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ÀÍÀËÈÇ ÏÀ�ÍÎÉ ÊÎ��ÅËßÖÈÈ ÌÀÊ�Î×ÀÑÒÈÖ Â ÏÛËÅÂÎÉÏËÀÇÌÅ: ×ÈÑËÅÍÍÎÅ ÌÎÄÅËÈ�ÎÂÀÍÈÅ È ÝÊÑÏÅ�ÈÌÅÍÒÎ. Ñ. Âàóëèíà *, Î. Ô. Ïåòðîâ, Â. Å. ÔîðòîâÈíñòèòóò òåïëî�èçèêè ýêñòðåìàëüíûõ ñîñòîÿíèé �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê127412, Ìîñêâà, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 29 àâãóñòà 2003 ã.Âûïîëíåí àíàëèç ïàðíîé êîððåëÿöèè â ñèñòåìàõ ìàêðî÷àñòèö, âçàèìîäåéñòâóþùèõ ñ ðàçëè÷íûìè òèïàìèèçîòðîïíûõ ïîòåíöèàëîâ. Ïîêàçàíî, ÷òî ïðè îïðåäåëåííûõ óñëîâèÿõ ïîâåäåíèå ïàðíîé êîððåëÿöèîííîé�óíêöèè èññëåäóåìûõ ñèñòåì îïðåäåëÿåòñÿ ý��åêòèâíûì ïàðàìåòðîì íåèäåàëüíîñòè, à åå çàòóõàíèå ñðàññòîÿíèåì èìååò ñòåïåííóþ àñèìïòîòèêó. Ñ óìåíüøåíèåì ïàðàìåòðà íåèäåàëüíîñòè íèæå íåêîòîðîãîêðèòè÷åñêîãî çíà÷åíèÿ ñêîðîñòü îñëàáëåíèÿ ïàðíîé êîððåëÿöèè ìàêðî÷àñòèö ðåçêî âîçðàñòàåò. Ïðèâåäå-íû ðåçóëüòàòû ýêñïåðèìåíòàëüíîãî èññëåäîâàíèÿ �îðìû ïàðíîé êîððåëÿöèîííîé �óíêöèè äëÿ æèäêîñò-íûõ ïûëåâûõ ñòðóêòóð, �îðìèðóþùèõñÿ â ïðèýëåêòðîäíîì ñëîå âûñîêî÷àñòîòíîãî åìêîñòíîãî ðàçðÿäà.Àíàëèç ÷èñëåííûõ è ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ðåçóëüòàòîâ ïîêàçûâàåò, ÷òî äèíàìèêà ïëàâëåíèÿ àíàëèçèðóå-ìûõ ñèñòåì èìååò õàðàêòåð, áëèçêèé ê òîïîëîãè÷åñêîìó �àçîâîìó ïåðåõîäó.PACS: 52.27.Gr, 52.27.Lw, 82.70.Dd1. ÂÂÅÄÅÍÈÅËàáîðàòîðíàÿ ïûëåâàÿ ïëàçìà ïðåäñòàâëÿåò ñî�áîé ÷àñòè÷íî èîíèçîâàííûé ãàç, ñîäåðæàùèé çàðÿ�æåííûå ïûëåâûå ÷àñòèöû ìèêðîííûõ ðàçìåðîâ. Ìè�êðîííûå ïûëåâûå ÷àñòèöû â ïëàçìå ìîãóò ïðèîá�ðåòàòü çíà÷èòåëüíûé îòðèöàòåëüíûé èëè ïîëîæè�òåëüíûé çàðÿä (ïîðÿäêà 103�105e) è �îðìèðîâàòüêâàçèñòàöèîíàðíûå ïëàçìåííî-ïûëåâûå ñòðóêòóðû,ïîäîáíûå æèäêîñòè èëè òâåðäîìó òåëó [1�5℄. Òàêèåïëàçìåííî-ïûëåâûå ñòðóêòóðû ÿâëÿþòñÿ íåçàìåíè�ìûì èíñòðóìåíòîì è ïðè èçó÷åíèè ñâîéñòâ ñèëüíîíåèäåàëüíîé ïëàçìû, è ñ òî÷êè çðåíèÿ áîëåå ãëóáî�êîãî ïîíèìàíèÿ ÿâëåíèé ñàìîîðãàíèçàöèè âåùåñòâàâ ïðèðîäå. Èññëåäîâàíèÿ ñâîéñòâ íåèäåàëüíîé ïûëå�âîé ïëàçìû ìîãóò ñûãðàòü ñóùåñòâåííóþ ðîëü â ðàç�âèòèè íîâûõ �åíîìåíîëîãè÷åñêèõ ìîäåëåé äëÿ æèä�êîñòíûõ ñèñòåì. Îñîáîå çíà÷åíèå òàêèõ èññëåäîâà�íèé îïðåäåëÿåòñÿ òåì, ÷òî â òåîðèè æèäêîñòè (áëà�ãîäàðÿ ñèëüíîìó ìåæ÷àñòè÷íîìó âçàèìîäåéñòâèþ)îòñóòñòâóåò ìàëûé ïàðàìåòð, êîòîðûé ìîæíî áûëîáû èñïîëüçîâàòü äëÿ àíàëèòè÷åñêîãî îïèñàíèÿ åå ñî�ñòîÿíèÿ è òåðìîäèíàìè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê, êàêýòî âîçìîæíî â ñëó÷àå ãàçîâ [6�10℄.*E-mail: industpl�redline.ru

�àâíîâåñíûå ñâîéñòâà æèäêîñòè ïîëíîñòüþ îïè�ñûâàþòñÿ íàáîðîì �óíêöèé ïëîòíîñòè âåðîÿòíî�ñòè gs(r1; r2; : : : ; rs) íàõîæäåíèÿ ÷àñòèö â òî÷êàõr1; r2; : : : ; rs. Â ñëó÷àå èçîòðîïíîãî ïàðíîãî âçà�èìîäåéñòâèÿ �èçè÷åñêèå ñâîéñòâà æèäêîñòè (òà�êèå êàê äàâëåíèå, ïëîòíîñòü ýíåðãèè, ñæèìàåìîñòü)îïðåäåëÿþòñÿ áèíàðíîé êîððåëÿöèîííîé �óíêöèåég(r) = g2(jr1 � r2j) [6�9℄. Ïàðíàÿ êîððåëÿöèîííàÿ�óíêöèÿ ìîæåò áûòü ïðåäñòàâëåíà â âèäå [10℄g(r) = exp(�[U(r)=T ℄ +N(r) +B(r)); (1)ãäå U(r) � ïîòåíöèàëüíàÿ ýíåðãèÿ ïàðíîãî âçàèìî�äåéñòâèÿ, T � êèíåòè÷åñêàÿ ýíåðãèÿ õàîòè÷åñêîãî(òåïëîâîãî) äâèæåíèÿ ÷àñòèö, N(r) � îïðåäåëÿåò�ñÿ �óíêöèÿìè g1(r1) è g(r), à B(r) ó÷èòûâàåò âëèÿ�íèå êîððåëÿöèè áîëåå âûñîêèõ ïîðÿäêîâ è ÿâëÿåòñÿñëîæíîé èíòåãðàëüíîé �óíêöèåé îò gs(r1; r2; : : : ; rs)ïðè s > 2. Â íàèáîëåå ðàñïðîñòðàíåííîì ãèïåðöåï�íîì ïðèáëèæåíèè ïîëàãàþò B(r) = 0, à äëÿ îïðå�äåëåíèÿ N(r) èñïîëüçóþò ñîîòíîøåíèå Îðíøòåé�íà�Öåðíèêå [9; 10℄. Îäíàêî ñóùåñòâóþùèå ÷èñëåí�íûå èññëåäîâàíèÿ ïîêàçûâàþò íåóäîâëåòâîðèòåëü�íîñòü ãèïåðöåïíîãî ïðèáëèæåíèÿ äàæå â ñëó÷àå ñëà�áîé íåèäåàëüíîñòè èññëåäóåìûõ ñèñòåì [9�13℄. Òîëü�êî ó÷åò êîððåëÿöèè áîëåå âûñîêèõ ïîðÿäêîâ (âû÷èñ�ëåíèå �óíêöèè B(r) 6= 0) äàåò ðåçóëüòàòû, ñîâïàäà�584



ÆÝÒÔ, òîì 125, âûï. 3, 2004 Àíàëèç ïàðíîé êîððåëÿöèè ìàêðî÷àñòèö : : :þùèå ñ äàííûìè ÷èñëåííîãî ìîäåëèðîâàíèÿ [10℄. Òà�êèì îáðàçîì, îïðåäåëåíèå âèäà g(r) â îáùåì ñëó÷àåòðåáóåò èí�îðìàöèè íå òîëüêî î òèïå ïîòåíöèàëàïàðíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ, íî è î ïîâåäåíèè êîððåëÿ�öèîííûõ �óíêöèé gs(r1; r2; : : : ; rs) ïðè s > 2 èëèèñïîëüçîâàíèÿ êàêèõ-ëèáî àïïðîêñèìàöèé äëÿ ýòèõ�óíêöèé.Â îòëè÷èå îò ðåàëüíûõ æèäêîñòåé è ãàçîâ ëà�áîðàòîðíàÿ ïûëåâàÿ ïëàçìà ÿâëÿåòñÿ õîðîøåé ýêñ�ïåðèìåíòàëüíîé ìîäåëüþ äëÿ èçó÷åíèÿ �èçè÷åñêèõñâîéñòâ íåèäåàëüíûõ ñèñòåì, ïîñêîëüêó áëàãîäàðÿñâîåìó ðàçìåðó ïûëåâûå ÷àñòèöû ìîãóò áûòü ñíÿ�òû âèäåîêàìåðîé, ÷òî çíà÷èòåëüíî óïðîùàåò ïðèìå�íåíèå ïðÿìûõ áåñêîíòàêòíûõ ìåòîäîâ äëÿ èõ äèà�ãíîñòèêè. Ïðèíÿòî ñ÷èòàòü, ÷òî ïûëåâûå ÷àñòèöû âïëàçìå âçàèìîäåéñòâóþò äðóã ñ äðóãîì ïîñðåäñòâîìýêðàíèðîâàííîãî êóëîíîâñêîãî ïîòåíöèàëà (òèïà ïî�òåíöèàëà Þêàâû)' = ' exp(�r=�); (2)ãäå r � ðàññòîÿíèå, � � ðàäèóñ ýêðàíèðîâàíèÿ,' = eZp=r � êóëîíîâñêèé ïîòåíöèàë, à Zp � çàðÿäìàêðî÷àñòèö. Äàííîå ïðåäïîëîæåíèå õîðîøî ñîãëà�ñóåòñÿ êàê ñ ðåçóëüòàòàìè èçìåðåíèé ñèë âçàèìîäåé�ñòâèÿ ìåæäó äâóìÿ ïûëåâûìè ÷àñòèöàìè [14℄, òàê èñ ÷èñëåííûìè ðàñ÷åòàìè ñòðóêòóðû ýêðàíèðóþùå�ãî îáëàêà [15℄ òîëüêî íà íåáîëüøèõ ðàññòîÿíèÿõ îò÷àñòèöû r < 5�. Ñ ðîñòîì r ýêðàíèðîâêà îñëàáåâà�åò, à àñèìïòîòè÷åñêîå ïîâåäåíèå ïîòåíöèàëà ' ïðèr � �D îïðåäåëÿåòñÿ ñòåïåííîé �óíêöèåé [16℄' � eZpap=r2:Óïîìÿíóòûå èññëåäîâàíèÿ [14�16℄ îòíîñÿòñÿ ê ñëó�÷àþ óåäèíåííûõ ïûëåâûõ ÷àñòèö â ïëàçìå. Â íàñòî�ÿùèé ìîìåíò îêîí÷àòåëüíî íåÿñíî, êàê âëèÿþò íà�îðìó ïîòåíöèàëà ìåæ÷àñòè÷íîãî âçàèìîäåéñòâèÿíàëè÷èå äðóãèõ ÷àñòèö â ïëîòíîì ïûëåâîì îáëàêåè ïðîöåññû èîíèçàöèè ãàçà, êîòîðûå ìîãóò ïðîèñõî�äèòü êàê â ñàìîì ïûëåâîì îáëàêå, òàê è çà åãî ïðå�äåëàìè, ñòîëêíîâåíèÿ ýëåêòðîíîâ (èîíîâ) ñ íåéòðà�ëàìè îêðóæàþùåãî ãàçà è ìíîæåñòâî äðóãèõ �àê�òîðîâ. Òàêèì îáðàçîì, ðåàëüíûå ïîòåíöèàëû âçàè�ìîäåéñòâèÿ ìåæäó ïûëåâûìè ÷àñòèöàìè â ïëàçìåíåèçâåñòíû, êàê è äëÿ ìíîãèõ äðóãèõ �èçè÷åñêèõçàäà÷, òðåáóþùèõ ó÷åòà ñèë ìåæ÷àñòè÷íîãî âçàèìî�äåéñòâèÿ.Îïðåäåëåíèå ïàðàìåòðîâ, îòâå÷àþùèõ çà ñîñòîÿ-íèå ñèñòåìû âçàèìîäåéñòâóþùèõ ÷àñòèö, ÿâëÿåòñÿâàæíîé çàäà÷åé êàê äëÿ �èçèêè íåèäåàëüíîé ïû�ëåâîé ïëàçìû, òàê è äëÿ äðóãèõ îáëàñòåé åñòåñòâåí�íûõ íàóê. Òàê, íàïðèìåð, â ðàáîòàõ [17; 18℄ áûëè íàé�

äåíû äâà áåçðàçìåðíûõ ïàðàìåòðà, êîòîðûå îòâå÷à�þò çà ïðîöåññû ìàññîïåðåíîñà è �àçîâîå ñîñòîÿíèå âäèññèïàòèâíûõ ñèñòåìàõÞêàâû (ïðè � = rp=� < 6).Ýòî ý��åêòèâíûé ïàðàìåòð íåèäåàëüíîñòè�� = ��(1 + �+ �2=2) exp(��)	1=2è ïàðàìåòð ìàñøòàáèðîâàíèÿ� = ��1fr eZp �(1 + �+ �2=2) exp(��)np=�mp	1=2 ;çäåñü np � êîíöåíòðàöèÿ ÷àñòèö, � = (Zpe)2=Trp �êóëîíîâñêèé ïàðàìåòð íåèäåàëüíîñòè, �fr � êîý���èöèåíò òðåíèÿ ïûëåâûõ ÷àñòèö, à rp = n�1=3p �ñðåäíåå ìåæ÷àñòè÷íîå ðàññòîÿíèå. Ïðîâåðêà ñîîò�âåòñòâèÿ äàííîé ÷èñëåííîé ìîäåëè óñëîâèÿì ëàáî�ðàòîðíûõ ýêñïåðèìåíòîâ â ïûëåâîé ïëàçìå ãàçîâûõðàçðÿäîâ ðàçëè÷íûõ òèïîâ áûëà âûïîëíåíà â ðàáî�òàõ [19�21℄. Ýêñïåðèìåíòàëüíûå èññëåäîâàíèÿ ïîêà�çàëè, ÷òî äèíàìèêà ïûëåâûõ ÷àñòèö â àíàëèçèðóå�ìîé ïëàçìå ìîæåò áûòü îïèñàíà äâóìÿ îñíîâíûìèïàðàìåòðàìè �� è �, îäíàêî îïðåäåëåíèå ïàðàìåòðîâïîòåíöèàëà ìåæ÷àñòè÷íîãî âçàèìîäåéñòâèÿ âîçìîæ�íî ëèøü ïðè íàëè÷èè äîïîëíèòåëüíîé èí�îðìàöèèî åãî �îðìå.Ïîâåäåíèå ïàðíîé êîððåëÿöèîííîé �óíêöèè îò�ðàæàåò �àçîâîå ñîñòîÿíèå ñèñòåìû. Òàê, íàïðèìåð,â æèäêîñòíûõ íåèäåàëüíûõ ñèñòåìàõ ïîÿâëÿåòñÿáëèæíèé ïîðÿäîê â ðàñïîëîæåíèè ÷àñòèö, à äëÿêðèñòàëëè÷åñêèõ ðåøåòîê �óíêöèÿ g(r) èìååò äàëü�íèé ïîðÿäîê. ×èñëåííîå ìîäåëèðîâàíèå ïîêàçûâà�åò, ÷òî äëÿ ñèñòåì Þêàâû (� < 6) ý��åêòèâíûéïàðàìåòð �� ïîëíîñòüþ îïðåäåëÿåò �îðìó áèíàð�íîé êîððåëÿöèîííîé �óíêöèè g(r) (è, ñîîòâåòñòâåí�íî, âîçíèêíîâåíèå äàëüíåãî è áëèæíåãî ïîðÿäêîâ)îò �� < 1 äî òî÷êè åå êðèñòàëëèçàöèè, ãäå ïðè�� ! 106 �îðìèðóåòñÿ îáúåìíîöåíòðèðîâàííàÿ êó�áè÷åñêàÿ (ÎÖÊ) êðèñòàëëè÷åñêàÿ ñòðóêòóðà. Òàêèìîáðàçîì, áûëî îòìå÷åíî, ÷òî ïðîñòðàíñòâåííàÿ êîð�ðåëÿöèÿ ìàêðî÷àñòèö â òðåõìåðíûõ ñèñòåìàõ Þêà�âû ïðè � < 6 çàâèñèò òîëüêî îò îòíîøåíèÿ âòîðîéïðîèçâîäíîé '00 ïàðíîãî ïîòåíöèàëà '(r) â òî÷êåñðåäíåãî ìåæ÷àñòè÷íîãî ðàññòîÿíèÿ rp ê òåìïåðà�òóðå ÷àñòèö T . Ïðè ýòîì êàê ïðîöåññ êðèñòàëëèçà�öèÿ�ïëàâëåíèå (�� � 102�106), òàê è �îðìèðîâàíèåðåãóëÿðíûõ êëàñòåðîâ ìàêðî÷àñòèö (�� � 22�25)ïðîèñõîäÿò ïðè îïðåäåëåííûõ çíà÷åíèÿõ ý��åêòèâ�íûõ ïàðàìåòðîâ ��, áëèçêèõ ê íåêîòîðûì �èêñèðî�âàííûì âåëè÷èíàì [17; 18℄. Ëîãè÷íî ïðåäïîëîæèòü,÷òî ïðè îïðåäåëåííûõ óñëîâèÿõ äàííîå ñâîéñòâî âû�ïîëíÿåòñÿ äëÿ áîëåå øèðîêîãî êðóãà ïîòåíöèàëîâ,îïèñûâàþùèõ ïàðíûå âçàèìîäåéñòâèÿ â ñèñòåìàõ585



Î. Ñ. Âàóëèíà, Î. Ô. Ïåòðîâ, Â. Å. Ôîðòîâ ÆÝÒÔ, òîì 125, âûï. 3, 2004÷àñòèö. Äëÿ ïðîâåðêè äàííîãî ïðåäïîëîæåíèÿ â íà�ñòîÿùåé ðàáîòå áûë ïðîâåäåí àíàëèç ïàðíûõ êîððå�ëÿöèîííûõ �óíêöèé è óñëîâèé �àçîâûõ ïåðåõîäîââ ñèñòåìàõ ñ ðàçëè÷íûìè òèïàìè ðàäèàëüíûõ îòòàë�êèâàþùèõ ïîòåíöèàëîâ.Â íåêîòîðûõ �èçè÷åñêèõ ñèñòåìàõ íàáëþäàþòñÿòîïîëîãè÷åñêèå �àçîâûå ïåðåõîäû ìåæäó íèçêîòåì�ïåðàòóðíîé è âûñîêîòåìïåðàòóðíîé �àçàìè [22�30℄.Òîïîëîãè÷åñêèé �àçîâûé ïåðåõîä â áîëüøåé ñòåïå�íè õàðàêòåðåí äëÿ ñèñòåì íèçêîé ïðîñòðàíñòâåí�íîé ðàçìåðíîñòè. Òàêîé ïåðåõîä èìååò õàðàêòåðñâîåîáðàçíîãî ¾ïëàâëåíèÿ¿ ïðè êîòîðîì â íèçêî�òåìïåðàòóðíîé �àçå ñóùåñòâóþò ïîçèöèîííàÿ æåñò�êîñòü, èñ÷åçàþùàÿ ïðè òåìïåðàòóðàõ T > Tm, ïðèêîòîðûõ ïðîäîëæàåò ñóùåñòâîâàòü îðèåíòàöèîííàÿæåñòêîñòü, êîòîðàÿ òàêæå ðàçðóøàåòñÿ ñ äàëüíåé�øèì ðîñòîì òåìïåðàòóðû T > T0 > Tm. Ôèçè÷å�ñêèå îñîáåííîñòè òàêîãî �àçîâîãî ïåðåõîäà ñâÿçàíûñ îáðàçîâàíèåì òîïîëîãè÷åñêèõ äå�åêòîâ êðèñòàë�ëè÷åñêîé ðåøåòêè (äèñëîêàöèé è äèñêëèíàöèé) èâ äâóìåðíûõ ñèñòåìàõ îïèñûâàþòñÿ òåîðèåé, êîòî�ðàÿ îñíîâàíà íà ïðåäïîëîæåíèè, ÷òî òàÿíèå òâåðäî�ãî òåëà ïðîèñõîäèò ïóòåì ïåðåõîäà êðèñòàëëà â èçî�òðîïíóþ æèäêîñòü ÷åðåç ïðîìåæóòî÷íóþ ãåêñàòè÷å�ñêóþ æèäêóþ �àçó [22℄. Äàííàÿ òåîðèÿ õîðîøî ïîä�òâåðæäàåòñÿ êàê ýêñïåðèìåíòàëüíûìè èññëåäîâàíè�ÿìè êâàçèäâóìåðíûõ íåèäåàëüíûõ ñèñòåì, òàê è ïî�ñëåäíèìè ÷èñëåííûìè ðàñ÷åòàìè ïðîòÿæåííûõ äâó�ìåðíûõ ñèñòåì ÷àñòèö, âçàèìîäåéñòâóþùèõ ñ ðàç�ëè÷íûìè òèïàìè ïàðíûõ ïîòåíöèàëîâ [23�30℄. Íà�ëè÷èå òîïîëîãè÷åñêîãî ñöåíàðèÿ ïëàâëåíèÿ â ðå�àëüíûõ �èçè÷åñêèõ ñèñòåìàõ, ïðåäñòàâëÿþùèõ ñî�áîé åäèíñòâåííûé ñëîé ìàêðî÷àñòèö, ÷àñòî ïðîÿâ�ëÿåòñÿ â �îðìèðîâàíèè òîïîëîãè÷åñêèõ âîçáóæäå�íèé (âèõðåé è ¾àíòèâèõðåé¿), ñâîéñòâåííûõ îãðàíè�÷åííûì äâóìåðíûì ñèñòåìàì [22℄. Ýêñïåðèìåíòàëü�íîå èçó÷åíèå òîïîëîãè÷åñêèõ ïåðåõîäîâ çàòðóäíÿåò�ñÿ òåì �àêòîì, ÷òî â ðåàëüíûõ �èçè÷åñêèõ ñèñòå�ìàõ ðàçëè÷íûå, äîñòàòî÷íî ìàëûå âîçìóùåíèÿ ïðè�äàþò èì êâàçèäâóìåðíûé õàðàêòåð è èíîãäà ìàñêè�ðóþò õàðàêòåðíûå êà÷åñòâåííûå èçìåíåíèÿ [23�26℄.Òåì íå ìåíåå íàëè÷èå áëèæíåãî îðèåíòàöèîííîãîïîðÿäêà íàáëþäàåòñÿ íå òîëüêî â ýêñïåðèìåíòàëü�íûõ ïëàçìåííî-ïûëåâûõ ñèñòåìàõ, ïðåäñòàâëÿþùèõñîáîé íåñêîëüêî ïûëåâûõ ñëîåâ (îò 4 äî 10), íî èâ ìîäåëèðóåìûõ òðåõìåðíûõ æèäêîñòíûõ ñòðóêòó�ðàõ. Àíàëèç òðåõ÷àñòè÷íîé êîððåëÿöèè ìàêðî÷àñ-òèö, âçàèìîäåéñòâóþùèõ ñ ýêðàíèðîâàííûì ïîòåí�öèàëîì (2), ïîêàçûâàåò, ÷òî ñ ðîñòîì ý��åêòèâíî�ãî ïàðàìåòðà íåèäåàëüíîñòè (ïðè �� > 25) â ìîäå�ëèðóåìûõ ñèñòåìàõ íàáëþäàåòñÿ �îðìèðîâàíèå ðå�ãóëÿðíûõ êëàñòåðîâ [31℄. Äàííûé ðåçóëüòàò õîðî�

øî ñîãëàñóåòñÿ ñ äàííûìè ÷èñëåííîãî ýêñïåðèìåí�òà [17℄. Ïðè÷èíîé íàáëþäàåìûõ êà÷åñòâåííûõ èçìå�íåíèé ìîãóò áûòü òîïîëîãè÷åñêèå äå�åêòû òðåõìåð�íîé ðåøåòêè, à ñàì ïåðåõîä ìîæåò áûòü îáóñëîâëåíñóùåñòâîâàíèåì äâóõ ðàçëè÷íûõ �àç æèäêîñòè, àíà�ëîãè÷íî òîïîëîãè÷åñêîìó �àçîâîìó ïåðåõîäó â äâó�ìåðíûõ ñèñòåìàõ.Äëÿ àíàëèçà îðèåíòàöèîííîãî ïîðÿäêà îáû÷íîèñïîëüçóþò àâòîêîððåëÿöèîííûå ïîãðàíè÷íî-óãëî-âûå �óíêöèè g6(t) è ñòàòè÷åñêèå ïðîñòðàíñòâåí�íûå êîððåëÿöèîííûå �óíêöèè (g6(r), g(r)) [23�30℄.Óíèâåðñàëüíîñòü ïîâåäåíèÿ êîððåëÿöèîííûõ �óíê�öèé äëÿ òîïîëîãè÷åñêèõ �àçîâûõ ïåðåõîäîâ â äâó�ìåðíûõ ñèñòåìàõ áûëà óñòàíîâëåíà Êîñòåðëèöåì èÒàóëåññîì [22℄, êîòîðûå íàøëè, ÷òî â âûñîêîòåì�ïåðàòóðíîé �àçå èõ çàâèñèìîñòü îò ðàññòîÿíèÿ rèìååò âèä ýêñïîíåíöèàëüíîãî çàòóõàíèÿ, à â íèçêî�òåìïåðàòóðíîé � ñòåïåííîãî. Òàêèì îáðàçîì, íàëè�÷èå äâóõ �àç æèäêîñòè äîëæíî ïðîÿâëÿåòñÿ â ðàç�ëè÷íîì îñëàáëåíèè êîððåëÿöèè ñ ðîñòîì ìåæ÷àñ-òè÷íîãî ðàññòîÿíèÿ. Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ïðèâåäå�íû ðåçóëüòàòû ÷èñëåííîãî èññëåäîâàíèÿ ïðîñòðàí�ñòâåííîé àñèìïòîòèêè ïàðíîé êîððåëÿöèè âçàèìî�äåéñòâóþùèõ ìàêðî÷àñòèö â øèðîêîì äèàïàçîíå ïà�ðàìåòðîâ íåèäåàëüíîñòè, à òàêæå ïðåäñòàâëåí àíà�ëèç ýêñïåðèìåíòàëüíûõ áèíàðíûõ êîððåëÿöèîííûõ�óíêöèé äëÿ æèäêîñòíûõ ïûëåâûõ ñòðóêòóð, �îð�ìèðóþùèõñÿ â ïðèýëåêòðîäíîì ñëîå âûñîêî÷àñòîò�íîãî åìêîñòíîãî ðàçðÿäà.2. ×ÈÑËÅÍÍÎÅ ÌÎÄÅËÈ�ÎÂÀÍÈÅ2.1. Ïàðàìåòðû ÷èñëåííîé çàäà÷èÊîððåêòíîå ìîäåëèðîâàíèå òðàíñïîðòà ìàêðî-÷àñòèö â ïûëåâîé ïëàçìå òðåáóåò ïðèìåíåíèÿ ìå�òîäà ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè, îñíîâàííîãî íà ðå�øåíèè ñèñòåìû îáûêíîâåííûõ äè��åðåíöèàëüíûõóðàâíåíèé ñ ñèëîé Ëàíæåâåíà Fbr. Äàííàÿ ñèëà ó÷è�òûâàåò ñëó÷àéíûå òîë÷êè îêðóæàþùèõ ìîëåêóë ãà�çà èëè äðóãèå ñëó÷àéíûå ïðîöåññû, ïðèâîäÿùèå êóñòàíîâëåíèþ ðàâíîâåñíîé (ñòàöèîíàðíîé) êèíåòè�÷åñêîé òåìïåðàòóðû T ïûëåâûõ ÷àñòèö, õàðàêòå�ðèçóþùåé ýíåðãèþ èõ ñòîõàñòè÷åñêîãî (òåïëîâîãî)äâèæåíèÿ [32�34℄. Äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ìèêðîñêîïè�÷åñêèõ ïðîöåññîâ â îäíîðîäíûõ ïðîòÿæåííûõ îá�ëàêàõ âçàèìîäåéñòâóþùèõ ìàêðî÷àñòèö èñïîëüçóþòïåðèîäè÷åñêèå ãðàíè÷íûå óñëîâèÿ è íàðÿäó ñî ñëó�÷àéíûìè ñèëàìè Fbr , êîòîðûå ÿâëÿþòñÿ èñòî÷íèêîìòåïëîâîãî äâèæåíèÿ ÷àñòèö, ó÷èòûâàþò ñèëû ïàðíî�ãî ìåæ÷àñòè÷íîãî âçàèìîäåéñòâèå Fint [17�21℄:586



ÆÝÒÔ, òîì 125, âûï. 3, 2004 Àíàëèç ïàðíîé êîððåëÿöèè ìàêðî÷àñòèö : : :mp d2lkdt2 =Xj Fint(l)���l=jlk�lj j lk � ljjlk � lj j ��mpvfr dlkdt +Fbr; (3)Fint(l) = �eZp�'�l ;ãäå l = jlk � lj j � ìåæ÷àñòè÷íîå ðàññòîÿíèå, mp �ìàññà ÷àñòèöû, vfr � êîý��èöèåíò òðåíèÿ ïûëå�âûõ ÷àñòèö, õàðàêòåðèçóþùèé èõ ñòîëêíîâåíèÿ ñíåéòðàëàìè îêðóæàþùåãî ãàçà [35; 36℄, ' � ïîòåí�öèàë, îïðåäåëÿþùèé ýíåðãèþ ìåæ÷àñòè÷íîãî âçàè�ìîäåéñòâèÿ (U(r) � eZp'(r)) . �àñ÷åòû áûëè âû�ïîëíåíû äëÿ ïîòåíöèàëà Þêàâû ñ � = 2:4 è 4.8.Âûáîð âåëè÷èíû � îïðåäåëÿëñÿ óñëîâèåì êîððåêò�íîãî ìîäåëèðîâàíèÿ äèíàìèêè òàêèõ ñèñòåì � ðàç�ìåð ñ÷åòíîé ÿ÷åéêè R � � [37℄. Â íàøèõ ðàñ÷å�òàõ R � 5n�1=3p > (12�24)�. Äîïîëíèòåëüíûå âû÷èñ�ëåíèÿ áûëè ïðîâåäåíû äëÿ ðàçëè÷íûõ êîìáèíàöèéñòåïåííûõ è ýêñïîíåíöèàëüíûõ �óíêöèé, ÷àñòî èñ�ïîëüçóåìûõ äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ îòòàëêèâàíèÿ â êè�íåòèêå âçàèìîäåéñòâóþùèõ ÷àñòèö [34; 38; 39℄:' = 'b(rp=r)n; (4)' = ' fa exp(��1r=rp) + b exp(��2r=rp)g ; (5)' = ' fa exp(��1r=rp) + b(rp=r)ng : (6)Çäåñü a, b, �1, �2 è n � íåêîòîðûå ïàðàìåòðû. Äëÿ�èçèêè ïûëåâîé ïëàçìû êðîìå ïîòåíöèàëà (2) îñî�áûé èíòåðåñ ïðåäñòàâëÿþò äâå ïîñëåäíèå ìîäåëè (5)è (6) (ïîñëåäíÿÿ ïðè n = 1), êîòîðûå ïîçâîëÿþòó÷åñòü ý��åêò îñëàáëåíèÿ ýêðàíèðîâàíèÿ ñ óâåëè�÷åíèåì ðàññòîÿíèÿ ìåæäó ìàêðî÷àñòèöàìè [14�16℄.Äàííûå ìîäåëè òàêæå ïðèìåíÿþòñÿ äëÿ ó÷åòà îò�òàëêèâàíèÿ àòîìîâ â êîâàëåíòíûõ ìåòàëëàõ [38; 39℄èëè â �èçèêå ïîëèìåðîâ [34; 38℄.Äëÿ àíàëèçà ïàðíîé êîððåëÿöèè â ñèñòåìàõ ÷àñ�òèö, âçàèìîäåéñòâóþùèõ ñ ðàçëè÷íûìè òèïàìè èçî�òðîïíûõ îòòàëêèâàþùèõ ïîòåíöèàëîâ (4)�(6), òðåõ�ìåðíûå óðàâíåíèÿ äâèæåíèÿ (3) ðåøàëèñü äëÿ ðàç�ëè÷íûõ ý��åêòèâíûõ ïàðàìåòðîâ, ââåäåííûõ ïîàíàëîãèè ñ ïàðàìåòðàìè, ïîëó÷åííûìè äëÿ ñèñòåìÞêàâû, à èìåííî, äëÿ ý��åêòèâíûõ ïàðàìåòðîâíåèäåàëüíîñòè �� = (Z�pe)2=Trp; (7)è ïàðàìåòðà ìàñøòàáèðîâàíèÿ� = !�=vfr; (8)ãäå õàðàêòåðíàÿ ÷àñòîòà ñòîëêíîâåíèé ìåæäó ìàê-ðî÷àñòèöàìè çàäàâàëàñü ñîîòíîøåíèåì!� = eZ�p(np=�mp)1=2; (9)

