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�ÀÑ×ÅÒ Ó�ÀÂÍÅÍÈß ÑÎÑÒÎßÍÈß ÏËÎÒÍÎÉÂÎÄÎ�ÎÄÍÎÉ ÏËÀÇÌÛ ÌÅÒÎÄÎÌ ÈÍÒÅ��ÀËÎÂÏÎ Ò�ÀÅÊÒÎ�ÈßÌ ÔÅÉÍÌÀÍÀÑ. Â. Øåâêóíîâ *Ñàíêò-Ïåòåðáóðãñêèé ãîñóäàðñòâåííûé ïîëèòåõíè÷åñêèé óíèâåðñèòåò195251, Ñàíêò-Ïåòåðáóðã, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 20 èþíÿ 2004 ã.�àçðàáîòàí ìåòîä ðàñ÷åòà óðàâíåíèÿ ñîñòîÿíèÿ ñèñòåìû êâàíòîâûõ ÷àñòèö ïðè êîíå÷íûõ òåìïåðàòó-ðàõ, îñíîâàííûé íà �åéíìàíîâñêîì ïðåäñòàâëåíèè êâàíòîâîé ñòàòèñòèêè. Íàéäåíî îáùåå àíàëèòè÷å-ñêîå âûðàæåíèå äëÿ âèðèàëüíîãî ýñòèìàòîðà êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè äëÿ ñèñòåìû ñ æåñòêèìè ãðàíèöà-ìè è íåíóëåâûì äàâëåíèåì. �àçâèò ý��åêòèâíûé ìåòîä, ïîçâîëÿþùèé ðåøèòü ïðîáëåìó íå�èçè÷åñêîéñèíãóëÿðíîñòè ýëåêòðîñòàòè÷åñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ äîïðåäåëüíîé �åéíìàíîâñêîé òðàåêòîðèè ýëåêòðîíàñ ïðîòîíîì. Ïîêàçàíî, ÷òî ¾óòî÷íåíèå¿ ðàçëîæåíèÿ êâàíòîâîìåõàíè÷åñêîãî ïðîïàãàòîðà äîáàâëåíèåìâûñîêèõ ñòåïåíåé âðåìåíè íå ðåøàåò, à, íàîáîðîò, óñóãóáëÿåò ïðîáëåìó ðàñõîäèìîñòè èíòåãðàëà Ôåéí-ìàíà. Äàíà êðàòêàÿ îáùàÿ õàðàêòåðèñòèêà òåêóùåãî ñîñòîÿíèÿ ïðîáëåìû. Ïðåäëîæåííûå íîâûå ïîäõî-äû ïðåäñòàâëåíû â ñâÿçè ñ óæå äîñòèãíóòûì ïðîãðåññîì â ýòîé îáëàñòè. ×èñëåííûå ðàñ÷åòû ìåòîäîìÌîíòå-Êàðëî � èíòåãðàëû ïî òðàåêòîðèÿì � âûïîëíåíû äëÿ íåèäåàëüíîé âîäîðîäíîé ïëàçìû ñ ó÷åòîìêâàíòîâîé íåðàçëè÷èìîñòè è ñïèíîâîé ïåðåìåííîé ýëåêòðîíîâ â óñëîâèÿõ, ïðåäøåñòâóþùèõ �îðìèðî-âàíèþ ýëåêòðîííûõ îáîëî÷åê àòîìîâ. Ïåðåñòàíîâî÷íàÿ ñèììåòðèÿ ýëåêòðîíîâ îïèñûâàåòñÿ â òåðìèíàõîïåðàòîðîâ ñèììåòðèè Þíãà. Ïîêàçàíî, ÷òî èç-çà ñèíãóëÿðíîñòè êóëîíîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ êâàíòî-âûå ý��åêòû â ïîâåäåíèè ýëåêòðîííîé êîìïîíåíòû â ïëàçìå íå ñâîäÿòñÿ ê ìàëûì ïîïðàâêàì äàæå âóñëîâèÿõ, êîãäà, ñîãëàñíî �îðìàëüíîìó êðèòåðèþ äå Áðîéëÿ, ñèñòåìà äîëæíà òðàêòîâàòüñÿ êàê ¾êëàñ-ñè÷åñêàÿ¿. Êâàíòîâîìåõàíè÷åñêàÿ ïðîñòðàíñòâåííàÿ äåëîêàëèçàöèÿ ýëåêòðîíîâ âûçûâàåò íà ìàëûõ ðàñ-ñòîÿíèÿõ ñóùåñòâåííîå îñëàáëåíèå ñèë îòòàëêèâàíèÿ ìåæäó ýëåêòðîíàìè ïî ñðàâíåíèþ ñ ïðîòîíàìè.Ìíîãî÷àñòè÷íûå ïðîñòðàíñòâåííûå êîððåëÿöèè ïðèâîäÿò ïðè îõëàæäåíèè ïëàçìû ê ñëîæíîìó ïîâåäå-íèþ ïîòåíöèàëà ñðåäíåé ñèëû âçàèìîäåéñòâèÿ ÷àñòèö è ê �îðìèðîâàíèþ íà ðàññòîÿíèÿõ ïîðÿäêà ïÿòèàíãñòðåì ñïåöè�è÷åñêèõ ñèë îòòàëêèâàíèÿ ìåæäó ïðîòîíàìè è ýëåêòðîíàìè. Äàâëåíèå â ïëàçìå ïðèîõëàæäåíèè íà÷èíàåò ðåçêî óìåíüøàòüñÿ îäíîâðåìåííî ñ íà÷àëîì �îðìèðîâàíèÿ ýëåêòðîííûõ îáîëî-÷åê àòîìîâ. Êèíåòè÷åñêàÿ ýíåðãèÿ ýëåêòðîíîâ ïðè îõëàæäåíèè ïëàçìû ïðîõîäèò ÷åðåç ìèíèìóì ïðèòåìïåðàòóðå îêîëî 31000 K. Ïîëîæåíèå ýòîãî ìèíèìóìà îòíîñèòåëüíî ñëàáî çàâèñèò îò ïëîòíîñòè ïëàç-ìû. Êâàíòîâûå ý��åêòû ïðèâîäÿò ê ý��åêòèâíîìó ¾ðàçîãðåâó¿ ýëåêòðîííîé êîìïîíåíòû çàäîëãî äîïîëíîãî çàõâàòà ýëåêòðîíîâ â ïîëå ïðîòîíîâ.PACS: 52.65.Pp, 61.20.Ja1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÒåðìîäèíàìè÷åñêèì ñâîéñòâàì âîäîðîäíîé ïëàç�ìû ïðèäàåòñÿ îñîáîå ïðèêëàäíîå çíà÷åíèå â ñâÿçè ñòåõíîëîãèåé óïðàâëÿåìîãî òåðìîÿäåðíîãî ñèíòåçà.Â òî æå âðåìÿ îáùàÿ ïðîáëåìà âû÷èñëåíèÿ ðàâíî�âåñíûõ õàðàêòåðèñòèê ïëîòíîé ïëàçìû ïðåäñòàâëÿ�*E-mail: root�shevk.hop.stu.neva.ru

åò îäíî èç �óíäàìåíòàëüíûõ è íàèáîëåå ñëîæíûõíàïðàâëåíèé ñòàòèñòè÷åñêîé ìåõàíèêè.Ïîñëåäíåå âðåìÿ çíà÷èòåëüíûå óñïåõè â èçó÷å�íèè èîííîé ïëàçìû äîñòèãíóòû ìåòîäàìè êîìïüþ�òåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ [1; 2℄. �îðàçäî ìåíåå èññëå�äîâàíà èîí-ýëåêòðîííàÿ ïëàçìà. Íàëè÷èå ýëåêòðîí�íîé êîìïîíåíòû äåëàåò íåâîçìîæíûì ïðèìåíåíèåêëàññè÷åñêîé ñòàòèñòèêè è ñóùåñòâåííî óñëîæíÿåòîïèñàíèå. Ôîðìóëèðîâêà êîððåêòíîãî ìåòîäà êîì�ïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ äëÿ êâàíòîâûõ ñèñòåì ñ696



ÆÝÒÔ, òîì 127, âûï. 3, 2005 �àñ÷åò óðàâíåíèÿ ñîñòîÿíèÿ : : :áîëüøèìè ÷èñëàìè ÷àñòèö ïðåäñòàâëÿåò òðóäíîñòè�óíäàìåíòàëüíîãî õàðàêòåðà, à åãî ÷èñëåííàÿ ðåà�ëèçàöèÿ òðåáóåò êîëîññàëüíûõ âû÷èñëèòåëüíûõ çà�òðàò. Êâàíòîâàÿ ïðèðîäà âîäîðîäíîé ïëàçìû ÿâëÿ�åòñÿ îïðåäåëÿþùèì îáñòîÿòåëüñòâîì è äàæå ïðè ïî�âûøåíèè òåìïåðàòóðû ñèñòåìà íå ñòàíîâèòñÿ áîëåå¾êëàññè÷åñêîé¿. Ýòî âèäíî óæå èç òîãî, ÷òî ñèñòåìàêëàññè÷åñêèõ ïðîòèâîïîëîæíûõ òî÷å÷íûõ çàðÿäîâíåóñòîé÷èâà ïðè ëþáûõ òåìïåðàòóðàõ T , à êëàññè�÷åñêàÿ ñòàòèñòè÷åñêàÿ ñóììà òî÷å÷íûõ çàðÿäîâ ðàñ�õîäèòñÿ â òî÷êàõ ñèíãóëÿðíîñòè êóëîíîâñêîãî ïîòåí�öèàëà 1Z0 exp� e2kBTr� 4�r2dr =1:Ñõîäèìîñòü ñòàòèñòè÷åñêîé ñóììû â âîäîðîäíîéïëàçìå öåëèêîì îáóñëîâëåíà êâàíòîâîé ïðèðîäîéýëåêòðîííîé êîìïîíåíòû. Ïîýòîìó ïðè ëþáûõ òåì�ïåðàòóðàõ êâàíòîâûå âêëàäû çäåñü íå ñâîäÿòñÿ êìàëûì ïîïðàâêàì. Ýíåðãèÿ ñèñòåìû �îðìèðóåòñÿ âîñíîâíîì íà ìàëûõ ðàññòîÿíèÿõ ìåæäó ïðîòîíàìè èýëåêòðîíàìè, ãäå âçàèìîäåéñòâèå íå ýêðàíèðîâàíî.Íà ýòèõ ðàññòîÿíèÿõ êâàíòîâûé õàðàêòåð äâèæåíèÿýëåêòðîíîâ âûðàæåí íàèáîëåå ñèëüíî.Òðóäíîñòè ïîñëåäîâàòåëüíîãî êâàíòîâîñòàòèñòè�÷åñêîãî îïèñàíèÿ ìíîãî÷àñòè÷íûõ ñèñòåì ñòèìóëè�ðóþò ïîïûòêè ñîçäàíèÿ ðàçëè÷íûõ ïðèáëèæåííûõïîäõîäîâ. Íàèáîëåå èçâåñòíûì ïðèìåðîì ÿâëÿåòñÿòåîðèÿ �óíêöèîíàëà ïëîòíîñòè (DFT) [3℄, â êîòîðîéýíåðãèÿ ñèñòåìû çàïèñûâàåòñÿ â �îðìå �óíêöèîíà�ëà ïëîòíîñòè êâàíòîâûõ ÷àñòèö. Ý��åêòû, ñâÿçàí�íûå ñ îáìåíîì è êâàíòîâîé äåëîêàëèçàöèåé, âûðà�æàþòñÿ �åíîìåíîëîãè÷åñêèìè �îðìóëàìè, èçâåñò�íûìè êàê ëîêàëüíîå ïðèáëèæåíèå (LDA) [4℄ è ãðàäè�åíòíûå ïîïðàâêè íà íåîäíîðîäíîñòü ïðîñòðàíñòâåí�íîãî ðàñïðåäåëåíèÿ (GDA) [5℄. Ñóùåñòâóåò ìíîæå�ñòâî ðàçëè÷íûõ âàðèàöèé ýòîãî ïîäõîäà [6�9℄, à òàê�æå ðîäñòâåííûå òåîðèè, â êàæäîé èç êîòîðûõ âçàè�ìîäåéñòâèå ìåæäó ýëåêòðîíàìè çàìåíÿåòñÿ âçàèìî�äåéñòâèåì ñ íåêîòîðîé íåïðåðûâíîé ñðåäîé � ¾æå�ëå¿. Ïî ñóùåñòâó ìíîãî÷àñòè÷íàÿ çàäà÷à çàìåíÿåò�ñÿ óïðîùåííîé ìîäåëüþ, ñâîäÿùåéñÿ ê äâèæåíèþîäíîé êâàíòîâîé ÷àñòèöû â íåêîòîðîì óñðåäíåííîìïîëå îñòàëüíûõ ÷àñòèö. Îäíîýëåêòðîííîå ïðèáëè�æåíèå ïîçâîëÿåò ïðèìåíÿòü �îðìàëèçì ÷èñåë çà�ïîëíåíèÿ, îäíàêî ïîñëåäîâàòåëüíîå îïèñàíèå îáìå�íà è ñïèíîâîé ïåðåìåííîé ñ ñàìîãî íà÷àëà îêàçûâà�åòñÿ çà ðàìêàìè òàêîãî ïîäõîäà. Îäíîýëåêòðîííîåïðèáëèæåíèå, ïðåäïîëàãàþùåå, ÷òî ìíîãî÷àñòè÷íàÿâîëíîâàÿ �óíêöèÿ ðàñïàäàåòñÿ íà ïðîèçâåäåíèå îä�íî÷àñòè÷íûõ, îçíà÷àåò ïîëíîå îòñóòñòâèå êóëîíîâ�ñêèõ ìåæ÷àñòè÷íûõ êîððåëÿöèé. Êàê ïðàâèëî, êîð�

ðåëÿöèè ó÷èòûâàþòñÿ â âèäå ïîïðàâîê. Ïðè óìåíü�øåíèè ïëîòíîñòè ýëåêòðîííîãî ãàçà îò çíà÷åíèé,õàðàêòåðíûõ äëÿ ýëåêòðîííûõ îáîëî÷åê, äî çíà÷å�íèé, õàðàêòåðíûõ äëÿ ìåæèîííîãî ïðîñòðàíñòâà âïëàçìå, êèíåòè÷åñêàÿ ýíåðãèÿ ýëåêòðîíîâ óìåíüøà�åòñÿ, ÷òî îòâå÷àåò ý��åêòèâíîìó ¾îõëàæäåíèþ¿ýëåêòðîííîé ïîäñèñòåìû. Ýòî íåèçáåæíî ïðèâåäåòê óñèëåíèþ ìåæýëåêòðîííûõ êîððåëÿöèé â ïëàçìåïî ñðàâíåíèþ ñ òàêîâûìè â ýëåêòðîííûõ îáîëî÷êàõ.Ïîýòîìó äëÿ ïëàçìû îñîáóþ âàæíîñòü îáðåòàåò äå�òàëüíîå îïèñàíèå ìåæýëåêòðîííûõ êîððåëÿöèé.Ñåãîäíÿ åäèíñòâåííûì ìåòîäîì, ïîçâîëÿþùèìèçáàâèòüñÿ îò îäíîýëåêòðîííîãî ïðèáëèæåíèÿ è äî�âåñòè ðàñ÷åò äî ÷èñëåííûõ ðåçóëüòàòîâ äëÿ ìíîãî÷à�ñòè÷íûõ êâàíòîâûõ ñèñòåì ïðè íåíóëåâûõ òåìïåðà�òóðàõ, ñ ÿâíûì ó÷åòîì îáìåíà è ñïèíîâîé ïåðåìåí�íîé ÿâëÿåòñÿ ìåòîä èíòåãðàëîâ ïî òðàåêòîðèÿì Ôåé�íìàíà. Âû÷èñëåíèå èíòåãðàëà Ôåéíìàíà òðàíñ�îð�ìèðóåòñÿ â âû÷èñëåíèå îáû÷íîãî èíòåãðàëà âûñîêîéðàçìåðíîñòè è âûïîëíÿåòñÿ ÷èñëåííî ìåòîäîì Ìîí�òå-Êàðëî. Ìåòîä ñëó÷àéíîé ñóùåñòâåííîé âûáîðêèïîçâîëÿåò ñïðàâèòüñÿ ñ òðóäíîñòÿìè, ñâÿçàííûìèñ âûñîêîé ðàçìåðíîñòüþ ïðîñòðàíñòâà èíòåãðèðîâà�íèÿ, è äàåò âîçìîæíîñòü âûïîëíèòü ïðèíöèïèàëü�íî òî÷íûé ðàñ÷åò. Â ýòîì ñìûñëå ìåòîä èíòåãðàëîâïî òðàåêòîðèÿì ñëåäóåò îòíåñòè ê ðàçðÿäó ýòàëîí�íûõ ìåòîäîâ. Â òî æå âðåìÿ ðàñ÷åòû ýòèì ìåòîäîìîñòàþòñÿ âåñüìà òðóäîåìêèìè è çàíèìàþò äåñÿòêèè ñîòíè ÷àñîâ êîìïüþòåðíîãî âðåìåíè. Îñòàåòñÿ ðÿäíåðåøåííûõ ïðîáëåì, ñäåðæèâàþùèõ øèðîêîå ïðè�ìåíåíèå ìåòîäà, íàèáîëåå ñåðüåçíûå èç êîòîðûõ îá�ñóæäàþòñÿ â ñëåäóþùåì ðàçäåëå.2. ÒÅÊÓÙÅÅ ÑÎÑÒÎßÍÈÅ Ï�ÎÁËÅÌÛÏåðâûå ïîïûòêè ïîñòðîåíèÿ ÷èñëåííîãî ìåòî�äà ðàñ÷åòà òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ñîñòîÿíèé íà îñíîâå�åéíìàíîâñêèõ èíòåãðàëîâ ïî òðàåêòîðèÿì ñâÿçû�âàþòñÿ ñ ðàáîòàìè Ôîñäèêà è Äæîðäàíà [10; 11℄. Âðàáîòàõ [12�19℄ ìåòîä èíòåãðàëîâ ïî òðàåêòîðèÿìâïåðâûå ïðèìåíåí äëÿ èññëåäîâàíèÿ ðàâíîâåñíûõñâîéñòâ âîäîðîäíîé ïëàçìû. Ïåðåñòàíîâî÷íàÿ ñèì�ìåòðèÿ îïèñûâàëàñü ñëýòåðîâñêèìè äåòåðìèíàíòà�ìè. Â [16; 17℄ ïðåäïðèíÿòà ïîïûòêà èçó÷èòü âëèÿíèåíåèäåàëüíîñòè ïëàçìû íà âûðîæäåíèå ýëåêòðîíîâ.Â [18℄ íà îñíîâå ïîëó÷åííûõ ÷èñëåííûõ ðåçóëüòàòîâïðåäëîæåíû îöåíêè �àçîâîé äèàãðàììû âîäîðîä�íîé ïëàçìû. Â [15℄ ïðåäëîæåí âàðèàíò ðàñøèðåíèÿìåòîäà èíòåãðàëîâ ïî òðàåêòîðèÿì íà îòêðûòûé ñòà�òèñòè÷åñêèé àíñàìáëü. Â [19℄ îáñóæäàåòñÿ ïðîáëåìà697



