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ÑÓÁÄÈÔÔÓÇÈß ÑÌÅØÀÍÍÎ�Î Ï�ÎÈÑÕÎÆÄÅÍÈßÑ ÕÈÌÈ×ÅÑÊÈÌÈ �ÅÀÊÖÈßÌÈÂ. Ï. Øêèëåâ *Èíñòèòóò õèìèè ïîâåðõíîñòè Íàöèîíàëüíîé àêàäåìèè íàóê Óêðàèíû03164, Êèåâ, ÓêðàèíàÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 12 ìàÿ 2013 ã.Âûâåäåíî óðàâíåíèå ñóáäè��óçèè�ðåàêöèè, ó÷èòûâàþùåå íàëè÷èå â ðåàëüíûõ ñðåäàõ äâóõ ìèêðîñêî-ïè÷åñêèõ ìåõàíèçìîâ, îáóñëîâëèâàþùèõ ñóáäè��óçèþ. Ïîêàçàíî, ÷òî ïðè îäíîé è òîé æå õèìè÷åñêîéêèíåòèêå êîíöåíòðàöèîííûå ïðî�èëè â ñðåäàõ ñ îäèíàêîâûìè ïîêàçàòåëÿìè ñóáäè��óçèè, íî ðàçíîéìèêðîñêîïè÷åñêîé ñòðóêòóðîé ìîãóò ðàçëè÷àòüñÿ ñóùåñòâåííûì îáðàçîì.DOI: 10.7868/S00444510131200921. ÂÂÅÄÅÍÈÅÓðàâíåíèÿ ñóáäè��óçèè�ðåàêöèè èñïîëüçóþòñÿïðè ðåøåíèè ðàçíîîáðàçíûõ çàäà÷, ïðåäñòàâëÿþ�ùèõ êàê òåîðåòè÷åñêèé, òàê è ïðàêòè÷åñêèé èíòå�ðåñ. Â êà÷åñòâå ïðèìåðîâ ìîæíî íàçâàòü âû÷èñëå�íèå ñêîðîñòè ñóáäè��óçèîííî-ðåàêöèîííîãî �ðîí�òà [1�4℄, íàõîæäåíèå óñëîâèé âîçíèêíîâåíèÿ ñóáäè���óçèîííîé íåóñòîé÷èâîñòè [5�10℄, ðàñ÷åò êîíöåíòðà�öèîííûõ ïðî�èëåé [11; 12℄, îïðåäåëåíèå ñêîðîñòèñóáäè��óçèîííî-êîíòðîëèðóåìîé ðåàêöèè [13℄.Äî íàñòîÿùåãî âðåìåíè óðàâíåíèÿ ñóáäè�-�óçèè�ðåàêöèè áûëè âûâåäåíû â ðàìêàõ ìîäåëèñëó÷àéíûõ áëóæäàíèé ñ íåïðåðûâíûì âðåìåíåì(ÑÁÍÂ) [14�21℄ è ýêâèâàëåíòíîé åé ìîäåëè ñëó�÷àéíûõ ëîâóøåê [4; 22; 23℄. Ýòè ìîäåëè îïèñûâàþòñóáäè��óçèþ, îáóñëîâëåííóþ ¾ñòàðåíèåì¿ ÷àñ�òèö, ò. å. ñíèæåíèåì ñî âðåìåíåì èõ ïîäâèæíîñòè.Îäíàêî ñóùåñòâóåò è äðóãàÿ ïðè÷èíà, îáóñëîâëèâà�þùàÿ ïîÿâëåíèå ñóáäè��óçèè � ýòî êîððåëÿöèèìåæäó íàïðàâëåíèÿìè äè��óçèîííûõ ñêà÷êîâ. Êìîäåëÿì, â êîòîðûõ ñóáäè��óçèÿ îáóñëîâëèâàåòñÿýòîé ïðè÷èíîé, îòíîñÿòñÿ ìîäåëü ñëó÷àéíûõ áëó�æäàíèé íà �ðàêòàëàõ [24℄, ìîäåëü �ðàêòàëüíîãîáðîóíîâñêîãî äâèæåíèÿ [25℄, ìîäåëü Ëîðåíöà [26℄ èìîäåëü ñëó÷àéíûõ áàðüåðîâ [27℄. Â ðàìêàõ ýòèõ ìî�äåëåé ìàêðîñêîïè÷åñêèå óðàâíåíèÿ, îïèñûâàþùèåñóáäè��óçèþ ñ ðåàêöèåé, ïîëó÷åíû íå áûëè.Â ðåàëüíûõ ñðåäàõ ñóáäè��óçèÿ, êàê ïðàâèëî,*E-mail: shkilevv�ukr.net

