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ÀÍÀËÈÇ Ï�ÎÖÅÑÑÎÂ ÌÀÑÑÎÏÅ�ÅÍÎÑÀÂ ÍÅÈÄÅÀËÜÍÛÕ ÄÈÑÑÈÏÀÒÈÂÍÛÕ ÑÈÑÒÅÌÀÕ(×ÈÑËÅÍÍÎÅ ÌÎÄÅËÈ�ÎÂÀÍÈÅ)Î. Ñ. Âàóëèíà, Ê. �. Àäàìîâè÷ *Èíñòèòóò âûñîêèõ òåìïåðàòóð �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê125412, Ìîñêâà, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 28 ñåíòÿáðÿ 2007 ã.Ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû ÷èñëåííîãî èññëåäîâàíèÿ ïðîöåññîâ ìàññîïåðåíîñà äëÿ ïðîòÿæåííûõ êâà-çèäâóìåðíûõ è òðåõìåðíûõ íåèäåàëüíûõ äèññèïàòèâíûõ ñèñòåì. Äëÿ îïèñàíèÿ ïàðíîãî âçàèìîäåéñòâèÿìåæäó ÷àñòèöàìè â ñèñòåìàõ èñïîëüçîâàëèñü èçîòðîïíûå îòòàëêèâàþùèå ïîòåíöèàëû, êîòîðûå ïðåä-ñòàâëÿëè ñîáîé ðàçëè÷íûå êîìáèíàöèè ñòåïåííûõ è ýêñïîíåíöèàëüíûõ �óíêöèé. �àñ÷åòû ïðîâîäèëèñüäëÿ ïàðàìåòðîâ, ñîîòâåòñòâóþùèõ óñëîâèÿì ýêñïåðèìåíòîâ â ëàáîðàòîðíîé ïûëåâîé ïëàçìå. Ïîêàçàíî,÷òî äèíàìèêà ÷àñòèö â íåèäåàëüíûõ æèäêîñòíûõ ñèñòåìàõ íà ìàëûõ âðåìåíàõ íàáëþäåíèÿ áëèçêà êýâîëþöèè òåïëîâûõ êîëåáàíèé â óçëàõ êðèñòàëëè÷åñêèõ ðåøåòîê.PACS: 52.27.Gr, 52.27.Lw, 82.70.Dd1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÇàäà÷è, ñâÿçàííûå ñ ïðîöåññàìè ìàññîïåðåíîñàâ äèññèïàòèâíûõ ñèñòåìàõ âçàèìîäåéñòâóþùèõ ÷àñ�òèö, ïðåäñòàâëÿþò çíà÷èòåëüíûé èíòåðåñ â ðàçëè÷�íûõ îáëàñòÿõ íàóêè è òåõíèêè (ãèäðîäèíàìèêà, �è�çèêà ïëàçìû, ìåäèöèíñêàÿ ïðîìûøëåííîñòü, �èçè�êà è õèìèÿ ïîëèìåðîâ è ò. ä.) [1�9℄. Ïðèìåíåíèåãèäðîäèíàìè÷åñêèõ ïîäõîäîâ ïîçâîëÿåò ïîëó÷èòüóñïåøíîå îïèñàíèå ïðîöåññîâ ìàññîïåðåíîñà òîëüêîâ ñëó÷àå âçàèìîäåéñòâèé áëèæíåãî ïîðÿäêà. Êîãäàñèëû ìåæ÷àñòè÷íîãî âçàèìîäåéñòâèÿ íå ñòîëü ìà�ëû, êàê â ãàçàõ, íå óäàåòñÿ ïîñòðîèòü êîððåêòíîå êè�íåòè÷åñêîå óðàâíåíèå. Ê ðàçðàáîòêå ïðèáëèæåííûõìîäåëåé äëÿ îïèñàíèÿ æèäêîãî ñîñòîÿíèÿ âåùåñòâàñóùåñòâóþò äâà îñíîâíûõ ïîäõîäà, îäèí èç êîòîðûõ(áîëåå �óíäàìåíòàëüíûé) îïèðàåòñÿ íà îáùèå ïîëî�æåíèÿ ñòàòèñòè÷åñêîé �èçèêè. Äðóãîé ïîäõîä (òå�îðèÿ ¾ñêà÷êîâ¿) îñíîâàí íà àíàëîãèÿõ ìåæäó æèä�êîñòüþ è òâåðäûì òåëîì. Äëÿ àíàëèçà òðàíñïîðò�íûõ õàðàêòåðèñòèê ñèñòåì âçàèìîäåéñòâóþùèõ ìà�êðî÷àñòèö è ïðîâåðêè ñóùåñòâóþùèõ ïîëóýìïèðè�÷åñêèõ ïðèáëèæåíèé òàêæå øèðîêî ïðèìåíÿþò êîì�ïüþòåðíîå ìîäåëèðîâàíèå äèíàìèêè ÷àñòèö äëÿ ðàç�ëè÷íûõ ìîäåëüíûõ ïîòåíöèàëîâ èõ âçàèìîäåéñòâèÿ.*E-mail: Xeniya.Adamovih�gmail.ru

Äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ïðîöåññîâ ïåðåíîñà îáû÷íî èñ�ïîëüçóþò ìåòîäû ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè, îñíîâàí�íûå íà èíòåãðèðîâàíèè îáðàòèìûõ óðàâíåíèé äâè�æåíèÿ ÷àñòèö, èëè íà ðåøåíèè óðàâíåíèé Ëàíæåâå�íà, ó÷èòûâàþùèõ íåîáðàòèìîñòü èññëåäóåìûõ ïðî�öåññîâ [5℄.Äè��óçèÿ ÿâëÿåòñÿ îñíîâíûì ïðîöåññîì ìàññî�ïåðåíîñà, êîòîðûé îïðåäåëÿåò ýíåðãåòè÷åñêèå ïîòå�ðè (äèññèïàöèþ) â ñèñòåìå ÷àñòèö è èõ äèíàìè�÷åñêèå õàðàêòåðèñòèêè, òàêèå êàê �àçîâîå ñîñòîÿ�íèå, óñëîâèÿ ðàñïðîñòðàíåíèÿ âîëí è �îðìèðîâà�íèÿ íåóñòîé÷èâîñòåé. Â ñëó÷àå ìàëûõ îòêëîíåíèéèññëåäóåìîé ñèñòåìû îò ñîñòîÿíèÿ ñòàòèñòè÷åñêîãîðàâíîâåñèÿ êîý��èöèåíò äè��óçèè D îïèñûâàåòñÿñîîòíîøåíèåì, êîòîðîå ÿâëÿåòñÿ ÷àñòíûì ñëó÷àåì�îðìóë �ðèíà �Êóáî:D = 1Z0 hV (0)V (t)i dt=m; (1)ãäå hV (0)V (t)i � àâòîêîððåëÿöèîííàÿ �óíêöèÿ ñêî�ðîñòåé V ÷àñòèö, t � âðåìÿ, m � ðàçìåðíîñòü ñè�ñòåìû. Êîý��èöèåíò äè��óçèè ìîæåò áûòü òàêæåïîëó÷åí ïóòåì àíàëèçà òåïëîâîãî ïåðåíîñà ÷àñòèö÷åðåç åäèíè÷íóþ ïëîùàäêó ñðåäû ïðè t!1:D = limt!1 hh(�l)2iN it2mt ; (2)1091 9*



