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ÝËÅÊÒ�ÎÍÍÀß ÏËÎÒÍÎÑÒÜ ÑÎÑÒÎßÍÈÉ È ÊÎÝÔÔÈÖÈÅÍÒÄÈÔÔÓÇÈÈ ÝËÅÊÒ�ÎÍÎÂ Â ÝÍÅ��ÅÒÈ×ÅÑÊÎÌÏ�ÎÑÒ�ÀÍÑÒÂÅ Â ÍÅÈÄÅÀËÜÍÎÉÍÅ�ÀÂÍÎÂÅÑÍÎÉ ÏËÀÇÌÅÀ. À. Áîáðîâ a, Ñ. ß. Áðîíèí b, Á. Á. Çåëåíåð a*, Á. Â. Çåëåíåð b, Ý. À. Ìàíûêèí aaÌîñêîâñêèé èíæåíåðíî-�èçè÷åñêèé èíñòèòóò (ãîñóäàðñòâåííûé óíèâåðñèòåò)115409, Ìîñêâà, �îññèÿbÎáúåäèíåííûé èíñòèòóò âûñîêèõ òåìïåðàòóð �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê127412, Ìîñêâà, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 10 îêòÿáðÿ 2007 ã.Ïðåäëîæåíà ìîäåëü âîäîðîäîïîäîáíîé íèçêîòåìïåðàòóðíîé íåðàâíîâåñíîé íåèäåàëüíîé ïëàçìû, ïîçâî-ëÿþùàÿ ìåòîäîì ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè ðàññ÷èòûâàòü êèíåòè÷åñêèå õàðàêòåðèñòèêè ïëàçìû ñ ó÷åòîìâçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó ÷àñòèöàìè. Çàðÿäû âçàèìîäåéñòâóþò ïî çàêîíó Êóëîíà, â ñëó÷àå ðàçíîèìåííûõçàðÿäîâ íà ðàññòîÿíèè ìåíüøå íåñêîëüêèõ ðàäèóñîâ Áîðà âçàèìîäåéñòâèå ïðèíèìàåòñÿ ðàâíûì êîíñòàí-òå. Äëÿ ñèñòåìû ÷àñòèö ðåøàëèñü êëàññè÷åñêèå óðàâíåíèÿ äâèæåíèÿ â ðàìêàõ ïåðèîäè÷åñêèõ ãðàíè÷íûõóñëîâèé. Íà÷àëüíûå óñëîâèÿ çàäàâàëèñü òàê, ÷òî ýëåêòðîíû èìåëè ïîëîæèòåëüíóþ ïîëíóþ ýíåðãèþ.�àññìàòðèâàëèñü òåìïåðàòóðû 1�50 Ê è ïëîòíîñòè n = 109�1010 ñì�3, ñîçäàâàåìûå â ýêñïåðèìåíòå ïðèïîìîùè ëàçåðíîãî îõëàæäåíèÿ è ðåçîíàíñíîãî âîçáóæäåíèÿ. �àññ÷èòàíà ïëîòíîñòü ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿ-íèé â çàâèñèìîñòè îò ïàðàìåòðà íåèäåàëüíîñòè ïëàçìû, à òàêæå êîý��èöèåíò äè��óçèè ýëåêòðîíîâ âïðîñòðàíñòâå ýíåðãèè äëÿ âûñîêîâîçáóæäåííûõ (ðèäáåðãîâñêèõ) ñîñòîÿíèé ýëåêòðîíà, áëèçêèõ ê ãðàíèöåäèñêðåòíîãî è íåïðåðûâíîãî ñïåêòðîâ.PACS: 52.27.Gr, 52.65.Yy1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÈíòåðåñ ê ðàñïðåäåëåíèþ ýëåêòðîíîâ ïî ýíåð�ãåòè÷åñêèì ñîñòîÿíèÿì îáóñëîâëåí íåîáõîäèìîñòüþîïðåäåëåíèÿ ðàçëè÷íûõ õàðàêòåðèñòèê ïëàçìû: ðà�äèàöèîííûõ ïîòåðü ýíåðãèè, ïîòåðü ýíåðãèè íàèîíèçàöèþ è âîçáóæäåíèå, ðàâíîâåñíîãî è íåðàâíî�âåñíîãî ñîñòàâà.Âîïðîñ î ðàñïðåäåëåíèè âîçáóæäåííûõ ñîñòîÿ�íèé àòîìîâ, ìîëåêóë è èõ êëàñòåðîâ èìååò ïåðâî�ñòåïåííîå çíà÷åíèå â �èçèêå ãàçîâûõ ëàçåðîâ, ëà�çåðíîãî îõëàæäåíèÿ ãàçîâ, ìíîãî�îòîííîé èîíèçà�öèè, â çàäà÷àõ ïëàçìîõèìèè, ïðè ðàçðàáîòêå èñòî÷�íèêîâ èçëó÷åíèÿ, à òàêæå äëÿ ïîíèìàíèÿ îáðàçîâà�íèÿ è ðàñïàäà êîíäåíñèðîâàííîãî ñîñòîÿíèÿ èç âîç�áóæäåííûõ àòîìíûõ ÷àñòèö.Â ñîñòîÿíèè òåðìîäèíàìè÷åñêîãî ðàâíîâåñèÿ çà�*E-mail: bobozel�mail.ru

äà÷à î ðàñïðåäåëåíèè ÷àñòèö ïî ñîñòîÿíèÿì ðåøà�åòñÿ ñ ïîìîùüþ �îðìóëû Áîëüöìàíà è îäíîçíà÷íîñâÿçàíà ñ òåìïåðàòóðîé. Â ñëó÷àå ðàâíîâåñíîé ïëàç�ìû, êàê èçâåñòíî (ñì., íàïðèìåð, [1℄), äëÿ êîíöåíòðà�öèé àòîìîâ â ñîñòîÿíèè k ñïðàâåäëèâû ñîîòíîøåíèÿÑàõà: nk = nm gkgm exp��Em �EkT � ; (1)nk = ne(n+e )2�i (2m�T )3=2gkh3 exp EkT ; (2)ãäå nk, nm � êîíöåíòðàöèè ðàçëè÷íûõ îñíîâíûõ èâîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé àòîìîâ, ne, n+e è �i � ñîîò�âåòñòâåííî êîíöåíòðàöèÿ ýëåêòðîíîâ, êîíöåíòðàöèÿè ñòàòèñòè÷åñêàÿ ñóììà ïîëîæèòåëüíûõ èîíîâ; gk �ñòàòèñòè÷åñêèé âåñ óðîâíÿ k, à â îáùåì ñëó÷àå �ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé g(E).Â îòñóòñòâèå ðàâíîâåñèÿ ðàñïðåäåëåíèå ýëåêòðî�íîâ ïî óðîâíÿì ýíåðãèè â îáùåì ñëó÷àå íå õàðàê�179 12*



