 0.01197 C2v 1; 2; 4; 22 45.5398 5.865212 5.3599 0 Ih 1; 52; 1 54.8414 5.566213 5.1162 0.00806 C2v 1; 22; 4; 22 65.3112 5.295514 4.9065 0 D6d 1; 62; 1 76.5736 5.064715 4.7193 0 D3 35 88.7807 4.860116 4.5518 0 T 1; 35 101.8963 4.678217 4.4004 0 D5h 1; 53; 1 115.9401 4.514618 4.2629 0 D4d 1; 44; 1 130.9088 4.366719 4.1362 0.00013 C2v 1; 4; 2; 4; 22; 4 146.8803 4.231020 4.0214 0 D3h 1; 32; 6; 32; 1 163.6621 4.108621 3.9147 0.00131 C2v 1; 22; 4; 22; 4; 22 181.4419 3.995122 3.8161 0 Td 1; 32; 6; 33 200.1335 3.890623 3.7236 0 D3 1; 37; 1 219.8513 3.792824 3.6385 0 O 46 240.3635 3.703125 3.5579 0.00096 C1h 110; 5; 110 261.9547 3.618326 3.4827 0.00181 C2 213 284.4230 3.539427 3.4124 0 D5h 1; 55; 1 307.7616 3.465728 3.3455 0 T 1; 39 332.1470 3.395829 3.2822 0 D3 1; 39; 1 357.5107 3.329630 3.2227 0 D2 1; 214; 1 383.7205 3.267631 3.1661 0.00304 C3v 1; 32; 6; 32; 6; 32 410.9113 3.208732 3.1128 0 Ih 1; 56; 1 438.9237 3.153333 3.0610 0.00413 C1h 113; 7; 113 468.1793 3.099534 3.0123 0 D2 1; 216; 1 498.2089 3.049035 2.9656 0.00040 C2 1; 4; 215 529.2248 3.000636 2.9211 0 D2 218 561.1477 2.954637 2.8785 0 D5h 1; 57; 1 594.0355 2.910638 2.8377 0 D6d 1; 66; 1 627.8663 2.868439 2.7985 0 D3h 32; 6; 3; 9; 3; 6; 32 662.6478 2.8280654



ÆÝÒÔ, òîì 132, âûï. 3 (9), 2007 Êðèñòàëëèçàöèÿ è ïëàâëåíèå ñèñòåìû çàðÿäîâ : : :Ïðîäîëæåíèå òàáë. 1N an � 100, % d G F�oppl U tot UextU int � 100, %40 2.7609 0 Td 1; 32; 6; 32; 6; 3; 6; 32 698.3849 2.789241 2.7247 0 D3h 1; 32; 6; 3; 9; 3; 6; 32; 1 735.0971 2.751942 2.6899 0 D5h 1; 53; 10; 53; 1 772.7480 2.716143 2.6563 0.00038 C2v 1; 2; 4; 2; 42; 22; 43; 2; 4; 22 811.3696 2.681544 2.6241 0 Oh 43; 8; 4; 8; 43 850.8789 2.648445 2.5928 0 D3 315 891.4399 2.616246 2.5626 0 T 1; 315 932.9844 2.585247 2.5334 0.00238 C1h 120; 7; 120 975.4598 2.555248 2.5054 0 O 412 1018.7105 2.526549 2.4779 0.00147 C3 1; 316 1063.1749 2.498450 2.4516 0 D6d 1; 68; 1 1108.4342 2.471451 2.4259 0 D3 317 1154.7244 2.445252 2.4011 0.00044 C3 1; 317 1201.9951 2.419753 2.3770 0.00027 C2v 1; 4; 2; 42; 2; 42; 22; 44; 22; 4 1250.1854 2.395054 2.3536 0.00013 C2 227 1299.3284 2.371155 2.3308 0.00038 C2 1; 227 1349.4607 2.347856 2.3087 0 D2 228 1400.5198 2.325357 2.2872 0 D3 319 1452.5618 2.303358 2.2663 0 D2 1; 211; 4; 22; 4; 211; 1 1505.5669 2.281959 2.2459 0.00013 C2 1; 229 1559.5076 2.261260 2.2261 0 D3 320 1614.3652 2.241061 2.2068 0.00105 � 161 1670.2955 2.221262 2.1880 0 D5 1; 512; 1 1727.0957 2.202163 2.1696 0 D3 321 1784.9153 2.183364 2.1516 0 D2 232 1843.7031 2.165165 2.1341 0.00039 C2 1; 232 1903.4487 2.147266 2.1171 0.00075 C2 233 1964.1167 2.129967 2.1004 0 D5 1; 513; 1 2025.7066 2.112968 2.0841 0 D2 234 2088.3849 2.096369 2.0682 0 D3 323 2151.9840 2.080170 2.0526 0 D2d 1; 2; 4; 2; 42; 2; 48; 2; 42; 2; 4; 2; 1 2216.5056 2.064371 2.0374 0.00121 C2 1; 228; 4; 25 2282.0241 2.048872 2.0225 0 I 1; 514; 1 2348.3564 2.033773 2.0079 0.00152 C2 1; 236 2415.9914 2.018874 1.9936 0.00062 C2 237 2484.4441 2.004275 1.9796 0 D3 325 2553.7669 1.990076 1.9659 0.00091 C2 238 2624.1134 1.976177 1.9525 0 D5 1; 515; 1 2695.3424 1.962578 1.9393 0 Th 326 2767.6078 1.949279 1.9264 0.00068 C1h 12; 2; 128; 2; 11; 2; 128; 2; 12 2840.8938 1.9361655



À. Ì. Ëèâøèö, Þ. Å. Ëîçîâèê ÆÝÒÔ, òîì 132, âûï. 3 (9), 2007Ïðîäîëæåíèå òàáë. 1N an � 100, % d G F�oppl U tot UextU int � 100, %80 1.9138 0 D4d 43; 8; 42; 8; 42; 8; 42; 8; 43 2915.0982 1.923281 1.9013 0.00019 C2 1; 240 2990.3778 1.910682 1.8892 0 D2 1; 240; 1 3066.5496 1.898383 1.8772 0.00033 C2 1; 241 3143.6460 1.886284 1.8655 0.00039 C2 1; 241; 1 3221.7341 1.874385 1.8540 0.00041 C2 1; 242 3300.7955 1.862686 1.8427 0.00134 C2 226; 4; 215 3380.8239 1.851187 1.8316 0.00073 C2 1; 217; 4; 224 3461.8043 1.839988 1.8207 0 D2 244 3543.7277 1.828889 1.8100 0.00007 C2 1; 244 3626.6643 1.818090 1.7995 0 D3 330 3710.5469 1.807391 1.7891 0.00003 C2 1; 245 3795.4130 1.796892 1.7789 0 D2 246 3881.2474 1.786593 1.7689 0.00021 C2 1; 220; 4; 224 3968.0697 1.776494 1.7591 0 D2 1; 246; 1 4055.8161 1.766495 1.7494 0.00011 C2 1; 218; 4; 227 4144.5733 1.756696 1.7399 0.00004 C2 212; 4; 234 4234.2625 1.747097 1.7305 0.00009 C2 1; 248 4324.9621 1.737598 1.7213 0.00011 C2 249 4416.5826 1.728299 1.7122 0.00015 C2 1; 233; 4; 214 4509.2445 1.7190100 1.7033 0 T 1; 333 4602.8124 1.7099íûõ ïîòåíöèàëàõ îòòàëêèâàíèÿ [37�39℄ óñòîé÷èâàòðåóãîëüíàÿ ðåøåòêà, êîòîðàÿ îáëàäàåò íàèìåíüøåéýíåðãèåé ïî ñðàâíåíèþ ñ ðåøåòêàìè äðóãèõ òèïîâ(êâàäðàòíîé, ñîòîâîé è äð.). Òàêèì îáðàçîì, åñòå�ñòâåííî îæèäàòü, ÷òî íà èñêðèâëåííîé ïîâåðõíîñòèâ îáëàñòè h�iji � R, ãäå R � ðàäèóñ êðèâèçíû ïî�âåðõíîñòè (ðàäèóñ êëàñòåðà), à h�iji � ñðåäíåå ðàñ�ñòîÿíèå ìåæäó ÷àñòèöàìè, òðåóãîëüíàÿ ðåøåòêà òàê�æå áóäåò ëîêàëüíî óñòîé÷èâà. Â ÷àñòíîñòè, íà ëþ�áîì ñåãìåíòå ïîâåðõíîñòè ñ�åðû â ïðåäåëå áîëüøèõN åñòåñòâåííî îæèäàòü îáðàçîâàíèÿ òðåóãîëüíîé ðå�øåòêè. Îäíàêî ¾ðåøåòêà¿, åñëè ðàññìàòðèâàòü åå íàâñåé ïîâåðõíîñòè ñ�åðû, îáëàäàåò ðÿäîì ñóùåñòâåí�íûõ îñîáåííîñòåé, âîçíèêàþùèõ âñëåäñòâèå òîïîëî�ãè÷åñêèõ îòëè÷èé ïëîñêîñòè îò çàìêíóòîé îäíîñâÿç�íîé ïîâåðõíîñòè.Äëÿ îïèñàíèÿ ñòðóêòóðû îáîëî÷êè ìû ââîäèìòåðìèí ¾çàìêíóòàÿ êâàçèäâóìåðíàÿ òðåóãîëüíàÿ ðå�øåòêà ñ òîïîëîãè÷åñêèìè äå�åêòàìè¿. Ïîä çàìêíó�òîé ìû ïîíèìàåì ðåøåòêó, óëîæåííóþ íà ëþáîé çà�
K = 6,K = 6, K = 5 K = 7