Î. Ñ. Âàóëèíà, Ê. �. Àäàìîâè÷ ÆÝÒÔ, òîì 133, âûï. 5, 2008ãäå �l = �l(t) � ñìåùåíèå îòäåëüíîé ÷àñòèöû çàâðåìÿ t, h iN � óñðåäíåíèå ïî àíñàìáëþ, ñîñòîÿùå�ìó èç N ÷àñòèö, à h it � óñðåäíåíèå ïî âñåì îòðåç�êàì âðåìåíè äëèòåëüíîñòüþ t çà ïîëíîå âðåìÿ èçìå�ðåíèé. Ïðè âûâîäå ñîîòíîøåíèé (1), (2) íå äåëàåò�ñÿ ïðåäïîëîæåíèé î õàðàêòåðå òåïëîâîãî äâèæåíèÿ,ïîýòîìó îíè ñïðàâåäëèâû êàê äëÿ ãàçîâ, òàê è äëÿæèäêîñòåé è òâåðäûõ òåë. Îäíàêî â ñëó÷àå íåèäå�àëüíûõ ñðåä ðàñ÷åò êîý��èöèåíòà äè��óçèè ïðèïîìîùè ýòèõ �îðìóë íå äîïóñêàåò àíàëèòè÷åñêèõðåøåíèé. Ïðîñòîå ðåøåíèå, D � D0 = T=�frM , èç�âåñòíîå êàê ñîîòíîøåíèå Ýéíøòåéíà, ìîæíî ïîëó�÷èòü òîëüêî äëÿ íåâçàèìîäåéñòâóþùèõ ìåæäó ñî�áîé (¾áðîóíîâñêèõ¿) ÷àñòèö; çäåñü M è T � ìàññàè òåìïåðàòóðà ÷àñòèöû, à �fr � êîý��èöèåíò òðå�íèÿ, îïðåäåëÿþùèé ý��åêòèâíóþ ÷àñòîòó îáìåíàýíåðãèåé ìåæäó ìàêðî÷àñòèöåé è íåéòðàëàìè îêðó�æàþùåãî ãàçà.Ñóùåñòâóþùèé óðîâåíü ýêñïåðèìåíòàëüíîé �è�çèêè äèêòóåò íåîáõîäèìîñòü âûõîäà çà ïðåäåëûäè��óçèîííîãî ïðèáëèæåíèÿ, è ñîâðåìåííûå ìåòî�äû ìîäåëèðîâàíèÿ, îñíîâàííûå íà òåîðèè ñòîõàñòè�÷åñêèõ ïðîöåññîâ, äîïóñêàþò òàêóþ âîçìîæíîñòü. Â÷àñòíîñòè, äëÿ àíàëèçà ïðîöåññîâ ïåðåíîñà ïðè �è�çè÷åñêè ìàëûõ âðåìåíàõ îïèñàíèå â ðàìêàõ ìàêðî�ñêîïè÷åñêîé êèíåòèêè ìîæåò îêàçàòüñÿ íåäîñòàòî÷�íûì. Èññëåäîâàíèå ïðîöåññîâ ìàññîïåðåíîñà íà ìà�ëûõ âðåìåíàõ íàáëþäåíèÿ èìååò îñîáóþ âàæíîñòüäëÿ èçó÷åíèÿ áûñòðûõ ïðîöåññîâ (òàêèõ êàê ðàñ�ïðîñòðàíåíèå óäàðíûõ âîëí, èìïóëüñíûõ âîçäåé�ñòâèé èëè äâèæåíèå �ðîíòà õèìè÷åñêèõ ïðåâðàùå�íèé â êîíäåíñèðîâàííûõ ñðåäàõ [5; 10℄), à òàêæå äëÿàíàëèçà òðàíñïîðòíûõ õàðàêòåðèñòèê ñèëüíî äèñ�ñèïàòèâíûõ íåèäåàëüíûõ ñðåä (òàêèõ êàê êîëëîèä�íûå ðàñòâîðû, ïëàçìà ïðîäóêòîâ ñãîðàíèÿ, ÿäåð�íî-èíäóöèðóåìàÿ ïûëåâàÿ ïëàçìà ïðè àòìîñ�åðíîìäàâëåíèè [2; 11; 12℄), ãäå êîððåêòíîå èçìåðåíèå êî�ý��èöèåíòîâ äè��óçèè ìàêðî÷àñòèö òðåáóåò ïîñòà�íîâêè äëèòåëüíûõ ýêñïåðèìåíòîâ.2. Ï�ÎÖÅÑÑÛ ÌÀÑÑÎÏÅ�ÅÍÎÑÀ ÂÍÅÈÄÅÀËÜÍÛÕ Ñ�ÅÄÀÕ�àññìîòðèì õàðàêòåð äâèæåíèÿ ÷àñòèö â îäíî�ðîäíîé ñðåäå. Ñìåùåíèå j-é ÷àñòèöû, xj = xj(t),âäîëü îäíîé îñè â òàêîé ñðåäå ïîä âîçäåéñòâèåìíåêîòîðûõ âíåøíåé F è ñëó÷àéíîé Fran ñèë ìîæíîíàéòè èç óðàâíåíèÿ Ëàíæåâåíà:Md2xjdt2 = �M�fr dxjdt + F + Fran: (3)

Äëÿ óäîáñòâà àíàëèçà çàâèñèìîñòè ïðîöåññîâ ìàññî�ïåðåíîñà îò âðåìåíè t ââåäåì ñëåäóþùèå îáîçíà÷å�íèÿ: DG�K(t) = tZ0 hVx(0)Vx(t)i dt; (4a)Dmsd(t) = hh(xj)2iN it=2t; (4á)ãäå Vx(t) = dxj=dt � ñêîðîñòü j-é ÷àñòèöû. Âñëó÷àå ìàëûõ îòêëîíåíèé ñèñòåìû îò ñîñòîÿíèÿñòàòèñòè÷åñêîãî ðàâíîâåñèÿ, ñ ðîñòîì âðåìåíèt ! 1 îáå �óíêöèè (DG�K(t) è Dmsd(t)) äîëæíûñòðåìèòüñÿ ê îäèíàêîâîìó ïîñòîÿííîìó çíà÷åíèþD = limt!1D(t), êîòîðîå è ñîîòâåòñòâóåò ñòàí�äàðòíîìó îïðåäåëåíèþ êîý��èöèåíòà äè��óçèè÷àñòèö.Â ïðåíåáðåæåíèè ìåæ÷àñòè÷íûì âçàèìîäåéñòâè�åì (F = 0 äëÿ áðîóíîâñêèõ ÷àñòèö) àâòîêîððåëÿöè�îííóþ �óíêöèþ ñêîðîñòåé ìîæíî íàéòè, èñïîëüçóÿïðåîáðàçîâàíèå Ëàïëàñà èëè �îðìàëüíîå ðåøåíèåçàäà÷è (3), ó÷èòûâàÿ, ÷òî hFranVx(0)i = 0:hVx(0)Vx(t)i = TM exp(��frt): (5)Ôóíêöèÿ ýâîëþöèè ìàññîïåðåíîñà DG�K(t) (4à) âýòîì ñëó÷àå áóäåò èìåòü âèäDG�K(t) = D0 (1� exp(��frt)) : (6a)Äëÿ ïîèñêà ñðåäíåãî êâàäðàòà ñìåùåíèÿ j-é ÷àñòè�öû óðàâíåíèå (3) äîìíîæàåòñÿ íà âåëè÷èíó xj . Òî�ãäà, â îòñóòñòâèå êîððåëÿöèè ìåæäó ìåäëåííûì ñìå�ùåíèåì ÷àñòèöû è ¾áûñòðûì¿ ñòîõàñòè÷åñêèì âîç�äåéñòâèåì (hFranxji = 0), äëÿ îäíîðîäíîé ñðåäû(Mh(dxj=dt)2i � T , h(�l)2i = mhx2j i) ñîâìåñòíîå ðå�øåíèå óðàâíåíèé (3) è (4á) ìîæíî çàïèñàòü â âè�äå [5℄Dmsd(t)=D0 = 1� (1� exp(��frt)) =�frt: (6á)Òàêèì îáðàçîì, äëÿ áðîóíîâñêîé ÷àñòèöû ñ ðîñ�òîì âðåìåíè t ! 1 (ïðè �frt � 1) �óíêöèÿDG�K(t) = Dmsd(t) ! D0, â òî âðåìÿ êàê íà ìàëûõâðåìåíàõ (�frt� 1) ïðîÿâëÿåòñÿ áàëëèñòè÷åñêèé õà�ðàêòåð åå äâèæåíèÿ:hx2i � hx2j i � T t2M ; Dmsd(t) = hx2i2t / t:Àíàëèòè÷åñêîå ðåøåíèå óðàâíåíèÿ (3) ìîæíîòàêæå ïîëó÷èòü äëÿ ÷àñòèöû â èäåàëüíîì êðèñòàë�ëå, åñëè âîçâðàùàþùóþ ñèëó F = �M!2xj , äåé�ñòâóþùóþ íà ÷àñòèöó â óçëå òàêîé âîîáðàæàåìîéêðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè, ìîæíî õàðàêòåðèçîâàòü1092
