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Èíñòèòóò �èçèêè Ñàíêò-Ïåòåðáóðãñêîãî ãîñóäàðñòâåííîãî óíèâåðñèòåòà198504, Ñàíêò-Ïåòåðáóðã, Ïåòðîäâîðåö, �îññèÿdÔèçèêî-òåõíè÷åñêèé èíñòèòóò èì. À. Ô. Èî��å194021, Ñàíêò-Ïåòåðáóðã, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 6 ñåíòÿáðÿ 2007 ã.Ïðåäëîæåí ìåòîä ðàñ÷åòà ñòàáèëüíîñòè, ýíåðãåòè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê è ãåîìåòðè÷åñêîé �îðìû àòîì-íîãî êëàñòåðà íà ïîâåðõíîñòè òâåðäîãî òåëà. Ìåòîä îñíîâàí íà êàïåëüíîé ìîäåëè, ó÷èòûâàþùåé âçà-èìîäåéñòâèå êëàñòåðà ñ òâåðäûì òåëîì. Â êà÷åñòâå ïðèìåðà ðàññìîòðåíî âçàèìîäåéñòâèå ìåæäó íåé-òðàëüíûìè êëàñòåðàìè àðãîíà è ïîâåðõíîñòüþ ãðà�èòà (001). Ïîëó÷åíî õîðîøåå ñîãëàñèå ðåçóëüòàòîâðàñ÷åòà, âûïîëíåííîãî â ðàìêàõ êàïåëüíîé ìîäåëè, ñ ðåçóëüòàòàìè ÷èñëåííîãî ìîäåëèðîâàíèÿ, îñíîâàí-íîãî íà äèíàìè÷åñêîì ïîèñêå íàèáîëåå ñòàáèëüíûõ èçîìåðîâ â ïðîöåññå ðîñòà êëàñòåðà. Ïîêàçàíî, ÷òîêàïåëüíàÿ ìîäåëü ìîæåò áûòü èñïîëüçîâàíà äëÿ ïðîñòîé îöåíêè ãåîìåòðè÷åñêîé �îðìû, ñòàáèëüíîñòèè ýíåðãåòè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê êëàñòåðà íà ïîâåðõíîñòè òâåðäîãî òåëà.PACS: 61.46.-w, 36.40.-
1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÀòîìíûå êëàñòåðû ÿâëÿþòñÿ îáúåêòîì èíòåíñèâ�íîãî èññëåäîâàíèÿ íà ïðîòÿæåíèè áîëåå äâàäöàòèëåò. Áîëüøîå êîëè÷åñòâî ðàáîò ïîñâÿùåíî èçó÷å�íèþ �èçè÷åñêèõ è õèìè÷åñêèõ ñâîéñòâ ñâîáîäíûõêëàñòåðîâ (ñì., íàïðèìåð, ðàáîòû [1�5℄ è ññûëêèâ íèõ). Â ÷àñòíîñòè, ýíåðãåòè÷åñêèå õàðàêòåðèñòè�êè, ñòàáèëüíîñòü, ïîñëåäîâàòåëüíîñòü ìàãè÷åñêèõ÷èñåë, ñòðóêòóðà, òåðìîäèíàìè÷åñêèå ñâîéñòâà èçî�ëèðîâàííûõ êëàñòåðîâ áëàãîðîäíûõ ãàçîâ äåòàëüíîèçó÷åíû, êàê ýêñïåðèìåíòàëüíî [6�11℄, òàê è òåîðå�òè÷åñêè [3; 12�18℄.Â ðàáîòàõ [16, 19℄ ïðåäëîæåí ý��åêòèâíûé ìå�òîä ìîäåëèðîâàíèÿ ïðîöåññà ðîñòà àòîìíûõ êëàñ�òåðîâ, ó÷èòûâàþùèé òî÷íîå ïîëîæåíèå àòîìîâ â*E-mail: lyalin�fias.uni-frankfurt.de**E-mail: solovyov�fias.uni-frankfurt.de***W. Greiner

ñèñòåìå. Ìåòîä îñíîâàí íà äèíàìè÷åñêîì ïîèñêåíàèáîëåå ñòàáèëüíûõ èçîìåðîâ â ïðîöåññå ðîñòàêëàñòåðà (Cluster Fusion Algorithm, CFA). Íà îñíî�âå ìåòîäà CFA áûëè ïðîàíàëèçèðîâàíû ñòàáèëü�íîñòü è ñòðóêòóðíûå õàðàêòåðèñòèêè êëàñòåðîâ ñâàí-äåð-âààëüñîâñêèì òèïîì ñâÿçè â øèðîêîì èí�òåðâàëå ÷èñëà ÷àñòèö N � 150 [16, 19℄, a òàêæåíåáîëüøèõ ñâîáîäíûõ êëàñòåðîâ ùåëî÷íûõ, ùåëî÷�íîçåìåëüíûõ è ðåäêîçåìåëüíûõ ìåòàëëîâ: Na, Mg,Sr, La [20�25℄.Î÷åâèäíî, ÷òî ñâîéñòâà èçîëèðîâàííûõ êëàñòå�ðîâ ìîãóò ñóùåñòâåííî îòëè÷àòüñÿ îò ñâîéñòâ êëàñ�òåðîâ íà ïîâåðõíîñòè òâåðäîãî òåëà [26℄. Òàêîå îò�ëè÷èå îáóñëîâëåíî íàëè÷èåì âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäóêëàñòåðîì è ïîâåðõíîñòüþ. Îäíèì èç îñíîâíûõ ìå�òîäîâ ðàñ÷åòà ñòðóêòóðû êëàñòåðà íà ïîâåðõíîñòèòâåðäîãî òåëà ÿâëÿåòñÿ ÷èñëåííîå ìîäåëèðîâàíèå íàîñíîâå ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîãî ïîäõîäà [26, 27℄.Îïèñàíèå âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó ÷àñòèöàìè êëàñ�òåðà è ïîâåðõíîñòüþ ìîæåò âûïîëíÿòüñÿ êàê ñ ïî�781