à á
�èñ. 3. Äèñêëèíàöèè â ïëîñêîé òðåóãîëüíîé ðåøåò-êå (K � ÷èñëî áëèæàéøèõ ñîñåäåé): à � äèñêëèíà-öèÿ ñ òîïîëîãè÷åñêîé ìîùíîñòüþ m = +1 (ïåíòà-ìåð); á � äèñêëèíàöèÿ m = �1 (ãåïòàìåð)ìêíóòîé îäíîñâÿçíîé ïîâåðõíîñòè, íå îáÿçàòåëüíîâûïóêëîé. Â çàìêíóòîé ðåøåòêå íåèçáåæíî ñîäåð�æàòñÿ òîïîëîãè÷åñêèå äå�åêòû.Êàê èçâåñòíî, ïëîñêàÿ ðåøåòêà ìîæåò ñîäåðæàòü656



ÆÝÒÔ, òîì 132, âûï. 3 (9), 2007 Êðèñòàëëèçàöèÿ è ïëàâëåíèå ñèñòåìû çàðÿäîâ : : :äå�åêòû äâóõ òèïîâ, äèñëîêàöèè è äèñêëèíàöèè,ïðè÷åì ïîñëåäíèå ÿâëÿþòñÿ òîïîëîãè÷åñêèìè äå��åêòàìè. Äèñêëèíàöèÿ íàðóøàåò â ïëîñêîé ðåøåò�êå ñèììåòðèþ íàïðàâëåíèé âåêòîðà, ñîåäèíÿþùåãîáëèæàéøèå ýêâèâàëåíòíûå ÷àñòèöû. Åñëè ìû ðàç�ìåñòèì äèñêëèíàöèþ ìîùíîñòè m â òî÷êå ïëîñêîéðåøåòêè, ÷åðåç êîòîðóþ èçíà÷àëüíî ïðîõîäèëà îñüñèììåòðèè n-é ñòåïåíè, òî ïðè îáõîäå âîêðóã ýòîéòî÷êè (ÿäðà äèñêëèíàöèè) çíà÷åíèå �àçû ' èçìå�íèòñÿ íà âåëè÷èíó Æ' = 2�m=n. Òàêèì îáðàçîì, ÷à�ñòèöà, èìåþùàÿ íå øåñòü, à ïÿòü áëèæàéøèõ ñîñå�äåé (ïåíòàìåð) â ïëîñêîé òðåóãîëüíîé ðåøåòêå, ÿâ�ëÿåòñÿ ÿäðîì äèñêëèíàöèè ìîùíîñòè m = +1, ÷à�ñòèöà, èìåþùàÿ ÷åòûðå áëèæàéøèõ ñîñåäà, � ÿäðîìäèñêëèíàöèè ìîùíîñòèm = +2 è ò. ä. (ðèñ. 3). Â ëþ�áîé ðåàëüíîé ïëîñêîé ìàêðîñêîïè÷åñêîé ðåøåòêå îá�ðàçîâàíèå äèñêëèíàöèé ìàëîâåðîÿòíî èç-çà âûñîêîéýíåðãèè âîçíèêàþùèõ óïðóãèõ äå�îðìàöèé [40℄. Âîòëè÷èå îò ïëîñêîé ðåøåòêè ëþáàÿ çàìêíóòàÿ êâà�çèäâóìåðíàÿ ðåøåòêà ñîäåðæèò äèñêëèíàöèè, ïðè�÷åì ïîëíàÿ (ñóììàðíàÿ) òîïîëîãè÷åñêàÿ ìîùíîñòüM äå�åêòîâ âñåãäà ïîñòîÿííà è çàâèñèò òîëüêî îòòèïà ðåøåòêè, â òðåóãîëüíîé Mtr = 12, â êâàäðàò�íîé Mq = 8 è â ãåêñàãîíàëüíîé Mhex = 12. Äàííûåñîîòíîøåíèÿ ìîãóò áûòü ïîëó÷åíû èç òåîðåìû Ýéëå�ðà äëÿ âûïóêëûõ ìíîãîãðàííèêîâ [36℄. Ñîãëàñíî òå�îðåìå Ýéëåðà, V +F�E = 2, ãäå V � ÷èñëî âåðøèí,F � ÷èñëî ãðàíåé, à E � ÷èñëî ðåáåð ïðîèçâîëüíî�ãî âûïóêëîãî ìíîãîãðàííèêà. ¾Çàìêíóòàÿ ðåøåòêà¿óëîæåíà íà çàìêíóòîé îäíîñâÿçíîé ïîâåðõíîñòè è,òàêèì îáðàçîì, èçîìîð�íà âûïóêëîìó ìíîãîðàííè�êó. Â íàñòîÿùåé ðàáîòå äëÿ ïîñòðîåíèÿ ðåøåòêè1)ìû èñïîëüçóåì ðåáðà âûïóêëîãî ìíîãîãðàííèêà, ââåðøèíàõ êîòîðîãî ðàñïîëîæåíû çàðÿäû. Èç ñòåðåî�ìåòðèè èçâåñòíî, ÷òî âûïóêëûé ìíîãîãðàííèê îä�íîçíà÷íî çàäàåòñÿ íàáîðîì ñâîèõ âåðøèí. Äðóãèìèñëîâàìè, åñëè íà íåêîòîðûõ òî÷êàõ â ïðîñòðàíñòâåêàê íà âåðøèíàõ ìîæíî ïîñòðîèòü âûïóêëûé ìíî�ãîãðàííèê, òî òàêîé ìíîãîãðàííèê � åäèíñòâåííûé.Ïîñêîëüêó ïðè N � 4 çàðÿäû ðàñïîëîæåíû íà âû�ïóêëîé ïîâåðõíîñòè, íà çàðÿäàõ ìîæåò áûòü ïîñòðî�åí âûïóêëûé ìíîãîãðàííèê, è, ñëåäîâàòåëüíî, òàêîåïîñòðîåíèå ðåøåòêè îäíîçíà÷íî. Îòìåòèì, ÷òî äëÿïîñòðîåíèÿ çàìêíóòîé ðåøåòêè ìîãóò áûòü ïðèìåíå�íû è äðóãèå ñïîñîáû. Íàïðèìåð, âîçìîæíî ìîäè�è�öèðîâàòü ìåòîä Âîðîíîãî äëÿ ïîñòðîåíèÿ ðåøåòîêíà èñêðèâëåííûõ ïîâåðõíîñòÿõ (îðèãèíàëüíûé ìå�1) Çäåñü è íèæå ðå÷ü èäåò î ¾çàìêíóòîé êâàçèäâóìåðíîéòðåóãîëüíîé ðåøåòêå ñ òîïîëîãè÷åñêèìè äå�åêòàìè¿.

òîä Âîðîíîãî èñïîëüçóåòñÿ äëÿ ïîñòðîåíèÿ ðåøåòîêíà ïëîñêîñòè).Îêàçûâàåòñÿ, ÷òî åñëè êîí�èãóðàöèÿ ñîîòâåò�ñòâóåò ìèíèìóìó, ãëîáàëüíîìó èëè ëîêàëüíîìó, òîïîñòðîåííûé íà çàðÿäàõ âûïóêëûé ìíîãîãðàííèêïî÷òè âñåãäà ñîäåðæèò òîëüêî òðåóãîëüíûå ãðàíè.Êðîìå òîãî, ïðè ÷èñëå çàðÿäîâ N � 12 ìíîãîãðàí�íèêè â áîëüøèíñòâå ñëó÷àåâ ñîäåðæàò 12 âåðøèí,èíöèäåíòíûõ ïÿòè ðåáðàì, è N � 12 âåðøèí, èíöè�äåíòíûõ øåñòè ðåáðàì. Êîí�èãóðàöèè, â òîì ÷èñëåñ âûñîêîé òî÷å÷íîé ñèììåòðèåé, íî ñ íåòðåóãîëüíû�ìè ãðàíÿìè, êàê ïðàâèëî, íåóñòîé÷èâû. Â ÷àñòíî�ñòè, íåóñòîé÷èâû êóá ïðè N = 8, äîäåêàýäð ïðèN = 20, ¾�óëëåðåí¿ (ðàññìàòðèâàåìûé çäåñü êàêãåîìåòðè÷åñêàÿ �èãóðà) ïðè N = 60. Îòäåëüíûåìíîãîãðàííèêè èç çàðÿäîâ, ñîîòâåòñòâóþùèå, íàïðè�ìåð, ãëîáàëüíûì ìèíèìóìàì ïðè N = 8; 24; 44; 48,ñîäåðæàò ÷åòûðåõóãîëüíûå ãðàíè. Â ïðèíöèïå, ïðèïîñòðîåíèè çàìêíóòîé òðåóãîëüíîé ðåøåòêè ìîæíîèçáåæàòü ïîÿâëåíèÿ â íåé ÷åòûðåõóãîëüíûõ ãðàíåé.Äëÿ ýòîãî äîñòàòî÷íî â óæå ïîñòðîåííóþ ðåøåòêóïðîèçâîëüíî äîáàâèòü ðåáðà � ïî îäíîìó ðåáðó íàîäíó èç äèàãîíàëåé êàæäîé ÷åòûðåõóãîëüíîé ãðàíè.Â òî æå âðåìÿ â áîëüøèíñòâå ñëó÷àåâ âîçíèêíîâåíèåíåòðåóãîëüíîé ãðàíè â ðåøåòêå ñâÿçàíî ñ íåêîòîðîéñïåöè�è÷åñêîé ãðóïïîé ñèììåòðèè. Íàïðèìåð, ÷å�ðåç öåíòð ÷åòûðåõóãîëüíîé ãðàíè ìîæåò ïðîõîäèòüîñü ñèììåòðèè ÷åòâåðòîãî ïîðÿäêà (ïðîñòàÿ èëè ïî�âîðîòíàÿ), êàê â êîí�èãóðàöèÿõ ïðè ÷èñëå çàðÿäîâN = 8; 24; 44; 48, èëè ïëîñêîñòü ñèììåòðèè, êàê ïðèN = 33.Èñïîëüçóþòñÿ ñëåäóþùèå îáîçíà÷åíèÿ äå�åê�òîâ çàìêíóòîé òðåóãîëüíîé ðåøåòêè: ïåíòàìåð �P -äèñêëèíàöèÿ (m = +1); òåòðàìåð � T -äèñêëèíà-öèÿ (m = +2); òðèìåð � Tr-äèñêëèíàöèÿ (m = +3);ãåïòàìåð� H-äèñêëèíàöèÿ (m = �1). Ñ òîïîëîãè�÷åñêîé òî÷êè çðåíèÿ ÷åòûðåõóãîëüíàÿ ãðàíü â òðå�óãîëüíîé ðåøåòêå ÿâëÿåòñÿ äèñêëèíàöèåé m = +2.Â ÿäðå òàêîé äèñêëèíàöèè (â öåíòðå ãðàíè) îòñóò�ñòâóåò ÷àñòèöà. Òàêîé äå�åêò çàìêíóòîé òðåóãîëü�íîé ðåøåòêè íàçâàí F -äèñêëèíàöèåé. Êàê ñëåäóåòèç òåîðåìû Ýéëåðà, ÷èñëà ïåíòàìåðîâ (N5), òåòðà�ìåðîâ (N4), òðèìåðîâ (N3), ãåïòàìåðîâ (N7), îêòàìå�ðîâ (N8) â çàìêíóòîé òðåóãîëüíîé ðåøåòêå, ñîäåðæà�ùåé òîëüêî òðåóãîëüíûå è ÷åòûðåõóãîëüíûå ãðàíè,ñâÿçàíû ñîîòíîøåíèåìN5 + 2N4 + 3N3 �N7 � 2N8 � 2Q = 12; (22)ãäå Q � ÷èñëî ÷åòûðåõóãîëüíûõ ãðàíåé. Â áîëåå îá�ùåì âèäå ðàâåíñòâî (22) ìîæåò áûòü çàïèñàíî â âèäå9 ÆÝÒÔ, âûï. 3 (9) 657