À. À. Áîáðîâ, Ñ. ß. Áðîíèí, Á. Á. Çåëåíåð è äð. ÆÝÒÔ, òîì 134, âûï. 1 (7), 2008òåðèçóåòñÿ êàêîé-ëèáî òåìïåðàòóðîé, à îïðåäåëÿåò�ñÿ êèíåòè÷åñêèìè ïðîöåññàìè. Â ýòîì ñëó÷àå íàñå�ëåííîñòè óðîâíåé îïðåäåëÿþòñÿ ñèñòåìîé êèíåòè÷å�ñêèõ óðàâíåíèé áàëàíñà, çàïèñàííûõ äëÿ êàæäîãîèç âîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé ñ ó÷åòîì âñåâîçìîæíûõýëåìåíòàðíûõ ïðîöåññîâ, îáåäíÿþùèõ èëè íàñåëÿþ�ùèõ äàííûé óðîâåíü.Äëÿ îïðåäåëåíèÿ ñîñòàâà ðàâíîâåñíîé ïëàçìûè ïðè ðåøåíèè êèíåòè÷åñêèõ óðàâíåíèé áàëàíñàíåðàâíîâåñíîé ïëàçìû íåîáõîäèìî çíàòü ñòàòèñòè�÷åñêèé âåñ óðîâíÿ k, à â ñëó÷àå âûñîêîâîçáóæäåí�íûõ ñîñòîÿíèé � ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé ýëåêòðîíàg(E). Â îáùåì ñëó÷àå g(E) îòëè÷àåòñÿ îò ïëîò�íîñòè ñîñòîÿíèé èçîëèðîâàííîãî àòîìà â ïðåäåëåEk=T ! 0 èç-çà âçàèìîäåéñòâèÿ ñ ÷àñòèöàìè, îêðó�æàþùèìè äàííûé àòîì.2. ÏËÎÒÍÎÑÒÜ ÝËÅÊÒ�ÎÍÍÛÕÑÎÑÒÎßÍÈÉ g(E)Ïëîòíîñòü ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé g(E) èññëåäî�âàëàñü ðàíåå, íàïðèìåð â ðàáîòàõ [2�7℄.Ñîñòîÿíèÿ ýíåðãèè ýëåêòðîíà â ÷àñòè÷íî èîíèçî�âàííîé ïëàçìå ìîæíî ïðèáëèçèòåëüíî êëàññè�èöè�ðîâàòü ïî òðåì ãðóïïàì.Ïåðâàÿ ãðóïïà ñîîòâåòñòâóåò íèçêèì äèñêðåò�íûì àòîìíûì óðîâíÿì è ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé ýëåê�òðîíà äëÿ ýòèõ óðîâíåé ðàâíà åãî ñòàòèñòè÷åñêîìóâåñó.Â ñëó÷àå âîäîðîäà è âîäîðîäîïîäîáíûõ óðîâíåégk = 2k2; (3)ãäå k � ãëàâíîå êâàíòîâîå ÷èñëî (íîìåð) óðîâíÿ. Âû�ðàæåíèþ (1) ñîîòâåòñòâóåò êëàññè÷åñêàÿ ïëîòíîñòüêóëîíîâñêèõ ñîñòîÿíèé (ñì., íàïðèìåð, [1℄)g(E) = Ry3=2E5=2 ; (4)èëè â áåçðàçìåðíîì âèäåg(") = 4�2332j"j5=2 ; (5)ãäå " = E=T , T � òåìïåðàòóðà, êîíñòàíòà �èäáåðãàRy = 13:6 ýÂ,  = e2n1=3e =T � ïàðàìåòð íåèäåàëüíî�ñòè, e � çàðÿä ýëåêòðîíà.Ïðåäïîëàãàåòñÿ, ÷òî ïëîòíîñòü çàðÿäîâ òàêîâà,÷òî ìèêðîïîëÿ â ïëàçìå íå âëèÿþò íà ýòè íèçêîëå�æàùèå çíà÷åíèÿ ýíåðãèé ñâÿçàííûõ ýëåêòðîíîâ. Ýòîñïðàâåäëèâî â øèðîêîé îáëàñòè èçìåíåíèÿ ïëîòíî�ñòåé çàðÿäîâ.

Âòîðàÿ ãðóïïà � ýòî âûñîêîâîçáóæäåííûå (áëèç�êèå ê ðèäáåðãîâñêèì) ñîñòîÿíèÿ ñ E < 0. Â îáùåìñëó÷àå èõ íåëüçÿ ñ÷èòàòü ñîñòîÿíèÿìè ýëåêòðîíà âàòîìå, òàê êàê â �îðìèðîâàíèè ýëåêòðîííîãî ñîñòîÿ�íèÿ ó÷àñòâóþò çàðÿæåííûå ÷àñòèöû, êîòîðûå îêðó�æàþò ýëåêòðîí-èîííóþ ïàðó, è âûðàæåíèÿ (4) è (5)â ñëó÷àå E ! �0 ðàñõîäÿòñÿ.Òðåòüÿ ãðóïïà � ýëåêòðîíû íåïðåðûâíîãî ñïåê�òðà, äëÿ êîòîðûõ g(") � "1=2.Â ðàáîòàõ [2; 3℄ áûëè ïðåäëîæåíû ðàçëè÷íûå âà�ðèàíòû èíòåðïîëÿöèè g(") â îáëàñòü ìàëûõ ýíåðãèéè íà èõ îñíîâå ïîëó÷åíî óðàâíåíèå èîíèçàöèîííîãîðàâíîâåñèÿ. Â ðàáîòå [4℄ áûëî ïîêàçàíî, ÷òî â êëàñ�ñè÷åñêîì ïðèáëèæåíèè â ðàìêàõ âòîðîãî âèðèàëüíî�ãî êîý��èöèåíòà �óíêöèÿ g(") ïðè ìàëûõ ýíåðãèÿõèìååò îñîáåííîñòü:g(") = 4�2332j"j5=2 äëÿ " < 0; (6)g(") = p"  1� p4�38"2 !äëÿ " > 0: (7)Òàì æå, â ðàáîòå [4℄, áûëî ïîêàçàíî, ÷òî ýòà îñîáåí�íîñòü g(") èíòåãðèðóåòñÿ è ïðè òåðìîäèíàìè÷åñêîìïîäõîäå íå ñîäåðæèò ðàñõîäèìîñòåé. Îäíàêî âîïðîñî ñîñòàâå ïëàçìû èç-çà îñîáåííîñòåé g(") îñòàåòñÿîòêðûòûì, òàê êàê íåÿñíî, êàêèå ýëåêòðîíû ñâÿçà�íû, à êàêèå ñâîáîäíû è äàþò âêëàä â ïðîâîäèìîñòüïëàçìû.Â ðàáîòàõ [5; 6℄ áûëè ïðåäëîæåíû âàðèàíòû âèäà�óíêöèè g(") áåç îñîáåííîñòåé, íî îíè íåîäíîçíà÷�íû è íå èìåþò ÷åòêèõ ãðàíèö ïðèìåíèìîñòè.Â ðàáîòàõ [7; 8℄ â ïðèáëèæåíèè áëèæàéøåãî ñî�ñåäà áûëà âû÷èñëåíà �óíêöèÿ g("), êîòîðàÿ êîíå÷�íà âî âñåé îáëàñòè ". Àâòîðàìè ðàáîò [7; 8℄ ðàñ�ñìàòðèâàëàñü ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé g(") â ñëàáî�íåèäåàëüíîé ïëàçìå, êîãäà ïëàçìåííûé ïàðàìåòð� = p4�3 � 1. �àññìîòðåíèå ïðîâîäèëîñü â áîëü�øîì êàíîíè÷åñêîì àíñàìáëå. Â ýòîì ñëó÷àåz = e2(ze + zi)1=3=T; (8)ãäå ze, zi � àêòèâíîñòè, ñîîòâåòñòâåííî, ýëåêòðîíàè èîíà. Àêòèâíîñòè îïðåäåëÿþòñÿ ÷åðåç õèìè÷åñêèéïîòåíöèàë � ñëåäóþùèì îáðàçîì: z = e�=T =�3, ãäå� = h=(2��kT )1=2.Äëÿ g(") áûëî ïîëó÷åíî âûðàæåíèå ñ èñïîëüçî�âàíèåì ïðèáëèæåíèÿ áëèæàéøåãî ñîñåäà äëÿ ó÷åòàñëàáîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ýëåêòðîíà, íàõîäÿùåãîñÿ âïîëå èîíà ñ îêðóæåíèåì:g(") = 4�23 Z dyp"+ yy4 exp��4�33y3 � : (9)180



