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ÌÎÄÅËÈ�ÎÂÀÍÈÅ Ï�ÎÖÅÑÑÎÂ ÌÀÑÑÎÏÅ�ÅÍÎÑÀÂ ÑÈÑÒÅÌÀÕ Ñ ÈÇÎÒ�ÎÏÍÛÌ ÏÀ�ÍÛÌÂÇÀÈÌÎÄÅÉÑÒÂÈÅÌ ÌÅÆÄÓ ×ÀÑÒÈÖÀÌÈÎ. Ñ. Âàóëèíà *, Î. Ô. ÏåòðîâÈíñòèòóò òåïëî�èçèêè ýêñòðåìàëüíûõ ñîñòîÿíèé �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê127412, Ìîñêâà, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 4 �åâðàëÿ 2004 ã.Ïðèâåäåíû ðåçóëüòàòû ÷èñëåííîãî èññëåäîâàíèÿ ïðîöåññîâ ìàññîïåðåíîñà â ñèñòåìàõ ìàêðî÷àñòèö, âçàè-ìîäåéñòâóþùèõ ñ ðàçëè÷íûìè òèïàìè èçîòðîïíûõ ïîòåíöèàëîâ. Ïîëó÷åíû ïàðàìåòðû, îòâå÷àþùèå çàòðàíñïîðòíûå ñâîéñòâà íåèäåàëüíûõ äèññèïàòèâíûõ ñèñòåì ñ øèðîêèì êðóãîì ìîäåëüíûõ ïîòåíöèàëîâ.Ïðåäëàãàåòñÿ àïïðîêñèìàöèÿ äëÿ êîý��èöèåíòà äè��óçèè âçàèìîäåéñòâóþùèõ ÷àñòèö. �àññìîòðåíîñîîòíîøåíèå ìåæäó êîý��èöèåíòàìè äè��óçèè è âÿçêîñòè â ñèëüíî íåèäåàëüíûõ ñèñòåìàõ.PACS: 52.27.Gr, 52.27.Lw, 82.70.Dd1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÇàäà÷è, ñâÿçàííûå ñ ïðîöåññàìè ìàññîïåðåíîñàâ äèññèïàòèâíûõ ñèñòåìàõ âçàèìîäåéñòâóþùèõ ÷àñ�òèö, ïðåäñòàâëÿþò çíà÷èòåëüíûé èíòåðåñ â ðàçëè÷�íûõ îáëàñòÿõ íàóêè è òåõíèêè (ãèäðîäèíàìèêà, �è�çèêà ïëàçìû, ìåäèöèíñêàÿ ïðîìûøëåííîñòü, �èçè�êà è õèìèÿ ïîëèìåðîâ è ò. ä.) [1�12℄. Îñíîâíàÿ ïðî�áëåìà ïðè èçó÷åíèè �èçè÷åñêèõ ñâîéñòâ òàêèõ ñèñ-òåì ñâÿçàíà ñ îòñóòñòâèåì àíàëèòè÷åñêîé òåîðèèæèäêîñòè, êîòîðàÿ ìîãëà áû îáúÿñíÿòü åå òåðìî�äèíàìè÷åñêèå ñâîéñòâà, äàâàòü óðàâíåíèå ñîñòîÿ�íèÿ, îïèñûâàòü ÿâëåíèÿ òåïëî- è ìàññîïåðåíîñà èò. ä. [9�12℄. Äðóãàÿ ïðîáëåìà ñîñòîèò â òîì, ÷òîäåéñòâèòåëüíûå ïîòåíöèàëû âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæ�äó ÷àñòèöàìè â áîëüøèíñòâå ñëó÷àåâ íåèçâåñòíû, àòî÷íûé ðàñ÷åò ýíåðãèè ìåæ÷àñòè÷íîãî âçàèìîäåé�ñòâèÿ â ðåàëüíûõ �èçè÷åñêèõ ñèñòåìàõ ïðàêòè÷å�ñêè íåâîçìîæåí [11�17℄. Â íàñòîÿùåå âðåìÿ ïðåîá�ëàäàåò ìíåíèå î íåâîçìîæíîñòè ðåøèòü ýòó çàäà÷ó,îãðàíè÷èâàÿñü ðàìêàìè ìîëåêóëÿðíûõ ïðåäñòàâëå�íèé. Ýòî ïðèâåëî ê ñòàâøåìó ñòàíäàðòíûì ìîäåëü�íîìó ïîäõîäó � êîíöåïöèè ý��åêòèâíûõ ìîäåëü�íûõ ïîëóýìïèðè÷åñêèõ ïîòåíöèàëîâ Ueff äëÿ îïèñà�íèÿ ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè ÷àñòèö. Òàêèå ïîòåíöèà�ëû øèðîêî èñïîëüçóþòñÿ è äëÿ òåîðåòè÷åñêîãî àíà�*E-mail: industpl�redline.ru

ëèçà òðàíñïîðòíûõ õàðàêòåðèñòèê ðåàëüíûõ ñèñ-òåì, è äëÿ èçó÷åíèÿ èõ �èçè÷åñêèõ ñâîéñòâ ïðè ïî�ìîùè êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ. Íàèáîëüøåéïîïóëÿðíîñòüþ ïîëüçóþòñÿ ñòåïåííûå �óíêöèèUeff = �a=rm + b=rn(a, b, n, m � ïîñòîÿííûå, r � ðàññòîÿíèå ìåæäó ÷àñ-òèöàìè), ââåäåííûå �. Ìè ïðèìåðíî 100 ëåò íàçàä.Ïðè ýòîì �îðìà ìîäåëüíûõ ïîòåíöèàëîâ ïî÷òè âñå�ãäà çàäàåòñÿ àïðèîðè, à ïàðàìåòðû âûáðàííîé ìî�äåëüíîé �óíêöèè âîññòàíàâëèâàþòñÿ ïóòåì íàèëó÷�øåãî ñîãëàñîâàíèÿ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíî èçìåðåííû�ìè õàðàêòåðèñòèêàìè èññëåäóåìîé ñðåäû [15�17℄.Â íàñòîÿùåå âðåìÿ ðàçâèòèå òåîðèè ñèëüíîíåèäåàëüíûõ ñèñòåì è ðàçðàáîòêà ïðèáëèæåííûõìîäåëåé äëÿ îïèñàíèÿ æèäêîãî ñîñòîÿíèÿ âåùåñòâàîïèðàþòñÿ íà äâà îñíîâíûõ ïîäõîäà. Ïåðâûé � ïî�ëóýìïèðè÷åñêèé ìåòîä îïðåäåëåíèÿ âçàèìîñâÿçè ïà�ðàìåòðîâ æèäêîñòè äðóã ñ äðóãîì è ñî ñâîéñòâà�ìè èñõîäíûõ êðèñòàëëîâ, îñíîâàííûé íà àíàëîãèÿõìåæäó êðèñòàëëè÷åñêèì è æèäêèì ñîñòîÿíèåì âå�ùåñòâà [9�12℄. Äàííûé ïîäõîä áûë ñ óñïåõîì ïðèìå�íåí â ðàáîòå [18℄ äëÿ ðàçðàáîòêè ãèïîòåòè÷åñêîé ìî�äåëè ñòðîåíèÿ æèäêîñòè ïðè òåìïåðàòóðå, áëèçêîéê òåìïåðàòóðå ïëàâëåíèÿ. Âòîðîé ïîäõîä îñíîâàííà ïîëíîì ñòàòèñòè÷åñêîì ðàñ÷åòå ñâîéñòâ íåèäåàëü�íûõ ñðåä ìåòîäîì ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè ñ èñïîëü�585



Î. Ñ. Âàóëèíà, Î. Ô. Ïåòðîâ ÆÝÒÔ, òîì 126, âûï. 3 (9), 2004çîâàíèåì ìîäåëüíûõ äàííûõ îá ýíåðãèè âçàèìîäåé�ñòâèÿ ÷àñòèö [16; 17℄.Õîðîøåé ýêñïåðèìåíòàëüíîé ìîäåëüþ äëÿ èçó÷å�íèÿ ñâîéñòâ íåèäåàëüíûõ ñèñòåì ÿâëÿåòñÿ ëàáîðà�òîðíàÿ ïûëåâàÿ ïëàçìà, êîòîðàÿ ïðåäñòàâëÿåò ñî�áîé ñëàáîèîíèçîâàííûé ãàç ñ ìàêðî÷àñòèöàìè äèñ�ïåðñíîé �àçû ìèêðîííûõ ðàçìåðîâ [19�23℄. Èññëå�äîâàíèå ñâîéñòâ ïûëåâîé ïëàçìû èìååò òàêæå çíà�÷èòåëüíûé ñàìîñòîÿòåëüíûé èíòåðåñ, ïîñêîëüêó òà�êàÿ ïëàçìà, ñ îäíîé ñòîðîíû, ÿâëÿåòñÿ ðàñïðîñòðà�íåííûì ïðèðîäíûì îáúåêòîì, à ñ äðóãîé, äîñòàòî÷�íî ÷àñòî îáðàçóåòñÿ â ðåçóëüòàòå ðàçëè÷íûõ òåõíî�ëîãè÷åñêèõ ïðîöåññîâ. Ìèêðîííûå ïûëåâûå ÷àñòè�öû â ïëàçìå ìîãóò ïðèîáðåòàòü çíà÷èòåëüíûé ýëåê�òðè÷åñêèé çàðÿä è �îðìèðîâàòü êâàçèñòàöèîíàðíûåïûëåâûå ñòðóêòóðû, ïîäîáíûå æèäêîñòè èëè òâåð�äîìó òåëó. Â îòëè÷èå îò ðåàëüíûõ æèäêîñòåé, ìà�êðî÷àñòèöû ìîãóò áûòü ñíÿòû âèäåîêàìåðîé, ÷òîçíà÷èòåëüíî óïðîùàåò ïðèìåíåíèå ïðÿìûõ áåñêîí�òàêòíûõ ìåòîäîâ äèàãíîñòèêè è äàåò âîçìîæíîñòüäëÿ èçó÷åíèÿ �èçè÷åñêèõ ñâîéñòâ íåèäåàëüíûõ ñè�ñòåì íà êèíåòè÷åñêîì óðîâíå. �àçëè÷èÿ ìåæäó êèíå�òèêîé ìàêðî÷àñòèö â íåèäåàëüíîé ïûëåâîé ïëàçìåè àòîìîâ (èëè ìîëåêóë) â ðåàëüíûõ ìîëåêóëÿðíûõæèäêîñòÿõ îïðåäåëÿþòñÿ, ïðåæäå âñåãî, ðàçëè÷íûìòèïîì ïîòåíöèàëà ìåæ÷àñòè÷íîãî âçàèìîäåéñòâèÿè ñóùåñòâåííûì âëèÿíèåì íåéòðàëîâ îêðóæàþùåãîãàçà íà äèíàìèêó ïûëåâûõ ÷àñòèö â ëàáîðàòîðíîéïëàçìå.Îäíàêî ðåàëüíûå ïîòåíöèàëû âçàèìîäåéñòâèÿìåæäó ïûëåâûìè ÷àñòèöàìè â ïëàçìå òàêæå íåèç�âåñòíû [24�27℄. Ïîýòîìó îïðåäåëåíèå ïàðàìåòðîâ,îòâå÷àþùèõ çà ñîñòîÿíèå ñèñòåìû âçàèìîäåéñòâó�þùèõ ÷àñòèö, ÿâëÿåòñÿ òàêîé æå âàæíîé çàäà÷åéäëÿ �èçèêè íåèäåàëüíîé ïûëåâîé ïëàçìû, êàê è äëÿäðóãèõ îáëàñòåé åñòåñòâåííûõ íàóê. Òàê, íàïðèìåð,â ðàáîòàõ [28; 29℄ áûëè íàéäåíû äâà áåçðàçìåðíûõïàðàìåòðà, êîòîðûå îòâå÷àþò çà ïðîöåññû ìàññîïå�ðåíîñà è �àçîâîå ñîñòîÿíèå â ñèñòåìàõ ñ ýêðàíèðî�âàííûì êóëîíîâñêèì ïîòåíöèàëîì (â ñèñòåìàõ Þêà�âû ïðè � = rp=� < 6�7, ãäå � � äëèíà ýêðàíèðîâà�íèÿ, rp = n�1=3p � ñðåäíåå ìåæ÷àñòè÷íîå ðàññòîÿ�íèå, à np � êîíöåíòðàöèÿ ÷àñòèö). Ýòî � ý��åê�òèâíûé ïàðàìåòð íåèäåàëüíîñòè�� = ��(1 + �+ �2=2) exp(��)	1=2è ïàðàìåòð ìàñøòàáèðîâàíèÿ� = ��1fr eZp �(1 + �+ �2=2) exp(��)np=�mp	1=2 :Çäåñü Zp è mp � çàðÿä è ìàññà ïûëåâîé ÷àñòèöû,