À. Ì. Ëèâøèö, Þ. Å. Ëîçîâèê ÆÝÒÔ, òîì 132, âûï. 3 (9), 2007M = (N+1 �N�1) + 2(N+2 �N�2) ++ 3(N+3 �N�3) + : : : = 12;ãäå M � ïîëíàÿ òîïîëîãè÷åñêàÿ ìîùíîñòü äå�åê�òîâ çàìêíóòîé òðåóãîëüíîé ðåøåòêè, à Ni � ÷èñ�ëî äèñêëèíàöèé â ðåøåòêå ñ òîïîëîãè÷åñêîé ìîù�íîñòüþ i (i = �1;�2; : : : ). Èíäåêñ ðåøåòêè [36℄ îïè�ñûâàåò, êàêèå äå�åêòû è â êàêîì êîëè÷åñòâå ïðè�ñóòñòâóþò â ðåøåòêå. ×èñëî, ñòîÿùåå ïåðåä ñèìâî�ëîì äå�åêòà, � ýòî ÷èñëî äå�åêòîâ äàííîãî òèïàâ ðåøåòêå. Íàïðèìåð, èíäåêñ 12P îçíà÷àåò, ÷òî âðåøåòêå ñîäåðæèòñÿ äâåíàäöàòü P -äèñêëèíàöèé, èí�äåêñ 2T8P îçíà÷àåò, ÷òî â ðåøåòêå ñîäåðæèòñÿ äâåT -äèñêëèíàöèè è âîñåìü P -äèñêëèíàöèé, è ò. ä. Êîì�ïëåêñ èç äâóõ äèñêëèíàöèé ïðîòèâîïîëîæíîãî çíà�êà � äèïîëü PH � ñîîòâåòñòâóåò äå�åêòó ðåøåò�êè � äèñëîêàöèè (äëÿ ïëîñêîé ðåøåòêè ïîêàçàíî âðàáîòå [40℄).Áîëüøàÿ ÷àñòü ðàññìàòðèâàåìûõ â íàñòîÿùåéðàáîòå ñòðóêòóð èìååò òèï 12P , èñêëþ÷åíèÿ ñîáðà�íû â òàáë. 2.Îòìåòèì, ÷òî ìîäåëüþ çàìêíóòîé ãåêñàãîíàëü�íîé ðåøåòêè îïèñûâàåòñÿ ñòðóêòóðà �óëëåðåíîâ.�ðà� çàìêíóòîé ãåêñàãîíàëüíîé ðåøåòêè ÿâëÿåòñÿäóàëüíûì ïî îòíîøåíèþ ê ãðà�ó çàìêíóòîé òðå�óãîëüíîé ðåøåòêè, ïðè÷åì öåíòðàìè äèñêëèíàöèéâ çàìêíóòîé ãåêñàãîíàëüíîé ðåøåòêå ÿâëÿþòñÿ íåâåðøèíû, à ãðàíè. Òàê, ñòðóêòóðå ïåðâîãî ýêñïåðè�ìåíòàëüíî ïîëó÷åííîãî �óëëåðåíà C60 [41℄ ñîîòâåò�ñòâóåò ëîêàëüíûé ìèíèìóì (N = 32, ñèììåòðèÿ Ih)â ñèñòåìå êóëîíîâñêèõ çàðÿäîâ íà ñ�åðå.Îòìåòèì òàêæå, ÷òî ïðè íåáîëüøîì ÷èñëåN < 20 çàðÿäîâ äëÿ îïèñàíèÿ ñòðóêòóðû çàðÿäîâíà ñ�åðå ìîæåò áûòü èñïîëüçîâàí äðóãîé ïîäõîä,à èìåííî, ïðåäñòàâëåíèå î ïîñòåïåííî çàïîëíÿþ�ùèõñÿ ñ óâåëè÷åíèåì N ñîîñíûõ ¾êîëüöàõ¿, èëè¾ïîÿñàõ¿, çàðÿäîâ íà ñ�åðå (ñì. ðèñ. 1). Ýòîòïîäõîä âîñõîäèò ê êëàññè÷åñêîé ðàáîòå Òîìñîíà [42℄î ìîäåëè àòîìà.4. ÊÎÌÏÜÞÒÅ�ÍÛÉ �ÀÑ×ÅÒ. ÊËÀÑÒÅ�Ï�È ÊÎÍÅ×ÍÎÉ ÒÅÌÏÅ�ÀÒÓ�ÅÄëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ íàãðåâà ñèñòåìû ïðèìåíÿåò�ñÿ ìåòîä Ìîíòå-Êàðëî ñ êëàññè÷åñêîé ïðîöåäóðîéÌåòðîïîëèñà [43℄. Âûïîëíÿåòñÿ ñëó÷àéíûé ïðîáíûéøàã (èñïîëüçóåì äâà òèïà ñëó÷àéíûõ øàãîâ, ñì. íè�æå). Åñëè ýíåðãèÿ ñèñòåìû â ðåçóëüòàòå ýòîãî øàãàïîíèçèëàñü, òî øàã ïðèíèìàåòñÿ, â ïðîòèâíîì ñëó�÷àå âûáðàñûâàåòñÿ ñëó÷àéíîå ÷èñëî p ñ ðàâíîìåð�íûì ðàñïðåäåëåíèåì â èíòåðâàëå îò íóëÿ äî åäè�íèöû. Åñëè exp(�j�Ej=T ) < p, ãäå �E � èçìåíå�

Òàáëèöà 2. �àâíîâåñíûå êîí�èãóðàöèè çàðÿ-äîâ, ñîîòâåòñòâóþùèå çàìêíóòûì ðåøåòêàì ñ èí-äåêñîì, îòëè÷íûì îò 12P , ïðè ÷èñëå çàðÿäîâ â êëà-ñòåðå 4 � N � 100. Èñïîëüçîâàíû ñëåäóþùèå îáî-çíà÷åíèÿ: Ni � ÷èñëî âåðøèí çàìêíóòîé ðåøåòêè,èíöèäåíòíûõ i ðåáðàì (i = 3; : : : ; 7), Q � ÷èñ-ëî ÷åòûðåõóãîëüíûõ ãðàíåé, L � èíäåêñ çàìêíóòîéðåøåòêèN N3 N4 N5 N6 N7 Q L4 4 4Tr5 2 3 2Tr3T6 6 6T7 5 2 5T2P8 8 2 8P2F9 3 6 3T6P10 2 8 2T8P11 2 8 2T8P13 1 10 T10P18 2 8 8 2T8P19 14 5 1 F10P21 1 10 10 T10P24 24 6 6F25 14 11 1 F10P33 15 17 1 1 F11P44 24 20 6 6F47 14 33 1 F10P48 24 24 6 6F53 18 35 3 3F6P59 14 43 2 14P2H70 20 50 4 4F4P71 14 55 2 14P2H79 15 63 1 1 F11PH80 16 64 2 2F8P83 14 67 2 14P2Híèå ýíåðãèè ñèñòåìû â ðåçóëüòàòå ïðîáíîãî øàãà, àT � òåìïåðàòóðà ñèñòåìû, òî øàã ïðèíèìàåòñÿ. Ïðèìîäåëèðîâàíèè èñïîëüçóþòñÿ áåçðàçìåðíûå åäèíè�öû (20).Ìû ïðèìåíÿåì äâà ðàçëè÷íûõ òèïà ñëó÷àéíûõøàãîâ. Øàã ïåðâîãî òèïà (øàã I) � ýòî ñëó÷àéíûéñäâèã ïðîèçâîëüíîé ÷àñòèöû. Èç ïðåäâàðèòåëüíûõðàñ÷åòîâ èçâåñòíî, ÷òî ïðè íàãðåâå è ïëàâëåíèè äàí�íîé ñèñòåìû ÷àñòèöû îñòàþòñÿ âíóòðè óçêîãî øà�658