ÆÝÒÔ, òîì 134, âûï. 1 (7), 2008 Ýëåêòðîííàÿ ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé : : :Ïðåäåëû èíòåãðèðîâàíèÿ â ïðàâîé ÷àñòè �îð�ìóëû (9) âûáèðàþòñÿ òàêèì îáðàçîì, ÷òîáû ïîä�êîðåííûå âûðàæåíèÿ áûëè ïîëîæèòåëüíûìè. Ïðèáîëüøèõ îòðèöàòåëüíûõ " èç �îðìóëû (9) ìîæíîïîëó÷èòü ïëîòíîñòü êëàññè÷åñêèõ ñâÿçàííûõ êóëî�íîâñêèõ ñîñòîÿíèé (4), êîòîðàÿ ñîîòâåòñòâóåò ïëîò�íîñòè ñîñòîÿíèé â êâàíòîâîì ñëó÷àå (ñì., íàïðè�ìåð, [1℄). Ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé â êâàíòîâîì ñëó÷àåîïðåäåëÿåòñÿ ñòàòèñòè÷åñêèì âåñîì â çàâèñèìîñòèîò ãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà k âîäîðîäíîãî óðîâíÿ.Ïðè ýòîì ñòàòèñòè÷åñêèé âåñ óðîâíÿ ðàâåí gk = 2k2,à ýíåðãèÿ Ek = me4=2~2k2. Ïðè " ! �0 ïëîòíîñòüñîñòîÿíèé çíà÷èòåëüíî îòëè÷àåòñÿ îò âîäîðîäíîé èïðè " = 0 g(") = 0:721=2z : (10)Â ñëó÷àå " � 0, êàê è ñëåäîâàëî îæèäàòü, ïîëó�÷àåòñÿ ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé ñâîáîäíûõ ýëåêòðîíîâ:g(") � p" : (11)Ïîëó÷åííîå äëÿ g(") â ðàáîòàõ [7; 8℄ âûðàæåíèå (9)çàâèñèò îò àêòèâíîñòåé ze, zi. Êîãäà ïîòåíöèàëüíîåâçàèìîäåéñòâèå ìåæäó ÷àñòèöàìè ðàâíî íóëþ, èìå�åì ze = ne; zi = ni; z = : (12)Îäíàêî ðàâåíñòâà (12) íå ñïðàâåäëèâû â ñëó÷àåíåèäåàëüíîãî ãàçà è â ðàáîòàõ [7; 8℄ ïðåäëàãàþòñÿ�îðìóëû äëÿ ðàñ÷åòà êîíöåíòðàöèé çàðÿæåííûõ÷àñòèö â çàâèñèìîñòè îò àêòèâíîñòè z.Ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé g("), âû÷èñëåííàÿ â ðàáî�òàõ [7; 8℄, ñïðàâåäëèâà, êàê óêàçûâàëîñü âûøå, äëÿïàðàìåòðà íåèäåàëüíîñòè  < 0:2. Àíàëèòè÷åñêèåðåçóëüòàòû äëÿ îáëàñòè áîëüøèõ  â íàñòîÿùåå âðå�ìÿ îòñóòñòâóþò. Â òî æå âðåìÿ ñóùåñòâóåò íàñòîÿ�òåëüíàÿ ïîòðåáíîñòü â çíàíèè g(") äëÿ  > 1, íàïðè�ìåð, â ñâÿçè ñ ýêñïåðèìåíòàìè ïî ðåêîìáèíàöèè óëü�òðàõîëîäíîé ïëàçìû [9; 10℄, ñîçäàâàåìîé ëàçåðíûìèìåòîäàìè.Íà îñíîâàíèè ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ðàáîò [9; 10℄â [11℄ áûëà ïðåäëîæåíà óïðîùåííàÿ ìîäåëü ïëàçìû,êîòîðàÿ ïîçâîëèëà â äîñòàòî÷íî ïðîñòîé ïîñòàíîâ�êå ïîëó÷èòü íåêîòîðûå ïðåäâàðèòåëüíûå ðåçóëüòà�òû. Ìåòîäîì ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè áûëà ðàññ÷è�òàíà �óíêöèÿ ðàñïðåäåëåíèÿ è ïëîòíîñòü ýëåêòðîí�íûõ ñîñòîÿíèé â ïëàçìå â çàâèñèìîñòè îò . Â ðà�áîòå [11℄ áûëè èçëîæåíû ïðåäâàðèòåëüíûå ðàñ÷åòû.Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ìû ïðåäñòàâèì è îáñóäèì ñîâî�êóïíîñòü ïîëó÷åííûõ íàìè ðåçóëüòàòîâ. Ýòî ïîçâî�ëèò êà÷åñòâåííî îïðåäåëèòü âåñü ïðîöåññ ðåêîìáè�íàöèè íåèäåàëüíîé íèçêîòåìïåðàòóðíîé ïëàçìû.

3. ÌÎÄÅËÜ ÏËÀÇÌÛ, ÈÑÏÎËÜÇÓÅÌÀßÄËß �ÀÑ×ÅÒÀ ÌÅÒÎÄÎÌÌÎËÅÊÓËß�ÍÎÉ ÄÈÍÀÌÈÊÈ�àññìàòðèâàåòñÿ ñèñòåìà ýëåêòðîíîâ è ïðîòî�íîâ, âçàèìîäåéñòâóþùèõ ïî çàêîíó Êóëîíà. Â ñëó�÷àå âçàèìîäåéñòâèÿ ðàçíîèìåííûõ çàðÿäîâ ýëåê�òðîí�ïðîòîí íà ðàññòîÿíèÿõ r < r0 (ðàññòîÿíèå r0âàðüèðîâàëîñü îò 1 äî 10 ðàäèóñîâ Áîðà) ïîòåí�öèàë âçàèìîäåéñòâèÿ ñ÷èòàåòñÿ ïîñòîÿííûì è ðàâ�íûì e2=r0. Íà÷àëüíûå ñêîðîñòè ïðîòîíîâ çàäàþò�ñÿ ñëó÷àéíûì îáðàçîì, íî òàê, ÷òî ñðåäíÿÿ êèíå�òè÷åñêàÿ ýíåðãèÿ ñîñòàâëÿåò 10�2�1 Ê. Íà÷àëüíûåñêîðîñòè ýëåêòðîíîâ çàäàþòñÿ òàêæå ñëó÷àéíûì îá�ðàçîì, íî ïðè ýòîì ïîëíàÿ ýíåðãèÿ ýëåêòðîíà ïî�ëîæèòåëüíà, ò. å. âñå ýëåêòðîíû ïî óñëîâèÿì çàäà�÷è íàõîäÿòñÿ â íåïðåðûâíîì