èìååò ñìåøàííîå ïðîèñõîæäåíèå, ò. å. îáóñëîâëèâà�åòñÿ îäíîâðåìåííî è êîððåëÿöèÿìè ìåæäó íàïðàâ�ëåíèÿìè ñêà÷êîâ, è ¾ñòàðåíèåì¿ ÷àñòèö [28�30℄.Â äàííîé ðàáîòå óðàâíåíèå ñóáäè��óçèè�ðåàê-öèè âûâîäèòñÿ â ðàìêàõ ðàíåå ïðåäëîæåííîé â ðà�áîòàõ Øèðìàõåðà ñ ñîàâòîðàìè ìîäåëè, ïðåäñòàâëÿ�þùåé ñîáîé êîìáèíàöèþ ìîäåëè ñëó÷àéíûõ áàðüå�ðîâ ñ ìîäåëüþ ìíîãîêðàòíîãî çàõâàòà [31�33℄. Áëàãî�äàðÿ íàëè÷èþ ëîâóøåê ýòà ìîäåëü ó÷èòûâàåò ¾ñòà�ðåíèå¿ ÷àñòèö, à áëàãîäàðÿ íàëè÷èþ áàðüåðîâ ðàç�íîé âûñîòû � êîððåëÿöèè ìåæäó íàïðàâëåíèÿìèñêà÷êîâ. Ñðàâíåíèå êîíöåíòðàöèîííûõ ïðî�èëåé,íàéäåííûõ ñ ïîìîùüþ óðàâíåíèé, ñîîòâåòñòâóþùèõìîäåëÿì ÑÁÍÂ è ñëó÷àéíûõ áàðüåðîâ, ïîêàçûâàåò,÷òî â íåêîòîðûõ ñëó÷àÿõ îíè ìîãóò ðàçëè÷àòüñÿ ñó�ùåñòâåííûì îáðàçîì. Â ÷àñòíîñòè, âûñêàçàííîå àâ�òîðàìè ðàáîòû [12℄ ïðåäïîëîæåíèå, ÷òî íàéäåííîåèìè â ðàìêàõ ìîäåëè ÑÁÍÂ ÿâëåíèå, çàêëþ÷àþùåå�ñÿ â íåìîíîòîííîñòè êîíöåíòðàöèîííûõ ïðî�èëåé,äîëæíî áûòü îáùèì äëÿ âñåõ ìîäåëåé, îêàçûâàåò�ñÿ íåñïðàâåäëèâûì. Ýòî îçíà÷àåò, ÷òî äëÿ óñïåø�íîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ïðîöåññîâ â íåóïîðÿäî÷åííûõñðåäàõ óðàâíåíèé ñóáäè��óçèè�ðåàêöèè, âûâåäåí�íûõ â ðàìêàõ ìîäåëåé ÑÁÍÂ è ñëó÷àéíûõ ëîâóøåê,íåäîñòàòî÷íî.Ñëåäóåò ïîä÷åðêíóòü, ÷òî èññëåäîâàíèÿ â ðàñ�ñìàòðèâàåìîé îáëàñòè íàõîäÿòñÿ íà íà÷àëüíîé ñòà�äèè. Ïî ñóùåñòâó, â íàñòîÿùåå âðåìÿ èäåò àïðîáà�öèÿ ðàçëè÷íûõ ïîäõîäîâ ê ïðîáëåìå. Â ýòîì ðóñëåíàõîäèòñÿ è äàííàÿ ðàáîòà. Åå íîâèçíà ñîñòîèò âòîì, ÷òî ïðè âûâîäå ìàêðîñêîïè÷åñêîãî óðàâíåíèÿó÷òåíû äâà ìèêðîñêîïè÷åñêèõ ìåõàíèçìà, îáóñëîâ�1210



ÆÝÒÔ, òîì 144, âûï. 6 (12), 2013 Ñóáäè��óçèÿ ñìåøàííîãî ïðîèñõîæäåíèÿ : : :ëèâàþùèõ ñóáäè��óçèþ, è ïîêàçàíî, ÷òî ðàçíûå ìå�õàíèçìû ïðèâîäÿò ê ðàçíûì óðàâíåíèÿì, ïîâåäåíèåðåøåíèé êîòîðûõ êà÷åñòâåííî ðàçëè÷àåòñÿ. Îòñþ�äà, â ÷àñòíîñòè, ñëåäóåò, ÷òî ïîëó÷èòü ðåàëèñòè÷íîåóðàâíåíèå ñóáäè��óçèè�ðåàêöèè â ðàìêàõ ïðîñòûõñòîõàñòè÷åñêèõ ìîäåëåé áåç ðàññìîòðåíèÿ ìèêðîñêî�ïè÷åñêîé ñòðóêòóðû ñðåäû íåëüçÿ.2. ÂÛÂÎÄ Ó�ÀÂÍÅÍÈßÂ ðàññìàòðèâàåìîé ìîäåëè ñóáäè��óçèîííûéïðîöåññ íà ìèêðîñêîïè÷åñêîì óðîâíå îïèñûâàåòñÿóðàâíåíèÿìè [31�33℄�Pn(t)�t = �Xm WnmPn(t) ++Xm WmnPm(t)� �nPn(t) + �nQn(t); (1)�Qn(t)�t = �nPn(t)� �nQn(t); (2)ãäå Pn � âåðîÿòíîñòü òîãî, ÷òî ÷àñòèöà íàõîäèòñÿâ òðàíñïîðòíîì ñîñòîÿíèè n; Qn � âåðîÿòíîñòü òî�ãî, ÷òî ÷àñòèöà íàõîäèòñÿ â ëîâóøêå n; Wnm � ñêî�ðîñòü ïåðåõîäà ÷àñòèöû èç òðàíñïîðòíîãî ñîñòîÿíèÿn â