ÆÝÒÔ, òîì 132, âûï. 3 (9), 2007 Êðèñòàëëèçàöèÿ è ïëàâëåíèå ñèñòåìû çàðÿäîâ : : :ðîâîãî ñëîÿ, íàõîäÿùåãîñÿ âáëèçè ïîâåðõíîñòè âíó�òðè åäèíè÷íîé ñ�åðû (ñäâèã ÷àñòèöû âäîëü ðàäèó�ñà ïðèâîäèò ê ðåçêîìó èçìåíåíèþ ïîëíîé ýíåðãèèñèñòåìû). Ïîýòîìó êîìïîíåíòû ñëó÷àéíîãî øàãà ïîðàäèóñó è âäîëü ïîâåðõíîñòè ñ�åðû âûáðàíû íåýê�âèâàëåíòíûìè: âäîëü ïîâåðõíîñòè ÷àñòèöà ¾øàãàåòøèðå¿. Óðàâíåíèå äâèæåíèÿ i-é ÷àñòèöû ïðè ñëó�÷àéíîì øàãå òèïà I âûãëÿäèò ñëåäóþùèì îáðàçîì:rn+1i = rni + bjrni + bj (jrni j+ ha): (23)Çäåñü b � ñëó÷àéíûé âåêòîð, êîìïîíåíòû êîòîðîãîíàõîäÿòñÿ â äèàïàçîíå [�0:05; 0:05℄, h � ñëó÷àéíîå÷èñëî â äèàïàçîíå [�0:1; 0:1℄, a� ñðåäíåå ðàññòîÿíèå(ïðè íóëåâîé òåìïåðàòóðå) îò çàðÿäîâ äî ïîâåðõíî�ñòè êëàñòåðà (â áåçðàçìåðíûõ åäèíèöàõ), i � èíäåêñ÷àñòèöû (ñëó÷àéíîå öåëîå ÷èñëî ñ ðàâíîìåðíûì ðàñ�ïðåäåëåíèåì â èíòåðâàëå îò 1 äî N).Ñëó÷àéíûé øàã âòîðîãî òèïà (øàã II) ìû íàçâà�ëè òîïîëîãè÷åñêîé ïåðåñòàíîâêîé (îïðåäåëåíèå øà�ãà áóäåò äàíî íèæå). Òðóäíîñòü ìîäåëèðîâàíèÿ òåð�ìîäèíàìèêè ðàññìàòðèâàåìîé ìåçîñêîïè÷åñêîé ñè�ñòåìû ñîñòîèò â òîì, ÷òî â ñèñòåìå èìååòñÿ áîëüøîå÷èñëî ëîêàëüíûõ ìèíèìóìîâ, îòäåëåííûõ äðóã îòäðóãà îòíîñèòåëüíî âûñîêèìè ýíåðãåòè÷åñêèìè áà�ðüåðàìè. Êàê ñëåäñòâèå, ïðè èñïîëüçîâàíèè òîëüêîñëó÷àéíûõ ñäâèãîâ ÷àñòèö âåðîÿòíîñòü ïîïàñòü èçîäíîãî ëîêàëüíîãî ìèíèìóìà â äðóãîé ìàëà. Äëÿòîãî ÷òîáû îáåñïå÷èòü ïðàâèëüíîå ðàñïðåäåëåíèåñèñòåìû ïî ñîñòîÿíèÿì, êîòîðîå áû ñîîòâåòñòâîâà�ëî âñåìó êîí�èãóðàöèîííîìó ïðîñòðàíñòâó ñèñòå�ìû ïðè äàííîé òåìïåðàòóðå, ìû ââîäèì â ìîäåëüåùå îäèí òèï ñëó÷àéíîãî äâèæåíèÿ (øàã II).Ëîêàëüíûå ìèíèìóìû ñèñòåìû çàðÿäîâ â ãå�ëèåâîì êëàñòåðå ñîîòâåòñòâóþò ðàçëè÷íîìó ïîëî�æåíèþ òîïîëîãè÷åñêèõ äå�åêòîâ â çàìêíóòîé òðå�óãîëüíîé ðåøåòêå (â áîëüøèíñòâå ñëó÷àåâ òîïîëîãè�÷åñêèå äå�åêòû ïðåäñòàâëåíû ïåíòàìåðàìè). Ñëó�÷àéíûé øàã òèïà òîïîëîãè÷åñêîé ïåðåñòàíîâêè ñî�îòâåòñòâóåò ïðÿìîìó ïåðåõîäó ñèñòåìû èç îáëàñòèîäíîãî ëîêàëüíîãî ìèíèìóìà â îáëàñòü äðóãîãî.Äëÿ íàãëÿäíîñòè ðàññìîòðèì âíà÷àëå ñëó÷àé�íûé øàã äàííîãî òèïà íà ïðèìåðå ãðà�à. Íà ðèñ. 4àèçîáðàæåí ãðà�, êîòîðûé ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé êóñîêçàìêíóòîé òðåóãîëüíîé ðåøåòêè ñ òîïîëîãè÷åñêèìèäå�åêòàìè. Äâà òîïîëîãè÷åñêèõ äå�åêòà (ïåíòàìå�ðà) íàõîäÿòñÿ â ðåøåòêå â óçëàõ A è B, óçëû Cè D � ãåêñàìåðû. ¾�åáåðíîå ðàññòîÿíèå¿ (ñì. òå�îðèþ ãðà�îâ) dAB ìåæäó äå�åêòàìè A è B ðàâíîäâóì. Ïðîâåäåì ñëåäóþùèé ýêñïåðèìåíò: óáåðåì ðå�áðî CD â ðåøåòêå è ïðîâåäåì ðåáðî AB. Â ðåçóëü�òàòå äâà ïåíòàìåðà çàíÿëè äðóãèå ïîçèöèè â ðåøåò�

à
á

A D A D

C B BC

A D A D

C B C B�èñ. 4. Øàã II (òîïîëîãè÷åñêàÿ ïåðåñòàíîâêà) â òðå-óãîëüíîé ðåøåòêå ïðè ðàññòîÿíèè ìåæäó äå�åêòà-ìè dAB = 2 (à), 3 (á ). Äî øàãà òîïîëîãè÷åñêèåäå�åêòû (ïåíòàìåðû) çàíèìàþò óçëû A è B, ïîñëåøàãà � óçëû C è Dêå: òåïåðü ïåíòàìåðû íàõîäÿòñÿ â óçëàõ C è D, àãåêñàìåðû � â óçëàõ A è B. Ýòî � ïðèíöèï øàãàòîïîëîãè÷åñêîé ïåðåñòàíîâêè.�àññìîòðåííàÿ âûøå îïåðàöèÿ íà ãðà�å ïðåä�ñòàâëÿåò ñîáîé òîïîëîãè÷åñêóþ ïåðåñòàíîâêó äå�åê�òîâ â ñëó÷àå, êîãäà ðåáåðíîå ðàññòîÿíèå ìåæäó äå��åêòàìè ðàâíî äâóì. Îäíàêî ïîäîáíàÿ îïåðàöèÿ ïå�ðåñòàíîâêè äå�åêòîâ â ãðà�å òðåóãîëüíîé ðåøåòêèìîæåò áûòü ïðîäåëàíà ïðè ëþáîì ðàññòîÿíèè ìåæ�äó äå�åêòàìè. Íà ðèñ. 4á èçîáðàæåíà òîïîëîãè÷å�ñêàÿ ïåðåñòàíîâêà â ñëó÷àå, êîãäà dAB = 3.Îòìåòèì (ýòî íàì ïîíàäîáèòñÿ äàëåå), ÷òî ïðèòîïîëîãè÷åñêîé ïåðåñòàíîâêå ðåáåðíîå ðàññòîÿíèåìåæäó äå�åêòàìè, çàäåéñòâîâàííûìè â îïåðàöèè,íå èçìåíÿåòñÿ. Äåéñòâèòåëüíî, â ïåðâîì ðàññìîòðåí�íîì ñëó÷àå ïîñëå ïåðåñòàíîâêè ðàññòîÿíèå ìåæäóäå�åêòàìè ðàâíî äâóì, à âî âòîðîì ñëó÷àå � òðåì(ñì. ðèñ. 4).Â ðåàëüíîé ñèñòåìå, íàïðèìåð â ìíîãîçàðÿäíîìãåëèåâîì êëàñòåðå, óçëàì ãðà�à (ïðåäñòàâëÿþùå�ãî çàìêíóòóþ òðåóãîëüíóþ ðåøåòêó) ñîîòâåòñòâóþò÷àñòèöû è ðàññìîòðåííàÿ îïåðàöèÿ íà ãðà�å äîëæ�íà ñîîòâåòñòâîâàòü ðåàëüíîìó èçìåíåíèþ ïîëîæå�íèÿ ÷àñòèö â ïðîñòðàíñòâå.Èòàê, ïóñòü ëîêàëüíàÿ êîí�èãóðàöèÿ çàðÿäîâ âçàìêíóòîé ðåøåòêå ñîîòâåòñòâóåò èçîáðàæåííîé íàðèñ. 4à. Îáîçíà÷èì ðàññòîÿíèå îò öåíòðà O ñ�åðûäî ÷àñòèöû i êàê ri, óãëîâîå ðàññòîÿíèå âäîëü ïî�âåðõíîñòè ñ�åðû ìåæäó ÷àñòèöàìè i è j êàê �ij . Âøàãå ó÷àñòâóþò ÷àñòèöû A, B, C è D. Äå�åêòû ðàñ�ïîëîæåíû â óçëàõ A è B. Â ïëîñêîñòè OAB ñìåñòèì659 9*
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�èñ. 5. Øàã II (òîïîëîãè÷åñêàÿ ïåðåñòàíîâêà) â çàìêíóòîé òðåóãîëüíîé ðåøåòêå, îáðàçóåìîé çàðÿäàìè â ãåëèåâîìêëàñòåðå. ×èñëî çàðÿäîâ â êëàñòåðå N = 32. Äî øàãà ïåíòàìåðû íàõîäèëèñü â óçëàõ 29 è 22, ïîñëå øàãà ïåíòàìåðûíàõîäÿòñÿ â óçëàõ 30 è 3÷àñòèöû, íàõîäÿùèåñÿ â óçëàõ A è B, âäîëü ïîâåðõ�íîñòè ñ�åðû íà ðàâíûé óãîë â íîâûå ïîëîæåíèÿ A0è B0 òàê, ÷òî �A0B0 = �CD. Àíàëîãè÷íî, â ïëîñêîñòèOCD ñìåñòèì ÷àñòèöû, íàõîäÿùèåñÿ â óçëàõ C è D,â íîâûå ïîëîæåíèÿ C 0 è D0 òàê, ÷òî �C0D0 = �AB . Çà�äàäèì íîâûå ðàññòîÿíèÿ îò çàðÿäîâ, ó÷àñòâóþùèõâ äàííîì øàãå, äî öåíòðà ñ�åðû:ri0 = Xi=1;::: ;4 ri4 ;çäåñü ñóììèðîâàíèå ïðîâîäèòñÿ ïî ÷àñòèöàìA;B;C;D. Òåïåðü ñíîâà ïîñòðîèì çàìêíóòóþðåøåòêó íà çàðÿäàõ. Ïîñëå øàãà äå�åêòû íàõî�äÿòñÿ â óçëàõ C 0 è D0 (ðèñ. 5). Òàêèì îáðàçîì, âðàññìîòðåííîì ñëó÷àå ïðîèñõîäèò êîîïåðàòèâíîåäâèæåíèå ÷åòûðåõ ÷àñòèö: äâóõ ïåíòàìåðîâ èäâóõ ãåêñàìåðîâ. Ïîñêîëüêó â ðåçóëüòàòå ïîäîá�íîé îïåðàöèè ýíåðãèÿ ñèñòåìû â îáùåì äîëæíàóâåëè÷èòüñÿ, äëÿ ïîâûøåíèÿ ý��åêòèâíîñòè øàãàïîñëå ïåðåñòàíîâêè ÷àñòèö äëÿ âñåõ ÷åòûðåõ ÷àñ�òèö, çàäåéñòâîâàííûõ â ýòîì øàãå, âûïîëíÿåòñÿñëó÷àéíûé ñäâèã ïî �îðìóëå (23).Øàã II ñîîòâåòñòâóåò ïðÿìîìó ïåðåõîäó ñèñòåìûçàðÿäîâ èç îáëàñòè îäíîãî ëîêàëüíîãî ìèíèìóìà âîáëàñòü äðóãîãî. Â ïðîöåññå ìîäåëèðîâàíèÿ øàã IIïðåäïðèíèìàåòñÿ â äåñÿòè ïðîöåíòàõ îò îáùåãî ÷èñ�ëà ñëó÷àéíûõ øàãîâ. Ïðè ýòîì íà çàðÿäàõ êàê íàâåðøèíàõ ñòðîèòñÿ çàìêíóòàÿ ðåøåòêà. Çàòåì ñëó�÷àéíî âûáèðàþòñÿ ÷àñòèöû-ïåíòàìåðû A è B. Åñëèðåáåðíîå ðàññòîÿíèå ìåæäó äå�åêòàìè A è B ðàâíîäâóì èëè òðåì, âûïîëíÿåì øàã.Ïîñêîëüêó èíäåêñû ÷àñòèö-ïåíòàìåðîâ âûáèðà�þòñÿ ñëó÷àéíî è ðåáåðíîå ðàññòîÿíèå ìåæäó äå�åê�òàìè, çàäåéñòâîâàííûìè â øàãå òîïîëîãè÷åñêîé ïå�

ðåñòàíîâêè, íå èçìåíÿåòñÿ, î÷åâèäíî, ÷òî äëÿ äàí�íîãî òèïà äâèæåíèÿ âûïîëíÿåòñÿ ïðàâèëî ìèêðîñêî�ïè÷åñêîé îáðàòèìîñòè, ò. å. ïðè êîí�èãóðàöèè X ñè�ñòåìû âåðîÿòíîñòü ñëó÷àéíîãî âûáðîñà ïðîáíîé êîí��èãóðàöèè Y ðàâíà âåðîÿòíîñòè ñëó÷àéíîãî âûáðî�ñà ïðîáíîé êîí�èãóðàöèè Y èç êîí�èãóðàöèè X .Êàæäàÿ òî÷êà ïî òåìïåðàòóðå ðàññ÷èòûâàëàñü âòå÷åíèå 106 øàãîâ Ìåòðîïîëèñà. Êîíòðîëèðîâàëîñü÷èñëî óñïåøíûõ øàãîâ Ìåòðîïîëèñà âî âðåìÿ ïðîáå�ãà: 20�80% îò îáùåãî ÷èñëà øàãîâ äàííîãî òèïà äëÿñëó÷àéíîãî ñäâèãà, è áîëåå 200 øàãîâ íà ïðîáåã äëÿøàãà òîïîëîãè÷åñêîé ïåðåñòàíîâêè. Èçìåðåíèÿ ïðî�âîäèëèñü ÷åðåç êàæäûå 100 øàãîâ. Äëÿ êàæäîãî çíà�÷åíèÿ òåìïåðàòóðû ïðîâåðÿëàñü áëèçîñòü ðàñïðåäå�ëåíèÿ ïî ñîñòîÿíèÿì ïîëíîé ýíåðãèè ê íîðìàëüíî�ìó. Ïîñëåäíèé êðèòåðèé ïîçâîëÿåò îïðåäåëèòü äî�ñòîâåðíîñòü âû÷èñëåííûõ ñðåäíèõ.4.1. Èçìåðÿåìûå âåëè÷èíûÄëÿ îáîçíà÷åíèÿ ñðåäíèõ ïî âðåìåíè ìû áóäåìèñïîëüçîâàòü òðåóãîëüíûå ñêîáêè h: : : i, à äëÿ îáî�çíà÷åíèÿ ñðåäíèõ ïî àíñàìáëþ � ãîðèçîíòàëüíóþ÷åðòó íàä ñèìâîëîì âåëè÷èíû. �àññ÷èòûâàþòñÿ ñëå�äóþùèå âåëè÷èíû.Âû÷èñëÿåòñÿ ñðåäíÿÿ ïîòåíöèàëüíàÿ ýíåðãèÿhU toti ñèñòåìû çàðÿäîâ, ãäå U tot äàåòñÿ �îðìó�ëîé (13).Ïîñêîëüêó ïðåäñòàâëÿåò èíòåðåñ âîïðîñ, íà�ñêîëüêî äîëãî ñîõðàíÿåòñÿ îáîëî÷å÷íàÿ ñòðóêòóðàïðè íàãðåâå êëàñòåðà, â ïðîöåññå ìîäåëèðîâàíèÿìû èçìåðÿåì âåëè÷èíó ñðåäíåãî ðàññòîÿíèÿ r îòçàðÿäîâ äî öåíòðà êëàñòåðà. Ïðè êàæäîì çíà÷åíèè660