Ñ. Â. Øåâêóíîâ ÆÝÒÔ, òîì 127, âûï. 3, 2005çíàêîïåðåìåííûõ âêëàäîâ â ñòàòèñòè÷åñêóþ ñóììóíåðàçëè÷èìûõ êâàíòîâûõ ÷àñòèö.Â ðàáîòå [20℄ ïðèìåíÿåòñÿ êîíå÷íîìåðíàÿ àï�ïðîêñèìàöèÿ �óíêöèè �ðèíà, ïîçâîëÿþùàÿ óâåëè�÷èòü äëèíó øàãà áåç ïîòåðè òî÷íîñòè âû÷èñëåíèé.Ïî ñóùåñòâó, ïðåäëîæåííàÿ èíòåãðàëüíàÿ �îðìà ÿâ�ëÿåòñÿ ðàçíîâèäíîñòüþ çàïèñè êîðîòêîâðåìåííîãîìàòðè÷íîãî ýëåìåíòà îïåðàòîðà ýâîëþöèè ñ ðàñïðå�äåëåííûì âäîëü òðàåêòîðèè âçàèìîäåéñòâèåì. �àñ�ïðåäåëåííîå âçàèìîäåéñòâèå âïåðâûå ïðèìåíÿëîñüïðè ìîäåëèðîâàíèè ýëåêòðîííûõ îáîëî÷åê ìåòîäîìèíòåãðàëîâ ïî òðàåêòîðèÿì â [21℄. Òà æå ïðîáëåìàè òåì æå ñïîñîáîì ðåøàåòñÿ â [22℄. Àâòîðû ïðåäëà�ãàþò åùå îäíó �îðìó çàïèñè ìàòðè÷íîãî ýëåìåíòàêâàíòîâîìåõàíè÷åñêîãî ïðîïàãàòîðà â ïðåäåëå ìà�ëûõ ïðîìåæóòêîâ âðåìåí â âèäå ðàñïðåäåëåííîãîâçàèìîäåéñòâèÿ.Íàèáîëüøèå òðóäíîñòè äëÿ ðàçâèòèÿ ìåòîäà èí�òåãðàëîâ ïî òðàåêòîðèÿì ïðåäñòàâëÿåò îïèñàíèåêâàíòîâîìåõàíè÷åñêîé íåðàçëè÷èìîñòè ÷àñòèö. Ïðî�áëåìà âêëþ÷àåò äâà àñïåêòà: êîððåêòíîå ïðåäñòàâ�ëåíèå ñòàòèñòè÷åñêîé ñóììû â âèäå ëèíåéíîé êîì�áèíàöèè äèàãðàìì ñöåïëåííûõ �åéíìàíîâñêèõ òðà�åêòîðèé è òàê íàçûâàåìàÿ ïðîáëåìà ¾îòðèöàòåëü�íûõ çíàêîâ¿. Ñèììåòðèçàöèÿ ïî ïåðåñòàíîâêàì ÷àñ�òèö ïðåâðàùàåò âîëíîâóþ �óíêöèþ â íåêîòîðóþëèíåéíóþ êîìáèíàöèþ, ïðè÷åì êàæäîìó ñëàãàåìî�ìó îòâå÷àåò ñâîÿ äèàãðàììà ñöåïëåííûõ òðàåêòî�ðèé â ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòàõ îïåðàòîðîâ. Êîîðäèíàò�íàÿ ÷àñòü àíòèñèììåòðè÷íîé ïî ïåðåñòàíîâêàì îä�íîâðåìåííî ñïèíîâûõ è êîîðäèíàòíûõ ïåðåìåííûõâîëíîâîé �óíêöèè íå îáÿçàòåëüíî ïîëíîñòüþ ñèì�ìåòðè÷íà èëè àíòèñèììåòðè÷íà. �àçëè÷íûì ñïèíî�âûì ñîñòîÿíèÿì îòâå÷àþò ðàçëè÷íûå òèïû ïåðå�ñòàíîâî÷íîé ñèììåòðèè êîîðäèíàòíîé ÷àñòè. Ñòà�òèñòè÷åñêàÿ ñóììà äîëæíà ðàññ÷èòûâàòüñÿ â ïîë�íîì íàáîðå ëèíåéíî íåçàâèñèìûõ âîëíîâûõ �óíê�öèé. Äëÿ ðàñ÷åòà ðàâíîâåñíûõ ñðåäíèõ ïðîñòàÿ ñèì�ìåòðèçàöèÿ ïî ïåðåñòàíîâêàì íåäîñòàòî÷íà � ïîë�íîòà è ëèíåéíàÿ íåçàâèñèìîñòü áàçèñíûõ �óíêöèéÿâëÿþòñÿ êëþ÷åâûìè òðåáîâàíèÿìè. Õîòÿ ïðèíöè�ïèàëüíî ïóòü ïîñòðîåíèÿ îðòîíîðìèðîâàííîãî áà�çèñà â ïðîñòðàíñòâå ñïèí-êîîðäèíàòíûõ âîëíîâûõ�óíêöèé èçâåñòåí è îñóùåñòâëÿåòñÿ ñ ïîìîùüþ îïå�ðàòîðîâ Þíãà [23; 24℄, ïðÿìàÿ ÷èñëåííàÿ ðåàëèçà�öèÿ ýòîé ñõåìû òðåáóåò êîëîññàëüíûõ âû÷èñëèòåëü�íûõ çàòðàò, ðàñòóùèõ ñ ðîñòîì ÷èñëà ÷àñòèö áû�ñòðåå, ÷åì N !. Ïîýòîìó ïðèíöèïèàëüíî òî÷íûé ïóòüîïèñàíèÿ ïåðåñòàíîâî÷íîé ñèììåòðèè, îñíîâàííûéíà îïåðàòîðàõ ñèììåòðèè Þíãà, â ÷èñëåííûõ ðàñ�÷åòàõ ïî÷òè íèêîãäà íå ïðèìåíÿåòñÿ. Â ðàñ÷åòàõ÷èñòûõ êâàíòîâûõ ñîñòîÿíèé ïåðåñòàíîâî÷íóþ ñèì�

ìåòðèþ êîîðäèíàòíîé ÷àñòè âîëíîâîé �óíêöèè îïè�ñûâàþò ïðèáëèæåííî. Äëÿ ýëåêòðîíîâ íàèáîëåå ÷àñ�òî èñïîëüçóåòñÿ äåòåðìèíàíò Ñëýòåðà, ñîñòîÿùèéèç äâóõ áëîêîâ ðàçìåðàìè N1 è N2. Ïðåäïîëàãàåò�ñÿ, ÷òî N1 ýëåêòðîíîâ íàõîäÿòñÿ â ñîñòîÿíèè ¾ñïèíââåðõ¿ è N2 � â ñîñòîÿíèè ¾ñïèí âíèç¿. Â òî æå âðå�ìÿ èç îáùåé êâàíòîâîé òåîðèè èçâåñòíî [23℄, ÷òî òèïïåðåñòàíîâî÷íîé ñèììåòðèè ñïèíîâîé è êîìïëåìåí�òàðíîé åé êîîðäèíàòíîé ÷àñòåé âîëíîâîé �óíêöèèîïðåäåëÿåòñÿ íå ïðîåêöèåé ñïèíà, à ñîáñòâåííûì÷èñëîì îïåðàòîðà êâàäðàòà ñïèíà. Äëÿ �åðìèîíîâñî ñïèíîì 1/2 ýòî ñîîòâåòñòâèå îäíîçíà÷íîå � êàæ�äîé ñîáñòâåííîé �óíêöèè îïåðàòîðà êâàäðàòà ñïèíàñîîòâåòñòâóåò åäèíñòâåííàÿ ñõåìà Þíãà, çàäàþùàÿêîíêðåòíûé òèï ïåðåñòàíîâî÷íîé ñèììåòðèè. Ñòðî�ãî ãîâîðÿ, äåòåðìèíàíò Ñëýòåðà íå ñîâïàäàåò íè ñîäíèì èç îïåðàòîðîâ ñèììåòðèè Þíãà, è ïîýòîìóçàäàâàåìàÿ èì âîëíîâàÿ �óíêöèÿ íå ÿâëÿåòñÿ ñîá�ñòâåííîé �óíêöèåé îïåðàòîðà êâàäðàòà ñïèíà. Ïîâñåé âèäèìîñòè, îí òàêæå íå ïðåäñòàâëÿåò è ëèíåé�íóþ êîìáèíàöèþ òàêèõ �óíêöèé. Íà ýòî óêàçûâà�åò òîò �àêò, ÷òî ïåðåñòàíîâêà êîîðäèíàòíûõ ïåðå�ìåííûõ, ïðèíàäëåæàùèõ ðàçíûì áëîêàì â äåòåðìè�íàíòå Ñëýòåðà, êàðäèíàëüíî íàðóøàåò åãî ñòðóêòó�ðó è íå ìîæåò áûòü ñâåäåíà ê ïðîñòîìó èçìåíåíèþçíàêà ïîëíîé âîëíîâîé �óíêöèè, êàê ýòîãî òðåáó�åò ïðèíöèï Ïàóëè. Òàêèì îáðàçîì, çàïèñü âîëíîâîé�óíêöèè â âèäå äåòåðìèíàíòà Ñëýòåðà ñëåäóåò îò�íåñòè ê ðàçðÿäó íåêîíòðîëèðóåìûõ ïðèáëèæåíèé.Ýòè �óíêöèè íå îáëàäàþò ñâîéñòâîì ïîëíîòû è ëè�íåéíîé íåçàâèñèìîñòè, ò. å. íå �îðìèðóþò áàçèñ, àâû÷èñëåííûé â èõ ïðåäñòàâëåíèè ñëåä ñòàòèñòè÷å�ñêîãî îïåðàòîðà íå ÿâëÿåòñÿ ñòàòèñòè÷åñêîé ñóììîéâ òî÷íîì ñìûñëå.Ïîñòðîåíèå ïîëíîãî áàçèñà âîëíîâûõ �óíêöèéäëÿ ÷àñòèö ñî ñïèíîì â òåðìèíàõ èíòåãðàëîâ ïîòðàåêòîðèÿì Ôåéíìàíà ñîñòàâëÿëî äî ïîñëåäíåãîâðåìåíè ñåðüåçíóþ ïðîáëåìó. Ñóùåñòâóþùèå â ëè�òåðàòóðå ðàáîòû îòíîñÿòñÿ, êàê ïðàâèëî, ê áî�çå-÷àñòèöàì ñ íóëåâûì ñïèíîì [25�33℄ èëè ê ãèïîòå�òè÷åñêèì ¾áåññïèíîâûì �åðìèîíàì¿ [26; 27; 34�37℄.Â ýòîì ñëó÷àå ñïèíîâàÿ ïåðåìåííàÿ îòñóòñòâóåò èêîîðäèíàòíàÿ âîëíîâàÿ �óíêöèÿ ïîëíîñòüþ ñèììåò�ðè÷íà èëè àíòèñèììåòðè÷íà ïî ïåðåñòàíîâêàì. Îä�íàêî áåññïèíîâûõ �åðìèîíîâ â ïðèðîäå íå ñóùåñòâó�åò. Êëþ÷åâàÿ ðîëü ñïèíîâîé ïåðåìåííîé â óñòîé÷è�âîñòè ñèñòåìû î÷åâèäíà óæå èç ïðîñòåéøåãî ïðè�ìåðà ìîëåêóëû âîäîðîäà, â êîòîðîé â ñèíãëåòíîìñïèíîâîì ñîñòîÿíèè S = 0 àòîìû âîäîðîäà ñâÿçûâà�þòñÿ â ìîëåêóëó, à â òðèïëåòíîì ñîñòîÿíèè S = 1 �ðàñòàëêèâàþòñÿ.Ïðèáëèæåíèå äåòåðìèíàíòîâ Ñëýòåðà èñïîëüçó�698



ÆÝÒÔ, òîì 127, âûï. 3, 2005 �àñ÷åò óðàâíåíèÿ ñîñòîÿíèÿ : : :åòñÿ â [38℄ äëÿ èññëåäîâàíèÿ ÿâëåíèÿ �åððîìàãíèò�íîé ïîëÿðèçàöèè ýëåêòðîííîãî ãàçà ïðè íèçêèõ òåì�ïåðàòóðàõ. �àìèëüòîíèàí ñèñòåìû èìååò âèäĤ = � 1r2s Xi r2i + 2rs Xi<j 1jri � rj j + onst;ãäå rs = a=a0 � ïàðàìåòð ïëîòíîñòè, 4��a3=3 = 1,� � ïëîòíîñòü ýëåêòðîííîãî ãàçà, a0 � ðàäèóñ Áî�ðà. Äëÿ ìàëûõ rs (áîëüøàÿ ïëîòíîñòü) â ãàìèëü�òîíèàíå ïðåâàëèðóåò êèíåòè÷åñêàÿ ýíåðãèÿ è ýëåê�òðîíû âåäóò ñåáÿ êàê èäåàëüíûé ãàç. Íàîáîðîò, âïðåäåëå áîëüøèõ rs ïðè äîñòàòî÷íî íèçêèõ òåìïåðà�òóðàõ ýëåêòðîíû óïîðÿäî÷èâàþòñÿ â êðèñòàëë Âèã�íåðà [39℄. Ôàçîâûé ïåðåõîä ïåðâîãî ðîäà îæèäàåò�ñÿ ïðè rs � 100. Ïåðåä êðèñòàëëèçàöèåé âîçìîæ�íî �åððîìàãíèòíîå óïîðÿäî÷åíèå ñïèíîâ ýëåêòðî�íîâ, âñëåäñòâèå òîãî ÷òî íàèáîëåå íèçêàÿ ýíåðãèÿìîæåò îòâå÷àòü íåíóëåâîìó çíà÷åíèþ ñïèíà ñèñòå�ìû. Â [38℄ ïîèñê ñîñòîÿíèÿ ñ ñàìîé íèçêîé ýíåðãè�åé îñóùåñòâëÿåòñÿ âàðèàöèÿìè â êëàññå âîëíîâûõ�óíêöèé â �îðìå äåòåðìèíàíòîâ Ñëýòåðà. Âàðüè�ðóþòñÿ ðàçìåðû áëîêîâ N1 (ñïèí ââåðõ) è N2 (ñïèíâíèç). Ïîëó÷åíî, ÷òî ïîëíîñòüþ ïîëÿðèçîâàííîå ñî�ñòîÿíèå (N2 = 0) îêàçûâàåòñÿ íàèáîëåå ñòàáèëüíûìïðè rs > 60. Èç ïðåäñòàâëåííûõ ðàñ÷åòîâ òðóäíîîöåíèòü ïîãðåøíîñòü, ñâÿçàííóþ ñ ïðèáëèæåííûìîïèñàíèåì ïåðåñòàíîâî÷íîé ñèììåòðèè, êîòîðàÿ âäàííîì ñëó÷àå èìååò îïðåäåëÿþùåå çíà÷åíèå.Ïðîáëåìà ïîñòðîåíèÿ òî÷íîé ïðîöåäóðû âêëþ�÷åíèÿ ñïèíîâîé ïåðåìåííîé â ñòàòèñòè÷åñêîå îïè�ñàíèå íåðàçëè÷èìûõ �åðìèîíîâ ñî ñïèíîì 1/2 ìå�òîäîì èíòåãðàëîâ ïî òðàåêòîðèÿì ðåøàåòñÿ â ðà�áîòàõ [21; 40�47℄. Íà îñíîâå îïåðàòîðîâ ñèììåòðèèÞíãà ïîëó÷åí ïîëíûé áàçèñ ñèììåòðèçîâàííûõâîëíîâûõ �óíêöèé è ñîîòâåòñòâóþùèé èì íàáîðäèàãðàìì ñöåïëåííûõ �åéíìàíîâñêèõ òðàåêòîðèé.Â [45℄ ïðîâåäåíà êëàññè�èêàöèÿ äèàãðàìì è ðàñ�ñ÷èòàíû èõ êîìáèíàòîðíûå âåñîâûå êîý��èöèåíòû.Ïðÿìîé ðàñ÷åò îêàçûâàåòñÿ âîçìîæíûì òîëüêî äëÿñèñòåì ñ ìàëûì ÷èñëîì ÷àñòèö (N < 10), òàê êàêîáúåì íåîáõîäèìûõ âû÷èñëåíèé ðàñòåò áûñòðåå, ÷åìN !. Â [46℄ ñíÿòî îãðàíè÷åíèå íà ÷èñëî ÷àñòèö. Çàäà�÷à ðåøåíà ðàñïðîñòðàíåíèåì ìåòîäà ñëó÷àéíîé âû�áîðêè íà âû÷èñëåíèå ñàìèõ êîìáèíàòîðíûõ âåñîâûõêîý��èöèåíòîâ äèàãðàìì ïóòåì áëóæäàíèÿ ïî äèà�ãðàììàì. Âûïîëíåíû òåñòîâûå ÷èñëåííûå ðàñ÷åòûè àíàëèçèðóåòñÿ ìåõàíèçì �îðìèðîâàíèÿ ñïèíîâî�ãî ñîñòîÿíèÿ â íåóïîðÿäî÷åííûõ ñèñòåìàõ ñ îáìå�íîì ïðè íåíóëåâûõ òåìïåðàòóðàõ. Â [21℄ ìåòîä òå�ñòèðóåòñÿ íà ìîäåëèðîâàíèè òåðìè÷åñêè âîçáóæäåí�íûõ ñîñòîÿíèé ýëåêòðîííûõ îáîëî÷åê ïðîñòåéøèõèîíîâ, â [41; 43℄ âîñïðîèçâåäåíî îñíîâíîå ñîñòîÿíèå

ýëåêòðîííîé îáîëî÷êè ìîëåêóëû âîäîðîäà, â [46℄ âû�ïîëíåíû ðàñ÷åòû êîððåëÿöèîííûõ �óíêöèé â ïëîò�íîé âîäîðîäíîé ïëàçìå.Òðóäíîñòè, ñâÿçàííûå ñ îïèñàíèåì ïåðåñòàíîâî÷�íîé ñèììåòðèè, ñòèìóëèðóþò ïîèñê ðàçëè÷íûõ ïðè�áëèæåííûõ ñõåì. Â ðàáîòå [48℄ ïðåäïðèíÿòà ïîïûò�êà ïîñòðîèòü íåêîòîðûé êîìáèíèðîâàííûé ïîäõîäíà îñíîâå èäåé �îðìàëèçìà òåîðèè �óíêöèîíàëàïëîòíîñòè (DFT) è èíòåãðàëîâ ïî òðàåêòîðèÿì. Âïðèáëèæåíèè DFT ñèñòåìà âçàèìîäåéñòâóþùèõ ÷àñ�òèö çàìåíÿåòñÿ ñèñòåìîé íåâçàèìîäåéñòâóþùèõ, íîäâèãàþùèõñÿ â íåêîòîðîì óñðåäíåííîì ïîëå îñòàëü�íûõ ÷àñòèö ñ ãàìèëüòîíèàíîì, �óíêöèîíàëüíî çàâè�ñÿùèì îò ïëîòíîñòè � ñèñòåìû:H = T ([�℄) + Vion([�℄) + VH ([�℄) + VXC([�℄);ãäå T ([�℄) � êèíåòè÷åñêàÿ ýíåðãèÿ, à VXC([�℄) �îáìåííî-êîððåëÿöèîííàÿ ýíåðãèÿ, äëÿ êîòîðûõèñïîëüçóþòñÿ íåêîòîðûå ýìïèðè÷åñêèå �îðìóëû;Vion([�℄) è VH ([�℄) � ñîîòâåòñòâåííî âçàèìîäåéñòâèåñ èîíàìè è êóëîíîâñêîå âçàèìîäåéñòâèå ýëåêòðîíîâ.Â çàïèñè ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ ñòàòèñòè÷åñêîãîîïåðàòîðà íåâçàèìîäåéñòâóþùèõ �åðìèîíîâ èñ�ïîëüçóåòñÿ âûðàæåíèå äëÿ ÷èñåë çàïîëíåíèÿ âêîîðäèíàòíîì ïðåäñòàâëåíèè:�(x; x0;�) = hxj 1exp h�(Ĥ � �) + 1i jx0i;ãäå � � îáðàòíàÿ òåìïåðàòóðà. Âåëè÷èíà õèìè÷åñêî�ãî ïîòåíöèàëà � ðàññ÷èòûâàåòñÿ èòåðàöèîííîé ïðî�öåäóðîé èç ïðåäûäóùåé �îðìóëû äëÿ äèàãîíàëüíî�ãî ìàòðè÷íîãî ýëåìåíòà � = �(x; x;�). Äëÿ íåäèà�ãîíàëüíûõ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ �(x; x0;�) èñïîëü�çóþò ñâîéñòâî ìåðîìîð�íûõ �óíêöèé è ïåðåõîäÿòê êîìïëåêñíûì òåìïåðàòóðàì, ãäå ïðèìåíÿþò ïðåä�ñòàâëåíèå â òåðìèíàõ èíòåãðàëîâ ïî òðàåêòîðèÿì.Òàêèì îáðàçîì, ÷åðåç ïðîöåäóðó ñàìîñîãëàñîâàíèÿâåëè÷èíû � ïðåäïîëàãàåòñÿ èçáàâèòüñÿ îò íåîáõî�äèìîñòè ñóììèðîâàòü äèàãðàììû ñöåïëåííûõ òðà�åêòîðèé, êàê ýòîãî òðåáóåò òî÷íàÿ òåîðèÿ. Íåñìîò�ðÿ íà ïîäêóïàþùóþ ïðîñòîòó òàêîãî ïîäõîäà, åãîíåëüçÿ ðàññìàòðèâàòü êàê ïðèíöèïèàëüíîå ðåøåíèåïðîáëåìû îáìåíà. Ââåäåíèå ïðèáëèæåíèÿ �óíêöèî�íàëà ïëîòíîñòè ñ ýìïèðè÷åñêèìè �îðìóëàìè äëÿ îá�ìåííî-êîððåëÿöèîííîé ýíåðãèè ïðèíöèïèàëüíî ïî�íèæàåò ñòàòóñ ìåòîäà. Èí�îðìàöèÿ î ìåæ÷àñòè÷�íûõ êîððåëÿöèÿõ îêàçûâàåòñÿ ïîòåðÿííîé, ÷òî äå�ëàåò ìàëîîïðàâäàííûìè ïîñëåäóþùèå òðóäîåìêèåâû÷èñëåíèÿ èíòåãðàëîâ ïî òðàåêòîðèÿì, ïðåòåíäó�þùèå íà ýòàëîííóþ òî÷íîñòü. Ïðèáëèæåíèå íåâçàè�ìîäåéñòâóþùèõ ÷àñòèö, êîòîðîå äåëàåò âîçìîæíûì699