òðàíñïîðòíîå ñîñòîÿíèå m; �n è �n � ñêîðîñòèïåðåõîäà ÷àñòèöû èç n-ãî òðàíñïîðòíîãî ñîñòîÿíèÿâ n-þ ëîâóøêó è îáðàòíî. Â ðåçóëüòàòå óñðåäíåíèÿè ïåðåõîäà ê êîíòèíóàëüíîìó ïðåäåëó àâòîðû ðà�áîò [31�33℄ ïîëó÷èëè ñëåäóþùåå óðàâíåíèå:��(x; t)�t = h22 tZ0 �(t� �) �2�x2 �(x; �) d�: (3)Ôóíêöèÿ �(t) â ïðîñòðàíñòâå èçîáðàæåíèé Ëàïëàñàïðåäñòàâëÿåòñÿ â âèäå �(s) = 	(s)�(s), ãäå	(s) = � s+ NXi=1 s!is+ �i! ; (4)�(s) = "1 + NXi=1 !is+ �i#�1 : (5)Çäåñü !i = �i�i, �i � äîëÿ ëîâóøåê i-ãî òèïà (äëÿ êî�òîðûõ ñêîðîñòè ïåðåõîäîâ ðàâíû �i è �i), N � ÷èñëîòèïîâ ëîâóøåê, �(s) � �óíêöèÿ ïàìÿòè, êîòîðàÿ ïî�ëó÷àåòñÿ â ðåçóëüòàòå óñðåäíåíèÿ óðàâíåíèÿ (1) ïðèðàâíûõ íóëþ ïàðàìåòðàõ �n è �n, ò. å. â îòñóòñòâèåëîâóøåê.Âíà÷àëå îáîáùèì ýòó ìîäåëü íà òîò ñëó÷àé, êî�ãäà ñóáäè��óçèÿ ñîïðîâîæäàåòñÿ ìîíîìîëåêóëÿð�íîé ðåàêöèåé ñ ïîñòîÿííîé êîíñòàíòîé ñêîðîñòè. Äî�áàâëÿÿ â ïðàâóþ ÷àñòü óðàâíåíèÿ (1) ÷ëåí �kPn(t),

â ïðàâóþ ÷àñòü óðàâíåíèÿ (2) � ÷ëåí �kQn(t) è ïðî�âîäÿ óñðåäíåíèå, ïîëó÷àåì óðàâíåíèå, êîòîðîå ðà�íåå íåîäíîêðàòíî âûâîäèëîñü ðàçëè÷íûìè ñïîñîáà�ìè [14; 21; 22℄:��(x; t)�t = �k�(x; t) + h22 tZ0 �(t� �)�� exp (�k(t� �)) �2�(x; �)�x2 d�: (6)Òåïåðü ðàññìîòðèì ñëó÷àé, êîãäà ñêîðîñòü ðå�àêöèè çàâèñèò îò ïðîñòðàíñòâåííîé ïåðåìåííîé:k = k(x). Ââåäåì íà îñè x ðåøåòêó óçëîâ xi = il,i = 0;�1;�2; : : : è àïïðîêñèìèðóåì ñêîðîñòü ðå�àêöèè k(x) �óíêöèåé, ïðèíèìàþùåé íà èíòåðâàëåxi � 0:5l < x < xi + 0:5l çíà÷åíèå k(xi). Ïðè òàêîéêóñî÷íî-ïîñòîÿííîé �óíêöèè k(x) âíóòðè êàæäîãîèíòåðâàëà óðàâíåíèå (6) áóäåò ñïðàâåäëèâî. Ïåðåõî�äÿ îò âðåìåíè ê ïåðåìåííîé Ëàïëàñà, çàïèøåì ýòîóðàâíåíèå äëÿ i-ãî èíòåðâàëà â âèäås�(x; s)� �0(x) = �ki�(x; s) + h22 �i �2�(x; s)�x2 ; (7)ãäå ki = k(xi), �i = �(s+ki). Ïðîèíòåãðèðóåì óðàâ�íåíèå (7) ïî äëèíå èíòåðâàëà:xi+0:5lZxi�0:5l �s�(x; s)� �0(x) + ki�(x; s)� dx == Ji�0:5 � Ji+0:5: (8)Çäåñü Ji�0:5 è Ji+0:5 � ïîòîêè ÷àñòèö íà ãðàíèöàõèíòåðâàëà:Ji�0:5 = �h22 �i ��(x; s)�x ����x=xi�0:5l ; (9)Ji+0:5 = �h22 �i ��(x; s)�x ����x=xi+0:5l ; (10)Ïðåäïîëàãàÿ, ÷òî äëèíà èíòåðâàëà ìàëà, àïïðîêñè�ìèðóåì èíòåãðàë â (8) êâàäðàòóðíîé �îðìóëîé, àïðîèçâîäíûå â (9) è (10) � ðàçíîñòíûìè îòíîøåíè�ÿìè:xi+0:5lZxi�0:5l �s�(x; s)� �0(x) + ki�(x; s)� dx == l �s�i � �0i + ki�i� ; (11)��(x; s)�x ����x=xi�0:5l = 2(�i � �i�0:5)l ; (12)1211 7*