� = (Zpe)2Trp� êóëîíîâñêèé ïàðàìåòð íåèäåàëüíîñòè, T � òåì�ïåðàòóðà, à �fr � êîý��èöèåíò òðåíèÿ ïûëåâûõ÷àñòèö, õàðàêòåðèçóþùèé èõ ñòîëêíîâåíèÿ ñ íåé�òðàëàìè îêðóæàþùåãî ãàçà [30; 31℄. Ïðîâåðêà ñîîò�âåòñòâèÿ äàííîé ÷èñëåííîé ìîäåëè (ïðîòÿæåííàÿîäíîðîäíàÿ ñèñòåìà ñ ýêðàíèðîâàííûì èçîòðîïíûìâçàèìîäåéñòâèåì ìåæäó ÷àñòèöàìè) óñëîâèÿì ëàáî�ðàòîðíûõ ýêñïåðèìåíòîâ â ïûëåâîé ïëàçìå ãàçîâûõðàçðÿäîâ ðàçëè÷íûõ òèïîâ áûëà âûïîëíåíà â ðàáî�òàõ [32�34℄. Ýêñïåðèìåíòàëüíûå èññëåäîâàíèÿ ïîêà�çàëè, ÷òî äèíàìèêà ïûëåâûõ ÷àñòèö â òàêîé ïëàçìåìîæåò áûòü îïèñàíà äâóìÿ îñíîâíûìè ïàðàìåòðàìè�� è �, îäíàêî îïðåäåëåíèå ïàðàìåòðîâ ïîòåíöèàëàìåæ÷àñòè÷íîãî âçàèìîäåéñòâèÿ âîçìîæíî ëèøü ïðèíàëè÷èè äîïîëíèòåëüíîé èí�îðìàöèè î åãî �îðìå.Òàêèì îáðàçîì, áûëî îòìå÷åíî, ÷òî ïðîöåññûìàññîïåðåíîñà è ïðîñòðàíñòâåííàÿ êîððåëÿöèÿ ÷àñ�òèö â ñèñòåìàõ Þêàâû (� < 6�7) îïðåäåëÿþòñÿ îò�íîøåíèåì âòîðîé ïðîèçâîäíîé U 00 ïàðíîãî ïîòåí�öèàëà U(r) â òî÷êå ñðåäíåãî ìåæ÷àñòè÷íîãî ðàñ�ñòîÿíèÿ rp ê òåìïåðàòóðå ÷àñòèö T . Ïðè ýòîì êàêïðîöåññ êðèñòàëëèçàöèÿ�ïëàâëåíèå (�� � 102�106),òàê è �îðìèðîâàíèå ðåãóëÿðíûõ êëàñòåðîâ ìàêðî�÷àñòèö (�� � 22�25) íàáëþäàþòñÿ â ìîäåëèðóåìûõñèñòåìàõ ïðè �èêñèðîâàííûõ çíà÷åíèÿõ ý��åêòèâ�íûõ ïàðàìåòðîâ �� [28; 29℄. Ëîãè÷íî ïðåäïîëîæèòü,÷òî ïðè îïðåäåëåííûõ óñëîâèÿõ äàííûå ñâîéñòâà âû�ïîëíÿþòñÿ äëÿ áîëåå øèðîêîãî êðóãà ïîòåíöèàëîâ,îïèñûâàþùèõ ïàðíûå âçàèìîäåéñòâèÿ. Äëÿ ïðîâåð�êè ýòîãî ïðåäïîëîæåíèÿ â íàñòîÿùåé ðàáîòå áûëèïðîâåäåíû ÷èñëåííûå ðàñ÷åòû êîý��èöèåíòîâ ìàñ�ñîïåðåíîñà è ïàðíûõ êîððåëÿöèîííûõ �óíêöèé âñèñòåìàõ ñ ðàçëè÷íûìè ìîäåëÿìè ðàäèàëüíûõ îò�òàëêèâàþùèõ ïîòåíöèàëîâ. Ïðåäñòàâëåíî ñðàâíåíèåïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ ñ ðàñ÷åòàìè êîý��èöèåí�òîâ äè��óçèè è ïàðíûõ êîððåëÿöèîííûõ �óíêöèéäëÿ ñèñòåì ñ ïàðíûìè ïîòåíöèàëàìè, ìîäåëèðóþùè�ìè ïðèòÿæåíèå ìåæäó ÷àñòèöàìè. Âûïîëíåí àíàëèçèìåþùèõñÿ ÷èñëåííûõ äàííûõ è ðåçóëüòàòîâ èçìå�ðåíèé êîý��èöèåíòîâ ïåðåíîñà äëÿ ýëåìåíòàðíûõæèäêîñòåé (òàêèõ êàê ìåòàëëû è èíåðòíûå ãàçû).2. ÏÀ�ÀÌÅÒ�Û ×ÈÑËÅÍÍÎÉ ÇÀÄÀ×ÈÌîäåëèðîâàíèå òðàíñïîðòà ìàêðî÷àñòèö â ïû�ëåâîé ïëàçìå òðåáóåò ïðèìåíåíèÿ ìåòîäà ìîëåêó�ëÿðíîé äèíàìèêè, îñíîâàííîãî íà ðåøåíèè ñèñòå�ìû äè��åðåíöèàëüíûõ óðàâíåíèé ñ ñèëîé Ëàíæå�âåíà Fbr . Äàííàÿ ñèëà ó÷èòûâàåò òîë÷êè îêðóæàþ�586



ÆÝÒÔ, òîì 126, âûï. 3 (9), 2004 Ìîäåëèðîâàíèå ïðîöåññîâ ìàññîïåðåíîñà : : :ùèõ ìîëåêóë ãàçà èëè äðóãèå ñëó÷àéíûå ïðîöåññû,ïðèâîäÿùèå ê óñòàíîâëåíèþ ðàâíîâåñíîé (ñòàöèî�íàðíîé) êèíåòè÷åñêîé òåìïåðàòóðû T ïûëåâûõ ÷àñ�òèö, õàðàêòåðèçóþùåé ýíåðãèþ èõ ñòîõàñòè÷åñêîãî(òåïëîâîãî) äâèæåíèÿ [7; 35; 36℄. Äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿìèêðîñêîïè÷åñêèõ òðàíñïîðòíûõ ïðîöåññîâ â îäíî�ðîäíûõ ïðîòÿæåííûõ îáëàêàõ âçàèìîäåéñòâóþùèõ÷àñòèö îáû÷íî èñïîëüçóþò ïåðèîäè÷åñêèå ãðàíè÷�íûå óñëîâèÿ è íàðÿäó ñî ñëó÷àéíûìè ñèëàìè Fbró÷èòûâàþò ñèëû ïàðíîãî ìåæ÷àñòè÷íîãî âçàèìî�äåéñòâèå Fint [28; 32�36℄:mp d2lkdt2 =Xj Fint(l)jl=jlk�lj j lk � ljjlk � lj j ��mp�fr dlkdt +Fbr; (1)ãäå l = jlk � lj j � ìåæ÷àñòè÷íîå ðàññòîÿíèå, àFint = ��U=�l � ñèëà, âîçíèêàþùàÿ çà ñ÷åò ïàðíî�ãî âçàèìîäåéñòâèÿ. Ïðèíÿòî ñ÷èòàòü, ÷òî ïûëåâûå÷àñòèöû â ïëàçìå âçàèìîäåéñòâóþò äðóã ñ äðóãîìïîñðåäñòâîì ýêðàíèðîâàííîãî êóëîíîâñêîãî ïîòåí�öèàëà (òèïà ïîòåíöèàëà Þêàâû):U = a0 exp(�r=�)r : (2)Çäåñü r � ðàññòîÿíèå, à a0 � íåêîòîðûé ïàðàìåòð,ðàâíûé (eZp)2 äëÿ äâóõ îäèíàêîâûõ ÷àñòèö ñ çàðÿ�äîì eZp (e � çàðÿä ýëåêòðîíà). Äàííîå ïðåäïîëî�æåíèå õîðîøî ñîãëàñóåòñÿ êàê ñ ðåçóëüòàòàìè èçìå�ðåíèé ñèë âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó äâóìÿ ïûëåâûìè÷àñòèöàìè [24℄, òàê è ñ ÷èñëåííûìè ðàñ÷åòàìè ñòðóê�òóðû ýêðàíèðóþùåãî îáëàêà [25℄ òîëüêî íà íåáîëü�øèõ ðàññòîÿíèÿõ îò ÷àñòèöû r < 5�D, ãäå �D � ðà�äèóñ Äåáàÿ ïëàçìû. Ñ ðîñòîì ðàññòîÿíèÿ r ý��åêòýêðàíèðîâêè îñëàáåâàåò, è ïðè r � �D ïîòåíöèàë Uïðèîáðåòàåò ñòåïåííóþ àñèìïòîòèêó: U / r�2 [26℄èëè U / r�3 [27℄.Óïîìÿíóòûå èññëåäîâàíèÿ [24�27℄ îòíîñÿòñÿ êñëó÷àþ óåäèíåííûõ ïûëåâûõ ÷àñòèö â ïëàçìå. Íàíàñòîÿùèé ìîìåíò îêîí÷àòåëüíî íåÿñíî, êàê âëèÿ-þò íà �îðìó ïîòåíöèàëà ìåæ÷àñòè÷íîãî âçàèìî�äåéñòâèÿ íàëè÷èå äðóãèõ ÷àñòèö â ïûëåâîì îáëàêå,ïðîöåññû èîíèçàöèè ãàçà, ñòîëêíîâåíèÿ ýëåêòðîíîâ(èîíîâ) ñ íåéòðàëàìè îêðóæàþùåãî ãàçà è ìíîæå�ñòâî äðóãèõ �àêòîðîâ. Ïîýòîìó äëÿ àíàëèçà òðàíñ�ïîðòíûõ õàðàêòåðèñòèê íåèäåàëüíûõ ñèñòåì áûëèâûáðàíû ðàçëè÷íûå ïîòåíöèàëû, íàèáîëåå ÷àñòî èñ�ïîëüçóåìûå äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ îòòàëêèâàíèÿ â êè�íåòèêå âçàèìîäåéñòâóþùèõ ÷àñòèö [3�7℄. Äàííûåìîäåëè ïðåäñòàâëÿëè ñîáîé ðàçëè÷íûå êîìáèíàöèèñòåïåííûõ è ýêñïîíåíöèàëüíûõ �óíêöèé:U = Ua1(rp=r)n; (3)

U = U [a1 exp(��1r=rp) + a2 exp(��2r=rp)℄ ; (4)U = U [a1 exp(��1r=rp) + a2(rp=r)n℄ : (5)Çäåñü a1, a2, �1, �2 è n � ïàðàìåòðû, âàðüèðóåìûåâ íàøèõ ðàñ÷åòàõ, à U = a0=r � êóëîíîâñêèé ïî�òåíöèàë. Ñ òî÷êè çðåíèÿ �èçèêè ïûëåâîé ïëàçìû,êðîìå ïîòåíöèàëà (2), îñîáûé èíòåðåñ ïðåäñòàâëÿ�þò ìîäåëè (4) è (5) (ïîñëåäíÿÿ ïðè n = 1 è n = 2),êîòîðûå ïîçâîëÿþò ó÷åñòü ý��åêò îñëàáëåíèÿ ýêðà�íèðîâàíèÿ ñ óâåëè÷åíèåì ðàññòîÿíèÿ ìåæäó ÷àñòè�öàìè [24�27℄.Äëÿ àíàëèçà òðàíñïîðòíûõ õàðàêòåðèñòèê â ñèñ-òåìàõ ÷àñòèö, âçàèìîäåéñòâóþùèõ ñ ðàçëè÷íûìè òè�ïàìè ïîòåíöèàëîâ (2)�(5), òðåõìåðíûå óðàâíåíèÿäâèæåíèÿ (1) ðåøàëèñü äëÿ ðàçíûõ ý��åêòèâíûõïàðàìåòðîâ, ââåäåííûõ ïî àíàëîãèè ñ ïàðàìåòðàìè,ïîëó÷åííûìè äëÿ ñèñòåì Þêàâû, à èìåííî, äëÿ ý���åêòèâíîãî ïàðàìåòðà íåèäåàëüíîñòè�� = (Q�p)2=Trp (6)è ïàðàìåòðà ìàñøòàáèðîâàíèÿ� = !�=�fr; (7)ãäå õàðàêòåðíàÿ ÷àñòîòà ñòîëêíîâåíèé ìåæäó ìàê-ðî÷àñòèöàìè çàäàâàëàñü ñîîòíîøåíèåì!� = Q�p(np=�mp)1=2; (8)à Q�p � ý��åêòèâíûé çàðÿä ÷àñòèö, � îïðåäåëÿëñÿêàê Q�p = [U 00=2np℄1=2 : (9)Îòìåòèì, ÷òî ý��åêòèâíûé çàðÿä ÷àñòèö íå èìååòîñîáîãî �èçè÷åñêîãî ñìûñëà, à èñïîëüçîâàíèå îáî�çíà÷åíèÿ (9) ïîçâîëÿåò ñîõðàíÿòü ââåäåííûå ïàðà�ìåòðû (��, �, !�) â íåèçìåííîì âèäå äëÿ âñåõ òèïîâàíàëèçèðóåìûõ ïîòåíöèàëîâ (2)�(5). Äëÿ ïîòåíöèà�ëà Þêàâû (2) ý��åêòèâíûé çàðÿä ìîæíî çàïèñàòüâ âèäå Q�p = eZp(1 + �+ �2=2)1=2 exp(��=2):Îñíîâíûå ðàñ÷åòû ïðîâîäèëèñü äëÿ 125 íåçàâè�ñèìûõ ÷àñòèö â öåíòðàëüíîé ñ÷åòíîé ÿ÷åéêå, ïðèýòîì ïîëíîå ÷èñëî ÷àñòèö ïðè ðàñ÷åòå ïàðíîãî âçàè�ìîäåéñòâèÿ äîñòèãàëî âåëè÷èíû ïîðÿäêà 3000. Äëÿïîòåíöèàëà Þêàâû ïàðàìåòð ìàñøòàáèðîâàíèÿ çà�äàâàëñÿ ðàâíûì � = 2:4 è � = 4:8. Âûáîð âåëè÷è�íû � îïðåäåëÿëñÿ óñëîâèåì êîððåêòíîãî ìîäåëèðî�âàíèÿ äèíàìèêè òàêèõ ñèñòåì (ðàçìåð ñ÷åòíîé ÿ÷åé�êè R � �) [37℄. Ïîòåíöèàë ìåæ÷àñòè÷íîãî âçàèìî�äåéñòâèÿ îáðåçàëñÿ íà ðàññòîÿíèÿõ Lut = 4rp. Äëÿ587