Â. Â. Ñåìåíèõèíà, À. �. Ëÿëèí, À. Â. Ñîëîâüåâ, Â. �ðàéíåð ÆÝÒÔ, òîì 133, âûï. 4, 2008ìîùüþ ìåòîäîâ êâàíòîâîé ìåõàíèêè, òàê è ñ èñ�ïîëüçîâàíèåì êëàññè÷åñêèõ ìåòîäîâ è ïàðíûõ ìåæ�àòîìíûõ ïîòåíöèàëîâ. Ïðè êâàíòîâî-ìåõàíè÷åñêîìðàñ÷åòå èç ïåðâûõ ïðèíöèïîâ êîëè÷åñòâî ÷àñòèö âêëàñòåðå, âçàèìîäåéñòâóþùåì ñ ïîâåðõíîñòüþ òâåð�äîãî òåëà, îãðàíè÷åíî íåñêîëüêèìè äåñÿòêàìè àòî�ìîâ âñëåäñòâèå ÷ðåçâû÷àéíîé òðóäîåìêîñòè âû÷èñ�ëåíèé [26�29℄. Èñïîëüçîâàíèå êëàññè÷åñêèõ ïàðíûõïîòåíöèàëîâ äëÿ îïèñàíèÿ âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó÷àñòèöàìè êëàñòåðà è ïîâåðõíîñòüþ òâåðäîãî òå�ëà ïîçâîëÿåò èññëåäîâàòü ñèñòåìû áîëüøèõ ðàçìå�ðîâ, ñîñòîÿùèå èç íåñêîëüêèõ ñîòåí èëè òûñÿ÷ àòî�ìîâ [30, 31℄.Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ðàçðàáîòàíà ïðîñòàÿ ìîäåëüäëÿ îïèñàíèÿ ãåîìåòðè÷åñêîé �îðìû, ñòàáèëüíîñòèè ýíåðãåòè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê àòîìíîãî êëàñòå�ðà ïðîèçâîëüíîãî ðàçìåðà íà ïîâåðõíîñòè òâåðäî�ãî òåëà. Ìåòîä îñíîâàí íà êàïåëüíîé ìîäåëè, âïåð�âûå ïðåäëîæåííîé ëîðäîì �ýëååì â 1879 ã. äëÿîïèñàíèÿ ñòàáèëüíîñòè íåñæèìàåìîé êàïëè æèäêî�ñòè [32℄. Ïåðâûå íàìåòêè êàïåëüíîé ìîäåëè ÿäðà áû�ëè ïðåäëîæåíû �. �àìîâûì â 1928 ã. [33℄. Ïîçäíååêàïåëüíàÿ ìîäåëü áûëà ñ óñïåõîì èñïîëüçîâàíà Í.Áîðîì è Äæ. Óèëåðîì äëÿ îïèñàíèÿ ñòàáèëüíîñòèè äåëåíèÿ àòîìíûõ ÿäåð [34℄, àòîìíûõ êëàñòåðîâ,ñì., íàïðèìåð, ðàáîòû [17; 35�38℄ è ññûëêè â íèõ, àòàêæå óäà÷íî ïðèìåíåíà äëÿ îáúÿñíåíèÿ çàêîíîìåð�íîñòè ðîñòà ïîëíîé ýíåðãèè ñâÿçè ñâîáîäíûõ êëàñòå�ðîâ áëàãîðîäíûõ ãàçîâ Ne, Ar, Kr, Xe ñ óâåëè÷åíèåìðàçìåðà ñèñòåìû [17℄. Â íàñòîÿùåé ðàáîòå êàïåëü�íàÿ ìîäåëü èñïîëüçîâàíà äëÿ îïèñàíèÿ âçàèìîäåé�ñòâèÿ íåñæèìàåìîãî àòîìíîãî êëàñòåðà ñ ïîâåðõíî�ñòüþ òâåðäîãî òåëà. Äëÿ ýòîãî â êàïåëüíóþ ìîäåëüâêëþ÷åíî ñëàãàåìîå, îïèñûâàþùåå âçàèìîäåéñòâèåìåæäó êëàñòåðîì è ïîâåðõíîñòüþ òâåðäîãî òåëà, àòàêæå ó÷òåíû ãåîìåòðè÷åñêèå ïîïðàâêè, îïèñûâàþ�ùèå äå�îðìàöèþ �îðìû êëàñòåðà. Â êà÷åñòâå ïðè�ìåðà ðàññìîòðåíî âçàèìîäåéñòâèå ìåæäó êëàñòåðà�ìè àðãîíà ñ ÷èñëîì ÷àñòèö N = 4; : : : ; 150 è ïîâåðõ�íîñòüþ ãðà�èòà (001).Íåñìîòðÿ íà ïðîñòîòó, ìîäåëü ïîçâîëÿåò ñ õîðî�øåé òî÷íîñòüþ îïèñàòü ãåîìåòðè÷åñêóþ �îðìó, ñòà�áèëüíîñòü è ýíåðãåòè÷åñêèå õàðàêòåðèñòèêè êëàñ�òåðîâ áëàãîðîäíûõ ãàçîâ, âçàèìîäåéñòâóþùèõ ñ ïî�âåðõíîñòüþ òâåðäîãî òåëà. Ìîäåëü ìîæåò áûòü îáîá�ùåíà íà ñëó÷àé êëàñòåðîâ ñ ðàçëè÷íûìè òèïàìèõèìè÷åñêîé ñâÿçè. Â ÷àñòíîñòè, ñòðóêòóðà ìåòàë�ëè÷åñêèõ êëàñòåðîâ ìîæåò áûòü îïèñàíà â ðàì�êàõ êàïåëüíîé ìîäåëè ñ ó÷åòîì êâàíòîâîìåõàíè÷å�ñêèõ ïîïðàâîê è ýëåêòðîííûõ îáîëî÷å÷íûõ ý��åê-òîâ [39, 40℄.

2. ÒÅÎ�ÅÒÈ×ÅÑÊÈÅ ÌÅÒÎÄÛ2.1. Êàïåëüíàÿ ìîäåëü ñâîáîäíîãî êëàñòåðàÑòðóêòóðû è ýíåðãåòè÷åñêèå õàðàêòåðèñòè�êè íàèáîëåå ñòàáèëüíûõ ñâîáîäíûõ êëàñòåðîâ 
âàí-äåð-âààëüñîâñêèì òèïîì ñâÿçè áûëè äåòàëüíîèññëåäîâàíû â ðàáîòàõ [13, 16, 17℄. Çàäà÷à îïðåäå�ëåíèÿ ñòðóêòóðû êëàñòåðà ñ íàèìåíüøåé ïîëíîéýíåðãèåé (ò. å. íàèáîëåå ñòàáèëüíîãî êëàñòåðà) òåñíîñâÿçàíà ñ ïîèñêîì ãëîáàëüíîãî ìèíèìóìà �óíêöèèïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè â ìíîãîìåðíîì ïðîñòðàí�ñòâå. Äëÿ ðåøåíèÿ ïîäîáíîé çàäà÷è ïðèìåíÿþòñÿðàçëè÷íûå ìåòîäû è àëãîðèòìû ãëîáàëüíîé îïòèìè�çàöèè [41℄. Îäíèì èç ý��åêòèâíûõ ìåòîäîâ ðàñ÷åòàîïòèìèçèðîâàííûõ ñòðóêòóð àòîìíûõ êëàñòåðîâÿâëÿåòñÿ äèíàìè÷åñêèé ïîèñê íàèáîëåå ñòàáèëüíûõèçîìåðîâ â ïðîöåññå ðîñòà (CFA) [16, 19, 23℄.Âçàèìîäåéñòâèå ìåæäó àòîìàìè áëàãîðîäíûõ ãà�çîâ (Ne, Ar, Kr, Xe) ìîæåò áûòü îïèñàíî ñ ïîìî�ùüþ ðàçëè÷íûõ ïàðíûõ ïîòåíöèàëîâ [1℄. Â äàííîéðàáîòå èñïîëüçóåòñÿ ïîòåíöèàë Ëåííàðäà �Äæîíñà,êîòîðûé ïîçâîëÿåò îïèñàòü ñòðóêòóðó, ìàãè÷åñêèå÷èñëà è ýíåðãåòè÷åñêèå õàðàêòåðèñòèêè êëàñòåðîâáëàãîðîäíûõ ãàçîâ ñ äîñòàòî÷íî âûñîêîé òî÷íî-ñòüþ [13, 16℄:ULJ(rij) = " 12 � r0rij �12 �� r0rij �6! : (1)Çäåñü rij � ðàññòîÿíèå ìåæäó ÷àñòèöàìè i è j, r0 �îïòèìàëüíîå ìåæàòîìíîå ðàññòîÿíèå, à " � ãëóáèíàïîòåíöèàëà. Ïîñòîÿííûå r0, " äëÿ ðàçëè÷íûõ òèïîââçàèìîäåéñòâóþùèõ ÷àñòèö ïðèâåäåíû â [42℄. Äëÿêëàñòåðà, ñîñòîÿùåãî èç ÷àñòèö ñ ïàðíûì âçàèìî�äåéñòâèåì (1), êîîðäèíàòû è ïîëíàÿ ýíåðãèÿ êëàñòå�ðà ìîãóò áûòü ìàñøòàáèðîâàíû, ÷òî ïîçâîëÿåò èçáå�æàòü ïîâòîðíîé îïòèìèçàöèè ñòðóêòóðû êëàñòåðàïðè ðàçíûõ âåëè÷èíàõ ïàðàìåòðîâ r0 è ". Òàê, â ðà�áîòàõ [16, 17℄ îïòèìèçèðîâàííûå ñòðóêòóðû è ýíåð�ãèè ñâÿçè êëàñòåðîâ áûëè ðàññ÷èòàíû ñ ïàðàìåòðà�ìè r0, " ðàâíûìè åäèíèöå. Äëÿ êëàñòåðîâ àðãîíà îï�òèìàëüíàÿ äëèíà ñâÿçè è ãëóáèíà ïîòåíöèàëà ðàâíûñîîòâåòñòâåííî r0 = 3:8�A è " = 0:0246 ýÂ.Íà ðèñ. 1 òî÷êàìè ïðåäñòàâëåíà ýíåðãèÿ ñâÿçèñâîáîäíûõ êëàñòåðîâ àðãîíà Eb, íîðìèðîâàííàÿ íà÷èñëî ÷àñòèö â êëàñòåðå N :EbN = �ENN ; (2)ãäå EN � ïîëíàÿ ýíåðãèÿ êëàñòåðà ñîñòîÿùåãî èç Nàòîìîâ. Çàâèñèìîñòü Eb=N ïîëó÷åíà ïóòåì ìàñøòà�áèðîâàíèÿ ðåçóëüòàòîâ ÷èñëåííîãî ðàñ÷åòà, âûïîë�íåííîãî â ðàáîòàõ [16, 17℄ ñ èñïîëüçîâàíèåì ïàðíîãî782



