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¾ÌÀ�È×ÅÑÊÈÅ ×ÈÑËÀ¿ Ï�È ÏËÀÂËÅÍÈÈ ÊËÀÑÒÅ�ÀÒÎ×Å×ÍÛÕ ÇÀ�ßÄÎÂ ÍÀ ÏÎÂÅ�ÕÍÎÑÒÈ ÑÔÅ�ÛÀ. Ì. Ëèâøèö a, Þ. Å. Ëîçîâèê a;b*aÈíñòèòóò ñïåêòðîñêîïèè �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê142190, Òðîèöê, Ìîñêîâñêàÿ îáë., �îññèÿbÌîñêîâñêèé �èçèêî-òåõíè÷åñêèé èíñòèòóò141700, Äîëãîïðóäíûé, Ìîñêîâñêàÿ îáë., �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 26 îêòÿáðÿ 2009 ã.Ñ èñïîëüçîâàíèåì ìåòîäà Ìîíòå-Êàðëî èññëåäîâàíû òåðìîäèíàìè÷åñêèå ñâîéñòâà êëàñòåðà òî÷å÷íûõêóëîíîâñêèõ çàðÿäîâ íà ïîâåðõíîñòè ñ�åðû ïðè ÷èñëå çàðÿäîâ 20 � N � 90. Îñíîâíîå ñîñòîÿíèå ñèñòå-ìû çàðÿäîâ îïèñûâàåòñÿ ìîäåëüþ çàìêíóòîé êâàçèäâóìåðíîé òðåóãîëüíîé ðåøåòêè ñ òîïîëîãè÷åñêèìèäå�åêòàìè. Îïðåäåëåíà çàâèñèìîñòü ïàðàìåòðà Ëèíäåìàíà ÆL äàííîé ñèñòåìû îò N è îò áåçðàçìåðíîãîïàðàìåòðà ~T , ïðîïîðöèîíàëüíîãî òåìïåðàòóðå T è ðàäèóñó êëàñòåðà R: ~T = kBT�R=e2, ãäå � � äèýëåê-òðè÷åñêàÿ ïðîíèöàåìîñòü ñðåäû, e � çàðÿä ÷àñòèöû. Îáíàðóæåíû ¾ìàãè÷åñêèå ÷èñëà¿ � çíà÷åíèÿ N ,äëÿ êîòîðûõ òåìïåðàòóðà ïëàâëåíèÿ çàìêíóòîé òðåóãîëüíîé ðåøåòêè èç çàðÿäîâ çíà÷èòåëüíî âûøå, ÷åìäëÿ ñîñåäíèõ çíà÷åíèé N . Èçó÷åíà ýâîëþöèÿ ìåõàíèçìîâ ïëàâëåíèÿ ðåøåòêè ïðè ðîñòå ÷èñëà çàðÿäîâN â ìåçîñêîïè÷åñêîì êëàñòåðå. Ïðè N � 32 ïëàâëåíèå ðåøåòêè ïðîèñõîäèò áåç ó÷àñòèÿ äèñëîêàöèé(íåòîïîëîãè÷åñêîå ïëàâëåíèå), ÷òî ñóùåñòâåííî îòëè÷àåò ïîâåäåíèå ìåçîñêîïè÷åñêîé ñèñòåìû çàðÿäîâíà ñ�åðå îò ïîâåäåíèÿ ïðîòÿæåííîé ïëîñêîé äâóìåðíîé ñèñòåìû. Ïðè N & 50 ïëàâëåíèå ñîïðîâîæäàåò-ñÿ îáðàçîâàíèåì äèñëîêàöèé. Èññëåäîâàí ðåàëèçóþùèéñÿ ïðè ìàëûõ N ìåõàíèçì áåçäèñëîêàöèîííîãî,íåòîïîëîãè÷åñêîãî ïëàâëåíèÿ çàìêíóòîé ðåøåòêè, ñâÿçàííûé ñ êîîïåðàòèâíûì ðîòàöèîííûì äâèæåíè-åì ¾êîëåö¿ èç ÷àñòèö. Ìîäåëü èìååò ðàçëè÷íûå ðåàëèçàöèè â ìåçîñêîïè÷åñêîé îáëàñòè, â ÷àñòíîñòè,îïèñûâàåò ñèñòåìó ýëåêòðîíîâ íàä êëàñòåðîì æèäêîãî ãåëèÿ, æèäêèé ãåëèåâûé êëàñòåð ñ âíåäðåííûìèçàðÿæåííûìè ÷àñòèöàìè, ìíîãîýëåêòðîííûé ïóçûðåê â æèäêîì ãåëèè, çàðÿæåííóþ êâàíòîâóþ òî÷êó èò. ä. 1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÂ ïîñëåäíåå âðåìÿ âíèìàíèå èññëåäîâàòåëåé ïðè�âëåêàþò çàðÿæåííûå ìåçîñêîïè÷åñêèå (ñîñòîÿùèåèç N . 100 ÷àñòèö) ñèñòåìû [1℄. Çàðÿæåííûå êâàí�òîâûå òî÷êè èñïîëüçóþòñÿ â íàíîýëåêòðîíèêå [2℄,íà îñíîâå ñèñòåì èç îõëàæäåííûõ èîíîâ â ëîâóø�êàõ ðàçðàáàòûâàþòñÿ ñõåìû êâàíòîâîãî êîìïüþòå�ðà [3, 4℄ è ò. ä.Áîëüøîå ÷èñëî çàðÿæåííûõ ìåçîñêîïè÷åñêèõ ñè�ñòåì ìîæåò áûòü îïèñàíî ìîäåëüþ òî÷å÷íûõ êó�ëîíîâñêèõ çàðÿäîâ, ðàñïðåäåëåííûõ íà ïîâåðõíî�ñòè ñ�åðû. Ê òàêèì ñèñòåìàì îòíîñÿòñÿ ýëåêòðî�íû íà ïîâåðõíîñòè êëàñòåðà ãåëèÿ, ãåëèåâûé êëàñ�òåð ñ âíåäðåííûìè âíóòðü íåãî çàðÿæåííûìè ÷à�ñòèöàìè, ìíîãîýëåêòðîííûé ¾ïóçûðåê¿ â æèäêîì*E-mail: lozovik�isan.troitsk.ru

ãåëèè (â êëàññè÷åñêîì ïðåäåëå äëÿ ýëåêòðîíîâ), ðàç�ðåæåííàÿ ñèñòåìà ýëåêòðîíîâ èëè äûðîê â ñ�åðè÷å�ñêîé êâàíòîâîé òî÷êå (òîæå â êëàññè÷åñêîì ïðåäå�ëå), êëàñòåð èîíîâ, îõëàæäåííûõ â ýëåêòðîìàãíèò�íîé ëîâóøêå ñî ñïåöèàëüíîé �îðìîé ý��åêòèâíîãîóäåðæèâàþùåãî ïîòåíöèàëà, è ò. ä.Çàäà÷à ïîèñêà îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ ñèñòåìû èçN òî÷å÷íûõ çàðÿäîâ íà ïîâåðõíîñòè ñ�åðû áûëàñ�îðìóëèðîâàíà Òîìñîíîì â 1904 ã. â ñâÿçè ñ ïðåä�ëîæåííîé èì (è íå ïîäòâåðäèâøåéñÿ ýêñïåðèìåí�òàëüíî) ìîäåëüþ àòîìà è áûëà ðåøåíà èì àíàëèòè�÷åñêè ñ ïðèâëå÷åíèåì ñîîáðàæåíèé ñèììåòðèè äëÿíåêîòîðûõ çíà÷åíèé N (ïðè N . 10) [5℄. Âñïëåñêðàáîò, ïîñâÿùåííûõ ïðîáëåìå Òîìñîíà, ïðèõîäèòñÿíà êîíåö 1980-õ�1990-å ãã. [6�13℄, êîãäà áûëè îáíàðó�æåíû ïåðâûå ýêñïåðèìåíòàëüíûå ðåàëèçàöèè ¾àòî�ìà Òîìñîíà¿ � êâàíòîâûå òî÷êè, ñèñòåìà èîíîâ âëîâóøêå è ò. ä. (ñì., íàïðèìåð, ðàáîòû [6; 9; 14; 15℄).955



À. Ì. Ëèâøèö , Þ. Å. Ëîçîâèê ÆÝÒÔ, òîì 138, âûï. 5 (11), 2010Ïðè N > 10 ðåøåíèå ïðîáëåìû Òîìñîíà â îáùåìñëó÷àå íå ìîæåò áûòü íàéäåíî àíàëèòè÷åñêè è íåîá�õîäèìî èñïîëüçîâàòü ÷èñëåííûé ðàñ÷åò (ñì., íàïðè�ìåð, [13℄).Â îñíîâíîì ñîñòîÿíèè òî÷å÷íûå çàðÿäû �îðìè�ðóþò íà ïîâåðõíîñòè ñ�åðû çàìêíóòóþ êâàçèäâó�ìåðíóþ òðåóãîëüíóþ ðåøåòêó ñ òîïîëîãè÷åñêèìèäå�åêòàìè [16℄. Èç-çà òîïîëîãè÷åñêèõ îñîáåííîñòåéñ�åðû (çàìêíóòîé ïîâåðõíîñòè) âïèñàííàÿ â íååêâàçèäâóìåðíàÿ ðåøåòêà âñåãäà ñîäåðæèò òîïîëîãè�÷åñêèå äå�åêòû � äèñêëèíàöèè ðàçëè÷íîé ìîùíî�ñòè (ñì. íèæå). Èçâåñòíî òàêæå, ÷òî äèñëîêàöèÿ âäâóìåðíîé ðåøåòêå ìîæåò áûòü ïðåäñòàâëåíà êàêäèïîëü èç äâóõ äèñêëèíàöèé ïðîòèâîïîëîæíîãî çíà�êà (ñì., íàïðèìåð, [17℄).Ñ òåîðåòè÷åñêîé òî÷êè çðåíèÿ, à òàêæå ñ ýêñïå�ðèìåíòàëüíîé è â ñâÿçè ñ âîçìîæíûì ïðèìåíåíè�åì çàðÿæåííûõ ìåçîñêîïè÷åñêèõ ñèñòåì â ìèêðî-è â íàíîýëåêòðîíèêå ïðåäñòàâëÿåò èíòåðåñ âîïðîñîá óñòîé÷èâîñòè è î ìåõàíèçìàõ ïëàâëåíèÿ ìåçîñêî�ïè÷åñêîé ñèñòåìû òî÷å÷íûõ êóëîíîâñêèõ çàðÿäîâ,ðàñïðåäåëåííûõ íà ïîâåðõíîñòè ñ�åðû. Öåëü íàñòî�ÿùåé ðàáîòû � òåîðåòè÷åñêîå èññëåäîâàíèå, ñ ïðè�ìåíåíèåì êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ, òåðìîäè�íàìè÷åñêèõ ñâîéñòâ è �àçîâûõ ïåðåõîäîâ â äàííîéñèñòåìå.Ïëàâëåíèå ìàêðîñêîïè÷åñêîé ïëîñêîé äâóìåð�íîé ðåøåòêè, ñîãëàñíî òåîðèè Áåðåçèíñêîãî �Êîñ-òåðëèöà �Òàóëåñà (ñì., íàïðèìåð, ðàáîòû [18�21℄),îáóñëîâëåíî îáðàçîâàíèåì â ñèñòåìå ñâîáîäíûõ äèñ�ëîêàöèé � ïðè ýòîì ìîäóëü ñäâèãà ðåøåòêè � îáðà�ùàåòñÿ â íóëü [22℄. Â çàâèñèìîñòè îò õàðàêòåðà ìåæ�÷àñòè÷íîãî ïîòåíöèàëà [23, 24℄ ðàçðóøåíèå íèçêî�òåìïåðàòóðíîé �àçû (êâàçèäàëüíåãî òðàíñëÿöèîí�íîãî ïîðÿäêà) ìîæåò ïðîèñõîäèòü ïî ðàçëè÷íûì ñöå�íàðèÿì. À èìåííî, â äâà ýòàïà, ñ îáðàçîâàíèåì ãåê�ñàòè÷åñêîé �àçû ñ êâàçèäàëüíèì îðèåíòàöèîííûìïîðÿäêîì ïðè ïðîìåæóòî÷íûõ òåìïåðàòóðàõ (ìî�äåëü �àëüïåðèíà �Íåëüñîíà �ßíãà [20, 21℄), ëèáî âîäèí ýòàï êàê �àçîâûé ïåðåõîä ïåðâîãî ðîäà [25, 26℄.Â ÷àñòíîñòè, äâóìåðíûé êðèñòàëë èç òî÷å÷íûõ êó�ëîíîâñêèõ çàðÿäîâ ïëàâèòñÿ â äâà ýòàïà (ñì., íà�ïðèìåð, [27℄): ïðè òåìïåðàòóðå Tm ïðîèñõîäèò äèñ�ñîöèàöèÿ äèñëîêàöèîííûõ ïàð è ïîÿâëåíèå ñâîáîä�íûõ äèñëîêàöèé (îáðàçóåòñÿ ãåêñàòè÷åñêàÿ æèäêî�êðèñòàëëè÷åñêàÿ �àçà), à ïðè áîëåå âûñîêîé òåì�ïåðàòóðå Ti > Tm ïðîèñõîäèò ðàçðóøåíèå äèñëîêà�öèé è ïîÿâëåíèå ñâîáîäíûõ äèñêëèíàöèé (îáðàçóåò�ñÿ èçîòðîïíàÿ æèäêîñòü).Â ðàññìàòðèâàåìîé çäåñü ìåçîñêîïè÷åñêîé çà�ìêíóòîé êâàçèäâóìåðíîé ñèñòåìå óæå â íèçêîòåì�ïåðàòóðíîé �àçå îòñóòñòâóåò îðèåíòàöèîííûé ïîðÿ�

äîê1) (èç-çà íàëè÷èÿ â ðåøåòêå òîïîëîãè÷åñêèõ äå��åêòîâ � äèñêëèíàöèé). Âîïðîñ î ñóùåñòâîâàíèèäèñëîêàöèîííîãî ïëàâëåíèÿ â ìåçîñêîïè÷åñêîé êâà�çèäâóìåðíîé ñèñòåìå ïðè óâåëè÷åíèè ÷èñëà ÷àñòèöèññëåäóåòñÿ â íàñòîÿùåé ðàáîòå.Ìû ïðîâåëè ìåòîäîì Ìîíòå-Êàðëî êîìïüþòåð�íîå ìîäåëèðîâàíèå ñèñòåìû òî÷å÷íûõ êóëîíîâñêèõçàðÿäîâ íà ïîâåðõíîñòè ñ�åðû ïðè êîíå÷íûõ òåìïå�ðàòóðàõ äëÿ âñåõN â èíòåðâàëå 20 � N � 90. Â ÷àñò�íîñòè, ìû ñòàâèëè ïåðåä ñîáîé ñëåäóþùèå çàäà÷è:1) íàéòè òåìïåðàòóðû ïëàâëåíèÿ Tm(N) çàìêíóòîéêâàçèäâóìåðíîé òðåóãîëüíîé ðåøåòêè ñ òîïîëîãè÷å�ñêèìè äå�åêòàìè, îáðàçóåìîé òî÷å÷íûìè êóëîíîâ�ñêèìè çàðÿäàìè íà ñ�åðå, â çàâèñèìîñòè îò ÷èñëà÷àñòèö N â ñèñòåìå; 2) èññëåäîâàòü ýâîëþöèþ ìå�õàíèçìîâ ïëàâëåíèÿ ðåøåòêè ïðè óâåëè÷åíèè ÷èñëà÷àñòèö â ìåçîñêîïè÷åñêîé ñèñòåìå è ïðîàíàëèçèðî�âàòü ïîÿâëåíèå ìàêðîñêîïè÷åñêèõ ñâîéñòâ.Îñîáûé èíòåðåñ âûçûâàåò ïîÿâëåíèå ¾ìàãè÷å�ñêèõ ÷èñåë¿ � çíà÷åíèé N , ïðè êîòîðûõ òåìïåðà�òóðà ïëàâëåíèÿ çàìêíóòîé ðåøåòêè Tm çíà÷èòåëüíîâîçðàñòàåò ïî ñðàâíåíèþ ñ òåìïåðàòóðîé ïëàâëåíèÿïðè ñîñåäíèõ çíà÷åíèÿõ N .2. ÔÈÇÈ×ÅÑÊÈÅ �ÅÀËÈÇÀÖÈÈÌîäåëü òî÷å÷íûõ êóëîíîâñêèõ çàðÿäîâ íà ïî�âåðõíîñòè ñ�åðû èìååò çíà÷èòåëüíîå ÷èñëî �èçè�÷åñêèõ ðåàëèçàöèé, â ÷àñòíîñòè, â ìåçîñêîïè÷åñêîéîáëàñòè.Îäíà èç èíòåðåñíûõ ðåàëèçàöèé � ìíîãîçàðÿä�íûé êëàñòåð æèäêîãî ãåëèÿ (ñì., íàïðèìåð, ðàáî�òó [28℄). Çàðÿæåííûå ÷àñòèöû (ýëåêòðîíû èëè èî�íû), âíåäðåííûå â æèäêèé ãåëèåâûé êëàñòåð, áëà�ãîäàðÿ ïîëÿðèçàöèè äèýëåêòðè÷åñêîé ñðåäû íàõî�äÿòñÿ â ý��åêòèâíîì óäåðæèâàþùåì ¾ïîòåíöèàëåèçîáðàæåíèÿ¿:U(r) = �e2�R � R2R2 � r2 + �R2r ln ����R+ rR� r �����+ U0; (1)ãäå r � ðàññòîÿíèå îò öåíòðà øàðà äî òî÷å÷íî�ãî çàðÿäà e, R � ðàäèóñ ñ�åðè÷åñêîãî êëàñòåðà(r < R), � � äèýëåêòðè÷åñêàÿ ïðîíèöàåìîñòü ãåëèÿ,� = (� � 1)=(� + 1) � ìàëûé ïàðàìåòð (â ÷àñòíîñòèäëÿ ãåëèåâîãî êëàñòåðà � � 0:027). Ôîðìà ïîòåí�öèàëà (1) áëèçêà ê òðåõìåðíîìó ¾ïîòåíöèàëüíîìó1) �àçóìååòñÿ, â ñèëó çàìêíóòîñòè è ìåçîñêîïè÷íîñòè ðàñ�ñìàòðèâàåìîé ñèñòåìû çäåñü èäåò ðå÷ü íå î äàëüíåì ïîðÿäêå,èìåþùåì ñìûñë ëèøü â ìàêðîñêîïè÷åñêîé ñèñòåìå, à îá óïî�ðÿäî÷åíèè íà ðàññòîÿíèÿõ ïîðÿäêà ðàçìåðà ðàññìàòðèâàåìîéñèñòåìû.956



ÆÝÒÔ, òîì 138, âûï. 5 (11), 2010 ¾Ìàãè÷åñêèå ÷èñëà¿ ïðè ïëàâëåíèè êëàñòåðà : : :ÿùèêó¿, áëàãîäàðÿ ÷åìó ñèñòåìà çàðÿæåííûõ ÷àñ�òèö êðèñòàëëèçóåòñÿ è ïëàâèòñÿ â íåïîñðåäñòâåííîéáëèçîñòè ê ãðàíèöå ñ�åðè÷åñêîãî êëàñòåðà [28℄.Ïðè îïèñàíèè ñèñòåìû çàðÿäîâ â ìíîãîçàðÿä�íîì ãåëèåâîì êëàñòåðå ìîæåò èñïîëüçîâàòüñÿ êëàñ�ñè÷åñêîå ïðèáëèæåíèå. Äåéñòâèòåëüíî, èîíû â æèä�êîì ãåëèè îáðàçóþò ñëîæíûå êîìïëåêñû, ñîñòîÿ�ùèå èç ñîáñòâåííî çàðÿæåííîé ÷àñòèöû è îêðóæàþ�ùåé ¾øóáû¿ � îáëàñòè ãåëèÿ, âçàèìîäåéñòâóþùåéñ çàðÿäîì [29℄. Ïîëÿðèçàöèîííîå âçàèìîäåéñòâèå ñîêðóæàþùèì ãåëèåì ïðèâîäèò ê îáðàçîâàíèþ îêî�ëî çàðÿäà îáëàñòè ïîâûøåííîé ïëîòíîñòè. Â öåíòðåýòîé îáëàñòè íàõîäèòñÿ ñ�åðà çàòâåðäåâøåãî ãåëèÿ,òàê íàçûâàåìûé ¾ñíåæîê¿ (snowball). Ý��åêòèâíàÿìàññà ñíåæêà èçìåðåíà ýêñïåðèìåíòàëüíî è ñîñòàâ�ëÿåò Ms � (45 � 2)m4, ãäå m4 � ìàññà àòîìà 4He.�àäèóñ ñíåæêà Rs � (6�7) � 10�8 ñì. Àòîì ãåëèÿ, ÿâ�ëÿÿñü óñòîé÷èâîé êâàíòîâîé ñèñòåìîé, íå ïðèñîåäè�íÿåò ê ñåáå èçáûòî÷íîãî ýëåêòðîíà íà ðàññòîÿíèÿõïîðÿäêà áîðîâñêîé îðáèòû. Ýëåêòðîí, ââåäåííûé âæèäêèé ãåëèé, ñîçäàåò â ãåëèè ïóçûðåê (bubble), ëî�êàëèçóÿñü âíóòðè ñ�åðè÷åñêîé ïîëîñòè. Ý��åêòèâ�íàÿ ìàññà ïóçûðüêà Mb � (243� 5)m4. �àäèóñ ¾ïó�çûðüêà¿ Rb � (17�18)�10�8 ñì. Îòðèöàòåëüíûå èîíûCl�, F�, I�, õàðàêòåðèçóþùèåñÿ âûñîêîé ýíåðãèåéñðîäñòâà ê ýëåêòðîíó, �îðìèðóþò ñíåæêè â ãåëèè,àíàëîãè÷íî êàòèîíó He+ [30℄. Êâàíòîâûìè ý��åê�òàìè ïðè îïèñàíèè ñèñòåìû çàðÿäîâ ìîæíî ïðåíå�áðå÷ü ïðè âûïîëíåíèè óñëîâèÿ a� � RN�1=3, ãäåa� = ~2�=m�e2 � ý��åêòèâíûé áîðîâñêèé ðàäèóñäëÿ çàðÿäîâ â ãåëèè, m� è e � ñîîòâåòñòâåííî ý���åêòèâíàÿ ìàññà è çàðÿä ÷àñòèöû, N � ÷èñëî çàðÿ�äîâ â êëàñòåðå.Âíóòðåííÿÿ òåìïåðàòóðà ãåëèåâûõ êëàñòåðîâ,ïîëó÷àåìûõ ðàñøèðåíèåì ñâåðõçâóêîâîãî ïó÷êà àòî�ìîâ ãåëèÿ â âàêóóì, ñîñòàâëÿåò T � 0:3�0.4 K [31℄.Áåçðàçìåðíàÿ ý��åêòèâíàÿ òåìïåðàòóðà, îïðåäåëÿ�þùàÿ ïëàâëåíèå ðåøåòêè çàðÿæåííûõ ÷àñòèö âíó�òðè êëàñòåðà, eT = kBT�R=e2 (ñì. íèæå), ìîæåò êîí�òðîëèðîâàòüñÿ â ýêñïåðèìåíòå (ïðè �èêñèðîâàííîéòåìïåðàòóðå T ) ïóòåì èçìåíåíèÿ ðàäèóñà R êëàñòå�ðà.Èíòåðåñíîå íàïðàâëåíèå èññëåäîâàíèé ãåëèåâûõêëàñòåðîâ ñâÿçàíî ñ ïðîáëåìîé ñâåðõòåêó÷åñòè â êî�íå÷íîé ñèñòåìå [32, 33℄. Îòìåòèì â ýòîé ñâÿçè, ÷òîýêñïåðèìåíòàëüíîå îáíàðóæåíèå ñâåðõòåêó÷åñòè âêîíå÷íîé ñèñòåìå ìîæåò îñóùåñòâëÿòüñÿ òàêæå, íà�ïðèìåð, ñ ïîìîùüþ èçó÷åíèÿ ý��åêòèâíîãî ìîìåí�òà èíåðöèè è/èëè çàòóõàíèÿ ïðè âðàùåíèè êâà�çèäâóìåðíîé çàìêíóòîé ðåøåòêè çàðÿæåííûõ ÷àñ�òèö, êðèñòàëëèçóþùåéñÿ âíóòðè ìíîãîçàðÿäíîãî ãå�ëèåâîãî êëàñòåðà.