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10�2 1 10 102 10�2 10�1 1 10 102�frt �frt0

1:00:80:60:40:20�0:20:20:40:60:81:0 12 3
45 5 4

31 2f Dmsd=D0

10�1�èñ. 1. Çàâèñèìîñòè �óíêöèé f(t) è Dmsd(t)=D0 îò t�fr: 1 � áàëëèñòè÷åñêèé ðåæèì (f(t) = 1, Dmsd(t) / t);2 � áðîóíîâñêèå ÷àñòèöû (5), (6á); ãàðìîíè÷åñêèé îñöèëëÿòîð (7), (8á) ïðè ðàçëè÷íûõ ïàðàìåòðàõ �: 0:033 (3 ),0:38 (4 ), 2 (5 )îäíîé õàðàêòåðíîé ÷àñòîòîé !. Ïðè ýòîì �îðìàëü�íîå ðåøåíèå óðàâíåíèÿ (3) äëÿ àâòîêîððåëÿöèîííîé�óíêöèè ñêîðîñòåé äàåòhVx(0)Vx(t)i == TM exp���frt2 ��h(�frt )� sh(�frt )2 � ; (7)à ñîâìåñòíîå ðåøåíèå óðàâíåíèé (3) è (4à), (4á) ìîæ�íî çàïèñàòü â âèäåDG�K(t)D0 = exp(��frt=2) sh(�frt ); (8a)Dmsd(t)D0 = 12�2�frt �1� exp���frt2 � �� �h(�frt ) + sh(�frt )2 �� ; (8á)ãäå  = (1� 8�2 )1=2=2; � = !=�fr:Èëëþñòðàöèÿ íîðìèðîâàííûõ àâòîêîððåëÿöèîííûõ�óíêöèé f(t) = MhVx(0)Vx(t)i=T è �óíêöèé ýâî�ëþöèè ïðîöåññîâ ïåðåíîñà (DG�K(t); Dmsd(t)) íà ìà�ëûõ âðåìåíàõ íàáëþäåíèÿ äëÿ ðàçëè÷íûõ ïàðàìåò�ðîâ � ïðèâåäåíà íà ðèñ. 1. Ëåãêî óâèäåòü, ÷òîíà ìàëûõ âðåìåíàõ íàáëþäåíèÿ (�frt � 1 + �)

äëÿ ÷àñòèöû â óçëå êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè òàê�æå õàðàêòåðåí áàëëèñòè÷åñêèé ðåæèì äâèæåíèÿ(hx2i � T t2=M , Dmsd(t) = hx2i=2t / t), êàê è â ñëó�÷àå íåâçàèìîäåéñòâóþùèõ ÷àñòèö.Äëÿ ÷àñòèöû â óçëå êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêèñ ðîñòîì âðåìåíè íàáëþäåíèÿ (�frt � 1) �óíêöèÿDG�K(t) = Dmsd(t) ! 0, ïîñêîëüêó ñðåäíåêâàäðà�òè÷íîå îòêëîíåíèå h(�r)2i òàêîé ÷àñòèöû îò åå ïî�ëîæåíèÿ ðàâíîâåñèÿ ñòàíîâèòñÿ ïîñòîÿííûì è ñîîò�âåòñòâóåò îòêëîíåíèþ ãàðìîíè÷åñêîãî îñöèëëÿòîðàh(�l)2i = mT=M!2 .Äëÿ æèäêèõ ñðåä òî÷íûå àíàëèòè÷åñêèå ñîîòíî�øåíèÿ äëÿ �óíêöèé hVx(0)Vx(t)i, DG�K(t) è Dmsd(t)ïîëó÷èòü íåâîçìîæíî. Òåì íå ìåíåå, ñëåäóåò îòìå�òèòü îäíó îñîáåííîñòü, êîòîðàÿ, êàê ìîæíî ïðåäïî�ëîæèòü, áóäåò èìåòü ìåñòî è äëÿ ÷àñòèö â æèäêî�ñòè. Ýòà îñîáåííîñòü çàêëþ÷àåòñÿ â ñâÿçÿõ ìåæäóïåðå÷èñëåííûìè �óíêöèÿìèDG�K(t) = d ftDmsd(t)gdt � 12 dhx2idt ; (9a)hVx(0)Vx(t)i = d2 ftDmsd(t)gdt2 � 12 d2hx2idt2 ; (9á)êîòîðûå íåòðóäíî íàéòè èç ðåøåíèÿ çàäà÷è êàê äëÿáðîóíîâñêèõ ÷àñòèö ((5), (6à), (6á)), òàê è äëÿ ÷àñ�òèö â èäåàëüíîì êðèñòàëëå (ñì. (7), (8à), (8á)).Ýâîëþöèÿ ñðåäíåêâàäðàòè÷íîãî ñìåùåíèÿDmsd(t) â íåèäåàëüíûõ ñèñòåìàõ èññëåäîâàëàñü1093



Î. Ñ. Âàóëèíà, Ê. �. Àäàìîâè÷ ÆÝÒÔ, òîì 133, âûï. 5, 2008÷èñëåííî â ðàáîòå [13℄ äëÿ ÷àñòèö, âçàèìîäåéñòâó�þùèõ ïîñðåäñòâîì ýêðàíèðîâàííîãî êóëîíîâñêîãîïîòåíöèàëà (òèïà Þêàâû):U = (eZ)2 exp(�r=�)=r: (10)Çäåñü r � ðàññòîÿíèå ìåæäó äâóìÿ ÷àñòèöàìè ñ çà�ðÿäîì eZ, e� çàðÿä ýëåêòðîíà, � � äëèíà ýêðàíèðî�âàíèÿ, � = lp=�, lp � ñðåäíåå ìåæ÷àñòè÷íîå ðàññòî�ÿíèå, êîòîðîå äëÿ äâóìåðíûõ ñèñòåì ðàâíî îáðàò�íîìó êîðíþ èç ïîâåðõíîñòíîé ïëîòíîñòè ÷àñòèö, àäëÿ òðåõìåðíûõ ñòðóêòóð � îáðàòíîìó êóáè÷åñêî�ìó êîðíþ èç èõ îáúåìíîé êîíöåíòðàöèè. Â ðåçóëüòà�òå ìîäåëèðîâàíèÿ çàäà÷è áûëè ïîëó÷åíû õàðàêòåð�íûå ÷àñòîòû äëÿ îáúåìíî-öåíòðèðîâàííîé êóáè÷å�ñêîé ðåøåòêè,! = !b � 2eZ exp���2��� ��1 + �+ �22 � =(l3pM�)�1=2 ;è äëÿ êâàçèäâóìåðíîé ðåøåòêè