ñïåêòðå. Ñðåäíÿÿ êè�íåòè÷åñêàÿ ýíåðãèÿ íà îäíó ÷àñòèöó âàðüèðóåòñÿ îò1 äî 50 Ê. �àññìàòðèâàëèñü êîíöåíòðàöèè ÷àñòèön � 109�1010 ñì�3. Äëÿ ýòîé ñèñòåìû ÷àñòèö ìå�òîäîì ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè ðåøàëèñü óðàâíåíèÿäâèæåíèÿ â ðàìêàõ ïåðèîäè÷åñêèõ ãðàíè÷íûõ óñëî�âèé. Ïåðèîäè÷åñêèå ãðàíè÷íûå óñëîâèÿ ïîçâîëÿþòèñïîëüçîâàòü â ðàñ÷åòå ñðàâíèòåëüíî íåáîëüøîå ÷èñ�ëî ÷àñòèö � ïîðÿäêà 100. Ïîäîáíàÿ ìîäåëü, íî ñäðóãèìè ãðàíè÷íûìè óñëîâèÿìè è â äðóãîé îáëàñòèòåìïåðàòóð è êîíöåíòðàöèé ðàññìàòðèâàëàñü â ñòà�òüå [12℄.Íàìè ðàññ÷èòûâàëàñü �óíêöèÿ ðàñïðåäåëåíèÿýëåêòðîíîâ f(E) â çàâèñèìîñòè îò ýíåðãèè E, ò. å.îïðåäåëÿëîñü ÷èñëî ýëåêòðîíîâ, èìåþùèõ ýíåðãèþE, îòíåñåííîå ê ïîëíîìó ÷èñëó ýëåêòðîíîâ ïî ñëåäó�þùåé �îðìóëå: f(Ei) = SXk=1 fk(Ei)NeS�Ei ; (13)ãäå �Ei � êîíå÷íûé èíòåðâàë ýíåðãèè, fk(Ei) �÷èñëî ÷àñòèö â èíòåðâàëå �Ei íà îòðåçêå âðåìåíè�tk, Ne � ÷èñëî ýëåêòðîíîâ, S � ÷èñëî âðåìåííûõøàãîâ. Ïðè ýòîì ýíåðãèÿ ýëåêòðîíà ðàññ÷èòûâàëàñüñëåäóþùèì îáðàçîì:Ei = miv2i2 +Xi6=j qiqjrij ;ãäå mi � ìàññà ýëåêòðîíà, vi � ñêîðîñòü ýëåêòðîíà,qi � çàðÿä ýëåêòðîíà, qj � çàðÿä j-é ÷àñòèöû (+eäëÿ ïðîòîíà, �e äëÿ ýëåêòðîíà), rij � ðàññòîÿíèåìåæäó ýëåêòðîíîì è j-é ÷àñòèöåé. Ñóììà áåðåòñÿïî âñåì ÷àñòèöàì â ñèñòåìå ñ ó÷åòîì ïåðèîäè÷åñêèõãðàíè÷íûõ óñëîâèé.181



À. À. Áîáðîâ, Ñ. ß. Áðîíèí, Á. Á. Çåëåíåð è äð. ÆÝÒÔ, òîì 134, âûï. 1 (7), 2008Ñ òå÷åíèåì âðåìåíè çà ñ÷åò ìåæ÷àñòè÷íîãî âçà�èìîäåéñòâèÿ ýëåêòðîíû, çíà÷åíèÿ ýíåðãèè êîòîðûõíàõîäèëèñü â íåïðåðûâíîì ñïåêòðå, íà÷èíàþò çà�ïîëíÿòü ñîñòîÿíèÿ ñ îòðèöàòåëüíûìè çíà÷åíèÿìèýíåðãèè. Ýòî ñîîòâåòñòâóåò íà÷àëó ïðîöåññà ðåêîì�áèíàöèè. Ïðîöåññ �îðìèðîâàíèÿ �óíêöèè ðàñïðå�äåëåíèÿ ÿâëÿåòñÿ ñóùåñòâåííî áîëåå ìåäëåííûì,÷åì óñòàíîâëåíèå ýëåêòðîííîé òåìïåðàòóðû. Òåî�ðåòè÷åñêèå îöåíêè, à òàêæå ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâðàáîòû [11℄ ïîêàçûâàþò, ÷òî òåðìàëèçàöèÿ ýëåê�òðîíîâ ïðè âûáðàííûõ íàìè íà÷àëüíûõ òåìïåðà�òóðàõ è ïëîòíîñòÿõ ïðîèñõîäèò çà âðåìåíà ïîðÿä�êà 10�11�10�10 ñ, à �îðìèðîâàíèå f(E) â îáëàñòè�2 � E=T � 0 � çà t � 10�8 . Çà ýòîò ïåðèîäâðåìåíè òåìïåðàòóðà ýëåêòðîíîâ ïðàêòè÷åñêè íå ìå�íÿåòñÿ. Â ðàñ÷åòå îïðåäåëÿëàñü òåìïåðàòóðà ýëåê�òðîíîâ ïóòåì àïïðîêñèìàöèè ïîëó÷åííûõ ðàñïðå�äåëåíèé ñêîðîñòåé ýëåêòðîíîâ �óíêöèåé Ìàêñâåë�ëà. Ïîäîáíûì ñïîñîáîì îïðåäåëÿëàñü òåìïåðàòóðàèîíîâ. Â ðàáîòå [11℄ ïðèâåäåíû çíà÷åíèÿ Te è Ti äëÿíåñêîëüêèõ ðàñ÷åòíûõ òî÷åê. Øêàëà ýíåðãèé äëÿâû÷èñëåíèÿ f(E) âûáèðàëàñü â áåçðàçìåðíîì âèäå," = E=T , è ðàñ÷åò ïðîâîäèëñÿ â îáëàñòè �2 < " < 2.Íàñ èíòåðåñîâàëî ïîâåäåíèå f(") â îêðåñòíîñòè òî÷�êè " = 0, êàê â îòðèöàòåëüíîé, òàê è â ïîëîæè�òåëüíîé îáëàñòè ýíåðãèé. Ýòî ñâÿçàíî ïðåæäå âñåãîñ òåì, ÷òî âûáðàííàÿ íàìè ìîäåëü ïðàâèëüíî îïè�ñûâàåò �îðìèðîâàíèå �óíêöèè ðàñïðåäåëåíèÿ ýíåð�ãèè ýëåêòðîíîâ â íåïðåðûâíîì ñïåêòðå è â îáëàñòèêâàçèêëàññè÷åñêèõ âûñîêîâîçáóæäåííûõ ðèäáåðãîâ�ñêèõ ñîñòîÿíèé. À â îáëàñòè " � 0 íåîáõîäèìî ó÷è�òûâàòü êâàíòîâûå ý��åêòû, ïðèâîäÿùèå ê îáðàçî�âàíèþ ñâÿçàííûõ ñîñòîÿíèé. Äàëåå, ìû ïðåäïîëàãà�ëè, ÷òî â îêðåñòíîñòè " = 0 íåðàâíîâåñíàÿ �óíêöèÿðàñïðåäåëåíèÿ f(") ÿâëÿåòñÿ áîëüöìàíîâñêîé, ò. å.f(") = g(") e�": (14)4. �ÅÇÓËÜÒÀÒÛ �ÀÑ×ÅÒÎÂ ÏËÎÒÍÎÑÒÈÑÎÑÒÎßÍÈÉ g(")Èòàê, ìåòîäîì ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè íàìèðàññ÷èòûâàëàñü �óíêöèÿ ðàñïðåäåëåíèÿ ýëåêòðî�íîâ â îáëàñòè �2 � E=kT � 2 äëÿ ðåêîìáèíèðó�þùåé îäíîêðàòíî çàðÿæåííîé íåðàâíîâåñíîé âîäî�ðîäîïîäîáíîé ïëàçìû è ïî �îðìóëå (14) îïðåäåëÿ�ëàñü ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé g("). Âñëåäñòâèå òîãî, ÷òîâû÷èñëåíèÿ ïðîâîäèëèñü äëÿ î÷åíü íèçêèõ òåìïå�ðàòóð, ðàññìàòðèâàåìûå àáñîëþòíûå çíà÷åíèÿ ýíåð�ãèè E äîñòàòî÷íî ìàëû (íàïðèìåð, ïðè T = 1 Êýíåðãèÿ E = �2 Ê, ÷òî ñîîòâåòñòâóåò çíà÷åíèþ ãëàâ�íîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà óðîâíÿ èçîëèðîâàííîãî àòî�
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�èñ. 1. Òî÷êè � ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòà g("), ïóíêòèð-íàÿ ëèíèÿ � g(") â ïðèáëèæåíèè áëèæàéøåãî ñîñå-äà äëÿ ze = 0:5ne, øòðèõîâûå ëèíèè � çàâèñèìî-ñòè (6), (7)

�2 210�1 E=T00:1
0:20:3
0:40:5g 0:5 = 0:23 0:9

�èñ. 2. Ñãëàæåííûå ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ g(") äëÿðàçíûõ ìà âîäîðîäà k = 285). Ýòî ïîçâîëÿåò ïîëó÷èòü êî�íå÷íûå ðåçóëüòàòû çà îòíîñèòåëüíî íåáîëüøîå âðå�ìÿ ñ÷åòà. Îäíàêî, òàê êàê ðàñ÷åò âåëñÿ â áåçðàçìåð�íûõ âåëè÷èíàõ, åãî ìîæíî ðàññìàòðèâàòü äëÿ ðàç�ëè÷íûõ ne è Te, íî äëÿ îïðåäåëåííîãî ïàðàìåòðàíåèäåàëüíîñòè .Íà ðèñ. 1 ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâäëÿ  = 0:5. Âèäíî, ÷òî ïîëó÷åííàÿ �óíêöèÿg(") õîðîøî îïèñûâàåòñÿ â ïðèáëèæåíèè áëèæàéøå�182
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�èñ. 3. Òåìíûå ïðÿìîóãîëüíèêè � ðàññ÷èòàííàÿçàâèñèìîñòü çíà÷åíèé g(0) îò , ñâåòëûå � ðåçóëü-òàòû ðàáîòû [12℄, øòðèõîâàÿ ëèíèÿ � ðàñ÷åò ïî�îðìóëå (5)ãî ñîñåäà (9), åñëè ïîäîáðàòü çíà÷åíèå àêòèâíîñòèze = 0:5ne. Øòðèõîâûìè ëèíèÿìè èçîáðàæåíû çàâè�ñèìîñòè (6), (7). Íà ðèñ. 2 äàíû ðåçóëüòàòû ðàñ÷å�òîâ, îáðàáîòàííûå ìåòîäîì íàèìåíüøèõ êâàäðàòîâäëÿ íåñêîëüêèõ . Êàê ìû âèäèì, â îáëàñòè " = 0çíà÷åíèÿ g(") ñíà÷àëà ðàñòóò, à çàòåì óìåíüøàþòñÿñ ðîñòîì . Ïîâåäåíèå g(") ïðè " = 0 äåìîíñòðèðóåòãðà�èê íà ðèñ. 3. Ïðè óâåëè÷åíèè  �óíêöèÿ g(0)äîñòèãàåò ìàêñèìóìà, à çàòåì ñòðåìèòñÿ ê íóëþ.Íåîáõîäèìî îòìåòèòü, ÷òî ðàññ÷èòàííàÿ �óíê�öèÿ g(") î÷åíü ñèëüíî îòëè÷àåòñÿ îò êëàññè÷åñêîéâ îáëàñòè " � �1, ÷òî ìîæåò ñóùåñòâåííî ïîâëèÿòüíà ðàñ÷åò êèíåòè÷åñêèõ óðàâíåíèé áàëàíñà äëÿ çà�ñåëåííîñòåé âûñîêîâîçáóæäåííûõ àòîìîâ â óëüòðà�õîëîäíîé ïëàçìå [9; 10; 13℄.5. ÊÎÝÔÔÈÖÈÅÍÒ ÄÈÔÔÓÇÈÈ ÝÍÅ��ÈÈÝËÅÊÒ�ÎÍÎÂÄëÿ âûñîêîâîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé, ðàçäåëåí�íûõ ìàëûìè ýíåðãåòè÷åñêèìè ïðîìåæóòêàìè, åñòå�ñòâåííî ïåðåéòè îò äèñêðåòíîé ê íåïðåðûâíîé çà�âèñèìîñòè çàñåëåííîñòè ñîñòîÿíèé îò ýíåðãèè. Åñ�ëè ñðåäíÿÿ ýíåðãèÿ, ïåðåäàâàåìàÿ ïðè ñòîëêíîâåíèèìíîãî ìåíüøå òåìïåðàòóðû, äâèæåíèå ýëåêòðîíà âýíåðãåòè÷åñêîì ïðîñòðàíñòâå èìååò õàðàêòåð äè���óçèè ñ êîý��èöèåíòîì äè��óçèè, îïðåäåëÿåìûìñëåäóþùèì âûðàæåíèåì:

D(E) = 12 ddt hE2i: (15)Çäåñü hE2i � ñðåäíèé êâàäðàò ýíåðãèè, ïåðåäàâàå�ìîé â åäèíèöó âðåìåíè ñâÿçàííîìó â àòîìå ýëåêòðî�íó â ñîñòîÿíèè E â ðåçóëüòàòå ñòîëêíîâåíèé:hE2i = Z dE0(E �E0)2w(E;E0); (16)w(E;E0) � âåðîÿòíîñòü íåóïðóãîãî ïåðåõîäà ÷àñòè�öû îò E ê E0 â ðåçóëüòàòå ñòîëêíîâåíèÿ.Ïðè ñòîëêíîâåíèè ñëàáîñâÿçàííîãî ýëåêòðîíà ñîñâîáîäíûì â ïðèáëèæåíèè, êîãäà íå ó÷èòûâàåòñÿâçàèìîäåéñòâèå ñ äðóãèìè ÷àñòèöàìè áûë ïîëó÷åíñëåäóþùèé ðåçóëüòàò (ñì. [1℄):D(E) = 2p2� e4neE3pmTe �; (17)ãäå � � êóëîíîâñêèé ëîãàðè�ì âçàèìîäåéñòâèÿ ñâî�áîäíîãî ýëåêòðîíà ñî ñëàáîñâÿçàííûì ýëåêòðîíîì ñýíåðãèåé E (ñì., íàïðèìåð, ãðà�èê äëÿ � â [1℄); e,m,ne, Te � ñîîòâåòñòâåííî çàðÿä, ìàññà, êîíöåíòðàöèÿ,òåìïåðàòóðà ýëåêòðîíîâ. Ôîðìóëà (17) ñïðàâåäëèâàäëÿ E � �kT â ñëó÷àå ñëàáîíåèäåàëüíîé ïëàçìûïðè  � 1. Ïîïûòêà ó÷åñòü âëèÿíèå âçàèìîäåéñòâèÿáûëà ñäåëàíà â ðàáîòàõ [14; 15℄ � òàì èññëåäîâàëàñüðåêîìáèíàöèÿ ñèëüíîíåèäåàëüíîé ìíîãîêðàòíî çà�ðÿæåííîé ïëàçìû ñ èñïîëüçîâàíèåì ïðèáëèæåíèÿáëèæàéøåãî ñîñåäà è áûëà ïîëó÷åíà çàâèñèìîñòüäëÿ D(0):D(0) = (2�)3=2(4�=3)1=63�2(5=6) e4ne�pm qZe2n1=3i ; (18)ãäå Z è ni � çàðÿä è êîíöåíòðàöèÿ èîíîâ, � � ãàì�ìà-�óíêöèÿ, �(5=6) � 1:18. Ïðè óñëîâèè ýëåêòðîíåé�òðàëüíîñòè ne = Zni.