Ý��åêòèâíûé óäåðæèâàþùèé ïîòåíöèàë, àíàëî�ãè÷íûé (1), âîçíèêàåò òàêæå ïðè ïîìåùåíèè ýëåê�òðîíîâ èëè èîíîâ â êëàñòåðû äðóãèõ áëàãîðîäíûõãàçîâ. �àçëè÷èå ñîñòîèò â òîì, ÷òî ïðè ýêñïåðèìåí�òàëüíûõ òåìïåðàòóðàõ �îðìèðîâàíèÿ êëàñòåðîâ äè�ýëåêòðè÷åñêàÿ ñðåäà â ãåëèåâîì êëàñòåðå ÿâëÿåòñÿæèäêîé, à â êëàñòåðàõ äðóãèõ áëàãîðîäíûõ ãàçîâ �¾òâåðäîé¿.Â êëàññè÷åñêîì ïðåäåëå ìîäåëü òî÷å÷íûõ çàðÿ�äîâ íà ïîâåðõíîñòè ñ�åðû ìîæåò áûòü èñïîëüçîâà�íà ïðè îïèñàíèè ðÿäà ñèñòåì: çàðÿæåííîé ñ�åðè÷å�ñêîé ïîëóïðîâîäíèêîâîé ¾òî÷êè¿, ïîìåùåííîé â äè�ýëåêòðè÷åñêóþ ñðåäó, ìíîãîýëåêòðîííîãî ïóçûðüêàâ ãåëèè, ñèñòåìû ýëåêòðîíîâ íàä ïîâåðõíîñòüþ ñ�å�ðè÷åñêîãî ãåëèåâîãî êëàñòåðà.Íàêîíåö, ìîäåëü çàðÿäîâ íà ïîâåðõíîñòè ñ�åðûîïèñûâàåò ñèòóàöèþ èîííîãî êëàñòåðà, îõëàæäåí�íîãî â ïðîòÿæåííîé (â ìàëîé ëîâóøêå ïîòåíöèàëìîæíî ñ÷èòàòü êâàäðàòè÷íûì) ýëåêòðîìàãíèòíîéëîâóøêå, êîãäà �îðìà óäåðæèâàþùåãî ïîòåíöèàëàáëèçêà ê ¾ïîòåíöèàëüíîìó ÿùèêó¿.3. ÑÒ�ÓÊÒÓ�À ÎÑÍÎÂÍÎ�Î ÑÎÑÒÎßÍÈßÎñíîâíûå ñîñòîÿíèÿ ñèñòåìû èç N òî÷å÷íûõ êó�ëîíîâñêèõ çàðÿäîâ íà ñ�åðå â èíòåðåñóþùåì íàñèíòåðâàëå çíà÷åíèé N (20 � N � 90) áûëè íàé�äåíû ðàíåå (ñì., íàïðèìåð, ðàáîòó [16℄ è ññûëêè âíåé). Äëÿ ýòîãî â [16℄ èñïîëüçîâàëñÿ ìåòîä ãðàäè�åíòíîãî ñïóñêà ñ ïåðåìåííîé âåëè÷èíîé øàãà [34℄.Òàê êàê ñèñòåìà èìååò áîëüøîå ÷èñëî ëîêàëüíûõìèíèìóìîâ ýíåðãèè, à èñïîëüçóåìàÿ ÷èñëåííàÿ ñõå�ìà ìîæåò ñîéòèñü ê ëþáîìó èç íèõ, ïðîâîäèëèñüíåçàâèñèìûå ñïóñêè ñî ñëó÷àéíûì íà÷àëüíûì ðàñ�ïîëîæåíèåì çàðÿäîâ íà ñ�åðå. Çàòåì èç ïîëó÷åí�íûõ ðåøåíèé (ëîêàëüíûõ ìèíèìóìîâ) âûáèðàëàñüêîí�èãóðàöèÿ, ñîîòâåòñòâóþùàÿ íàèìåíüøåé ýíåð�ãèè � ãëîáàëüíîìó ìèíèìóìó ýíåðãèè ñèñòåìû ïðèäàííîì N . Äëÿ ïðîâåðêè óñòîé÷èâîñòè ïîëó÷åííûõêîí�èãóðàöèé ïðèìåíÿëñÿ ¾îòæèã¿ ñèñòåìû. Â òà�áëèöå ïðèâåäåíû ðàçëè÷íûå õàðàêòåðèñòèêè, îïèñû�âàþùèå îñíîâíîå ñîñòîÿíèå ñèñòåìû â ðàññìàòðèâà�åìîì èíòåðâàëå çíà÷åíèé N , â òîì ÷èñëå ýíåðãèÿ ñè�ñòåìû, òî÷å÷íûå ãðóïïû ñèììåòðèè êîí�èãóðàöèè,èíäåêñ ðåøåòêè (ñì. íèæå), èíäåêñ Ô�åïïëà êîí�è�ãóðàöèè è äð. Ïðèìåðû ðàâíîâåñíûõ êîí�èãóðàöèéçàðÿäîâ ïîêàçàíû íà ðèñ. 1.Òî÷å÷íûå êóëîíîâñêèå çàðÿäû â ðàâíîâåñèè îá�ðàçóþò íà ñ�åðå ¾çàìêíóòóþ òðåóãîëüíóþ ðåøåòêóñ òîïîëîãè÷åñêèìè äå�åêòàìè¿, ñòðóêòóðà è ñâîé�ñòâà êîòîðîé ïîäðîáíî îïèñàíû ðàíåå [16℄. Êðàò�957
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71 75�èñ. 1. Îñíîâíûå ñîñòîÿíèÿ ñèñòåìû èç N òî÷å÷íûõ êóëîíîâñêèõ çàðÿäîâ íà ïîâåðõíîñòè ñ�åðû. Çàðÿäû �îðìè-ðóþò çàìêíóòóþ òðåóãîëüíóþ ðåøåòêó ñ òîïîëîãè÷åñêèìè äå�åêòàìè � äèñêëèíàöèÿìè ðàçëè÷íîé ìîùíîñòè. Óçëûðåøåòêè, ñîîòâåòñòâóþùèå äèñêëèíàöèÿì, ïîêàçàíû êðóæêàìè á�îëüøåãî ðàçìåðà: à � N = 32 (òî÷å÷íàÿ ãðóïïàñèììåòðèè Ih, èíäåêñ ðåøåòêè 12P ); á � N = 50 (ãðóïïà ñèììåòðèè D6d, èíäåêñ ðåøåòêè 12P ); â � N = 71,äèñêëèíàöèîííûå äèïîëè PH ïîêàçàíû íà ðèñóíêå òðîéíûìè ëèíèÿìè (ãðóïïà C2, èíäåêñ ðåøåòêè 14P2H); ã �N = 75 (ãðóïïà ñèììåòðèè D3, èíäåêñ ðåøåòêè 12P )êî ïðèâåäåì çäåñü ñâîéñòâà çàìêíóòûõ ðåøåòîê, ñó�ùåñòâåííûå äëÿ äàëüíåéøåãî èçëîæåíèÿ. Îòìåòèì,÷òî ìîäåëü çàìêíóòîé êâàçèäâóìåðíîé ðåøåòêè ñòîïîëîãè÷åñêèìè äå�åêòàìè ìîæåò áûòü ý��åêòèâ�íî èñïîëüçîâàíà äëÿ îïèñàíèÿ íàíîñòðóêòóð ðàçëè÷�íûõ òèïîâ, â òîì ÷èñëå êîâàëåíòíûõ êëàñòåðîâ, è â÷àñòíîñòè, �óëëåðåíîâ [35℄.Çàìêíóòàÿ ðåøåòêà � ðåøåòêà, âïèñàííàÿ â îä�íîñâÿçíóþ çàìêíóòóþ ïîâåðõíîñòü. Â ÷àñòíîñòè, âêîí�èãóðàöèÿõ, ÿâëÿþùèõñÿ ðåøåíèÿìè ïðîáëåìûÒîìñîíà, çàðÿäû îáðàçóþò çàìêíóòóþ òðåóãîëüíóþðåøåòêó ñ òîïîëîãè÷åñêèìè äå�åêòàìè. Ñòðóêòó�ðàì �óëëåðåíîâ ñîîòâåòñòâóåò çàìêíóòàÿ ãåêñàãî�íàëüíàÿ ðåøåòêà ñ òîïîëîãè÷åñêèìè äå�åêòàìè (óç�

ëû ðåøåòêè ïðåäñòàâëÿþò àòîìû óãëåðîäà, ðåáðàãðà�à � êîâàëåíòíûå ñâÿçè).Òîïîëîãè÷åñêèé äå�åêò ïëîñêîé ðåøåòêè �äèñêëèíàöèÿ � íàðóøàåò ñèììåòðèþ íàïðàâëåíèéâåêòîðîâ, ñîåäèíÿþùèõ áëèæàéøèå ýêâèâàëåíòíûå÷àñòèöû. Åñëè ðàçìåñòèòü äèñêëèíàöèþ, èìåþùóþìîùíîñòü (òîïîëîãè÷åñêèé çàðÿä) m, â òî÷êå ïëîñ�êîé ðåøåòêè, ÷åðåç êîòîðóþ èçíà÷àëüíî ïðîõîäèëàîñü ñèììåòðèè n-ãî ïîðÿäêà, òî ïðè îáõîäå âîêðóãýòîé òî÷êè çíà÷åíèå �àçû � (óãîë ïîâîðîòà, îò�ñ÷èòûâàåìûé îòíîñèòåëüíî êðèñòàëëîãðà�è÷åñêèõîñåé ïëîñêîé ðåøåòêè) èçìåíèòñÿ íà âåëè÷èíóÆ� = 2�m=n. Â ÷àñòíîñòè, â ïëîñêîé òðåóãîëü�íîé ðåøåòêå ÷àñòèöà, èìåþùàÿ íå øåñòü, à ïÿòü958