ÆÝÒÔ, òîì 133, âûï. 4, 2008 Êàïåëüíàÿ ìîäåëü àòîìíîãî êëàñòåðà : : :
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�èñ. 1. Ýíåðãèÿ ñâÿçè ñâîáîäíûõ êëàñòåðîâ àðãî-íà, íîðìèðîâàííàÿ íà ÷èñëî ÷àñòèö â êëàñòåðå, êàê�óíêöèÿ N . �åçóëüòàò ÷èñëåííûõ ðàñ÷åòîâ ïî ìå-òîäó CFA � òî÷êè, êàïåëüíàÿ ìîäåëü � ñïëîøíàÿêðèâàÿ [17℄ïîòåíöèàëà Ëåííàðäà �Äæîíñà ñ r0 = " = 1. Êàêâèäíî íà ðèñ. 1, ýíåðãèÿ ñâÿçè êëàñòåðà ìîíîòîí�íî âîçðàñòàåò ñ ðîñòîì ÷èñëà ÷àñòèö N . Íåáîëüøèåîòêëîíåíèÿ îò ìîíîòîííîãî âîçðàñòàíèÿ çàâèñèìî�ñòè Eb=N îò N ñîîòâåòñòâóþò íàèáîëåå ñòàáèëüíûìêëàñòåðàì Ar13, Ar55, Ar147. Ýòè êëàñòåðû èìåþò çà�ìêíóòûå ãåîìåòðè÷åñêèå îáîëî÷êè è îáðàçóþò ïðà�âèëüíûå èêîñàýäðû [17℄. Êàê áûëî ïîêàçàíî â [17℄,ýíåðãèÿ ñâÿçè äëÿ ñâîáîäíûõ êëàñòåðîâ àðãîíà ìî�æåò áûòü ðàññ÷èòàíà â ðàìêàõ êàïåëüíîé ìîäåëè ñòî÷íîñòüþ ïîðÿäêà 1% [16, 17℄. Ïðè ýòîì àòîìíûéêëàñòåð ïðåäñòàâëÿåòñÿ â âèäå íåñæèìàåìîé êàïëèñ�åðè÷åñêîé �îðìû. �àäèóñ êëàñòåðà, ñîñòîÿùåãîèç N ÷àñòèö, îïðåäåëÿåòñÿ ïî �îðìóëå R = rsN1=3,ãäå rs � ðàäèóñ Âèãíåðà �Çåéòöà. Äëÿ àòîìîâ àðãî�íà rs = 1:8�A [42℄. Ïîëíàÿ ýíåðãèÿ ñâîáîäíîãî êëàñòå�ðà â ðàìêàõ êàïåëüíîé ìîäåëè ìîæåò áûòü ïðåäñòàâ�ëåíà â âèäå ñóììû âêëàäîâ îáúåìíîé ýíåðãèè EV ,ïîâåðõíîñòíîé ýíåðãèè ES è ýíåðãèè êðèâèçíû ER:ELDM = EV +ES +ER �� �V V + �SS + �R ZS H dS: (3)Çäåñü V � îáúåì êëàñòåðà, S � ïëîùàäü ïîâåðõíî�ñòè êëàñòåðà, à H � çíà÷åíèå ñðåäíåé êðèâèçíû âòî÷êå íà ïîâåðõíîñòè êëàñòåðà [43℄. Ïîñòîÿííûå �V ,�S , �R ÿâëÿþòñÿ óíèâåðñàëüíûìè ïàðàìåòðàìè ìî�äåëè.

Çàìåòèì, ÷òî òðåòüå ñëàãàåìîå â (3) ïðåäñòàâëÿ�åò ñîáîé ïîïðàâêó ê ïîâåðõíîñòíîé ýíåðãèè êëàñòå�ðà, ñâÿçàííóþ ñ êðèâèçíîé ïîâåðõíîñòè. Òàê, àòîì,íàõîäÿùèéñÿ íà âûïóêëîé ïîâåðõíîñòè, ý��åêòèâ�íî âçàèìîäåéñòâóåò ñ ìåíüøèì ÷èñëîì ñîñåäåé, ÷åìàòîì íà âîãíóòîé ïîâåðõíîñòè. Àíàëîãè÷íûé ìåòîäó÷åòà êðèâèçíû ïîâåðõíîñòè áûë ïðåäëîæåí Ñòðó�òèíñêèì ïðè èçó÷åíèè âëèÿíèÿ ý��åêòîâ äå�îðìà�öèè íà ïðîöåññ äåëåíèÿ àòîìíîãî ÿäðà [44℄.Äëÿ ñ�åðè÷åñêîãî êëàñòåðà îáúåì, ïëîùàäü è èí�òåãðàëüíàÿ êðèâèçíà ïîâåðõíîñòè êëàñòåðà îïðåäå�ëÿþòñÿ ñëåäóþùèìè âûðàæåíèÿìè:V = 43�R3 = 43�r3sN; (4)S = 4�R2 = 4�r2sN2=3; (5)ZS HdS = ZS 1RdS = 4�rsN1=3: (6)Ñ ó÷åòîì âûðàæåíèé (4)�(6) ïîëíàÿ ýíåðãèÿ ñâîáîä�íîãî êëàñòåðà ñ�åðè÷åñêîé �îðìû ïðåäñòàâëÿåòñÿâ ñëåäóþùåì âèäå:ELDMsphere = �0VN + �0SN2=3 + �0RN1=3; (7)ãäå �0V = 4=3�r3s�V , �0S = 4�r2s�S è �0R = 4�rs�R.Ïåðâîå è âòîðîå ñëàãàåìûå â (7) ñîîòâåòñòâóþò îáú�åìíîé, EV , è ïîâåðõíîñòíîé, ES , ýíåðãèÿì êëàñòå�ðà, êîòîðûå ïðîïîðöèîíàëüíû ÷èñëó ÷àñòèö ñîîòâåò�ñòâåííî â îáúåìå è íà ïîâåðõíîñòè êëàñòåðà. Òðå�òüå ñëàãàåìîå â (7) îïðåäåëÿåòñÿ êðèâèçíîé ïîâåðõ�íîñòè êëàñòåðà. Ïàðàìåòðû �0V ; �0S ; �0R ìîãóò áûòüïîëó÷åíû â ðåçóëüòàòå ïîäãîíêè çíà÷åíèé ïîëíîéýíåðãèè êëàñòåðà, âû÷èñëåííîé ñ ó÷åòîì òî÷íîãî ïî�ëîæåíèÿ àòîìîâ â ñèñòåìå [16, 17℄. Íà ðèñ. 1 ñïëîø�íàÿ êðèâàÿ äåìîíñòðèðóåò çàâèñèìîñòü ýíåðãèè ñâÿ�çè íà àòîì îò ÷èñëà ÷àñòèö, ïîëó÷åííîé â ðàìêàõ êà�ïåëüíîé ìîäåëè, ñ êîý��èöèåíòàìè: �0V = �0:11 ýÂ,�0S = +0:19 ýÂ, �0R = �0:08 ýÂ. Âêëàäû îáúåìíîéè ïîâåðõíîñòíîé ýíåðãèé èìåþò ïðîòèâîïîëîæíûåçíàêè. Ïðè �èêñèðîâàííîì îáúåìå ñâîáîäíîìó êëà�ñòåðó ýíåðãåòè÷åñêè âûãîäíî èìåòü ìèíèìàëüíóþïëîùàäü ïîâåðõíîñòè. Çíàê ïàðàìåòðà �0R îïðåäåëÿ�åòñÿ îòêëîíåíèÿìè ãåîìåòðè÷åñêîé �îðìû ðåàëüíî�ãî êëàñòåðà îò ñ�åðè÷åñêîé �îðìû è ìîæåò ïðèíè�ìàòü êàê îòðèöàòåëüíûå, òàê è ïîëîæèòåëüíûå çíà�÷åíèÿ. Êàê âèäíî íà ðèñ. 1, êàïåëüíàÿ ìîäåëü ïîç�âîëÿåò îïèñàòü ýíåðãèþ ñâÿçè ñâîáîäíîãî êëàñòåðàáëàãîðîäíûõ ãàçîâ ñ äîñòàòî÷íî âûñîêîé òî÷íîñòüþ.783