Î. Ñ. Âàóëèíà, Î. Ô. Ïåòðîâ ÆÝÒÔ, òîì 126, âûï. 3 (9), 2004ïðîâåðêè íåçàâèñèìîñòè ðåçóëüòàòîâ ðàñ÷åòà îò ÷èñ�ëà ÷àñòèö è äëèíû îáðåçàíèÿ ïîòåíöèàëà áûëè âû�ïîëíåíû äîïîëíèòåëüíûå òåñòîâûå âû÷èñëåíèÿ äëÿ512 íåçàâèñèìûõ ÷àñòèö ïðè Lut = 7rp â ñèñòåìàõ ñ�� = 1:5, 17.5, 25, 49 è 92. Îòêëîíåíèå ìåæäó ðåçóëü�òàòàìè äàííûõ ðàñ÷åòîâ íå ïðåâûøàëî ÷èñëåííîéîøèáêè è íàõîäèëîñü â ïðåäåëàõ �(1�3)%. Ïîäðîá�íîå îïèñàíèå ïðîöåäóðû ÷èñëåííîãî ýêñïåðèìåíòàäàíî â ðàáîòàõ [28; 33; 34℄. Âåëè÷èíà ïàðàìåòðà ìàñ�øòàáèðîâàíèÿ âàðüèðîâàëàñü â ïðåäåëàõ îò � � 0:04äî � � 3:6, òèïè÷íûõ äëÿ óñëîâèé ýêñïåðèìåíòîâ âïëàçìå ãàçîâûõ ðàçðÿäîâ. Âåëè÷èíà ý��åêòèâíîãîïàðàìåòðà �� ìåíÿëàñü îò 1 äî 110.×èñëåííûå ðàñ÷åòû ïîêàçàëè, ÷òî ý��åêòèâíûéïàðàìåòð �� ïîëíîñòüþ îòâå÷àåò çà ïðîöåññû ìàñ�ñîïåðåíîñà, �îðìèðîâàíèå ïîðÿäêà è èõ �àçîâîå ñî�ñòîÿíèå â ìîäåëèðóåìûõ ñèñòåìàõ, åñëè âûïîëíÿåò�ñÿ ýìïèðè÷åñêîå óñëîâèå äàëüíîäåéñòâèÿ2� jU 0(rp)j > jU 00(rp)j rp; (10)êîòîðîå â ïåðâîì (ëèíåéíîì) ïðèáëèæåíèè îïðåäå�ëÿåò óñëîâèÿ, êîãäà ñèëà ïàðíîãî ìåæ÷àñòè÷íîãîâçàèìîäåéñòâèÿ íà ñðåäíåì ìåæ÷àñòè÷íîì ðàññòîÿ-íèè áîëüøå õàðàêòåðíîé ñèëû, âîçíèêàþùåé ïðè ý���åêòèâíûõ ñòîëêíîâåíèÿõ ìàêðî÷àñòèö ñ ó÷åòîì âå�ðîÿòíîñòè (!�) òàêèõ ñòîëêíîâåíèé.3. ÔÎ�ÌÈ�ÎÂÀÍÈÅ ÓÏÎ�ßÄÎ×ÅÍÍÛÕÑÒ�ÓÊÒÓ�Äëÿ àíàëèçà �îðìèðîâàíèÿ ïîðÿäêà â ìîäåëè�ðóåìûõ ñèñòåìàõ èñïîëüçîâàëèñü ïàðíàÿ êîððåëÿöè�îííàÿ �óíêöèÿ g(r) è ñòðóêòóðíûé �àêòîð S(q).Èëëþñòðàöèÿ ñðàâíåíèÿ �îðìû ïàðíûõ êîððåëÿ�öèîííûõ �óíêöèé g(r), ðàññ÷èòàííûõ äëÿ ðàçíûõìîäåëüíûõ ïîòåíöèàëîâ, ïîä÷èíÿþùèõñÿ ýìïèðè÷å�ñêîìó óñëîâèþ (10), ïîêàçàíà íà ðèñ. 1 äëÿ äâóõ çíà�÷åíèé ïàðàìåòðà �� ïðè ðàçëè÷íûõ �. Çàâèñèìîñòèâåëè÷èíû ïåðâûõ ìàêñèìóìîâ (g1, S1) äëÿ êîððåëÿ�öèîííûõ �óíêöèé g(r), S(q) îò âåëè÷èíû �� ïðè�âåäåíû íà ðèñ. 2, ãäå óêàçàíû èíòåðâàëû àáñîëþò�íûõ îòêëîíåíèé ïðåäñòàâëåííûõ âåëè÷èí äëÿ ðàç�ëè÷íûõ ïàðàìåòðîâ ìàñøòàáèðîâàíèÿ � = 0:04�3.6è ïîòåíöèàëîâ (2)�(5). Äëÿ ñðàâíåíèÿ ðåçóëüòàòîâðàñ÷åòà ïàðíîé êîððåëÿöèè ÷àñòèö â ìîäåëèðóåìûõäèññèïàòèâíûõ ñèñòåìàõ (�fr 6= 0) ñ ðåøåíèåì îáðà�òèìûõ óðàâíåíèé äâèæåíèÿ äëÿ äèñïåðñèîííûõ ñèñ-òåì Þêàâû (�fr = 0, � !1) è ñ ðåçóëüòàòàìè, ïîëó�÷åííûìè â ðàìêàõ ìîäåëè îäíîêîìïîíåíòíîé ïëàç�ìû (ÎÊÏ), íà ðèñ. 2 òàêæå ïîêàçàíû çíà÷åíèÿ ìàê�ñèìóìîâ äëÿ �óíêöèé g(r), S(q), íàéäåííûå â ðàáî�òàõ [38; 39℄.

Γ∗ = 17.5

Γ∗ = 77

0

1

2

1 2

g(r/rp)

r/rp�èñ. 1. Èëëþñòðàöèÿ ïàðíûõ êîððåëÿöèîííûõ�óíêöèé g(r=rp) äëÿ ðàçëè÷íûõ ìîäåëüíûõ ïîòåí-öèàëîâ è ïàðàìåòðîâ � è ��: äëÿ �� = 77: ñïëîøíàÿëèíèÿ � � = 0:14, U=U = exp(�4:8r=rp); 4 � � == 0:14, U=U = 0:1 exp(�2:4r=rp) + exp(�4:8r=rp);� � � = 1:22, U=U = exp(�4:8r=rp) + 0:05rp=r;äëÿ �� = 17:5: ñïëîøíàÿ ëèíèÿ � � = 1:22,U=U = exp(�2:4r=rp); 4 � � = 1:22, U=U == 0:1 exp(�2:4r=rp) + exp(�4:8r=rp); � � � = 0:14,U=U = 0:05(r=rp)3

1

2

3

40 60 80 100 1200
Γ∗

20�èñ. 2. Çàâèñèìîñòü ïåðâûõ ìàêñèìóìîâ S1 (æèð-íàÿ ëèíèÿ) ñòðóêòóðíîãî �àêòîðà è g1 (òîíêàÿëèíèÿ) ïàðíîé êîððåëÿöèîííîé �óíêöèè îò ��,N � âåëè÷èíà g1 â äèñïåðñèîííîé ìîäåëè Þêàâû(�fr = 0) [38℄, 4 � g1 â ìîäåëè ÎÊÏ [39℄, Æ �âåëè÷èíà S1 â ìîäåëè ÎÊÏ [39℄. Íà ðèñóíêå äàíûèíòåðâàëû àáñîëþòíûõ îòêëîíåíèé äëÿ ðàçëè÷íûõ� = 0:04�3:6 è ðàçëè÷íûõ ïîòåíöèàëîâ, ïîä÷èíÿþ-ùèõñÿ óñëîâèþ (10)588



ÆÝÒÔ, òîì 126, âûï. 3 (9), 2004 Ìîäåëèðîâàíèå ïðîöåññîâ ìàññîïåðåíîñà : : :Àíàëèç ðåçóëüòàòîâ ÷èñëåííîãî ìîäåëèðîâàíèÿïîêàçûâàåò, ÷òî ïðîñòðàíñòâåííàÿ êîððåëÿöèÿ ìàê-ðî÷àñòèö â ìîäåëèðóåìûõ ñèñòåìàõ íå çàâèñèò îòòðåíèÿ (�fr) è ïîëíîñòüþ îïðåäåëÿåòñÿ âåëè÷èíîéý��åêòèâíîãî ïàðàìåòðà �� îò ãàçîîáðàçíîãî ñîñ-òîÿíèÿ ñèñòåìû (�� � 1) äî òî÷êè åå êðèñòàë�ëèçàöèè (�� � 102�104), ãäå äëÿ âñåõ àíàëèçèðó�åìûõ ñëó÷àåâ íàáëþäàëîñü �îðìèðîâàíèå îáúåì�íî-öåíòðèðîâàííîé êóáè÷åñêîé (ÎÖÊ) ñòðóêòóðû.Ïîëîæåíèå ïåðâûõ ìàêñèìóìîâ (dg1, dS1) êîððåëÿ�öèîííûõ �óíêöèé (g(r), S(q)) äëÿ êðèñòàëëè÷åñêîéñòðóêòóðû ñîîòâåòñòâîâàëî ÎÖÊ-ðåøåòêå:dg1 � �3p3 =4np�1=3 ; dS1 � 2� �p2np�1=3 :�åçêîå óâåëè÷åíèå (ñêà÷êè) âåëè÷èíû ïåðâûõìàêñèìóìîâ g(r) è S(q) îò 2.65 äî 3.1 íàáëþ�äàëîñü â äèàïàçîíå èçìåíåíèÿ íîðìèðîâàííîãîïàðàìåòðà �� íåèäåàëüíîñòè îò òî÷êè êðèñòàëëè�çàöèè �� � 102�104 ê òî÷êå ïëàâëåíèÿ ñèñòåìû��m � 106�107 (ðèñ. 2). Òàêèì îáðàçîì, âåëè÷è�íà ��m � 104:5(�2) ìîæåò ÿâëÿòüñÿ êðèòåðèåì�àçîâîãî ïðåâðàùåíèÿ æèäêîñòíîé ñèñòåìû âîáúåìíî-öåíòðèðîâàííóþ êóáè÷åñêóþ ðåøåòêó.Ïîñêîëüêó âåëè÷èíà ��m � 104:5 (�2%) íå çà�âèñèò îò âÿçêîñòè îêðóæàþùåãî ãàçà, äàííûé êðè�òåðèé íàõîäèòñÿ â ñîãëàñèè ñ ðåçóëüòàòàìè ìîäåëè�ðîâàíèÿ êðèñòàëëèçàöèè ñèñòåì Þêàâû ìåòîäàìèìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè, íå ó÷èòûâàþùèìè òðåíèå÷àñòèö [38�41℄. Îòêëîíåíèÿ ðåçóëüòàòîâ ýòèõ ðàñ÷å�òîâ îò ��m � 104:5 âàðüèðóþòñÿ â ïðåäåëàõ �5%è ìîãóò áûòü ñâÿçàíû ñ ðàçëè÷èåì â ÷èñëåííûõ ìå�òîäàõ, èñïîëüçóåìûõ äëÿ àíàëèçà ñèñòåìû (ðàçíîãî÷èñëà ÷àñòèö, øàãà èíòåãðèðîâàíèÿ è ò. ä.), à òàêæåâûáîðîì âåëè÷èíû �� ëèáî â òî÷êå ïëàâëåíèÿ, ëèáîâ òî÷êå êðèñòàëëèçàöèè ñèñòåìû. Ïîëó÷åííîå çíà÷å�íèå ��m � 104:5 (�2%) òàêæå íàõîäèòñÿ â ñîãëàñèè ñðåçóëüòàòàìè òåîðåòè÷åñêîé ðàáîòû [42℄, ãäå äëÿ ïà�ðàìåòðà íåèäåàëüíîñòè íà ëèíèè �àçîâîãî ïåðåõîäàâ ìîäåëè ÎÊÏ ïðèâîäèòñÿ çíà÷åíèå 105(�3%), êî�òîðîå óäîâëåòâîðÿåò ðàñ÷åòàì â ðàìêàõ ðàçëè÷íûõêðèòåðèåâ �àçîâûõ ïåðåõîäîâ æèäêîñòü�êðèñòàëë(êðèñòàëëèçàöèÿ) [43℄ è êðèñòàëë�æèäêîñòü (ïëàâ�ëåíèå) [44℄.Â çàêëþ÷åíèå îòìåòèì, ÷òî ïîñêîëüêó �îðìàèññëåäóåìûõ êîððåëÿöèîííûõ �óíêöèé g(r), ïîä�÷èíÿþùèõñÿ óñëîâèþ (10), îïðåäåëÿåòñÿ âåëè÷è�íîé ý��åêòèâíîãî ïàðàìåòðà ��, ìåòîäû âîññòà�íîâëåíèÿ ïàðíîãî ïîòåíöèàëà ìåæ÷àñòè÷íîãî âçà�èìîäåéñòâèÿ èç èçìåðåíèé ñòðóêòóðíîãî �àêòîðà,îñíîâàííûå íà ïðèìåíåíèè ãèïåðöåïíîãî ïðèáëèæå�íèÿ [5, 6, 39℄, íåïðèãîäíû äëÿ àíàëèçèðóåìûõ ñè�

ñòåì. Ïîëó÷åííûé ðåçóëüòàò ìîæåò îáúÿñíèòü øè�ðîêîå ðàñïðîñòðàíåíèå ðàçëè÷íûõ �åíîìåíîëîãè÷å�ñêèõ êðèòåðèåâ êðèñòàëëèçàöèè è ïëàâëåíèÿ, óñòà�íàâëèâàþùèõ �èêñèðîâàííûå çíà÷åíèÿ ìàêñèìó�ìîâ êîððåëÿöèîííûõ �óíêöèé èëè îòíîøåíèé ìåæ�äó èõ ìàêñèìàëüíûìè è ìèíèìàëüíûìè (ïðè r 6= 0)çíà÷åíèÿìè íà ëèíèÿõ �àçîâûõ ïåðåõîäîâ âíå çàâè�ñèìîñòè îò òèïà ïîòåíöèàëà ìåæ÷àñòè÷íîãî âçàèìî�äåéñòâèÿ.4. ÝÂÎËÞÖÈß Ï�ÎÖÅÑÑÎÂÌÀÑÑÎÏÅ�ÅÍÎÑÀÂ îòëè÷èå îò �àçîâîãî ñîñòîÿíèÿ, ïðîöåññû ìàñ�ñîïåðåíîñà â ìîäåëèðóåìûõ ñèñòåìàõ îïðåäåëÿþòñÿäâóìÿ îñíîâíûìè ïàðàìåòðàìè: �� è � (ñì. ðèñ. 3�5).Äëÿ àíàëèçà êîý��èöèåíòà äè��óçèè ìàêðî÷àñòèöD = limt!1D(t) è ýâîëþöèè èõ ìàññîïåðåíîñà âîâðåìåíè D(t) èñïîëüçîâàëîñü ñîîòíîøåíèåD(t) = hh�l(t)2iN it=6t; (11)ãäå �l = �l(t) � ñìåùåíèå îòäåëüíîé ÷àñòèöû, à h ióñðåäíåíèå ïî àíñàìáëþ N è ïî âñåì âðåìåííûì îò�ðåçêàì äëèòåëüíîñòüþ t çà ïîëíîå âðåìÿ èçìåðåíèé.Íà ðèñ. 3 ïðåäñòàâëåíà çàâèñèìîñòü îòíîøåíèÿ�óíêöèè D(t) äëÿ çàðÿæåííûõ ÷àñòèö ê êîý��è�öèåíòó äè��óçèè íåâçàèìîäåéñòâóþùèõ ¾áðîóíîâ�ñêèõ¿ ÷àñòèö D0 = T=�frmp îò âðåìåíè (â îáðàòíûõâðåìåíàõ òîðìîæåíèÿ ��1fr ) äëÿ ñèñòåì ñ ðàçëè÷íû�ìè ïàðíûìè ïîòåíöèàëàìè è ïàðàìåòðàìè �. Êðè�âàÿ 6 ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé òî÷íîå ðåøåíèå óðàâíåíèÿËàíæåâåíà ïðè îòñóòñòâèè âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó÷àñòèöàìè [7℄:D(t)=D0 = 1� 1� exp(��frt)�frt : (12)Òàêèì îáðàçîì, äëÿ íåâçàèìîäåéñòâóþùèõ ÷àñòèöíà áîëüøèõ ïî ñðàâíåíèþ ñ îáðàòíîé ÷àñòîòîé òðå�íèÿ âðåìåíàõ (�frt � 1) �óíêöèÿ D(t) = D0, â òîâðåìÿ êàê íà ìàëûõ âðåìåíàõ (�frt � 1) ïðîÿâëÿ�åòñÿ áàëëèñòè÷åñêèé õàðàêòåð äâèæåíèÿ ÷àñòèöû,h�l(t)2i � 3T t2=mp, òàê ÷òî D(t) / t.Ïðè íàëè÷èè âçàèìîäåéñòâèÿ ïîâåäåíèå �óíê�öèè D(t) íà ìàëûõ âðåìåíàõ îñòàåòñÿ òåì æå, à îò�íîøåíèå D(t)=D0 äëÿ âðåìåí t < tmax=2 îïðåäåëÿ�åòñÿ �îðìóëîé (12) äëÿ íåâçàèìîäåéñòâóþùèõ ÷àñ�òèö (ñì. ðèñ. 3). Çàòåì �óíêöèÿ D(t) äîñòèãàåò ìàê�ñèìóìà Dmax, çíà÷åíèå â êîòîðîì ìîæíî èñïîëüçî�âàòü äëÿ àíàëèçà ïðîöåññîâ ìàññîïåðåíîñà íà ìàëûõâðåìåíàõ íàáëþäåíèÿ. Çàìåòèì, ÷òî êîý��èöèåíò589
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�èñ. 3. Çàâèñèìîñòü îòíîøåíèÿ D(t)=D0 îò t�fräëÿ ïîòåíöèàëà Þêàâû (� = 2:4) ïðè ðàçëè÷íûõçíà÷åíèÿõ ïàðàìåòðà � è ��: 1 � � = 1:2, �� = 80;2 � � = 0:14, �� = 80; 3 � � = 0:14, �� = 60;4 � � = 0:14, �� = 30; 5 � � = 0:04, �� = 80;6 � D(t)=D0, âû÷èñëåííîå ïî �îðìóëå (12). Òðå-óãîëüíèêàìè íà ðèñóíêå îáîçíà÷åíû òî÷êè ðàñ÷åòàäëÿ � = 0:14, U=U = exp(�4:8r=rp) + 0:05rp=r è�� = 60 è �� = 80, ñîîòâåòñòâåííî, âäîëü êðèâûõ 3è 2Dmax îêàçûâàåòñÿ ìåíüøå D0 è ñòðåìèòñÿ ê ïîñëåä�íåìó ïðè óâåëè÷åíèè âÿçêîñòè îêðóæàþùåãî ãàçà�fr. Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî íè îòíîøåíèå Dmax=D0,íè âåëè÷èíà tmax�fr íå çàâèñÿò îò ïàðàìåòðà ��. Ýì�ïèðè÷åñêàÿ àïïðîêñèìàöèÿ ÷èñëåííûõ äàííûõ äëÿòåõ êðèâûõ D(t), êîòîðûå ìîíîòîííî óáûâàþò ïîñ-ëå äîñòèæåíèÿ ñâîåé ìàêñèìàëüíîé âåëè÷èíû, äàåòäëÿ �óíêöèè Dmax(�) ñëåäóþùåå ñîîòíîøåíèå:Dmax � D01 + b� ; (13)à äëÿ ïîëîæåíèÿ tmax ìàêñèìóìà D(t) â ñëó÷àå ñëà�áîäèññèïàòèâíûõ ñèñòåì ñ � > 1:tmax�fr = �((b�)2 � 1)1=2 ; (14)ãäå b = 4. Ïðåäëàãàåìûå ñîîòíîøåíèÿ (13), (14) ñòî÷íîñòüþ äî 5% îïèñûâàþò äàííûå ÷èñëåííîãî ìî�äåëèðîâàíèÿ è ïîëó÷åíû èç ðåøåíèÿ çàäà÷è äâèæå�íèÿ îäíîìåðíîãî îñöèëëÿòîðà, ÷àñòîòà êîòîðîãî ïîä�÷èíÿåòñÿ ñîîòíîøåíèþ!2 = 2jU 00(rp)j�mp � 4!�2 (15)

è ñîîòâåòñòâóåò õàðàêòåðíîé ÷àñòîòå êîëåáàíèé ÷àñ�òèö â îáúåìíî-öåíòðèðîâàííîé êðèñòàëëè÷åñêîé ðå�øåòêå [28℄. Âåëè÷èíà ! áëèçêà ê ñðåäíåé ìîäå êîëå�áàíèé ÷àñòèö â æèäêîñòíûõ ñèñòåìàõ Þêàâû, ïîëó�÷åííîé ïóòåì îáðàáîòêè àâòîêîððåëÿöèîííûõ �óíê�öèé èõ ñêîðîñòåé [45℄:!2 � 2!2? + !2k4� ;ãäå !? è !k � ïîïåðå÷íàÿ è ïðîäîëüíàÿ ìîäû êîëå�áàíèé.Ýâîëþöèÿ èññëåäóåìûõ �óíêöèé D(t) èëëþñòðè�ðóåò äèíàìèêó ïðèáëèæåíèÿ ìîäåëèðóåìîé ñèñòå�ìû ê ñîñòîÿíèþ ñòàòèñòè÷åñêîãî ðàâíîâåñèÿ â ñëó�÷àå åå ìàëûõ îòêëîíåíèé îò ýòîãî ñîñòîÿíèÿ. �àñ�÷åòû ïîêàçûâàþò, ÷òî ñèñòåìó âçàèìîäåéñòâóþùèõ÷àñòèö ìîæíî õàðàêòåðèçîâàòü ðàâíîâåñíûìè çíà÷å�íèÿìè êîý��èöèåíòîâ ïåðåíîñà òîëüêî íà âðåìåíàõt � tmax, â îòëè÷èå îò ñèñòåìû ¾áðîóíîâñêèõ¿ ÷àñ�òèö, äëÿ êîòîðûõ �óíêöèÿ D(t) = D0 ïðè t � ��1fr .Àíàëèç ïîâåäåíèÿ D(t) äëÿ ìàëûõ âðåìåí íàáëþäå�íèÿ ìîæåò áûòü ïîëåçåí êàê äëÿ ñàìîñòîÿòåëüíîéîöåíêè ïàðàìåòðà �, êîòîðûé ñîäåðæèò èí�îðìà�öèþ î ïîòåíöèàëå ìåæ÷àñòè÷íîãî âçàèìîäåéñòâèÿ,òàê è ïðè âîññòàíîâëåíèè òåìïåðàòóðû T ìàêðî÷àñ-òèö, åñëè ðàçðåøåíèå èçìåðèòåëüíîãî ïðèáîðà íå äî�ïóñêàåò êîððåêòíîãî îïðåäåëåíèÿ èõ ñïåêòðà ñêîðî�ñòåé.5. ÊÎÝÔÔÈÖÈÅÍÒ ÒÅÏËÎÂÎÉ ÄÈÔÔÓÇÈÈÑ ðîñòîì âðåìåíè (t ! 1) �óíêöèÿ D(t)(11) ñòðåìèòñÿ ê ñâîåìó ïîñòîÿííîìó çíà÷åíèþD = limt!1D(t), êîòîðîå è ñîîòâåòñòâóåò ñòàíäàðò�íîìó îïðåäåëåíèþ êîý��èöèåíòà äè��óçèè ÷àñ�òèö, êàê îäíîãî èç îñíîâíûõ êîý��èöèåíòîâ ïåðå�íîñà. �åçóëüòàòû ÷èñëåííîãî ìîäåëèðîâàíèÿ äè���óçèè ìàêðî÷àñòèö, ïðåäñòàâëÿþùèå ñîáîé îòíîøå�íèå êîý��èöèåíòà äè��óçèè çàðÿæåííûõ ÷àñòèö Dê êîý��èöèåíòó äè��óçèè ¾áðîóíîâñêèõ¿ ÷àñòèöD0, ïîêàçàíû íà ðèñ. 4 äëÿ ðàçëè÷íûõ ïàðàìåòðîâìàñøòàáèðîâàíèÿ � è òèïîâ ìîäåëüíûõ ïîòåíöèà-ëîâ. Ëåãêî âèäåòü, ÷òî êîý��èöèåíòû äè��óçèèìàêðî÷àñòèö, âçàèìîäåéñòâóþùèõ ñ ïîòåíöèàëàìè(2)�(5), îïðåäåëÿþòñÿ äâóìÿ îñíîâíûìè ïàðàìåòðà�ìè: �� è �. Êàê óæå óïîìèíàëîñü âûøå, ñ ðîñòîìý��åêòèâíîãî ïàðàìåòðà íåèäåàëüíîñòè äî âåëè÷è�íû �� � 106 â òàêèõ ñèñòåìàõ ïðîèñõîäèò �îðìèðî�âàíèå ÎÖÊ-ðåøåòêè. Êîý��èöèåíò äè��óçèè ìàê-ðî÷àñòèö ïðè ýòîì áûñòðî ñòðåìèòñÿ ê íóëþ (ñì.ðèñ. 4).590
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�èñ. 4. Çàâèñèìîñòü îòíîøåíèÿ D=D0 îò ïàðàìåò-ðà �� äëÿ äèññèïàòèâíûõ ñèñòåì Þêàâû (�; �)ñ ðàçëè÷íûìè � [28℄ è äëÿ ñèñòåì ñ ïîòåíöèàëà-ìè (2)�(4) (4), óêàçàííûìè â ïîäïèñè ê ðèñ. 1,äëÿ ðàçëè÷íûõ âåëè÷èí ïàðàìåòðà ìàñøòàáèðîâà-íèÿ � = 0:14 (1 ), 0:41 (2 ), 1:22 (3 ), 3:65 (4 )Íîðìèðîâàííàÿ �óíêöèÿD� = D(1 + �)D0 � D(�fr + !�)mpTp(óñðåäíåííàÿ ïî âñåì � � 0:045�3.65 è ïîòåíöèà�ëàì (2)�(5), èñïîëüçóåìûì â ðàñ÷åòàõ) ïðåäñòàâëå�íà íà ðèñ. 5. Îòêëîíåíèå ýòîé �óíêöèè äëÿ ðàçëè÷�íûõ àíàëèçèðóåìûõ ïàðàìåòðîâ (U è �) íàõîäèëîñüâ ïðåäåëàõ �5% äëÿ âñåõ çíà÷åíèé ��, èñêëþ÷àÿäèàïàçîí îò 22 äî 30, ãäå ðàçáðîñ ïîëó÷åííûõ âå�ëè÷èí D� ñîñòàâëÿë �10%, à êîý��èöèåíò äè��ó�çèè D èìåë íåìîíîòîííóþ çàâèñèìîñòü îò �� (ñì.ðèñ. 4, 5). Ïîñëåäíåå îáñòîÿòåëüñòâî ìîæåò áûòü ñâÿ�çàíî ñ �îðìèðîâàíèåì ðåãóëÿðíûõ êëàñòåðîâ ìàê-ðî÷àñòèö ïðè �� > 22�25 è ïîçâîëÿåò ñäåëàòü âû�âîä î âîçìîæíîì âëèÿíèè òèïà ìåæ÷àñòè÷íîãî âçà�èìîäåéñòâèÿ íà äèíàìèêó äàííîãî �àçîâîãî ïåðåõî�äà. Ôîðìèðîâàíèå òàêèõ êëàñòåðîâ ðàíåå áûëî îáíà�ðóæåíî â ÷èñëåííûõ èññëåäîâàíèÿõ ñèñòåì Þêàâû[28, 46℄ è ñëóæèò ïîäòâåðæäåíèåì òîïîëîãè÷åñêîãîñöåíàðèÿ ïëàâëåíèÿ, íàáëþäàåìîãî â ðÿäå ýêñïåðè�ìåíòàëüíûõ ðàáîò [46�48℄.Òàêèì îáðàçîì, áûëî ïîëó÷åíî, ÷òî íîðìèðîâàí�íàÿ �óíêöèÿ D� îïðåäåëÿåòñÿ ý��åêòèâíûì ïàðà�
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Γ∗�èñ. 5. Çàâèñèìîñòü íîðìèðîâàííîé �óíêöèè D�(òîëñòûå ëèíèè), óñðåäíåííîé ïî ðåçóëüòàòàì ÷èñ-ëåííîãî ìîäåëèðîâàíèÿ, îò ïàðàìåòðà �� è àïïðîê-ñèìàöèÿ ýòîé çàâèñèìîñòè (òîíêèå ëèíèè) ïðè ïî-ìîùè ñîîòíîøåíèÿ (16) äëÿ: 1 � � � 0:41; 2 �� � 0:14, à òàêæå âåëè÷èíà D� äëÿ äèñïåðñíûõ ñèñ-òåì Þêàâû (� ! 1) [45℄: � = 0:16 (Æ); 0:48 (�);0:97 (�); 1:61 (�); 2:26 (�); 3:2 (4); 4:8 (N); 8 (ïóíê-òèð)ìåòðîì �� êàê äëÿ ñëàáîíåèäåàëüíûõ, òàê è äëÿñèëüíî êîððåëèðîâàííûõ ñèñòåì. Â ïîñëåäíåì ñëó�÷àå äëÿ �� > 40�50 êîý��èöèåíò äè��óçèè ìî�æåò áûòü ïðåäñòàâëåí ïî àíàëîãèè ñ êîý��èöèåí�òîì äè��óçèè ìàêðî÷àñòèö â ñèñòåìàõ Þêàâû [28℄:D � T��12�(!� + �fr)mp exp������ � ; (16)ãäå �� = 102 � òî÷êà êðèñòàëëèçàöèè,  = 2:9 äëÿ� � 0:41 è  = 3:15 äëÿ � � 0:14. Îøèáêà àïïðîê�ñèìàöèè ðåçóëüòàòîâ ðàñ÷åòà D �îðìóëîé (16) íåïðåâûøàåò 3% äëÿ �� îò 50 äî 102. Ñ óìåíüøåíèåìïàðàìåòðà �� äî 40 îøèáêà âîçðàñòàåò äî 7�13%, àäëÿ �� � 30 ñîñòàâëÿåò îêîëî 25�30%. Ñîîòíîøåíèå(16) íàõîäèòñÿ â ñîãëàñèè ñ òåîðèåé ¾ñêà÷êîâ¿, ðàç�âèòîé äëÿ ìîëåêóëÿðíûõ æèäêîñòåé [1; 12℄, è ïîçâî�ëÿåò îïðåäåëÿòü ý��åêòèâíûé ïàðàìåòð íåèäåàëü�íîñòè �� ïî ðåçóëüòàòàì èçìåðåíèÿ ñðåäíåãî ìåæ-÷àñòè÷íîãî ðàññòîÿíèÿ, òåìïåðàòóðû è êîý��èöèåí�òà äè��óçèè ÷àñòèö â æèäêîñòíûõ ñèñòåìàõ áåç äî�ïîëíèòåëüíûõ ïðåäïîëîæåíèé î �îðìå ïàðíîãî ïî�òåíöèàëà ìåæ÷àñòè÷íîãî âçàèìîäåéñòâèÿ. Äëÿ äè-àãíîñòèêè ñëàáîêîððåëèðîâàííûõ ñèñòåì ñ �� < 50591