Â. Ï. Øêèëåâ ÆÝÒÔ, òîì 144, âûï. 6 (12), 2013��(x; s)�x ����x=xi+0:5l = 2(�i+0:5 � �i)l ; (13)ãäå �i = �(xi; s); �0i = �0(xi);�i�0:5 = �(xi � 0:5l; s); �i+0:5 = �(xi + 0:5l; s):×òîáû ïîëó÷èòü óðàâíåíèå ñóáäè��óçèè�ðåàê-öèè, ïîñòóïèì ñëåäóþùèì îáðàçîì. Èñêëþ÷èì èçâûðàæåíèé (12) è (13) çíà÷åíèÿ êîíöåíòðàöèé íàãðàíèöàõ èíòåðâàëîâ ïðè ïîìîùè ãðàíè÷íûõ óñëî�âèé. Ïîäñòàâëÿÿ âûðàæåíèå (11) è äèñêðåòèçèðîâàí�íûå âûðàæåíèÿ äëÿ ïîòîêîâ â óðàâíåíèå (8), ïî�ëó÷èì ðàçíîñòíóþ ñõåìó äëÿ èñêîìîãî óðàâíåíèÿ.Óñòðåìëÿÿ çàòåì äëèíó èíòåðâàëà l ê íóëþ, â ïðå�äåëå ïîëó÷èì è ñàìî óðàâíåíèå.Â ðàññìàòðèâàåìîì ñëó÷àå íà ãðàíèöàõ èíòåðâà�ëîâ äîëæíû ñòàâèòüñÿ óñëîâèÿ íåïðåðûâíîñòè ïîòî�êà ÷àñòèö è ïðîèçâåäåíèÿ �(s+k)�(s) (ñì. Ïðèëîæå�íèå). Äèñêðåòèçèðîâàííûå âûðàæåíèÿ ïîòîêà Ji�0:5÷åðåç âåëè÷èíû, îòíîñÿùèåñÿ ê i-ìó è (i� 1)-ìó èí�òåðâàëàì, èìåþò ñëåäóþùèé âèä:Ji�0:5 = �h2	i�i �i � �+i�0:5l ; (14)Ji�0:5 = �h2	i�1�i�1 ��i�0:5 � �i�1l : (15)Çäåñü �+i�0:5 è ��i�0:5 � ïðåäåëüíûå çíà÷åíèÿ êîíöåí�òðàöèè ñ ïðàâîé è ëåâîé ñòîðîí ãðàíèöû. Âòîðîåãðàíè÷íîå óñëîâèå çàïèñûâàåòñÿ â âèäå�i�+i�0:5 = �i�1��i�0:5: (16)Èñêëþ÷àÿ èç óðàâíåíèé (14)�(16) âåëè÷èíû �+i�0:5è ��i�0:5, ïîëó÷àåì ñëåäóþùåå âûðàæåíèå äëÿ ïîòî�êà Ji�0:5:Ji�0:5 = �h2 	i	i�1	i +	i�1 �i�i � �i�1�i�1l : (17)Àíàëîãè÷íî íàõîäèì ïîòîê Ji+0:5:Ji+0:5 = h2 	i	i+1	i +	i+1 �i�i � �i+1�i+1l : (18)Ïîäñòàíîâêà ýòèõ âûðàæåíèé è ñîîòíîøåíèÿ (11) â(8) è ïåðåõîä ê ïðåäåëó l! 0 äàþòs�(x; s)� �0(x) = �k(x)�(x; s) + h22 ��x �� �	(s+ k(x)) � (� (s+ k(x)) �(x; s))�x � : (19)

Âîçâðàùàÿñü îò ïåðåìåííîé Ëàïëàñà ê ïåðåìåííîét, íàõîäèì èñêîìîå óðàâíåíèå:��(x; t)�t = �k(x)�(x; t) + h22 ��x �� tZ0 24	�(x; t� �) ��x �� �Z0 ��(x; � � �)�(x; �) d�35 d�; (20)ãäå 	�(x; t) = 	(t) exp(�tk(x));��(x; t) = �(t) exp(�tk(x)):3. ÎÁÑÓÆÄÅÍÈÅÈç âûðàæåíèé (4) è (5) ñëåäóåò, ÷òî �óíêöèþïàìÿòè �(s) ìîæíî çàïèñàòü â âèäå�(s) = �� s�(s)��(s); (21)ãäå �(s) � �óíêöèÿ ïàìÿòè, ñîîòâåòñòâóþùàÿ ÷è�ñòîé ìîäåëè ñëó÷àéíûõ áàðüåðîâ, à �(s) � �óíêöèÿïàìÿòè, ñîîòâåòñòâóþùàÿ ÷èñòîé ìîäåëè ìíîãîêðàò�íîãî