à ý��åêòèâíûé çàðÿä ÷àñòèö Z�p îïðåäåëÿëñÿ êàêZ�pe = fZpe'00=2npg1=2 : (10)Îòìåòèì, ÷òî ý��åêòèâíûé çàðÿä ÷àñòèö íå èìååòîñîáîãî �èçè÷åñêîãî ñìûñëà, à èñïîëüçîâàíèå îáî�çíà÷åíèÿ (10) ïîçâîëÿåò ñîõðàíÿòü ââåäåííûå ïàðà�ìåòðû ��, � è !� â íåèçìåííîì âèäå äëÿ âñåõ òèïîâàíàëèçèðóåìûõ ïîòåíöèàëîâ âçàèìîäåéñòâèÿ.�àñ÷åòû ïðîâîäèëèñü äëÿ 125 íåçàâèñèìûõ ÷àñ�òèö â öåíòðàëüíîé ñ÷åòíîé ÿ÷åéêå, ïðè ýòîì ïîëíîå÷èñëî ÷àñòèö, ó÷èòûâàþùèõñÿ ïðè ðàñ÷åòå ïàðíî�ãî âçàèìîäåéñòâèÿ, äîñòèãàëî ïðèáëèçèòåëüíî 3000.Ïîòåíöèàë ìåæ÷àñòè÷íîãî âçàèìîäåéñòâèÿ îáðåçàë�ñÿ íà ðàññòîÿíèÿõ Lut = 4lp. Äëÿ ïðîâåðêè íåçàâè�ñèìîñòè ðåçóëüòàòîâ ðàñ÷åòà îò ÷èñëà ÷àñòèö è äëè�íû îáðåçàíèÿ ïîòåíöèàëà áûëè âûïîëíåíû äîïîëíè�òåëüíûå òåñòîâûå ðàñ÷åòû äëÿ 512 àêòóàëüíûõ ÷àñ�òèö ïðè Lut = 7lp â ñèñòåìàõ ñ �� = 1:5, 17.5, 25,49 è 92. Ïîäðîáíîå îïèñàíèå ïðîöåäóðû ÷èñëåííî�ãî ýêñïåðèìåíòà äàíî â ðàáîòàõ [18, 21℄. Âåëè÷èíàïàðàìåòðà ìàñøòàáèðîâàíèÿ � âàðüèðîâàëàñü â ïðå�äåëàõ ïðèáëèçèòåëüíî îò 0.04 äî 3.6, òèïè÷íûõ äëÿóñëîâèé ýêñïåðèìåíòîâ â ïëàçìå ãàçîâûõ ðàçðÿäîâ.Âåëè÷èíà ý��åêòèâíîãî ïàðàìåòðà �� ìåíÿëàñü âïðåäåëàõ îò 1 äî 110.×èñëåííûå ðàñ÷åòû ïîêàçàëè, ÷òî ý��åêòèâíûéïàðàìåòð �� ïîëíîñòüþ îòâå÷àåò çà ïðîöåññû �îð�ìèðîâàíèÿ ïîðÿäêà â àíàëèçèðóåìûõ ñèñòåìàõ ìàê-ðî÷àñòèö è èõ �àçîâîå ñîñòîÿíèå â ìîäåëèðóåìûõñèñòåìàõ, åñëè âûïîëíÿåòñÿ ýìïèðè÷åñêîå óñëîâèåäàëüíîäåéñòâèÿ:2�j'0(rp)j > j'00(rp)jrp; (11)êîòîðîå â ïåðâîì (ëèíåéíîì) ïðèáëèæåíèè îïðå�äåëÿåò óñëîâèÿ, ïðè êîòîðûõ ñèëà ïàðíîãî ìåæ÷à�ñòè÷íîãî âçàèìîäåéñòâèÿ íà ñðåäíåì ìåæ÷àñòè÷íîìðàññòîÿíèè áîëüøå õàðàêòåðíîé ñèëû, âîçíèêàþùåéïðè ñòîëêíîâåíèÿõ ìàêðî÷àñòèö.2.2. Ôîðìèðîâàíèå óïîðÿäî÷åííûõ ñòðóêòóðâ äèññèïàòèâíûõ ñèñòåìàõ ìàêðî÷àñòèö,âçàèìîäåéñòâóþùèõ ñ ðàçëè÷íûìè òèïàìèèçîòðîïíûõ îòòàëêèâàþùèõ ïîòåíöèàëîâÄëÿ àíàëèçà �îðìèðîâàíèÿ ïîðÿäêà â ìîäåëèðó�åìûõ ñèñòåìàõ èñïîëüçîâàëèñü ïàðíàÿ êîððåëÿöèîí�íàÿ �óíêöèÿ g(r) è ñòðóêòóðíûé �àêòîð S(q). Ïàð�íûå êîððåëÿöèîííûå �óíêöèè äëÿ ñèñòåì Þêàâûâ øèðîêîì äèàïàçîíå ïàðàìåòðîâ �� ïðåäñòàâëåíûíà ðèñ. 1à, á. Èëëþñòðàöèÿ ñðàâíåíèÿ äàííûõ �óíê�öèé ñ �óíêöèÿìè g(r), ðàññ÷èòàííûìè äëÿ ðàçíûõ587
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r/rp�èñ. 2. Èëëþñòðàöèÿ ñðàâíåíèÿ ïàðíûõ êîððå-ëÿöèîííûõ �óíêöèé g(r=rp) äëÿ ðàçëè÷íûõ ìî-äåëüíûõ ïîòåíöèàëîâ è ïàðàìåòðîâ � è ��: äëÿ�� = 77: ñïëîøíàÿ ëèíèÿ � � = 0:14,'=' = exp(�4:8r=rp); 4 � � = 0:14,'=' = 0:1 exp(�2:4r=rp) + exp(�4:8r=rp); � �� = 1:22, '=' = exp(�4:8r=rp) + 0:05rp=r;äëÿ �� = 17:5: ñïëîøíàÿ ëèíèÿ � � = 1:22,'=' = exp(�2:4r=rp); 4 � � = 1:22,'=' = 0:1 exp(�2:4r=rp) + exp(�4:8r=rp); � �� = 0:14, '=' = 0:05(rp=r)3ìîäåëüíûõ ïîòåíöèàëîâ, ïîä÷èíÿþùèõñÿ ýìïèðè÷å�ñêîìó óñëîâèþ (11), ïîêàçàíà íà ðèñ. 2 äëÿ äâóõ
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�èñ. 3. Çàâèñèìîñòè îò �� ïåðâûõ ìàêñèìóìîâñòðóêòóðíîãî �àêòîðà S1 (òîíêàÿ ëèíèÿ) è ïàð-íîé êîððåëÿöèîííîé �óíêöèè g1 (òîëñòàÿ ëèíèÿ),N � âåëè÷èíà g1 â äèñïåðñèîííîé ìîäåëè Þêàâû(vfr = 0) [40℄, 4 � g1 â ìîäåëè ÎÊÏ [10℄, Æ � âåëè-÷èíà S1 â ìîäåëè ÎÊÏ [10℄. Äàíû èíòåðâàëû àáñî-ëþòíûõ îòêëîíåíèé äëÿ ðàçëè÷íûõ � = 0:04�3.60è ðàçëè÷íûõ ïîòåíöèàëîâ, ïîä÷èíÿþùèõñÿ óñëî-âèþ (11)ïàðàìåòðîâ �� ïðè ðàçëè÷íûõ �. Çàâèñèìîñòè âå�ëè÷èíû ïåðâûõ ìàêñèìóìîâ (g1; S1) �óíêöèé g(r),588



ÆÝÒÔ, òîì 125, âûï. 3, 2004 Àíàëèç ïàðíîé êîððåëÿöèè ìàêðî÷àñòèö : : :
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�èñ. 4. Çàâèñèìîñòè îòíîñèòåëüíîãî ïîëîæåíèÿ îò�� ìàêñèìóìà S1 dS1=kp (òîíêàÿ ëèíèÿ) è îòíî-ñèòåëüíîãî ïîëîæåíèÿ ìàêñèìóìà g1 dg1=rp (òîë-ñòàÿ ëèíèÿ). Øòðèõîâûìè ëèíèÿìè îáîçíà÷åíû ïî-ëîæåíèÿ ìàêñèìóìîâ êîððåëÿöèîííûõ �óíêöèé äëÿÎÖÊ-ðåøåòêè. Äàíû èíòåðâàëû àáñîëþòíûõ îòêëî-íåíèé äëÿ ðàçëè÷íûõ � = 0:04�3.6 è ðàçëè÷íûõ ïî-òåíöèàëîâ, ïîä÷èíÿþùèõñÿ óñëîâèþ (11)S(q) è èõ ïîëîæåíèé (r = dg1, q = dS1) îò âåëè÷è�íû �� ïðèâåäåíû íà ðèñ. 3, 4. Íà äàííûõ ðèñóíêàõòàêæå óêàçàíû èíòåðâàëû àáñîëþòíûõ îòêëîíåíèéïðåäñòàâëåííûõ âåëè÷èí äëÿ ðàçëè÷íûõ ïàðàìåò�ðîâ ìàñøòàáèðîâàíèÿ � = 0:04�3.6 è ðàçëè÷íûõ ïî�òåíöèàëîâ, ïîä÷èíÿþùèõñÿ óñëîâèþ (11). Äëÿ ñðàâ�íåíèÿ ðåçóëüòàòîâ ðàñ÷åòà ïàðíîé êîððåëÿöèè ÷àñ�òèö â äèññèïàòèâíûõ ñèñòåìàõ (vfr 6= 0) ñ ðåøåíè�åì îáðàòèìûõ óðàâíåíèé äâèæåíèÿ äëÿ äèñïåðñèîí�íûõ ñèñòåì Þêàâû (vfr = 0) è ñ ðåçóëüòàòàìè, ïîëó�÷åííûìè â ðàìêàõ ìîäåëè îäíîêîìïîíåíòíîé ïëàç�ìû (ÎÊÏ), íà ðèñ. 3 ïîêàçàíû çíà÷åíèÿ ìàêñèìóìîâ�óíêöèé g(r), S(q), íàéäåííûå â ðàáîòàõ [10; 40℄.Òàêèì îáðàçîì, ÷èñëåííûå èññëåäîâàíèÿ ïîêà�çàëè, ÷òî ïðîñòðàíñòâåííàÿ êîððåëÿöèÿ ìàêðî÷àñ-òèö â ìîäåëèðóåìûõ ñèñòåìàõ íå çàâèñèò îò òðå�íèÿ (vfr) è ïîëíîñòüþ îïðåäåëÿåòñÿ âåëè÷èíîé ý���åêòèâíîãî ïàðàìåòðà �� îò ãàçîîáðàçíîãî ñîñòîÿ�íèÿ ñèñòåìû (�� � 1) äî òî÷êè åå êðèñòàëëèçàöèè(�� � 102�104), ãäå äëÿ âñåõ àíàëèçèðóåìûõ ñëó÷àåâíàáëþäàëîñü �îðìèðîâàíèå ÎÖÊ-ñòðóêòóðû. Ïîëî�æåíèå ïåðâûõ ìàêñèìóìîâ êîððåëÿöèîííûõ �óíê�öèé (g; S) äëÿ êðèñòàëëè÷åñêîé ñòðóêòóðû ñîîòâåò�ñòâîâàëî ÎÖÊ-ðåøåòêå (dg1 � r1 = �3p3=4np�1=3,dS1 � q1 = 2� �p2np�1=3, kp = 2�(np)1=3, ñì.ðèñ. 4). �åçêîå óâåëè÷åíèå (ñêà÷êè) âåëè÷èíû ïåð�

âûõ ìàêñèìóìîâ g(r) è S(q) îò 2.65 äî 3.1 íàáëþ�äàëèñü â äèàïàçîíå èçìåíåíèÿ íîðìèðîâàííîãî ïà�ðàìåòðà íåèäåàëüíîñòè �� îò òî÷êè êðèñòàëëèçà�öèè ��jump � 102�104 äî òî÷êè ïëàâëåíèÿ ñèñòåìû��m � 106�107 (ðèñ. 3). Òàêèì îáðàçîì, âåëè÷èíà��jumpm � 104:5 (�2) ìîæåò ÿâëÿòüñÿ êðèòåðèåì �à�çîâîãî ïðåâðàùåíèÿ æèäêîñòíîé ñèñòåìû â îáúåì�íî-öåíòðèðîâàííóþ êóáè÷åñêóþ ðåøåòêó.Ïîñêîëüêó âåëè÷èíà ��jumpm � 104:5 (�2%) íåçàâèñèò îò âÿçêîñòè îêðóæàþùåãî ãàçà, äàííûé êðè�òåðèé íàõîäèòñÿ â ñîãëàñèè ñ ðåçóëüòàòàìè ðàñ÷å�òîâ êðèñòàëëèçàöèè ñèñòåì Þêàâû ìåòîäàìè ìîëå�êóëÿðíîé äèíàìèêè, íå ó÷èòûâàþùèìè òðåíèå ÷àñ�òèö [40�42℄. Îòêëîíåíèÿ ðåçóëüòàòîâ ýòèõ ðàñ÷åòîâîò ��jumpm � 104:5 âàðüèðóþòñÿ â ïðåäåëàõ �5% èìîãóò áûòü ñâÿçàíû ñ ðàçëè÷èåì â ÷èñëåííûõ ìå�òîäàõ, èñïîëüçóåìûõ äëÿ àíàëèçà ñèñòåìû (ðàçíîãî÷èñëà ÷àñòèö, øàãà èíòåãðèðîâàíèÿ è ò. ä.), à òàê�æå âûáîðîì âåëè÷èíû �� ëèáî â òî÷êå ïëàâëåíèÿ,ëèáî â òî÷êå êðèñòàëëèçàöèè ñèñòåìû. Ñëåäóåò îò�ìåòèòü, ÷òî ïîëó÷åííàÿ âåëè÷èíà ��jumpm � 104:5(�2%) íàõîäèòñÿ â ñîãëàñèè ñ ðåçóëüòàòàìè òåîðå�òè÷åñêîé ðàáîòû [43℄, ãäå äëÿ ïàðàìåòðà íåèäåàëü�íîñòè íà ëèíèè �àçîâîãî ïåðåõîäà â ìîäåëè ÎÊÏïðèâîäèòñÿ çíà÷åíèå 105(�3%), êîòîðîå óäîâëåòâî�ðÿåò ðàñ÷åòàì â ðàìêàõ ðàçëè÷íûõ êðèòåðèåâ �à�çîâûõ ïåðåõîäîâ æèäêîñòü�êðèñòàëë (êðèñòàëëèçà�öèÿ) [44℄ è êðèñòàëë�æèäêîñòü (ïëàâëåíèå) [45℄.Â çàêëþ÷åíèå îòìåòèì, ÷òî ïîñêîëüêó �îðìà èñ�ñëåäóåìûõ êîððåëÿöèîííûõ �óíêöèé g(r), ïîä÷èíÿ�þùèõñÿ óñëîâèþ (11), îïðåäåëÿåòñÿ âåëè÷èíîé ý���åêòèâíîãî ïàðàìåòðà ��, ìåòîäû âîññòàíîâëåíèÿïîòåíöèàëà ìåæ÷àñòè÷íîãî âçàèìîäåéñòâèÿ èç èçìå�ðåíèé ñòðóêòóðíîãî �àêòîðà, îñíîâàííûå íà ïðèìå�íåíèè ãèïåðöåïíîãî ïðèáëèæåíèÿ (ãäå èñïîëüçóþò�ñÿ ïðÿìûå �óíêöèîíàëüíûå ñâÿçè ìåæäó g(r), S(q)è '(r) [8�10℄), íå ïðèãîäíû äëÿ àíàëèçèðóåìûõ ñèñ-òåì. Ñëåäóåò òàêæå äîáàâèòü, ÷òî ïîëó÷åííûé ðå�çóëüòàò ìîæåò îáúÿñíèòü øèðîêîå ðàñïðîñòðàíåíèåðàçëè÷íûõ �åíîìåíîëîãè÷åñêèõ êðèòåðèåâ êðèñòàë�ëèçàöèè è ïëàâëåíèÿ, óñòàíàâëèâàþùèõ êîíêðåò�íûå çíà÷åíèÿ âåëè÷èíû ìàêñèìóìîâ êîððåëÿöèîí�íûõ �óíêöèé èëè îòíîøåíèé èõ ìàêñèìàëüíûõ èìèíèìàëüíûõ (ïðè r 6= 0) çíà÷åíèé íà ëèíèÿõ �àçî�âûõ ïåðåõîäîâ âíå çàâèñèìîñòè îò òèïà ïîòåíöèàëàìåæ÷àñòè÷íîãî âçàèìîäåéñòâèÿ. Òàê, íàïðèìåð, èñ�ïîëüçóÿ ïîäîáèå ïàðíûõ êîððåëÿöèîííûõ �óíêöèé(ñì. ðàçä. 2.3) è ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòà èõ ìàêñèìóìîâg1 (ñì. ðèñ. 3), ëåãêî ïîëó÷èòü èçâåñòíîå îòíîøåíèåg1 è ïåðâîãî ìèíèìóìà g(r), áëèçêîå ê 5 íà ëèíèèêðèñòàëëèçàöèè ñèñòåìû.589
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�èñ. 5. Èëëþñòðàöèÿ íîðìèðîâàííûõ ïàðíûõ êîððåëÿöèîííûõ �óíêöèé h(r=rp)=h1 äëÿ ñèñòåì Þêàâû ïðè ðàçëè÷-íûõ ïàðàìåòðàõ íåèäåàëüíîñòè ��, óêàçàííûõ íà ðèñóíêàõ, à òàêæå àïïðîêñèìàöèè (12) è (13) (òîëñòàÿ è òîíêàÿëèíèè ñîîòâåòñòâåííî) è óâåëè÷åííûé �ðàãìåíò (ã) äëÿ ñðàâíåíèÿ ðåçóëüòàòîâ ðàñ÷åòà ïðè ðàçëè÷íûõ ïàðàìåò-ðàõ ��2.3. Ïàðíàÿ êîððåëÿöèÿ ìàêðî÷àñòèö âæèäêîñòíûõ ñèñòåìàõ è �îðìèðîâàíèåïûëåâûõ êëàñòåðîâÄëÿ òîãî ÷òîáû èññëåäîâàòü àñèìïòîòèêó îñëàá�ëåíèÿ ïàðíîé êîððåëÿöèè ìåæäó ÷àñòèöàìè â ìî�
äåëèðóåìûõ ñèñòåìàõ ñ ðîñòîì ðàññòîÿíèÿ ìåæäóíèìè, êîððåëÿöèîííûå �óíêöèè h(r) = (g(r) � 1)áûëè íîðìèðîâàíû íà âåëè÷èíó èõ ìàêñèìóìàh1 = max(h(r)). �åçóëüòàòû òàêîé îïåðàöèè ïðèâå�äåíû íà ðèñ. 5à�ã äëÿ ðàçëè÷íûõ ïàðàìåòðîâ íåèäå�àëüíîñòè �� èññëåäóåìûõ ñèñòåì. Àíàëèç ðåçóëüòà�590



ÆÝÒÔ, òîì 125, âûï. 3, 2004 Àíàëèç ïàðíîé êîððåëÿöèè ìàêðî÷àñòèö : : :òîâ ðàñ÷åòîâ ïîêàçûâàåò, ÷òî âûðàæåííûå ìàêñèìó�ìû h(r) â ìîäåëèðóåìûõ ñèñòåìàõ íà÷èíàþò ïîÿâ�ëÿòüñÿ ïðè �� > 3�5. Ñ ðîñòîì �� îò 28 äî 102 ïðî�ñòðàíñòâåííîå ïîâåäåíèå íîðìèðîâàííîé êîððåëÿöè�îííîé �óíêöèè h(r)=h1 îïðåäåëÿåòñÿ ý��åêòèâíûìïàðàìåòðîì íåèäåàëüíîñòè �� (ñì. ðàçä. 2.2), à åå çà�òóõàíèå ñ ðàññòîÿíèåì èìååò ñòåïåííóþ àñèìïòîòè�êó è íà ðàññòîÿíèÿõ, áîëüøèõ ñðåäíåãî ìåæ÷àñòè÷�íîãî r > rp, ìîæåò áûòü àïïðîêñèìèðîâàíî �óíêöè�åé (ñì. ðèñ. 5à)h(r=rp)=h1 � (�rp=r)2:75 sin (2�� (r=rp+��1)) ; (12)ãäå � � 1:07. Ñ óìåíüøåíèåì ý��åêòèâíîãî ïàðà�ìåòðà íåèäåàëüíîñòè íèæå åãî êðèòè÷åñêîãî çíà÷å�íèÿ �� � 21 ñêîðîñòü îñëàáëåíèÿ ïàðíîé êîððåëÿ�öèè ðåçêî óâåëè÷èâàåòñÿ è ìîæåò áûòü çàäàíà ýêñ�ïîíåíöèàëüíîé �óíêöèåé (ñì. ðèñ. 5á):h(r=rp)=h1 � exp f2:75 (� � r=rp)g �� sin (2�� (r=rp + � � 1)) : (13)Âûáîð àïïðîêñèìàöèé äëÿ ïàðíîé êîððåëÿöèîííîé�óíêöèè çàòðóäíÿåòñÿ òåì �àêòîì, ÷òî âûñîêî÷àñ-òîòíûå òåïëîâûå �ëóêòóàöèè, âûçâàííûå ñòîõàñ-òè÷åñêèì äâèæåíèåì ìàêðî÷àñòèö, îêàçûâàþò ñó�ùåñòâåííîå âëèÿíèå íà ðåãèñòðèðóåìóþ âåëè÷èíóh(r)=h1, îñîáåííî ñ ðîñòîì r, êîãäà ïîãðåøíîñòü,âûçâàííàÿ ýòèìè �ëóêòóàöèÿìè, ñòàíîâèòñÿ ñðàâ�íèìîé ñ h(r)=h1 (ñì. ðèñ. 5ã). Ïðè ýòîì ïîäãîíêà÷èñëåííûõ äàííûõ áîëåå óäà÷íîé �óíêöèåé âðÿä ëèèìååò ïðàêòè÷åñêîå ïðèëîæåíèå, ïîñêîëüêó èçìåðå�íèÿ êîððåëÿöèîííûõ �óíêöèé äëÿ ïûëåâîé ïîäñè�ñòåìû â ðåàëüíûõ ýêñïåðèìåíòàõ ïîäâåðæåíû äî�ïîëíèòåëüíûì ñòîõàñòè÷åñêèì èçìåíåíèÿì, âíîñè�ìûì êàê �ëóêòóàöèÿìè ïàðàìåòðîâ îêðóæàþùåéïëàçìû, òàê è øóìàìè, âîçíèêàþùèìè çà ñ÷åòñðåäñòâ è ìåòîäîâ äèàãíîñòèêè. Òåì íå ìåíåå îá�íàðóæåíû äîñòàòî÷íî ñóùåñòâåííûå êà÷åñòâåííûåîòëè÷èÿ â ïðîñòðàíñòâåííîé àñèìïòîòèêå ïàðíûõêîððåëÿöèîííûõ �óíêöèé äëÿ ñëàáî (�� � 21) èñèëüíî êîððåëèðîâàííûõ (�� � 28) ñèñòåì. Â ñëó�÷àå ñèëüíî íåèäåàëüíûõ ñèñòåì (�� � 28) çàòóõàíèåïàðíîé êîððåëÿöèè ñ ðàññòîÿíèåì èìååò ñòåïåííóþàñèìïòîòèêó (12), à ñ óìåíüøåíèåì ý��åêòèâíîãîïàðàìåòðà íåèäåàëüíîñòè íèæå íåêîòîðîãî êðèòè÷å�ñêîãî çíà÷åíèÿ �� � 21 ñêîðîñòü îñëàáëåíèÿ êîð�ðåëÿöèîííîé �óíêöèè ìîæåò áûòü îïèñàíà ýêñïî�íåíöèàëüíûì çàêîíîì (13). Íåîáõîäèìî îòìåòèòü,÷òî ïîëó÷åííûé ðåçóëüòàò îòëè÷àåòñÿ îò ðåçóëüòà�òîâ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ èññëåäîâàíèé [30℄, ãäå äëÿïàðíîé êîððåëÿöèè ìîíîñëîÿ ÷àñòèö â ãåêñàòè÷å�ñêîé è èçîòðîïíîé �àçàõ æèäêîñòè áûëî íàéäåíî
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�èñ. 6. Èëëþñòðàöèÿ �óíêöèé h(r=rp)=h1 äëÿ ñè-ñòåì Þêàâû ïðè ðàçëè÷íûõ ïàðàìåòðàõ �� è èõàïïðîêñèìàöèè (14) è (15) (òîëñòàÿ è òîíêàÿ ëè-íèè ñîîòâåòñòâåííî). Ñäâèã êðèâûõ ïðè ðàçëè÷-íûõ ïàðàìåòðàõ �� îáóñëîâëåí èçìåíåíèåì ïîëîæå-íèÿ ìàêñèìóìà g1 ïàðíîé êîððåëÿöèîííîé �óíêöèè(ñì. ðèñ. 4)ýêñïîíåíöèàëüíîå îñëàáëåíèå �óíêöèè g(r) ñ ðîñ�òîì ìåæ÷àñòè÷íîãî ðàññòîÿíèÿ, ñòåïåííàÿ àïïðîê�ñèìàöèÿ áûëà ïîëó÷åíà òîëüêî äëÿ ñëó÷àÿ êðèñòàë�ëè÷åñêîé �àçû. Äàííîå îòëè÷èå ìîæåò áûòü ñâÿçàíîñ ñóùåñòâåííî äâóìåðíûì õàðàêòåðîì èññëåäóåìîãîìîíîñëîÿ (â îòëè÷èå îò ðåøàåìîé çäåñü òðåõìåðíîéçàäà÷è). Ïîâåäåíèå êîððåëÿöèîííîé �óíêöèè â êðè�ñòàëëè÷åñêîé �àçå, ïîëó÷åííîå ïðè ìîäåëèðîâàíèèòðåõìåðíûõ ñèñòåì âçàèìîäåéñòâóþùèõ ÷àñòèö, ïî�êàçàíî íà ðèñ. 5ä. Ëåãêî óâèäåòü, ÷òî â äàííîì ñëó�÷àå ñêîðîñòü îñëàáëåíèÿ ïàðíîé êîððåëÿöèè çíà÷è�òåëüíî íèæå åå çàòóõàíèÿ â ñèñòåìàõ æèäêîñòíîãîòèïà.Ïîèñê áîëåå òî÷íûõ àïïðîêñèìàöèé g(r) ïóòåìïîäãîíêè ÷èñëåííûõ äàííûõ áîëåå óäà÷íîé �óíêöè�åé íå èìååò îñîáîãî �èçè÷åñêîãî ñìûñëà. Îäíàêî òà�êèå àïïðîêñèìàöèè ìîãóò áûòü ïîëåçíû ïðè ðàñ÷å�òå òåðìîäèíàìè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê æèäêîñòíûõñèñòåì (äàâëåíèÿ, ïëîòíîñòè ýíåðãèè, ñæèìàåìîñòèè ò. ä.), êîòîðûå îïðåäåëÿþòñÿ áèíàðíîé êîððåëÿ�öèîííîé �óíêöèåé g(r) [9; 10℄. Àïïðîêñèìèðóþùèå�óíêöèè äëÿ êðèâûõ g(r) íà ðàññòîÿíèÿõ ìåíüøèõñðåäíåãî ìåæ÷àñòè÷íîãî rp (ïðè 0 � r � rp) áûëèïîäðîáíî èññëåäîâàíû â ðàáîòå [10℄. Â êà÷åñòâå àï�ïðîêñèìàöèé h(r) íà ðàññòîÿíèÿõ r � rp ìîãóò áûòüïðåäëîæåíû ñëåäóþùèå �óíêöèè (ñì. ðèñ. 6):591
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�èñ. 7. Èëëþñòðàöèÿ ïîâåäåíèÿ ìàêñèìóìà ïàðíîéêîððåëÿöèîííîé �óíêöèè äëÿ �� � 17�40. Òîëñòûåëèíèè � �� = 24 è 29h(r=rp)=h1 � (�rp=r)2:5 �� (sin (2�dg1 (r=rp + � � 1)) + 0:1) =g1;28 � �� � 102; (14)h(r=rp)=h1 � exp f2:25 (� � r=rp)g �� (sin (2�dg1 (r=rp + � � 1)) + 0:1) =g1;4 � �� � 21: (15)Äàííûå �óíêöèè ó÷èòûâàþò ñäâèã êðèâûõ ïàðíîéêîððåëÿöèè g(r) ïðè èçìåíåíèè ïîëîæåíèÿ èõ ìàê�ñèìóìà g1 â çàâèñèìîñòè îò ý��åêòèâíîãî ïàðàìåò�ðà �� (ñì. ðèñ. 4).Îòëè÷èå, îáíàðóæåííîå â ïðîñòðàíñòâåííîéàñèìïòîòèêå ïàðíûõ êîððåëÿöèîííûõ �óíêöèéïðè ðàçëè÷íûõ ïàðàìåòðàõ íåèäåàëüíîñòè àíàëè�çèðóåìûõ ñèñòåì, ìîæíî ñîïîñòàâèòü ñ äàííûìè÷èñëåííûõ ýêñïåðèìåíòîâ [17, 31℄. Òàê, íàïðèìåð,â ðàáîòå [17℄ ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû íàáëþäå�íèÿ �îðìèðîâàíèÿ ãðóïï îòäåëüíûõ ìàêðî÷àñòèö(êëàñòåðîâ) äëÿ ý��åêòèâíîãî ïàðàìåòðà íåèäåàëü�íîñòè �� � 22�24. Äàííîå ÿâëåíèå ñîïðîâîæäàëîñüðåçêèì óìåíüøåíèåì êîý��èöèåíòà äè��óçèè D èèçìåíåíèåì ïîëîæåíèÿ ïåðâîãî ìàêñèìóìà êîððåëÿ�öèîííîé �óíêöèè g(r) (ñì. ðèñ. 4), à àíàëèçèðóåìàÿñèñòåìà â ýòîé òî÷êå êà÷åñòâåííî èçìåíÿëà ñâîèõàðàêòåðèñòèêè, ïî êðàéíåé ìåðå, â òîì, ÷òî êà�ñàåòñÿ åå àíàëîãèé ñ òâåðäûì òåëîì. Ïîâåäåíèå