Î. Ñ. Âàóëèíà, Î. Ô. Ïåòðîâ ÆÝÒÔ, òîì 126, âûï. 3 (9), 2004ìîæíî èñïîëüçîâàòü ðåçóëüòàòû ÷èñëåííîãî ìîäåëè�ðîâàíèÿ D�, ïðåäñòàâëåííûå íà ðèñ. 5. �àíåå äëÿó÷åòà ñèë ìåæ÷àñòè÷íîãî âçàèìîäåéñòâèÿ â ïðîöåñ�ñàõ òåïëîâîé äè��óçèè ìàêðî÷àñòèö èñïîëüçîâà�ëèñü ëèáî âèðèàëüíûå ðàçëîæåíèÿ, ëèáî ñîîòíîøå�íèÿ, îñíîâàííûå íà àíàëîãèÿõ ñ êðèòè÷åñêèìè ÿâ�ëåíèÿìè â æèäêîñòÿõ [2, 45, 49℄. Â îáîèõ ñëó÷àÿõòðåáîâàëñÿ äîïîëíèòåëüíûé ïåðåñ÷åò êîý��èöèåí�òîâ ýòèõ àïïðîêñèìàöèé ïðè èçìåíåíèè ïàðàìåòðîâèññëåäóåìîé ñèñòåìû.Äëÿ ñðàâíåíèÿ ïðåäñòàâëåííûõ ðåçóëüòàòîâ ñðàñ÷åòàìè êîý��èöèåíòà ñàìîäè��óçèè â äèñïåðñ�íûõ ñèñòåìàõ Þêàâû (�fr � 0, � ! 1) íà ðèñ. 5ïðèâåäåíû äàííûå ÷èñëåííûõ èññëåäîâàíèé [45℄, âû�ïîëíåííûå äëÿ ðàçëè÷íûõ � � 0:15�4.85 â ñèñòåìàõñ Np = 600�1000. Ëåãêî âèäåòü, ÷òî íîðìèðîâàííàÿâåëè÷èíà êîý��èöèåíòà ñàìîäè��óçèè D� äëÿ ñëó�÷àÿ äèñïåðñíûõ ñèñòåì íàõîäèòñÿ â õîðîøåì ñîãëà�ñèè (â ïðåäåëàõ �3%) ñ ðåçóëüòàòàìè ìîäåëèðîâà�íèÿ ñëàáîäèññèïàòèâíûõ ñèñòåì ïðè � � 0:41 äëÿâñåõ ïàðàìåòðîâ íåèäåàëüíîñòè �� â äèàïàçîíå îò15 äî 100. Â îòëè÷èå îò ïðåäñòàâëåííûõ çäåñü ðàñ�÷åòîâ (âûïîëíåííûõ ìåòîäîì ¾áðîóíîâñêîé¿ ìîëå�êóëÿðíîé äèíàìèêè ïðè ïåðèîäè÷åñêèõ ãðàíè÷íûõóñëîâèÿõ), àâòîðû ðàáîòû [45℄ èñïîëüçîâàëè ìåòîä,îñíîâàííûé íà ðåøåíèè îáðàòèìûõ óðàâíåíèé äâè�æåíèÿ, òðåáóþùèé ïåðèîäè÷åñêîé ïåðåíîðìèðîâêèðàñ÷åòíûõ äàííûõ äëÿ ïîääåðæàíèÿ òåðìîäèíàìè�÷åñêîãî ðàâíîâåñèÿ â ñèñòåìå, è ìîäåëèðîâàëè áåñ�êîíå÷íóþ ñèñòåìó ÷àñòèö ïðè ïîìîùè ñïåöèàëüíûõòåíçîðíûõ ïðåîáðàçîâàíèé. Ïîñëåäíåå ïðèáëèæåíèåìîãëî ïðèâåñòè ê âëèÿíèþ ðàçëè÷íûõ ãðàíè÷íûõóñëîâèé íà îïðåäåëåíèå êîý��èöèåíòà äè��óçèè è,ñîîòâåòñòâåííî, ìîæåò ÿâëÿòüñÿ ïðè÷èíîé íåêîòîðî�ãî ðàññîãëàñîâàíèÿ (ïðèáëèçèòåëüíî äî 10�15% ïðè�� < 15) ìåæäó ÷èñëåííûìè äàííûìè, ïîêàçàííûìèíà ðèñ. 5.Â çàêëþ÷åíèå äîáàâèì, ÷òî ñ ðîñòîì ïàðàìåòðàýêðàíèðîâàíèÿ � óñëîâèå (10) ïåðåñòàåò âûïîëíÿòü�ñÿ äëÿ ïîòåíöèàëà (2) óæå ïðè � > 5:1. Íî ïîñêîëüêóäàííîå óñëîâèå ÿâëÿåòñÿ ýìïèðè÷åñêèì è îïèñûâàåòíèæíþþ ãðàíèöó (äëÿ áîëüøèíñòâà ðàññìîòðåííûõïîòåíöèàëîâ âåëè÷èíà � â íåðàâåíñòâå (10) ìîæåòáûòü èçìåíåíà íà 4), òðàíñïîðòíûå õàðàêòåðèñòèêèäëÿ ñèñòåì Þêàâû îïðåäåëÿþòñÿ ïàðàìåòðàìè (��è �) âïëîòü äî � � 7. Ñðàâíåíèå âåëè÷èíû D� äëÿïàðàìåòðà � � 8 [45℄ ñ ÷èñëåííûìè äàííûìè, ïîëó�÷åííûìè äëÿ ñëó÷àÿ � < 5, ïîêàçàíî íà ðèñ. 5, ãäåëåãêî óâèäåòü ñóùåñòâåííîå ðàçëè÷èå, êîòîðîå îáíà�ðóæèâàåòñÿ â ïîâåäåíèè êîý��èöèåíòà äè��óçèèñèñòåì Þêàâû ñ ðîñòîì ïàðàìåòðà ýêðàíèðîâàíèÿ÷àñòèö.

6. Ò�ÀÍÑÏÎ�ÒÍÛÅ ÕÀ�ÀÊÒÅ�ÈÑÒÈÊÈÑÈÑÒÅÌ Ñ ÝÔÔÅÊÒÈÂÍÛÌÈÏÀ�ÍÛÌÈ ÏÎÒÅÍÖÈÀËÀÌÈ,ÌÎÄÅËÈ�ÓÞÙÈÌÈ Ï�ÈÒßÆÅÍÈÅÌÅÆÄÓ ×ÀÑÒÈÖÀÌÈÏîñêîëüêó óñëîâèå (10), îïðåäåëÿþùåå ãðàíè�öû ìàñøòàáèðîâàíèÿ òðàíñïîðòíûõ õàðàêòåðèñòèêíåèäåàëüíûõ ñèñòåì ñ ðàçëè÷íûì ìåæ÷àñòè÷íûìâçàèìîäåéñòâèåì, áûëî ïîëó÷åíî ïóòåì ïåðåáîðàèçîòðîïíûõ îòòàëêèâàþùèõ ïîòåíöèàëîâ, áóäåò ïî�ëåçíî ïðîàíàëèçèðîâàòü òðàíñïîðòíûå õàðàêòåðè�ñòèêè ñèñòåì ñ ý��åêòèâíûìè ïàðíûìè ïîòåíöèà�ëàìè Ueff (r) � U(r), ó÷èòûâàþùèìè ïðèòÿæåíèåìåæäó ÷àñòèöàìè. Â êà÷åñòâå ïðèìåðà ðàññìîòðèì÷èñëåííûå ðàñ÷åòû ïàðíûõ êîððåëÿöèîííûõ �óíê�öèé g(r) è êîý��èöèåíòîâ ñàìîäè��óçèè D, âûïîë�íåííûå Ïàñêèíîì è �àõìàíîì [50℄ äëÿ äâóõ òàêèõïîòåíöèàëîâ (ñì. ðèñ. 6). Ïåðâûé ïîòåíöèàë (êðè�âàÿ 1 íà ðèñ. 6) õîðîøî ñîãëàñóåòñÿ ñ ðåçóëüòàòàìèèçìåðåíèÿ ïàðíîé êîððåëÿöèîííîé �óíêöèè g(r) èêîý��èöèåíòà äè��óçèè àòîìîâ íàòðèÿ ïðè òåì�ïåðàòóðå ïîðÿäêà 100 ÆÑ. Âòîðîé ïîòåíöèàë (êðè�âàÿ 2 íà ðèñ. 6) áëèçîê ê ðàñ÷åòàì Äæîíñîíà èäð., âûïîëíåííûì äëÿ íàòðèÿ ïðè ïîìîùè òåîðèèÁîðíà��ðèíà [51℄. Îáà ýòèõ ïîòåíöèàëà óäîâëåòâî�ðÿþò óñëîâèþ (10). �àñ÷åò òðàíñïîðòíûõ õàðàêòå�ðèñòèê íàòðèÿ â ðàáîòå [50℄ îñóùåñòâëÿëñÿ ìåòî�äîì ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè (ïóòåì ðåøåíèÿ îáðà�òèìûõ óðàâíåíèé äâèæåíèÿ) ïðèáëèçèòåëüíî äëÿ600 ÷àñòèö. Îáà ïîòåíöèàëà îáðåçàëèñü íà ðàññòîÿ-
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�èñ. 6. Èëëþñòðàöèÿ ïàðíûõ ïîòåíöèàëîâ äëÿíàòðèÿ: 1 � ïåðâûé ïîòåíöèàë Ïàñêèíà��àõìàíà;2 � âòîðîé ïîòåíöèàë Ïàñêèíà��àõìàíà592