ÆÝÒÔ, òîì 132, âûï. 3 (9), 2007 Êðèñòàëëèçàöèÿ è ïëàâëåíèå ñèñòåìû çàðÿäîâ : : :òåìïåðàòóðû âû÷èñëÿþòñÿ ñðåäíåå ïî òåìïåðà�òóðå çíà÷åíèå hri è òåïëîâûå �ëóêòóàöèè hr2iâåëè÷èíû r, hr2i = 1N NXi=1hr2i i � hrii2: (24)Ïðè ñîõðàíåíèè îäíîé îáîëî÷êè â êëàñòåðå âåëè÷è�íà hr2i õàðàêòåðèçóåò òîëùèíó �h øàðîâîãî ñëîÿ, âêîòîðîì äâèæóòñÿ çàðÿäû.Â ìàêðîñêîïè÷åñêîé äâóìåðíîé ñèñòåìå �àçî�âûé ïåðåõîä êðèñòàëë�æèäêîñòü ñîïðîâîæäàåòñÿðåçêèì óâåëè÷åíèåì ÷èñëà äèñëîêàöèé â ðåøåò�êå [44℄. Â äàííîì ñëó÷àå (äëÿ ìåçîñêîïè÷åñêîé êâà�çèäâóìåðíîé ñèñòåìû) íåò âûäåëåííîé òî÷êè �à�çîâîãî ïåðåõîäà è ïåðåõîä êðèñòàëë�æèäêîñòü ðàç�ìûò (êðîññîâåð). �îñò ÷èñëà äèñëîêàöèé ïðè ýòîìÿâëÿåòñÿ êðèòåðèåì ïåðåõîäà ñèñòåìû â æèäêîå ñî�ñòîÿíèå. Â ïðîöåññå ìîäåëèðîâàíèÿ ìû âû÷èñëÿåìñðåäíåå ïî ïðîáåãó îòíîñèòåëüíîå ÷èñëî äèñëîêàöèéhNRelD i â ñèñòåìå, êîòîðîå â çàìêíóòîé òðåóãîëüíîéêâàçèäâóìåðíîé ðåøåòêå îïðåäåëÿåì �îðìóëîéNRelD = 2(N7 + 2N8)N � 12 ; (25)ãäå N7 � ÷èñëî ãåïòàìåðîâ, à N8 � ÷èñëî îêòàìåðîâ.Â îòëè÷èå îò ìàêðîñêîïè÷åñêîé äâóìåðíîé ñèñòåìû,÷èñëî äèñëîêàöèé â ìåçîñêîïè÷åñêîé ñèñòåìå âñåãäàîãðàíè÷åíî. Òàê, â äàííîì ñëó÷àå èçìåðÿåìàÿ âåëè�÷èíà NRelD � 1.Â ïðîöåññå ìîäåëèðîâàíèÿ âû÷èñëÿåòñÿ àâòîêîð�ðåëÿöèîííàÿ �óíêöèÿ hf(�ij)i ïàðíûõ ðàññòîÿíèéçàðÿäîâ.4.2. Òåðìîäèíàìè÷åñêèå ñâîéñòâà ðåøåòêèçàðÿäîâ. ÏëàâëåíèåÊàê ïîêàçûâàåò ìîäåëèðîâàíèå, ïðè íàãðåâå çà�ðÿäû îñòàþòñÿ âíóòðè øàðîâîãî ñëîÿ âáëèçè ïî�âåðõíîñòè êëàñòåðà âïëîòü äî ïîëíîãî ïëàâëåíèÿêâàçèäâóìåðíîé çàìêíóòîé ðåøåòêè. Ñ óâåëè÷åíè�åì òåìïåðàòóðû øèðèíà îáîëî÷êè, îáðàçóåìîé çà�ðÿäàìè, â íåñêîëüêî ðàç óâåëè÷èâàåòñÿ, íî ïðèýòîì îáîëî÷êà îñòàåòñÿ î÷åíü óçêîé. Òàê, â êëà�ñòåðå èç N = 32 çàðÿäîâ ïðè ý��åêòèâíîé òåì�ïåðàòóðå T � = kBT�R=e2 = 0:2, êîãäà êâàçèäâó�ìåðíàÿ çàìêíóòàÿ ðåøåòêà óæå ïîëíîñòüþ ðàñ�ïëàâëåíà, øèðèíà ñ�åðè÷åñêîé îáîëî÷êè ñîñòàâëÿåò�h � 0:002 îòí. åä. Òàêèì îáðàçîì, íà âñåì èíòåð�âàëå ðàññìàòðèâàåìûõ òåìïåðàòóð ìû èìååì äåëî ñêâàçèäâóìåðíîé ñèñòåìîé çàðÿäîâ âíóòðè òðåõìåð�íîãî êëàñòåðà.
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�èñ. 6. Ïîâåäåíèå ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè (â åäè-íèöàõ e2=�R) ïðè óâåëè÷åíèè ý��åêòèâíîé òåìïå-ðàòóðû
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�èñ. 7. Çàâèñèìîñòü ÷èñëà äèñëîêàöèé â ñèñòåìåîò ý��åêòèâíîé òåìïåðàòóðû: âåðõíÿÿ êðèâàÿ �N = 32, íèæíÿÿ � N = 92 (êàæäàÿ òî÷êà ðàñ-ñ÷èòûâàëàñü â òå÷åíèå 106 øàãîâ Ìåòðîïîëèñà)Çàâèñèìîñòü ýíåðãèè ñèñòåìû (13) îò òåìïåðàòó�ðû íå èìååò îñîáåííîñòåé (ðèñ. 6). Òàêîå ïîâåäåíèåçàâèñèìîñòè ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè îò òåìïåðàòó�ðû õàðàêòåðíî äëÿ ìåçîñêîïè÷åñêèõ ñèñòåì. �àçìû�òîñòü ¾�àçîâîãî ïåðåõîäà¿ â ìåçîñêîïè÷åñêèõ ñèñòå�ìàõ è ñóùåñòâîâàíèå òàê íàçûâàåìîãî ïðîìåæóòî÷�íîãî ñîñòîÿíèÿ ìåçîñêîïè÷åñêîé ñèñòåìû îáúÿñíÿ�þòñÿ (ñì., íàïðèìåð, ðàáîòó [45℄) îäíîâðåìåííûì íà�ëè÷èåì â äèàïàçîíå òåìïåðàòóð ìèíèìóìîâ ñâîáîä�íîé ýíåðãèè ñèñòåìû, ñîîòâåòñòâóþùèõ ¾òâåðäîé¿ è¾æèäêîé¿ �àçàì ìåçîñêîïè÷åñêîé ñèñòåìû.661



À. Ì. Ëèâøèö, Þ. Å. Ëîçîâèê ÆÝÒÔ, òîì 132, âûï. 3 (9), 2007Ñ èçìåíåíèåì òåìïåðàòóðû ìû âûäåëÿåì äâåòî÷êè ïåðåõîäà èëè, òî÷íåå, äâå îáëàñòè ïåðåõîäà,òàê êàê â îáîèõ ñëó÷àÿõ ïåðåõîä ðàçìûò.Îäèí ïåðåõîä â ðàññìàòðèâàåìîé ìåçîñêîïè÷å�ñêîé ñèñòåìå õàðàêòåðèçóåòñÿ ðåçêèì ðîñòîì ÷èñ�ëà äèñëîêàöèé â ñèñòåìå. Â ïðåäåëå áîëüøèõ Näàííûé ïåðåõîä ìîæåò áûòü ñîîòíåñåí ñ ïåðåõî�äîì Êîñòåðëèöà �Òàóëåñà (�àçîâûé ïåðåõîä êðè�ñòàëë�æèäêîñòü â ìàêðîñêîïè÷åñêîé äâóìåðíîé ñè�ñòåìå). Íà ðèñ. 7 ïîêàçàíà çàâèñèìîñòü ÷èñëà äèñ�ëîêàöèé (25) â êâàçèäâóìåðíîé çàìêíóòîé ðåøåòêå,êîòîðóþ îáðàçóþò çàðÿäû, îò ý��åêòèâíîé òåìïå�ðàòóðû. Îò÷åòëèâî âèäíà òî÷êà, â êîòîðîé ÷èñëîäèñëîêàöèé â ñèñòåìå íà÷èíàåò ðåçêî ðàñòè. Ïðè÷èñëå çàðÿäîâ N = 32 ýòà òî÷êà ñîîòâåòñòâóåò òåì�ïåðàòóðå T � = 0:025, ïðè ÷èñëå çàðÿäîâ N = 92 �òåìïåðàòóðå T � = 0:01.Êðîìå óêàçàííîãî ïåðåõîäà (êîòîðûé ìîæåòáûòü ñîîòíåñåí ñ �àçîâûì ïåðåõîäîì êðèñ-òàëë�æèäêîñòü ìàêðîñêîïè÷åñêîé äâóìåðíîéñèñòåìû), â ðàññìàòðèâàåìîé ìåçîñêîïè÷åñêîéêâàçèäâóìåðíîé ñèñòåìå çàðÿäîâ ïðîèñõîäèò åùåîäèí ñïåöè�è÷åñêèé ïåðåõîä. �àññìîòðèì ïîâåäå�íèå àâòîêîððåëÿöèîííîé �óíêöèè hf(�ij)i ïàðíûõðàññòîÿíèé çàðÿäîâ ïðè èçìåíåíèè òåìïåðàòóðû.Íà ðèñ. 8à ïîêàçàíî ðàñïðåäåëåíèå ïàðíûõ ðàññòî�ÿíèé â êëàñòåðå N = 32 ïðè íóëåâîé òåìïåðàòóðå.Óøèðåíèå ïåðâîãî ìàêñèìóìà àâòîêîððåëÿöèîííîé�óíêöèè îáúÿñíÿåòñÿ ðàçíèöåé â ïàðíûõ ðàññòîÿ�íèÿõ ïåíòàìåð�ãåêñàìåð è ãåêñàìåð�ãåêñàìåð.Íà ðèñ. 8á ïîêàçàíà àâòîêîððåëÿöèîííàÿ �óíê�öèÿ ïðè òåìïåðàòóðå T � = 0:006. Ìåæäó ïåðâûìè âòîðûì ìàêñèìóìàìè àâòîêîððåëÿöèîííîé �óíê�öèè èìååòñÿ îáëàñòü, â êîòîðîé çíà÷åíèå �óíêöèèîáðàùàåòñÿ â íóëü. Çàðÿäû êîëåáëþòñÿ âáëèçè ñâî�èõ ïîëîæåíèé ðàâíîâåñèÿ. Ýòî � ¾òâåðäîå¿ ñîñòîÿ�íèå êëàñòåðà.Êàê ãîâîðèëîñü âûøå, ïåðåõîä, ñîïðîâîæäàþ�ùèéñÿ ðåçêèì ðîñòîì ÷èñëà äèñëîêàöèé, â ðàññìàò�ðèâàåìîé ñèñòåìå ïðè N = 32 íàñòóïàåò ïðè òåì�ïåðàòóðå T � = 0:025, îäíàêî óæå ïðè òåìïåðàòóðåT � = 0:02 ìåæäó ïåðâûì è âòîðûì ìàêñèìóìàìè àâ�òîêîððåëÿöèîííîé �óíêöèè ïàðíûõ ðàññòîÿíèé íåòðàçðûâà (ðèñ. 8â), ò. å. ïðè äàííîé òåìïåðàòóðå âðàññìàòðèâàåìîé êâàçèäâóìåðíîé ðåøåòêå çàðÿäîâèìååòñÿ äðåé� çàðÿäîâ. Äàííîå ñîñòîÿíèå êëàñòåðàìû îòîæäåñòâëÿåì ñ îðèåíòàöèîííûì ïëàâëåíèåì,êîòîðîå ðàíåå áûëî îáíàðóæåíî ïðè ìîäåëèðîâàíèèäâóìåðíûõ êëàñòåðîâ èç îòòàëêèâàþùèõñÿ ÷àñòèöâ öåíòðàëüíî-ñèììåòðè÷íîì óäåðæèâàþùåì ïîòåí�öèàëå [26℄. Èìåííî òàêîé ìåõàíèçì ïëàâëåíèÿ îáåñ�ïå÷èâàåò äâèæåíèå çàðÿäîâ ìåæäó ðàçëè÷íûìè ëî�

êàëüíûìè ìèíèìóìàìè â êâàçèäâóìåðíîé ñèñòåìåáåç âîçíèêíîâåíèÿ äèñëîêàöèé.Â ñîñòîÿíèè îðèåíòàöèîííîãî ïëàâëåíèÿ çàðÿäûêàêîå-òî âðåìÿ ñîâåðøàþò êîëåáàíèÿ âáëèçè îäíîãîèç ìèíèìóìîâ, çàòåì â ðåçóëüòàòå êîîïåðàòèâíîãîäâèæåíèÿ íåñêîëüêèõ çàðÿäîâ, îáðàçóþùèõ ¾êîëü�öî¿, ïðîèñõîäèò ïåðåõîä ñèñòåìû â îáëàñòü äðóãîãîìèíèìóìà (ïðè ýòîì êîëüöî çàðÿäîâ ¾ïîâîðà÷èâà�åòñÿ¿ îòíîñèòåëüíî äðóãèõ çàðÿäîâ â ñèñòåìå), çà�òåì êîëåáàíèÿ çàðÿäîâ âáëèçè íîâîãî ìèíèìóìà èò. ä. Â îòëè÷èå îò äâóìåðíîé ñèñòåìû â öåíòðàëü�íî-ñèììåòðè÷íîì óäåðæèâàþùåì ïîòåíöèàëå, â ðàñ�ñìàòðèâàåìîì íàìè ñëó÷àå íåò çàðàíåå âûäåëåííîéîñè è, òàêèì îáðàçîì, ïîâîðîò êîëåö çàðÿäîâ ìîæåòïðîèñõîäèòü âîêðóã ìíîæåñòâà ðàçëè÷íûõ îñåé. Ïî�âîðîò êîëåö õîðîøî âèäåí ïðè âèçóàëèçàöèè òðàåê�òîðèé çàðÿäîâ.Äî ñèõ ïîð îðèåíòàöèîííîå ïëàâëåíèå áûëî îá�íàðóæåíî â ìåçîñêîïè÷åñêèõ ñèñòåìàõ äâóõ òèïîâ:â äâóìåðíûõ êëàñòåðàõ îòòàëêèâàþùèõñÿ ÷àñòèö âöåíòðàëüíî-ñèììåòðè÷íîì óäåðæèâàþùåì ïîòåíöè�àëå è â òðåõìåðíûõ êëàñòåðàõ, îáðàçóþùèõ íåñêîëü�êî êâàçèäâóìåðíûõ êîíöåíòðè÷åñêèõ îáîëî÷åê. Îðè�åíòàöèîííîå ïëàâëåíèå çàðÿäîâ â ïåðâîì ñëó÷àå ïðî�èñõîäèò âîêðóã çàðàíåå âûäåëåííîé îñè (îñü óäåðæè�âàþùåãî ïîòåíöèàëà), âî âòîðîì îíî ñîîòâåòñòâóåòâðàùåíèþ êâàçèäâóìåðíûõ êîíöåíòðè÷åñêèõ îáîëî�÷åê çàðÿäîâ äðóã îòíîñèòåëüíî äðóãà. Â ðàññìàòðè�âàåìîé ñèñòåìå èìååò ìåñòî òðåòèé òèï îðèåíòàöè�îííîãî ïëàâëåíèÿ, à èìåííî, åñòü îäíà êâàçèäâóìåð�íàÿ (ñ�åðè÷åñêàÿ) îáîëî÷êà çàðÿäîâ, è ¾îðèåíòàöè�îííîå ïëàâëåíèå¿ ñóùåñòâóåò âíóòðè ýòîé îáîëî÷êè,ïðè÷åì, ïîâòîðèìñÿ, ïîâîðîò êîëåö çàðÿäîâ ìîæåòïðîèñõîäèòü âîêðóã ìíîæåñòâà ðàçëè÷íûõ îñåé.Íà ðèñ. 8ã èçîáðàæåíà àâòîêîððåëÿöèîííàÿ�óíêöèÿ ïàðíûõ ðàññòîÿíèé êëàñòåðà â ¾æèäêîì¿ñîñòîÿíèè. 5. Ä�Ó�ÈÅ ÑÈÑÒÅÌÛÈñïîëüçîâàííàÿ â íàñòîÿùåé ðàáîòå ìîäåëü òî�÷å÷íûõ êóëîíîâñêèõ çàðÿäîâ âíóòðè äèýëåêòè÷åñêî�ãî øàðà òàêæå ìîæåò áûòü ïðèìåíåíà ê ðÿäó äðóãèõ�èçè÷åñêèõ ñèñòåì. Íàïðèìåð, ý��åêòèâíûé ïîòåí�öèàë òàêîãî æå òèïà âîçíèêàåò â ñëó÷àå òðåõìåðíîéçàðÿæåííîé ïîëóïðîâîäíèêîâîé (èëè ïîëóìåòàëëè�÷åñêîé) ¾òî÷êè¿, íàõîäÿùåéñÿ âíóòðè äèýëåêòðèêà(ðàññìàòðèâàåòñÿ îáëàñòü ïàðàìåòðîâ, â êîòîðîé õà�ðàêòåðíàÿ òåïëîâàÿ äëèíà âîëíû äå Áðîéëÿ ýëåê�òðîíîâ, � � ~=pmkT , ñóùåñòâåííî ìåíüøå ñðåäíåãîðàññòîÿíèÿ ìåæäó ýëåêòðîíàìè). Òàêæå ìîæåò áûòü662



ÆÝÒÔ, òîì 132, âûï. 3 (9), 2007 Êðèñòàëëèçàöèÿ è ïëàâëåíèå ñèñòåìû çàðÿäîâ : : :
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�èñ. 8. Çàâèñèìîñòè àâòîêîððåëÿöèîííîé �óíêöèè hf(�ij)i ïàðíûõ ðàññòîÿíèé îò òåìïåðàòóðû â êëàñòåðå, ñîñòîÿ-ùåì èç N = 32 çàðÿäîâ: à� T � = 0; á � T � = 0:006 (¾òâåðäîå¿ ñîñòîÿíèå êëàñòåðà); â� T � = 0:02 (îðèåíòàöèîííîåïëàâëåíèå); ã � T � = 0:19 (æèäêîñòü)ðàññìîòðåíà ñèñòåìà èîíîâ â òðåõìåðíîé ëîâóøêå ñðåçêî ðàñòóùèì âáëèçè ãðàíèöû ïîòåíöèàëîì. Òîò�àêò, ÷òî â ðàññìîòðåííîì äèàïàçîíå çíà÷åíèé Nâñå çàðÿäû íàõîäÿòñÿ â óçêîì øàðîâîì ñëîå âáëèçèïîâåðõíîñòè, ñáëèæàåò äàííóþ çàäà÷ó ñ èçâåñòíîéïðîáëåìîé Òîìñîíà íàõîæäåíèÿ ãëîáàëüíîãî ìèíè�ìóìà ñèñòåìû çàðÿäîâ íà ïîâåðõíîñòè ñ�åðû.Ïðåäñòàâëÿþò èíòåðåñ çàðÿæåííûå êëàñòåðûäðóãèõ áëàãîðîäíûõ ãàçîâ (íåîíà, àðãîíà, êðèïòî�íà). Ïðè òåìïåðàòóðàõ êðèñòàëëèçàöèè ðåøåòêèçàðÿäîâ è ïðè äàâëåíèè ñâîåãî íàñûùåííîãî ïàðàäàííûå êëàñòåðû íàõîäÿòñÿ â òâåðäîì ñîñòîÿíèè.Â òî æå âðåìÿ ðàññìîòðåííàÿ âûøå ìîäåëü äè�ýëåêòðè÷åñêîãî øàðà ñ òî÷å÷íûìè êóëîíîâñêèìèçàðÿäàìè âíóòðè ìîæåò áûòü ïðèìåíåíà òàêæå è êíèì. Íàéäåííûå â íàñòîÿùåé ðàáîòå ðàâíîâåñíûåêîí�èãóðàöèè çàðÿäîâ â êëàñòåðå æèäêîãî ãåëèÿñîîòâåòñòâóþò ãëîáàëüíûì ìèíèìóìàì ýíåðãèè

òâåðäûõ çàðÿæåííûõ êëàñòåðîâ áëàãîðîäíûõ ãàçîâ,ñ ðàçëè÷èåì òîëüêî â ðàññòîÿíèè ìåæäó îáîëî÷êîéçàðÿäîâ è ãðàíèöåé êëàñòåðà. Ïîñëåäíåå çàâèñèò îòäèýëåêòðè÷åñêîé ïðîíèöàåìîñòè âåùåñòâà.6. ÂÛÂÎÄÛ�àññìîòðåíà êðèñòàëëèçàöèÿ ñèñòåìû çàðÿäîâ(ñíåæêîâ è ïóçûðüêîâ) âíóòðè ãåëèåâîãî êëàñòåðà.Äëÿ îïèñàíèÿ ñòðóêòóð çàðÿäîâ è ñòðóêòóðíûõ ïå�ðåõîäîâ â ñèñòåìå èñïîëüçîâàíî ïðåäñòàâëåíèå î êâà�çèäâóìåðíîé çàìêíóòîé òðåóãîëüíîé ðåøåòêå ñ òîïî�ëîãè÷åñêèìè äå�åêòàìè � äèñêëèíàöèÿìè ðàçëè÷�íîé ìîùíîñòè. Ïîëíàÿ òîïîëîãè÷åñêàÿ ìîùíîñòüMäå�åêòîâ ïîñòîÿííà è íå çàâèñèò îò ìîùíîñòè è ðàñ�ïîëîæåíèÿ îòäåëüíûõ äå�åêòîâ: M = 12. �àññìîò�ðåíû ðàâíîâåñíûå è êâàçèðàâíîâåñíûå êîí�èãóðà�öèè ïðè ÷èñëå çàðÿäîâ N = 1�100.663