ìàêñèìóìà �óíêöèè g(r) âáëèçè �� � 22�24 äëÿòðåõìåðíûõ ñèñòåì Þêàâû ïðîèëëþñòðèðîâàíî íàðèñ. 7. Êðèòè÷åñêàÿ âåëè÷èíà �� � 23:5 ñîîòâåò�ñòâîâàëà óñëîâèþ îáíàðóæåíèÿ îäíîé ÷àñòèöû âñ�åðå ðàäèóñà Âèãíåðà�ÇåéòöàaV Z = (4�np=3)�1=3(g(r) = 0 ïðè r < aV Z), à äëèíà ñâîáîäíîãî ïðîáåãàìàêðî÷àñòèö ïðè èõ ñòîëêíîâåíèÿõ ìåæäó ñîáîérp�p � (3T=!�2mp)1=2áûëà áëèçêà ê âåëè÷èíå aV Z (rp�p � aV Z).Íåñêîëüêî ïîçäíåå �îðìèðîâàíèå ðåãóëÿðíûõêëàñòåðîâ ìàêðî÷àñòèö ñ ðîñòîì ý��åêòèâíîãî ïà�ðàìåòðà íåèäåàëüíîñòè (äëÿ �� > 22�24) áûëî âû�ÿâëåíî â ÷èñëåííûõ è ëàáîðàòîðíûõ ýêñïåðèìåí�òàõ ïóòåì àíàëèçà òðåõ÷àñòè÷íûõ êîððåëÿöèîííûõ�óíêöèé [31℄. Ñå÷åíèÿ òðåõ÷àñòè÷íûõ êîððåëÿöèîí�íûõ �óíêöèé g3(r12; r23; r31) (rij = jri � rj j), ðàñ�ñ÷èòàííûõ ïðè �èêñèðîâàííîé âåëè÷èíå r12, ðàâ�íîé íàèáîëåå âåðîÿòíîìó ìåæ÷àñòè÷íîìó ðàññòîÿ�íèþ dg1 (r12 = dg1), äëÿ ðàçëè÷íûõ �� ïîêàçàíûíà ðèñ. 8à, á, â. Äëÿ ïðåäñòàâëåíèÿ äàííûõ ñå÷åíèéâ íàãëÿäíîì âèäå (óäîáíîì äëÿ ñðàâíåíèÿ) îíè áû�ëè íîðìèðîâàíû íà âåëè÷èíó ìàêñèìóìà �óíêöèèg3(r12; r23; r31): ÷åðíûé öâåò ñîîòâåòñòâóåò åäèíèöå,áåëûé öâåò � g3 = 0.Ïîÿâëåíèå ðåãóëÿðíûõ ïûëåâûõ êëàñòåðîâ ìî�æåò ãîâîðèòü î òîì, ÷òî ñ ðîñòîì ïàðàìåòðà íåèäå�àëüíîñòè àíàëèçèðóåìûå ñèñòåìû ïðèîáðåòàþò îðè�åíòàöèîííóþ æåñòêîñòü, ò. å. íà÷èíàåò �îðìèðîâàòü�ñÿ áëèæíèé îðèåíòàöèîííûé ïîðÿäîê â ðàñïîëîæå�íèè ìàêðî÷àñòèö íà ðàññòîÿíèÿõ, áîëüøèõ ñðåäíèõìåæ÷àñòè÷íûõ (ñì. ðèñ. 8à). Ìîæíî ïðåäïîëîæèòü,÷òî ïðè÷èíîé íàáëþäàåìûõ êà÷åñòâåííûõ èçìåíå�íèé ÿâëÿþòñÿ òîïîëîãè÷åñêèå äå�åêòû òðåõìåðíîéêðèñòàëëè÷åñêîé ñòðóêòóðû, ïðèâîäÿùèå ê ñóùå�ñòâîâàíèþ äâóõ ðàçëè÷íûõ �àç æèäêîñòè (èçîòðîï�íîé è èìåþùåé áëèæíèé îðèåíòàöèîííûé ïîðÿäîê),àíàëîãè÷íî òîïîëîãè÷åñêîìó �àçîâîìó ïåðåõîäó âäâóìåðíûõ ñèñòåìàõ. Ïîñëåäíåå îáñòîÿòåëüñòâî ìî�æåò ÿâëÿòüñÿ ïðè÷èíîé òîãî, ÷òî ñ ðîñòîì ïàðàìåò�ðà íåèäåàëüíîñòè �� äèíàìèêà ìîäåëèðóåìîé ñèñòå�ìû ïðèîáðåòàåò àíàëîãèþ ñ òâåðäûì òåëîì è ìîæåòðàññìàòðèâàòüñÿ â ðàìêàõ ¾òåîðèè¿ ñêà÷êîâ, ðàç�ðàáîòàííîé äëÿ ìîëåêóëÿðíûõ æèäêîñòåé [6℄. Ñóòüäàííîé òåîðèè ñîñòîèò â òîì, ÷òî ìîëåêóëû òàêîéæèäêîñòè íàõîäÿòñÿ â ðàâíîâåñíîì (¾îñåäëîì¿) ñî�ñòîÿíèè â òå÷åíèå âðåìåíè, íåîáõîäèìîãî äëÿ ñîîá�ùåíèÿ èì ýíåðãèè (ýíåðãèè àêòèâàöèè), äîñòàòî÷�íîé äëÿ ðàçðûâà ïîòåíöèàëüíûõ ñâÿçåé ñ ñîñåäíèìè592
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‡ · ‚�èñ. 8. Èëëþñòðàöèÿ ñå÷åíèé òðåõ÷àñòè÷íûõ êîððåëÿöèîííûõ �óíêöèé g3, ïîëó÷åííûõ â ðåçóëüòàòå ÷èñëåííîãîìîäåëèðîâàíèÿ äëÿ ðàçíûõ ïàðàìåòðîâ �� = 37:5 (à), 17:5 (á ), 1:5 (â)ìîëåêóëàìè è ïåðåõîäà â íîâîå ¾îñåäëîå¿ ñîñòîÿíèåâ îêðóæåíèè äðóãèõ ìîëåêóë. Ñîîòâåòñòâèå äèíàìè�êè ñèñòåìÞêàâû äàííîé òåîðèè äëÿ �� > 40�50 ïîä�òâåðæäàåòñÿ ðåçóëüòàòàìè ÷èñëåííîãî ìîäåëèðîâà�íèÿ [17℄. Îêîí÷àòåëüíîå âûÿâëåíèå ïðèðîäû íàáëþ�äàåìûõ ý��åêòîâ íóæäàåòñÿ â äîïîëíèòåëüíûõ èñ�ñëåäîâàíèÿõ, óñòàíàâëèâàþùèõ êîëè÷åñòâåííûå õà�ðàêòåðèñòèêè îðèåíòàöèîííûõ ïðîöåññîâ (ñðåäíèåâðåìåíà ñóùåñòâîâàíèÿ îïðåäåëåííîé îðèåíòàöèè âðàñïîëîæåíèè ìàêðî÷àñòèö, âåëè÷èíó òîïîëîãè÷å�ñêîé ýíòðîïèè, ñêîðîñòè èçìåíåíèÿ àâòîêîððåëÿöè�îííûõ �óíêöèé è ò. ä.) è èõ çàâèñèìîñòü îò ïàðàìåò�ðà íåèäåàëüíîñòè àíàëèçèðóåìûõ ñòðóêòóð.3. ÝÊÑÏÅ�ÈÌÅÍÒÑõåìà óñòàíîâêè ïî èçó÷åíèþ ïàðíîé êîððåëÿ�öèè ìàêðî÷àñòèö â ïûëåâîé ïëàçìå, óäåðæèâàå�ìîé â ïðèýëåêòðîäíîì ñëîå Â×-ðàçðÿäà, ïðèâåäå�íà íà ðèñ. 9. Ýêñïåðèìåíòû ïðîâîäèëèñü â àðãîíå
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äÓÎ¸ˆÓ�èñ. 9. Ñõåìà óñòàíîâêè äëÿ ýêñïåðèìåíòîâ â åì-êîñòíîì Â×-ðàçðÿäå
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‚�èñ. 10. Âèäåîèçîáðàæåíèå ÷àñòèö ïûëåâîãî îáëà-êà â ïðèýëåêòðîäíîì ñëîå ðàçðÿäà äëÿ ðàçëè÷íûõýêñïåðèìåíòîâ: à � P = 3 Ïà, W = 10 Âò; á �P = 3 Ïà, W = 2 Âò; â � P = 7 Ïà, W = 10 Âòñ äàâëåíèåì P = 2�10 Ïà ïðè ìîùíîñòè ðàçðÿ�äà W � 2�10 Âò. Â êà÷åñòâå ïûëåâîé êîìïîíåíòûèñïîëüçîâàëèñü ìîíîäèñïåðñíûå ÷àñòèöû ìåëàìèíà�îðìàëüäåãèäà ñ ðàäèóñîì ap � 1:7 ìêì è ïëîòíî�ñòüþ �p � 1:5 ã�ñì�3. Â óñëîâèÿõ ýêñïåðèìåíòîâ ïû�ëåâûå ÷àñòèöû �îðìèðîâàëè îò ÷åòûðåõ äî äåñÿòèïëîñêèõ ñëîåâ. Äëÿ äèàãíîñòèêè ìàêðî÷àñòèö ïûëå�âîå îáëàêî ïîäñâå÷èâàëîñü ëàçåðíûì íîæîì (òîëùè�íîé ïðèáëèçèòåëüíî 200�300 ìêì), ïîñëå ÷åãî ñíèìà�ëîñü íà âèäåîïëåíêó ñ ïîìîùüþ ÏÇÑ-êàìåðû (÷àñ�òîòà êàäðîâ 25 ñ�1). Â êà÷åñòâå èñòî÷íèêà ïîäñâåò�10 ÆÝÒÔ, âûï. 3 593
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�èñ. 11. Òðàåêòîðèè äâèæåíèÿ ìàêðî÷àñòèö çà âðå-ìÿ óñðåäíåíèÿ ïàðíîé êîððåëÿöèîííîé �óíêöèè t äëÿðàçëè÷íûõ ýêñïåðèìåíòîâ: à � P = 3 Ïà, W = 10 Âò;á � P = 7 Ïà, W = 10 Âòêè èñïîëüçîâàëñÿ ãåëèé-íåîíîâûé ëàçåð. Ôðàãìåíòûâèäåîèçîáðàæåíèÿ ÷àñòèö, ðåãèñòðèðóåìûõ â îñâå�ùåííîì ïûëåâîì ñëîå, ïîêàçàíû íà ðèñ. 10 äëÿ ðàç�ëè÷íûõ óñëîâèé ýêñïåðèìåíòîâ.Âèäåîçàïèñü îáðàáàòûâàëàñü ïðè ïîìîùè ñïå�öèàëüíîé êîìïüþòåðíîé ïðîãðàììû, ïîçâîëÿþùåéèäåíòè�èöèðîâàòü ïîëîæåíèå è ñìåùåíèå îòäåëü�íûõ ÷àñòèö â ïûëåâûõ ñòðóêòóðàõ. Âî âñåõ àíà�ëèçèðóåìûõ ñëó÷àÿõ íàáëþäàåìûå ñòðóêòóðû ÿâëÿ�ëèñü êâàçèñòàöèîíàðíûìè ñèñòåìàìè æèäêîñòíîãîòèïà. Ñðåäíåå ìåæ÷àñòè÷íîå ðàññòîÿíèå rp â ïûëå�âûõ ñòðóêòóðàõ èçìåíÿëîñü îò 260 äî 350 ìêì. Ñëå�äóåò îòìåòèòü, ÷òî ïîñêîëüêó àíàëèçèðóåìûå ïûëå�âûå ñòðóêòóðû ïðåäñòàâëÿëè ñîáîé íåñêîëüêî ñëîåâìàêðî÷àñòèö, �îðìèðîâàíèå âûðàæåííûõ êðóïíî�ìàñøòàáíûõ ïûëåâûõ âðàùåíèé, àíàëîãè÷íûõ îïè�ñàííûì â ðàáîòàõ [24, 25℄, íå íàáëþäàëîñü íè âîäíîì èç ðàññìîòðåííûõ ñëó÷àåâ. Òðàåêòîðèè äâè�æåíèÿ ìàêðî÷àñòèö â òå÷åíèå âðåìåíè óñðåäíåíèÿïàðíûõ êîððåëÿöèîííûõ �óíêöèé (ïðèáëèçèòåëüíî1�2 ñ) ïðåäñòàâëåíû íà ðèñ. 11.Â ðåçóëüòàòå îáðàáîòêè âèäåîçàïèñåé áûëè ïî�ëó÷åíû ïàðíûå g(r) è òðåõ÷àñòè÷íûå êîððåëÿöèîí�
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�èñ. 12. Ïàðíûå êîððåëÿöèîííûå �óíêöèè g(r=rp)(à) è íîðìèðîâàííûå �óíêöèè h(r=rp)=h1 (á, â),èçìåðåííûå â ýêñïåðèìåíòàõ: � � P = 3 Ïà,W = 10 Âò; Æ � P = 3 Ïà, W = 2 Âò; 4 �P = 7 Ïà,W = 10 Âò. Ôóíêöèè g(r=rp), ïîëó÷åííûåâ ðåçóëüòàòå ìîäåëèðîâàíèÿ äëÿ ðàçíûõ ��, ïîêà-çàíû íà ðèñ. 12à ñïëîøíûìè ëèíèÿìè. Ñïëîøíûìèëèíèÿìè íà ðèñ. 12á,â äàíû àïïðîêñèìàöèè (12) è(13) (òîëñòàÿ è òîíêàÿ ëèíèÿ, ñîîòâåòñòâåííî)
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‡ · ‚�èñ. 13. Èëëþñòðàöèÿ èçìåðåííûõ ñå÷åíèé òðåõ÷àñòè÷íûõ êîððåëÿöèîííûõ �óíêöèé g3 äëÿ ðàçëè÷íûõ ýêñïåðèìåí-òîâ: à � P = 7 Ïà, W = 10 Âò; á � P = 3 Ïà, W = 2 Âò; â � P = 3 Ïà, W = 10 Âòíûå �óíêöèè g3(r12; r23; r31), óñðåäíåííûå â òå÷åíèåt � 1�2 ñ ïðè íåèçìåííûõ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ óñëî�âèÿõ. Ïàðíûå êîððåëÿöèîííûå �óíêöèè g(r=rp) ïðè�âåäåíû íà ðèñ. 12à äëÿ ðàçëè÷íûõ äàâëåíèé P ãà�çà è ìîùíîñòè ðàçðÿäà W . Íà ðèñ. 12á, â ïîêàçàíûýêñïåðèìåíòàëüíûå �óíêöèè h(r)=h1, êîòîðûå ñðàâ�íèâàþòñÿ ñ àïïðîêñèìàöèÿìè (12), (13), ïîëó÷åííû�ìè â ïðîöåññå ÷èñëåííîãî ýêñïåðèìåíòà. Ëåãêî âè�äåòü, ÷òî, íåñìîòðÿ íà îòëè÷èå ðåàëüíûõ ýêñïåðè�ìåíòàëüíûõ óñëîâèé îò ïàðàìåòðîâ ìîäåëèðóåìîéîäíîðîäíîé çàäà÷è, íàáëþäàåòñÿ õîðîøåå ñîãëàñèåìåæäó �îðìàìè èçìåðåííûõ ïàðíûõ êîððåëÿöèîí�íûõ �óíêöèé è �óíêöèé g(r), ñîîòâåòñòâóþùèõ ìî�äåëèðóåìûì ñèñòåìàì ñ �� � 17:5 è �� > 37. Ïðèýòîì â ïîñëåäíåì ñëó÷àå (äëÿ �� > 37) çàòóõàíèåïðîñòðàíñòâåííîé êîððåëÿöèè ìàêðî÷àñòèö òàêæåèìååò ñòåïåííîé õàðàêòåð, à äëÿ ñëó÷àÿ �� � 17:5îíî áëèçêî ê ýêñïîíåíöèàëüíîé �óíêöèè.Íåñìîòðÿ íà ðàçëè÷èå ìåæäó ïàðàìåòðàìè îäíî�ðîäíîé òðåõìåðíîé çàäà÷è è óñëîâèÿìè ýêñïåðèìåí�òîâ, õîðîøåå ñîãëàñèå íàáëþäàåòñÿ òàêæå ìåæäó èç�ìåðåííûìè òðåõ÷àñòè÷íûìè �óíêöèÿìè è �óíêöèÿ�ìè, ïîëó÷åííûìè ïóòåì ÷èñëåííîãî ìîäåëèðîâàíèÿ(ñì. ðèñ. 8). Ñå÷åíèÿ èçìåðåííûõ òðåõ÷àñòè÷íûõêîððåëÿöèîííûõ �óíêöèé g3(r12; r23; r31) ïðè �èê�ñèðîâàííîé âåëè÷èíå r12, ðàâíîé íàèáîëåå âåðîÿòíî�ìó ìåæ÷àñòè÷íîìó ðàññòîÿíèþ dg1 (r12 = dg1), îïðå�äåëÿåìîìó ïî ïîëîæåíèþ ìàêñèìóìà ýêñïåðèìåí�òàëüíûõ �óíêöèé g(r), ïîêàçàíû íà ðèñ. 13. Ñðàâíå�íèå ïðèâåäåííûõ íà ðèñóíêå ðåçóëüòàòîâ, ïîëó÷åí�íûõ äëÿ ðàçëè÷íûõ ïàðàìåòðîâ ðàçðÿäà, ïîêàçûâà�åò, ÷òî â ðåãèñòðèðóåìûõ ïûëåâûõ ñòðóêòóðàõ íà�áëþäàåòñÿ �îðìèðîâàíèå áëèæíåãî îðèåíòàöèîííî�ãî ïîðÿäêà ìàêðî÷àñòèö, êîòîðîå îòðàæàåòñÿ â ïî�

ÿâëåíèè ìàêñèìóìîâ g3(r12; r23; r31) â óçëàõ ãåêñàãî�íàëüíûõ êëàñòåðîâ, ïîêàçàííûõ íà ðèñ. 13à, á øòðè�õîâûìè ëèíèÿìè. Ïî ìåðå ðîñòà ìàêñèìóìà ïàðíîéêîððåëÿöèîííîé �óíêöèè âåëè÷èíà ýòèõ ìàêñèìó�ìîâ, ðàñïîëîæåííûõ íà ðàññòîÿíèÿõ r áëèçêèõ ê dg1,ðàñòåò, à òàêæå ïîÿâëÿþòñÿ íîâûå ìàêñèìóìû íàðàññòîÿíèÿõ r � 2dg1 (ñì. ðèñ. 13à).Òàêèì îáðàçîì, àíàëèç ïðîñòðàíñòâåííîé êîððå�ëÿöèè ìàêðî÷àñòèö ïîçâîëÿåò ïðåäïîëîæèòü, ÷òî�îðìà ïàðíûõ êîððåëÿöèîííûõ �óíêöèé äëÿ ýêñïå�ðèìåíòàëüíî íàáëþäàåìûõ ïûëåâûõ ñòðóêòóð òàê�æå íå çàâèñèò îò òèïà ïàðíîãî ïîòåíöèàëà ìåæ÷àñ-òè÷íîãî âçàèìîäåéñòâèÿ, à ïðè �� � 22�24 â àíàëè�çèðóåìûõ ïûëåâûõ ñòðóêòóðàõ ïðîèñõîäèò �àçîâûéïåðåõîä â èçîòðîïíóþ æèäêîñòü, ñõîäíûé ïî ñâîèìõàðàêòåðèñòèêàì ñ òîïîëîãè÷åñêèì �àçîâûì ïåðåõî�äîì â äâóìåðíûõ ñèñòåìàõ. Ïîñëåäíåå ïðåäïîëîæå�íèå ìîæåò áûòü ïîäêðåïëåíî äîïîëíèòåëüíûìè ýêñ�ïåðèìåíòàëüíûìè èññëåäîâàíèÿìè àâòîêîððåëÿöè�îííûõ è ïðîñòðàíñòâåííûõ �óíêöèé äëÿ ïîãðàíè÷�íî-óãëîâîé êîððåëÿöèè ìàêðî÷àñòèö (g6(t), g6(r)), àòàêæå èçìåðåíèÿìè òîïîëîãè÷åñêîé ýíòðîïèè.4. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÂûïîëíåí ÷èñëåííûé àíàëèç êîððåëÿöèîííûõ�óíêöèé äëÿ ïðîòÿæåííûõ òðåõìåðíûõ ñèñòåì ìàê-ðî÷àñòèö, âçàèìîäåéñòâóþùèõ ñ ðàçëè÷íûìè òèïà�ìè èçîòðîïíûõ ïîòåíöèàëîâ. Ïîêàçàíî, ÷òî äëÿ øè�ðîêîãî êðóãà ðàäèàëüíûõ îòòàëêèâàþùèõ ïîòåíöèà�ëîâ ìåæ÷àñòè÷íîãî âçàèìîäåéñòâèÿ �îðìà ïàðíîéêîððåëÿöèîííîé �óíêöèè g(r) îïðåäåëÿåòñÿ âåëè�÷èíîé ý��åêòèâíîãî ïàðàìåòðà ��, ÷òî èñêëþ÷à�åò âîçìîæíîñòü âîññòàíîâëåíèÿ âèäà è ïàðàìåòðîâ595 10*