ãåêñàãîíàëüíîãî òè�ïà, ! = !h � 1:16!b:Áûëî òàêæå ïîêàçàíî, ÷òî äàííûå ÷àñòîòû îòâå�÷àþò çà ñðåäíåå âðåìÿ ¾îñåäëîé æèçíè¿ ÷àñòèö(ta � 2=!) â íåèäåàëüíûõ æèäêîñòíûõ ñèñòåìàõè îïðåäåëÿþò ïðîòåêàíèå ïðîöåññîâ ìàññîïåðåíîñàíà âðåìåíàõ íàáëþäåíèÿ t < ta. Ïðèíèìàÿ âî âíè�ìàíèå ñîîòíîøåíèÿ (9à) è (9á), íåòðóäíî ïðåäïîëî�æèòü, ÷òî íà óêàçàííûõ âðåìåíàõ íàáëþäåíèÿ ïî�âåäåíèå �óíêöèé hVx(0)Vx(t)i è DG�K(t) â æèäêîñò�íûõ ñèñòåìàõ Þêàâû òàêæå áóäåò áëèçêî ê ïîâåäå�íèþ äàííûõ �óíêöèé, îïèñûâàþùèõ ýâîëþöèþ òåï�ëîâûõ êîëåáàíèé ÷àñòèö â óçëàõ ñîîòâåòñòâóþùèõêðèñòàëëè÷åñêèõ ðåøåòîê.Ñðàâíèòåëüíûé àíàëèç ÷èñëåííûõ èññëåäîâàíèéäëÿ äâóìåðíûõ è òðåõìåðíûõ ñèñòåì ñ ýêðàíèðîâàí�íûì êóëîíîâñêèì ïîòåíöèàëîì [13�15℄ ïîêàçûâàåò,÷òî ïðè � = lp=� < 6 çà ðàâíîâåñíûå õàðàêòåðèñòè�êè òàêèõ ñèñòåì îòâå÷àþò äâà áåçðàçìåðíûõ ïàðà�ìåòðà:�� = a1(eZ)2(1 + �+ �2=2) exp(��)T lp ; � = !��fr :Çäåñü !� = eZ �a2(1 + �+ �2=2) exp(��)�Ml3p �1=2 ;a1 = a2 � 1 äëÿ òðåõìåðíîé ñèñòåìû; a1 = 1:5,a2 = 2 äëÿ ñëó÷àÿ äâóìåðíîé çàäà÷è. Çíà÷åíèÿ äàí�íûõ ïàðàìåòðîâ ñîâìåñòíî ñ òåìïåðàòóðîé ÷àñòèö

îïðåäåëÿþò ïðîñòðàíñòâåííóþ êîððåëÿöèþ, òî÷êè�àçîâûõ ïåðåõîäîâ è ïðîöåññû ïåðåíîñà (äè��ó�çèþ, âÿçêîñòü) â ðàññìàòðèâàåìûõ ñèñòåìàõ ïðè ñëå�äóþùåì óñëîâèè: 10�20 < �� < �� � 100�104, ãäå�� � òî÷êà êðèñòàëëèçàöèè ñèñòåìû (�� � 102�104äëÿ òðåõìåðíûõ ñèñòåì [15℄, �� � 98�100 äëÿ êâà�çèäâóìåðíûõ [14℄).�åçóëüòàòû ÷èñëåííîãî èññëåäîâàíèÿ äèíàìèêèòðåõìåðíûõ ñèñòåì ìàêðî÷àñòèö, âçàèìîäåéñòâóþ�ùèõ ñ ðàçëè÷íûìè òèïàìè ïàðíûõ èçîòðîïíûõ ïî�òåíöèàëîâ, ïðèâåäåíû â ðàáîòå [16℄. Äàííûå ïîòåí�öèàëû ïðåäñòàâëÿëè ñîáîé ðàçëè÷íûå êîìáèíàöèèñòåïåííûõ è ýêñïîíåíöèàëüíûõ �óíêöèé, èñïîëüçó�åìûå äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ îòòàëêèâàíèÿ â êèíåòèêåâçàèìîäåéñòâóþùèõ ÷àñòèö [5℄:U = U �b1 exp���1 rlp� ++ b2� lpr �n exp���2 rlp�� : (11)Çäåñü b1, b2, �1(2) = lp=�1(2), n � âàðüèðóåìûå ïà�ðàìåòðû, U = (eZ)2=r � êóëîíîâñêèé ïîòåíöèàë. Ñòî÷êè çðåíèÿ èññëåäîâàíèÿ ñâîéñòâ ïûëåâîé ïëàçìûîñîáûé èíòåðåñ ïðåäñòàâëÿåò ýêðàíèðîâàííûé êóëî�íîâñêèé ïîòåíöèàë (10) (b1 = 1, b2 = 0, �1 = lp=�), àòàêæå ïîòåíöèàëû, ìîäåëèðóþùèå îñëàáëåíèå ýêðà�íèðîâàíèÿ ñ óâåëè÷åíèåì ðàññòîÿíèÿ îò ÷àñòèöû,ïðîãíîçèðóåìîå â ðÿäå òåîðåòè÷åñêèõ è ýêñïåðèìåí�òàëüíûõ ðàáîò [17�20℄. Òàê, íàïðèìåð, ñ÷èòàåòñÿ,÷òî íà áîëüøèõ ðàññòîÿíèÿõ îò ïûëåâîé ÷àñòèöû,r � �, ïîâåäåíèå ïîòåíöèàëà èìååò ñòåïåííóþ àñèì�ïòîòèêó U / r�2 [19℄ èëè U / r�3 [20℄, à ñîîòâåò�ñòâåííî, ïàðàìåòðû ïîòåíöèàëà â ñîîòíîøåíèè (11)ðàâíû �1 = lp=�, �2 = 0, n = 1�2, b1 � b2.Áûëî îòìå÷åíî, ÷òî ïðîöåññû ìàññîïåðåíîñà èïðîñòðàíñòâåííàÿ êîððåëÿöèÿ ìàêðî÷àñòèö â òàêèõñèñòåìàõ îïðåäåëÿþòñÿ îòíîøåíèåì âòîðîé ïðîèç�âîäíîé U 00 ïàðíîãî ïîòåíöèàëà U(r) â òî÷êå ñðåäíå�ãî ìåæ÷àñòè÷íîãî ðàññòîÿíèÿ r = lp ê òåìïåðàòó�ðå ÷àñòèö T , åñëè èìååò ìåñòî ýìïèðè÷åñêîå óñëî�âèå [16℄ 2� > jU 0(lp)jlpjU(lp)j > 1: (12)Ïðè ýòîì ïðîñòðàíñòâåííàÿ êîððåëÿöèÿ ÷àñòèö íåçàâèñåëà îò òðåíèÿ (�fr) è îïðåäåëÿëàñü âåëè÷è�íîé ý��åêòèâíîãî ïàðàìåòðà �� = Ml2pU 00=2T âäèàïàçîíå îò �� � 10 âïëîòü äî òî÷êè êðèñòàë�ëèçàöèè ñèñòåìû (�� � 102�104), ãäå äëÿ âñåõàíàëèçèðóåìûõ ñëó÷àåâ íàáëþäàëîñü �îðìèðîâà�1094