ÆÝÒÔ, òîì 138, âûï. 5 (11), 2010 ¾Ìàãè÷åñêèå ÷èñëà¿ ïðè ïëàâëåíèè êëàñòåðà : : :Òàáëèöà. �àâíîâåñíûå êîí�èãóðàöèè ñèñòåìû N çàðÿäîâ (N = 20�90) íà ïîâåðõíîñòè ñ�åðû (MR � äèïîëüíûéìîìåíò ñèñòåìû, G � ãðóïïà ñèììåòðèè â ñèìâîëèêå Øåí�ëèñà, � � íàèìåíüøåå óãëîâîå ðàññòîÿíèå (â ãðàäóñàõ)ìåæäó çàðÿäàìè, ECoul � ïîëíàÿ êóëîíîâñêàÿ ýíåðãèÿ ñèñòåìû, L � èíäåêñ çàìêíóòîé ðåøåòêè, F�oppl � èíäåêñÔ�åïïëà êîí�èãóðàöèè)N MR G � ECoul L F�oppl20 0 D3h 46.09330 150.88156833 12P 1; 32; 6; 32; 121 0.000067 C2v 44.32038 167.64162240 T10P 1; 22; 4; 22; 4; 2222 0 Td 43.30201 185.28753615 12P 1; 32; 6; 3323 0 D3 41.48111 203.93019066 12P 1; 37; 124 0 O 42.06529 223.34707405 6F 4625 0.000041 C1h 39.60981 243.81276030 F10P 110; 5; 11026 0.000074 C2 38.84214 265.13332632 12P 21327 0 D5h 39.94028 287.30261503 12P 1; 55; 128 0 T 37.82374 310.49154236 12P 1; 3929 0 D3 36.39129 334.63443992 12P 1; 39; 130 0 D2 36.94228 359.60394590 12P 1; 214; 131 0.000103 C3v 36.37311 385.53083806 12P 1; 32; 6; 32; 6; 3232 0 Ih 37.37736 412.26127465 12P 1; 56; 133 0.000132 C1h 33.69955 440.20405745 F11PH 113; 7; 11334 0 D2 33.27343 468.90485328 12P 1; 216; 135 0.000012 C2 33.10029 498.56987249 12P 1; 4; 21536 0 D2 33.22727 529.12240838 12P 21837 0 D5h 32.33243 560.61888773 12P 1; 57; 138 0 D6d 33.23648 593.03850357 12P 1; 66; 139 0 D3h 32.05295 626.38900902 12P 32; 6; 3; 9; 3; 6; 3240 0 Td 31.91635 660.67527883 12P 1; 32; 6; 32; 6; 3; 6; 3241 0 D3h 31.52783 695.91674434 12P 1; 32; 6; 3; 9; 3; 6; 32; 142 0 D5h 31.24474 732.07810754 13P 1; 53; 10; 53; 143 0.000009 C2v 30.86664 769.19084646 13P 1; 2; 4; 2; 42; 22; 43; 2; 4; 2244 0 Oh 31.25761 807.17426308 6F 43; 8; 4; 8; 4345 0 D3 30.20718 846.18840106 12P 31546 0 T 29.79025 886.16711364 12P 1; 31547 0.000053 C1h 28.78730 927.05927068 F10P 120; 7; 12048 0 O 29.68964 968.71345534 6F 41249 0.000031 C3 28.38659 1011.55718265 12P 1; 31650 0 D6d 28.71140 1055.18231473 12P 1; 68; 151 0 D3 28.16539 1099.81929032 12P 31752 0.000009 C3 27.66987 1145.41896432 12P 1; 31753 0.000005 C2v 27.13694 1191.92229042 3F6P 1; 4; 2; 42; 2; 42; 22; 44; 22; 454 0.000003 C2 27.02959 1239.36147473 12P 22755 0.000007 C2 26.61507 1287.77272078 12P 1; 22756 0 D2 26.68290 1337.09494528 12P 22857 0 D3 26.70241 1387.38322925 12P 319959



À. Ì. Ëèâøèö , Þ. Å. Ëîçîâèê ÆÝÒÔ, òîì 138, âûï. 5 (11), 2010Ïðîäîëæåíèå òàáëèöûN MR G � ECoul L F�oppl58 0 D2 26.15523 1438.61825064 12P 1; 211; 4; 22; 4; 211; 159 0.000003 C2 26.17024 1490.77333528 14P2H 1; 22960 0 D3 25.95762 1543.83040098 12P 32061 0.000018 C1 25.39167 1597.94183020 12P 16162 0 D5 25.87987 1652.90940990 12P 1; 512; 163 0 D3 25.25672 1708.87968150 12P 32164 0 D2 24.92001 1765.80257793 12P 23265 0.000006 C2 24.52673 1823.66796026 12P 1; 23266 0.000012 C2 24.76463 1882.44152531 12P 23367 0 D5 24.72726 1942.12270041 12P 1; 513; 168 0 D2 24.43292 2002.87470175 12P 23469 0 D3 24.13651 2064.53348323 12P 32370 0 D2d 24.29073 2127.10090155 4F4P 1; 2; 4; 2; 42; 2; 48; 2; 42; 2; 4; 2; 171 0.000018 C2 23.80257 2190.64990643 14P2H 1; 228; 4; 2572 0 I 24.49170 2255.00119097 12P 1; 514; 173 0.000022 C2 22.81041 2320.63388375 12P 1; 23674 0.000009 C2 22.96584 2387.07298184 12P 23775 0 D3 22.73643 2454.36968904 12P 32576 0.000012 C2 22.88571 2522.67487184 12P 23877 0 D5 23.28614 2591.85015235 12P 1; 515; 178 0 Th 23.42634 2662.04647457 12P 32679 0.000009 C1h 22.63614 2733.24835748 F11PH 132; 2; 11; 2; 13280 0 D4d 22.77835 2805.35587598 2F8P 43; 8; 42; 8; 42; 8; 42; 8; 4381 0.000002 C2 21.89175 2878.52282966 12P 1; 24082 0 D2 22.20594 2952.56967529 12P 1; 240; 183 0.000004 C2 21.64623 3027.52848892 14P2H 1; 24184 0.000005 C2 21.51267 3103.46512443 12P 1; 241; 185 0.000005 C2 21.49758 3180.36144294 12P 1; 24286 0.000016 C2 21.52160 3258.21160571 12P 24387 0.000009 C2 21.45649 3337.00075001 12P 1; 217; 4; 22488 0 D2 21.48559 3416.72019676 12P 24489 0.000001 C2 21.18220 3497.43901862 12P 1; 24490 0 D3 21.23028 3579.09122272 12P 330áëèæàéøèõ ñîñåäåé, ¾ïåíòàìåð¿, ñîîòâåòñòâóåò äèñ�êëèíàöèè ñ ìîùíîñòüþ m = +1, ÷àñòèöà, èìåþùàÿñåìü ÷àñòèö-ñîñåäåé, ¾ãåïòàìåð¿ � äèñêëèíàöèèm = �1 è ò. ä. Ïîëíàÿ òîïîëîãè÷åñêàÿ ìîùíîñòü Mäå�åêòîâ ïëîñêîé èëè çàìêíóòîé êâàçèäâóìåðíîéðåøåòêè: M =Xm Nmm;ãäå Nm � ÷èñëî äèñêëèíàöèé ñ òîïîëîãè÷åñêîé ìîù�íîñòüþ m (m = �1;�2; : : : ). Îïèðàÿñü íà òåîðåìóÝéëåðà äëÿ âûïóêëûõ ìíîãîãðàííèêîâ (F+V �E =960



ÆÝÒÔ, òîì 138, âûï. 5 (11), 2010 ¾Ìàãè÷åñêèå ÷èñëà¿ ïðè ïëàâëåíèè êëàñòåðà : : := 2, ãäå F � ÷èñëî ãðàíåé, V � ÷èñëî âåðøèí, E �÷èñëî ðåáåð âûïóêëîãî ìíîãîãðàííèêà), ìîæíî ïî�êàçàòü [16℄, ÷òî òèï çàìêíóòîé ðåøåòêè (òðåóãîëü�íàÿ, ãåêñàãîíàëüíàÿ, ÷åòûðåõóãîëüíàÿ) îïðåäåëÿåòïîëíóþ òîïîëîãè÷åñêóþ ìîùíîñòü äå�åêòîâ â ðå�øåòêå, êîòîðàÿ ñîõðàíÿåòñÿ íåçàâèñèìî îò ÷èñëà óç�ëîâ ðåøåòêè è îò ÷èñëà, ìîùíîñòè è âçàèìíîãî ðàñ�ïîëîæåíèÿ îòäåëüíûõ òîïîëîãè÷åñêèõ äå�åêòîâ âçàìêíóòîé ðåøåòêå. Â òðåóãîëüíîé è ãåêñàãîíàëü�íîé ðåøåòêàõ Mtr = Mhex = 12, â ÷åòûðåõóãîëüíîéMq = 8.Ñòðóêòóðó çàìêíóòîé ðåøåòêè (íåîðèåíòèðîâàí�íûé ïëàíàðíûé ãðà� ðåøåòêè ïîðÿäêàN) îïðåäåëÿ�þò òèï è âçàèìíîå ðàñïîëîæåíèå äå�åêòîâ.Äëÿ ïðîñòåéøåé õàðàêòåðèñòèêè çàìêíóòîéðåøåòêè íàìè áûë ââåäåí [16℄ ¾èíäåêñ¿ ðåøåò�êè, êîòîðûé îïðåäåëÿåò, êàêèå òîïîëîãè÷åñêèåäå�åêòû è â êàêîì êîëè÷åñòâå ïðèñóòñòâóþò âñòðóêòóðå. Â çàìêíóòûõ ðåøåòêàõ, ñîîòâåòñòâóþ�ùèõ îñíîâíîìó ñîñòîÿíèþ ñèñòåìû â èíòåðâàëåçíà÷åíèé 20 � N � 90, âñòðå÷àþòñÿ òîïîëîãè÷åñ-êèå äå�åêòû ñëåäóþùèõ òèïîâ: P -äèñêëèíàöèÿ(÷àñòèöà-ïåíòàìåð, òîïîëîãè÷åñêàÿ ìîùíîñòü m == +1), T -äèñêëèíàöèÿ (÷àñòèöà-òåòðàìåð, m = +2),F -äèñêëèíàöèÿ (÷åòûðåõóãîëüíàÿ ãðàíü â òðå�óãîëüíîé ðåøåòêå, m = +2), è H-äèñêëèíàöèÿ(÷àñòèöà-ãåïòàìåð, m = �1). Á�îëüøàÿ ÷àñòü ðå�øåòîê â ðàññìàòðèâàåìîì èíòåðâàëå çíà÷åíèéN èìååò èíäåêñ 12P (ñì. òàáëèöó). Îáðàçîâàíèåäèñêëèíàöèîííîãî äèïîëÿ PH â òðåóãîëüíîé ðå�øåòêå ýêâèâàëåíòíî îáðàçîâàíèþ äèñëîêàöèè (îäèñêëèíàöèÿõ è äèñëîêàöèÿõ â ïëîñêîé ðåøåòêåñì. [17℄).×àñòèöû ìîãóò áûòü ïðîíóìåðîâàíû â ðàçëè÷�íîì ïîðÿäêå. Îäíîé è òîé æå ñòðóêòóðå èç N îäè�íàêîâûõ ÷àñòèö ñîîòâåòñòâóåò â îáùåì ñëó÷àå N !ðàçëè÷íûõ ñïîñîáîâ íóìåðàöèè ÷àñòèö. ×òîáû ðàç�ëè÷àòü ìåæäó ñîáîé èçîìîð�íûå è íåèçîìîð�íûåñòðóêòóðû çàìêíóòûõ ðåøåòîê, ìû ââîäèì ¾ãðà�òîïîëîãè÷åñêèõ äå�åêòîâ ðåøåòêè¿ GD.�ðà� äå�åêòîâ GD, èìåþùèé ïîðÿäîê NTD (ãäåNTD � ÷èñëî äèñêëèíàöèé â ðåøåòêå), îïðåäåëÿåòòèï è âçàèìíîå ðàñïîëîæåíèå äå�åêòîâ â ðåøåòêå:êàæäîé âåðøèíå ãðà�à ñîïîñòàâëÿåòñÿ ñèìâîëè÷å�ñêîå îáîçíà÷åíèå ñîîòâåòñòâóþùåãî åé äå�åêòà, à ðå�áðàì ãðà�à � íàáîð èç òðåõ öåëûõ ÷èñåë (d; p; nD),êàæäîå èç êîòîðûõ õàðàêòåðèçóåò âçàèìíîå ðàñïîëî�æåíèå (èíâàðèàíòíîå îòíîñèòåëüíî íóìåðàöèé ÷àñ�òèö) äâóõ èíöèäåíòíûõ äàííîìó ðåáðó äå�åêòîâ ðå�øåòêè. Âåëè÷èíà d � ýòî ðåáåðíîå ðàññòîÿíèå (äëè�íà êðàò÷àéøåãî ïóòè) â ãðà�å ðåøåòêè ìåæäó äàí�íûìè äå�åêòàìè, p � ÷èñëî ðàçëè÷íûõ ïóòåé â ãðà�

�å ðåøåòêè, êîòîðûìè ýòî ðàññòîÿíèå ìîæåò áûòüðåàëèçîâàíî, nD � ÷èñëî äå�åêòîâ (çà âû÷åòîì äâóõðàññìàòðèâàåìûõ äå�åêòîâ), êîòîðûå ïðèíàäëåæàòäàííûì ïóòÿì.Â ðàññìàòðèâàåìîì äèàïàçîíå çíà÷åíèé N ãðà�GD îäíîçíà÷íî îïðåäåëÿåò ñòðóêòóðó çàìêíóòîé ðå�øåòêè, ò. å. ïîçâîëÿåò ðàçëè÷àòü ìåæäó ñîáîé êîí��èãóðàöèè, ñîîòâåòñòâóþùèå âñåì èìåþùèìñÿ â ñè�ñòåìå (ãëîáàëüíûì è ëîêàëüíûì) ýíåðãåòè÷åñêèììèíèìóìàì.Òàê êàê îäíîìó è òîìó æå ãðà�ó äå�åêòîâ ñî�îòâåòñòâóåò â îáùåì ñëó÷àå NTD! ðàçëè÷íûõ ñïîñî�áîâ íóìåðàöèè âåðøèí ãðà�à, äëÿ èäåíòè�èêàöèèñòðóêòóðû öåëåñîîáðàçíî èñïîëüçîâàòü èíâàðèàíòûãðà�à äå�åêòîâ � �óíêöèè íà ãðà�å, íå çàâèñÿ�ùèå îò ñïîñîáà íóìåðàöèè âåðøèí. Èíâàðèàíòû ãðà��à äå�åêòîâ ìîãóò áûòü ïðåäñòàâëåíû â ñëåäóþùåé�îðìå: I =Xi;j f1(eij)g(Vi; Vj); (2)ãäå g � ïðîèçâîëüíàÿ ñèììåòðè÷íàÿ �óíêöèÿ äâóõàðãóìåíòîâ, Vi � èíâàðèàíòû âåðøèí ãðà�à äå�åê�òîâ âèäà Vi = P0j f2(eij), f1 è f2 � ïðîèçâîëüíûå�óíêöèè îò çíà÷åíèé ðåáðà eij = (d; p; nd). Íàïðè�ìåð, ãèñòîãðàììà IH ðàñïðåäåëåíèÿ ðàçëè÷íûõ çíà�÷åíèé ðåáåð eij ãðà�à äå�åêòîâ ÿâëÿåòñÿ èíâàðèàí�òîì ãðà�à äå�åêòîâ.Ñòðóêòóðà, ÿâëÿþùàÿñÿ ðåøåíèåì ïðîáëåìûÒîìñîíà ïðè N = 32 (ñì. ðèñ. 1à), îïèñûâàåòñÿ ñëå�äóþùèì çíà÷åíèåì IH â ñòðîêîâîì ïðåäñòàâëåíèè:32 > 2:2:0� 30j3:1:0� 30j5:30:10� 6j: (3)Ýòî îçíà÷àåò ñëåäóþùåå: â ãðà�å äå�åêòîâ ðåøåòêè(ïðè ÷èñëå ÷àñòèö N = 32) ðåáðà 
 êîìáèíàöèåé çíà�÷åíèé (d; p; nD), ðàâíîé (2,2,0), âñòðå÷àþòñÿ 30 ðàç,(3,1,0) � 30 ðàç, (5,30,10) � 6 ðàç.Â îáùåì ñëó÷àå îäèí èíâàðèàíò èëè êîìáèíàöèÿíåñêîëüêèõ èíâàðèàíòîâ (â çàâèñèìîñòè îò ðàçìåðàðåøåòêè) îäíîçíà÷íî îïðåäåëÿþò ãðà� äå�åêòîâ ðå�øåòêè è ñòðóêòóðó âñåé ðåøåòêè.4. ÌÎÄÅËÈ�ÎÂÀÍÈÅÂ ðàñ÷åòàõ èñïîëüçóþòñÿ áåçðàçìåðíûå åäèíèöûêîîðäèíàò, ýíåðãèè, òåìïåðàòóðû, ñîîòâåòñòâåííîr r=R; E  E�R=e2; T  kBT�R=e2; (4)ãäå R � ðàäèóñ êëàñòåðà, � � äèýëåêòðè÷åñêàÿ ïðî�íèöàåìîñòü ñðåäû, e � âåëè÷èíà òî÷å÷íîãî çàðÿ�äà. Â áåçðàçìåðíûõ åäèíèöàõ ïîëíàÿ ïîòåíöèàëüíàÿýíåðãèÿ ñèñòåìû èìååò âèä11 ÆÝÒÔ, âûï. 5 (11) 961



À. Ì. Ëèâøèö , Þ. Å. Ëîçîâèê ÆÝÒÔ, òîì 138, âûï. 5 (11), 2010U =Xi>j jri � rj j�1; jrij = 1; i; j = 1; : : : ; N; (5)ãäå ri � êîîðäèíàòà i-é ÷àñòèöû.Äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ñèñòåìû ïðè êîíå÷íîé òåì�ïåðàòóðå ìû èñïîëüçóåì ìåòîä Ìîíòå-Êàðëî ñ êëàñ�ñè÷åñêîé ïðîöåäóðîé Ìåòðîïîëèñà [36℄. Âûïîëíÿåò�ñÿ ïðîáíûé ñëó÷àéíûé øàãrn+1i = rni + bjrni + bj : (6)Çäåñü b � ñëó÷àéíûé âåêòîð, i � èíäåêñ ÷àñòèöû(ñëó÷àéíîå öåëîå ÷èñëî ñ ðàâíîìåðíûì ðàñïðåäåëå�íèåì â èíòåðâàëå îò 1 äîN). Åñëè ýíåðãèÿ ñèñòåìû âðåçóëüòàòå ïðîáíîãî øàãà ïîíèçèëàñü, òî øàã ïðèíè�ìàåòñÿ, â ïðîòèâíîì ñëó÷àå âûáðàñûâàåòñÿ ñëó÷àé�íîå ÷èñëî p ñ ðàâíîìåðíûì ðàñïðåäåëåíèåì â èíòåð�âàëå îò íóëÿ äî åäèíèöû. Åñëè exp(�j�Ej=T ) > p,ãäå �E � èçìåíåíèå ýíåðãèè ñèñòåìû â ðåçóëüòà�òå ïðîáíîãî øàãà, à T � òåìïåðàòóðà ñèñòåìû, òîøàã ïðèíèìàåòñÿ. Àáñîëþòíîå çíà÷åíèå ñëó÷àéíîãîâåêòîðà b ïîäáèðàåòñÿ òàêèì îáðàçîì, ÷òîáû ÷èñëîóñïåøíûõ øàãîâ Ìåòðîïîëèñà âî âðåìÿ ðàñ÷åòà ñî�ñòàâëÿëî 20�80% îò îáùåãî ÷èñëà ñëó÷àéíûõ øàãîâ.Ïðè êàæäîì çíà÷åíèè òåìïåðàòóðû T äëÿ óñòà�íîâëåíèÿ òåðìîäèíàìè÷åñêîãî ðàâíîâåñèÿ â ñèñòåìåäî íà÷àëà èçìåðåíèé äåëàåòñÿ 2000�5000 ñëó÷àéíûõøàãîâ. ×èñëî ñëó÷àéíûõ øàãîâ ìåæäó äâóìÿ òî÷�êàìè èçìåðåíèé ïîäáèðàåòñÿ â çàâèñèìîñòè îò ÷èñ�ëà çàðÿäîâ N â êëàñòåðå òàêèì îáðàçîì, ÷òîáû èç�áåæàòü êîððåëÿöèè ìåæäó çíà÷åíèÿìè èçìåðÿåìîéâåëè÷èíû (âðåìåíà êîððåëÿöèè äëÿ ðàçëè÷íûõ âå�ëè÷èí ìîãóò ðàçëè÷àòüñÿ). Ìåæäó äâóìÿ òî÷êàìèèçìåðåíèé ñèñòåìà âûïîëíÿåò îò 500 äî 5000 ñëó�÷àéíûõ øàãîâ Ìåòðîïîëèñà.Äëÿ îïðåäåëåíèÿ îøèáêè âû÷èñëÿåìûõ ñðåäíèõâäîëü òðàåêòîðèè âûáèðàåòñÿ k = 10 áëîêîâ ïî1000 òî÷åê èçìåðåíèÿ â êàæäîì áëîêå. (Òàêèì îá�ðàçîì, êàæäàÿ òî÷êà ïî òåìïåðàòóðå ðàññ÷èòûâàåò�ñÿ çà 5 � 106�5 � 107 øàãîâ Ìåòðîïîëèñà.) Âû÷èñëÿ�åòñÿ ñðåäíåå çíà÷åíèå hAii â êàæäîì áëîêå i, ãäåi = 1; : : : ; k. Îøèáêà âû÷èñëåíèÿ ñðåäíåé âåëè÷èíûhAi îïðåäåëÿåòñÿ êàêErr = 1kvuut1k kXi=1hAi2i � 1k2  kXi=1hAii!2: (7)Ïðè ìîäåëèðîâàíèè ïîâåäåíèÿ ñèñòåìû ìåòîäîìÌîíòå-Êàðëî â õîäå ïîñëåäîâàòåëüíîãî ñëó÷àéíîãîäâèæåíèÿ ÷àñòèö âîçíèêàåò ïîâîðîò ñèñòåìû êàê öå�ëîãî. Ìû èñêëþ÷àåì òàêîé ïîâîðîò (ýòî âàæíî, íà�ïðèìåð, äëÿ îïðåäåëåíèÿ ñëó÷àéíûõ ñìåùåíèé ÷àñ�

òèö îòíîñèòåëüíî �èêñèðîâàííûõ óçëîâ ¾êðèñòàë�ëè÷åñêîé¿ ðåøåòêè), äëÿ ÷åãî ïåðåä êàæäûì èçìå�ðåíèåì äåëàåòñÿ êîìïåíñèðóþùèé ïîâîðîò ñèñòåìû,ri = 
̂ � ri; (8)ãäå 
̂ � ìàòðèöà ïîâîðîòà.Îñü êîìïåíñèðóþùåãî ïîâîðîòà 
 � Pi ri � r0i ,ãäå ri è r0i � êîîðäèíàòû ÷àñòèö ñîîòâåòñòâåííî âòåêóùèé è â íà÷àëüíûé ìîìåíòû âðåìåíè.Óãîë ! êîìïåíñèðóþùåãî ïîâîðîòà îïðåäåëÿåòñÿèç óñëîâèÿ ðàâåíñòâà íóëþ (ïîñëå êîìïåíñèðóþùå�ãî ïîâîðîòà) ñðåäíåãî ïîâîðîòà ÷àñòèö îòíîñèòåëüíîèõ íà÷àëüíîãî ïîëîæåíèÿ â ïëîñêîñòè ïåðïåíäèêó�ëÿðíîé îñè 
. Ââåäÿ îáîçíà÷åíèÿti = ri � (ri �
)
;t0i = r0i � �r0i �
�
;ai = jti � t0i jjtij � jt0i j ;si = ( 1; �ti � t0i � �
 > 0;�1; �ti � t0i � �
 � 0;bi = ( ar
sinai; ti � t0i > 0;� � ar
sinai; ti � t0i � 0; (9)
ïîëó÷èì ! = 1N Xi sibi: (10)Âû÷èñëÿåìûå âåëè÷èíûÏðè ìîäåëèðîâàíèè ñèñòåìû ïðè êàæäîì çíà÷å�íèè áåçðàçìåðíîé òåìïåðàòóðû T âû÷èñëÿþòñÿ ñëå�äóþùèå îñíîâíûå âåëè÷èíû (âåçäå íèæå óãëîâûåñêîáêè îçíà÷àþò óñðåäíåíèå ïî òðàåêòîðèè Ìîí�òå-Êàðëî, ÷åðòà íàä ñèìâîëîì � óñðåäíåíèå ïî àí�ñàìáëþ èç N ÷àñòèö):1) Ñðåäíÿÿ ïîòåíöèàëüíàÿ ýíåðãèÿ ñèñòå�ìû hEpoti = *Xi>j jri � rj j�1+�E0; (11)ãäå ri � ðàäèóñ-âåêòîð i-é ÷àñòèöû, E0 � ýíåðãèÿãëîáàëüíîãî ìèíèìóìà ñèñòåìû ïðè äàííîì çíà÷å�íèè N .2) Ñðåäíåêâàäðàòè÷íûå è àáñîëþòíûå ñìå�ùåíèÿ ÷àñòèö. Êâàçèäâóìåðíàÿ çàìêíóòàÿ ðåøåò�êà íà ïîâåðõíîñòè ñ�åðû èç-çà ïðèñóòñòâèÿ òîïîëî�ãè÷åñêèõ äå�åêòîâ íå îáëàäàåò ñâîéñòâîì òðàíñëÿ�öèîííîé èíâàðèàíòíîñòè. Òàêèì îáðàçîì, îòðåëàê�ñèðîâàâøàÿ ðåøåòêà íå èìååò ïåðèîäà â ñòðîãîì962