Â. Â. Ñåìåíèõèíà, À. �. Ëÿëèí, À. Â. Ñîëîâüåâ, Â. �ðàéíåð ÆÝÒÔ, òîì 133, âûï. 4, 20082.2. Êàïåëüíàÿ ìîäåëü àòîìíîãî êëàñòåðà íàïîâåðõíîñòè òâåðäîãî òåëàÑ�åðè÷åñêèé ñëó÷àé. Â ñëó÷àå ñ�åðè÷åñêîãîêëàñòåðà íà ïîâåðõíîñòè òâåðäîãî òåëà ïîëíàÿ ýíåð�ãèÿ ñèñòåìû åñòü ñóììà ýíåðãèé òâåðäîãî òåëà Ebulk ,ñâîáîäíîãî êëàñòåðà ELDMsphere è ýíåðãèè âçàèìîäåé�ñòâèÿ êëàñòåðà ñ òâåðäûì òåëîì Eint:E = Ebulk +ELDMsphere +Eint: (8)Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ìû ïðåíåáðåãàåì ý��åêòàìè,ñâÿçàííûìè ñ äå�îðìàöèåé ïîâåðõíîñòè òâåðäîãîòåëà. Äàííàÿ ñèòóàöèÿ ñîîòâåòñòâóåò ñëó÷àþ âçàè�ìîäåéñòâèÿ êëàñòåðà ñ òâåðäîé ïîâåðõíîñòüþ. Èìåí�íî òàêàÿ ñèòóàöèÿ âîçíèêàåò ïðè âçàèìîäåéñòâèèêëàñòåðîâ áëàãîðîäíûõ ãàçîâ ñ ïîâåðõíîñòüþ ãðà��èòà. Ïîýòîìó ýíåðãèÿ Ebulk íå èçìåíÿåòñÿ ïîñëåïîìåùåíèÿ êëàñòåðà íà ïîâåðõíîñòü òâåðäîãî òåëàè ìîæåò áûòü èñêëþ÷åíà èç äàëüíåéøåãî ðàññìîò�ðåíèÿ. �àññìîòðèì âçàèìîäåéñòâèå ìåæäó êëàñòå�ðîì àðãîíà è ïîâåðõíîñòüþ ãðà�èòà (001). Òâåðäîåòåëî ìîäåëèðóåòñÿ �ðàãìåíòîì ãðà�èòà êîíå÷íîãîðàçìåðà, ñîñòàâëÿþùåãî 30 � 30 � 2 ýëåìåíòàðíûõÿ÷ååê. Õàðàêòåðíûé ðàçìåð âûáðàííîãî �ðàãìåíòàñóùåñòâåííî ïðåâûøàåò äèàìåòð ðàññìàòðèâàåìûõêëàñòåðîâ Ar, ÷òî ïîçâîëÿåò èçáåæàòü âëèÿíèÿ êðà�åâûõ ý��åêòîâ íà êëàñòåð. Âçàèìîäåéñòâèå ìåæäóàòîìàìè àðãîíà è óãëåðîäà îïèñûâàåòñÿ ñ ïîìîùüþïîòåíöèàëà Ëåííàðäà �Äæîíñà (1) ñ ïàðàìåòðàìèr0 = 3:84�A è " = 9:96 � 10�3 ýÂ [45, 46℄.Ïîòåíöèàë âçàèìîäåéñòâèÿ àòîìà ñ òâåðäûì òå�ëîì Uatom�bulk ìîæåò áûòü ïîëó÷åí ñóììèðîâàíèåìâûðàæåíèÿ (1) ïî âñåì àòîìàì òâåðäîãî òåëà:Uatom�bulk(r) = bulkXj ULJ(rj): (9)Çäåñü ðàäèóñ-âåêòîð r îïðåäåëÿåò ïîëîæåíèå àòîìàïî îòíîøåíèþ ê ïîâåðõíîñòè òâåðäîãî òåëà, rj � ðàñ�ñòîÿíèå ìåæäó àòîìîì, íàõîäÿùèìñÿ íàä ïîâåðõíî�ñòüþ òâåðäîãî òåëà, è àòîìîì òâåðäîãî òåëà j.Ïîëàãàÿ ñðåäó àìîð�íîé è ïðåíåáðåãàÿ áëèæíèìïîðÿäêîì âçàèìîäåéñòâèÿ, ïåðåéäåì îò ñóììèðîâà�íèÿ ïî àòîìàì ê èíòåãðèðîâàíèþ ïî îáúåìó òâåð�äîãî òåëà. Â ýòîì ñëó÷àå ïîòåíöèàë âçàèìîäåéñòâèÿçàâèñèò òîëüêî îò ðàññòîÿíèÿ z ìåæäó àòîìîì è ïî�âåðõíîñòüþ:eUatom�bulk(z) = 1V bulk1 "r60�� r6090z9 � 16z3� : (10)Çäåñü " è r0 � ïàðàìåòðû ïîòåíöèàëà Ëåííàð-äà �Äæîíñà (1), à V bulk1 � îáúåì, ïðèõîäÿùèéñÿ íàîäíó ÷àñòèöó òâåðäîãî òåëà.
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�èñ. 2. Ïîòåíöèàë âçàèìîäåéñòâèÿ àòîìà ñ ïîâåðõ-íîñòüþ òâåðäîãî òåëà â çàâèñèìîñòè îò ðàññòîÿíèÿz. Êðèâàÿ 1 � ïîòåíöèàë âçàèìîäåéñòâèÿ àòîìà Arñ ïîâåðõíîñòüþ ãðà�èòà, âû÷èñëåííûé ïî �îðìó-ëå (10); êðèâàÿ 2 � ïîòåíöèàë âçàèìîäåéñòâèÿ àòî-ìà Ar ñ �ðàãìåíòîì ãðà�èòà 30�30�2 ýëåìåíòàð-íûõ ÿ÷ååê, êðèâàÿ 3 � ïîòåíöèàë âçàèìîäåéñòâèÿ,âû÷èñëåííûé ñ ó÷åòîì ý��åêòîâ áëèæíåãî ïîðÿä-êà â öèëèíäðè÷åñêîé îáëàñòè ðàäèóñîì R
yl = 8�Aè âûñîòîé H
yl = 3:3�AÍà ðèñ. 2 ïðåäñòàâëåíà çàâèñèìîñòü ïîòåíöèà�ëà âçàèìîäåéñòâèÿ àòîìà Ar ñ ïîâåðõíîñòüþ ãðà�è�òà êàê �óíêöèÿ ðàññòîÿíèÿ z. Êðèâàÿ 1 íà ðèñ. 2ïðåäñòàâëÿåò ïîòåíöèàë eUatom�bulk(z) (10), à êðèâàÿ2 � ïîòåíöèàë Uatom�bulk(z) (9), ïîëó÷åííûé íåïî�ñðåäñòâåííûì ñóììèðîâàíèåì ïàðíîãî ïîòåíöèàëàïî âñåì àòîìàì òâåðäîãî òåëà. Ïðè ýòîì àòîì Ar íà�õîäèòñÿ íà îñè, ïåðïåíäèêóëÿðíîé ê ïîâåðõíîñòè èïðîõîäÿùåé ÷åðåç öåíòð óãëåðîäíîãî êîëüöà íà ïî�âåðõíîñòè òâåðäîãî òåëà.Êàê âèäíî íà ðèñ. 2, íà ìàëûõ ðàññòîÿíèÿõ îò ïî�âåðõíîñòè, z < 8�A, ïîòåíöèàë âçàèìîäåéñòâèÿ (10)àòîìà Ar ñ òâåðäûì òåëîì çàâûøåí ïî ñðàâíåíèþñ ïîòåíöèàëîì âçàèìîäåéñòâèÿ àòîìà Ar ñ �ðàã�ìåíòîì ãðà�èòà êîíå÷íîãî ðàçìåðà. Òàêîå ðàçëè�÷èå îáúÿñíÿåòñÿ íåîáõîäèìîñòüþ òî÷íîãî ó÷åòà êðè�ñòàëëè÷åñêîé ñòðóêòóðû ãðà�èòà íà ìàëûõ ðàññòîÿ�íèÿõ. Äåéñòâèòåëüíî, ñòðóêòóðà ãðà�èòà ïðåäñòàâ�ëÿåò ñîáîé íåïðåðûâíûé ðÿä ñëîåâ, ïàðàëëåëüíûõîñíîâíîé ïëîñêîñòè è ñîñòîÿùèõ èç ãåêñàãîíàëüíîñâÿçàííûõ äðóã ñ äðóãîì àòîìîâ óãëåðîäà. Ïîýòî�ìó äîïóùåíèÿ îá àìîð�íîñòè òâåðäîãî òåëà è îò�ñóòñòâèè ý��åêòîâ áëèæíåãî ïîðÿäêà, ñäåëàííûåïðè âûâîäå âûðàæåíèÿ (10), íå ïðàâîìåðíû äëÿ z,ñðàâíèìûõ ñ ïàðàìåòðàìè êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåò�784