ÆÝÒÔ, òîì 126, âûï. 3 (9), 2004 Ìîäåëèðîâàíèå ïðîöåññîâ ìàññîïåðåíîñà : : :
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�èñ. 7. Ïàðíûå êîððåëÿöèîííûå �óíêöèè g(r=rp),ïîëó÷åííûå äëÿ ïåðâîãî ïîòåíöèàëà Ïàñêèíà��àõìàíà (4), âòîðîãî ïîòåíöèàëà Ïàñêèíà��àõìàíà(Æ), à òàêæå ðåçóëüòàòû ìîäåëèðîâàíèÿ ïàðíîéêîððåëÿöèè ÷àñòèö (æèðíàÿ ëèíèÿ) â ñèñòåìå ñ�� = 77íèÿõ îêîëî 8.2�A, ñðåäíåå ìåæ÷àñòè÷íîå ðàññòîÿ�íèå rp ñîñòàâëÿëî îêîëî 3.4�A. �åçóëüòàòû ðàñ÷å�òîâ êîððåëÿöèîííûõ �óíêöèé è �óíêöèè D(t) ïî�êàçàíû íà ðèñ. 7, 8. Âåëè÷èíà êîý��èöèåíòà ñàìî�äè��óçèè D = limt!1D(t) äëÿ ïåðâîãî ïîòåíöèà�ëà (êðèâàÿ 1 íà ðèñ. 6) ñîîòâåòñòâîâàëà ïðèáëèçè�òåëüíî 5:8 � 10�5 ñì2/, à äëÿ âòîðîãî ïîòåíöèàëàD � 1:9 � 10�5 ñì2/.Äëÿ îïðåäåëåíèÿ êîý��èöèåíòà ñàìîäè��óçèèæèäêîãî íàòðèÿ (�fr � 0) �îðìóëó (16) ìîæíî ïå�ðåïèñàòü â âèäåD � rp12sT���mp exp��2:9���� � ; (17)ãäå T � òåìïåðàòóðà êðèñòàëëèçàöèè, ïðèìåðíîðàâíàÿ òåìïåðàòóðå ïëàâëåíèÿ Tm ñèñòåìû. Ïî�ñêîëüêó ïàðíàÿ êîððåëÿöèîííàÿ �óíêöèÿ, íàéäåí�íàÿ äëÿ ïåðâîãî ïîòåíöèàëà, áûëà áëèçêà ê ðåçóëü�òàòàì íàøèõ ðàñ÷åòîâ äëÿ ý��åêòèâíîãî ïàðàìåòðà�� � 77, èñïîëüçóåì äàííóþ âåëè÷èíó äëÿ îïðåäå�ëåíèÿ êîý��èöèåíòà ñàìîäè��óçèè D àòîìîâ íàò-ðèÿ èç ñîîòíîøåíèÿ (17). Òàêèå âû÷èñëåíèÿ äàþòD � 5:77 � 10�5 ñì2/, ÷òî ïîëíîñòüþ ñîãëàñóåòñÿ ñðåçóëüòàòîì ÷èñëåííîãî ìîäåëèðîâàíèÿ çàäà÷è [50℄.Åñëè ó÷èòûâàòü çíà÷åíèå ìàêñèìóìà êîððåëÿöèîí�íîé �óíêöèè g1 � 2:9, ïîëó÷åííîå äëÿ âòîðîãî ïî�òåíöèàëà (ðèñ. 7), ìîæíî ñêàçàòü, ÷òî ñîñòîÿíèå ìî�äåëèðóåìîé ñèñòåìû ñîîòâåòñòâîâàëî ìåòàñòàáèëü�íîìó ó÷àñòêó ìåæäó ëèíèÿìè ïëàâëåíèÿ è êðèñòàë�ëèçàöèè, �� � 104� 2 (ñì. ðèñ. 2). �àñ÷åò âåëè÷èíûêîý��èöèåíòà äè��óçèè ïî �îðìóëå (17) íà äàí�
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�èñ. 8. Çàâèñèìîñòè D(t), ïîëó÷åííûå äëÿ ïåðâîãîïîòåíöèàëà Ïàñêèíà��àõìàíà (1 ), âòîðîãî ïîòåí-öèàëà Ïàñêèíà��àõìàíà (2 )íîì ó÷àñòêå íå ÿâëÿåòñÿ êîððåêòíûì (ñì. ðèñ. 4) èäàåò D � 3 � 10�5 ñì2/, ÷òî íåñêîëüêî áîëüøå âåëè�÷èíû D � 1:9 � 10�5 ñì2/, ïîëó÷åííîé â ðàáîòå [50℄.Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî ïîëîæåíèå ìàêñèìóìàtmax �óíêöèè D(t) äëÿ äâóõ ðàññìîòðåííûõ ïîòåí�öèàëîâ ïîëíîñòüþ ñîîòâåòñòâîâàëî ý��åêòèâíûìïàðàìåòðàì ��, íàéäåííûì ïóòåì àíàëèçà ïàðíûõêîððåëÿöèîííûõ �óíêöèé. Òàê, ðàñ÷åò �� èç ñîîò�íîøåíèÿ (14) äëÿ ïåðâîãî ïîòåíöèàëà äàë çíà÷å�íèå �� � 76:5 (tmax � 1:44 � 10�13 ñ), à äëÿ âòî�ðîãî âåëè÷èíà �� ñîñòàâèëà ïðèáëèçèòåëüíî 106.5(tmax � 1:22 � 10�13 ñ). Òåì íå ìåíåå îïðåäåëåíèå âå�ëè÷èíû ý��åêòèâíîãî ïàðàìåòðà íåèäåàëüíîñòè ïî�îðìóëå (13) ñ èñïîëüçîâàíèåì çíà÷åíèÿ ìàêñèìó�ìîâ Dmax �óíêöèé D(t) â îáîèõ ñëó÷àÿõ äàëè çàíè�æåííûå çíà÷åíèÿ: �� � 53:5 (Dmax � 7:4�10�5 ñì2/)è �� � 84 (Dmax � 5:9 � 10�5 ñì2/), ñîîòâåòñòâåí�íî. Ïîñëåäíåå îáñòîÿòåëüñòâî ìîæåò áûòü âûçâàíîêàê îáðåçàíèåì ïàðíûõ ïîòåíöèàëîâ íà äîñòàòî÷íîêîðîòêèõ ðàññòîÿíèÿõ (îêîëî 2:5rp), òàê è ñ ïðî�öåäóðîé óñðåäíåíèÿ ñðåäíåêâàäðàòè÷íîãî îòêëîíå�íèÿ �l2 äëÿ íåäîñòàòî÷íî áîëüøîãî êîëè÷åñòâà ÷àñ�òèö [33℄.6 ÆÝÒÔ, âûï. 3 (9) 593



Î. Ñ. Âàóëèíà, Î. Ô. Ïåòðîâ ÆÝÒÔ, òîì 126, âûï. 3 (9), 2004Â çàêëþ÷åíèå äîáàâèì, ÷òî ñóùåñòâóþùèåýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå î âåëè÷èíå êîý��è�öèåíòà ñàìîäè��óçèè äëÿ áîëüøèíñòâà æèäêèõìåòàëëîâ âáëèçè èõ ëèíèè ïëàâëåíèÿ ñîãëàñó�þòñÿ ñ ðåçóëüòàòàìè ðàñ÷åòà äàííîãî êîý��è�öèåíòà ïî �îðìóëå (17) â ïðåäåëàõ îøèáêèèçìåðåíèÿ åãî âåëè÷èíû. Òàê, äëÿ æèäêîãîíàòðèÿ ïðè òåìïåðàòóðàõ T � 100 ÆÑ ñóùå�ñòâóþùèå ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå ïîçâîëÿþòîöåíèòü âåëè÷èíó êîý��èöèåíòà äè��óçèè êàêD � (3:8� 0:6) � 10�5 ñì2/ [18; 51�53℄, à ðàñ÷åòû ïî�îðìóëå (17) äàþò D(T = 100 ÆÑ) � 3:3 �10�5 ñì2/è D(T = 125 ÆÑ) � 4 � 10�5 ñì2/.7. ÂßÇÊÎÑÒÜ ÑËÀÁÎÄÈÑÑÈÏÀÒÈÂÍÛÕÍÅÈÄÅÀËÜÍÛÕ ÑÈÑÒÅÌÀíàëèç ðåçóëüòàòîâ ðàñ÷åòîâ, âûïîëíåííûõ äëÿæèäêîãî íàòðèÿ, ïîêàçûâàåò, ÷òî ðàññìîòðåííàÿ÷èñëåííàÿ ìîäåëü ìîæåò îïèñûâàòü òðàíñïîðò�íûå ñâîéñòâà ðåàëüíûõ îäíîàòîìíûõ æèäêîñòåé,ïî êðàéíåé ìåðå, æèäêèõ ùåëî÷íûõ ìåòàëëîâ,êîòîðûå �îðìèðóþò â ïðîöåññå ñâîåé êðèñòàëëè�çàöèè ÎÖÊ-òèï ðåøåòêè. Îäíàêî äëÿ ïðîâåðêèýòîãî ïðåäïîëîæåíèÿ íåîáõîäèìà áîëåå ïîëíàÿèí�îðìàöèÿ î êîý��èöèåíòàõ ñàìîäè��óçèè (èëèêîððåëÿöèîííûõ �óíêöèÿõ) âåùåñòâ â äîñòàòî÷�íî øèðîêîì òåìïåðàòóðíîì äèàïàçîíå, êîòîðàÿïðàêòè÷åñêè îòñóòñòâóåò â ñïðàâî÷íîé ëèòåðàòóðå.Èìåþùèåñÿ ðåçóëüòàòû èçìåðåíèé êîý��èöèåíòàñàìîäè��óçèè àòîìîâ èëè ìîëåêóë æèäêîñòèîáû÷íî õàðàêòåðèçóþòñÿ ðàçáðîñîì â ïðåäåëàõïîðÿäêà îïðåäåëÿåìîé âåëè÷èíû, à �îðìà âîññòà�íîâëåííûõ êîððåëÿöèîííûõ �óíêöèé ìîæåò ñèëüíîîòëè÷àòüñÿ â çàâèñèìîñòè îò èñïîëüçóåìîãî ìåòî�äà [2; 51�54℄. Ýòî ñâÿçàíî êàê ñ ñèñòåìàòè÷åñêîéïîãðåøíîñòüþ ìåòîäèê èçìåðåíèÿ óïîìÿíóòûõòðàíñïîðòíûõ õàðàêòåðèñòèê (îáû÷íî îñíîâàííûõíà ðàññåÿíèè ðåíòãåíîâñêèõ ëó÷åé èëè ðàññåÿíèèíåéòðîíîâ) äëÿ ñèëüíî íåèäåàëüíûõ ñðåä, òàê è ñêðàéíåé ÷óâñòâèòåëüíîñòüþ ðåçóëüòàòîâ èçìåðåíèéê ÷èñòîòå îáðàçöà, ñïîñîáó åãî ïðèãîòîâëåíèÿ èêîëåáàíèÿì òåìïåðàòóðû [2; 53℄. Áîëåå øèðîêèéñïåêòð ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ ñóùåñòâóåò äëÿâÿçêîñòè æèäêèõ âåùåñòâ, ïðè ýòîì ïîãðåøíîñòüòàêèõ èçìåðåíèé îáû÷íî íå ïðåâûøàåò 5% [53, 54℄.Îäíàêî ââèäó îòñóòñòâèÿ àíàëèòè÷åñêèõ ìîäåëåéòåîðåòè÷åñêîå îïðåäåëåíèå êîý��èöèåíòà âÿçêîñòèæèäêîñòè ñèëüíî çàòðóäíåíî, à àíàëèòè÷åñêàÿñâÿçü ìåæäó êîý��èöèåíòîì ñàìîäè��óçèèè ÷àñ�òèö è âÿçêîñòüþ æèäêîñòè íå óñòàíîâëåíà äàæå äëÿ

ñëó÷àÿ ñ�åðè÷åñêè-ñèììåòðè÷íûõ íåâðàùàþùèõñÿìîëåêóë [1, 2, 7, 30℄. Ïîèñê ñîîòíîøåíèÿ ìåæäóêîý��èöèåíòàìè äè��óçèè è âÿçêîñòè â øèðîêîìäèàïàçîíå ïàðàìåòðîâ íåèäåàëüíîñòè ñðåäû ÿâëÿ�åòñÿ âàæíîé çàäà÷åé è ñ òî÷êè çðåíèÿ äèàãíîñòèêèïàðàìåòðîâ ïûëåâîé ïëàçìû. Èí�îðìàöèÿ î êîý���èöèåíòå äè��óçèè ìàêðîñêîïè÷åñêèõ ïûëåâûõ÷àñòèö â òàêîé ïëàçìå ìîæåò áûòü ïîëó÷åíà ìå�òîäàìè ïàññèâíîé äèàãíîñòèêè: ïóòåì îáðàáîòêèâèäåîçàïèñåé ýêñïåðèìåíòîâ ñ ïîñëåäóþùèì àíà�ëèçîì çàâèñèìîñòè ñðåäíåêâàäðàòè÷íûõ ñìåùåíèéïûëåâûõ ÷àñòèö îò âðåìåíè [32�34℄. Ñóùåñòâóþ�ùèå ìåòîäû îïðåäåëåíèÿ âÿçêîñòè îñíîâàíû íàäèíàìè÷åñêèõ âîçìóùåíèÿõ èññëåäóåìîé ñðåäû,÷òî ìîæåò ïðèâåñòè ê èñêàæåíèþ ïàðàìåòðîâñàìîñîãëàñîâàííîé ïëàçìåííî-ïûëåâîé ñèñòåìû.Äëÿ ïîèñêà ýìïèðè÷åñêîé àïïðîêñèìàöèè ñäâè�ãîâîé âÿçêîñòè � â íàñòîÿùåé ðàáîòå áûëè èñïîëüçî�âàíû ÷èñëåííûå ðàñ÷åòû êîý��èöèåíòà � â ìîäåëèÞêàâû (ïðè ðàçëè÷íûõ ïàðàìåòðàõ ýêðàíèðîâàíèÿ� = 0:16�4.8) [55℄ è â ìîäåëè ÎÊÏ [56; 57℄, âûïîëíåí�íûå ðàçëè÷íûìè àâòîðàìè äëÿ ñëó÷àÿ èñ÷åçàþùåéâÿçêîñòè (� ! 1, �fr ! 0). Äëÿ îïðåäåëåíèÿ ñâÿ�çè ìåæäó êîý��èöèåíòîì ñàìîäè��óçèè D ìàêðî�÷àñòèö è âåëè÷èíîé � èñïîëüçîâàëîñü èçâåñòíîå ñî�îòíîøåíèå Ýéíøòåéíà�Ñòîêñà, èìåþùåå ìåñòî ïðèìàëûõ ÷èñëàõ �åéíîëüäñà (Re� 1), êîòîðîå îáû÷íîïðèìåíÿåòñÿ äëÿ îïèñàíèÿ äè��óçèè áîëüøèõ ìîëå�êóë â ðàñòâîðèòåëå ñ íèçêîé ìîëåêóëÿðíîé ìàññîéèëè äëÿ îïðåäåëåíèÿ ñâÿçè ìåæäó êîý��èöèåíòàìèïåðåíîñà âáëèçè ëèíèè ïëàâëåíèÿ ìåòàëëîâ [10; 18℄:� � T6�Daeff : (18)Çäåñü aeff � ý��åêòèâíûé ðàäèóñ ñ�åðè÷åñêîé ìî�ëåêóëû, êîòîðûé ÿâëÿåòñÿ íåîïðåäåëåííûì ïàðà�ìåòðîì è äàæå â óïîìÿíóòîì ñëó÷àå äè��óçèè áîëü�øèõ ìîëåêóë èçâåñòåí ñ òî÷íîñòüþ äî êîý��èöèåí�òà 2 [53℄.Äëÿ àïïðîêñèìàöèè ÷èñëåííûõ äàííûõ áûëî âû�áðàíî äâà ïðèáëèæåíèÿ, ïåðâîå èç êîòîðûõ áûëîîñíîâàíî íà ïîñòîÿíñòâå ý��åêòèâíîãî ðàçìåðà ÷àñ�òèö aeff (T ) � rp � aV Z � onst(aV Z � ðàäèóñ Âèãíåðà�Çåéòöà) è, â ñîîòâåòñòâèè ñ�îðìóëîé (18), äàâàëî ñëåäóþùåå ñîîòíîøåíèå ìåæ�äó òðàíñïîðòíûìè êîý��èöèåíòàìè:� � T7:5Drp : (19)Âòîðàÿ àïïðîêñèìàöèÿ îïèðàëàñü íà ïðåäïîëî�594