ÆÝÒÔ, òîì 138, âûï. 5 (11), 2010 ¾Ìàãè÷åñêèå ÷èñëà¿ ïðè ïëàâëåíèè êëàñòåðà : : :ñìûñëå. Îäíèì èç õàðàêòåðíûõ ðàññòîÿíèé â äàí�íîì ñëó÷àå ÿâëÿåòñÿ âåëè÷èíà �min � ìèíèìàëüíîåðàññòîÿíèå ìåæäó çàðÿäàìè â êëàñòåðå ïðè äàííîìN â ðàâíîâåñíîé êîí�èãóðàöèè. Â êà÷åñòâå õàðàê�òåðèñòèêè ìàñøòàáà òåïëîâûõ äâèæåíèé ÷àñòèö ìûââîäèì àíàëîã ïàðàìåòðà Ëèíäåìàíà äëÿ çàìêíóòîéêâàçèäâóìåðíîé òðåóãîëüíîé ðåøåòêè:ÆL = hu2i i=�2min; (12)ãäå ui = ri�r0i � ñìåùåíèå i-é ÷àñòèöû èç íà÷àëüíî�ãî ïîëîæåíèÿ, ïîñëå èñêëþ÷åíèÿ ïîâîðîòà ñèñòåìûêàê öåëîãî, ñì. âûðàæåíèÿ (8), (10).Òàêæå âû÷èñëÿþòñÿ óñðåäíåííûå ïî òðàåêòîðèèÌîíòå-Êàðëî ñðåäíåå è ìàêñèìàëüíîå ïî àíñàìáëþàáñîëþòíûå ñìåùåíèÿ ÷àñòèö, ñîîòâåòñòâåííîhui = * 1N Xi juij+T ; (13)humaxi = hmax(fjuijg)N iT ; (14)è èõ äèñïåðñèè, à òàêæå � ìàêñèìàëüíîå äëÿ âñåéòðàåêòîðèè Ìîíòå-Êàðëî àáñîëþòíîå çíà÷åíèå ñìå�ùåíèÿ, max(fumaxg)T .Ïîñêîëüêó â ðàññìàòðèâàåìîé ñèñòåìå ÷àñòèöûäâèæóòñÿ ïî ïîâåðõíîñòè åäèíè÷íîé ñ�åðû, ñìåùå�íèÿ ÷àñòèö âñåãäà îãðàíè÷åíû, juij � 2. Â ñëó÷àåðàñïëàâëåííîãî ñîñòîÿíèÿ êëàñòåðà îöåíêó ñðåäíå�ãî àáñîëþòíîãî ñìåùåíèÿ ÷àñòèö ïîëó÷àåì, ïðåäïî�ëàãàÿ ðàâíîìåðíîå ðàñïðåäåëåíèå âåêòîðîâ ri ïî ïî�âåðõíîñòè ñ�åðû. Èíòåãðèðîâàíèå äàåòlimt!1hui = 14�R2 �Z0 2�R3 sin �2 sin �d� = 43R; (15)ãäå t � âðåìÿ, à R = 1 � ðàäèóñ ñ�åðû.3) Ñðåäíåå ÷èñëî äèñëîêàöèé hNDi â çàìêíó�òîé ðåøåòêå. Ìàêðîñêîïè÷åñêàÿ äâóìåðíàÿ ðåøåòêàêóëîíîâñêèõ ÷àñòèö ïëàâèòñÿ ïðè îáðàçîâàíèè â ñè�ñòåìå ñâîáîäíûõ äèñëîêàöèé. Ïðè ýòîì ìîäóëü ñäâè�ãà ðåøåòêè � îáðàùàåòñÿ â íóëü. Èíòåðåñíî ñðàâ�íèòü ïîâåäåíèå ìàêðîñêîïè÷åñêîé èñòèííî äâóìåð�íîé ñèñòåìû è ðàññìàòðèâàåìîé ìåçîñêîïè÷åñêîéêâàçèäâóìåðíîé ñèñòåìû.Äèñëîêàöèÿ â äâóìåðíîé ðåøåòêå [17; 20℄ ýêâèâà�ëåíòíà äèñêëèíàöèîííîìó äèïîëþ (ñâÿçàííîé ïàðåäèñêëèíàöèé ñ ðàâíûì ïî ìîäóëþ è ïðîòèâîïîëîæ�íûì ïî çíàêó òîïîëîãè÷åñêèì çàðÿäîì). Â ïëîñêîéòðåóãîëüíîé ðåøåòêå äèñëîêàöèÿ � ýòî äèïîëü èçîäíîé ÷àñòèöû-ïåíòàìåðà (ò. å. ÷àñòèöû, ó êîòîðîéâ ðåøåòêå èìååòñÿ íå øåñòü, à ïÿòü áëèæàéøèõ ñîñå�äåé; òîïîëîãè÷åñêèé çàðÿä òàêîãî äå�åêòà m = +1)

è îäíîé ÷àñòèöû-ãåïòàìåðà (ñåìü ñîñåäåé; òîïîëîãè�÷åñêèé çàðÿä äå�åêòà m = �1). Â ðàçðåæåííîé äâó�ìåðíîé ñèñòåìå äèñëîêàöèé (ND � N) â òðåóãîëü�íîé ðåøåòêå ÷èñëî äèñëîêàöèé ND, î÷åâèäíî, äàåò�ñÿ �îðìóëîé ND = N5 = N7, ãäå N5 è N7 � ÷èñ�ëî ÷àñòèö-ïåíòàìåðîâ è ÷èñëî ÷àñòèö-ãåïòàìåðîâ.Â èññëåäóåìîé çàìêíóòîé êâàçèäâóìåðíîé òðåóãîëü�íîé ðåøåòêå ïîëíàÿ òîïîëîãè÷åñêàÿ ìîùíîñòü äå��åêòîâ âñåãäà M = +12, ò. å. â çàìêíóòîé ðåøåò�êå íåçàâèñèìî îò íàëè÷èÿ èëè îòñóòñòâèÿ äèñêëè�íàöèîííûõ äèïîëåé âñåãäà, è â îñíîâíîì ñîñòîÿíèèâ ÷àñòíîñòè, ïðèñóòñòâóþò ïîëîæèòåëüíûå äèñêëè�íàöèè. Ïîýòîìó äëÿ îïðåäåëåíèÿ ÷èñëà äèñëîêàöèéâ çàìêíóòîé òðåóãîëüíîé ðåøåòêå áóäåì èñïîëüçî�âàòü îòðèöàòåëüíûå äèñêëèíàöèè. Òàê êàê îòíîñè�òåëüíîå ÷èñëî äèñëîêàöèé â èññëåäóåìîé ìåçîñêî�ïè÷åñêîé ñèñòåìå ìîæåò áûòü íå ìàëî (ND � N),ó÷òåì âîçìîæíîñòü îáðàçîâàíèÿ â ðåøåòêå ñëîæíûõêîí�èãóðàöèé äå�åêòîâ, âêëþ÷àþùèõ ñäâîåííûå èñòðîåííûå äèñëîêàöèè. Ìîæíî ïîêàçàòü, ÷òî ñ ó÷å�òîì ñäâîåííûõ è ñòðîåííûõ äèñëîêàöèé ÷èñëî äèñ�ëîêàöèé ND â çàìêíóòîé òðåóãîëüíîé ðåøåòêå îïðå�äåëÿåòñÿ �îðìóëîéND = N7 + 2N8 + 3N9; (16)ãäå Nk � ÷èñëî ÷àñòèö â ðåøåòêå, èìåþùèõ k÷àñòèö-ñîñåäåé. Ïîÿâëåíèå äå�åêòîâ ñî çíà÷åíèåìk > 9 (÷òî ñîîòâåòñòâóåò òîïîëîãè÷åñêîé ìîùíîñòèäå�åêòà m > 3) êðàéíå ìàëîâåðîÿòíî ïðè ðàññìàò�ðèâàåìûõ òåìïåðàòóðàõ. Ôîðìóëà (16) ó÷èòûâàåòâñå äèñêëèíàöèîííûå äèïîëè, ïðèñóòñòâóþùèå â çà�ìêíóòîé òðåóãîëüíîé ðåøåòêå, â òîì ÷èñëå äèïîëèñ äëèíàìè áîëüøå îäíîãî ¾ïåðèîäà¿ ðåøåòêè.Êàê ïîêàçûâàþò ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ, �àçîâûéïåðåõîä ìåæäó íèçêîòåìïåðàòóðíîé è âûñîêîòåìïå�ðàòóðíîé �àçàìè â ðàññìàòðèâàåìîé ñèñòåìå ðàç�ìûò. Òåìïåðàòóðíàÿ çàâèñèìîñòü ñðåäíåé ïîòåíöè�àëüíîé ýíåðãèè ñèñòåìû íå èìååò îñîáåííîñòåé â îá�ëàñòè �àçîâîãî ïåðåõîäà (ðèñ. 2).Íà ðèñ. 3 ïðåäñòàâëåíû òèïè÷íûå çàâèñèìîñ-òè âåëè÷èí àáñîëþòíûõ ñìåùåíèé hui, humaxi,max(fumaxg)T îò òåìïåðàòóðû (êëàñòåð èç N = 27÷àñòèö, ÷èñëî øàãîâ Ìîíòå-Êàðëî 12 �107). Øòðèõî�âûìè ëèíèÿìè íà ãðà�èêå îòìå÷åíû õàðàêòåðíûåðàññòîÿíèÿ ñèñòåìû: 2 (ìàêñèìàëüíî âîçìîæíîåñìåùåíèå), 4/3 (ñðåäíåå ñìåùåíèå äëÿ ðàñïëàâëåí�íîãî ñîñòîÿíèÿ) è 0.683 (çíà÷åíèå �min ïðè N = 27).Ôàçîâûé ïåðåõîä ìåæäó òâåðäîé è æèäêîé �à�çàìè â äàííîé ñèñòåìå ïðîèñõîäèò â èíòåðâàëåòåìïåðàòóð (6�12) � 10�4; ýòî îáëàñòü çíà÷èòåëüíûõãåòåðî�àçíûõ �ëóêòóàöèé â ìåçîñêîïè÷åñêîé ñèñòå�ìå. Íèæå, ãîâîðÿ î òåìïåðàòóðå �àçîâîãî ïåðåõîäà963 11*
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�èñ. 2. Òåìïåðàòóðíàÿ çàâèñèìîñòü ñðåäíåé ïîòåí-öèàëüíîé ýíåðãèè (5) ñèñòåìû òî÷å÷íûõ çàðÿäîâ íàñ�åðå äëÿ ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèé N â îáëàñòè �àçî-âîãî ïåðåõîäà. Çäåñü è íèæå íà ðèñóíêàõ èñïîëüçî-âàíû áåçðàçìåðíûå ïåðåìåííûå (4)
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�èñ. 3. Çàâèñèìîñòè àáñîëþòíûõ ñìåùåíèé hui,humaxi, max(fumaxg)T (ñîîòâåòñòâåííî êðèâûå 1,2, 3 ) îò òåìïåðàòóðû â êëàñòåðå N = 27è î çíà÷åíèÿõ èçìåðÿåìûõ âåëè÷èí ïðè äàííîéòåìïåðàòóðå, ìû èñïîëüçóåì ñëåäóþùèé ïîäõîä.Çà òî÷êó ïåðåõîäà ïðèíÿòà òåìïåðàòóðà Tm, ïðèêîòîðîé ìàêñèìàëüíîå (ïðè äàííîé òåìïåðàòóðå)àáñîëþòíîå ñìåùåíèå ÷àñòèö ñòàíîâèòñÿ áîëüøå,÷åì ìèíèìàëüíîå ðàññòîÿíèå �min ìåæäó ïàðàìè÷àñòèö (ñì. ðèñ. 3):Tm : max(fumaxgTm) = �min: (17)Òàêèì îáðàçîì, âåëè÷èíå Tm îòâå÷àåò ïðèìåðíî ñå�ðåäèíà ¾ïåðåõîäíîé¿ îáëàñòè (AB � ñì. ðèñ. 3) ìåæ�

äó äâóìÿ ¾�àçàìè¿, îòâå÷àþùàÿ áûñòðîìó ðîñòóñðåäíåêâàäðàòè÷íîãî ñìåùåíèÿ.Äëÿ êàæäîãî çíà÷åíèÿ N (20 � N � 90) ïðîâî�äèòñÿ ìîäåëèðîâàíèå íàãðåâà ñèñòåìû ñ øàãîì ïîòåìïåðàòóðå �T (�T = (1�5) � 10�4). Íà÷àëüíîå ïî�ëîæåíèå � ãëîáàëüíûé ìèíèìóì ñèñòåìû ïðè äàí�íîì N . Ïåðåõîä ê ñëåäóþùåìó çíà÷åíèþ N ïðîèñõî�äèò, åñëè ïðè ïîñëåäíåì çíà÷åíèè òåìïåðàòóðû Tkîêàçàëîñü âûïîëíåíî óñëîâèå ïëàâëåíèÿ. Íà îñíî�âàíèè ïîñëåäíèõ äâóõ òåìïåðàòóðíûõ òî÷åê, Tk èTk�1, âû÷èñëÿåòñÿ òåìïåðàòóðà ïëàâëåíèÿ Tm (â ëè�íåéíîì ïðèáëèæåíèè):Tm = Tk�1 + (Tk � Tk�1)�� �min �max(fumaxg)k�1max(fumaxg)k �max(fumaxg)k�1 : (18)Çàòåì (â ëèíåéíîì ïðèáëèæåíèè) âû÷èñëÿþòñÿèíòåðåñóþùèå íàñ çíà÷åíèÿ èçìåðÿåìûõ âåëè÷èí Aiâ òî÷êå ïëàâëåíèÿ Tm:Ai(Tm) = Ai(Tk�1) + �Ai(Tk)�Ai(Tk�1)��� Tm � Tk�1Tk � Tk�1 ; (19)ãäå Ai(Tk) � çíà÷åíèå âåëè÷èíû Ai ïðè òåìïåðàòó�ðå Tk.5. �ÅÇÓËÜÒÀÒÛ È ÎÁÑÓÆÄÅÍÈÅÍà ðèñ. 4 ïîêàçàíû òåìïåðàòóðíûå çàâèñèìîñòèïàðàìåòðà Ëèíäåìàíà (12) ïðè ÷èñëå çàðÿäîâ â êëà�ñòåðå N = 20�26 è N = 43�48. Äëÿ âñåõ ïðåäñòàâëåí�íûõ êîí�èãóðàöèé ÷èñëî øàãîâ Ìîíòå-Êàðëî ïðèêàæäîì çíà÷åíèè òåìïåðàòóðû T ðàâíî 3 � 107, øàãïî òåìïåðàòóðå �T = 1 � 10�4. Íà÷àëó ïëàâëåíèÿñîîòâåòñòâóþò òî÷êè íà ãðà�èêàõ, â êîòîðûõ çíà÷å�íèÿ ÆL(T ) íà÷èíàþò ðåçêî ðàñòè.Íà ðèñ. 5 ïîêàçàíà çàâèñèìîñòü òåìïåðàòóðûïëàâëåíèÿ êëàñòåðà îò ÷èñëà çàðÿäîâ â êëàñòåðåN . Â ìàñøòàáå äàííîãî ðèñóíêà òåìïåðàòóðà íà÷à�ëà ïëàâëåíèÿ è òåìïåðàòóðà Tm (17) ïðàêòè÷åñêèñîâïàäàþò äëÿ âñåõ çíà÷åíèé N = 20�90. Äëÿ äâóõäèàïàçîíîâ çíà÷åíèé N (20�26 è 43�48) íà âñòàâêàõñ áîëåå âûñîêèì ðàçðåøåíèåì îòäåëüíî ïðèâåäåíûãðà�èêè äëÿ òåìïåðàòóðû Tm (17) è äëÿ òåìïåðàòó�ðû, ñîîòâåòñòâóþùåé íà÷àëó ïëàâëåíèÿ.Îáùàÿ òåíäåíöèÿ � ðîñò òåìïåðàòóðû ïëàâëå�íèÿ ñ óâåëè÷åíèåì ïîâåðõíîñòíîé ïëîòíîñòè êóëî�íîâñêîãî çàðÿäà. Èìåþòñÿ çíà÷åíèÿN (¾ìàãè÷åñêèå964
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�èñ. 4. Çàâèñèìîñòü ïàðàìåòðà Ëèíäåìàíà ÆL îò òåìïåðàòóðû êëàñòåðà T ïðè êîëè÷åñòâå çàðÿäîâ â êëàñòåðåN = 20�26 (à) è N = 43�48 (á ). Äëÿ êàæäîãî çíà÷åíèÿ N ïðèâîäèòñÿ òî÷å÷íàÿ ãðóïïà ñèììåòðèè ðàâíîâåñíîéêîí�èãóðàöèè
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�èñ. 5. Çàâèñèìîñòü òåìïåðàòóðû ïëàâëåíèÿ Tmçàìêíóòîé ðåøåòêè îò ÷èñëà çàðÿäîâ â êëàñòåðå N
÷èñëà¿), ïðè êîòîðûõ òåìïåðàòóðû ïëàâëåíèÿ ðåøå�òîê ðåçêî (èíîãäà � íà ïîðÿäîê) âûøå, ÷åì òåìïå�ðàòóðû ïëàâëåíèÿ ðåøåòîê ïðè áëèçêîì ÷èñëå çà�ðÿäîâ. Ìîæíî âûÿâèòü îïðåäåëåííóþ çàâèñèìîñòüìåæäó äàííûì êà÷åñòâîì îñîáîé ¾òóãîïëàâêîñòè¿ èòî÷å÷íîé ãðóïïîé ñèììåòðèè, îïèñûâàþùåé îñíîâ�íîå ñîñòîÿíèå ñèñòåìû. Âñåì (â äàííîì äèàïàçîíåçíà÷åíèé N) àíîìàëüíî òóãîïëàâêèì ñèñòåìàì ñî�îòâåòñòâóþò âûñîêèå ãðóïïû ñèììåòðèè (ñì. òàáëè�öó): íàïðèìåð, Ih (N = 32), I (72), Td (40), D6d (50),D5h (42), D3h (39, 41), D5 (77), D4d (80).

Â òî æå âðåìÿ îáðàòíîå íåâåðíî: âûñîêàÿ ãðóï�ïà ñèììåòðèè íå ãàðàíòèðóåò âûñîêóþ òåìïåðàòó�ðó ïëàâëåíèÿ. Íàïðèìåð, ñèñòåìû ïðè N = 29; 45(ãðóïïà D3), ïðè N = 48 (O), ïðè N = 78 (Th) íåîòíîñÿòñÿ ê òóãîïëàâêèì.Òåìïåðàòóðà ïëàâëåíèÿ êàæäîé êîíêðåòíîé êîí��èãóðàöèè îïðåäåëÿåòñÿ âûñîòîé ýíåðãåòè÷åñêèõáàðüåðîâ îòíîñèòåëüíî ðàçëè÷íûõ (âñåõ âîçìîæ�íûõ) ñïîñîáîâ äâèæåíèÿ ÷àñòèö â êëàñòåðå. Òàêèìîáðàçîì, òóãîïëàâêîñòü ìåçîñêîïè÷åñêîé ñèñòåìûêóëîíîâñêèõ ÷àñòèö, îáðàçóþùèõ çàìêíóòóþ òðå�óãîëüíóþ ðåøåòêó ñ òîïîëîãè÷åñêèìè äå�åêòàìè íàïîâåðõíîñòè ñ�åðû, ïðè äàííîì çíà÷åíèè N îïðåäå�ëÿåòñÿ íå òîëüêî ãðóïïîé ñèììåòðèè êîí�èãóðàöèè,íî öåëèêîì ñòðóêòóðîé çàìêíóòîé ðåøåòêè ïðè äàí�íîì N . (Ñòðóêòóðà çàìêíóòîé òðåóãîëüíîé ðåøåòêèñ òîïîëîãè÷åñêèìè äå�åêòàìè îäíîçíà÷íî îïðåäåëÿ�åòñÿ ãðà�îì òîïîëîãè÷åñêèõ äå�åêòîâ GD � ñì. âû�øå.)Íà ðèñ. 6 ïðåäñòàâëåíû ãðà�èêè òåìïåðàòóðíîéçàâèñèìîñòè ñðåäíåãî ÷èñëà äèñëîêàöèé (16) â çà�ìêíóòîé ðåøåòêå äëÿ N = 32 è N = 75. Øòðèõîâû�ìè ëèíèÿìè íà ãðà�èêàõ îòìå÷åíû òî÷êè ïëàâëåíèÿðåøåòîê Tm (17). Ïðè N = 32 ïëàâëåíèå ïðîèñõîäèòáåç ó÷àñòèÿ äèñëîêàöèé è æèäêàÿ �àçà ïðè äîñòà�òî÷íî âûñîêèõ òåìïåðàòóðàõ íå ñîäåðæèò äèñêëè�íàöèîííûõ äèïîëåé. Íàïðîòèâ, ïðè á�îëüøåì ÷èñëå÷àñòèö (N = 75) ïëàâëåíèå ñîïðîâîæäàåòñÿ îáðàçî�âàíèåì äèñëîêàöèé.Íà ðèñ. 7 ïîêàçàíî ñðåäíåå ÷èñëî äèñëîêàöèéhNDi ïðè òåìïåðàòóðå ïëàâëåíèÿ ðåøåòêè Tm965
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�èñ. 6. Çàâèñèìîñòè ñðåäíåãî ÷èñëà äèñëîêàöèé hNDi â çàìêíóòîé ðåøåòêå èç N çàðÿäîâ îò òåìïåðàòóðû ïðèN = 32 (à) è N = 75 (á ). Òåìíûå ñèìâîëû ñîîòâåòñòâóþò íàãðåâàíèþ, ñâåòëûå � îõëàæäåíèþ
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�èñ. 7. Ñðåäíåå ÷èñëî äèñëîêàöèé hNDi â òî÷êåïëàâëåíèÿ Tm çàìêíóòîé ðåøåòêè â çàâèñèìîñòè îò÷èñëà çàðÿäîâ â êëàñòåðå N (20 � N � 90)â çàâèñèìîñòè îò ÷èñëà çàðÿäîâ â êëàñòåðå N .Ïðè ¾ìàëûõ¿ N (N � 32) ðåøåòêà ïëàâèòñÿ áåçó÷àñòèÿ äèñëîêàöèé (äèñêëèíàöèîííûõ äèïîëåé)è æèäêàÿ �àçà ïðè äîñòàòî÷íî âûñîêèõ òåìïå�ðàòóðàõ íå ñîäåðæèò äèñêëèíàöèîííûõ äèïîëåé.Íàïðèìåð, ïðè N = 32 òåìïåðàòóðà ïëàâëåíèÿðåøåòêè Tm = 6:5 � 10�3, íî hNDi(T ) � 0 âïëîòüäî òåìïåðàòóð ïðèìåðíî 1:2 � 10�2. Ïîä÷åðê�íåì, ÷òî ïëàâëåíèå ìàêðîñêîïè÷åñêîé äâóìåðíîéïëîñêîé ðåøåòêè ïðîèñõîäèò ïóòåì ïîÿâëåíèÿñâîáîäíûõ äèñëîêàöèé (�àçîâûé ïåðåõîä Áåðåçèí�ñêîãî �Êîñòåðëèöà �Òàóëåñà [18�21℄).Ìû îáíàðóæèëè íåîáû÷íûé ìåõàíèçì áåçäèñëî�

êàöèîííîãî ïëàâëåíèÿ ìåçîñêîïè÷åñêèõ êëàñòåðîâñî ñòðóêòóðîé çàìêíóòîé êâàçèäâóìåðíîé ðåøåòêè,ïðèíöèïèàëüíî îòëè÷íûé îò ìåõàíèçìà ïëàâëåíèÿìàêðîñêîïè÷åñêîé äâóìåðíîé ñèñòåìû. Äàííûé ìå�õàíèçì, ðåàëèçóþùèéñÿ ïðè ìàëîì ÷èñëå ÷àñòèö âêëàñòåðå, � êîîïåðàòèâíîå ðîòàöèîííîå äâèæåíèå¾êîëåö¿ ÷àñòèö.Íà ðèñ. 8 ïîêàçàí ïîâîðîò êîëüöà èç øåñòè çà�ðÿäîâ â çàìêíóòîé ðåøåòêå èç N = 32 çàðÿäîâ áåçó÷àñòèÿ äèñëîêàöèé. Ïðè ïîâîðîòå êîëüöà ïðîèñõî�äèò ïåðåìåùåíèå òîïîëîãè÷åñêèõ äå�åêòîâ âíóòðèðåøåòêè (ðèñ. 8á ). Òàê êàê îñü ïîâîðîòà ñîâïàäàåòñ îñüþ ñèììåòðèè ñèñòåìû òðåòüåãî ïîðÿäêà, ïðèïîâîðîòå êîëüöà íà óãîë 2�n=3, n = 1; 2 : : : ñòðóê�òóðà çàìêíóòîé ðåøåòêè (îïèñûâàåìàÿ ãðà�îì äå��åêòîâ GD) íå èçìåíÿåòñÿ. Çàìåòèì, ÷òî ñîñòîÿíèÿñèñòåìû ñ ðàñïðåäåëåíèåì äèñêëèíàöèé â ðåøåòêå,îòëè÷íûì îò ðàñïðåäåëåíèÿ â îñíîâíîì ñîñòîÿíèè(ãëîáàëüíîãî ìèíèìóìà), ìîãóò ñîîòâåòñòâîâàòü êà�êîìó-òî èç ëîêàëüíûõ ìèíèìóìîâ ñèñòåìû (ñ óâåëè�÷åíèåì N ÷èñëî ëîêàëüíûõ ìèíèìóìîâ ñèñòåìû áû�ñòðî ðàñòåò [16℄) ëèáî ïðîìåæóòî÷íîìó (íå ñòàáèëü�íîìó è íå ìåòàñòàáèëüíîìó) ñîñòîÿíèþ ðåøåòêè. Âñèñòåìå èçN = 32 çàðÿäîâ èìååòñÿ òîëüêî îäèí (ãëî�áàëüíûé) ìèíèìóì ýíåðãèè. Òàêèì îáðàçîì âñå ïðî�ìåæóòî÷íûå ñîñòîÿíèÿ çàìêíóòîé ðåøåòêè ñ ðàñïî�ëîæåíèåì äå�åêòîâ, îòëè÷íûì îò îñíîâíîãî ñîñòîÿ�íèÿ, íå ÿâëÿþòñÿ ñòàáèëüíûìè èëè ìåòàñòàáèëüíû�ìè.Â îòëè÷èå îò äâóìåðíûõ êëàñòåðîâ â öåíòðàëü�íî-ñèììåòðè÷íûõ óäåðæèâàþùèõ ïîòåíöèàëàõ [9,37℄, â äàííîé ñèñòåìå îñü ¾îðèåíòàöèîííîãî ïëàâëå�966
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�èñ. 8. Ïîâîðîò ¾êîëüöà¿ èç øåñòè çàðÿäîâ â êëàñòåðå N = 32 áåç îáðàçîâàíèÿ äèñëîêàöèé â çàìêíóòîé ðåøåò-êå. Ïðè ïîâîðîòå ïðîèñõîäèò ïåðåìåùåíèå òîïîëîãè÷åñêèõ äå�åêòîâ âíóòðè ðåøåòêè. Çàðÿä, âûäåëåííûé ÷åðíûìêðóæêîì, â ïîëîæåíèè à � íîðìàëüíûé óçåë ðåøåòêè, â ïîëîæåíèè á � òîïîëîãè÷åñêèé äå�åêò (ïåíòàìåð), â ïîëî-æåíèÿõ â è ã � íîðìàëüíûé óçåë ðåøåòêè. Îñü ïîâîðîòà êîëüöà ñîâïàäàåò ñ îñüþ ñèììåòðèè òðåòüåãî ïîðÿäêà �ñòðóêòóðà çàìêíóòîé ðåøåòêè, îïðåäåëÿåìàÿ ðàñïîëîæåíèåì òîïîëîãè÷åñêèõ äå�åêòîâ âíóòðè ðåøåòêè, ñîõðàíÿåòñÿïðè ïîâîðîòå íà óãîë 2�n=3; n = 1; 2 : : :íèÿ¿ çàðàíåå íèêàê íå âûäåëåíà è ïîâîðîò êîëåöçàðÿäîâ ìîæåò ïðîèñõîäèòü âîêðóã ìíîæåñòâà ðàç�ëè÷íûõ îñåé. Ïîä÷åðêíåì òàêæå ñëåäóþùóþ îñîáåí�íîñòü ïëàâëåíèÿ êëàñòåðîâ ïðè ìàëûõ N : äàííîåïëàâëåíèå ÿâëÿåòñÿ íåòîïîëîãè÷åñêèì (ïðè ïëàâëå�íèè ðåøåòêè ñîõðàíÿåòñÿ ÷èñëî òîïîëîãè÷åñêèõ äå��åêòîâ â ñèñòåìå). Äåéñòâèòåëüíî, ñóììàðíûé òî�ïîëîãè÷åñêèé çàðÿä âñåõ äå�åêòîâ çàìêíóòîé òðå�óãîëüíîé ðåøåòêè ñîõðàíÿåòñÿ âñåãäà (M = +12), à÷èñëî äèñêëèíàöèîííûõ äèïîëåé â òî÷êå Tm ðàâíîíóëþ ïðè ìàëûõ N .
Â îêðåñòíîñòè òåìïåðàòóðû Tm, ñîîòâåòñòâóþ�ùåé ðàçðóøåíèþ íèçêîòåìïåðàòóðíîé �àçû â ðàñ�ñìàòðèâàåìîé ñèñòåìå, ïðè N > 32 â ðåøåòêå îáðà�çóþòñÿ äèñëîêàöèè (äèñêëèíàöèîííûå äèïîëè). Çà�ìåòíîå ÷èñëî äèñëîêàöèé â îêðåñòíîñòè òî÷êè ïëàâ�ëåíèÿ íà÷èíàåò ïîÿâëÿòüñÿ â ðåøåòêàõ ïðè N & 50.(Èñêëþ÷åíèå ñîñòàâëÿåò êëàñòåð ïðè N = 33, âñòðóêòóðå êîòîðîãî ñîäåðæèòñÿ äèñêëèíàöèîííûéäèïîëü óæå â îñíîâíîì ñîñòîÿíèè. Èíäåêñ ðåøåò�êè ðàâåí F11PH � ñì. òàáëèöó). Â ýòîì ñìûñëåìîæíî ãîâîðèòü î òîì, ÷òî ðàññìàòðèâàåìàÿ ñèñòå�967



À. Ì. Ëèâøèö , Þ. Å. Ëîçîâèê ÆÝÒÔ, òîì 138, âûï. 5 (11), 2010ìà ïðè N � 50 íà÷èíàåò ïðèîáðåòàòü ìàêðîñêîïè�÷åñêèå ñâîéñòâà (ïåðåõîä ê äèñëîêàöèîííîé ìîäåëèïëàâëåíèÿ). Â òî æå âðåìÿ ý��åêòû êîíêðåòíîéñòðóêòóðû èãðàþò çíà÷èòåëüíóþ ðîëü âî âñåì äèà�ïàçîíå ðàññìîòðåííûõ çíà÷åíèé 20 � N � 90; îáýòîì ìîæíî ñóäèòü ïî ñóùåñòâåííî íåìîíîòîííûìçàâèñèìîñòÿì Tm(N) è hNDi(N;T = Tm).6. ÂÛÂÎÄÛÑòðóêòóðó ðàññìàòðèâàåìîé ñèñòåìû òî÷å÷íûõçàðÿäîâ íà ïîâåðõíîñòè ñ�åðû ìîæíî ïðåäñòàâèòüâ âèäå çàìêíóòîé êâàçèäâóìåðíîé òðåóãîëüíîé ðå�øåòêè ñ íåîáõîäèìî ïðèñóòñòâóþùèìè â íåé òîïîëî�ãè÷åñêèìè äå�åêòàìè (ñóììàðíàÿ òîïîëîãè÷åñêàÿìîùíîñòü äå�åêòîâ M îïðåäåëÿåòñÿ òîëüêî òèïîìðåøåòêè; â ÷àñòíîñòè, äëÿ çàìêíóòîé òðåóãîëüíîéðåøåòêè âñåãäà M = +12). Õàðàêòåð ïëàâëåíèÿ èòåìïåðàòóðà ïëàâëåíèÿ òàêîé ñèñòåìû ñóùåñòâåííîçàâèñÿò îò ñòðóêòóðû ðåøåòêè ïðè äàííîì N , îïðå�äåëÿåìîé âçàèìíûì ðàñïîëîæåíèåì òîïîëîãè÷åñêèõäå�åêòîâ â ðåøåòêå (ãðà�îì äå�åêòîâ GD).Ñóùåñòâóþò ¾ìàãè÷åñêèå ÷èñëà¿ � çíà÷åíèÿ N(íàïðèìåð, N = 32; 39�42; 50; 67; 72; 77; 80), ïðè êîòî�ðûõ òåìïåðàòóðà ïëàâëåíèÿ êëàñòåðîâ ñóùåñòâåííîâûøå, ÷åì ïðè ñîñåäíèõ çíà÷åíèÿõN . Âñåì àíîìàëü�íî ¾òóãîïëàâêèì¿ ñèñòåìàì ñîîòâåòñòâóþò âûñîêèåãðóïïû ñèììåòðèè â îñíîâíîì ñîñòîÿíèè (I , Ih, Td,D6d, D3h : : : ). Â òî æå âðåìÿ îáðàòíîå íåâåðíî: âû�ñîêàÿ ãðóïïà ñèììåòðèè íå ãàðàíòèðóåò òóãîïëàâ�êîñòü ñèñòåìû.Ñèñòåìû ïðè ¾ìàëûõ¿ N (N � 32) ïëàâÿòñÿáåç ó÷àñòèÿ äèñëîêàöèé. Ïðè òåìïåðàòóðàõ çíà�÷èòåëüíî âûøå òåìïåðàòóðû ïëàâëåíèÿ ðåøåòêèæèäêîñòü èç òî÷å÷íûõ çàðÿäîâ íà ïîâåðõíîñòè ñ�å�ðû ñîäåðæèò òîëüêî ïîëîæèòåëüíûå äèñêëèíàöèè(òàê æå, êàê è ¾êðèñòàëë¿ èç òî÷å÷íûõ çàðÿäîââ îñíîâíîì ñîñòîÿíèè ñèñòåìû) è íå ñîäåðæèò íèäèñëîêàöèé, íè îòðèöàòåëüíûõ äèñêëèíàöèé. Ìûîáíàðóæèëè èíòåðåñíûé ìåõàíèçì áåçäèñëîêàöè�îííîãî (íåòîïîëîãè÷åñêîãî) ïëàâëåíèÿ çàìêíóòîéêâàçèäâóìåðíîé òðåóãîëüíîé ðåøåòêè, ñâÿçàííûéñ êîîïåðàòèâíûì ðîòàöèîííûì äâèæåíèåì ¾êîëåö¿çàðÿäîâ. Ïîä÷åðêíåì, ÷òî ïëàâëåíèå ìàêðîñêîïè÷å�ñêîé äâóìåðíîé ïëîñêîé ðåøåòêè (ïî-êðàéíåé ìåðå,äëÿ êóëîíîâñêèõ ÷àñòèö) îïðåäåëÿåòñÿ ñöåíàðèåìÊîñòåðëèöà �Òàóëåñà � �àëüïåðèíà �Íåëüñîíà �ßí-ãà, ñîãëàñíî êîòîðîìó ïëàâëåíèå ñâÿçàíî ñ ðàñïà�ðèâàíèåì äèñëîêàöèîííûõ äèïîëåé è ïîÿâëåíèåìñâîáîäíûõ äèñëîêàöèé. Çàìåòíîå ÷èñëî äèñëîêàöèéâ îêðåñòíîñòè òî÷êè ïëàâëåíèÿ ïîÿâëÿåòñÿ â ñèñòå�
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