ÆÝÒÔ, òîì 133, âûï. 4, 2008 Êàïåëüíàÿ ìîäåëü àòîìíîãî êëàñòåðà : : :êè òâåðäîãî òåëà. Íà áîëüøèõ ðàññòîÿíèÿõ îò ïî�âåðõíîñòè îñîáåííîñòè êðèñòàëëè÷åñêîé ñòðóêòóðûíå âëèÿþò íà ïîòåíöèàë âçàèìîäåéñòâèÿ. Òàê, íàðèñ. 2 âèäíî, ÷òî êðèâûå 1 è 2 àñèìïòîòè÷åñêè ñîâ�ïàäàþò äëÿ z > 10�A. Ñëåäóåò òàêæå îòìåòèòü, ÷òîäëÿ ðàññòîÿíèé îò ïîâåðõíîñòè, ðàâíûõ è ïðåâûøà�þùèõ ðàâíîâåñíîå ðàññòîÿíèå z0 = 3:5�A, ïîòåíöè�àë âçàèìîäåéñòâèÿ ñ ïîâåðõíîñòüþ èìååò ñëàáóþ çà�âèñèìîñòü îò êîîðäèíàò x è y, ÷òî ïîçâîëÿåò ñóùå�ñòâåííî óïðîñòèòü äàëüíåéøèå âû÷èñëåíèÿ.Ñ âû÷èñëèòåëüíîé òî÷êè çðåíèÿ, öåëåñîîáðàçíîïðîâîäèòü íåïîñðåäñòâåííîå ñóììèðîâàíèå ïî àòî�ìàì òâåðäîãî òåëà òîëüêî íà ìàëûõ ðàññòîÿíèÿõìåæäó àòîìîì íàä ïîâåðõíîñòüþ è àòîìàìè òâåð�äîãî òåëà. Äëÿ áîëüøèõ ðàññòîÿíèé ïîòåíöèàë âçà�èìîäåéñòâèÿ ìîæåò áûòü ïîëó÷åí ïóòåì èíòåãðèðî�âàíèÿ ïî îáúåìó òâåðäîãî òåëà çà èñêëþ÷åíèåì îá�ëàñòè, â êîòîðîé ó÷èòûâàþòñÿ ý��åêòû áëèæíåãîïîðÿäêà. Òàê, êðèâàÿ 3 íà ðèñ. 2 ïðåäñòàâëÿåò ïî�òåíöèàë âçàèìîäåéñòâèÿ, âû÷èñëåííûé ñ ó÷åòîì ý���åêòîâ áëèæíåãî ïîðÿäêà â öèëèíäðè÷åñêîé îáëà�ñòè ðàäèóñîì R
yl = 8�A è âûñîòîé H
yl = 3:3�A, âòî âðåìÿ êàê âêëàä â ïîòåíöèàë âçàèìîäåéñòâèÿ îòîáëàñòè òâåðäîãî òåëà âíå öèëèíäðà ïîëó÷åí èíòå�ãðèðîâàíèåì ïî ýòîé îáëàñòè. Íà ðèñ. 2 âèäíî õîðî�øåå ñîãëàñèå ïîòåíöèàëüíûõ êðèâûõ 2, 3, ÷òî ñâèäå�òåëüñòâóåò îá ý��åêòèâíîñòè ïðåäëîæåííîãî ìåòî�äà äàæå ïðè íåáîëüøèõ ðàçìåðàõ îáëàñòè, â êîòîðîéó÷èòûâàþòñÿ ý��åêòû áëèæíåãî ïîðÿäêà.Ýíåðãèÿ âçàèìîäåéñòâèÿ êëàñòåðà ñ òâåðäûì òå�ëîì ìîæåò áûòü ïîëó÷åíà ïóòåì äâîéíîãî ñóììè�ðîâàíèÿ âûðàæåíèÿ (1) ïî âñåì àòîìàì êëàñòåðà èòâåðäîãî òåëà:Eint = 
lustXi bulkXj ULJ(rij); (11)ãäå rij � ðàññòîÿíèå ìåæäó àòîìîì êëàñòåðà i è àòî�ìîì òâåðäîãî òåëà j.Ïðåíåáðåãàÿ çàâèñèìîñòüþ ïîòåíöèàëà âçàèìî�äåéñòâèÿ îò êîîðäèíàò x è y, ïåðåéäåì îò ñóììèðî�âàíèÿ ïî àòîìàì ê èíòåãðèðîâàíèþ ïî îáúåìó êëàñ�òåðà V
l: eEint = 1V 
lust1 ZV
l Uatom�bulk(z) dV; (12)ãäå V 
lust1 � îáúåì, ïðèõîäÿùèéñÿ íà îäíó ÷àñòèöóêëàñòåðà.Âûðàæåíèå (12) ìîæåò áûòü èñïîëüçîâàíî äëÿðàñ÷åòà ýíåðãèè âçàèìîäåéñòâèÿ êëàñòåðà ñ òâåð�äûì òåëîì. Çàìåòèì, ÷òî ñ ðîñòîì ðàññòîÿíèÿ ìåæ�

äó àòîìîì è ïîâåðõíîñòüþ òâåðäîãî òåëà ïîòåíöè�àë Uatom�bulk óáûâàåò êàê 1=z3. Ïîýòîìó âìåñòî èí�òåãðèðîâàíèÿ ïî âñåìó îáúåìó êëàñòåðà â (12) äî�ñòàòî÷íî îãðàíè÷èòüñÿ èíòåãðèðîâàíèåì ïî îáëàñòèêëàñòåðà, íàõîäÿùåéñÿ â íåïîñðåäñòâåííîé áëèçî�ñòè îò ïîâåðõíîñòè íà ðàññòîÿíèè, íå ïðåâûøàþ�ùåì ý��åêòèâíûé ðàäèóñ âçàèìîäåéñòâèÿ zeff . Ý���åêòèâíûé ðàäèóñ âçàèìîäåéñòâèÿ îïðåäåëÿåò òî÷�íîñòü è ý��åêòèâíîñòü âû÷èñëåíèÿ ýíåðãèè âçàèìî�äåéñòâèÿ êëàñòåðà ñ òâåðäûì òåëîì. Â ðàññìàòðèâà�åìîì ñëó÷àå âçàèìîäåéñòâèÿ êëàñòåðîâ Ar ñ ïîâåðõ�íîñòüþ ãðà�èòà äëÿ äîñòèæåíèÿ òî÷íîñòè â 1�3%äîñòàòî÷íî ïîëîæèòü zeff = 10�A.Íà ðèñ. 3 èçîáðàæåíû êëàñòåðû Ar13, Ar26, Ar38,Ar55, Ar56 è Ar98 íà ïîâåðõíîñòè ãðà�èòà, îïòèìè�çèðîâàííûå ïî îòíîøåíèþ ê îðèåíòàöèè è ðàññòîÿ�íèþ ìåæäó êëàñòåðîì è ïîâåðõíîñòüþ òâåðäîãî òå�ëà. Ïðè ýòîì ãåîìåòðè÷åñêàÿ ñòðóêòóðà êëàñòåðîâáûëà çà�èêñèðîâàíà è ñîîòâåòñòâîâàëà îïòèìàëü�íîé ñòðóêòóðå ñâîáîäíûõ êëàñòåðîâ Ar. Îïòèìàëü�íîå ðàññòîÿíèå ìåæäó êëàñòåðîì è ïîâåðõíîñòüþ âà�ðüèðóåòñÿ â íåáîëüøîì äèàïàçîíå îò 3.45�A äî 3.5�Aâ çàâèñèìîñòè îò �îðìû è ðàçìåðà êëàñòåðà, ÷òîïðàêòè÷åñêè íå âëèÿåò íà âåëè÷èíó ýíåðãèè âçàèìî�äåéñòâèÿ êëàñòåðà ñ ïîâåðõíîñòüþ. Ïîýòîìó áóäåìñ÷èòàòü, ÷òî âñå êëàñòåðû íåçàâèñèìî îò èõ �îðìûðàñïîëîæåíû íà îäèíàêîâîì ðàññòîÿíèè îò ïîâåðõ�íîñòè, z0 = 3:5�A. Â ýòîì ñëó÷àå ýíåðãèÿ âçàèìîäåé�ñòâèÿ ñ�åðè÷åñêîãî êëàñòåðà ñ ïîâåðõíîñòüþ òâåð�äîãî òåëà îïðåäåëÿåòñÿ ñëåäóþùèì âûðàæåíèåì:eEsphereint = �V 
lust1 �� min(zeff ;z0+2R)Zz0 �R2 � (R + z0 � z)2��� Uatom�bulk(z) dz: (13)Ñõåìàòè÷íîå èçîáðàæåíèå íåäå�îðìèðîâàííîãîñ�åðè÷åñêîãî êëàñòåðà íà ïîâåðõíîñòè òâåðäîãî òå�ëà ïðåäñòàâëåíî íà ðèñ. 4a.�àçáèâ êëàñòåð, âçàèìîäåéñòâóþùèé ñ ïîâåðõíî�ñòüþ, íà n ýëåìåíòàðíûõ ñëîåâ, ïàðàëëåëüíûõ ïî�âåðõíîñòè, ïðèáëèæåííî ïðåäñòàâèì ýíåðãèþ âçàè�ìîäåéñòâèÿ êëàñòåðà ñ òâåðäûì òåëîì â âèäå êîíå÷�íîé ñóììû: Eint � nXi=1 �iVi; (14)ãäå ïîëíûé îáúåì êëàñòåðà V ðàçáèò íà n ýëåìåíòàð�íûõ ñëîåâ îáúåìà Vi, òàê ÷òî nPi=1 Vi = V , à �i � êîý���èöèåíòû, çàâèñÿùèå îò ðàññòîÿíèÿ ìåæäó ñëîåì i5 ÆÝÒÔ, âûï. 4 785
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�èñ. 3. Íåäå�îðìèðîâàííûå êëàñòåðû àðãîíà Ar13, Ar26, Ar38 Ar55, Ar56, Ar98 íà ïîâåðõíîñòè ãðà�èòà (âèä ñáîêó)è ïîâåðõíîñòüþ òâåðäîãî òåëà. Â ñëó÷àå, åñëè ÿâíûéâèä ïîòåíöèàëà âçàèìîäåéñòâèÿ àòîìà ñ òâåðäûì òå�ëîì íå èçâåñòåí, êîý��èöèåíòû �i ìîãóò áûòü ïîëó�÷åíû ïóòåì ïîäãîíêè ýíåðãèè âçàèìîäåéñòâèÿ íåäå��îðìèðîâàííîãî êëàñòåðà ñ ïîâåðõíîñòüþ, ðàññ÷è�òàííîé â ðàìêàõ ìåòîäà CFA.�àññìîòðèì ýíåðãèþ ñâÿçè êëàñòåðà, âçàèìîäåé�ñòâóþùåãî ñ ïîâåðõíîñòüþ ãðà�èòà. Òî÷êè íà ðèñ. 5äåìîíñòðèðóþò ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòà ýíåðãèè ñâÿçèíà àòîì â ðàìêàõ ìåòîäà CFA (ò. å. ñ òî÷íûì ó÷åòîìàòîìíîé ñòðóêòóðû êëàñòåðà è òâåðäîãî òåëà) äëÿíåäå�îðìèðîâàííûõ êëàñòåðîâ Ar4, Ar6, Ar13, Ar26,Ar38, Ar55, Ar98, Ar135 è Ar147, âçàèìîäåéñòâóþùèõ ñ