Ñ. Â. Øåâêóíîâ ÆÝÒÔ, òîì 127, âûï. 3, 2005ïðèìåíÿòü ê îäíî÷àñòè÷íûì êâàíòîâûì ñîñòîÿíèÿìðàñïðåäåëåíèå �èááñà, ïðåäïîëàãàåò ñëàáîñòü îáìåí�íî-êîððåëÿöèîííûõ ý��åêòîâ, ÷òî ïðèíöèïèàëüíîñóæàåò ãðàíèöû ïðèìåíèìîñòè ìåòîäà äî îáëàñòè,ãäå ðàáîòàþò îáû÷íûå ïðèáëèæåíèÿ òåîðèè ñðåäíå�ãî ïîëÿ.3. Ï�ÎÁËÅÌÀ ÍÅÈÍÒÅ��È�ÓÅÌÎÉÑÈÍ�ÓËß�ÍÎÑÒÈ ÊÓËÎÍÎÂÑÊÎ�ÎÏÎËßÈíòåãðàë ïî òðàåêòîðèÿì îïðåäåëÿåòñÿ êàê ïðå�äåë ìíîãîìåðíîãî èíòåãðàëà, ïîëó÷åííîãî çàìåíîéâèðòóàëüíîé òðàåêòîðèè ~R(t), ñîåäèíÿþùåé òî÷êèRa è Rb â ìíîãîìåðíîì êîîðäèíàòíîì ïðîñòðàíñòâåìíîãî÷àñòè÷íîé ñèñòåìû R = (r1; r2; : : : ; rN ) íåêî�òîðîé ëîìàíîé ëèíèåé Ra; R(1); : : : ; R(M � 1); Rb. Â÷àñòíîñòè, ìàòðè÷íûé ýëåìåíò îïåðàòîðà ýâîëþöèèâ êîîðäèíàòíîì ïðåäñòàâëåíèè èìååò âèä [49℄hRaj exp�� i~Ĥt� jRbi == RbZRa exp� i~S �h ~R(t)i��D ~R(t) == limM!1�Mm02�it~�3NM=2 Z dR(1) : : : dR(M � 1)�� exp � i~S (Ra; R(1); : : : ; R(M � 1); Rb)� ; (1)ãäå S(Ra; R(1); : : : ; R(M�1); Rb) � �óíêöèîíàë äåé�ñòâèÿ, âû÷èñëåííûé íà ëîìàíîé òðàåêòîðèè, àm0 �ìàññà ÷àñòèöû. Àíàëîãè÷íîå âûðàæåíèå äëÿ ìàò�ðèöû ïëîòíîñòè îïåðàòîðà exp(��Ĥ) ïîëó÷àåòñÿèç âûðàæåíèÿ (1) �îðìàëüíîé çàìåíîé âðåìåíè íàîáðàòíóþ òåìïåðàòóðó, t! �i~�.Ïîêà íå íàéäåíî îáùåãî äîêàçàòåëüñòâà ñóùå�ñòâîâàíèÿ è åäèíñòâåííîñòè ýòîãî ïðåäåëà, à çíà÷èò,è ñàìîãî êîíòèíóàëüíîãî èíòåãðàëà [50℄. Ïî âñåé âè�äèìîñòè, â ñëó÷àå äîñòàòî÷íî ãëàäêîãî ïîòåíöèàëàâçàèìîäåéñòâèÿ ïðîáëåì ñ ñóùåñòâîâàíèåì ïðåäåëàíåò. Ñëó÷àé ñèíãóëÿðíîãî ïîëÿ, ê êîòîðîìó îòíî�ñèòñÿ êóëîíîâñêîå âçàèìîäåéñòâèå, òðåáóåò ñïåöè�àëüíîãî ðàññìîòðåíèÿ. Íàëè÷èå êóëîíîâñêîãî öåí�òðà ïðèòÿæåíèÿ íà àòîìíîì ÿäðå ñîçäàåò íå�èçè�÷åñêóþ ñèíãóëÿðíîñòü â äîïðåäåëüíîé (M <1) àï�ïðîêñèìàöèè êîíòèíóàëüíûõ èíòåãðàëîâ äëÿ ýëåê�òðîíîâ, à ñàì èíòåãðàë ðàñõîäèòñÿ. Ýòà ñèíãóëÿð�íîñòü ïðåäñòàâëÿåò ñåðüåçíóþ ïðîáëåìó äëÿ ÷èñëåí�íîãî ìîäåëèðîâàíèÿ, òàê êàê íàèáîëåå ïðåäñòàâè�òåëüíûå âèðòóàëüíûå ýëåêòðîííûå òðàåêòîðèè îêà�çûâàþòñÿ ¾âòÿíóòûìè¿ â êóëîíîâñêîå ïîëå ÿäðà è

êîëëàïñèðóþò òàì â òî÷êó. Ââåäåíèå òâåðäîãî êîðàóñòðàíÿåò íåèíòåãðèðóåìóþ ñèíãóëÿðíîñòü, íî îäíî�âðåìåííî èñêëþ÷àåò èç èíòåãðàëà âêëàäû îò òðàåê�òîðèé, ïåðåñåêàþùèõ îêðåñòíîñòü ÿäðà, ÷òî âëå÷åòñèñòåìàòè÷åñêóþ ïîãðåøíîñòü, òåì áîëüøóþ, ÷åìáîëüøå ðàäèóñ êîðà. Ïîñêîëüêó â ýòîì ñëó÷àå ðà�äèóñ êîðà äîëæåí ïðåâûøàòü õàðàêòåðíóþ äëèíóîäíîãî çâåíà ëîìàíîé òðàåêòîðèè, íàëè÷èå ñèíãó�ëÿðíîñòè âûíóæäàåò óâåëè÷èâàòü ÷èñëî çâåíüåâ âòðàåêòîðèÿõ, ÷òî, â ñâîþ î÷åðåäü, óâåëè÷èâàåò îáú�åì íåîáõîäèìûõ âû÷èñëåíèé è îáåäíÿåò íàêàïëèâà�åìóþ ñòàòèñòèêó. Òàêèì îáðàçîì, ñèñòåìàòè÷åñêàÿïîãðåøíîñòü ïðîñòî çàìåíÿåòñÿ ñòàòèñòè÷åñêîé ïî�ãðåøíîñòüþ.Ñèíãóëÿðíîñòü îáðàçóåòñÿ âñëåäñòâèå îòáðàñû�âàíèÿ â äîïðåäåëüíîé àïïðîêñèìàöèè �óíêöèîíà�ëà äåéñòâèÿ òîé ÷àñòè, êîòîðàÿ íå èñ÷åçàåò äàæåâ âûñîêîòåìïåðàòóðíîì ïðåäåëå. Íå�èçè÷åñêàÿ ñèí�ãóëÿðíîñòü �óíêöèîíàëà ìîæåò áûòü àííóëèðîâà�íà, åñëè ïðèìåíèòü áîëåå òî÷íîå äîïðåäåëüíîå ïðåä�ñòàâëåíèå �óíêöèîíàëà äåéñòâèÿ, íå ñâîäÿùååñÿ êïðîñòîìó äîáàâëåíèþ âûñøèõ ñòåïåíåé ïî t=M .Àñèìïòîòèêà ìàëîâðåìåííûõ (� = t=M ,M ! 1) ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ îïåðàòîðà ýâî�ëþöèè ìîæåò áûòü ïðåäñòàâëåíà â âèäå ðÿäà ïîñòåïåíÿì � [51℄:hrj exp�� i~�Ĥ� jr0i == ��3N=2 exp" i~� Xn=0 �nWn(r)# : (2)Ïåðâûå äâà ÷ëåíà ðÿäà, W0 è W1, ñîñòàâëÿþò ìàò�ðè÷íûå ýëåìåíòû îïåðàòîðà ýâîëþöèè ñâîáîäíîé÷àñòèöû, óäîâëåòâîðÿþùèå óðàâíåíèþi~��0(r0; r; �)�� = � ~22m0r2�0(r0; r; �) (3)ñ ðåøåíèåì [52℄�0(r0; r; �) = � m02�i~� �3N=2 exp�i m02~� (r� r0)2� : (4)Îñòàëüíûå ÷ëåíûWn èùóòñÿ ïîäñòàíîâêîé âûðàæå�íèÿ (2) â îïåðàòîðíîå óðàâíåíèå Áëîõà�� ~22m0r2 + U(r) � i~ ��� � = 0;ãäå U(r) � îïåðàòîð âçàèìîäåéñòâèé ÷àñòèö, è ïðè�ðàâíèâàíèåì êîý��èöèåíòîâ ïðè îäèíàêîâûõ ñòåïå�íÿõ � . Äëÿ W2 ïîëó÷àåòñÿ çàìêíóòîå óðàâíåíèå, àäëÿ âûñøèõ ÷ëåíîâ Wn � öåïî÷êà çàöåïëÿþùèõñÿóðàâíåíèé:700



ÆÝÒÔ, òîì 127, âûï. 3, 2005 �àñ÷åò óðàâíåíèÿ ñîñòîÿíèÿ : : :(r� r0)rWn + (n� 1)Wn ==8><>: �U(r); n = 2;i~2m0r2Wn�1; n � 3 (5)ñ ðåøåíèåì äëÿ n = 2W2(r) = � 1Z0 d� U (r0 + (r� r0)�) ; (6)à äëÿ îñòàëüíûõ nWn(r) = i~2m0 1Z0 d� �n�2r2Wn�1 (r0+(r�r0)�) : (7)Àíàëîãè÷íûå �îðìóëû ñ òî÷íîñòüþ äî çàìåíû" = i�=~ ïîëó÷àþòñÿ äëÿ âûñîêîòåìïåðàòóðíîé(" = �=M , M ! 1) àñèìïòîòèêè ìàòðè÷íûõ ýëå�ìåíòîâ ñòàòèñòè÷åñêîãî îïåðàòîðà exp(��Ĥ). Ïîñëå�äîâàòåëüíîå ðåøåíèå óðàâíåíèé (6), (7) â ïðåäåëår! r0 äàåò âåëè÷èíûWn(r) äëÿ ðàñ÷åòà äèàãîíàëü�íûõ ýëåìåíòîâ. Â îäíîìåðíîì ñëó÷àåhrj exp ��"Ĥ� jri = � m02�~2"�1=2 �� exp ��"U(r)� ~2"212m0U 00(r)++ ~2"324m0 �U 02(r)� ~10m0U 000(r)� +O("4)� : (8)Åñëè ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû çàìåíèòü èõ âûñîêîòåì�ïåðàòóðíîé àñèìïòîòèêîé, òî ñõîäèìîñòü äîïðåäåëü�íîãî �åéíìàíîâñêîãî èíòåãðàëà ïî " = �=M ! 0 áó�äåò îáåñïå÷åíà, åñëè îñòàòî÷íûé ÷ëåí àñèìïòîòèêèáóäåò íå íèæå ÷åì O("2). Â ïîêàçàòåëå ýêñïîíåíòûâ âûðàæåíèè (8) äîñòàòî÷íî óäåðæàòü òîëüêî ëèíåé�íûé ÷ëåí "U(r), ÷òî, êàê ïðàâèëî, äåëàåòñÿ ïðè íà�ïèñàíèè íå òîëüêî äèàãîíàëüíûõ, íî è íåäèàãîíàëü�íûõ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ [26�52℄, îäíàêî èç ïðè�âåäåííûõ íèæå óðàâíåíèé (14)�(19) âèäíî, ÷òî äëÿíåäèàãîíàëüíûõ ýëåìåíòîâ ÷ëåí "U(r) äîëæåí áûòüçàìåíåí íà èíòåãðàëüíîå âûðàæåíèå (6). Â ëèòåðà�òóðå ÷àñòî âûñêàçûâàåòñÿ ïðåäïîëîæåíèå, ÷òî ïðî�äîëæåíèå ðàçëîæåíèé â �îðìå (8) äîïîëíåíèåì èõâûñøèìè ïîðÿäêàìè ïî " óòî÷íÿåò òåîðèþ, îäíàêîýòî ñïðàâåäëèâî òîëüêî äëÿ íåñèíãóëÿðíîãî ïîòåí�öèàëà U(r), òàê êàê âûñøèå ïðîèçâîäíûå îò U(r),ñîäåðæàùèåñÿ â ýòèõ ÷ëåíàõ, åùå áîëåå ñèíãóëÿðíûè òîëüêî óñóãóáëÿþò ïðîáëåìó ðàñõîäèìîñòè. �àç�ëîæåíèÿ òèïà (8) äëÿ íåäèàãîíàëüíûõ ìàòðè÷íûõýëåìåíòîâ ïðåäïîëàãàþò ðàçëîæåíèå U(r) âîêðóã òî�÷åê, ÷åðåç êîòîðûå ïðîõîäèò òðàåêòîðèÿ. Òî÷êè ñèí�ãóëÿðíîñòè âûïàäàþò èç ýòîé ñõåìû, òàê êàê ñîîò�âåòñòâóþùèå ðÿäû ðàñõîäÿòñÿ. Òàê, íàïðèìåð, äëÿ

êóëîíîâñêîãî ïîòåíöèàëà U(r) / �(r � r0)�1 óæåïåðâûé ÷ëåí ðàçëîæåíèÿ ïîðîæäàåò ýêñïîíåíöèàëü�íóþ ñèíãóëÿðíîñòü ìàòðè÷íîãî ýëåìåíòà, ïðîïîð-öèîíàëüíîãî exp(�(r � r0)�1), ãäå � � íåêîòîðûéðàçìåðíûé êîý��èöèåíò, à ó÷åò ñëåäóþùèõ ÷ëåíîâðàçëîæåíèÿ òîëüêî óñèëèâàåò åå. Ïîýòîìó áåññìûñ�ëåííî óòî÷íÿòü ðàçëîæåíèÿ âûñøèìè ÷ëåíàìè ïî ",åñëè ðå÷ü èäåò î ñèíãóëÿðíîì ïîòåíöèàëå � èíòå�ãðàëüíàÿ �îðìà (6), (7) äîëæíà áûòü ñîõðàíåíà äà�æå â àñèìïòîòèêå. Èíòåãðàëüíûé ÷ëåí (6) ñîîòâåò�ñòâóåò ðàâíîìåðíîìó ðàñïðåäåëåíèþ çàðÿäà ýëåê�òðîíà ïî çâåíó ëîìàíîé òðàåêòîðèè. Äëÿ ïðÿìîëè�íåéíîãî îòðåçêà è êóëîíîâñêîãî ïîòåíöèàëà U(r) èí�òåãðàë (6) ìîæíî âû÷èñëèòü àíàëèòè÷åñêè, ÷òî ïðè�âîäèò ê ñëàáîñèíãóëÿðíîé ëîãàðè�ìè÷åñêîé çàâèñè�ìîñòè ÷ëåíà W2(r), à òàêæå âñåõ âûñøèõ ÷ëåíîâWn(r) îò ðàññòîÿíèÿ äî èñòî÷íèêà êóëîíîâñêîãî ïî�ëÿ. Êîðîòêîâðåìåííîé (âûñîêîòåìïåðàòóðíûé) ìàò�ðè÷íûé ýëåìåíò (2) ïîëó÷àåò â ýòîé òî÷êå èíòåãðè�ðóåìóþ îñîáåííîñòü òèïà (r�r0)�1, è äîïðåäåëüíûéèíòåãðàë äëÿ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ ñòàòèñòè÷åñêî�ãî îïåðàòîðà ñõîäèòñÿ. Ïîäñòàíîâêà âûðàæåíèÿ (6)â âûñîêîòåìïåðàòóðíûå ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû ïðèâî�äèò ê ñëàáîñèíãóëÿðíîìó äîïðåäåëüíîìó �óíêöèî-íàëó S(Ra; R(1); R(2); : : : ; R(M�1); Rb). Ôîðìàëüíîýòîò �óíêöèîíàë îòëè÷àåòñÿ îò îáû÷íî èñïîëüçóå�ìîãî âûðàæåíèÿ çàìåíîé êóëîíîâñêîãî âçàèìîäåé�ñòâèÿ ñ òî÷å÷íûìè çàðÿäàìè íà âçàèìîäåéñòâèå ñðàâíîìåðíî çàðÿæåííûìè çâåíüÿìè ëîìàíîé òðàåê�òîðèè.Õîòÿ çàïèñü �óíêöèîíàëà âçàèìîäåéñòâèéâ âèäå (6) óñòðàíÿåò íåèíòåãðèðóåìóþ ñèíãó�ëÿðíîñòü, ýòà �îðìà çàïèñè íåý��åêòèâíà â÷èñëåííûõ ðàñ÷åòàõ, òàê êàê íà êàæäîì øàãåïðîöåäóðû Ìîíòå-Êàðëî ïðèõîäèòñÿ âû÷èñëÿòüâçàèìîäåéñòâèå ðàâíîìåðíî çàðÿæåííîãî çâåíà òðà�åêòîðèè ñ ýëåêòðè÷åñêèì ïîëåì ÿäðà, ÷òî òðåáóåòâûïîëíåíèÿ ñðàâíèòåëüíî áîëüøîãî êîëè÷åñòâààðè�ìåòè÷åñêèõ îïåðàöèé. Âû÷èñëåíèÿ çíà÷èòåëü�íî óïðîùàþòñÿ, åñëè çàìåíèòü ýòî âçàèìîäåéñòâèåíà âçàèìîäåéñòâèå ñ îòðåçêîì, èìåþùèì äëèíó, ðàâ�íóþ ñðåäíåé òåïëîâîé äëèíå çâåíà, Æ = ~p�=Mm0,è îðèåíòèðîâàííûì ïåðïåíäèêóëÿðíî ëó÷ó, ñîåäè�íÿþùåìó âåðøèíó òðàåêòîðèè è ÿäðî. Òàê êàê ïðèóâåëè÷åíèè ÷èñëà çâåíüåâ â òðàåêòîðèè ðàñïðå�äåëåííûé ïî çâåíó çàðÿä ñæèìàåòñÿ â òî÷êó, îáàâçàèìîäåéñòâèÿ èìåþò íà êîíå÷íûõ ðàññòîÿíèÿõîò ÿäðà îäíó è òó æå àñèìïòîòèêó ïðè M ! 1.Â ýòîì ñëó÷àå âçàèìîäåéñòâèå çâåíà âèðòóàëüíîéýëåêòðîííîé òðàåêòîðèè ñ ÿäðîì, íåñóùèì çàðÿä e,íà ðàññòîÿíèè r ïðèíèìàåò âèä701
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u(r) = � e2MÆ ln pÆ2 + 4r2 + ÆpÆ2 + 4r2 � Æ ! : (9)Òåñòîâûå ðàñ÷åòû ñ �óíêöèîíàëîì (9) âûïîëíåíûâ [21; 41�44℄ äëÿ àòîìà è ìîëåêóëû âîäîðîäà. Äà�æå â íàèáîëåå òðóäíîì äëÿ ðàñ÷åòîâ ñëó÷àå íèçêèõòåìïåðàòóð ïîëó÷åíî áëåñòÿùåå ñîãëàñèå ñ ðåøåíè�åì äëÿ îñíîâíûõ êâàíòîâûõ ñîñòîÿíèé. Ôîðìó (9)ìû èñïîëüçóåì è â ðàñ÷åòàõ, ïðåäñòàâëåííûõ íèæå.