çàõâàòà. Îòñþäà âèäíî, ÷òî åñëè îáå ýòè �óíê�öèè ñîîòâåòñòâóþò àñèìïòîòè÷åñêîé ñóáäè��óçèè ñíåêîòîðûìè ïîêàçàòåëÿìè � è �:�(s) = C1s1��; �(s) = C2s1��; (22)òî ý��åêòèâíàÿ �óíêöèÿ ïàìÿòè òàêæå áóäåò ñîîò�âåòñòâîâàòü àñèìïòîòè÷åñêîé ñóáäè��óçèè ñ ïîêà�çàòåëåì, ðàâíûì ïðîèçâåäåíèþ � íà �:�(s) = C3s1��� : (23)Ýòî ñâîéñòâî íàáëþäàåòñÿ òàêæå â íåêîòîðûõ ýêñïå�ðèìåíòàõ [28℄, ÷òî ìîæåò ñëóæèòü ïîäòâåðæäåíèåìðåàëèñòè÷íîñòè ðàññìàòðèâàåìîé ìîäåëè. Ñëåäóåòîòìåòèòü, ÷òî, õîòÿ ñòåïåííûå �óíêöèè (22) èãðà�þò âàæíóþ ðîëü â òåîðåòè÷åñêèõ èññëåäîâàíèÿõ, ñïðàêòè÷åñêîé òî÷êè çðåíèÿ � ýòî àïïðîêñèìàöèè,ñïðàâåäëèâûå â îãðàíè÷åííîì äèàïàçîíå èçìåíåíèÿïåðåìåííîé. Áîëåå òî÷íûå âûðàæåíèÿ äëÿ �óíêöèéïàìÿòè äîëæíû îïðåäåëÿòüñÿ â êàæäîì êîíêðåòíîìñëó÷àå íà îñíîâàíèè ýêñïåðèìåíòàëüíîé èí�îðìà�öèè.Â óðàâíåíèå (20) �óíêöèè 	 è � âõîäÿò ïî îò�äåëüíîñòè, à íå â âèäå êîìáèíàöèè�(t) = tZ0 	(t� �)�(�) d�;1212



ÆÝÒÔ, òîì 144, âûï. 6 (12), 2013 Ñóáäè��óçèÿ ñìåøàííîãî ïðîèñõîæäåíèÿ : : :êàê â óðàâíåíèÿ (3) è (6). Ñëåäîâàòåëüíî, ïðè îäíîéè òîé æå �óíêöèè � ðåøåíèÿ ýòîãî óðàâíåíèÿ ìîãóòáûòü ðàçíûìè, â çàâèñèìîñòè îò òîãî, êàêîé âêëàäâ ñóáäè��óçèþ äàåò ¾ñòàðåíèå¿ ÷àñòèö, õàðàêòåðè�çóåìîå �óíêöèåé �, à êàêîé � êîððåëÿöèè, õàðàê�òåðèçóåìûå �óíêöèåé 	. Äàííûé �àêò ïîçâîëÿåò,â ïðèíöèïå, èñïîëüçîâàòü ýòî óðàâíåíèå äëÿ èçâëå�÷åíèÿ èí�îðìàöèè î ìèêðîñêîïè÷åñêîé ñòðóêòóðåñðåäû èç ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ïðî�èëåé êîíöåíòðà�öèè.Â ñòàöèîíàðíîì ñîñòîÿíèè óðàâíåíèå (20) ïðèîá�ðåòàåò âèäh22 ��x �A(x) ��x [B(x)�(x)℄� = k(x)�(x); (24)ãäå A(x) = 	(s)js=k(x); B(x) = �(s)js=k(x):Åñëè ëîâóøêè îòñóòñòâóþò (ò. å. åñëè �(s) = 1), òîýòî óðàâíåíèå çàïèñûâàåòñÿ êàê��x �D(x) ��x�(x)� = k(x)�(x); (25)à åñëè îòñóòñòâóþò áàðüåðû (åñëè 	(s) = onst), òîïðèíèìàåò ñëåäóþùèé âèä:�2�x2 [D(x)�(x)℄ = k(x)�(x); (26)ãäå D(x) = h22 �(s)js=k(x):×òîáû íà êà÷åñòâåííîì óðîâíå ïîÿñíèòü, ïî÷å�ìó â ìîäåëÿõ ñëó÷àéíûõ áàðüåðîâ è ñëó÷àéíûõ ëî�âóøåê äîëæíû ïîëó÷àòüñÿ óðàâíåíèÿ (25) è (26),íàïîìíèì, ÷òî ýòè óðàâíåíèÿ îïèñûâàþò ïðîöåññûäè��óçèè�ðåàêöèè â ìàêðîñêîïè÷åñêè íåîäíîðîä�íûõ ñðåäàõ [34℄. Óðàâíåíèå (25) îïèñûâàåò ïðîöåñ�ñû â ñðåäå, ó