ïîâåðõíîñòüþ ãðà�èòà. Ñïëîøíàÿ êðèâàÿ íà ðèñ. 5ïðåäñòàâëÿåò ðåçóëüòàò ðàñ÷åòà ýíåðãèè ñâÿçè, âû�ïîëíåííîãî â ðàìêàõ êàïåëüíîé ìîäåëè, ó÷èòûâàþ�ùåé âçàèìîäåéñòâèå êëàñòåðà ñ�åðè÷åñêîé �îðìûñ ïîâåðõíîñòüþ. Êàê âèäíî íà ðèñ. 5, ýíåðãèÿ ñâÿ�çè áûñòðî óáûâàåò ñ ðîñòîì ÷èñëà ÷àñòèö â äèà�ïàçîíå N îò 1 äî 30, à çàòåì ìîíîòîííî âîçðàñòà�åò. Ìèíèìóì ïðè N = 30 âîçíèêàåò èç-çà êîíêó�ðåíöèè âêëàäîâ â ýíåðãèþ êëàñòåðà ïîâåðõíîñòíîéýíåðãèè è ýíåðãèè âçàèìîäåéñòâèÿ êëàñòåðà ñ ïî�âåðõíîñòüþ òâåðäîãî òåëà. Bêëàäû ðàçëè÷íûõ ñî�ñòàâëÿþùèõ EV =N , ES=N , ER=N , Eint=N â ýíåðãèþñâÿçè ïðèâåäåíû íà ðèñ. 6. Êàê âèäíî íà ðèñ. 6, îòíî�786
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�èñ. 4. Ñõåìàòè÷íîå ïðåäñòàâëåíèå êëàñòåðà íà ïî-âåðõíîñòè òâåðäîãî òåëà: à � íåäå�îðìèðîâàííûéêëàñòåð íà ïîâåðõíîñòè òâåðäîãî òåëà; á, â � êëà-ñòåðû íà ïîâåðõíîñòè òâåðäîãî òåëà ñ ó÷åòîì äå-�îðìàöèè â �îðìå ñïëþñíóòîãî ýëëèïñîèäà (á ) èóñå÷åííîãî ñïëþñíóòîãî ýëëèïñîèäà (â)
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�èñ. 5. Ýíåðãèÿ ñâÿçè, íîðìèðîâàííàÿ íà ÷èñëî÷àñòèö, Eb=N äëÿ íåäå�îðìèðîâàííûõ êëàñòåðîâàðãîíà íà ïîâåðõíîñòè ãðà�èòà êàê �óíêöèÿ ðàçìå-ðà êëàñòåðà: òî÷êè � ðàñ÷åò ïî ìåòîäó CFA, ñïëîø-íàÿ êðèâàÿ � ðàñ÷åò â ðàìêàõ êàïåëüíîé ìîäåëèñèòåëüíûå âêëàäû â ïîëíóþ ýíåðãèþ ñâÿçè Eb=N ïî�âåðõíîñòíîé ýíåðãèè è ýíåðãèè âçàèìîäåéñòâèÿ èìå�þò ðàçíûå çíàêè è óáûâàþò ñ ðîñòîì ÷èñëà ÷àñòèö.Ïîâåäåíèå ýíåðãèè ñâÿçè ñ ðîñòîì N äëÿ íåäå��îðìèðîâàííûõ êëàñòåðîâ Ar ñâèäåòåëüñòâóåò îíåñòàáèëüíîñòè êëàñòåðîâ ïî îòíîøåíèþ ê ðàñïà�äó è/èëè äå�îðìàöèè íà ïîâåðõíîñòè ãðà�èòà (ñì.

1432
20 40 60 80 100 120 140

N
0

−0.15

0.15

0.10

0.05

0

−0.05

−0.10

E/N, ýÂ

�èñ. 6. Âêëàäû â ýíåðãèþ ñâÿçè íà àòîì, âû÷èñëåí-íûå â ðàìêàõ êàïåëüíîé ìîäåëè, äëÿ íåäå�îðìè-ðîâàííîãî êëàñòåðà íà ïîâåðõíîñòè òâåðäîãî òåëà:1 � îáúåìíàÿ ýíåðãèÿ EV =N , 2 � ïîâåðõíîñòíàÿýíåðãèÿ ES=N , 3 � ýíåðãèÿ êðèâèçíû ER=N , 4 �ýíåðãèÿ âçàèìîäåéñòâèÿ Eint=N
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�èñ. 7. Ýíåðãèÿ ñâÿçè Eb=N , âû÷èñëåííàÿ â ðàìêàõêàïåëüíîé ìîäåëè äëÿ íåäå�îðìèðîâàííûõ êëàñòå-ðîâ íà ïîâåðõíîñòè òâåðäîãî òåëà, êàê �óíêöèÿ ðà-äèóñà êëàñòåðàðèñ. 5), ïîñêîëüêó ýíåðãèÿ ñâÿçè èñõîäíîãî êëàñòåðàìåíüøå, ÷åì ñóììà ýíåðãèé ñâÿçè ðåçóëüòèðóþùèõ�ðàãìåíòîâ. Î÷åâèäíî, ÷òî òàêîé ñèñòåìå ýíåðãåòè�÷åñêè âûãîäíî ðàñïàäàòüñÿ íà �ðàãìåíòû ìåíüøå�ãî ðàçìåðà è/èëè äå�îðìèðîâàòüñÿ. Íà ðèñ. 7 ïðåä�ñòàâëåíà çàâèñèìîñòü ýíåðãèè ñâÿçè Eb=N îò ðàäèó�ñà êëàñòåðà, âïëîòü äî R = 11 íì, ÷òî ñîîòâåòñòâóåò787 5*