4. �ÀÑ×ÅÒ ÂÍÓÒ�ÅÍÍÅÉ ÝÍÅ��ÈÈ ÈÓ�ÀÂÍÅÍÈß ÑÎÑÒÎßÍÈß4.1. Òåîðåòè÷åñêèå îñíîâàíèÿ�àâíîâåñíîå ñðåäíåå êâàíòîâîìåõàíè÷åñêîãî îïå�ðàòîðà Â â ñèñòåìå N ðàçëè÷èìûõ êâàíòîâûõ ÷àñ�òèö ñ îáðàòíîé òåìïåðàòóðîé � = 1=kBT ,F = Tr hÂ exp���Ĥ�iTr hexp���Ĥ�i ; (10)â ïðåäñòàâëåíèè ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ â �îðìå èí�òåãðàëîâ ïî òðàåêòîðèÿì Ôåéíìàíà [49℄ èìååò ñëå�äóþùóþ ñòðóêòóðó:A = Z ~A ([R1(t; a; b)℄) exp� ~S ([R2(t; b; a)℄)�DR1(t)DR2(t)Z exp� ~S ([R(t; a; a)℄)�DR(t) ; (11)ãäå ~S([R(t)℄) � �óíêöèîíàë äåéñòâèÿ, âû÷èñëåííûéíà òðàåêòîðèè R(t) â ìíèìîì âðåìåíè t = �i�~,~A([R(t)℄) � íåêîòîðûé �óíêöèîíàë, âû÷èñëåííûéíà òðàåêòîðèè R(t) â êîîðäèíàòíîì ïðîñòðàíñòâåñèñòåìû êâàíòîâûõ ÷àñòèö Rfr1; r2; : : : ; rNg. Òðàåê�òîðèÿ R(t; a; b) íà÷èíàåòñÿ â òî÷êå a è çàêàí÷èâà�åòñÿ â òî÷êå b. Äèàãîíàëüíûì ìàòðè÷íûì ýëåìåí�òàì â (10) îòâå÷àþò çàìêíóòûå (öèêëè÷åñêèå) òðà�åêòîðèè R(t; a; a). Â îáùåì ñëó÷àå â ÷èñëèòåëå âû�ðàæåíèÿ (11) ïðèñóòñòâóþò òðàåêòîðèè R(t; a; b), íà�÷èíàþùèåñÿ â òî÷êå a, çàêàí÷èâàþùèåñÿ â òî÷êå bè ñöåïëåííûå ñ òðàåêòîðèÿìè R(t; b; a), êîòîðûå ñî�åäèíÿþò òå æå òî÷êè â îáðàòíîì íàïðàâëåíèè. Êàêïðàâèëî, óäàåòñÿ íàéòè òàêóþ �îðìó �óíêöèîíàëà~A([R(t)℄), äëÿ êîòîðîé îòëè÷íûå îò íóëÿ âêëàäû âèíòåãðàë â ÷èñëèòåëå âûðàæåíèÿ (11) äàþò òîëüêîñîâïàäàþùèå, à çíà÷èò, çàìêíóòûå (a = b) òðàåêòî�ðèè R1 è R2:R1(t; a; b) = R2(t; b; a) � R(t; a; a):Â äîïðåäåëüíîé àïïðîêñèìàöèè �åéíìàíîâñêèõ èí�òåãðàëîâ òðàåêòîðèÿì R(t; a; a) îòâå÷àþò çàìêíóòûåëîìàíûå ñ M âåðøèíàìè, à �óíêöèîíàë ~A ([R(t)℄)ïðåâðàùàåòñÿ â �óíêöèþ A(fRig) ïðîñòðàíñòâåí�íîãî ïîëîæåíèÿ òåõ æå M âåðøèí çàìêíóòîé ëî�ìàíîé fRig, ÷òî è äëÿ �óíêöèè S(fRig), îòâå÷àþ�ùåé �óíêöèîíàëó ~S([R(t)℄). Â ýòîì ñëó÷àå �óíê�öèÿ A(fRig) íàçûâàåòñÿ ýñòèìàòîðîì êâàíòîâîìåõà�íè÷åñêîé íàáëþäàåìîé îïåðàòîðà Â. Èíîãäà äëÿ îä�íîé è òîé æå êâàíòîâîìåõàíè÷åñêîé íàáëþäàåìîéìîæíî ïîñòðîèòü ìíîæåñòâî ýñòèìàòîðîâ, ðàçëè÷à�þùèõñÿ �óíêöèîíàëüíûì âèäîì è âåëè÷èíîé äèñ�

ïåðñèè ïðè èõ ðàñ÷åòàõ ñòîõàñòè÷åñêèìè ìåòîäàìè.Ïðèìåðîì ìîãóò ñëóæèòü ýñòèìàòîðû êèíåòè÷åñêîéýíåðãèè [53�57℄.Äëÿ êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ìàêðîñêîïè�÷åñêîé �àçû ïðèìåíÿþòñÿ ïåðèîäè÷åñêèå ãðàíè÷�íûå óñëîâèÿ. Ïðîñòðàíñòâî ðàçáèâàåòñÿ íà îäèíàêî�âûå êóáè÷åñêèå ÿ÷åéêè. Ïîëîæåíèå ÷àñòèö âî âñåõÿ÷åéêàõ ïîâòîðÿåò èõ ïîëîæåíèå â îñíîâíîé ÿ÷åé�êå [19℄. Òåêóùèå êîîðäèíàòû ÷àñòèö îñíîâíîé ÿ÷åé�êè õðàíÿòñÿ â ïàìÿòè êîìïüþòåðà. Â ìåòîäå áëè�æàéøåãî îáðàçà ÿâíî ó÷èòûâàþòñÿ âñå âçàèìîäåé�ñòâèÿ ÷àñòèöû ñ äðóãèìè ÷àñòèöàìè, ðàñïîëàãàþùè�ìèñÿ â ñîáñòâåííîé ÿ÷åéêå äàííîé ÷àñòèöû. Â äîïîë�íåíèå ê ìåòîäó áëèæàéøåãî îáðàçà âçàèìîäåéñòâèåñ ÷àñòèöàìè, íàõîäÿùèìèñÿ çà ïðåäåëàìè ñîáñòâåí�íîé ÿ÷åéêè, çàìåíÿåòñÿ âçàèìîäåéñòâèÿìè ñî âñåìèèõ îáðàçàìè. Â òàêîì îïèñàíèè âñå òî÷êè ïðîñòðàí�ñòâà ðàâíîçíà÷íû è êðàåâûå ý��åêòû îòñóòñòâóþò.Ïðîáëåìà ýêâèâàëåíòíîñòè ðàçëè÷íûõ ýñòèìàòîðîââ ñèñòåìå ñ ïåðèîäè÷åñêèìè ãðàíè÷íûìè óñëîâèÿìèòðåáóåò ñïåöèàëüíîãî ðàññìîòðåíèÿ.Äëÿ ðàñ÷åòà óðàâíåíèÿ ñîñòîÿíèÿ íåîáõîäèìûýñòèìàòîðû äàâëåíèÿ è ýíåðãèè. �àññìîòðèì ñèñòå�ìó ñ ãàìèëüòîíèàíîì Ĥ â îáúåìå V , ñîñòîÿùóþ èçNp ïðîòîíîâ ñ ìàññîé mp, êîòîðûå îïèñûâàþòñÿ âðàìêàõ êëàññè÷åñêîé ñòàòèñòèêè, è N ýëåêòðîíîâ ñìàññîéme, êîòîðûå îïèñûâàþòñÿ êàê íåðàçëè÷èìûåêâàíòîâûå ÷àñòèöû. Äàâëåíèå p â ñèñòåìå âûðàæà�åòñÿ ÷åðåç ñâîáîäíóþ ýíåðãèþ F è ñòàòèñòè÷åñêóþñóììó Z = Tr hexp(��Ĥ)i êàíîíè÷åñêîãî ñòàòèñòè�÷åñêîãî àíñàìáëÿ:702



ÆÝÒÔ, òîì 127, âûï. 3, 2005 �àñ÷åò óðàâíåíèÿ ñîñòîÿíèÿ : : :p = ��F�V = kBT � lnZ�V : (12)Çàïèñûâàÿ ñòàòèñòè÷åñêóþ ñóììó â âèäå êîíòè�íóàëüíîãî èíòåãðàëà Ôåéíìàíà è ïåðåõîäÿ ê åãî äî�ïðåäåëüíîé �îðìå, ïîëó÷àåì [45; 49℄Z = limM!1 1Np! � h22�mpkBT ��3Np=2 �� 1N ! � meM2��~2�3MN=2Xf�ig! (f�ig)�� ZV : : : ZV exp � NXk=1 MXi=1 meM2�~2 (rki � rki�1)2�� �M MXi=1 24� NXk=1 e'(rki ) ++ NXl<k=1 e2jrki � rlij � NXk=1 NpXl=1 e2jrki � rlj35�� � 24 NpXk=1 e'(rk) + NpXl<k=1 e2jrk � rlj351A�� dr1 : : : drNpdr11 : : : drN1 : : : dr1M : : : drNM (13)ñ óñëîâèåì rk0 = ~rkM ñöåïëåíèÿ òðàåêòîðèé Ôåéíìà�íà, ãäå f~rkMg = �̂f�igfrkMg, à îïåðàòîð �̂f�ig ïðîâî�äèò ïåðåñòàíîâêó â ðÿäó N óïîðÿäî÷åííûõ ýëåìåí�òîâ frkMg � r1M ; r2M ; : : : ; rNM . f�ig � �1; �2; : : : ; �N �ìíîãîìåðíûé èíäåêñ, çàäàþùèé ðàçáèåíèå N òðàåê�òîðèé íà öèêëû ñöåïëåííûõ òðàåêòîðèé, �i � êîëè�÷åñòâî öèêëîâ, ñîñòîÿùèõ èç i ñöåïëåííûõ òðàåêòî�ðèé, ! (f�ig) =XS (2S + 1)!S (f�ig)� âåñîâûå êîý��èöèåíòû ðàçëè÷íûõ âàðèàíòîâñöåïëåíèÿ íåíóìåðîâàííûõ òðàåêòîðèé ïîñëå ñóì�ìèðîâàíèÿ ïî ñïèíîâûì ñîñòîÿíèÿì [45℄, e � ýëå�ìåíòàðíûé çàðÿä, '(r) � ïîòåíöèàë âíåøíåãî ýëåê�òðè÷åñêîãî ïîëÿ, M � êîëè÷åñòâî çâåíüåâ ëîìàíîé,ïðåäñòàâëÿþùåé �åéíìàíîâñêóþ òðàåêòîðèþ ýëåê�òðîíà â äîïðåäåëüíîé àïïðîêñèìàöèè êîíòèíóàëüíî�ãî èíòåãðàëà, rki � êîîðäèíàòà i-é âåðøèíû k-é òðà�åêòîðèè, rk � êîîðäèíàòà k-ãî ïðîòîíà. Ñóììèðîâà�íèå â (13) ïðîâîäèòñÿ ïî âñåì íàáîðàì f�ig ñ óñëîâè�åì PNi=1 i�i = N , ò. å. ïî âñåì âàðèàíòàì ñöåïëåíèÿíåíóìåðîâàííûõ òðàåêòîðèé. Ïðè çàïèñè âûðàæå�íèÿ (13) èç ñòàòèñòè÷åñêîé ñóììû èñêëþ÷åíî èíòå�ãðèðîâàíèå ïî èìïóëüñíîìó ïîäïðîñòðàíñòâó ïðîòî�íîâ, òàê êàê ýòà ÷àñòü íå çàâèñèò îò îáúåìà ñèñòåìûè ïîýòîìó íå äàåò âêëàäà â äàâëåíèå.

×òîáû ïðè ïîäñòàíîâêå âûðàæåíèÿ (13) â (12)èçáàâèòüñÿ îò íåîáõîäèìîñòè äè��åðåíöèðîâàòü ïîïðåäåëàì èíòåãðèðîâàíèÿ, ïðîâåäåì â íåì çàìåíóïåðåìåííûõ:rki ! rki ; rk ! rk (0 <  � 1):Òîãäà V ! 3V; ��V = 3V �� :Äàâëåíèå â ñèñòåìå, ñîãëàñíî (12), ðàâíîp = 1�Z �Z�V = 13V �Z �Z� ����=1 == NpkBTV + MNkBTV + 13V Z ��( limM!1 1Np! � h22�mpkBT ��3Np=2 �� 1N ! � meM2��~2�3MN=2 ��Xf�ig! (f�ig)ZV : : : ZV "� NXk=1 MXi=1 meM�2~2 (rki � rki�1)2�� 1M MXi=10�� NXk=1 erkir'(rki )�� NXl<k=1 e2jrki � rlij + NXk=1 NpXl=1 e2jrki � rlj1A�� NpXk=1 erkr'(rk) ++ NpXl<k=1 e2jrk � rlj35 exp24� NXk=1 MXi=1 meM2�~2 (rki � rki�1)2�� �M MXi=10�� NXk=1 e'(rki ) + NXl<k=1 e2jrki � rlij�� NXk=1 NpXl=1 e2jrki � rlj1A�� �0� NpXk=1 e'(rk) + NpXl<k=1 e2jrk � rlj1A35�� dr1 : : : drNpdr11 : : : drNM) == limM!18<:NpkBTV + MNkBTV + 13V �703



Ñ. Â. Øåâêóíîâ ÆÝÒÔ, òîì 127, âûï. 3, 2005�*� NXk=1 MXi=1 meM�2~2 (rki � rki�1)2�� 1M MXi=1 24� NXk=1 erkir'(rki )� NXl<k=1 e2jrki � rlij++ NXk=1 NpXl=1 e2jrki � rlj35�� NpXk=1 erkr'(rk) + NpXl<k=1 e2jrk � rlj+9=; ; (14)ãäå h: : : i îçíà÷àåò óñðåäíåíèå â ïðîñòðàíñòâå êîîðäè�íàò frlg ïðîòîíîâ, �åéíìàíîâñêèõ òðàåêòîðèé frki gýëåêòðîíîâ è ðàçëè÷íûõ ñïîñîáîâ èõ ñöåïëåíèÿ f�igñ ïðîñòðàíñòâåííîé �óíêöèåé ðàñïðåäåëåíèÿ� �frki g; frlg; f�ig;�� // exp24� NXk=1 MXi=1 meM2�~2 (rki � rki�1)2�� �M MXi=10� NXk=1 e'(rki ) + NXl<k=1 e2jrki � rlij �� NXk=1 NpXl=1 e2jrki � rlj1A�� � 0� NpXk=1 e'(rk) + NpXl<k=1 e2jrk � rlj1A35 (15)è ñ òåìè æå óñëîâèÿìè ñöåïëåíèÿ òðàåêòîðèé, ÷òî èâ (13).Â îòñóòñòâèå âíåøíåãî ïîëÿ äàâëåíèå â ñèñòåìå,ñîäåðæàùåé êâàíòîâûå ÷àñòèöû ñ êóëîíîâñêèì âçà�èìîäåéñòâèåì, íåïîñðåäñòâåííî âûðàæàåòñÿ ÷åðåçðàâíîâåñíûå ñðåäíèå çíà÷åíèÿ êèíåòè÷åñêîé hKi èïîòåíöèàëüíîé hUi ýíåðãèé. Äåéñòâèòåëüíî, îñíîâ�íîé ýñòèìàòîð êèíåòè÷åñêèé ýíåðãèè êâàíòîâûõ ÷àñ�òèö èìååò âèä [53�56℄hKi = 32MNkBT ��* NXk=1 MXi=1 meM2�2~2 (rki � rki�1)2+ ; (16)à ýñòèìàòîð ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè âñåé ñèñòåìûïðè '(r) = 0 �

hUi == * 1M MXi=10� NXl<k=1 e2jrki�rlij� NXk=1 NpXl=1 e2jrki�rlj1A++ NpXl<k=1 e2jrk � rlj+ : (17)Ñðàâíåíèå âûðàæåíèé (16) è (17) ñ (14) ïðè'(r) = 0 ïðèâîäèò ê ñëåäóþùåìó ðåçóëüòàòó:p = NpkBTV + 23V �hKi+ 12 hUi� : (18)Âûðàæåíèå (18) ñïðàâåäëèâî äëÿ ñèñòåìû, ñîäåð�æàùåé â îáúåìå V êâàíòîâûå è êëàññè÷åñêèå ÷àñ�òèöû ñ êóëîíîâñêèì âçàèìîäåéñòâèåì â îòñóòñòâèåâíåøíèõ ïîëåé. Åñëè â ñèñòåìå ïðèñóòñòâóåò òîëü�êî îäíà êëàññè÷åñêàÿ ÷àñòèöà è îíà �èêñèðîâàíà âïðîñòðàíñòâå, òî ïåðâîå ñëàãàåìîå â (18) îòñóòñòâó�åò. Â òàêèõ ïðîñòðàíñòâåííî-íåîãðàíè÷åííûõ ñèñòå�ìàõ â êâàíòîâûõ ñîñòîÿíèÿõ, óñòîé÷èâîñòü êîòîðûõîáåñïå÷èâàåòñÿ òîëüêî çà ñ÷åò âçàèìîäåéñòâèé ÷àñ�òèö, âàðèàöèè îáúåìà â (14) íå âëèÿþò íà ñâîáîäíóþýíåðãèþ ñèñòåìû è p = 0. Â ýòèõ ñîñòîÿíèÿõhKi = �12hUi: (19)Â ÷àñòíîñòè, ðàâåíñòâî (19) âûïîëíÿåòñÿ äëÿýëåêòðîííûõ îáîëî÷åê àòîìîâ â âàêóóìå â ñîñòîÿ�íèÿõ, îòâå÷àþùèõ äèñêðåòíîìó ñïåêòðó. Âàæíî îò�ìåòèòü, ÷òî ýòî ðàâåíñòâî íå âûïîëíÿåòñÿ â ñëó÷àå,êîãäà â ñèñòåìå ïðèñóòñòâóåò áîëåå îäíîé �èêñèðî�âàííîé â ïðîñòðàíñòâå çàðÿæåííîé ÷àñòèöû, òàê êàêâ ýòîì ñëó÷àå äè��åðåíöèðîâàíèå ïî  â (14) ïðèâå�äåò ê ðåçóëüòàòó, êîòîðûé íå ñâîäèòñÿ ê âûðàæåíèþ(17), è çàïèñü äàâëåíèÿ (14) â �îðìå (18) íåâîçìîæ�íà. Â îáùåì ñëó÷àå ïðîèçâîëüíîãî ïîòåíöèàëà "lk(r)âçàèìîäåéñòâèÿ l-é è k-é êâàíòîâûõ ÷àñòèö, ïîòåí�öèàëà Ellk(r) âçàèìîäåéñòâèÿ l-é è k-é êëàññè÷åñêèõ÷àñòèö, ïîòåíöèàëà �lk(r) âçàèìîäåéñòâèÿ l-é êëàñ�ñè÷åñêîé è k-é êâàíòîâîé ÷àñòèö, à òàêæå íàëè÷èÿâíåøíèõ ïîëåé �k(r) äëÿ k-é êâàíòîâîé ÷àñòèöû è�ln (r) äëÿ n-é êëàññè÷åñêîé ÷àñòèöû âìåñòî âûðà�æåíèÿ (18) òåì æå ïóòåì ïîëó÷àåòñÿ áîëåå îáùååñîîòíîøåíèå:p = NpkBTV + 23V (hKi � hKviri) ; (20)ãäå704