Î. Ñ. Âàóëèíà, Î. Ô. Ïåòðîâ, Â. Å. Ôîðòîâ ÆÝÒÔ, òîì 125, âûï. 3, 2004äàííûõ ïîòåíöèàëîâ ïóòåì îáðàùåíèÿ g(r). �åçóëü�òàòû èññëåäîâàíèé ïîêàçûâàþò, ÷òî äëÿ ó÷åòà ïàð�íîé êîððåëÿöèè ÷àñòèö, âçàèìîäåéñòâóþùèõ ñ ðàñ�ñìîòðåííûì êðóãîì ïîòåíöèàëîâ (à, ñîîòâåòñòâåí�íî, äëÿ ðàñ÷åòà ðÿäà òåðìîäèíàìè÷åñêèõ õàðàêòåðè�ñòèê æèäêîñòíûõ ñèñòåì), íåò íåîáõîäèìîñòè â ïðî�âåäåíèè ñëîæíûõ âû÷èñëåíèé äëÿ ïîèñêà ïîäõîäÿ�ùèõ ïðîñòðàíñòâåííûõ çàìûêàíèé. Ïàðíàÿ êîððåëÿ�öèîííàÿ �óíêöèÿ äëÿ òàêèõ ñèñòåì ìîæåò áûòü ëåã�êî àïïðîêñèìèðîâàíà �óíêöèåé, çàâèñÿùåé îò äâóõáåçðàçìåðíûõ ïàðàìåòðîâ (�� è r=rp), ïðè÷åì �îð�ìû ýòîé �óíêöèè ïðè r=rp > 1 áóäóò ñóùåñòâåííîðàçëè÷íû òîëüêî â ñëó÷àÿõ ñëàáî êîððåëèðîâàííûõ(�� < 22) è ñèëüíî íåèäåàëüíûõ (�� > 28) ñòðóêòóð.Áûëî ïîëó÷åíî, ÷òî ïîâåäåíèå íîðìèðî�âàííîé êîððåëÿöèîííîé �óíêöèè h(r)=h1 == (g(r) � 1)=(g1 � 1) äëÿ æèäêîñòíûõ ñèñòåì ñ�� � 28 è �� � 22 èìååò ñëàáóþ çàâèñèìîñòü îòâåëè÷èíû ïàðàìåòðà íåèäåàëüíîñòè íà ðàññòîÿíèÿõáëèçêèõ èëè áîëüøèõ ñðåäíåãî ìåæ÷àñòè÷íîãîðàññòîÿíèÿ (r � rp). Íà äàííûõ ðàññòîÿíèÿõh(r)=h1 ìîæåò áûòü àïïðîêñèìèðîâàíà ïðîèçâå�äåíèåì ãàðìîíè÷åñêîé �óíêöèè íà íåêîòîðóþ�óíêöèþ, îïèñûâàþùóþ çàòóõàíèå ïðîñòðàíñòâåí�íîé êîððåëÿöèè ìàêðî÷àñòèö. Â ñëó÷àå ñèëüíîêîððåëèðîâàííûõ ñèñòåì (�� � 28) çàòóõàíèåïàðíîé êîððåëÿöèè ñ ðàññòîÿíèåì èìååò ñòåïåí�íóþ àñèìïòîòèêó, à ñ óìåíüøåíèåì ý��åêòèâíîãîïàðàìåòðà íåèäåàëüíîñòè íèæå íåêîòîðîãî êðè�òè÷åñêîãî çíà÷åíèÿ �� � 22 ñêîðîñòü îñëàáëåíèÿêîððåëÿöèîííîé �óíêöèè ìîæåò áûòü îïèñàíàýêñïîíåíöèàëüíûì çàêîíîì. Ýêñïåðèìåíòàëüíûéàíàëèç ïàðíîé êîððåëÿöèè ìàêðî÷àñòèö â æèä�êîñòíûõ ïûëåâûõ ñòðóêòóðàõ, �îðìèðóþùèõñÿ âïðèýëåêòðîäíîì ñëîå âûñîêî÷àñòîòíîãî åìêîñòíîãîðàçðÿäà, ïîêàçûâàåò õîðîøåå ñîãëàñèå ñ ðåçóëüòà�òàìè ÷èñëåííûõ èññëåäîâàíèé. Èçìåíåíèå ñêîðîñòèçàòóõàíèÿ ïàðíîé êîððåëÿöèîííîé �óíêöèè,çàðåãèñòðèðîâàííîå êàê â ÷èñëåííîì, òàê è â ëàáî�ðàòîðíîì ýêñïåðèìåíòàõ ìîæåò áûòü îáóñëîâëåíîñóùåñòâîâàíèåì äâóõ ðàçëè÷íûõ �àç æèäêîñòè:èçîòðîïíîé è èìåþùåé áëèæíèé îðèåíòàöèîííûéïîðÿäîê. Äàííîå ïðåäïîëîæåíèå ïîäòâåðæäàåòñÿíàáëþäåíèåì �îðìèðîâàíèÿ ðåãóëÿðíûõ êëàñòåðîâìàêðî÷àñòèö.�àáîòà âûïîëíåíà ïðè ÷àñòè÷íîé �èíàíñîâîéïîääåðæêå �ÔÔÈ (ãðàíò �01-02-16658) è INTAS(ãðàíò �01-0391). Àâòîðû áëàãîäàðÿò À. Â. ×åðíû�øåâà, À. Â. �àâðèêîâà è È. À. Øàõîâó çà ïðåäîñòàâ�ëåííûå âèäåîçàïèñè ýêñïåðèìåíòîâ.

ËÈÒÅ�ÀÒÓ�À1. J. Chu and R. I., Phys. Rev. Rett. 72, 4009 (1994).2. H. Thomas, G. Morfirr, V. Demmer et at., Phys. Rev.Rett. 73, 652 (1994).3. A. Merzer, T. Trottenberg, and A. Pier, Phys. Rett.A 191, 301 (1994).4. Â. Å. Ôîðòîâ, À. Ï. Íå�åäîâ, Â. Ì. Òîð÷èíñêèé èäð., Ïèñüìà â ÆÝÒÔ 64, 86 (1996).5. À. Ì. Ëèïàåâ, Â. È. Ìîëîòêîâ, À. Ï. Íå�åäîâ è äð.,ÆÝÒÔ 112, 2030 (1997).6. Ya. I. Frenkel, Kineti Theory of Liquid, OxfordUniversity Press, Oxford (1976).7. Å. Ì. Ëè�øèö, Ë. Ï. Ïèòàåâñêèé, Ñòàòèñòè÷å�ñêàÿ �èçèêà, Íàóêà, Ìîñêâà (1979).8. P. Áàëåñêó, �àâíîâåñíàÿ è íåðàâíîâåñíàÿ ñòàòèñ-òè÷åñêàÿ ìåõàíèêà, Íàóêà, Ìîñêâà (1978).9. N. K. Airawadi, Phys. Rep. 57, 241 (1980).10. S. Ihimaru, Rev. Mod. Phys. 54, 1017 (1982).11. H. J. Raverhe and R. D. Mountain, J. Chem. Phys.57, 3987 (1972).12. H. J. Raverhe and R. D. Mountain, J. Chem. Phys.57, 4999 (1972).13. S. Wang and J. A. Crumhansr, J. Chem. Phys. 56,4287 (1972).14. U. Konopka, G. E. Morfirr, and R. Ratke, Phys. Rev.Rett. 84, 891 (2000).15. J. E. Daugherty, R. K. Porteous, M. D. Kirgore et al.,J. Appr. Phys. 72, 3934 (1992).16. J. E. Allen, Phys. Sripta 45, 497 (1992).17. O. S. Vaulina and S. V. Vladimirov, Phys. Prasma 9,835 (2002).18. O. S. Vaulina, S. V. Vladimirov, O. F. Petrov et al.,Phys. Rev. Rett. 88, 245002 (2002).19. V. E. Fortov, O. S. Vaulina, O. F. Petrov et al., Phys.Rev. Lett. 90, 245005 (2003).20. Î. Ñ. Âàóëèíà, Î. Ô. Ïåòðîâ, Â. Å. Ôîðòîâ è äð.,Ôèç. ïëàçìû 29, 698 (2003).21. Â. Å. Ôîðòîâ, Î. Ñ. Âàóëèíà, Î. Ô. Ïåòðîâ è äð.,ÆÝÒÔ 124, 798 (2003).22. J. M. Kosterlitz and D. J. Thouless, J. Phys. C 6, 1181(1973).596



ÆÝÒÔ, òîì 125, âûï. 3, 2004 Àíàëèç ïàðíîé êîððåëÿöèè ìàêðî÷àñòèö : : :23. H. M. Thomas and G. E. Morfill, Nature (London)379, 806 (1996).24. G. E. Morfill, H. M. Thomas, and M. Zuzi, in Adv.Dusty Plasma, ed. by P. K. Shukla, D. A. Mendis, andT. Desai, Word Sientifi Publishing Co., Singapore(1997), p. 99.25. L. I, W. T. Juan, C. H. Chiang et al., in Adv. DustyPlasma, ed. by P. K. Shukla, D. A. Mendis, andT. Desai, Word Sientifi Publishing Co., Singapore(1997), p. 143.26. W. T. Juan, M. H. Chen, and L. I., Phys. Rev. E 64,016402 (2001).27. K. Baghi, Y. C. Andersen, and W. Swope. Phys. Rev.Lett. 76, 255 (1996).28. A. Jaster, Europhys. Lett. 42, 277 (1998).29. K. Zahn and G. Marlet, Phys. Rev. Lett. 85, 3656(2000).30. A. H. Marus and S. A. Rie, Phys. Rev. Lett. 77, 2577(1996).31. O. S. Vaulina, O. F. Petrov V. E. Fortov et al.,submitted to Phys. Rev. Lett.32. Â. Â. Æàõîâñêèé, Â. È. Ìîëîòêîâ, À. Ï. Íå�åäîâ èäð., Ïèñüìà â ÆÝÒÔ 66, 392 (1997).33. Î. Ñ. Âàóëèíà, À. Ï. Íå�åäîâ, Î. Ô. Ïåòðîâ è äð.,ÆÝÒÔ 118, 1319 (2000).

34. À. À. Îâ÷èííèêîâ, Ñ. Ô. Òèìàøåâ, À. À. Áåëûé, Êè�íåòèêà äè��óçèîííî-êîíòðîëèðóåìûõ õèìè÷åñêèõïðîöåññîâ, Õèìèÿ, Ìîñêâà (1986).35. Å. Ì. Ëè�øèö, Ë. Ï. Ïèòàåâñêèé, Ôèçè÷åñêàÿ êè�íåòèêà, Íàóêà, Ìîñêâà (1979).36. N. A. Fuhs, The Mehanis of Aerosors, Dover, NewYork (1964).37. R. T. Farouki and S. Hamaguhi, Phys. Lett. 61, 2973(1992).38. Ìîëåêóëÿðíûå âçàèìîäåéñòâèÿ îò äâóõàòîìíûõìîëåêóë äî áèîïîëèìåðîâ, ïîä ðåä. Á. Ïþëüìàíà,Ìèð, Ìîñêâà (1981).39. I. M. Torrens, Interatomi Potentials, New York�Lon-don (1972).40. M. O. Robbins, K. Kremer, and G. S. Grest, J. Chem.Phys. 88, 3286 (1992).41. E. J. Meijer and D. Frenkel, J. Chem. Phys. 94, 2269(1991).42. S. Hamaguhi, R. T. Farouki, and D. H. E. Dubin,Phys. Rev. E 56, 4671 (1997).43. W. L. Slattery, G. D. Doollen, and H. E. DeWitt, Phys.Rev. A 21, 2087 (1980).44. E. L. Plollo and J. P. Hansen, Phys. Rev. A 8, 3110(1973).45. H. M. Van Horn, Phys. Lett. A 28, 707 (1969).

597