ÆÝÒÔ, òîì 133, âûï. 5, 2008 Àíàëèç ïðîöåññîâ ìàññîïåðåíîñà : : :íèå ÎÖÊ-ñòðóêòóðû ñ õàðàêòåðíîé ÷àñòîòîé îñöèë�ëÿöèé ÷àñòèö!2 = !2b � 2jU 00(lp)j=�M: (13a)Ìîæíî ïðåäïîëîæèòü, ÷òî õàðàêòåðíóþ ÷àñòîòóîñöèëëÿöèé ÷àñòèö, âçàèìîäåéñòâóþùèõ ñ ïîòåíöè�àëàìè, óäîâëåòâîðÿþùèìè óðàâíåíèÿì (11), (12), âðåøåòêå ãåêñàãîíàëüíîãî òèïà ìîæíî ïðåäñòàâèòüïî àíàëîãèè ñ ÷àñòîòîé, íàéäåííîé äëÿ êâàçèäâóìåð�íûõ ñèñòåì Þêàâû [13; 14℄:!2 = !2h � 2:7jU 00(lp)j=�M: (13á)Ïîâåäåíèå àâòîêîððåëÿöèîííûõ �óíêöèé ñêî�ðîñòåé ÷àñòèö, hVx(0)Vx(t)i, è �óíêöèé Dmsd(t),DG�K(t), îïèñûâàþùèõ ýâîëþöèþ ïðîöåññîâ ìàññî�ïåðåíîñà, äëÿ êâàçèäâóìåðíûõ è òðåõìåðíûõ æèä�êîñòíûõ ñèñòåì ñ ïîòåíöèàëàìè âçàèìîäåéñòâèÿ(11) èññëåäóåòñÿ ÷èñëåííî â ñëåäóþùåé ÷àñòè íàñòî�ÿùåé ðàáîòû.3. ÏÀ�ÀÌÅÒ�Û ×ÈÑËÅÍÍÎÉ ÇÀÄÀ×È�àñ÷åòû âûïîëíÿëèñü ìåòîäîì ìîëåêóëÿðíîé äè�íàìèêè Ëàíæåâåíà, îñíîâàííûì íà ðåøåíèè ñèñòå�ìû îáûêíîâåííûõ äè��åðåíöèàëüíûõ óðàâíåíèé(ñîñòîÿùåé èç Np óðàâíåíèé äâèæåíèÿ, ãäå Np �êîëè÷åñòâî ÷àñòèö) ñ ñèëîé Ëàíæåâåíà Fran, êîòî�ðàÿ ÿâëÿåòñÿ èñòî÷íèêîì ñòîõàñòè÷åñêîãî (¾òåïëî�âîãî¿) äâèæåíèÿ ÷àñòèö ñ çàäàííîé êèíåòè÷åñêîéòåìïåðàòóðîé T . Ïðè ýòîì ó÷èòûâàëèñü ñèëû ïàð�íîãî ìåæ÷àñòè÷íîãî âçàèìîäåéñòâèÿ Fint è âíåøíèåñèëû Fext. Òåõíèêà ìîäåëèðîâàíèÿ ïîäðîáíî îïèñà�íà â ðàáîòå [21℄. Óðàâíåíèÿ äâèæåíèÿ èìåëè âèäM d2lkdt2 =Xj Fint(l)jl=jlk�lj j lk � ljjlk � lj j ++Fext �M�fr dlkdt +Fran: (14)Çäåñü Fint(l) = ��U=�l, à l = jlk � lj j � ìåæ÷àñòè÷�íîå ðàññòîÿíèå. Äëÿ àíàëèçà ðàâíîâåñíûõ õàðàêòå�ðèñòèê â ñèñòåìàõ ÷àñòèö, âçàèìîäåéñòâóþùèõ ñ ïî�òåíöèàëàìè (11), òðåõìåðíûå óðàâíåíèÿ äâèæåíèÿ(14) ðåøàëèñü äëÿ ðàçíûõ ý��åêòèâíûõ ïàðàìåò�ðîâ, ââåäåííûõ ïî àíàëîãèè ñ ïàðàìåòðàìè, íàéäåí�íûìè äëÿ ñèñòåì Þêàâû, à èìåííî, äëÿ ý��åêòèâ�íîãî ïàðàìåòðà íåèäåàëüíîñòè�� = a1l2pU 00(lp)=2T (15)è ïàðàìåòðà ìàñøòàáèðîâàíèÿ� = ja2U 00(lp)j1=2(2�M)�1=2��1fr ; (16)

ãäå a1 = a2 � 1 äëÿ òðåõìåðíûõ ñèñòåì, è a1 = 1:5,a2 = 2 äëÿ äâóìåðíîãî ñëó÷àÿ.�àñ÷åòû ïðîâîäèëèñü äëÿ îäíîðîäíîé òðåõìåð�íîé ñèñòåìû è äëÿ êâàçèäâóìåðíîé ñèñòåìû, ìîäå�ëèðóþùåé ïðîòÿæåííûé ïûëåâîé ñëîé. Âåëè÷èíàïàðàìåòðà ìàñøòàáèðîâàíèÿ âàðüèðîâàëàñü â ïðå�äåëàõ îò � � 0:04 äî � � 3:6, òèïè÷íûõ äëÿ óñëîâèéýêñïåðèìåíòîâ â ïëàçìå ãàçîâîãî ðàçðÿäà. Âåëè÷èíàý��åêòèâíîãî ïàðàìåòðà �� ìåíÿëàñü îò 10 äî 120.Â ïåðâîì ñëó÷àå äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ïðîòÿæåí�íîé îäíîðîäíîé ñèñòåìû âíåøíèå ñèëû îòñóòñòâî�âàëè (jFextj � 0) è çàäàâàëèñü ïåðèîäè÷åñêèå ãðà�íè÷íûå óñëîâèÿ ïî âñåì òðåì íàïðàâëåíèÿì x, y, z.Îñíîâíûå ðàñ÷åòû áûëè âûïîëíåíû äëÿ 125 íåçàâè�ñèìûõ ÷àñòèö â öåíòðàëüíîé ñ÷åòíîé ÿ÷åéêå, ïðåä�ñòàâëÿþùåé ñîáîé êóá ñ ðåáðîì L. Âûáîð äëèíûÿ÷åéêè L (è, ñîîòâåòñòâåííî, ÷èñëà ÷àñòèö) îïðå�äåëÿëñÿ óñëîâèåì êîððåêòíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ äèíà�ìèêè ñèñòåìû:L� lpjU(lp)jjU 0(lp)jlp � jU(lp)j :Ïîëíîå ÷èñëî ÷àñòèö ïðè ðàñ÷åòå ïàðíîãî âçà�èìîäåéñòâèÿ äîñòèãàëî 3000. Ïîòåíöèàë ìåæ÷à�ñòè÷íîãî âçàèìîäåéñòâèÿ îáðåçàëñÿ íà ðàññòîÿíèèLut � 4lp, êîòîðîå îïðåäåëÿëîñü èç óñëîâèÿ ñëà�áîãî âîçìóùåíèÿ ýëåêòðîíåéòðàëüíîñòè ñèñòåìû:U 0(Lut)L2ut � (eZ)2. Äëÿ ïðîâåðêè íåçàâèñèìîñòèðåçóëüòàòîâ ðàñ÷åòà îò ÷èñëà ÷àñòèö è äëèíû îáðå�çàíèÿ ïîòåíöèàëà áûëè âûïîëíåíû äîïîëíèòåëüíûåòåñòîâûå âû÷èñëåíèÿ äëÿ 512 íåçàâèñèìûõ ÷àñòèöïðè Lut = 7lp â ñèñòåìàõ ñ �� = 1:5, 17.5, 25, 49,92. Îòêëîíåíèå ìåæäó ðåçóëüòàòàìè äàííûõ ðàñ÷å�òîâ íå ïðåâûøàëî ÷èñëåííîé îøèáêè è íàõîäèëîñüâ ïðåäåëàõ �(1�3)%.Âî âòîðîì ñëó÷àå ðàñ÷åòû ïðîâîäèëèñü äëÿîäíîðîäíîãî ïðîòÿæåííîãî ìîíîñëîÿ ÷àñòèö ïðèïåðèîäè÷åñêèõ ãðàíè÷íûõ óñëîâèÿõ â äâóõ âû�áðàííûõ íàïðàâëåíèÿõ x è y, à â íàïðàâëåíèèîñè z ó÷èòûâàëîñü äåéñòâèå ñèëû òÿæåñòè Mg,ñêîìïåíñèðîâàííîå ëèíåéíûì ýëåêòðè÷åñêèì ïî�ëåì Ez = �z(jFextj � F zext = Mg � eZ�z). Çäåñü� � âåëè÷èíà ãðàäèåíòà ýëåêòðè÷åñêîãî ïîëÿ,à F xext = F yext � 0. ×èñëî íåçàâèñèìûõ ÷àñòèöâ ñ÷åòíîé ÿ÷åéêå Np âàðüèðîâàëîñü îò 256 äî1024, â çàâèñèìîñòè îò ÷èñëà ÷àñòèö äëèíà îáðå�çàíèÿ ïîòåíöèàëà Lut ìåíÿëàñü îò 5lp äî 25lp.Âåëè÷èíà ãðàäèåíòà � ýëåêòðè÷åñêîãî ïîëÿ Ez ,îãðàíè÷èâàþùåãî ïûëåâîé ñëîé â íàïðàâëåíèè îñèz, âàðüèðîâàëàñü îò � 10�2 Â/ñì2 äî � 102 Â/ñì2.Êàêîé-ëèáî îùóòèìîé çàâèñèìîñòè äèíàìèêèìàêðî÷àñòèö îò âåëè÷èíû ãðàäèåíòà � ïîëÿ è1095