Ïðè ðàñ÷åòå ïî �îðìóëå (18) âîçíèêàåò íåîäíî�çíà÷íîñòü, ñâÿçàííàÿ ñ òåì, ÷òî çíà÷åíèå � ìîæåòìåíÿòüñÿ íà íåñêîëüêî ïîðÿäêîâ â çàâèñèìîñòè îòçíà÷åíèÿ T=�E, ãäå �E � ýíåðãèÿ ïåðåõîäà (ñì.,íàïðèìåð, [1℄). Êðîìå òîãî, îíà íå ñîäåðæèò çàâè�ñèìîñòü îò E. Â äàííîé ðàáîòå íàìè áûë ïðîäåëàíðàñ÷åò D(E) ìåòîäîì ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè â ìî�äåëè, îïèñàííîé â ðàçä. 3, êîòîðàÿ ó÷èòûâàåò âñåìåæ÷àñòè÷íûå âçàèìîäåéñòâèÿ.6. �ÅÇÓËÜÒÀÒÛ �ÀÑ×ÅÒÀ D(E)Äëÿ ðàñ÷åòà êîý��èöèåíòà äè��óçèè ýëåêòðî�íîâ â ïðîñòðàíñòâå ýíåðãèé â íàøåé ìîäåëè âûáè�ðàëñÿ íàáîð äèñêðåòíûõ çíà÷åíèé ýíåðãèè fEig è183
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�èñ. 4. Äîëÿ ïåðåõîäîâ â çàâèñèìîñòè îò ïåðåäàííîé ýíåðãèè äëÿ  = 0:5 (à), 0:1 (á ), øàã ïî âðåìåíè �t = 10�10 ñ,ïîëíîå âðåìÿ ðàñ÷åòà t = 5:5 � 10�9 (à), 4:5 � 10�9 (á ) ñ; n = 1010 ñì�3, Te = 8 Ê
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�èñ. 5. Àâòîêîððåëÿöèîííàÿ �óíêöèÿ ñêîðîñòè Fv äëÿ  = 0:5 (à), 0:1 (á ), øàã ïî âðåìåíè �t = 5 � 10�11 ñ,n = 1010 ñì�3äëÿ êàæäîãî èç ýòèõ çíà÷åíèé ðàññ÷èòûâàëîñü ñðåä�íåå çíà÷åíèå D(Ei) â íåêîòîðîé îêðåñòíîñòè �Ei ïî�îðìóëå:D(Ei) = 12 Xj (Ei �Ej)2w(Ei; Ej)N�t ; (19)ãäå Ei � äèñêðåòíûå çíà÷åíèÿ E, w(Ei; Ej) � ÷èñ�ëî ïåðåõîäîâ èç îêðåñòíîñòè Ei��Ei â îêðåñòíîñòüEj ��Ej çà èíòåðâàë âðåìåíè �t, N � ÷èñëî ÷àñ�òèö, �Ei = (Ei+1 � Ei)=2. Äëÿ îöåíêè ïðàâîìî÷íî�
ñòè ïðåäñòàâëåíèÿ î äè��óçèîííîì õàðàêòåðå äâè�æåíèÿ ýëåêòðîíà â ýíåðãåòè÷åñêîì ïðîñòðàíñòâå áû�ëè âûïîëíåíû ðàñ÷åòû ðàñïðåäåëåíèÿ ïåðåäàâàåìîéýíåðãèè. Èç ýòèõ ðàñ÷åòîâ ñëåäóåò, ÷òî ïðåîáëàäàþ�ùèìè äåéñòâèòåëüíî ÿâëÿþòñÿ çíà÷åíèÿ ïåðåäàâàå�ìîé ýíåðãèè, ìàëûå ïî ñðàâíåíèþ ñ òåìïåðàòóðîé.Ýòè ðåçóëüòàòû ïðåäñòàâëåíû íà ðèñ. 4. Íàìè âû�÷èñëÿëàñü äîëÿ ïåðåõîäîâ â çàâèñèìîñòè îò ïåðåäà�÷è ýíåðãèè �". Â êà÷åñòâå øàãà óñðåäíåíèÿ âûáðàíèíòåðâàë �t = �D = T 2=D, ãäå D îïðåäåëÿåòñÿ184
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�èñ. 6. Êîý��èöèåíò äè��óçèè ýëåêòðîíîâ â ïðî-ñòðàíñòâå ýíåðãèé,  = 0:23 (à), 0:5 (á ), 0:9 (â)
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�èñ. 7. Òåìíûå ïðÿìîóãîëüíèêè � ðàññ÷èòàííàÿçàâèñèìîñòü çíà÷åíèé D(0) îò , ñâåòëûå � ðåçóëü-òàòû ðàáîòû [12℄
èç íàøèõ ðàñ÷åòîâ. Êàê âèäíî èç ðèñ. 4, îñíîâíàÿ÷àñòü ïåðåõîäîâ ïðè ïåðåäà÷å ýíåðãèè ñîîòâåòñòâó�åò �" < 0:5, ÷òî ïîçâîëÿåò ãîâîðèòü î äè��óçèîí�íîì ïðîöåññå ïåðåäà÷è ýíåðãèè ìåæäó ýëåêòðîíàìè.Îòìåòèì, ÷òî ñ ðîñòîì  âðåìÿ �D ïðèáëèæàåòñÿ êâðåìåíè çàòóõàíèÿ àâòîêîððåëÿòîðà ñêîðîñòè ýëåê�òðîíà hve(0)ve(t)i. Íà ðèñ. 5 ïðèâåäåíû ðàñ÷åòû àâ�òîêîððåëÿòîðà ñêîðîñòè äëÿ ðàçíûõ .Íà ðèñ. 6 ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâD(E) äëÿ ðàçëè÷íûõ  â îáëàñòè �2 � " � 0. Âîòëè÷èå îò �îðìóëû (17), ðàññ÷èòàííûé íàìè êî�ý��èöèåíò äè��óçèè D(E) íå îáðàùàåòñÿ â íóëüïðè " = 0, à èìååò êîíå÷íîå çíà÷åíèå. Ïðè ýòîì ñðîñòîì ïàðàìåòðà íåèäåàëüíîñòè êîý��èöèåíò äè���óçèè D(0) óìåíüøàåòñÿ (ðèñ. 7). Ïî-âèäèìîìó, ýòîñâÿçàíî ñ çàâèñèìîñòüþ ïëîòíîñòè ñîñòîÿíèé g îò". Ïðè ðîñòå  ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé g(0) óìåíüøàåò�ñÿ, ñîîòâåòñòâåííî óìåíüøàåòñÿ D(0). Òàêæå ñ óâå�ëè÷åíèåì  ïîÿâëÿåòñÿ ìàêñèìóì D(E) â îáëàñòè" < 0. Íà ðèñ. 6 øòðèõîâûìè ëèíèÿìè èçîáðàæåíàçàâèñèìîñòü (17). Âèäíî, ÷òî â îáëàñòè " � �1 ïî�ëó÷åííûå íàìè ðàñ÷åòíûå çíà÷åíèÿ D(E) íå ñèëüíîîòëè÷àþòñÿ îò (17), íî ñàìà çàâèñèìîñòü (17) èìååòñîâåðøåííî äðóãîé õàðàêòåð. Ïðèáëèæåíèå (18) äëÿD(0) ñîâïàäàåò ñ íàøèìè ðàñ÷åòàìè, åñëè ïîëîæèòü,÷òî � ìåíÿåòñÿ â ïðåäåëàõ 5.3�0.2 äëÿ ðàçëè÷íûõ .185