ÆÝÒÔ, òîì 126, âûï. 3 (9), 2004 Ìîäåëèðîâàíèå ïðîöåññîâ ìàññîïåðåíîñà : : :æåíèå êîðíåâîé çàâèñèìîñòè ý��åêòèâíîãî ðàçìåðà÷àñòèö îò òåìïåðàòóðû â �îðìåaeff (T ) = (T=T)1=2rp=�;îòðàæàþùåé óâåëè÷åíèå ý��åêòèâíîãî ðàäèóñà ÷àñ�òèöû ñ ðîñòîì T , îòêóäà ïîëó÷àëîñü� � pTT6Drp : (20)Â òàêîé ïîñòàíîâêå çàäà÷è, ñ ó÷åòîì âûïîëíåí�íûõ ðàñ÷åòîâ êîý��èöèåíòà äè��óçèè D è ïðåäëà�ãàåìîãî âûðàæåíèÿ äëÿ åãî òåìïåðàòóðíîé çàâèñè�ìîñòè (17), ñîîòíîøåíèÿ (19), (20) äëÿ �� > 40�50ñîãëàñóþòñÿ ñ ïîëóýìïèðè÷åñêîé �îðìóëîé Àíäðà�äå � / f(T ) exp�WT � ;ãäå W � ýíåðãèÿ àêòèâàöèè ñàìîäè��óçèè, àf(T ) � íåêîòîðàÿ �óíêöèÿ, èìåþùàÿ áîëåå ñëàáóþòåìïåðàòóðíóþ çàâèñèìîñòü, ÷åì ýêñïîíåíòà. Äàí�íàÿ �îðìóëà áûëà ïîëó÷åíà â ðàìêàõ óæå óïîìÿíó�òîé òåîðèè ¾ñêà÷êîâ¿ è ÿâëÿåòñÿ îñíîâíûì àíàëèòè�÷åñêèì ñîîòíîøåíèåì, èñïîëüçóåìûì äëÿ àïïðîêñè�ìàöèè òåìïåðàòóðíîé çàâèñèìîñòè âÿçêîñòè æèäêî�ñòè òîëüêî íà äîñòàòî÷íî êîðîòêèõ èíòåðâàëàõ èç�ìåíåíèÿ åå òåìïåðàòóðû.Äëÿ èëëþñòðàöèè îòêëîíåíèé ìåæäó ïðåäëàãà�åìûìè àïïðîêñèìàöèÿìè (19), (20) è äàííûìè ìî�äåëèðîâàíèÿ [55�57℄ êîý��èöèåíò âÿçêîñòè � áûëïðèâåäåí ê âåëè÷èíå�0 = ��r2p s�Tmp�� :Òàêàÿ íîðìèðîâêà áûëà âûçâàíà íåîáõîäèìîñòüþíàãëÿäíîãî ïðåäñòàâëåíèÿ ðåçóëüòàòîâ è ïîãðåøíî�ñòè ðàñ÷åòîâ, ïîñêîëüêó â äèàïàçîíå èçìåíåíèÿ ïà�ðàìåòðîâ ÷èñëåííîé çàäà÷è (�� � 0:5�100) çíà÷å�íèÿ êîý��èöèåíòà âÿçêîñòè ðàçëè÷àëèñü ïðèìåð�íî íà ïîðÿäîê. Íîðìèðîâàííîå çíà÷åíèå âÿçêîñòè�� = �=�0 äëÿ âñåõ àíàëèçèðóåìûõ ñëó÷àåâ ïðåäñòàâ�ëåíî íà ðèñ. 9. Ëåãêî âèäåòü, ÷òî ïåðâàÿ àïïðîêñè�ìàöèÿ (19), ïîëàãàþùàÿ ïîñòîÿíñòâî ý��åêòèâíîãîðàçìåðà ÷àñòèö, äàåò ñàìîå ëó÷øåå ñîãëàñèå ñ ñóùå�ñòâóþùèìè ÷èñëåííûìè äàííûìè âî âñåì äèàïàçîíåý��åêòèâíûõ ïàðàìåòðîâ íåèäåàëüíîñòè îò �� � 1äî �� � 100. Îäíàêî, áëàãîäàðÿ âûñîêîé ïîãðåø�íîñòè àíàëèçèðóåìûõ ðåçóëüòàòîâ, äëÿ ñèëüíîêîð�ðåëèðîâàííûõ ñòðóêòóð ïðè çíà÷åíèÿõ �� îò 20 äî100 îáå àïïðîêñèìàöèè èìåþò ñðåäíåêâàäðàòè÷íûå
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Γ∗�èñ. 9. Çàâèñèìîñòü íîðìèðîâàííîãî êîý��èöèåí-òà âÿçêîñòè �� îò ïàðàìåòðà �� äëÿ ðàçëè÷íûõ àï-ïðîêñèìàöèé: 1 � (19); 2 � (20), à òàêæå �óíêöèÿ��(��) äëÿ äèñïåðñíûõ ñèñòåì â ìîäåëè ÎÊÏ: � �[56℄, � � [57℄; â ìîäåëè Þêàâû (� ! 1) [55℄: Æ �� = 0:16; � � 0:81; � � 1:61; 4 � 3:2; N � 4:8. (Óêà-çàí äîâåðèòåëüíûé èíòåðâàë îòíîñèòåëüíîé îøèá-êè ÷èñëåííîãî ìîäåëèðîâàíèÿ â 20%)îòêëîíåíèÿ â ïðåäåëàõ âåëè÷èíû ¾÷èñëåííîãî øó�ìà¿ (âåëè÷èíà ñðåäíåêâàäðàòè÷íîé îøèáêè ðàñ÷å�òîâ âÿçêîñòè, êîòîðàÿ óêàçûâàåòñÿ àâòîðàìè, âàðüè�ðóåòñÿ îò 20% è âûøå).Ýêñïåðèìåíòàëüíûå ñïðàâî÷íûå äàííûå [53℄ ïîâÿçêîñòè ðàçëè÷íûõ æèäêèõ ìåòàëëîâ, ïðèâåäåí�íûå ê âåëè÷èíå �0, ïîêàçàíû íà ðèñ. 10. Ñðåäíååìåæ÷àñòè÷íîå ðàññòîÿíèå rp ñîîòâåòñòâîâàëî ïëîò�íîñòè òâåðäîé �àçû,rp = rp; �0 = ��r2p s�Tmp�� ;à èçìåíåíèå ý��åêòèâíîãî ïàðàìåòðà íåèäåàëüíî�ñòè çàäàâàëîñü êàê �� = ��T=T:Ëåãêî âèäåòü, ÷òî èìåííî âòîðàÿ àïïðîêñèìàöèÿ(20), ó÷èòûâàþùàÿ òåìïåðàòóðíóþ çàâèñèìîñòü ý���åêòèâíîãî ðàçìåðà ÷àñòèö, äàåò ïðåêðàñíîå ñîãëà�ñèå ìåæäó èçìåðåíèÿìè âÿçêîñòè è ðàñ÷åòàìè êîý���èöèåíòà äè��óçèè ÷àñòèö. Ïðè ýòîì îòêëîíåíèåýêñïåðèìåíòàëüíûõ ðåçóëüòàòîâ îò �îðìóëû (20) ñî�595 6*
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�èñ. 10. Çàâèñèìîñòü íîðìèðîâàííîãî êîý��èöè-åíòà âÿçêîñòè �� îò ïàðàìåòðà �� äëÿ ðàçíûõ àï-ïðîêñèìàöèé: 1 � (19), 2 � (20), 3 � (21), à òàê-æå �óíêöèÿ ��(�� = ��T=T ) äëÿ ðàçëè÷íûõ æèä-êèõ ìåòàëëîâ [53℄: � � Ê (ÎÖÊ), � � Na (ÎÖÊ),� � Ru (ÎÖÊ), Æ � Cs (ÎÖÊ), N � Pb (�ÖÊ), 4 �Sn (ÒÅÒ). (Óêàçàí äîâåðèòåëüíûé èíòåðâàë îòíîñè-òåëüíîãî îòêëîíåíèÿ àïïðîêñèìàöèè (20) â 5%)ñòàâëÿåò ìåíåå 3% äëÿ ùåëî÷íûõ ìåòàëëîâ, �îð�ìèðóþùèõ â ïðîöåññå ñâîåé êðèñòàëëèçàöèè îáúåì-íî-öåíòðèðîâàííóþ ðåøåòêó, íå ïðåâûøàåò 10% èäëÿ îëîâà, èìåþùåãî òåòðàãîíàëüíûé òèï êðèñòàë�ëà (ÒÅÒ), è äëÿ ñâèíöà ñ ãðàíåöåíòðèðîâàííîé óïà�êîâêîé (�ÖÊ) â òâåðäîé �àçå. Ïîñêîëüêó äëÿ ñèëü�íîêîððåëèðîâàííîé æèäêîñòè ñ �� > 40�50 âåëè�÷èíó êîý��èöèåíòà ñàìîäè��óçèè ìîæíî ïðåäñòà�âèòü â âèäå (17), äëÿ ðàññìîòðåííûõ æèäêèõ ìåòàë�ëîâ â äèàïàçîíå îò òåìïåðàòóðû êðèñòàëëèçàöèè Täî 2T äèíàìè÷åñêóþ (ñäâèãîâóþ) âÿçêîñòü ìîæíîçàïèñàòü â âèäå ñëåäóþùåãî àíàëèòè÷åñêîãî ñîîòíî�øåíèÿ: � � 2r2p r�Tmp102 exp�2:9TT � ; (21)îïèñûâàþùåãî ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå ñ òî÷íî�ñòüþ äî îøèáêè èçìåðåíèÿ âåëè÷èíû âÿçêîñòè. Àíà�ëèç ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ ïîêàçûâàåò õîðîøóþòî÷íîñòü àïïðîêñèìàöèé (20), (21), ïðåäëàãàåìûõäëÿ êîý��èöèåíòà âÿçêîñòè ðàññìîòðåííûõ æèäêèõìåòàëëîâ. Ýòî â ñâîþ î÷åðåäü äàåò âîçìîæíîñòüîïðåäåëèòü êîý��èöèåíò ñàìîäè��óçèè â ýòèõ ìå�òàëëàõ ñî çíà÷èòåëüíî áîëüøåé òî÷íîñòüþ, ÷åì ýòî
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0.05�èñ. 11. Çàâèñèìîñòü íîðìèðîâàííîãî êîý��èöè-åíòà âÿçêîñòè �� îò ïàðàìåòðà �� äëÿ ðàçíûõ àï-ïðîêñèìàöèé: 1 � (20), 2 � (22), à òàêæå �óíê-öèÿ ��(�� = ���T=(�T )) äëÿ æèäêèõ äèýëåêòðè-êîâ [53; 54℄: � � Ne, Æ � Aráûëî âîçìîæíî äî íàñòîÿùåãî âðåìåíè êàê ïî ýêñ�ïåðèìåíòàëüíûì äàííûì ñóùåñòâóþùèõ èçìåðåíèé� (èñïîëüçóÿ ñîîòíîøåíèå (20)), òàê è íàïðÿìóþ ïîðåçóëüòàòàì ÷èñëåííûõ ðàñ÷åòîâ (ñì. ðèñ. 5 è �îð�ìóëó (17)). Îòìåòèì òàêæå, ÷òî ñîîòíîøåíèå (20),â îòëè÷èå îò ïðèáëèæåíèÿ aeff (T ) = onst, ïðåäëà�ãàåìîãî äëÿ ñâÿçè êîý��èöèåíòîâ ïåðåíîñà â ðàáî�òå [18℄, ïîçâîëÿåò àäåêâàòíî îïèñûâàòü âåëè÷èíó êî�ý��èöèåíòà âÿçêîñòè íå òîëüêî íà ëèíèè ïëàâëåíèÿòâåðäîãî òåëà.Äëÿ ñðàâíåíèÿ ðàññìîòðèì âÿçêîñòü æèäêèõ äè�ýëåêòðèêîâ, òàêèõ êàê ñæèæåííûå èíåðòíûå ãàçû,â òâåðäîé �àçå �îðìèðóþùèõ �ÖÊ-òèï ðåøåòêè.Àíàëèç ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ ïî èçìåðåíèÿìêîý��èöèåíòà âÿçêîñòè íåîíà è àðãîíà íà ëèíèè íà�ñûùåíèÿ [53, 54℄ ñ ó÷åòîì èçìåíåíèÿ èõ ïëîòíîñòè� = mpnp ñ èçìåíåíèåì òåìïåðàòóðû è äàâëåíèÿ íàýòîé ëèíèè ïîêàçûâàåò, ÷òî åñëè ïðèíÿòürp = rp; ���� = �T�T ;ãäå � è � � ïëîòíîñòè òâåðäîé è æèäêîé �àç, òîñîîòíîøåíèå (20) ïîçâîëÿåò ñ òî÷íîñòüþ äî 5�7%îïèñàòü âÿçêîñòü ýòèõ æèäêîñòåé âî âñåì èíòåðâàëåòåìïåðàòóð îò òåìïåðàòóðû ïëàâëåíèÿ äî êðèòè÷å�ñêîé òî÷êè, îáîçíà÷åííîé íà ðèñ. 11 øòðèõîâîé ëè�596