ÆÝÒÔ, òîì 127, âûï. 3, 2005 �àñ÷åò óðàâíåíèÿ ñîñòîÿíèÿ : : :Kvir = 12M MXi=1 24 NXk=1 rkir�k(rki ) ++ NXl<k jrli � rki j"0lk(jrli � rki j) ++ NXk=1 NpXl=1 jrki � rlj�0lk(jrki � rlj)35++ 12 24 NpXk=1 rkr�lk (rk)++ NpXl<k jrl � rkjEl0lk (jrl � rkj)35 ; (21)ãäå øòðèõè îçíà÷àþò ïðîèçâîäíûå ïî êîîðäèíàòàì.Â îòñóòñòâèå ãðàíèö, åñëè â ñèñòåìå íåò ñâîáîäíûõêëàññè÷åñêèõ ÷àñòèö, âìåñòî ðàâåíñòâà (19) ïîëó÷à�åì hKi = h ~Kviri;ãäå~Kvir = 12M MXi=1 " NXk=1 rkir�k(rki )++ NXl<k jrli�rki j"0lk(jrli�rki j)# (22)� èçâåñòíûé ÷àñòíûé ñëó÷àé âèðèàëüíîãî ýñòèìàòî�ðà êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè êâàíòîâûõ ÷àñòèö [53�56℄,îáû÷íî èñïîëüçóåìûé â ÷èñëåííûõ ðàñ÷åòàõ. Òàêèìîáðàçîì, ðàñ÷åò êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè ïî �îðìó�ëå (22) ñïðàâåäëèâ òîëüêî â îòñóòñòâèå ãðàíèö; âîáùåì ñëó÷àå, âêëþ÷àþùåì è ïåðèîäè÷åñêèå ãðà�íè÷íûå óñëîâèÿ, ñëåäóåò ïîëüçîâàòüñÿ �îðìóëàìè(20), (21).Â ÷èñëåííûõ ðàñ÷åòàõ ñòîõàñòè÷åñêèìè ìåòîäà�ìè ïðèìåíåíèå âèðèàëüíîãî ýñòèìàòîðà (21) âìåñòîîñíîâíîãî ýñòèìàòîðà (16) ïðåäïî÷òèòåëüíåå, òàêêàê ñ ðîñòîì M àìïëèòóäà �ëóêòóàöèé âûðàæåíèÿ(21) óìåíüøàåòñÿ ïðèìåðíî êàê 1=pM , â òî âðåìÿêàê àìïëèòóäà �ëóêòóàöèé âûðàæåíèÿ (16), íàîáî�ðîò, ðàñòåò ïðèìåðíî êàê pM . Ïðè äîñòàòî÷íî áîëü�øèõ M ñòàòèñòè÷åñêàÿ ïîãðåøíîñòü ñðåäíåãî çíà÷å�íèÿ ýñòèìàòîðà (16), âû÷èñëåííîãî â êîíå÷íûõ âû�áîðêàõ, ìîæåò îêàçàòüñÿ òîãî æå ïîðÿäêà, ÷òî è ñà�ìî ñðåäíåå çíà÷åíèå, ÷òî äåëàåò ïðèìåíåíèå îñíîâ�íîãî ýñòèìàòîðàK áåññìûñëåííûì. Òå æå ïðîáëåìûñ ïðèìåíåíèåì îñíîâíîãî ýñòèìàòîðà âîçíèêàþò èïðè ïîïûòêå âû÷èñëèòü äàâëåíèå ïî �îðìóëå (20) �òàêîé ïóòü îêàçûâàåòñÿ ðåàëèñòè÷íûì òîëüêî â íàè�

ìåíåå èíòåðåñíûõ ñëó÷àÿõ ñëèøêîì âûñîêèõ òåìïå�ðàòóð. Â òî æå âðåìÿ çàìåíà îñíîâíîãî ýñòèìàòîðàâèðèàëüíûì, ÷òî ÷àñòî äåëàåòñÿ â ÷èñëåííûõ ðàñ�÷åòàõ ìåòîäîì èíòåãðàëîâ ïî òðàåêòîðèÿì [53�56℄,âîçìîæíà, êàê ýòî ñëåäóåò èç (20), òîëüêî â ñèñòå�ìàõ ñ íóëåâûì äàâëåíèåì. Ïðè êîíå÷íûõ òåìïåðàòó�ðàõ óñëîâèå íóëåâîãî äàâëåíèÿ ìîæíî ðåàëèçîâàòüòîëüêî â ìîäåëüíûõ çàäà÷àõ, êîãäà óñòîé÷èâîñòüâ îòñóòñòâèå ãðàíèö äîñòèãàåòñÿ çà ñ÷åò íåîãðàíè�÷åííîãî ðîñòà ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè ñ óâåëè÷åíè�åì ìåæ÷àñòè÷íûõ ðàññòîÿíèé. Â òàêèõ ñèñòåìàõ îò�ñóòñòâóåò ñïëîøíîé ñïåêòð óðîâíåé. Íàîáîðîò, âñåðåàëèñòè÷åñêèå ïîòåíöèàëû ìåæ÷àñòè÷íûõ âçàèìî�äåéñòâèé íà áîëüøèõ ðàññòîÿíèÿõ ñòðåìÿòñÿ ê íó�ëþ âìåñòå ñî ñâîèìè ïðîèçâîäíûìè, è ïîýòîìó òà�êèå ñèñòåìû ïðè êîíå÷íûõ òåìïåðàòóðàõ óñòîé÷èâûòîëüêî ïðè íàëè÷èè îãðàíè÷èâàþùèõ ñòåíîê. Äàâëå�íèå â íèõ âñåãäà îòëè÷íî îò íóëÿ, è ïðîñòàÿ çàìåíàîñíîâíîãî ýñòèìàòîðà âèðèàëüíûì íåâîçìîæíà. Òîæå îòíîñèòñÿ è ê ñèñòåìå ñ ïåðèîäè÷åñêèìè ãðàíè÷�íûìè óñëîâèÿìè. Â ñèñòåìàõ, ïîä÷èíÿþùèõñÿ êëàñ�ñè÷åñêîé ñòàòèñòèêå, ýòèõ ïðîáëåì íå âîçíèêàåò, òàêêàê â êëàññè÷åñêîì àíàëîãå �îðìóëû (20) íà ìåñòå÷ëåíà hKi, ïðèñóòñòâóåò êîíñòàíòà (3=2)NkBT è ðàñ�õîäèìîñòè äèñïåðñèè âû÷èñëÿåìîãî äàâëåíèÿ íåò.�àñõîäèìîñòü äèñïåðñèè îñíîâíîãî ýñòèìàòîðàêèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè ïðåäñòàâëÿåò ñåðüåçíîå ïðå�ïÿòñòâèå ïðèìåíåíèþ ìåòîäà èíòåãðàëîâ ïî òðàåê�òîðèÿì. Ïðîáëåìà âû÷èñëåíèÿ ýíåðãèè áûëà áû ðå�øåíà, åñëè áû óäàëîñü êàêèì-ëèáî íåçàâèñèìûì ñïî�ñîáîì ðàññ÷èòàòü äàâëåíèå, ïîäñòàâèòü åãî â óðàâíå�íèå (20) è òàêèì îáðàçîì îáðàòèòü óðàâíåíèå îòíî�ñèòåëüíî hKi. Íåçàâèñèìûé ðàñ÷åò äàâëåíèÿ ìîæíîîñóùåñòâèòü ÷åðåç âçàèìîäåéñòâèå ÷àñòèö ñî ñòåíêà�ìè. Áóäåì ñ÷èòàòü, ÷òî ýòî âçàèìîäåéñòâèå îïèñûâà�åòñÿ �óíêöèÿìè �k(r) è �lk (r), êîòîðûå ïðåäñòàâëÿ�þò ïîòåíöèàëüíûé áàðüåð, óäåðæèâàþùèé ñèñòåìóâ îáúåìå V . Â ýòîì ñëó÷àå ëþáûå òâåðäûå ñòåíêè,óñòàíîâëåííûå çà ïðåäåëàìè ýòîãî îáúåìà, íå âëèÿ�þò íà ñîñòîÿíèå ñèñòåìû, ÷òî îçíà÷àåò íóëåâîå äàâ�ëåíèå íà òâåðäóþ ñòåíêó â ëåâîé ÷àñòè öåïî÷êè ðà�âåíñòâ (14). Òîãäà óðàâíåíèå (20) ñ ó÷åòîì (21) ìîæ�íî ïåðåïèñàòü â âèäå13V 0� 1M MXi=1 NXk=1 rkir�k(rki ) + NpXk=1 rkr�lk (rk)1A == NpkBTV + 23V �hKi � hK0viri� ; (23)ãäå13 ÆÝÒÔ, âûï. 3 705



Ñ. Â. Øåâêóíîâ ÆÝÒÔ, òîì 127, âûï. 3, 2005K0vir � 12M MXi=1 24 NXl<k jrli � rki j"0lk(jrli � rki j) ++ NXk=1 NpXl=1 jrki � rlj�0lk(jrki � rlj)35++ 12 NpXl<k jrl � rkjEl0lk (jrl � rkj):Ñîãëàñíî (20), â òîé æå ñèñòåìå, íî áåç ïðèñòåíî÷íî�ãî áàðüåðà�k(r), �lk (r) íà òâåðäóþ ñòåíêó äåéñòâóåòäàâëåíèåp = NpkBTV + 23V �hKi � hK0viri� : (24)Ñðàâíèâàÿ âûðàæåíèÿ (23) è (24), ïðèõîäèì ê çà�êëþ÷åíèþ, ÷òîp = 13V ��0� 1M MXi=1 NXk=1 rkir�k(rki ) + NpXk=1 rkr�lk (rk)1A : (25)Èñïîëüçóÿ âûðàæåíèÿ äëÿ ýñòèìàòîðîâ ïðîñòðàí�ñòâåííîãî ðàñïðåäåëåíèÿ êâàíòîâûõ�(r) = * 1M NXk=1 MXi=1 Æ(rki � r)+è êëàññè÷åñêèõ�p(r) = * NpXk=1 Æ(rk � r)+÷àñòèö [46℄, ìû ìîæåì ïåðåïèñàòü âûðàæåíèå (25)äëÿ âîäîðîäíîé ïëàçìû â âèäåp = 13V ZV r � (r�(r)�(r) +r�p(r)�p(r)) dV; (26)ãäå r�(r) è r�p(r) � ñèëû, äåéñòâóþùèå ñî ñòîðî�íû ïîòåíöèàëüíîãî áàðüåðà ñîîòâåòñòâåííî íà ýëåê�òðîíû è ïðîòîíû. Õîòÿ îñíîâíîé âêëàä â èíòå�ãðàë (26) äàåò óçêèé ïðèñòåíî÷íûé ñëîé, ïðèâåäå�íèå îáúåìíîãî èíòåãðàëà (26) ê ïîâåðõíîñòíîìó öå�ëåñîîáðàçíî òîëüêî äëÿ êëàññè÷åñêèõ ÷àñòèö, òàêêàê íà òàêîì ïóòè ïðèøëîñü áû ââåñòè ðàçðûâíóþíà ãðàíèöå ñèñòåìû �óíêöèþ �(r). Äëÿ êâàíòîâûõ÷àñòèö ïðåäåëüíûé ïåðåõîä ê ðàçðûâíîé �óíêöèè�(r) äîëæåí ïðîâîäèòüñÿ ïîñëå ïðåäåëüíîãî ïåðåõî�äà M ! 1, ÷òî äåëàåò íåâîçìîæíûì ÷èñëåííûéðàñ÷åò äàâëåíèÿ òàêèì ñïîñîáîì. Â òî æå âðåìÿ â

ïðåäåëüíîì ñëó÷àå M ! 1 ïëîòíîñòü �(r) êâàíòî�âûõ ÷àñòèö íà ãðàíèöå ñ òâåðäîé ñòåíêîé âñåãäà ðàâ�íà íóëþ, ÷òî ñëåäóåò íåïîñðåäñòâåííî èç óðàâíåíèÿØðåäèíãåðà.�àññìîòðèì ìàêðîñêîïè÷åñêóþ ñèñòåìó, çàêëþ�÷åííóþ â ñîñóä êóáè÷åñêîé �îðìû ñ äëèíîé ðåáðàd è ïëîùàäüþ ãðàíè S = d2. Ïîòåíöèàëüíûé áàðüåðíà ðàññòîÿíèè b îò ãðàíåé êóáà óäåðæèâàåò ÷àñòèöûîò êîíòàêòà ñî ñòåíêàìè. Èç-çà ïåðåõîäíîãî ñëîÿ òîë�ùèíîé � íàëè÷èå ìÿãêîãî áàðüåðà âìåñòî òâåðäîéñòåíêè âíîñèò â âåëè÷èíó îáúåìà V = S(d� b) = Saíåîïðåäåëåííîñòü ÆV . Ôîðìóëà (26) äëÿ äàâëåíèÿïðèìåíèìà â ïðåäåëå ÆV=V ! 0, ò. å. ïðè �=a ! 0.Óñëîâèå ìàêðîñêîïè÷íîñòè ñèñòåìû îçíà÷àåò, ÷òî ååëèíåéíûå ðàçìåðû ìíîãî áîëüøå ðàäèóñà êîððåëÿ�öèé ÷àñòèö. Âûðàæåíèå (26) ïðåäïîëàãàåò, ÷òî âñåâçàèìîäåéñòâèÿ ÷àñòèö ñî ñòåíêàìè ñîñóäà îïèñûâà�þòñÿ �óíêöèÿìè �(r) è �p(r). Â òî æå âðåìÿ íè�êàêèõ îãðàíè÷åíèé íà èõ êîíêðåòíûé �óíêöèîíàëü�íûé âèä íå íàêëàäûâàåòñÿ. Íàèáîëåå ýêîíîìíûé àë�ãîðèòì ÷èñëåííîãî ðàñ÷åòà îòâå÷àåò òàêîé �óíêöèè�(r), äëÿ êîòîðîé r � r�(r) = onst â îáëàñòè ëîêà�ëèçàöèè áàðüåðà:�(r) = �(x) + �(y) + �(z);ãäå�(x) =8>>>>>><>>>>>>: kBTa� ln��xa� ; x < �a;0; �a � x � a;kBTa� ln�xa� ; x > a: (27)Ôóíêöèÿ �p(r) äëÿ êëàññè÷åñêèõ ÷àñòèö èìååòàíàëîãè÷íûé âèä. Îòíîøåíèå kBT=�, âõîäÿùåå â(27), èìååò ñìûñë ñèëû, äåéñòâóþùåé íà ÷àñòèöóíà ãðàíèöå áàðüåðà. Ïëîòíîñòü âåðîÿòíîñòè ïðîíèê�íîâåíèÿ ÷àñòèö â ñëîé íà ãëóáèíó x � a â ïåðâîìïðèáëèæåíèè ìîæåò áûòü îöåíåíà êàêexp�� �kBT � = �ax�a=� :Èç ïîñëåäíåãî âûðàæåíèÿ âèäíî, ÷òî ïëîòíîñòü ÷àñ�òèö â ñëîå óáûâàåò ñ ãëóáèíîé ïðîíèêíîâåíèÿ, ïðè�ìåðíî êàê ñòåïåííàÿ �óíêöèÿ. Õàðàêòåðíûì ðàñ-ñòîÿíèåì, íà êîòîðîì ïëîòíîñòü óìåíüøàåòñÿ â eðàç, ÿâëÿåòñÿ x� a = a(e�=a � 1) � �:Âåëè÷èíà b óñòàíàâëèâàåòñÿ äîñòàòî÷íî áîëüøîé,÷òîáû îáåñïå÷èòü ìàëîñòü õàðàêòåðíîãî ðàäèóñà706



ÆÝÒÔ, òîì 127, âûï. 3, 2005 �àñ÷åò óðàâíåíèÿ ñîñòîÿíèÿ : : :âçàèìîäåéñòâèÿ ñ áàðüåðîì ïî ñðàâíåíèþ ñ ðàññòîÿ�íèåì äî ñòåíêè, � � b, ÷òî ãàðàíòèðóåò èñ÷åçàþùåìàëóþ ïëîòíîñòü ÷àñòèö ó òâåðäîé ñòåíêè è ïðèìå�íèìîñòü ñîîòíîøåíèé (25), (26).Äëÿ ïîòåíöèàëüíîãî áàðüåðà âèäà (27) ïîäûíòå�ãðàëüíîå âûðàæåíèå â (26) îòëè÷íî îò íóëÿ òîëü�êî â ïðèñòåíî÷íîì ñëîå òîëùèíîé ïîðÿäêà �. Â ñè�ëó ìàêðîñêîïè÷íîñòè ñèñòåìû ïëîòíîñòü ÷àñòèö âïðèñòåíî÷íîì ñëîå çàâèñèò òîëüêî îò ðàññòîÿíèÿ äîñòåíêè � ïåðåìåííûå èíòåãðèðîâàíèÿ ðàçäåëÿþòñÿ,è òðåõìåðíûé èíòåãðàë (26) ðàñïàäàåòñÿ â ñóììóòðåõ îäèíàêîâûõ îäíîìåðíûõ èíòåãðàëîâ âèäàIx = Iy = Iz == S3V lim�=a!0 a+bZ�(a+b) x ����x �(x) + ��p�x �p(x)� dx == 13a lim�=a!0 a+bZa x ����x �(x) + ��p�x �p(x)� dx: (28)Ïðåäïîñëåäíåå ðàâåíñòâî â (28) ñïðàâåäëèâî äëÿ÷åòíûõ �óíêöèé �(x). ×åòíîñòü �(x) âëå÷åò ÷åò�íîñòü ïðîèçâåäåíèÿ x��=�x. Ïîäñòàâëÿÿ âûðàæå�íèå (27) â (28), äëÿ äàâëåíèÿ ïîëó÷àåìp = 3Ix = kBT a+bZa ��(x)� + �p(x)�p � dx == kBTS � h�Ni� + h�Npi�p � ; (29)ãäå h�Ni è h�Npi � ñðåäíèå ÷èñëà êëàññè÷åñêèõ èêâàíòîâûõ ÷àñòèö â îáëàñòè [a; a+b℄ (ïîä áàðüåðîì).Â ïðåäåëå �=a ! 0 ïîä èíòåãðàëîì (28) ¾âûæèâà�åò¿ òîëüêî ãëàâíûé ïî x0=a = (x � a)=a ïîðÿäîê â�(x). Ïðåäåëüíûé ïåðåõîä �=a ! 0 ðàâíîñèëåí çà�ìåíå �óíêöèè �(x) ïîä èíòåãðàëîì (28) íà åå àñèìï-òîòèêó ïðè x0=a! 0:~�(x0) = 8>>>>>>><>>>>>>>: �kBTx0� ; x < �a;0; �a � x � a;kBTx0� ; x > a: (30)Òàêèì îáðàçîì, ðàñ÷åò äàâëåíèÿ ñâîäèòñÿ ê ïðîñòî�ìó óñðåäíåíèþ ñ �óíêöèåé ðàñïðåäåëåíèÿ (15) ÷èñ�ëà ÷àñòèö ïîä áàðüåðîì, çàäàííûì �óíêöèåé (30).Òàêîå óñðåäíåíèå ìîæåò áûòü âûïîëíåíî ÷èñëåííîìåòîäîì Ìîíòå-Êàðëî.

Äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ìàêðîñêîïè÷åñêèõ ñèñòåìïðèìåíÿþòñÿ ïåðèîäè÷åñêèå ãðàíè÷íûå óñëîâèÿ, îò�âå÷àþùèå îòñóòñòâèþ ãðàíèö. Ñ äðóãîé ñòîðîíû,ïðè âû÷èñëåíèè äàâëåíèÿ, çàäàâàåìîãî óðàâíåíè�åì (26), íåîáõîäèìî íàëè÷èå ïîâåðõíîñòè. Ïðîáëå�ìà ðåøàåòñÿ íàëîæåíèåì ïåðèîäè÷åñêèõ ãðàíè÷íûõóñëîâèé òîëüêî â ïëîñêîñòè yz è èõ îòñóòñòâèåìâäîëü îñè x. ×èñëåííûé ðàñ÷åò äàâëåíèÿ ñ ïîìîùüþóðàâíåíèÿ (29) ìåòîäîì Ìîíòå-Êàðëî îñóùåñòâëÿ�åòñÿ â ïðåäåëàõ ÿ÷åéêè ïåðèîäè÷íîñòè. Ïîñêîëüêóâêëàä â (29) äàþò òîëüêî ÷àñòèöû â îáëàñòè áà�ðüåðà, äëÿ ðàñ÷åòà äîñòàòî÷íî ìîäåëèðîâàòü òîëü�êî ïîâåðõíîñòíûé ñëîé. Â ïðåäñòàâëåííûõ êîìïüþ�òåðíûõ ðàñ÷åòàõ ÷èñëåííî ìîäåëèðóåòñÿ �ðàãìåíòïîâåðõíîñòíîãî ñëîÿ â îáëàñòè x 2 [; a+ b℄. Â ïëîñ�êîñòè yz íàëîæåíû ïåðèîäè÷åñêèå ãðàíè÷íûå óñëî�âèÿ. Òâåðäàÿ ïëîñêàÿ ñòåíêà ïðè x =  îáåñïå÷èâàåòçàäàííóþ ïëîòíîñòü ÷àñòèö â ïðåäáàðüåðíîé îáëàñ-òè [; a℄. Òîëùèíà ñëîÿ a �  óñòàíàâëèâàåòñÿ ìíîãîáîëüøåé ðàäèóñà êîððåëÿöèé ÷àñòèö, òàê ÷òî âîç�ìóùàþùåå äåéñòâèå òâåðäîé ñòåíêè íå ñêàçûâàåòñÿíà ñòàòèñòè÷åñêîì ïîâåäåíèè ÷àñòèö â ïîäáàðüåðíîéîáëàñòè.Ñëîé [; a℄, âíóòðè êîòîðîãî r�(r) = 0, ñëóæèòäëÿ èçîëÿöèè ïîäáàðüåðíîãî ñëîÿ [a; a + b℄ îò âîç�ìóùåíèé, âíîñèìûõ ïëîñêîé ãðàíèöåé ïðè x = .Çàòóõàíèå ýòèõ âîçìóùåíèé íà ðàññòîÿíèè a �  îòñòåíêè êîíòðîëèðóåòñÿ âû÷èñëåíèåì ñîîòâåòñòâóþ�ùèõ êîððåëÿöèîííûõ �óíêöèé. Â ïðåäñòàâëåííûõ÷èñëåííûõ ðàñ÷åòàõ b = a� . Õàðàêòåðíûé ðàäèóñ� = b=15 ãàðàíòèðóåò óìåíüøåíèå ïëîòíîñòè ÷àñòèöó òâåðäîé ñòåíêè çà áàðüåðîì â e15 � 3 �106 ðàç; ïðèýòîì ïîä áàðüåðîì ñîäåðæèòñÿ â ñðåäíåì ïðèìåðíî7% âñåõ ÷àñòèö.Âûðàæåíèå (29) ïî ñâîåìó âíåøíåìó âèäó íà�ïîìèíàåò âûðàæåíèå äëÿ ïàðöèàëüíûõ äàâëåíèé âèäåàëüíîì ãàçå, îäíàêî ýòî ñõîäñòâî òîëüêî âíåøíåå,òàê êàê âåëè÷èíû h�Ni è h�Npi íå ÿâëÿþòñÿ ñðåä�íèìè ÷èñëàìè ÷àñòèö è íå ÿâëÿþòñÿ íåçàâèñèìûìè.Êîìáèíèðóÿ âûðàæåíèÿ (20) è (26), ïîëó÷àåìâûðàæåíèå äëÿ êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè ýëåêòðîíîâ âñèñòåìå ñ íåíóëåâûì äàâëåíèåì:hKi � hKpviri = 32(pV �NpkBT ) + hKviri == 12 ZV r � (r�(r)�(r) +r�p(r)�p(r)) dV �� 32NpkBT + hKviri: (31)Èç ñîîòíîøåíèÿ (31) ñëåäóåò, ÷òî â îáùåì ñëó÷àå âè�ðèàëüíûì ýñòèìàòîðîì êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè â ñìå�707 13*



Ñ. Â. Øåâêóíîâ ÆÝÒÔ, òîì 127, âûï. 3, 2005ñè ñ íåíóëåâûì äàâëåíèåì, ñîñòîÿùåé èç N êâàíòî�âûõ è Np êëàññè÷åñêèõ ÷àñòèö, ÿâëÿåòñÿ âåëè÷èíàKpvir = 12M MXi=10�Xl<k jrli � rki j"0lk(jrli � rki j) ++ NXk=1 rki � r�k(rki ) ++ NXl=1 NpXk=1 jrli�rkj�0lk(jrli�rkj)+ NXk=1 rki � r�k(rki )1A++12 0�Xl<k jrl�rkjE0lk(jrl�rk j)+ NpXk=1 rk � r�lk (rk)++ NpXk=1 rk � r�p(rk)1A� 32NpkBT; (32)ãäå �óíêöèè �(r) è �p(r) îïèñûâàþò âçàèìîäåé�ñòâèÿ ñî ñòåíêîé ñîîòâåòñòâåííî êâàíòîâûõ è êëàñ�ñè÷åñêèõ ÷àñòèö. Â ñëó÷àå ÷àñòèö, âçàèìîäåéñòâóþ�ùèõ ïî çàêîíó Êóëîíà â îòñóòñòâèå äðóãèõ âíåøíèõïîëåé êðîìå ïðèñòåíî÷íîãî áàðüåðà, âûðàæåíèå (31)óïðîùàåòñÿ:Kpvir = 12M MXi=1 NXk=1 rki � r�(rki ) ++ 12 NpXk=1 rk � r�p(rk)� 12U � 32NpkBT; (33)ãäå U � ýñòèìàòîð ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè, îïðåäå�ëåííûé â (17). Â ÷àñòíîì ñëó÷àå ñèñòåìû ìåæäó äâó�ìÿ ïëîñêîñòÿìè íà ðàññòîÿíèè 2b ñ áàðüåðíîé �óíê�öèåé (27) ïîëó÷àåìKpvir = 32kBTb��N� + �Np�p �++ 12M MXi=10�Xl<k jrli � rki j"0lk(jrli � rki j) ++ NXl=1 NpXk=1 jrli � rk j�0lk(jrli � rkj)1A++ 12  Xl<k jrl � rkjE0lk(jrl � rkj)!� 32NpkBT: (34)Â ñèñòåìå ÷àñòèö ñ êóëîíîâñêèì âçàèìîäåéñòâè�

åì �îðìóëà (34) ïðèíèìàåò âèähKvirp i = 32kBTb�h�Ni� + h�Npi�p ��� 12hUi � 32NpkBT: (35)Êàæäàÿ èç �îðìóë (31)�(35) ñîñòîèò èç ïîâåðõ�íîñòíûõ (ñîäåðæàùèõ �óíêöèè �(r), �p(r) èëè âå�ëè÷èíû �N , �Np) è îáúåìíûõ ñëàãàåìûõ. Òîëüêîâ ìàêðîñêîïè÷åñêîì ïðåäåëå íàëè÷èå ïîâåðõíîñòèíå âëèÿåò íà îáúåìíûå ñëàãàåìûå. Â ñèñòåìå ñ ïå�ðèîäè÷åñêèìè ãðàíè÷íûìè óñëîâèÿìè îäíîâðåìåí�íûé ðàñ÷åò ïîâåðõíîñòíûõ è îáúåìíûõ ñëàãàåìûõíåâîçìîæåí. Ïîýòîìó îíè âû÷èñëÿþòñÿ ðàçäåëüíî:ìîäåëèðóåòñÿ îáúåìíàÿ ñèñòåìà ñ ïåðèîäè÷åñêèìèãðàíè÷íûìè óñëîâèÿìè, è ðàññ÷èòûâàåòñÿ âåëè÷èíàhUi=2, çàòåì ìîäåëèðóåòñÿ ñèñòåìà ñ ïåðèîäè÷åñêè�ìè óñëîâèÿìè òîëüêî â ïëîñêîñòè yz, è îöåíèâàþòñÿïîâåðõíîñòíûå âêëàäû â ðàñ÷åòå íà îäèí ïðîòîí âìàêðîñêîïè÷åñêîé ñèñòåìå ñ òîé æå âàëîâîé îáúåì�íîé ïëîòíîñòüþ �:hKpviri � hKviriNp = 32 �p� � kBT� == 32kBT � 1S� � h�Ni� + h�Npi�p �� 1� : (36)Äëÿ âû÷èñëåíèÿ êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè êâàíòî�âûõ ÷àñòèö â ðàñ÷åòå íà îäíó ÷àñòèöó ïðàâàÿ ÷àñòüóðàâíåíèÿ (36) äîáàâëÿåòñÿ ê îòíîøåíèþ hKviri=Np,ðàññ÷èòàííîìó â îáúåìíîé ñèñòåìå. Ïðè îöåíêå ïî�âåðõíîñòíûõ âêëàäîâ îáúåìíàÿ ïëîòíîñòü ÷àñòèöçà ïðåäåëàìè áàðüåðà çàðàíåå íåèçâåñòíà è ðàññ÷è�òûâàåòñÿ óñðåäíåíèåì â îáëàñòè [ + Æ;  + a � Æ℄.Âàðüèðîâàíèåì âåëè÷èíû Æ êîíòðîëèðóåòñÿ îòñóò�ñòâèå âîçìóùåíèé ïëîòíîñòè, ñâÿçàííûõ ñ áëèçî�ñòüþ ãðàíèöû. Çàäàííàÿ âåëè÷èíà ïëîòíîñòè è ýëåê�òðîíåéòðàëüíîñòü â ïðåäáàðüåðíîé îáëàñòè äîñòè�ãàþòñÿ âàðüèðîâàíèåì ðàçìåðîâ ÿ÷åéêè ïåðèîäè÷�íîñòè è ïàðàìåòðîâ �, �p íà íà÷àëüíîì ñåãìåíòåñëó÷àéíîãî ìàðêîâñêîãî ïðîöåññà. Ýòîò ñåãìåíò èñ�êëþ÷àåòñÿ èç ðàñ÷åòà ñðåäíèõ. Ñïåöèàëüíàÿ ñèñòå�ìà îáðàòíûõ ñâÿçåé, çàëîæåííûõ â àëãîðèòì êîì�ïüþòåðíîé ïðîãðàììû, àâòîìàòè÷åñêè îòðàáàòûâà�åò çàäàííîå çíà÷åíèå ïëîòíîñòè. Äëÿ âû÷èñëåíèÿäàâëåíèÿ äîñòàòî÷íî âûïîëíèòü òîëüêî ìîäåëèðî�âàíèå �ðàãìåíòà ïîâåðõíîñòíîãî ñëîÿ. Äëÿ ðàñ÷åòàýíåðãèè íåîáõîäèìî âûïîëíèòü ìîäåëèðîâàíèå åùåè îáúåìíîé ñèñòåìû.708



ÆÝÒÔ, òîì 127, âûï. 3, 2005 �àñ÷åò óðàâíåíèÿ ñîñòîÿíèÿ : : :4.2. ×èñëåííûå ðåçóëüòàòû×èñëåííûå ðàñ÷åòû ìåòîäîì Ìîíòå-Êàðëî äëÿïëîòíîé âîäîðîäíîé ïëàçìû âûïîëíåíû íà êîìïüþ�òåðå ñ ïðîöåññîðîì PENTIUM IV 3.2 GHz. �àñ÷åòîäíîãî òåðìîäèíàìè÷åñêîãî ñîñòîÿíèÿ çàíèìàë ïðè�ìåðíî 20 ÷. Ïðèìåíåíû ïåðèîäè÷åñêèå ãðàíè÷íûåóñëîâèÿ. ß÷åéêà ïåðèîäè÷íîñòè ñîäåðæàëà 1000 ïðî�òîíîâ è 1000 ýëåêòðîíîâ. Ýëåêòðîñòàòè÷åñêèå âçà�èìîäåéñòâèÿ ìåæäó ÷àñòèöàìè ðàññ÷èòûâàëèñü ìå�òîäîì áëèæàéøåãî îáðàçà [19℄. Ïðîòîíû îïèñûâà�ëèñü êàê êëàññè÷åñêèå ÷àñòèöû, à ýëåêòðîíû �êàê êâàíòîâûå. Ôåéíìàíîâñêàÿ òðàåêòîðèÿ êàæäî�ãî ýëåêòðîíà ïðåäñòàâëåíà çàìêíóòîé ëîìàíîé, ñî�ñòîÿùåé èç M = 20 çâåíüåâ. Â îòäåëüíûõ ðàñ÷å�òàõ ïðè îòíîñèòåëüíî íèçêèõ òåìïåðàòóðàõ â ñèñòå�ìå ñ îäíèì è äâóìÿ ýëåêòðîíàìè ÷èñëî âåðøèí ñî�ñòàâëÿëî M = 320. Ïðè ðàñ÷åòå ýëåêòðîñòàòè÷åñêî�ãî âçàèìîäåéñòâèÿ ýëåêòðîíîâ ñ ïðîòîíàìè ïðèìå�íåí îïèñàííûé âûøå ìåòîä ðàñïðåäåëåííîãî çàðÿ�äà êâàíòîâîé ÷àñòèöû, ïîçâîëÿþùèé óìåíüøèòü êî�ëè÷åñòâî çâåíüåâ â �åéíìàíîâñêîé òðàåêòîðèè ïðè�ìåðíî íà ïîðÿäîê. Êâàíòîâîìåõàíè÷åñêàÿ íåðàçëè�÷èìîñòü (îáìåí) ýëåêòðîíîâ îïèñûâàëàñü ÿâíûì îá�ðàçîì ñ ó÷åòîì ñïèíîâîé ïåðåìåííîé. �àñ÷åò êîìáè�íàòîðíûõ âåñîâûõ êîý��èöèåíòîâ äèàãðàìì ñöåï�ëåííûõ �åéíìàíîâñêèõ òðàåêòîðèé ïðîâîäèëñÿ ìå�òîäîì ñëó÷àéíîé âûáîðêè îäíîâðåìåííî ñ ñîâåðøå�íèåì ìàðêîâñêèõ øàãîâ. �àñ÷åò êâàíòîâîìåõàíè÷å�ñêèõ íàáëþäàåìûõ âûïîëíåí óñðåäíåíèåì ñîîòâåò�ñòâóþùèõ ýñòèìàòîðîâ ïî êîí�èãóðàöèÿì ÷àñòèöè �åéíìàíîâñêèõ òðàåêòîðèé, ðàñïðåäåëåííûõ ïî�èááñó. Ïîñëåäîâàòåëüíîñòè êîí�èãóðàöèé ïîëó÷å�íû ÷èñëåííî ñ ïîìîùüþ ñëó÷àéíîãî ìàðêîâñêîãîïðîöåññà. Îäèí ìàêðîøàã ïðîöåññà ñîñòîÿë èç ïî�ïûòêè ïðîñòðàíñòâåííîãî ñäâèãà è ïîâîðîòà ñëó�÷àéíûì îáðàçîì âûáðàííîé �åéíìàíîâñêîé òðàåê�òîðèè ýëåêòðîíà, M ïîïûòîê ñäâèãà îäíîé èç âåð�øèí ýòîé òðàåêòîðèè è ïðîñòðàíñòâåííîãî ñäâèãàñëó÷àéíûì îáðàçîì âûáðàííîãî ïðîòîíà. Òàêèå ìà�êðîøàãè ÷åðåäîâàëèñü ñ ïîïûòêàìè ñöåïëåíèÿ èðàñöåïëåíèÿ �åéíìàíîâñêèõ òðàåêòîðèé â ñîîòâåò�ñòâèè ñ êîìáèíàòîðíûìè âåñîâûìè êîý��èöèåíòà�ìè �îðìèðóþùèõñÿ äèàãðàìì è ãèááñîâñêèìè âåñà�ìè ìèêðîñîñòîÿíèé. Ïðèìåíåíà ïðîöåäóðà ïîñëåäî�âàòåëüíîãî îõëàæäåíèÿ ñèñòåìû, â êîòîðîé â êà÷å�ñòâå íà÷àëüíîé êîí�èãóðàöèè äëÿ ðàñ÷åòà ñëåäóþ�ùåãî òåðìîäèíàìè÷åñêîãî ñîñòîÿíèÿ âûáèðàëàñü ïî�ñëåäíÿÿ êîí�èãóðàöèÿ ÷àñòèö, ïîëó÷åííàÿ ïðè ðàñ�÷åòå ïðåäûäóùåãî ñîñòîÿíèÿ. Íà÷àëüíûé ñåãìåíòìàðêîâñêîãî ïðîöåññà (¾òåðìàëèçàöèÿ¿) èñêëþ÷àë�ñÿ èç ðàñ÷åòà ðàâíîâåñíûõ ñðåäíèõ. Ïðè ìîäåëèðî�

âàíèè ñåðèè òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ñîñòîÿíèé â ïåðâîìèç íèõ íà ýòàïå òåðìàëèçàöèè ïðèìåíÿëàñü ïðîöå�äóðà ïîñëåäîâàòåëüíîãî ðàçìíîæåíèÿ âåðøèí �åé�íìàíîâñêèõ òðàåêòîðèé, ÷òî ïîçâîëÿëî ñóùåñòâåííîóñêîðèòü äîñòèæåíèå òåðìîäèíàìè÷åñêîãî ðàâíîâå�ñèÿ, îñîáåííî ïðè ðàñ÷åòàõ ñ áîëüøèìè êîëè÷åñòâà�ìè âåðøèí. Ïðè ìîäåëèðîâàíèè ïîñëåäóþùèõ òåð�ìîäèíàìè÷åñêèõ ñîñòîÿíèé äëèíà ñåãìåíòà òåðìà�ëèçàöèè óìåíüøàëàñü â ïÿòü ðàç. Äëèíà ìàðêîâñêî�ãî ïðîöåññà ïðè ðàñ÷åòå îäíîãî òåðìîäèíàìè÷åñêîãîñîñòîÿíèÿ ñîñòàâëÿëà 106 ìàêðîøàãîâ, ÷òî ñîîòâåò�ñòâóåò ñëó÷àéíîé âûáîðêå, ñîñòîÿùåé ïðèìåðíî èç1:2 � 107 êîí�èãóðàöèé; ïðè ýòîì ïåðâûå 200 òûñÿ÷ìàêðîøàãîâ èñêëþ÷àëèñü èç âû÷èñëåíèé ñðåäíèõ.Â ðàñ÷åòàõ â ñèñòåìå ñ îäíèì è äâóìÿ ýëåêòðîíà�ìè âûïîëíÿëîñü 2 � 107 ìàêðîøàãîâ, îõâàòûâàþùèõïðèìåðíî 2 � 109 êîí�èãóðàöèé. Âåëè÷èíû ñòàòèñòè�÷åñêèõ ïîãðåøíîñòåé îöåíèâàëèñü ïî �ëóêòóàöèÿì÷àñòè÷íûõ ñðåäíèõ. Äëÿ ýòîãî ìàðêîâñêèé ïðîöåññðàçáèâàëñÿ íà äåñÿòü ðàâíûõ ñåãìåíòîâ, íà êîòîðûõðàññ÷èòûâàëèñü ñîîòâåòñòâóþùèå ñðåäíèå çíà÷åíèÿýñòèìàòîðîâ.Âåëè÷èíû ìàêñèìàëüíûõ ïðîñòðàíñòâåííûõñäâèãîâ è ïîâîðîòîâ íà ýòàïå òåðìàëèçàöèèêîððåêòèðîâàëèñü êîìïüþòåðíîé ïðîãðàììîéàâòîìàòè÷åñêè è çàâèñåëè îò êîíêðåòíûõ óñëî�âèé ìîäåëèðîâàíèÿ. Íàïðèìåð, ïðè òåìïåðàòóðåT = 18200 Ê è ïëîòíîñòè � = 0:370 � 1020 ñì�3ìàêñèìàëüíàÿ âåëè÷èíà ïðîñòðàíñòâåííîãî ñäâèãàòðàåêòîðèè ñîñòàâëÿëà �remax = 0:1�A äëÿ ýëåêòðî�íà è �rpmax = 0:08�A äëÿ ïðîòîíà, ìàêñèìàëüíûéóãîë ïîâîðîòà òðàåêòîðèè �'max = 62Æ, ìàêñèìàëü�íûé ïðîñòðàíñòâåííûé ñäâèã âåðøèíû òðàåêòîðèè�r�max = 0:33�A. Âåðîÿòíîñòè ïðèíÿòèÿ íîâûõ êîí��èãóðàöèé ñîñòàâèëè ñîîòâåòñòâåííî 60.3, 63.9, 61.9è 59.4%. Ïðè ðàñ÷åòå ýòîãî òåðìîäèíàìè÷åñêîãîñîñòîÿíèÿ ñîâåðøàëîñü 4:71 �105 ïîïûòîê ñöåïëåíèÿè ðàñöåïëåíèÿ �åéíìàíîâñêèõ òðàåêòîðèé; ïðèýòîì â 270-è èç íèõ íîâûå êîí�èãóðàöèè áûëèïðèíÿòû. Ïîèñê áëèçêèõ ïàð âåðøèí íà êàæäîì ìà�êðîøàãå ïðîâîäèëñÿ ñðåäè 20-è ñëó÷àéíûì îáðàçîìâûáðàííûõ ïðåòåíäåíòîâ. Ïîïûòêà ñöåïëåíèÿ èëèðàñöåïëåíèÿ ïðîâîäèëàñü, åñëè ðàññòîÿíèå ìåæäóäâóìÿ âåðøèíàìè áûëî ìåíüøå 3.8�A. Ïðèìåíÿëàñüîïèñàííàÿ â [46℄ ïðîöåäóðà ðàâíîìåðíîãî ðàñòÿæå�íèÿ òðàåêòîðèè ïðè èõ ñöåïëåíèÿõ è ðàñöåïëåíèÿõ.Ñ ó÷åòîì äèàãðàìì ñ îòðèöàòåëüíûìè êîìáèíà�òîðíûìè êîý��èöèåíòàìè ñðåäíèé îòíîñèòåëüíûéñòàòèñòè÷åñêèé âåñ êîí�èãóðàöèè â ýòèõ óñëîâèÿõñîñòàâèë 0.94 îò òàêîâîãî â îòñóòñòâèå îáìåíà.Ýòè ïàðàìåòðû ñèëüíî çàâèñÿò îò óñëîâèé ðàñ÷åòà.Íàïðèìåð, ïðè òîé æå ïëîòíîñòè, íî ïðè òåìïåðà�709
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0:6 4:5 5:0 5:5lg T�èñ. 1. Òåìïåðàòóðíûå çàâèñèìîñòè �àêòîðà ñæèìàåìîñòè âîäîðîäíîé ïëàçìû âäîëü èçîõîðû, îòâå÷àþùåé ïëîò-íîñòÿì 0:156 � 1020 ñì�3 (1 ), 0:370 � 1020 ñì�3 (2 ), 1:25 � 1020 ñì�3 (3 )
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lg T�èñ. 2. Òåìïåðàòóðíûå çàâèñèìîñòè ñðåäíåé ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè u ýëåêòðîíà â âîäîðîäíîé ïëàçìå âäîëü èçî-õîðû, îòâå÷àþùåé ïëîòíîñòÿì 0:156 � 1020 ñì�3 (1 ), 0:370 � 1020 ñì�3 (2 ), 1:25 � 1020 ñì�3 (3 )òóðå 30700 Ê îïòèìàëüíûìè îêàçàëèñü çíà÷åíèÿ�remax = 75�A è �rpmax = 150�A, íî �r�max = 0:30�A.Ñ ïîâûøåíèåì òåìïåðàòóðû áûñòðî ðàñòåò âåñíåñâÿçàííûõ ñîñòîÿíèé ýëåêòðîíîâ è ïðîñòðàí�ñòâåííûå ñìåùåíèÿ ÷àñòèö íà áîëüøèå ðàññòîÿíèÿñòàíîâÿòñÿ áîëåå âåðîÿòíûìè.Íà ðèñ. 1à ïðåäñòàâëåí ðåçóëüòàò ðàñ÷åòà óðàâ�íåíèÿ ñîñòîÿíèÿ âîäîðîäíîé ïëàçìû âäîëü èçîõî�ðû, îòâå÷àþùåé ïëîòíîñòè � = 0:156 � 1020 ñì�3.Ñ ïîâûøåíèåì òåìïåðàòóðû �àêòîð ñæèìàåìîñòèàñèìïòîòè÷åñêè ïðèáëèæàåòñÿ ê åäèíèöå, ÷òî îòâå�÷àåò ñëó÷àþ èäåàëüíîãî ãàçà. Ïðè òåìïåðàòóðå íè�æå 20000 Ê çàâèñèìîñòü ðåçêî îòêëîíÿåòñÿ â ñòî�ðîíó íèçêèõ çíà÷åíèé. Áûñòðîå óìåíüøåíèå äàâëå�

íèÿ îáóñëîâëåíî çäåñü ðîñòîì ñòàòèñòè÷åñêèõ âåñîâñâÿçàííûõ ñîñòîÿíèé ýëåêòðîíîâ. Â ïðåäåëå íèçêèõòåìïåðàòóð èç ïàð ýëåêòðîí�ïðîòîí �îðìèðóþòñÿýëåêòðîíåéòðàëüíûå àòîìû âîäîðîäà è êîëè÷åñòâîíåñâÿçàííûõ ÷àñòèö ý��åêòèâíî óìåíüøàåòñÿ. Íà�ðÿäó ñ ýòèì óñèëåíèå êîððåëÿöèé ìåæäó ïðîòîíà�ìè è ýëåêòðîíàìè ñìåùàåò ðàâíîâåñèå â ñòîðîíóñèë ïðèòÿæåíèÿ, ÷òî òàêæå ñïîñîáñòâóåò óìåíüøå�íèþ äàâëåíèÿ â ñèñòåìå. Àíàëîãè÷íûå çàâèñèìîñòèïîëó÷åíû äëÿ áîëåå ïëîòíîé ïëàçìû ñ ïëîòíîñòÿ�ìè � = 0:370 � 1020 ñì�3 è � = 1:25 � 1020 ñì�3(ðèñ. 1á ). �åçêîå îòêëîíåíèå îò âûñîêîòåìïåðàòóð�íîé âåòâè íàáëþäàåòñÿ ñîîòâåòñòâåííî ïðè òåìïå�ðàòóðàõ îêîëî 45000 Ê è 90000 Ê. Ôîðìèðîâàíèå710



ÆÝÒÔ, òîì 127, âûï. 3, 2005 �àñ÷åò óðàâíåíèÿ ñîñòîÿíèÿ : : :ñâÿçàííûõ ñîñòîÿíèé ïðîòîí�ýëåêòðîí êàê ïðè÷èíàðåçêîãî óìåíüøåíèÿ äàâëåíèÿ ïðè ýòèõ òåìïåðàòó�ðàõ ïîäòâåðæäàåòñÿ è àíàëèçîì ïîâåäåíèÿ ñðåäíåéïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè ýëåêòðîíà (ðèñ. 2), õîòÿ ñî�îòâåòñòâóþùèé èçëîì íà çàâèñèìîñòè çäåñü ìåíååâûðàæåí. �åçêîå óáûâàíèå ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèèîáóñëîâëåíî óñèëåíèåì âçàèìîäåéñòâèé ìåæäó ïðî�òîíàìè è ýëåêòðîíàìè, ÷òî ñâèäåòåëüñòâóåò îá óñè�ëåíèè êîððåëÿöèé ìåæäó íèìè. Êà÷åñòâåííûå èçìå�íåíèÿ â ñèñòåìå â ýòèõ òåìïåðàòóðíûõ òî÷êàõ ñëå�äóåò èíòåðïðåòèðîâàòü êàê íà÷àëî �îðìèðîâàíèÿýëåêòðîííûõ îáîëî÷åê àòîìîâ, à ñîñòîÿíèÿ çà ïðå�äåëàìè ýòèõ ãðàíèö � êàê ñîñòîÿíèÿ ïîëíîé èîíè�çàöèè. Ýòî ïîäòâåðæäàåòñÿ è àíàëèçîì êîððåëÿöè�îííûõ �óíêöèé ïðîòîí�ýëåêòðîí.Íà ðèñ. 3 ïðåäñòàâëåíû ðàäèàëüíûå ðàñïðåäåëå�íèÿ ïëîòíîñòè âåðîÿòíîñòè îáíàðóæèòü ýëåêòðîí íàçàäàííîì ðàññòîÿíèè R îò ïðîòîíà:D(R) = 4�R2�(R);ãäå �(R) � ëîêàëüíàÿ ïëîòíîñòü ýëåêòðîíîâ. Êðè�âàÿ 1 îòâå÷àåò òåìïåðàòóðå âûøå ãðàíè÷íîé (ñîñ-òîÿíèå ïîëíîé èîíèçàöèè), êðèâàÿ 2 ïîëó÷åíà ïðèãðàíè÷íîé òåìïåðàòóðå, à êðèâàÿ 3 � ïðè òåìïå�ðàòóðå íèæå ãðàíè÷íîé. Îáðàçóþùèéñÿ ìàêñèìóìíà çàâèñèìîñòè D(R) â ðàéîíå áîðîâñêîãî ðàäèó�ñà (aB � 0:5�A) îòðàæàåò �îðìèðîâàíèå ýëåêòðîí�íîé îáîëî÷êè àòîìà. Ïîëîæåíèå ìàêñèìóìà îòâå÷à�åò îñíîâíîìó êâàíòîâîìó ñîñòîÿíèþ àòîìà. Âûñîòàìàêñèìóìà íà êðèâîé 3 íà ðèñ. 3 ïî÷òè â ïÿòü ðàçìåíüøå, ÷åì â îñíîâíîì êâàíòîâîì ñîñòîÿíèè àòîìàâîäîðîäà. Âêëàäû áëèæàéøèõ âîçáóæäåííûõ êâàí�òîâûõ ñîñòîÿíèé ïðàêòè÷åñêè íå âëèÿþò íà ïîëîæå�íèè ýòîãî ìàêñèìóìà. Òàêîé ðåçóëüòàò âïîëíå åñòå�ñòâåí, åñëè ó÷åñòü, ÷òî ýíåðãåòè÷åñêèé çàçîð ìåæ�äó ïåðâûì è âòîðûì êâàíòîâûìè ñîñòîÿíèÿìè àòî�ìà âîäîðîäà ñîñòàâëÿåò ïðèìåðíî 10 ýÂ, â òî âðåìÿêàê òåìïåðàòóðà, ïðè êîòîðîé ïîëó÷åíà êðèâàÿ 3 íàðèñ. 3, òîëüêî íåìíîãî ïðåâûøàåò 2 ýÂ. Â ýòèõ óñëî�âèÿõ ñòàòèñòè÷åñêèé âåñ ïåðâîãî âîçáóæäåííîãî ñî�ñòîÿíèÿ ýëåêòðîííîé îáîëî÷êè íà äâà ïîðÿäêà ìåíü�øå îñíîâíîãî, à âûñøèå âîçáóæäåííûå ñîñòîÿíèÿâñëåäñòâèå âçàèìîäåéñòâèÿ ñ ñîñåäíèìè ÷àñòèöàìèâûðîæäàþòñÿ â êîëëåêòèâíûå ýëåêòðîííûå ñîñòîÿ�íèÿ ýëåêòðîííîãî ãàçà. Ñ ïîâûøåíèåì òåìïåðàòó�ðû äî 50000�80000 Ê âêëàäû áëèæàéøèõ âîçáóæ-äåííûõ ñîñòîÿíèé ýëåêòðîííîé îáîëî÷êè ñòàíîâÿòñÿñðàâíèìûìè ñî âêëàäîì îñíîâíîãî, îäíàêî ïðè òà�êèõ òåìïåðàòóðàõ ñòàòèñòè÷åñêèå âåñà, îòâå÷àþùèå�îðìèðîâàíèþ èíäèâèäóàëüíûõ ýëåêòðîííûõ îáî�ëî÷åê ïðîòîíîâ, ñòàíîâÿòñÿ èñ÷åçàþùåå ìàëûìè ïî
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r, Å�èñ. 3. �àäèàëüíûå ðàñïðåäåëåíèÿ ïëîòíîñòè âå-ðîÿòíîñòè îáíàðóæåíèÿ ýëåêòðîíîâ îêîëî ïðîòîíàâ âîäîðîäíîé ïëàçìå ñ ïëîòíîñòüþ 0:156 �1020 ñì�3è ðàçëè÷íûìè çíà÷åíèÿìè òåìïåðàòóðû: 1 �100000 Ê; 2 � 45500 Ê; 3 � 26900 Ê
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2 310�èñ. 4. Ñðåäíåå êîëè÷åñòâî ýëåêòðîíîâ íà ðàññòîÿ-íèÿõ, ìåíüøèõ ÷åì R, â âîäîðîäíîé ïëàçìå ñ ïëîò-íîñòüþ 0:156 � 1020 ñì�3 è ðàçëè÷íûìè çíà÷åíèÿ-ìè òåìïåðàòóðû: 1 � 100000 Ê; 2 � 45500 Ê; 3 �26900 Êñðàâíåíèþ ñ ñîñòîÿíèÿìè, îòâå÷àþùèìè ýëåêòðîí�íîìó ãàçó.Ñâÿçûâàíèå ýëåêòðîíîâ â ýëåêòðîííûå îáîëî÷�êè ÿâëÿåòñÿ ãëàâíîé ïðè÷èíîé ðåçêîãî óìåíüøåíèÿäàâëåíèÿ ïðè îõëàæäåíèè ïëàçìû. Íà ðèñ. 4 ïðåä�ñòàâëåíû çàâèñèìîñòè ñðåäíåãî êîëè÷åñòâà ýëåêòðî�íîâ â ñ�åðè÷åñêîé îêðåñòíîñòè ðàäèóñà R îêîëîïðîòîíà. Ïðè òåìïåðàòóðå 27000 Ê ïðèìåðíî 20%711
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4.2 4.4 4.6 4.8�èñ. 5. Òåìïåðàòóðíûå çàâèñèìîñòè ðàäèóñà ñ�å-ðû, îïèñàííîé âîêðóã ïðîòîíà è ñîäåðæàùåé â ñðåä-íåì îäèí ýëåêòðîí, â ïëàçìå ðàçëè÷íîé ïëîòíîñòè:1 � 0:156 � 1020 ñì�3; 2 � 0:370 � 1020 ñì�3ýëåêòðîíîâ ñâÿçàíû â ýëåêòðîííûå îáîëî÷êè ïðîòî�íîâ, ò. å. îáùåå êîëè÷åñòâî íåñâÿçàííûõ ÷àñòèö â ñè�ñòåìå ý��åêòèâíî óìåíüøàåòñÿ íà 10%. Ïðèìåðíîíà òàêóþ æå âåëè÷èíó óìåíüøàåòñÿ è �àêòîð ñæè�ìàåìîñòè ïî ñðàâíåíèþ ñ ãðàíè÷íîé òåìïåðàòóðîé45000 Ê, íèæå êîòîðîé îí íà÷èíàåò ðåçêî óáûâàòü(ñì. ðèñ. 1á ).Íà ðèñ. 5 èçîáðàæåíû çàâèñèìîñòè Re(T ) ðàäè�óñà ñ�åðè÷åñêîé îêðåñòíîñòè ïðîòîíà, ñîäåðæàùåéâ ñðåäíåì îäèí ýëåêòðîí. Ñðåäíÿÿ ïëîòíîñòü ñèñòå�ìû, ïðè êîòîðîé ïîëó÷åíà êðèâàÿ 1, îòâå÷àåò îáú�åìó 64000�A3 â ðàñ÷åòå íà îäèí ýëåêòðîí. Ñ�åðà òà�êîãî îáúåìà èìååò ðàäèóñ R1e = 24:8�A. Äëÿ êðèâîé2 ñîîòâåòñòâóþùàÿ âåëè÷èíà ðàâíà R1e = 18:6�A.Â îòñóòñòâèå ïðîñòðàíñòâåííûõ êîððåëÿöèé â ñ�å�ðå ðàäèóñà R1e îêîëî ïðîòîíà ñîäåðæèòñÿ â ñðåä�íåì îäèí ýëåêòðîí. Âåëè÷èíà îòêëîíåíèÿ âåëè÷èíûRe(T ) îò R1e äàåò ïðåäñòàâëåíèå î ñòåïåíè ðàçâèòî�ñòè ïðîñòðàíñòâåííûõ êîððåëÿöèé ìåæäó ïðîòîíà�ìè è �ëóêòóàöèÿìè ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè â ïëàç�ìå. Èç ñðàâíåíèÿ çàâèñèìîñòåé íà ðèñ. 5 âèäíî, ÷òîñ ðîñòîì ïëîòíîñòè êîððåëÿöèè óñèëèâàþòñÿ.Íà ðèñ. 6à, â ïðåäñòàâëåíû òåìïåðàòóðíûå çà�âèñèìîñòè êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè ýëåêòðîíîâ, ïîëó�÷åííûå óñðåäíåíèåì îñíîâíîãî ýñòèìàòîðà ïî �îð�ìóëå (16), à íà ðèñ. 6á, ã � âèðèàëüíîãî ýñòèìàòî�ðà ïî �îðìóëå (35). Âèäíî õîðîøåå ñîâïàäåíèå ðå�çóëüòàòîâ, ïîëó÷åííûõ îáîèìè ìåòîäàìè, ÷òî ñâèäå�òåëüñòâóåò íå òîëüêî î êîððåêòíîñòè ðàñ÷åòà êèíå�òè÷åñêîé ýíåðãèè, íî òàêæå è óðàâíåíèÿ ñîñòîÿíèÿ,òàê êàê ðàñ÷åò ýíåðãèè ñ âèðèàëüíûì ýñòèìàòîðîì