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�èñ. 8. �àñ÷åò g(") äëÿ ðàçíûõ r0. Ñïëîøíàÿ èøòðèõîâàÿ ëèíèè � ðåçóëüòàò ïðîâåäåííîé íàìèèíòåðïîëÿöèè7. ÎÁÑÓÆÄÅÍÈÅÏîïûòêè ðàññ÷èòàòü ñêîðîñòü òðîéíîé ðåêîìáè�íàöèè äëÿ íåèäåàëüíîé ïëàçìû áûëè ñäåëàíû â ðÿäåðàáîò [14�16℄. Îäíàêî ýòè ïîïûòêè íîñèëè â îñíîâ�íîì îöåíî÷íûé õàðàêòåð.Â ðàáîòàõ ßêîâëåíêî ñ ñîàâòîðàìè (ñì., íàïðè�ìåð, [12℄) ìåòîäîì ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè ðàññ÷è�òûâàëèñü ðàçëè÷íûå õàðàêòåðèñòèêè êëàññè÷åñêîéíåðàâíîâåñíîé ñèñòåìû ÷àñòèö ñ êóëîíîâñêèì âçà�èìîäåéñòâèåì ìåæäó íèìè. Íà ðàññòîÿíèÿõ, ìåíü�øèõ r0 = (0:01�0:05)rav, ãäå rav � ñðåäíåå ðàññòî�ÿíèå ìåæäó ÷àñòèöàìè, ñèëà âçàèìîäåéñòâèÿ ìîäè��èöèðîâàëàñü ïðè ïîìîùè âñïîìîãàòåëüíîé �óíê�öèè äëÿ îáåñïå÷åíèÿ íåïðåðûâíîñòè è ãëàäêîñòè ñè�ëû ïðè r = r0. Íàïîìíèì, ÷òî â íàøåé ðàáîòå ðàñ�ñòîÿíèå r0 áûëî �èêñèðîâàíî è íå çàâèñåëî îò ïëîò�íîñòè ïëàçìû. Âëèÿíèå âûáîðà r0 íà ïîëó÷åííûåðåçóëüòàòû ïðîâåðÿëîñü êàê â ðàáîòå [12℄, òàê è âíàøåé ðàáîòå. Áûëî ïîêàçàíî, ÷òî ðåçóëüòàòû îñòà�þòñÿ íåèçìåííûìè â ïðåäåëàõ îøèáêè ðàñ÷åòîâ. Âêà÷åñòâå ïðèìåðà íà ðèñ. 8 äëÿ  = 0:9 ïðèâåäåíûðàñ÷åòû g(") äëÿ r0 = a0, 10a0.Âûáîð r0 ñâÿçàí ñ òåì, ÷òî ðàçíîñòíàÿ ñõåìà, èñ�ïîëüçóåìàÿ äëÿ ðàñ÷åòà äâèæåíèÿ ìíîãèõ ÷àñòèö,ïðèâîäèò ê íåîáõîäèìîñòè óìåíüøåíèÿ øàãà ïðèóìåíüøåíèè r0 äëÿ âûïîëíåíèÿ çàêîíà ñîõðàíåíèÿýíåðãèè. Ïðè ýòîì ïðèõîäèòñÿ óâåëè÷èâàòü îáúåìâû÷èñëåíèé, êîòîðûé òåì áîëüøå, ÷åì ìåíüøå r0.Íåîáõîäèìî îòìåòèòü òàêæå, ÷òî â ðàáîòå [12℄ðàñ÷åòû ïðîâîäèëèñü â îáëàñòè Te = 0:1�2 ýÂ è

n = 1014�1020 ñì�3, à ìû ïðîâîäèëè ðàñ÷åòû ïðèTe = 0:0001�0.003 ýÂ è n = 108�1012 ñì�3.�àçëè÷èå â îáëàñòè òåìïåðàòóð è ïëîòíîñòåéïðèâîäèò è ê äðóãèì âðåìåííûì ìàñøòàáàì. Òàê,â ðàáîòå [12℄ âðåìÿ óñòàíîâëåíèÿ ðàâíîâåñèÿ ñîñòàâ�ëÿëî t = 5 � 10�13�7 � 10�11 ñ ïðè ÷èñëå øàãîâ äî15000. Â íàøåì ñëó÷àå t = 10�9�10�8 ñ è ÷èñëî øà�ãîâ äîñòèãàëî 106.Íèçêàÿ ïðîèçâîäèòåëüíîñòü âû÷èñëèòåëüíûõ ìà�øèí â 1990-õ ãã. îáóñëîâèëà íåîáõîäèìîñòü èñïîëü�çîâàíèÿ ðàçëè÷íûõ ìàòåìàòè÷åñêèõ ïðèåìîâ äëÿóìåíüøåíèÿ îáúåìîâ âû÷èñëåíèé [12℄. Ýòî ïîçâîëè�ëî, ñ íàøåé òî÷êè çðåíèÿ, ïîëó÷èòü äîñòàòî÷íî íà�äåæíûå ðåçóëüòàòû â îáëàñòè ýíåðãèé âáëèçè íóëÿ.Áîëüøîå âíèìàíèå â ðàáîòå [12℄ óäåëåíî îáñó�æäåíèþ âûáîðà ãðàíè÷íûõ óñëîâèé ïðè ìîäåëèðîâà�íèè ñâîéñòâ ñèñòåì ìíîãèõ ÷àñòèö. Ïðè ýòîì óòâåð�æäàåòñÿ, ÷òî îäíè óñëîâèÿ ïðèâîäÿò ê íåïðàâèëü�íûì ðåçóëüòàòàì, à êàêèå-òî âëèÿþò íà óñòàíîâëå�íèå ðàâíîâåñèÿ. Åñòåñòâåííî ïîëàãàòü, ÷òî ïðè ðàñ�÷åòå ñâîéñòâ ñèñòåì ìíîãèõ ÷àñòèö îò òîãî, êàêèåãðàíè÷íûå óñëîâèÿ èñïîëüçóþòñÿ, íè÷åãî íå äîëæ�íî çàâèñåòü. Ñîáñòâåííî ãîâîðÿ, äëÿ ýòîãî è óâåëè�÷èâàåòñÿ ÷èñëî ÷àñòèö â âûáðàííîé ÿ÷åéêå, ÷òîáûèñêëþ÷èòü ýòó çàâèñèìîñòü.Äîêàçàòåëüñòâîì íåçàâèñèìîñòè îò ãðàíè÷íûõóñëîâèé, ñ íàøåé òî÷êè çðåíèÿ, ÿâëÿåòñÿ òîò �àêò,÷òî ðåçóëüòàòû, ïîëó÷åííûå â ðàáîòå [12℄ äëÿ ïëîò�íîñòè ñîñòîÿíèÿ è êîý��èöèåíòà äè��óçèè ïðèE = 0 è äëÿ ãðàíè÷íûõ óñëîâèé ñ çåðêàëüíûìè èäè��óçíî îòðàæàþùèìè ñòåíêàìè â ÿ÷åéêå, ñîâïà�äàþò ñ íàøèìè ðàñ÷åòàìè, â êîòîðûõ èñïîëüçîâà�ëèñü ïåðèîäè÷åñêèå ãðàíè÷íûå óñëîâèÿ. Ýòè ðåçóëü�òàòû ïðèâåäåíû äëÿ ñðàâíåíèÿ íà ðèñ. 3, 7.