êîòîðîé âñå ìèíèìóìû ïîòåíöèàëüíîéýíåðãèè íàõîäÿòñÿ íà îäíîì óðîâíå, à åå ìàêðîñêî�ïè÷åñêàÿ íåîäíîðîäíîñòü ñîñòîèò â ñèñòåìàòè÷åñêîéçàâèñèìîñòè îò x âûñîòû ïîòåíöèàëüíûõ áàðüåðîâ(çíà÷åíèé ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè â ñåäëîâûõ òî÷�êàõ). Óðàâíåíèå (26) îïèñûâàåò ïðîöåññû â íåîäíî�ðîäíîé ñðåäå äðóãîãî âèäà, ó êîòîðîé âñå ïîòåíöè�àëüíûå áàðüåðû íàõîäÿòñÿ íà îäíîì óðîâíå, à ååíåîäíîðîäíîñòü ñîñòîèò â çàâèñèìîñòè îò x ãëóáèíûïîòåíöèàëüíûõ ìèíèìóìîâ. �àçëè÷èå ìåæäó ýòèìèäâóìÿ âèäàìè ìàêðîñêîïè÷åñêè íåîäíîðîäíûõ ñðåäïðîÿâëÿåòñÿ, â ÷àñòíîñòè, â òîì, ÷òî â ïåðâîé ðàâ�íîâåñíàÿ êîíöåíòðàöèÿ (ïðè k(x) = 0) íå çàâèñèò îòx, à â äðóãîé � çàâèñèò.

Â äàííîé ðàáîòå ðàññìàòðèâàþòñÿ ìèêðîñêîïè�÷åñêè íåîäíîðîäíûå, íî ìàêðîñêîïè÷åñêè îäíîðîä�íûå ñðåäû. Çàâèñèìîñòü êîý��èöèåíòà äè��óçèèD(x) îò ïðîñòðàíñòâåííîé ïåðåìåííîé â ýòîì ñëó÷àåîáóñëîâëèâàåòñÿ íå ìàêðîñêîïè÷åñêîé íåîäíîðîäíî�ñòüþ ñðåäû, à çàâèñèìîñòüþ îò ïðîñòðàíñòâåííîé ïå�ðåìåííîé êîíñòàíòû ñêîðîñòè õèìè÷åñêîé ðåàêöèè.Îáúÿñíÿåòñÿ ýòî ÿâëåíèå òåì, ÷òî õèìè÷åñêàÿ ðåàê�öèÿ èçìåíÿåò ñîîòíîøåíèå ìåæäó êîëè÷åñòâàìè ÷àñ�òèö, íàõîäÿùèõñÿ íà ó÷àñòêàõ íåîäíîðîäíîñòè ðàç�íîãî òèïà, âñëåäñòâèå ÷åãî èçìåíÿåòñÿ ñðåäíÿÿ ïî�äâèæíîñòü ÷àñòèö. Â ìåñòàõ ñ ðàçíûìè ñêîðîñòÿìèõèìè÷åñêîé ðåàêöèè ñðåäíÿÿ ïîäâèæíîñòü ÷àñòèö, àòàêæå è êîý��èöèåíò äè��óçèè, îêàçûâàþòñÿ ðàç�íûìè. Â ìîäåëè ñëó÷àéíûõ áàðüåðîâ âñå ìèíèìóìûïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè íàõîäÿòñÿ íà îäíîì óðîâíå.Èçìåíåíèå ñðåäíåé ïîäâèæíîñòè ÷àñòèö ïðîèñõîäèòçà ñ÷åò èçìåíåíèÿ ý��åêòèâíîé (îòâå÷àþùåé ñðåä�íåé ïîäâèæíîñòè) âûñîòû ïðåîäîëåâàåìûõ èìè ïî�òåíöèàëüíûõ áàðüåðîâ. Ïîýòîìó â ýòîé ìîäåëè ïî�ëó÷àåòñÿ óðàâíåíèå (25), äàþùåå íåçàâèñÿùóþ îòx ðàâíîâåñíóþ êîíöåíòðàöèþ. Â ìîäåëè ñëó÷àéíûõëîâóøåê âñå ïîòåíöèàëüíûå áàðüåðû íàõîäÿòñÿ íàîäíîì óðîâíå. Èçìåíåíèå ñðåäíåé ïîäâèæíîñòè ÷àñ�òèö ïðîèñõîäèò çà ñ÷åò èçìåíåíèÿ ý��åêòèâíîé ãëó�áèíû ïîòåíöèàëüíûõ ÿì, â êîòîðûå îíè çàõâàòû�âàþòñÿ. Êàê ñëåäñòâèå, â ýòîé ìîäåëè ïîëó÷àåòñÿóðàâíåíèå (26), äàþùåå çàâèñÿùóþ îò x ðàâíîâåñ�íóþ êîíöåíòðàöèþ.