Â. Â. Ñåìåíèõèíà, À. �. Ëÿëèí, À. Â. Ñîëîâüåâ, Â. �ðàéíåð ÆÝÒÔ, òîì 133, âûï. 4, 2008êëàñòåðó Ar, ñîñòîÿùåìó èç N = 2 � 105 ÷àñòèö. Êàêâèäíî íà ðèñ. 7, êëàñòåðû Ar íà ïîâåðõíîñòè ãðà�è�òà íå ñòàáèëüíû ïî îòíîøåíèþ ê ðàñïàäó è/èëè äå��îðìàöèè âíå çàâèñèìîñòè îò ðàçìåðà. Ñëåäóåò îò�ìåòèòü, ÷òî äëÿ ñâîáîäíûõ êëàñòåðîâ âàæíàÿ ðîëüäå�îðìàöèè â îïðåäåëåíèè ñòàáèëüíîñòè áûëà ïîêà�çàíà â ðàáîòàõ [35�38; 47℄.Ïðîàíàëèçèðóåì ðàçëè÷íûå êàíàëû âîçìîæíîãîðàñïàäà àòîìíîãî êëàñòåðà íà ïîâåðõíîñòè òâåðäî�ãî òåëà. Äëÿ ýòîãî ðàññìîòðèì ðàñïàä èñõîäíîãîêëàñòåðà ArN íà äâà �ðàãìåíòà ArP è ArN�P . Íàðèñ. 8 ïðèâåäåí ýíåðãåòè÷åñêèé áàëàíñ4 äëÿ ðàñïà�äà êëàñòåðîâ Ar13, Ar30, Ar55, Ar147 íà �ðàãìåíòû ñ÷èñëîì àòîìîâ P è N�P . Ýíåðãåòè÷åñêèé áàëàíñ 4îïðåäåëÿåòñÿ êàê ðàçíîñòü ìåæäó ñóììàðíîé ýíåð�ãèåé �ðàãìåíòîâ ðàñïàäà EP è EN�P è ýíåðãèåéèñõîäíîãî êëàñòåðà EN :4 = (EP +EN�P )�EN : (15)Êàê âèäíî íà ðèñ. 8, íåáîëüøèå êëàñòåðû Ar13 èAr30 íåñòàáèëüíû ïî îòíîøåíèþ ê äâóõ÷àñòè÷íîìóðàñïàäó ïðè ëþáîì çíà÷åíèè P , ïîñêîëüêó4 ïðèíè�ìàåò îòðèöàòåëüíûå çíà÷åíèÿ. Â òî æå âðåìÿ ñ ýíåð�ãåòè÷åñêîé òî÷êè çðåíèÿ äëÿ êëàñòåðà Ar13 áîëååâûãîäåí ñèììåòðè÷íûé êàíàë ðàñïàäà, êîãäà êëà�ñòåðó âûãîäíî ðàñïàäàòüñÿ íà äâà �ðàãìåíòà îäè�íàêîâîãî ðàçìåðà. Òàêîé ðàñïàä áóäåò âûãîäåí äëÿêëàñòåðîâ, ñîñòîÿùèõ èç 18-òè àòîìîâ è ìåíåå. Ñ ðîñ�òîì ÷èñëà ÷àñòèö â êëàñòåðå íà÷èíàþò ïðåîáëàäàòüêàíàëû àñèììåòðè÷íîãî ðàñïàäà. Òàê, äëÿ N = 34è áîëåå êëàñòåðû àðãîíà ñòàíîâÿòñÿ ñòàáèëüíûìèïî îòíîøåíèþ ê ñèììåòðè÷íûì êàíàëàì ðàñïàäà,ïîñêîëüêó 4 > 0, è òàêîé ðàñïàä òðåáóåò çàòðàòûýíåðãèè. Íàëè÷èå íåñòàáèëüíîñòè êëàñòåðîâ àðãîíàïî îòíîøåíèþ ê ðàñïàäó íà ïîâåðõíîñòè òâåðäîãîòåëà òðåáóåò ó÷åòà äå�îðìàöèè êëàñòåðà. Äå�îðìà�öèÿ ïðèâîäèò ê óâåëè÷åíèþ îáúåìà ÷àñòè êëàñòåðà,ó÷àñòâóþùåãî âî âçàèìîäåéñòâèè ñ ïîâåðõíîñòüþ è,êàê ñëåäñòâèå, ê óâåëè÷åíèþ ýíåðãèè ñâÿçè ñèñòåìû.Ó÷åò äå�îðìàöèè. Äëÿ ó÷åòà äå�îðìàöèè êëàñ�òåðà, âçàèìîäåéñòâóþùåãî ñ ïîâåðõíîñòüþ òâåðäî�ãî òåëà, ðàññìîòðèì ïàðàìåòðèçàöèþ �îðìû óñå�÷åííûì ýëëèïñîèäîì âðàùåíèÿ (ðèñ. 4â). ×àñòíûìñëó÷àåì òàêîé äå�îðìàöèè ÿâëÿåòñÿ ýëëèïñîèä âðà�ùåíèÿ áåç óñå÷åíèÿ (ðèñ. 4á ). Ïîëóîñè ýëëèïñîèäàâðàùåíèÿ Ra è R
, óäîáíî âûðàçèòü ÷åðåç ïàðàìåòðäå�îðìàöèè Æ:Ra = �2� Æ2 + Æ�1=3R; R
 = �2 + Æ2� Æ�2=3R; (16)ãäå R � ðàäèóñ íåäå�îðìèðîâàííîãî êëàñòåðà. Ïà�ðàìåòð äå�îðìàöèè Æ, âàðüèðóåòñÿ â äèàïàçîíå

℄� 2; 0℄ â ñëó÷àå ñïëþñíóòîãî ýëëèïñîèäà âðàùåíèÿè [0; 2[ â ñëó÷àå âûòÿíóòîãî ýëëèïñîèäà âðàùåíèÿ.Âàæíîå ñâîéñòâî ïàðàìåòðèçàöèè (16) ñîñòîèò â ñî�õðàíåíèè îáúåìà êëàñòåðà ïîñòîÿííûì.Äëÿ íåéòðàëüíûõ êëàñòåðîâ íà ïîâåðõíîñòèòâåðäîãî òåëà ïàðàìåòðèçàöèÿ ñïëþñíóòûì ýë�ëèïñîèäîì âðàùåíèÿ âñåãäà áîëåå âûãîäíà ñýíåðãåòè÷åñêîé òî÷êè çðåíèÿ ïî ñðàâíåíèþ ñ ïà�ðàìåòðèçàöèåé âûòÿíóòûì ýëëèïñîèäîì. Ñëåäóåòîòìåòèòü, îäíàêî, ÷òî äàííîå ïîâåäåíèå ìîæåòñóùåñòâåííî èçìåíèòüñÿ â ñëó÷àå, êîãäà êëàñòåðçàðÿæåí è íåîáõîäèìî ó÷èòûâàòü êóëîíîâñêèå ñèëûîòòàëêèâàíèÿ.Â ñëó÷àå ïàðàìåòðèçàöèè �îðìû êëàñòåðà óñå�÷åííûì ñïëþñíóòûì ýëëèïñîèäîì âðàùåíèÿ (ñì.ðèñ. 4â), âåëè÷èíà ïîëóîñåé çàâèñèò îò äâóõ ïàðà�ìåòðîâ: ïàðàìåòðà äå�îðìàöèè Æ è âûñîòû îáðåçàí�íîé ÷àñòè d: R0a = �2� Æ2 + Æ�1=3R0(Æ; d);R0
 = �2 + Æ2� Æ�2=3R0(Æ; d): (17)Çäåñü R0(Æ; d) � ðàäèóñ ñ�åðû, îáúåì êîòîðîéV 0 = (4=3)�R3(Æ; d) � ñóììà îáúåìà êëàñòåðà äî äå��îðìàöèè V = (4=3)�R3 è îáúåìà óñå÷åííîé ÷àñòèVd ïîñëå äå�îðìàöèè:V 0 = V + Vd; (18)ãäå Vd = �R02a d2R0
 �1� d3R0
� : (19)Èç ñîîòíîøåíèÿ (18) ìîæíî îïðåäåëèòü ðàäèóññ�åðû R0(Æ; d), âõîäÿùèé â âûðàæåíèÿ (17), ïðè çà�äàííûõ ïàðàìåòðàõ Æ è d. Äëÿ ýòîãî íåîáõîäèìî ðå�øèòü êóáè÷åñêîå óðàâíåíèå âèäàR0(Æ; d)3 + pR0(Æ; d) + q = 0; (20)ãäå p = �34 �2� Æ2 + Æ�4=3 d2;q = 14 �2� Æ2 + Æ�2 d3 �R3: (21)788
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�èñ. 8. Ýíåðãåòè÷åñêèé áàëàíñ 4 äëÿ íåäå�îðìèðîâàííûõ êëàñòåðîâ Ar13, Ar30, Ar55, Ar147 íà ïîâåðõíîñòè ãðà�èòàâ çàâèñèìîñòè îò êàíàëà ðàñïàäà PÄëÿ ðåøåíèÿ òàêîãî óðàâíåíèÿ óäîáíî ïðèìå�íèòü �îðìóëó Êîðäàíî [43℄:R0(Æ; d) = "�q2 �r�p3�3 + �q2�2 #1=3 ++ "�q2 +r�p3�3 + �q2�2 #1=3 ; (22)R0(Æ; d) = 0�"�q2 +r�p3�3 + �q2�2 #1=3 �� "�q2 �r�p3�3 + �q2�2 #1=31A �1� ip3 �2 : (23)Óðàâíåíèå (20) âñåãäà èìååò õîòÿ áû îäèí ïîëî�æèòåëüíûé è âåùåñòâåííûé êîðåíü. Îáëàñòü �èçè�÷åñêè äîïóñòèìûõ çíà÷åíèé d îãðàíè÷åíà, ïîñêîëü�êó 2R0
 � d � 2rs. Ïðåäåëüíûé ñëó÷àé 2R0
 � d = 2rs