Â ðàáîòå [12℄ òàêæå ñäåëàíà ïîïûòêà ðàññ÷è�òàòü ïîëíóþ ðåêîìáèíàöèþ ïîëíîñòüþ èîíèçîâàí�íîé ïëàçìû. Ïðè ýòîì ïîäâåðãàþòñÿ ñîìíåíèþîñíîâíûå ãèïîòåçû ñòàòèñòè÷åñêîé �èçèêè.Â ñâÿçè ñ ýòèì â ðàáîòå [12℄ ìîäè�èöèðóåòñÿ �è�çè÷åñêàÿ ìîäåëü. Â íåå äîáàâëÿåòñÿ âíåøíèé �àê�òîð � òåðìîñòàòèðóþùèå ñòåíêè. Ïðè òåðìîñòàòè�ðóþùèõ ñòåíêàõ ÷àñòèöû, äîñòèãàþùèå ñòåíîê ÿ÷åé�êè, âîçâðàùàþòñÿ â îáúåì ñî ñëó÷àéíûì íàïðàâ�ëåíèåì ñêîðîñòè è êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèåé, ðàâíîéðàñïðåäåëåííîé ïî Ìàêñâåëëó òåìïåðàòóðå ñòåíîê.Âûáîð òàêèõ ãðàíè÷íûõ óñëîâèé ïðèâîäèò ê èçìå�íåíèþ �èçè÷åñêîé ìîäåëè, òàê êàê ðàíüøå çàäà÷àðåøàëàñü â ìèêðîêàíîíè÷åñêîì àíñàìáëå, â êîòî�ðîì ñîõðàíÿåòñÿ ïîëíàÿ ýíåðãèÿ ñèñòåìû, à â ýòîìñëó÷àå ïîëíàÿ ýíåðãèÿ óìåíüøàåòñÿ ïî ìåðå óñòà�íîâëåíèÿ ðàâíîâåñèÿ â ñèñòåìå. Ñ íàøåé òî÷êè çðå�íèÿ òàêîé ñïîñîá ñòèìóëèðîâàíèÿ ðåêîìáèíàöèîí�186



ÆÝÒÔ, òîì 134, âûï. 1 (7), 2008 Ýëåêòðîííàÿ ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé : : :íûõ ïðîöåññîâ íå î÷åíü óäà÷åí, ïîòîìó ÷òî ïðèâî�äèò ê èñêàæåíèþ ïîíèìàíèÿ �èçè÷åñêîé êàðòèíû.Ñîçäàåòñÿ îùóùåíèå, ÷òî ðàçìåð ÿ÷åéêè âëèÿåò íàðåçóëüòàòû ðàñ÷åòà. Ìåòîäè÷åñêè ïðàâèëüíåå áûëîáû ó÷åñòü ïðîöåññ ñòîõàñòèçàöèè äîïîëíèòåëüíûì÷ëåíîì â óðàâíåíèÿõ äâèæåíèÿ ÷àñòèö.Â ðàáîòå [12℄ áûë, êàê íàì êàæåòñÿ, íàéäåí îòâåòíà âîïðîñ, ïî÷åìó â ðàìêàõ ìèêðîêàíîíè÷åñêîãî àí�ñàìáëÿ ïðè ðàñ÷åòàõ ïðîöåññ ðåêîìáèíàöèè íå èäåòäî êîíöà. Ýòî îáóñëîâëåíî âûáîðîì íà÷àëüíûõ óñëî�âèé äëÿ èìïóëüñîâ ÷àñòèö. Îêàçûâàåòñÿ, ÷òî åñëè âïðîöåññå ñ÷åòà èõ íåêîòîðîå ÷èñëî ðàç ñëó÷àéíûìîáðàçîì ïîìåíÿòü, íî ñîõðàíèòü ðàñïðåäåëåíèå ïîÌàêñâåëëó, òî ìîæíî îáåñïå÷èòü ïðîöåññ ðåêîìáè�íàöèè. Ýòà ïðîöåäóðà áûëà ïðîäåëàíà è áûëà ïî�ëó÷åíà �óíêöèÿ ðàñïðåäåëåíèÿ, êîòîðàÿ â îáëàñòèîòðèöàòåëüíûõ ýíåðãèé îïèñûâàåò ïðîöåññû ðåêîì�áèíàöèè. Îäíàêî àâòîðû îòêàçàëèñü îò ýòîãî âàðè�àíòà ââèäó áîëüøîãî îáúåìà âû÷èñëåíèé íà íà÷àëü�íîì ó÷àñòêå ðàñ÷åòîâ.Âîçìîæíî, ÷òî ïðè ðåøåíèè çàäà÷è ïîëíîéðåêîìáèíàöèè è ñóùåñòâóþò ïðîáëåìû, ñâÿçàííûåñ ýðãîäè÷åñêîé ãèïîòåçîé, íî ìû â ñâîåé ðàáîòåîãðàíè÷èëèñü òîëüêî èçó÷åíèåì ÷àñòè÷íîé ðå�êîìáèíàöèè. Íàñ èíòåðåñîâàëà îáëàñòü ýíåðãèé�2 � E=T � 0, ò. å. òà îáëàñòü ýíåðãèé ýëåêòðîíà,ãäå äâèæåíèå ÷àñòèö ÿâëÿåòñÿ êëàññè÷åñêèì èêîòîðàÿ îãðàíè÷åíà ýíåðãèåé ¾óçêîãî ãîðëà¿. Ïðèýòîì, åñëè â ðàáîòå [12℄, ãäå T äîñòèãàåò 25000 Ê,ýíåðãèÿ ñâÿçè, ðàâíàÿ 2T , äàëåêî íå ñîîòâåòñòâóåòêâàçèêëàññè÷åñêîìó äâèæåíèþ çàðÿäîâ, òî â íàøåìñëó÷àå T � 50 Ê è ýíåðãèÿ ñâÿçè ñîîòâåòñòâóåòãëàâíîìó êâàíòîâîìó ÷èñëó ýëåêòðîíà â àòîìåâîäîðîäà, n � 40. Â îòëè÷èå îò ðàáîòû [12℄ íàìóäàëîñü îñóùåñòâèòü ðàñ÷åòû â îáëàñòè  = 0:1�1.Ñîâïàäåíèå íàøèõ ðåçóëüòàòîâ ñ ïîëó÷åííûìè âðàáîòå [12℄ ñâèäåòåëüñòâóåò î òîì, ÷òî îíè çàâèñÿòòîëüêî îò êóëîíîâñêîãî ïàðàìåòðà âçàèìîäåéñòâèÿè ñëàáî çàâèñÿò (èëè íå çàâèñÿò) îò ïàðàìåòðà ñòîëê�íîâåíèÿ, âî âñÿêîì ñëó÷àå äî 3 = 0:1 (ðåçóëüòà�òû [12℄ ïîëó÷åíû â îáëàñòè 3 � 0:06).Â äàëüíåéøåì ìû íàìåðåíû ïðîâåñòè ðàñ÷å�òû êîý��èöèåíòà òðîéíîé ðåêîìáèíàöèè â îáëàñòè" � �2 ìåòîäîì ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè.Â çàêëþ÷åíèå õîòåëîñü áû ñêàçàòü, ÷òî èç ýêñïå�ðèìåíòîâ [9; 10; 13℄ òðóäíî ïîëó÷èòü ïîäòâåðæäåíèåíàøèõ ðåçóëüòàòîâ. Ýòî ñâÿçàíî ñ òåì, ÷òî òåäàííûå, êîòîðûå îïóáëèêîâàíû, íåäîñòàòî÷íû. Ìû
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