Èñïîëüçóåì óðàâíåíèÿ (25) è (26) ïðè ðåøåíèèêîíêðåòíîé çàäà÷è. Ïóñòü òðåáóåòñÿ íàéòè ñòàöèî�íàðíûé ïðî�èëü êîíöåíòðàöèè â îáëàñòè x 2 (0;1)ïðè óñëîâèÿõ çàäàííîé êîíöåíòðàöèè â íóëå è èñ÷å�çàþùåãî ïîòîêà íà áåñêîíå÷íîñòè. Â ìîäåëè ñëó÷àé�íûõ áàðüåðîâ èñêîìàÿ êîíöåíòðàöèÿ äîëæíà óäîâ-ëåòâîðÿòü óðàâíåíèþ (25), êîòîðîå ÿâëÿåòñÿ îáû÷�íûì óðàâíåíèåì äè��óçèè�ðåàêöèè ñ ïåðåìåííûìèêîý��èöèåíòîì äè��óçèè è ñêîðîñòüþ ðåàêöèè. Íåïðèáåãàÿ ê åãî ðåøåíèþ, ìîæíî ñêàçàòü, ÷òî â ðàñ�ñìàòðèâàåìîì ñëó÷àå êîíöåíòðàöèÿ áóäåò ìîíîòîí�íî óáûâàþùåé �óíêöèåé x. Ýòî ñëåäóåò èç òîãî, ÷òîâ ëþáîé òî÷êå ïîòîê ÷àñòèö áóäåò íàïðàâëåí ñëåâàíàïðàâî è, ñëåäîâàòåëüíî, ïåðâàÿ ïðîèçâîäíàÿ êîí�öåíòðàöèè äîëæíà áûòü îòðèöàòåëüíîé. Â ìîäåëÿõÑÁÍÂ è ñëó÷àéíûõ ëîâóøåê ñîîòâåòñòâóþùåå óðàâ�íåíèå ñîâïàäàåò ñ óðàâíåíèåì (26). �åøåíèå ýòîãîóðàâíåíèÿ ïðè óêàçàííûõ ãðàíè÷íûõ óñëîâèÿõ íåîáÿçàòåëüíî áóäåò ìîíîòîííûì. Â ðàáîòå [12℄ ïîêà�çàíî, ÷òî ïðè k(x) = A exp(��x) è �(s) = Bs1��êîíöåíòðàöèÿ âíà÷àëå óáûâàåò, äîñòèãàåò ìèíèìó�ìà, à çàòåì íåîãðàíè÷åííî ðàñòåò ïî ýêñïîíåíöèàëü�íîìó çàêîíó. Êàê âèäèì, â ýòîé çàäà÷å ïðî�èëè êîí�1213



Â. Ï. Øêèëåâ ÆÝÒÔ, òîì 144, âûï. 6 (12), 2013öåíòðàöèè, ïîëó÷åííûå â ðàìêàõ ìîäåëè ñëó÷àéíûõáàðüåðîâ è â ðàìêàõ ìîäåëåé ÑÁÍÂ è ñëó÷àéíûõ ëî�âóøåê, ðàçëè÷àþòñÿ êàðäèíàëüíûì îáðàçîì. Îòñþ�äà ñëåäóåò, ÷òî ñòðóêòóðà íåóïîðÿäî÷åííîé ñðåäûîêàçûâàåò ñóùåñòâåííîå âëèÿíèå íà õîä ïðîöåññîâñóáäè��óçèè�ðåàêöèè è ÷òî äëÿ àäåêâàòíîãî ìîäå�ëèðîâàíèÿ ýòèõ ïðîöåññîâ íåäîñòàòî÷íî óðàâíåíèé,ïîëó÷åííûõ â ðàìêàõ ìîäåëåé ÑÁÍÂ è ñëó÷àéíûõëîâóøåê.Èñïîëüçîâàííûé â äàííîé ðàáîòå ïîäõîä ìîæ�íî ïðèìåíèòü è ê áîëåå îáùèì ñëó÷àÿì: 1) êî�ãäà êîíñòàíòà ñêîðîñòè ðåàêöèè çàâèñèò íå òîëüêîîò ïðîñòðàíñòâåííîé ïåðåìåííîé, íî è îò âðåìåíè,k = k(x; t), 2) êîãäà ÷àñòèöû íå òîëüêî ïîãëîùàþò�ñÿ, íî è âûäåëÿþòñÿ ñî ñêîðîñòüþ g(x; t), 3) êîãäàèìååòñÿ èçìåíÿþùååñÿ â ïðîñòðàíñòâå è âðåìåíè ñè�ëîâîå ïîëå F (x; t). Ïðè íàëè÷èè âñåõ ýòèõ �àêòîðîâóðàâíåíèå ñóáäè��óçèè�ðåàêöèè èìååò âèä��(x; t)�t = �k(x; t)�(x; t) + g(x; t) + h22 ��x �� tZ0 24	�(x; t; �) ��x �Z0 ��(x; �; �)�(x; �) d�35 d� �� h22 ��x tZ0 24	�(x; t; �)F (x; �)kT �� �Z0 ��(x; �; �)�(x; �) d�35 d�; (27)ãäå	�(x; t; �) = 	(t� �) exp0�� tZ� k(x; y) dy1A ; (28)��(x; t; �) = �(t� �) exp0�� tZ� k(x; y) dy1A : (29)Åñëè ñëó÷àéíûå áàðüåðû îòñóòñòâóþò, ò. å. åñëè 	(t)ðàâíà äåëüòà-�óíêöèè, òî ýòî óðàâíåíèå ñâîäèòñÿê óðàâíåíèþ, íåäàâíî âûâåäåííîìó â ðàáîòå [35℄ âðàìêàõ ìîäåëè ÑÁÍÂ.