âêëþ÷àåò è ðàñ÷åò äàâëåíèÿ. �àñ÷åò ñ âèðèàëüíûìýñòèìàòîðîì ñîïðîâîæäàåòñÿ ìåíüøèìè ñòàòèñòè÷å�ñêèìè ïîãðåøíîñòÿìè, ÷òî âèäíî èç ìåíüøåãî ðàç�áðîñà òî÷åê îòíîñèòåëüíî àïïðîêñèìàöèîííîé êðè�âîé. Êèíåòè÷åñêàÿ ýíåðãèÿ ýëåêòðîíîâ ïðè îõëàæ-äåíèè ïëàçìû ñíà÷àëà óìåíüøàåòñÿ, à çàòåì ðàñ�òåò. Ïîëîæåíèå ìèíèìóìà ýíåðãèè íà òåìïåðàòóð�íîé îñè, Tmin � 31000Ê, ñëàáî çàâèñèò îò ïëîòíîñòèïëàçìû è ïðè óìåíüøåíèè ïëîòíîñòè íà ïîðÿäîêñìåùàåòñÿ ê íèçêèì òåìïåðàòóðàì ïðèìåðíî íà 5%.�îñò êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè ýëåêòðîíîâ ïðè îõëàæäå�íèè ÿâëÿåòñÿ èñêëþ÷èòåëüíî êâàíòîâûì ý��åêòîìè îáúÿñíÿåòñÿ ðîñòîì ñòàòèñòè÷åñêèõ âåñîâ êâàíòî�âûõ ñîñòîÿíèé ýëåêòðîíîâ, ïðîñòðàíñòâåííî ëîêàëè�çîâàííûõ îêîëî ïðîòîíà. �ëàâíûé âêëàä çäåñü äàåòîñíîâíîå êâàíòîâîå ñîñòîÿíèå ýëåêòðîííîé îáîëî÷�êè àòîìà âîäîðîäà ñ êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèåé 13.6 ýÂ.Ñðåäíÿÿ êèíåòè÷åñêàÿ ýíåðãèÿ ïðèáëèæàåòñÿ ê ýòî�ìó çíà÷åíèþ çàäîëãî äî îêîí÷àòåëüíîãî �îðìèðî�âàíèÿ ýëåêòðîííûõ îáîëî÷åê, òàê êàê òåïëîâîå äâè�æåíèå â ïðîñòðàíñòâåííî-äåëîêàëèçîâàííûõ êâàíòî�âûõ ñîñòîÿíèÿõ âíîñèò â îáùèé áàëàíñ ñâîé âêëàäïîðÿäêà 3�4 ýÂ â ðàñ÷åòå íà îäèí ýëåêòðîí. Ñó�ùåñòâåííîå îòêëîíåíèå êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè ýëåê�òðîíîâ îò êëàññè÷åñêîãî ïðåäåëà 3kBT=2 íàáëþäà�åòñÿ ïðè òåìïåðàòóðå íèæå 40000 Ê (ðèñ. 7). Óæåïðè òåìïåðàòóðå ïëàçìû 16000Ê êèíåòè÷åñêàÿ ýíåð�ãèÿ ýëåêòðîíîâ ñîîòâåòñòâóåò êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèèêëàññè÷åñêèõ ÷àñòèö ïðè òåìïåðàòóðå 100000 Ê. Òà�êèì îáðàçîì, êâàíòîâûå ý��åêòû ïðèâîäÿò ê ý���åêòèâíîìó ¾ðàçîãðåâó¿ ýëåêòðîííîé ïîäñèñòåìû:ñðåäíÿÿ ýíåðãèÿ ýëåêòðîíà âûøå ñðåäíåé ýíåðãèèèîíà, ïðè÷åì ðàçíèöà ðàñòåò ïðè îõëàæäåíèè ïëàç�ìû è äîñòèãàåò íåñêîëüêèõ ýëåêòðîíâîëüò (ðèñ. 8).Ýíåðãèè ÷àñòèö íà ïðèâåäåííûõ íà ðèñ. 8 çàâèñèìî�ñòÿõ ìåíÿþò çíàê ñ ïîëîæèòåëüíîãî íà îòðèöàòåëü�íûé (ò. å. ïëàçìà ñòàíîâèòñÿ ñèëüíî íåèäåàëüíîé)ïðè òåìïåðàòóðå îêîëî 30000 Ê � ïî÷òè îäíîâðå�ìåííî ñ ïåðåõîäîì â ðåæèì êâàíòîâîãî ïîâåäåíèÿýëåêòðîííîé êîìïîíåíòû. Äëÿ êîððåêòíîãî îïèñà�íèÿ íåèäåàëüíîé âîäîðîäíîé ïëàçìû ê ýëåêòðîííîéêîìïîíåíòå äîëæíà ïðèìåíÿòüñÿ êâàíòîâàÿ ñòàòè�ñòèêà.Íà îñíîâå ïîëó÷åííûõ äàííûõ ìîæíî çàêëþ�÷èòü, ÷òî â ïëàçìå ñ ïëîòíîñòüþ � � 1019�1020 ñì�3ãðàíè÷íàÿ òåìïåðàòóðà, ðàçäåëÿþùàÿ êâàíòîâûéè êëàññè÷åñêèé ðåæèìû â êèíåòèêå ýëåêòðîíîâ,ñîñòàâëÿåò ïðèìåðíî 40000 Ê. Åñëè ïðè îïðåäå�ëåíèè ãðàíèöû êâàíòîâîãî ïîâåäåíèÿ ýëåêòðîíîâèñïîëüçîâàòü òðàäèöèîííûé êðèòåðèé, îñíîâàííûéíà ñðàâíåíèè òåïëîâîé äëèíû âîëíû äå Áðîéëÿ� = h=p2�mekBT ñî ñðåäíèì ðàññòîÿíèåì ��3 ìåæ�712



ÆÝÒÔ, òîì 127, âûï. 3, 2005 �àñ÷åò óðàâíåíèÿ ñîñòîÿíèÿ : : :
á 32à 2 3

â 1 ã 4:5 5:0
4050
100 5:5 lg T

k; ýÂ
20304:5 5:0

406020
k; ýÂ

0 5:5 lg T
7
5 4:4 4:64:2 lg T4:8
6
8k; ýÂ 7

4:4 4:64:2 lg T4:8

8
4
65 lg Tmin

k; ýÂ

�èñ. 6. Òåìïåðàòóðíûå çàâèñèìîñòè ñðåäíåé êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè k ýëåêòðîíà â âîäîðîäíîé ïëàçìå ñ ïëîòíî-ñòüþ 0:156 � 1020 ñì�3 (1 ), 1:25 � 1020 ñì�3 (2 ), 0:370 � 1020 ñì�3 (3 ). �àñ÷åòû âûïîëíåíû óñðåäíåíèåì îñíîâíîãîýñòèìàòîðà (16) � à, â è óñðåäíåíèåì âèðèàëüíîãî ýñòèìàòîðà (35) � á, ãäó ñîñåäíèìè ÷àñòèöàìè, òî ïðè � = 1020 ñì�3ýòîò êðèòåðèé ïðèâîäèò ê ãðàíè÷íîé òåìïåðàòóðå12000 Ê. Êàê âèäíî èç çàâèñèìîñòè, ïðèâåäåííîé íàðèñ. 7, ïðè òàêîé òåìïåðàòóðå êèíåòè÷åñêàÿ ýíåðãèÿýëåêòðîíîâ îòëè÷àåòñÿ îò ñâîåãî êëàññè÷åñêîãî ïðå�äåëà â íåñêîëüêî äåñÿòêîâ ðàç. Íåïðèìåíèìîñòü êðè�òåðèÿ äå Áðîéëÿ â ýòèõ óñëîâèÿõ ïðîèñõîäèò èç-çàòîãî, ÷òî îí íå ïðèíèìàåò âî âíèìàíèå ñèëüíûõ êó�ëîíîâñêèõ êîððåëÿöèé ìåæäó ÷àñòèöàìè. Ñ äðóãîéñòîðîíû, ñèñòåìà êëàññè÷åñêèõ òî÷å÷íûõ çàðÿæåí�íûõ ÷àñòèö â ïðèíöèïå íåóñòîé÷èâà, òàê êàê åå ñòà�òèñòè÷åñêàÿ ñóììà ðàñõîäèòñÿ â òî÷êàõ ñèíãóëÿðíî�ñòè êóëîíîâñêîãî ïîòåíöèàëà ïðè ëþáûõ êîíå÷íûõòåìïåðàòóðàõ. Ñõîäèìîñòü ñòàòèñòè÷åñêîé ñóììû èðàâíîâåñíûõ ñðåäíèõ â âîäîðîäíîé ïëàçìå îáåñïå�÷èâàåòñÿ çà ñ÷åò êâàíòîâîìåõàíè÷åñêîé ïðîñòðàí�ñòâåííîé äåëîêàëèçàöèè ýëåêòðîíîâ. Íåçàâèñèìî îò

ïðèìåíÿåìûõ êðèòåðèåâ ìîæíî òîëüêî â óñëîâíîìñìûñëå ãîâîðèòü î ¾êëàññè÷åñêîì ïîâåäåíèè¿ ýëåê�òðîííîé ïîäñèñòåìû, òàê êàê ñàìî ñóùåñòâîâàíèåïëàçìû ïðè ëþáûõ òåìïåðàòóðàõ îáåñïå÷åíî êàê ðàçêâàíòîâûì ïîâåäåíèåì ýëåêòðîíîâ.Ýêðàíèðîâàíèå ýëåêòðîñòàòè÷åñêèõ ñèë è êâàí�òîâîìåõàíè÷åñêàÿ ïðîñòðàíñòâåííàÿ äåëîêàëèçàöèÿýëåêòðîíîâ ÿâëÿþòñÿ ñïåöè�è÷åñêèìè óñëîâèÿìè,â êîòîðûõ �îðìèðóþòñÿ âçàèìîäåéñòâèÿ ÷àñòèö èäàâëåíèå â âîäîðîäíîé ïëàçìå. Íà ðèñ. 9 ïîêàçàíòèïè÷íûé ïðèìåð ïîòåíöèàëà ñðåäíåé ñèëûW (R) = �kBT ln [g(R)℄ + onst;ãäå g(R) � ñîîòâåòñòâóþùàÿ êîððåëÿöèîííàÿ �óíê�öèÿ, äëÿ âçàèìîäåéñòâèé ýëåêòðîí�ýëåêòðîí è ïðî�òîí�ïðîòîí â ñðàâíåíèè ñ êóëîíîâñêèì âçàèìîäåé�ñòâèåì â âàêóóìå äâóõ ýëåìåíòàðíûõ òî÷å÷íûõ çà�713
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�èñ. 7. Òåìïåðàòóðíàÿ çàâèñèìîñòü ñðåäíåé êèíå-òè÷åñêîé ýíåðãèè ýëåêòðîíà (â åäèíèöàõ kBT ) â âî-äîðîäíîé ïëàçìå ñ ïëîòíîñòüþ 0:156 � 1020 ñì�3.�àñ÷åò âûïîëíåí óñðåäíåíèåì îñíîâíîãî ýñòèìàòî-ðà ïî �îðìóëå (16)
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�èñ. 8. Òåìïåðàòóðíûå çàâèñèìîñòè ïîëíûõ ðàâ-íîâåñíûõ ñðåäíèõ ýíåðãèé ýëåêòðîíà (1 ) è ïðî-òîíà (2 ) â âîäîðîäíîé ïëàçìå ñ ïëîòíîñòüþ0:156 � 1020 ñì�3ðÿäîâ. Íà ðàññòîÿíèÿõ, áîëüøèõ ÷åì 18�A, âñå êó�ëîíîâñêèå âçàèìîäåéñòâèÿ ïðàêòè÷åñêè ïîëíîñòüþýêðàíèðîâàíû. Êâàíòîâàÿ äåëîêàëèçàöèÿ ïðîÿâëÿ�åòñÿ íà ðàññòîÿíèÿõ, ìåíüøèõ ÷åì 3�A, â âèäå ñóùå�ñòâåííîãî îñëàáëåíèÿ âçàèìîäåéñòâèÿ ýëåêòðîíîâïî ñðàâíåíèþ ñ ïðîòîíàìè. Ïîòåíöèàë W ñðåäíåéñèëû âçàèìîäåéñòâèÿ ýëåêòðîíîâ ñ ïðîòîíàìè èìååòÿðêî âûðàæåííûé ìàêñèìóì íà ðàññòîÿíèÿõ 3�5�A(ðèñ. 10). Äëÿ âûÿñíåíèÿ ïðèðîäû ýòîãî ìàêñèìó�
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4 8 r; �A�èñ. 9. Ïîòåíöèàëû ñðåäíåé ñèëû âçàèìîäåéñòâèéýëåêòðîí�ýëåêòðîí (1 ) è ïðîòîí�ýëåêòðîí (2 ) â âî-äîðîäíîé ïëàçìå ñ ïëîòíîñòüþ 0:370�1020 ñì�3 ïðèòåìïåðàòóðå 30700 Ê. Øòðèõè � êóëîíîâñêîå âçàè-ìîäåéñòâèå äâóõ òî÷å÷íûõ ýëåìåíòàðíûõ çàðÿäîâ ââàêóóìå
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r, Å�èñ. 10. Ïîòåíöèàëû ñðåäíåé ñèëû âçàèìîäåé-ñòâèÿ ïðîòîíîâ ñ ýëåêòðîíàìè â âîäîðîäíîé ïëàç-ìå ñ ïëîòíîñòüþ 0:370 � 1020 ñì�3 ïðè òåìïåðàòó-ðàõ 39900 Ê (1 ), 23600 Ê (2 ), 18200 Ê (3 ). Øòðè-õè � êóëîíîâñêîå âçàèìîäåéñòâèå äâóõ ïðîòèâî-ïîëîæíûõ òî÷å÷íûõ ýëåìåíòàðíûõ çàðÿäîâ â âàêó-óìåìà âûïîëíåíû äåòàëüíûå èññëåäîâàíèÿ êîððåëÿöèéèçîëèðîâàííîé ïàðû ïðîòîí�ýëåêòðîí, à òàêæå âïðèñóòñòâèè òðåòüåé (ýëåêòðîíà) è ÷åòâåðòîé (ïðî�òîíà) ÷àñòèö. Â ïåðâîì ñëó÷àå åäèíñòâåííûé ïðîòîí�èêñèðîâàëñÿ â öåíòðå ñ�åðè÷åñêîé ïîëîñòè ðàäèó�ñà 18.6�A. Îáúåì òàêîé ïîëîñòè ñîîòâåòñòâóåò ïëîò-714
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2

1
3

0

−5

5 10

0

−10

W, эВ

r, Å

5

�èñ. 11. Òî æå, ÷òî íà ðèñ. 10, â ñèñòåìå èç äâóõïðîòîíîâ è äâóõ ýëåêòðîíîâ â ñ�åðè÷åñêîé ïîëîñ-òè ðàäèóñà 23:45�A ïðè òåìïåðàòóðàõ 14000 Ê (1 ),11000 Ê (2 ), 4900 Ê (3 )íîñòè 0:370�1020 ñì�3 â ìàêðîñèñòåìå. Ýëåêòðîí ñâî�áîäíî äâèãàëñÿ â êóëîíîâñêîì ïîëå ïðîòîíà â ïðå�äåëàõ ýòîé ïîëîñòè. �åíåðèðîâàëèñü äëèííûå ìàð�êîâñêèå ïðîöåññû ñ ðàçëè÷íîé ñòåïåíüþ äèñêðåòè�çàöèè �åéíìàíîâñêîé òðàåêòîðèè ýëåêòðîíà � îò40 äî 320 çâåíüåâ. Âî âñåõ ñåàíñàõ íà çàâèñèìîñòèïîòåíöèàëà ñðåäíåé ñèëû íå îáíàðóæåíî ìàêñèìó�ìà, ïîäîáíîãî òîìó, êîòîðûé íàáëþäàåòñÿ íà ðèñ. 10â ìíîãî÷àñòè÷íîé ñèñòåìå, � çàâèñèìîñòü ìîíîòîí�íàÿ, õîòÿ è ñóùåñòâåííî îòëè÷àþùàÿñÿ îò êóëîíîâ�ñêîé äëÿ òî÷å÷íûõ çàðÿäîâ. Î÷åâèäíî, ìàêñèìóìûíà êðèâûõ íà ðèñ. 10 îáóñëîâëåíû ìíîãî÷àñòè÷íû�ìè êîððåëÿöèÿìè. Äëÿ îïðåäåëåíèÿ ìèíèìàëüíîãî÷èñëà ÷àñòèö, ó÷àñòâóþùèõ â �îðìèðîâàíèè ýòèõìàêñèìóìîâ, âûïîëíåíî ìîäåëèðîâàíèå ñèñòåìû, ñî�ñòîÿùåé èç äâóõ ïðîòîíîâ è äâóõ ýëåêòðîíîâ. Ïðî�òîí �èêñèðîâàëñÿ â öåíòðå ñ�åðû ðàäèóñà 23.45�A,îòâå÷àþùåé òîé æå ñðåäíåé ïëîòíîñòè, ÷òî è â ïåð�âîì ñëó÷àå. Îäèí èç ïðîòîíîâ �èêñèðîâàëñÿ â öåíò-ðå ñ�åðè÷åñêîé ïîëîñòè. �àññ÷èòûâàëñÿ ïîòåíöèàëñðåäíåé ñèëû âçàèìîäåéñòâèÿ ýòîãî ïðîòîíà ñ ýëåê�òðîíàìè. �åçóëüòàò ðàñ÷åòà ïðåäñòàâëåí íà ðèñ. 11:êàê è â ìàêðîñèñòåìå, çäåñü îáðàçóþòñÿ ìàêñèìó�ìû ïðèìåðíî òîé æå âûñîòû, õîòÿ è áîëåå óçêèå.Äëÿ âûÿñíåíèÿ ðîëè âòîðîãî ïðîòîíà â �îðìèðî�âàíèè ýòîãî ìàêñèìóìà âûïîëíåíà äîïîëíèòåëüíàÿñåðèÿ ðàñ÷åòîâ â ïîëîñòè òîãî æå îáúåìà, íî ñî�ñòîÿùåé èç îäíîãî ïðîòîíà è äâóõ ýëåêòðîíîâ. Âýòîì ñëó÷àå ìàêñèìóì íà çàâèñèìîñòè ïîòåíöèàëàñðåäíåé ñèëû îïÿòü èñ÷åçàåò. Íà îñíîâå ïîëó÷åííûõäàííûõ ñëåäóåò çàêëþ÷èòü, ÷òî äëÿ �îðìèðîâàíèÿ

ìàêñèìóìà íà çàâèñèìîñòè ïîòåíöèàëà ñðåäíåé ñè�ëû âçàèìîäåéñòâèÿ ïðîòîíîâ ñ ýëåêòðîíàìè, W (r),íåîáõîäèìî ïðèñóòñòâèå âòîðîãî ïðîòîíà. Óäàëåíèåâòîðîãî ïðîòîíà äåëàåò çàâèñèìîñòü W (r) ìîíîòîí�íîé. Àíàëèç ïðîñòðàíñòâåííûõ ðàñïîëîæåíèé ïðî�òîíîâ è ýëåêòðîííûõ òðàåêòîðèé â õîäå ìîäåëèðî�âàíèÿ ïðèâîäèò ê ñëåäóþùåìó ìåõàíèçìó, îáúÿñíÿ�þùåìó �îðìó êðèâîéW (r). Ñ ïîíèæåíèåì òåìïåðà�òóðû êàæäûé èç ýëåêòðîíîâ îêàçûâàåòñÿ äîñòàòî÷�íî ñèëüíî ïðîñòðàíñòâåííî ñâÿçàííûì ñ îäíèì èçïðîòîíîâ. Ñ óñèëåíèåì êîððåëÿöèé ýëåêòðîííîå îá�ëàêî â çíà÷èòåëüíîé ñòåïåíè ñëåäóåò çà ïåðåìåùåíè�åì îäíîãî èç ïðîòîíîâ. Ïîýòîìó ñ ïîíèæåíèåì òåì�ïåðàòóðû íà êîððåëÿöèè ïðîòîí�ýëåêòðîí íàêëàäû�âàåòñÿ âëèÿíèå êîððåëÿöèé ïðîòîí�ïðîòîí. Íà ðàñ�ñòîÿíèÿõ, ïðåâûøàþùèõ ïðèìåðíî 5�A, âçàèìîäåé�ñòâèå ïðîòîíîâ ñèëüíî ýêðàíèðîâàíî è ìåíüøå kBT(ñì. ðèñ. 9). Íàîáîðîò, íà ðàññòîÿíèÿõ, ìåíüøèõ 5�A,ïðîòîíû ðàñòàëêèâàþòñÿ. Òàêèì îáðàçîì, óâëåêàÿ ññîáîé ýëåêòðîíû, äâà ïðîòîíà ïðåïÿòñòâóþò ñáëèæå�íèþ ïðîòîíà è ýëåêòðîíà, âòÿíóòîãî â ïîëå äðóãîãîïðîòîíà íà ðàññòîÿíèÿ ïîðÿäêà 5�A. Ýòè ìíîãî÷àñ-òè÷íûå êîððåëÿöèè ïðèâîäÿò ê ý��åêòó äîïîëíè�òåëüíîãî îòòàëêèâàíèÿ ìåæäó ïðîòîíîì è ýëåêòðî�íîì íà ýòèõ ðàññòîÿíèÿõ. Íà ìåíüøèõ ðàññòîÿíèÿõý��åêò íèâåëèðóåòñÿ íà �îíå âûñîêîé ýëåêòðîííîéïëîòíîñòè çà ñ÷åò óæå âòÿíóòîãî â ïîëå ïðîòîíà ïåð�âîãî ýëåêòðîíà. ËÈÒÅ�ÀÒÓ�À1. J. M. Caillol, J. Chem. Phys. 111, 6528, 6538 (1999).2. R. Rousseau and D. Marx, J. Chem. Phys. 111, 5091(1999).3. W. Kohn and L. J. Sham, Phys. Rev. A 140, 1133(1965).4. S. Fahy, X. W. Wang, and S. G. Louie, Phys. Rev.Lett. 61, 1631 (1988).5. D. C. Langreth and M. J. Mehl, Phys. Rev. B 28, 1809(1983).6. X.-G. Zhang and D. M. C. Niholson, Phys. Rev. B 60,4551 (1999).7. Sh. Liu, P. W. Ayers, and R. G. Parr, J. Chem. Phys.111, 6197 (1999).8. R. D. Muino and A. Salin, Phys. Rev. B 60, 2074(1999).9. M. Ernzerhof and G. E. Suseria, J. Chem. Phys. 111,911 (1999).715
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