Î. Ñ. Âàóëèíà, Ê. �. Àäàìîâè÷ ÆÝÒÔ, òîì 133, âûï. 5, 2008êîëè÷åñòâà íåçàâèñèìûõ ÷àñòèö Np, ïðèíÿòûõ äëÿðàñ÷åòîâ, â ïðîöåññå ìîäåëèðîâàíèÿ îáíàðóæåíî íåáûëî. 4. �ÅÇÓËÜÒÀÒÛ ×ÈÑËÅÍÍÎ�ÎÌÎÄÅËÈ�ÎÂÀÍÈß È ÈÕ ÎÁÑÓÆÄÅÍÈÅÈëëþñòðàöèè ïîâåäåíèÿ àâòîêîððåëÿöèîííûõ�óíêöèé ñêîðîñòåé ÷àñòèö hVx(0)Vx(t)i è �óíê�öèé Dmsd(t), DG�K(t), ïîëó÷åííûõ â ÷èñëåííûõýêñïåðèìåíòàõ äëÿ êâàçèäâóìåðíûõ è òðåõìåðíûõæèäêîñòíûõ ñèñòåì ñ ðàçëè÷íûìè ïîòåíöèàëàìèâçàèìîäåéñòâèÿ (11), ïîêàçàíû íà ðèñ. 2�4 äëÿ ðàç�íûõ ïàðàìåòðîâ � è �� â çàâèñèìîñòè îò âðåìåíè (âîáðàòíûõ âðåìåíàõ òîðìîæåíèÿ ��1fr ).Êðèâàÿ 1, ïðåäñòàâëåííàÿ íà ðèñ. 2, 3, ÿâëÿ�åòñÿ òî÷íûì ðåøåíèåì óðàâíåíèÿ Ëàíæåâåíà âîòñóòñòâèå âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó ÷àñòèöàìè (5),(6à), (6á). Ëåãêî óâèäåòü, ÷òî ïðè íàëè÷èè âçàèìî�äåéñòâèÿ ïîâåäåíèå �óíêöèé hVx(0)Vx(t)i, Dmsd(t),DG�K(t) íà âðåìåíàõ �frt � 1 ñîîòâåòñòâóåò ðåæè�ìó äâèæåíèÿ, õàðàêòåðíîìó äëÿ áðîóíîâñêèõ ÷àñ�òèö. Çàòåì �óíêöèè Dmsd(t) è DG�K(t) äîñòèãàþòñâîèõ ìàêñèìóìîâ Dmaxmsd è DmaxG�K . Ïðè ýòîì íè îò�íîñèòåëüíàÿ âåëè÷èíà Dmaxmsd =D0, DmaxG�K=D0, íè ïî�ëîæåíèå tmax�fr ýòèõ ìàêñèìóìîâ ïðàêòè÷åñêè íåçàâèñÿò îò ïàðàìåòðà �� è îïðåäåëÿþòñÿ âåëè÷è�íîé ïàðàìåòðà ìàñøòàáèðîâàíèÿ � êàê äëÿ òðåõìåð�íîé çàäà÷è, òàê è äëÿ ìîäåëèðóåìîé äâóìåðíîé ñè�ñòåìû. Äàííîå îáñòîÿòåëüñòâî áûëî îòìå÷åíî ðàíååäëÿ �óíêöèé Dmsd(t) â ðàáîòàõ [14�16℄. Ëåãêî óâè�äåòü (ñì. ðèñ. 3, 4), ÷òî ñ ðîñòîì âðåìåíè t!1 êàê�óíêöèÿ Dmsd(t), òàê è �óíêöèÿ DG�K(t) ñòðåìÿò�ñÿ ê îäíîìó è òîìó æå ïîñòîÿííîìó çíà÷åíèþ D, êî�òîðîå ñîîòâåòñòâóåò ñòàíäàðòíîìó îïðåäåëåíèþ êî�ý��èöèåíòà äè��óçèè ÷àñòèö, êàê îäíîãî èç îñíîâ�íûõ êîý��èöèåíòîâ ïåðåíîñà.Íîðìèðîâàííûå êîý��èöèåíòû D� = D(�fr ++ !�)M=T â çàâèñèìîñòè îò ïàðàìåòðà íåèäåàëü�íîñòè �� äëÿ êâàçèäâóìåðíûõ ñèñòåì ñ ðàçëè÷íû�ìè ïàðíûìè ïîòåíöèàëàìè ìåæ÷àñòè÷íîãî âçàèìî�äåéñòâèÿ ïðåäñòàâëåíû íà ðèñ. 5. Ëåãêî óâèäåòü,÷òî çíà÷åíèå íîðìèðîâàííîãî êîý��èöèåíòàD� äëÿðàññìàòðèâàåìûõ ñèñòåì îïðåäåëÿåòñÿ âåëè÷èíîéý��åêòèâíîãî ïàðàìåòðà ��. Íåáîëüøîå ðàçëè÷èåìåæäó êîý��èöèåíòàìè äè��óçèè äëÿ ñëàáî äèññè�ïàòèâíûõ (� > 0:3) è ñëàáî äèñïåðñèîííûõ (� < 0:25)êâàçèäâóìåðíûõ ñòðóêòóð íàáëþäàëîñü â äèàïàçîíå�� îò 6 äî 97. Äëÿ óêàçàííîãî äèàïàçîíà ïàðàìåò�ðîâ �� îòêëîíåíèå êîý��èöèåíòîâ äè��óçèè îò èõñðåäíåãî çíà÷åíèÿ ñîñòàâëÿåò ìåíåå 7%. Ýòè îòëè�

÷èÿ çàìåòíî ðàñòóò ñ ðîñòîì �� > 100. Ïîäîáíûåîòêëîíåíèÿ áûëè îòìå÷åíû êàê äëÿ êâàçèäâóìåð�íûõ ñèñòåì Þêàâû, òàê è äëÿ òðåõìåðíûõ ñèñòåìñ ðàçëè÷íûìè òèïàìè ïàðíûõ ïîòåíöèàëîâ [14�16℄.Îòìåòèì, ÷òî ïîëó÷åííûå �óíêöèè D�(��) èìåþòäâå îñîáûå òî÷êè, îäíà èç êîòîðûõ ÿâëÿåòñÿ òî÷�êîé ïåðåãèáà (�� � 98�108) è ìîæåò îòðàæàòü íàëè�÷èå �àçîâîãî ïåðåõîäà ìåæäó ãåêñàòè÷åñêîé �àçîéè æèäêîñòüþ. Âòîðàÿ îñîáàÿ òî÷êà (òî÷êà ðåçêîãîèçìåíåíèÿ D) íàõîäèòñÿ âáëèçè �� � 153�165, ãäåâåëè÷èíà D ! 0, à àíàëèçèðóåìàÿ ñèñòåìà òðàíñ��îðìèðóåòñÿ â òâåðäîå òåëî ñ èäåàëüíîé ðåøåòêîé.