Ï�ÈËÎÆÅÍÈÅÍà ãðàíèöàõ ìåæäó èíòåðâàëàìè îòñóòñòâóþòïîâåðõíîñòíûå ñîñòîÿíèÿ è ìåæ�àçíûå áàðüåðû, ïî�ýòîìó ïåðâîå ãðàíè÷íîå óñëîâèå áóäåò ñîñòîÿòü âíåïðåðûâíîñòè ðåçóëüòèðóþùåãî ïîòîêà, à âòîðîå �â íåïðåðûâíîñòè îäíîíàïðàâëåííîãî ïîòîêà [36℄. Îä�íîíàïðàâëåííûé ïîòîê ñ òî÷íîñòüþ äî ïîñòîÿííîãî

ìíîæèòåëÿ ðàâåí ÷èñëó ñêà÷êîâ, ñîâåðøàåìûõ ÷à�ñòèöàìè â åäèíèöó âðåìåíè â åäèíèöå îáúåìà. Ïî�ñêîëüêó ñðåäà ïî îáå ñòîðîíû ãðàíèöû îäíà è òà æå,óïîìÿíóòûå ìíîæèòåëè ïî îáå ñòîðîíû áóäóò îäèíà�êîâû. Ñëåäîâàòåëüíî, âòîðîå ãðàíè÷íîå óñëîâèå ñâî�äèòñÿ ê íåïðåðûâíîñòè ÷èñëà ñêà÷êîâ, ñîâåðøàåìûõ÷àñòèöàìè â åäèíèöó âðåìåíè â åäèíèöå îáúåìà, êàê�óíêöèè x. ×èñëî ñêà÷êîâ â ðàññìàòðèâàåìîé ìî�äåëè ìîæíî íàéòè ñ èñïîëüçîâàíèåì ïðèáëèæåíèÿñðåäíåãî ïîëÿ àíàëîãè÷íî òîìó, êàê ýòî ñäåëàíî âðàáîòå [36℄. Â ðåçóëüòàòå ïîëó÷àåòñÿ ñëåäóþùåå âû�ðàæåíèå:tZ0 �(t� �) exp (�(t� �)k) �(x; �) d�: (A.1)Îòñþäà íàõîäèì ãðàíè÷íîå óñëîâèå â ïðîñòðàíñòâåèçîáðàæåíèé Ëàïëàñà:�(s+ k+)�+ = �(s+ k�)��; (A.2)ãäå k+, �+ � çíà÷åíèÿ ñ îäíîé ñòîðîíû ãðàíèöû, àk�, �� � ñ äðóãîé.ËÈÒÅ�ÀÒÓ�À1. A. Yadav, S. Fedotov, V. Mendez, and W. Horsthem-ke, Phys. Lett. A 371, 374 (2007).2. D. Froemberg, H. Shmidt-Martens, I. M. Sokolov, andF. Sagues, Phys. Rev. E 78, 011128 (2008).3. Y. Ne, V. A. Volpert, and A. A. Nepomnyashhy,Disrete and Continuous Dynamial Systems 27, 827(2010).4. Â. Ï. Øêèëåâ, ÆÝÒÔ 135, 403 (2009).5. T. A. M. Langlands, B. I. Henry, and S. I. Wearne, J.Phys.: Condens. Matter 19, 065115 (2007).6. V. V. Gafiyhuk and B. Y. Datsko, Phys. Rev. E 77,066210 (2008).7. Y. Ne and A. A. Nepomnyashhy, Europ. J. Appl.Math. 19, 329 (2008).8. A. Yadav and W. Horsthemke, Phys. Rev. E 74,066118 (2006).9. D. Hernandez, C. Varea, and R. A. Barrio, Phys. Rev.E 79, 026109 (2009).10. Â. Ï. Øêèëåâ, ÆÝÒÔ 137, 183 (2010).11. D. Froemberg and I. M. Sokolov, Ata Phys. Polon.B 12, 1199 (2008).1214
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