À. Ì. Ëèâøèö, Þ. Å. Ëîçîâèê ÆÝÒÔ, òîì 132, âûï. 3 (9), 2007Îòìåòèì â ýòîé ñâÿçè, ÷òî â íàñòîÿùåå âðå�ìÿ èçâåñòíî è ýêñïåðèìåíòàëüíî íàáëþäàåòñÿ áîëü�øîå ÷èñëî îáúåêòîâ ñàìîé ðàçíîé ïðèðîäû, îáúåäè�íåííûõ îäíèì îáùèì ñâîéñòâîì: ñ òîïîëîãè÷åñêîéòî÷êè çðåíèÿ îíè ìîãóò ðàññìàòðèâàòüñÿ êàê íà�áîð òî÷åê, ðàñïðåäåëåííûõ íà ïîâåðõíîñòè ñ�åðû.Ê òàêèì îáúåêòàì îòíîñÿòñÿ êëàñòåðû èç ÷àñòèö,âçàèìîäåéñòâóþùèõ ïî ðàçëè÷íûì çàêîíàì (íàïðè�ìåð, êóëîíîâñêîìó, äèïîëüíîìó), àòîìíûå êëàñòå�ðû, ìíîãîàòîìíûå ìîëåêóëû, �óëëåðåíû, ñ�åðè÷å�ñêèå âèðóñû è ò. ä. Ïîäîáíûå ñòðóêòóðû ìîãóò áûòüðàññìîòðåíû â ðàìêàõ åäèíîãî ïîäõîäà, à èìåííî,êàê êâàçèäâóìåðíûå çàìêíóòûå ðåøåòêè ñ òîïîëî�ãè÷åñêèìè äå�åêòàìè ðàçíîé ìîùíîñòè. Ñòðóêòóðóðåøåòêè è õàðàêòåð äå�åêòîâ â íåé îïðåäåëÿþò ðàç�ëè÷íûå ìåõàíèçìû, íàïðèìåð âàëåíòíîñòü (â ñëó�÷àå �óëëåðåíîâ è äðóãèõ àòîìíûõ è ìîëåêóëÿðíûõêëàñòåðîâ) èëè âçàèìíîå îòòàëêèâàíèå çàðÿäîâ, êî�òîðîå ïðèâîäèò ê îáðàçîâàíèþ òðåóãîëüíîé ðåøåò�êè, è äð. Äëÿ êàæäîãî òèïà ðåøåòêè ïîëíàÿ ìîù�íîñòü âñåõ äèñêëèíàöèé ÿâëÿåòñÿ èíâàðèàíòîì. Òàê,â ñëó÷àå çàìêíóòûõ òðåóãîëüíûõ ðåøåòîê è â ñëó�÷àå �óëëåðåíîâ ïîëíàÿ ìîùíîñòü âñåõ äå�åêòîâ ñî�ñòàâëÿåò M = 12, îäíàêî â ïåðâîì ñëó÷àå äèñêëè�íàöèÿìè ÿâëÿþòñÿ âåðøèíû-íåãåêñàìåðû, à â �óë�ëåðåíàõ � ãðàíè, íå ÿâëÿþùèåñÿ øåñòèóãîëüíèêà�ìè. �ÿä ñèñòåì, íàïðèìåð èîíû â ëîâóøêàõ, óãëå�ðîäíûå ìíîãîîáîëî÷å÷íûå êëàñòåðû (¾ëóêîâèöû¿)è ò. ï., ìîãóò ðàññìàòðèâàòüñÿ êàê ñèñòåìû çàìêíó�òûõ ðåøåòîê. Â äàëüíåéøåì ìîæíî îæèäàòü ñîçäà�íèÿ íîâûõ âåùåñòâ ñ ìîëåêóëÿðíîé ñòðóêòóðîé çà�ìêíóòûõ ðåøåòîê.�àññìîòðåíû òåðìîäèíàìè÷åñêèå ñâîéñòâà ñèñòå�ìû çàðÿäîâ â êëàñòåðå, ïðîâåäåíî êîìïüþòåðíîå ìî�äåëèðîâàíèå ìåòîäîì Ìîíòå-Êàðëî. Ôàçîâûé ïåðå�õîä ¾êðèñòàëë¿�¾æèäêîñòü¿ â ñèñòåìå ðàçìûò è ñî�ïðîâîæäàåòñÿ çàìåòíûì óâåëè÷åíèåì ÷èñëà äèñëî�êàöèé. Ïðè ïëàâëåíèè çàðÿäû îñòàþòñÿ âíóòðè óç�êîãî øàðîâîãî ñëîÿ. Äî íà÷àëà �àçîâîãî ïåðåõîäàâîçíèêàåò ïðîöåññ, êîòîðûé ìû îïðåäåëÿåì êàê îðè�åíòàöèîííîå ïëàâëåíèå, ïðè êîòîðîì ¾òâåðäîå¿ ñî�ñòîÿíèå ðåøåòêè çàðÿäîâ â êëàññè÷åñêîì ïîíèìàíèèóæå ïåðåñòàåò ñóùåñòâîâàòü. Â ýòîì ñîñòîÿíèè çà�ðÿäû íåêîòîðîå âðåìÿ ñîâåðøàþò êîëåáàíèÿ âáëèçèîäíîãî èç ìèíèìóìîâ, çàòåì ïðîèñõîäèò ïåðåõîä âîáëàñòü äðóãîãî ìèíèìóìà (ïðè ýòîì êîëüöî çàðÿ�äîâ êàê áû ïðîâîðà÷èâàåòñÿ âîêðóã îñè), êîëåáàíèÿâáëèçè íîâîãî ìèíèìóìà è ò. ä.�àíåå îðèåíòàöèîííîå ïëàâëåíèå áûëî îáíàðóæå�íî â äâóìåðíûõ è òðåõìåðíûõ ìåçîñêîïè÷åñêèõ ñè�ñòåìàõ. Â îòëè÷èå îò ñëó÷àÿ òðåõìåðíûõ êëàñòåðîâ,â êîòîðûõ îðèåíòàöèîííûì ïëàâëåíèåì íàçâàíî âðà�

ùåíèå êâàçèäâóìåðíûõ êîíöåíòðè÷åñêèõ îáîëî÷åêçàðÿäîâ äðóã îòíîñèòåëüíî äðóãà, â äàííîì ñëó÷àåèìååòñÿ ëèøü îäíà òàêàÿ îáîëî÷êà, è îðèåíòàöèîí�íîå ïëàâëåíèå çàðÿäîâ ñóùåñòâóåò âíóòðè ýòîé ñ�å�ðè÷åñêîé îáîëî÷êè. Òàêèì îáðàçîì, åñòü àíàëîãèÿ ñäâóìåðíûì êëàñòåðîì. Îäíàêî èìååòñÿ ñóùåñòâåí�íîå îòëè÷èå äàííîé ñèñòåìû îò äâóìåðíîãî êëàñòåðàâ öåíòðàëüíî-ñèììåòðè÷íîì óäåðæèâàþùåì ïîòåí�öèàëå, à èìåííî, â äàííîé ñèñòåìå îñü îðèåíòàöè�îííîãî ïëàâëåíèÿ çàðàíåå íèêàê íå âûäåëåíà, òåìñàìûì ïîâîðîò êîëåö çàðÿäîâ ìîæåò ïðîèñõîäèòüâîêðóã ìíîæåñòâà ðàçëè÷íûõ îñåé.�àññìîòðåííàÿ ìîäåëü çàðÿäîâ â ãåëèåâîì êëà�ñòåðå ïðèìåíèìà ê ðÿäó ðàçëè÷íûõ �èçè÷åñêèõñèñòåì, â òîì ÷èñëå ê òðåõìåðíîé ñèñòåìå èîíîââ ëîâóøêå ñ ðåçêèì óäåðæèâàþùèì ïîòåíöèà�ëîì, ê ñèñòåìå ýëåêòðîíîâ â ïîëóïðîâîäíèêîâîéòðåõìåðíîé ¾òî÷êå¿ (â êëàññè÷åñêîì ïðåäåëå), êìíîãîçàðÿäíîìó áàáëîíó ñ ýëåêòðîíàìè â æèäêîìãåëèè (â êëàññè÷åñêîì ïðåäåëå).�àáîòà ïîääåðæàíà ãðàíòîì �ÔÔÈ.ËÈÒÅ�ÀÒÓ�À1. P. Sindzingre, M. L. Klein, and D. M. Ceperley, Phys.Rev. Lett. 63, 1601 (1989).2. M. V. Rama Krishna and K. B. Whaley, Phys. Rev.Lett. 64, 1126 (1990).3. J. W. Halley, C. E. Campbell, C. F. Giese, andK. Goetz, Phys. Rev. Lett. 71, 2429 (1993).4. M. Lewenstein and L. You, Phys. Rev. Lett. 71, 1339(1993).5. A. P. V. van Deursen and J. Reuss, J. Chem. Phys.63, 4559 (1975).6. P. W. Stephens and J. G. King, Phys. Rev. Lett. 51,1538 (1983).7. J. Gspann, Z. Phys. B. 98, 405 (1995).8. D. M. Brink and S. Stringari, Z. Phys. D. 15, 257(1990).9. M. Hartmann, R. E. Miller, J. P. Toennies, andA. Vilesov, Rhys. Rev. Lett. 75, 1566 (1995).10. H. Bu
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