Àíàëîãè÷íîå ïîâåäåíèå D�(��) áûëî çà�èêñèðîâà�íî äëÿ êâàçèäâóìåðíûõ ñèñòåì ìàêðî÷àñòèö, âçàè�ìîäåéñòâóþùèõ ñ ýêðàíèðîâàííûì êóëîíîâñêèì ïî�òåíöèàëîì (ñèñòåì Þêàâû) [14℄. Âåëè÷èíà ñðåäíåãîêîý��èöèåíòà äè��óçèè (çíà÷åíèÿ D�, óñðåäíåí�íûå äëÿ ðàçëè÷íûõ Z, �, �fr è �) äëÿ èññëåäóåìûõêâàçèäâóìåðíûõ ñèñòåì ñ ïîòåíöèàëàìè òèïà (11)ïîêàçàíà íà ðèñ. 6, ãäå òàêæå ïðåäñòàâëåíà çàâèñè�ìîñòü D�(��) äëÿ òðåõìåðíûõ ñèñòåì [15; 16℄.Íàïîìíèì, ÷òî â ðàìêàõ ïîëóýìïèðè÷åñêîé òå�îðèè ¾ñêà÷êîâ¿, ðàçðàáîòàííîé äëÿ ìîëåêóëÿðíûõæèäêîñòåé, àíàëèòè÷åñêîå ñîîòíîøåíèå äëÿ êîý���èöèåíòà äè��óçèè ìîëåêóë ìîæíî ïðåäñòàâèòü ââèäå [1; 9℄ D = d22m�0 exp��WT � ; (17)ãäå d � ñðåäíåå ðàññòîÿíèå ìåæäó ìîëåêóëàìè, �0 �õàðàêòåðíîå âðåìÿ, îïðåäåëÿþùåå ÷àñòîòó èõ ïå�ðåõîäîâ èç îäíîãî ¾îñåäëîãî¿ ñîñòîÿíèÿ â äðóãîå,W � ýíåðãåòè÷åñêèé áàðüåð, ïðåîäîëåâàåìûé ïðèýòèõ ïåðåõîäàõ. Ýêñïîíåíöèàëüíàÿ çàâèñèìîñòü Dîò òåìïåðàòóðû T ìîëåêóëÿðíûõ æèäêîñòåé ïîä�òâåðæäàåòñÿ ýêñïåðèìåíòàëüíî. Àíàëîãè÷íàÿ òåìïå�ðàòóðíàÿ çàâèñèìîñòü äëÿ êîý��èöèåíòà òåïëîâîéäè��óçèè D ìàêðî÷àñòèö áûëà íàéäåíà äëÿ òðåõ�ìåðíûõ äèññèïàòèâíûõ ñèñòåì ñ ðàçëè÷íûìè òèïà�ìè ïîòåíöèàëîâ è äëÿ êâàçèäâóìåðíûõ ñòðóêòóðñ ýêðàíèðîâàííûì êóëîíîâñêèì âçàèìîäåéñòâèåì âðàáîòàõ [14�16℄, ãäå áûëî ïîêàçàíî, ÷òî äëÿ ñèëü�íî íåèäåàëüíûõ æèäêîñòíûõ ñèñòåì êîý��èöèåíòäè��óçèè ìîæåò áûòü ïðåäñòàâëåí â âèäåD � T��12�(� + 1)�frM exp��3����� ; (18)ãäå �� � òî÷êà êðèñòàëëèçàöèè ðàññìàòðèâàåìîéñòðóêòóðû (�� = 102 äëÿ òðåõìåðíîé çàäà÷è è�� = 98 äëÿ êâàçèäâóìåðíîãî ñëó÷àÿ). Áûëî ïîëó�÷åíî [14�16℄, ÷òî äëÿ ïàðàìåòðîâ �� â äèàïàçîíå îò50 äî 100 îøèáêà àïïðîêñèìàöèè ðåçóëüòàòîâ ðàñ÷å�òà êîý��èöèåíòà D ïî �îðìóëå (18) íå ïðåâûøàåò1096
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2�0:4�0:6 �frt0 1 2 3 4 2 4 �frt645 0�èñ. 2. Çàâèñèìîñòè f(t) è Dmsd(t)=D0 îò t�fr äëÿ áðîóíîâñêèõ ÷àñòèö (1 ), ãàðìîíè÷åñêîãî îñöèëëÿòîðà ïðè� = 1:53 (2 ), à òàêæå ðåçóëüòàòû ÷èñëåííîãî ìîäåëèðîâàíèÿ êâàçèäâóìåðíîé çàäà÷è äëÿ � = 0:93 (� = 1:53) ïðèðàçíûõ ïàðàìåòðàõ �� = 12 (3 ), 27 (4 ), 56 (5 ) è ïðè ðàçëè÷íûõ ïîòåíöèàëàõ U : U=U = exp(�4r=lp) (ñïëîøíûåëèíèè), 0:1 exp(�2r=lp) + exp(�4r=lp) (Æ), exp(�4r=lp) + 0:05lp=r (�), 0:05(lp=r)3 (�)
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0 0�èñ. 3. Çàâèñèìîñòè îòíîøåíèÿ DG�K=D0 îò t�fr (øòðèõîâûå ëèíèè) äëÿ áðîóíîâñêèõ ÷àñòèö (1 ) è äëÿ ãàðìî-íè÷åñêîãî îñöèëëÿòîðà (2 ) ïðè � = 1:53, à òàêæå ðåçóëüòàòû ÷èñëåííîãî ìîäåëèðîâàíèÿ êâàçèäâóìåðíîé çàäà÷è(äëÿ � = 0:93, � = 1:53) ïðè ðàçíûõ ïàðàìåòðàõ �� = 12 (3 ), 27 (4 ), 56 (5 ). Òîíêèå ëèíèè � DG�K(t)=D0 (ïîóðàâíåíèþ (4à)), � � DG�K(t)=D0 (ïî óðàâíåíèþ (9à)), æèðíûå ëèíèè � Dmsd(t)=D0 (ïî óðàâíåíèþ (4á))1097
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�èñ. 4. Çàâèñèìîñòè �óíêöèé f (1 ), DG�K=D0 (2 ),Dmsd=D0 (3 ) îò t�fr äëÿ ãàðìîíè÷åñêîãî îñöèëëÿ-òîðà (òîíêèå ëèíèè) ïðè � = 0:19, à òàêæå ðåçóëü-òàòû ÷èñëåííîãî ìîäåëèðîâàíèÿ òðåõìåðíîé çàäà÷èäëÿ � = 0:19 (� = 0:38) è �� = 27 ïðè ðàçëè÷íûõïîòåíöèàëàõ U : U=U = exp(�2:4r=lp) (æèðíûå ëè-íèè), exp(�4:8r=lp) + 0:05lp=r (�)5�10% êàê äëÿ òðåõìåðíûõ, òàê è äëÿ äâóìåðíûõñèñòåì. Ñ óìåíüøåíèåì �� äî 30, òî÷íîñòü àïïðîêñè�ìàöèè (18) óìåíüøàåòñÿ äî 35%. Àïïðîêñèìàöèÿ ðå�çóëüòàòîâ ðàñ÷åòîâ êîý��èöèåíòîâ äè��óçèè äëÿòðåõìåðíûõ è êâàçèäâóìåðíûõ ñèñòåì ñîîòíîøåíè�åì (18) ïîêàçàíà íà ðèñ. 6.