ÆÝÒÔ, òîì 126, âûï. 3 (9), 2004 Ìîäåëèðîâàíèå ïðîöåññîâ ìàññîïåðåíîñà : : :íèåé. Çàâèñèìîñòè íîðìèðîâàííîãî êîý��èöèåíòàâÿçêîñòè �� îò ïàðàìåòðà�� = �� �T�Täëÿ æèäêèõ íåîíà è àðãîíà òàêæå ïðèâåäåíû íàðèñ. 11. Ñ ó÷åòîì ñîîòíîøåíèÿ äëÿ êîý��èöèåíòàäè��óçèè (17) ïðè rp = rp àïïðîêñèìàöèþ êîý���èöèåíòà âÿçêîñòè ñæèæåííûõ èíåðòíûõ ãàçîâ âäèàïàçîíå òåìïåðàòóð îò T äî 2�T=� ìîæíî çà�ïèñàòü â âèäå� � 2r2p r�Tmp102 exp�2:9 T�T� � : (22)Òåì íå ìåíåå â äàííîì ñëó÷àå óäîâëåòâîðèòåëü�íàÿ àïïðîêñèìàöèÿ âÿçêîñòè íå ïîçâîëÿåò ñóäèòü îêîððåêòíîñòè ðàññìîòðåííîé ìîäåëè (20) è ïðèìå�íèìîñòè ïðåäñòàâëåííûõ ÷èñëåííûõ ðàñ÷åòîâ äëÿàíàëèçà òåïëîâîé äè��óçèè àòîìîâ â ñæèæåííûõèíåðòíûõ ãàçàõ. Ïîäòâåðæäåíèåì ìîãóò ÿâëÿòüñÿëèøü ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå î êîý��èöèåíòåñàìîäè��óçèè äëÿ îäíîé èëè íåñêîëüêèõ òåìïåðà�òóð, ïåðåäàþùèå âåëè÷èíó èëè êà÷åñòâåííóþ çàâè�ñèìîñòü D(T ).Â çàêëþ÷åíèå îòìåòèì äâå èíòåðåñíûõ îñîáåí�íîñòè. Ïåðâàÿ èç íèõ çàêëþ÷àåòñÿ â òîì, ÷òî ïî�âåäåíèå âÿçêîñòè æèäêèõ èíåðòíûõ ãàçîâ è ìåòàë�ëîâ ñ ðàçëè÷íûìè òèïàìè ðåøåòêè â òâåðäîì ñîñòî�ÿíèè õîðîøî ñîãëàñóåòñÿ ñ ïîâåäåíèåì êîý��èöèåí�òîâ ïåðåíîñà, ïîëó÷åííûõ â ðåçóëüòàòå ìîäåëèðîâà�íèÿ íåèäåàëüíûõ ñèñòåì, �îðìèðóþùèõ â ïðîöåññåñâîåé êðèñòàëëèçàöèè ìåíåå ïëîòíóþ ÎÖ�-ðåøåòêó.Äàííàÿ îñîáåííîñòü ó èíåðòíûõ ãàçîâ ìîæåò áûòüñâÿçàíà ñ òåì, ÷òî â ïðîöåññå ïëàâëåíèÿ èõ êîîðäè�íàöèîííîå ÷èñëî Z (÷èñëî áëèæàéøèõ ñîñåäåé) ïðèïåðåõîäå îò êðèñòàëëè÷åñêîãî â æèäêîå ñîñòîÿíèåèçìåíÿåòñÿ îò Z = 12 äî Z = 8:5, áëèçêîå ê Z äëÿìåòàëëîâ ñ ÎÖ�-óïàêîâêîé. Îäíàêî óìåíüøåíèå êî�îðäèíàöèîííîãî ÷èñëà íà ëèíèè ïëàâëåíèÿ íå ìîæåòîáúÿñíèòü àíàëîãè÷íîãî ïîâåäåíèÿ êîý��èöèåíòîâïåðåíîñà äëÿ îëîâà è ñâèíöà, ïîñêîëüêó ñ÷èòàåòñÿ,÷òî äàííûå ìåòàëëû ïëàâÿòñÿ ñ ñîõðàíåíèåì òèïàóïàêîâêè àòîìîâ è õàðàêòåðà ìåæàòîìíûõ ñâÿçåé.Âòîðàÿ îñîáåííîñòü çàêëþ÷àåòñÿ â áëèçîñòè âåëè÷è�íû êðèòè÷åñêîãî ïàðàìåòðà íåèäåàëüíîñòè��r = 102T=Tr � 15äëÿ ùåëî÷íûõ ìåòàëëîâ è êðèòè÷åñêîãî ïàðàìåòðà��r = 102(�rT)=(�Tr) � 18

ê ïàðàìåòðó �� � 22:5 (ñì. ðèñ. 4, 5), âáëèçè êîòîðî�ãî ïðîèñõîäèò �îðìèðîâàíèå ðåãóëÿðíûõ êëàñòåðîâ÷àñòèö [27, 46℄.Êîððåëÿöèÿ ìåæäó êðèòè÷åñêèìè ïàðàìåòðàìèè ïàðàìåòðàìè òâåðäîé �àçû äëÿ íåêîòîðûõ âå�ùåñòâ, áëèçêèõ ïî õèìè÷åñêèì ñâîéñòâàì, ÿâëÿåòñÿîäíèì èç ìåòîäîâ ïîèñêà õàðàêòåðèñòèê èëè �èçè÷å�ñêèõ ñâîéñòâ âåùåñòâ âáëèçè ëèíèé èõ �àçîâûõ ïå�ðåõîäîâ, ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå î êîòîðûõ åùåíå ïîëó÷åíû [15, 17, 58℄. Òàêèå âåùåñòâà ÷àñòî ðàñ�ñìàòðèâàþòñÿ â êà÷åñòâå òåðìîäèíàìè÷åñêè ïîäîá�íûõ, à ñóùåñòâóþùåå ïîäîáèå îáúÿñíÿåòñÿ áëèçî�ñòüþ èõ ý��åêòèâíûõ ïîòåíöèàëîâ. Äëÿ ïðîñòûõýëåìåíòàðíûõ âåùåñòâ êîððåëÿöèÿ ìåæäó êðèòè÷å�ñêèìè ïàðàìåòðàìè è ïàðàìåòðàìè òâåðäîé �àçûîòðàæàåòñÿ â îäèíàêîâîì ñîîòíîøåíèè ìåæäó êðè�òè÷åñêîé òåìïåðàòóðîé Tr è òåìïåðàòóðîé ïëàâëå�íèÿ âåùåñòâà Tm, à òàêæå ìåæäó ïëîòíîñòüþ âå�ùåñòâà â êðèòè÷åñêîì ñîñòîÿíèè �r è ïëîòíîñòüþòâåðäîé �àçû � â çàâèñèìîñòè îò ïîëîæåíèÿ ýëå�ìåíòà â òàáëèöå Ìåíäåëååâà. Òàê, íàïðèìåð, ñîîò�íîøåíèå ìåæäó êðèòè÷åñêîé òåìïåðàòóðîé è òåìïå�ðàòóðîé ïëàâëåíèÿ äëÿ ùåëî÷íûõ ìåòàëëîâ ñîñòàâ�ëÿåò Tr=Tm = 6:755 � 0:015, à ìåæäó ïëîòíîñòÿìèâ êðèòè÷åñêîì ñîñòîÿíèè è òâåðäîé �àçå ðàâíÿåò�ñÿ �=�r = 4:44 � 0:03 [53; 54℄. Äëÿ èíåðòíûõ ãà�çîâ Tr=Tm = 1:81 � 0:01 è �=�r = 3:115 � 0:005,äëÿ ýëåìåíòîâ øåñòîé ãðóïïû (òàêèõ êàê Se è S)Tr=Tm = 3:30� 0:05 è �=�r = 3:904� 0:001 [53; 54℄.Êîððåëÿöèÿ ìåæäó òåìïåðàòóðîé ïëàâëåíèÿ, âà�ëåíòíîñòüþ è ýíåðãèåé Ôåðìè äëÿ ïðîñòûõ ïëîò�íî óïàêîâàííûõ ìåòàëëîâ áûëà îòìå÷åíà â ðàáî�òå [51℄, ãäå òàêæå áûëî ïîêàçàíî, ÷òî äëÿ òî÷êèêèïåíèÿ (ñóáëèìàöèè) âåùåñòâà íå ñóùåñòâóåò ïðî�ñòîé ñâÿçè ñ âàëåíòíîñòüþ ýëåìåíòà. Òàêàÿ êîððåëÿ�öèÿ íàáëþäàåòñÿ äëÿ êðèòè÷åñêîé òî÷êè, ïîñêîëü�êó â äàííîé òî÷êå �àçîâûé ïåðåõîä ïðîèñõîäèò âìàñøòàáàõ âñåé ñèñòåìû, à âîçíèêíîâåíèå íîâîé �à�çû íå ñâÿçàíî ñ ïîâåðõíîñòíîé ýíåðãèåé è ïîëíî�ñòüþ îïðåäåëÿåòñÿ õàðàêòåðîì ìåæ÷àñòè÷íîãî âçàè-ìîäåéñòâèÿ, îáóñëîâëåííûì ñâîéñòâàìè âñåé ñîâî�êóïíîñòè ÷àñòèö. Äàííîå îáñòîÿòåëüñòâî ïîçâîëÿåòïðåäïîëîæèòü, ÷òî âåëè÷èíà ñðåäíèõ ìåæàòîìíûõñèë F (ñðåäíèé âèðèàë ñèë ìåæ÷àñòè÷íîãî âçàèìî�äåéñòâèÿ) â æèäêèõ ìåòàëëàõ ïðàêòè÷åñêè íå çàâè�ñèò îò òåìïåðàòóðû. Åñëè ïðèíÿòü âî âíèìàíèå ïî�âåäåíèå êîý��èöèåíòà âÿçêîñòè, òî äëÿ ùåëî÷íûõìåòàëëîâ F (T; �) � onst, à äëÿ ñæèæåííûõ èíåðò�íûõ ãàçîâ F (T; �) / �. Äàííîå îáñòîÿòåëüñòâî ìîæåòáûòü èñïîëüçîâàíî äëÿ ïîñòðîåíèÿ ìîäåëåé óðàâíå�íèÿ ñîñòîÿíèé òàêèõ æèäêîñòåé.597



Î. Ñ. Âàóëèíà, Î. Ô. Ïåòðîâ ÆÝÒÔ, òîì 126, âûï. 3 (9), 20048. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÒàêèì îáðàçîì, íàìè âûïîëíåí ÷èñëåííûé àíà�ëèç ïðîñòðàíñòâåííîé êîððåëÿöèè, ïðîöåññîâ ìàñ�ñîïåðåíîñà è äè��óçèè ìàêðî÷àñòèö, âçàèìîäåéñò-âóþùèõ ñ ðàçëè÷íûìè òèïàìè èçîòðîïíûõ îòòàëêè�âàþùèõ ïîòåíöèàëîâ, â øèðîêîì äèàïàçîíå �àçî�âûõ ñîñòîÿíèé (�� � 1�110) íåèäåàëüíûõ ñèñòåì.Ïîëó÷åíû áåçðàçìåðíûå ïàðàìåòðû, îòâå÷àþùèå çà�àçîâîå ñîñòîÿíèå è ïðîöåññû ìàññîïåðåíîñà â äèñ�ñèïàòèâíûõ ñèñòåìàõ ñ äàëüíîäåéñòâóþùèìè ïîòåí�öèàëàìè, ïîä÷èíÿþùèìèñÿ ýìïèðè÷åñêîìó óñëîâèþ(10), à èìåííî, ý��åêòèâíûé ïàðàìåòð íåèäåàëü�íîñòè �� è ïàðàìåòð ìàñøòàáèðîâàíèÿ �. Äàííûåïàðàìåòðû ñîâìåñòíî ñ òåìïåðàòóðîé ÷àñòèö ïîëíî�ñòüþ îïðåäåëÿþò òðàíñïîðòíûå ñâîéñòâà ðàññìàòðè�âàåìûõ ñèñòåì. Ïîêàçàíî, ÷òî äëÿ øèðîêîãî êðóãàèçîòðîïíûõ ïîòåíöèàëîâ ìåæ÷àñòè÷íîãî âçàèìîäåé�ñòâèÿ �îðìà ïàðíîé êîððåëÿöèîííîé �óíêöèè g(r)ïðàêòè÷åñêè íå çàâèñèò îò ñèë òðåíèÿ (îò �) è îïðå�äåëÿåòñÿ âåëè÷èíîé ý��åêòèâíîãî ïàðàìåòðà ��.Ïîñëåäíåå èñêëþ÷àåò âîçìîæíîñòü âîññòàíîâëåíèÿ�îðìû òàêèõ ïîòåíöèàëîâ ïóòåì îáðàùåíèÿ g(r).Êðîìå òîãî, íàéäåíà àíàëèòè÷åñêàÿ àïïðîêñèìà�öèÿ äëÿ êîý��èöèåíòà äè��óçèè D ÷àñòèö â ñèëü�íîíåèäåàëüíûõ ñèñòåìàõ, ïîçâîëÿþùàÿ îïðåäåëÿòüâåëè÷èíó D êàê �óíêöèþ òåìïåðàòóðû ÷àñòèö Tè äâóõ áåçðàçìåðíûõ ïàðàìåòðîâ (�� è �). Ïðåäëà�ãàåòñÿ ñîîòíîøåíèå äëÿ ñâÿçè ìåæäó êîý��èöèåí�òàìè äè��óçèè è âÿçêîñòè â ýëåìåíòàðíûõ æèäêî�ñòÿõ (òàêèõ êàê æèäêèå ìåòàëëû è îäíîàòîìíûå ãà�çû), êîòîðîå äàåò âîçìîæíîñòü îïðåäåëåíèÿ êîý���èöèåíòà ñàìîäè��óçèè â ýòèõ æèäêîñòÿõ ñ áîëü�øåé òî÷íîñòüþ, ÷åì ýòî áûëî âîçìîæíî äî íàñòîÿ-ùåãî âðåìåíè. Åñëè îáðàòèòüñÿ ê ñâîéñòâàì ïûëå�âîé ïëàçìû, òî îïðåäåëåíèå ñâÿçè ìåæäó êîý��èöè�åíòîì äè��óçèè ìàêðî÷àñòèö è âÿçêîñòüþ ïûëåâîéïîäñèñòåìû íóæäàåòñÿ â ïðîâåäåíèè ñîîòâåòñòâóþ�ùèõ ýêñïåðèìåíòîâ. Òàêèå ýêñïåðèìåíòû ïðåäñòàâ�ëÿþò êàê ñàìîñòîÿòåëüíûé íàó÷íûé èíòåðåñ, òàêè ïîçâîëÿò ïîëó÷èòü îòâåò íà âîïðîñ, ÿâëÿåòñÿ ëèïûëåâàÿ ïëàçìà àíàëîãîì ðåàëüíûõ æèäêîñòåé (íà�ïðèìåð, æèäêèõ ìåòàëëîâ) èëè æå ïðåäñòàâëÿåò ñî�áîé îáúåêò ñ ïîëíîñòüþ óíèêàëüíûìè òðàíñïîðò�íûìè ñâîéñòâàìè. Íà íàñòîÿùèé ìîìåíò ñóùåñòâó�þùèå äàííûå èçìåðåíèé ðàñïðåäåëåíèÿ ñêîðîñòåéâðàùåíèÿ ìàêðî÷àñòèö â ïûëåâûõ âèõðÿõ ãîâîðÿò îïðåäïî÷òåíèè òàêîé àïïðîêñèìàöèè äëÿ ñâÿçè ìåæ�äó ðàññìîòðåííûìè êîý��èöèåíòàìè ìàññîïåðåíî�ñà, êîòîðàÿ îñíîâàíà íà ïðåäïîëîæåíèè î íåçàâèñè�ìîñòè ý��åêòèâíîãî ðàçìåðà ÷àñòèö îò èõ òåìïåðà�òóðû [59℄.
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