Ñðàâíåíèå ýâîëþöèè ïðîöåññîâ ìàññîïåðåíîñàâ àíàëèçèðóåìûõ æèäêîñòíûõ òðåõìåðíûõ è êâà�çèäâóìåðíûõ ïðîòÿæåííûõ ñèñòåìàõ ñ ïîâåäåíèåì�óíêöèé hVx(0)Vx(t)i, Dmsd(t), DG�K(t), ïîëó÷åí�íûõ äëÿ ãàðìîíè÷åñêîãî îñöèëëÿòîðà (7), (8à), (8á),ïîêàçûâàåò õîðîøåå ñîãëàñèå äëÿ âðåìåí íàáëþäå�íèÿ �frt � 1=�. Òàêèì îáðàçîì, âðåìÿ àêòèâèçàöèèñêà÷êîâ �0 (ñðåäíåå âðåìÿ ¾îñåäëîé æèçíè¿ ÷àñòèöìåæäó ñêà÷êàìè) â ìîäåëèðóåìûõ ñèñòåìàõ ïðàêòè�÷åñêè íå çàâèñåëî îò òåìïåðàòóðû, à îïðåäåëÿëîñü÷àñòîòîé êîëåáàíèÿ ÷àñòèö â ¾îñåäëîì¿ ñîñòîÿíèè:�0 � 2=!. �àñ÷åòû òàêæå ïîêàçûâàþò, ÷òî ñèñòåìóâçàèìîäåéñòâóþùèõ ÷àñòèö ìîæíî õàðàêòåðèçîâàòüïîñòîÿííûìè çíà÷åíèÿìè êîý��èöèåíòîâ ïåðåíîñàòîëüêî íà âðåìåíàõ t � �0, â îòëè÷èå îò ñèñòåìûáðîóíîâñêèõ ÷àñòèö, äëÿ êîòîðûõ �óíêöèè Dmsd(t){èëè DG�K(t)g ! D0 ïðè t� ��1fr .Àíàëèç ïîâåäåíèÿ �óíêöèé hVx(0)Vx(t)i,Dmsd(t), DG�K(t) íà ìàëûõ âðåìåíàõ íàáëþäåíèÿ
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���èñ. 5. Íîðìèðîâàííîå çíà÷åíèå D� â çàâè-ñèìîñòè îò �� äëÿ ðàçëè÷íûõ ïîòåíöèàëîâ U :U=U = exp(�4r=lp) + 0:05lp=r (òåìíûå ñèìâîëû),U=U = 0:05(lp=r)3 (ñâåòëûå ñèìâîëû), è äëÿ ðàç-íûõ çíà÷åíèé � = 1:86 (�, �), 0:93 (�), 0:23 (Æ),0:12 (4, N). Ñïëîøíûå ëèíèè ïîñòðîåíû ïî óñðåä-íåííûì äàííûì ðàñ÷åòà D� äëÿ ñèñòåì Þêàâû äëÿçíà÷åíèé � < 0:25 (æèðíàÿ ëèíèÿ), � > 0:3 (òîíêàÿëèíèÿ)
ìîæåò áûòü ïîëåçåí äëÿ ïàññèâíîé äèàãíîñòèêèïàðàìåòðîâ ïûëåâîé êîìïîíåíòû â íåèäåàëü�íîé ïëàçìå â ñëó÷àå ëîêàëüíîãî ñòàòèñòè÷åñêîãîðàâíîâåñèÿ ïûëåâîé ïîäñèñòåìû. Ïîñêîëüêó âñåóêàçàííûå �óíêöèè ñâÿçàíû ìåæäó ñîáîé ñî�îòíîøåíèÿìè (9à), (9á) è èìåþò îäíîçíà÷íóþçàâèñèìîñòü îò òàêèõ ïàðàìåòðîâ ìàêðî÷àñòèö,êàê èõ òåìïåðàòóðà T , õàðàêòåðíàÿ ÷àñòîòà ! èêîý��èöèåíò òðåíèÿ �fr, èçìåðåíèå ëþáîé èç ýòèõ�óíêöèé (hVx(0)Vx(t)i, Dmsd(t), DG�K(t)) ïîçâîëÿ�åò îäíîâðåìåííî âîññòàíîâèòü âñå ïåðå÷èñëåííûåïàðàìåòðû ïûëåâîé êîìïîíåíòû (T , !, �fr) ïóòåìíàèëó÷øåãî ñîãëàñîâàíèÿ ìåæäó äàííûìè ýêñïåðè�ìåíòà è àíàëèòè÷åñêèìè �óíêöèÿìè, ïîëó÷åííûìèäëÿ ãàðìîíè÷åñêîãî îñöèëëÿòîðà. Â ñâîþ î÷åðåäü,èí�îðìàöèÿ î âåëè÷èíàõ T è ! ïîçâîëÿåò ëåãêîíàéòè ïàðàìåòð íåèäåàëüíîñòè àíàëèçèðóåìîéñèñòåìû �� ïî �îðìóëàì (15), (16).1098
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�èñ. 6. Íîðìèðîâàííîå çíà÷åíèå D� â çàâèñèìîñòèîò ïàðàìåòðà �� äëÿ òðåõìåðíûõ ñèñòåì [15; 16℄ (1 ),êâàçèäâóìåðíûõ ñèñòåì (óñðåäíåííûõ) (2 ), 3 � àï-ïðîêñèìàöèÿ (18) äâóìåðíîé çàäà÷è ïðè �� = 98,4 � àïïðîêñèìàöèÿ (18) òðåõìåðíîé çàäà÷è ïðè�� = 1025. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÏðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû ÷èñëåííîãî ìîäåëèðî�âàíèÿ ïðîöåññîâ ìàññîïåðåíîñà íà ìàëûõ âðåìå�íàõ íàáëþäåíèÿ äëÿ ïðîòÿæåííûõ êâàçèäâóìåðíûõè òðåõìåðíûõ íåèäåàëüíûõ äèññèïàòèâíûõ ñèñòåììàêðî÷àñòèö, âçàèìîäåéñòâóþùèõ ïîñðåäñòâîì ðàç�ëè÷íûõ èçîòðîïíûõ ïàðíûõ ïîòåíöèàëîâ, êîòîðûåïðåäñòàâëÿëè ñîáîé ðàçíûå êîìáèíàöèè ñòåïåííûõè ýêñïîíåíöèàëüíûõ �óíêöèé, íàèáîëåå ÷àñòî èñ�ïîëüçóåìûå äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ îòòàëêèâàíèÿ â êè�íåòèêå âçàèìîäåéñòâóþùèõ ÷àñòèö.�àñ÷åòû ïðîâîäèëèñü â øèðîêîì äèàïàçîíå ïàðà�ìåòðîâ, ñîîòâåòñòâóþùèõ óñëîâèÿì ýêñïåðèìåíòîâ âëàáîðàòîðíîé ïûëåâîé ïëàçìå. Áûëî ïîëó÷åíî, ÷òîýâîëþöèÿ ñðåäíåêâàäðàòè÷íîãî ñìåùåíèÿ ÷àñòèö íàìàëûõ âðåìåíàõ íàáëþäåíèÿ ñîîòâåòñòâóåò êîëåáà�íèÿì êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè ñ ÷àñòîòîé, ïðîïîð�öèîíàëüíîé âòîðîé ïðîèçâîäíîé ïàðíîãî ïîòåíöèà�ëà ìåæ÷àñòè÷íîãî âçàèìîäåéñòâèÿ. Äàííûå ðåçóëü�òàòû õîðîøî ñîîòâåòñòâóþò òåîðèè ¾ñêà÷êîâ¿, ïî�ñòðîåííîé íà àíàëîãèÿõ ìåæäó æèäêèì è òâåðäûìñîñòîÿíèåì ñðåäû. Ïðèâåäåíû îöåíêè äëÿ õàðàêòåð�
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