ñîîòâåòñòâóåò ìàêñèìàëüíîé äå�îðìàöèè, ïðè êîòî�ðîé àòîìû êëàñòåðà îáðàçóþò äâóìåðíûå ñòðóêòó�ðû íà ïîâåðõíîñòè òâåðäîãî òåëà. Â ñëó÷àå, êîãäàÆ = 0 è d = 0, ðàäèóñ äå�îðìèðóåìîé ñ�åðû R0(Æ; d)òîæäåñòâåííî ðàâåí ðàäèóñó êëàñòåðà R.Â ðàìêàõ êàïåëüíîé ìîäåëè ïîëíàÿ ýíåðãèÿ äå��îðìèðîâàííîãî êëàñòåðà íà ïîâåðõíîñòè òâåðäîãîòåëà îïðåäåëÿåòñÿ ïî �îðìóëåE = ELDM +Eint = �V V + �SS�0 ++ �R ZS0 H 0dS0 + 1V 
lust1 ZV Uatom�bulk(z) dV; (24)ãäå V è S0 � ñîîòâåòñòâåííî îáúåì è ïëîùàäü ïî�âåðõíîñòè äå�îðìèðîâàííîãî êëàñòåðà, à H 0 � çíà�÷åíèå ñðåäíåé êðèâèçíû â êàæäîé òî÷êå íà ïîâåðõ�íîñòè êëàñòåðà [43, 44℄.Â ñëó÷àå ïàðàìåòðèçàöèè �îðìû êëàñòåðàóñå÷åííûì ýëëèïñîèäîì âðàùåíèÿ ïîëíàÿ ýíåðãèÿêëàñòåðà íà ïîâåðõíîñòè òâåðäîãî òåëà çàâèñèòîò äâóõ ïàðàìåòðîâ Æ è d. Ïîñêîëüêó îñíîâíûì789
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z�1S1 S2 x
�èñ. 9. Ñõåìàòè÷íîå ïðåäñòàâëåíèå ñïëþñíóòîãîóñå÷åííîãî ýëëèïñîèäà âðàùåíèÿóñëîâèåì äå�îðìàöèè ÿâëÿåòñÿ ïîñòîÿíñòâî îáúåìàêëàñòåðà äî è ïîñëå äå�îðìàöèè, ñëàãàåìîå, îïè�ñûâàþùåå âêëàä îáúåìíîé ýíåðãèè, íå èçìåíÿåòñÿEV = �0VN .Äëÿ òîãî ÷òîáû îïðåäåëèòü ïîâåðõíîñòíóþ ýíåð�ãèþ äå�îðìèðîâàííîãî êëàñòåðà, íåîáõîäèìî îïðå�äåëèòü ïëîùàäü åãî ïîâåðõíîñòè S0. Ïëîùàäü ïî�âåðõíîñòè äå�îðìèðîâàííîãî êëàñòåðà åñòü ñóììàïëîùàäè ïîâåðõíîñòè âåðõíåé ÷àñòè óñå÷åííîãî ýë�ëèïñîèäà S1 è ïëîùàäè êîíòàêòà ìåæäó êëàñòåðîìè ïîâåðõíîñòüþ òâåðäîãî òåëà S2 (ñì. ðèñ. 9):S0 = S1 + S2: (25)Â ýòîì ñëó÷àå ïîâåðõíîñòíàÿ ýíåðãèÿ ES áóäåòçàâèñåòü îò ïàðàìåòðîâ Æ è d. Ïëîùàäü ïîâåðõíîñòèâåðõíåé ÷àñòè óñå÷åííîãî ñïëþñíóòîãî ýëëèïñîèäàâðàùåíèÿ S1 îïðåäåëÿåòñÿ ñëåäóþùèì îáðàçîì [43℄:S1 = 2�R0ap2 �� �1Z0 pR02a +R02
 + (R02a �R02
 ) 
os 2� sin � d�; (26)ãäå óãîë �1 çàâèñèò îò âûñîòû îáðåçàííîé ÷àñòè d:�1 = ar

os R0
(d�R0
)pR02a (2R0
d� d2) +R02
 (d�R0
)2 : (27)Ïëîùàäü êîíòàêòà ìåæäó êëàñòåðîì è ïîâåðõíî�ñòüþ òâåðäîãî òåëà èìååò ñëåäóþùèé âèä:S2 = �R02aR02
 d(2R0
 � d): (28)Çàìåòèì, ÷òî ïëîòíîñòü ýíåðãèè íà åäèíèöóïîâåðõíîñòè êëàñòåð�âàêóóì è êëàñòåð�ïîäëîæêàäîëæíû ðàçëè÷àòüñÿ. Â ýòîì ðàçëè÷èè è ïðîÿâëÿ�åòñÿ âçàèìîäåéñòâèå êëàñòåðà ñ òâåðäûì òåëîì. Ââûðàæåíèÿõ (8) è (24) âçàèìîäåéñòâèå ñ òâåðäûì
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�èñ. 10. Âêëàäû â ýíåðãèþ ñâÿçè, âû÷èñëåííûå âðàìêàõ êàïåëüíîé ìîäåëè äëÿ äå�îðìèðîâàííîãîêëàñòåðà îïòèìàëüíîé �îðìû íà ïîâåðõíîñòè òâåð-äîãî òåëà: 1 � îáúåìíàÿ ýíåðãèÿ EV =N , 2 � ïî-âåðõíîñòíàÿ ýíåðãèÿ ES=N , 3 � ýíåðãèÿ êðèâèçíûER=N , 4 � ýíåðãèÿ âçàèìîäåéñòâèÿ Eint=Nòåëîì ïðåäñòàâëåíî îòäåëüíûì ñëàãàåìûì � Eint,à ïîëíàÿ ýíåðãèÿ ñèñòåìû � êàê ïîëíàÿ ýíåðãèÿíåâçàèìîäåéñòâóþùèõ ïîäñèñòåì ïëþñ ýíåðãèÿ âçà�èìîäåéñòâèÿ. Ïîýòîìó âòîðîå ñëàãàåìîå â âûðàæå�íèè (24) ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ïîâåðõíîñòíóþ ýíåðãèþñâîáîäíîãî êëàñòåðà.Èçìåíåíèå ýíåðãèè êëàñòåðà çà ñ÷åò äå�îðìà�öèè îïðåäåëÿåòñÿ èçìåíåíèåì åãî ãåîìåòðè÷åñêèõõàðàêòåðèñòèê: ïëîùàäè ïîâåðõíîñòè è êðèâèçíû, àòàêæå îáúåìà âçàèìîäåéñòâóþùåé ÷àñòè, è íå çàâè�ñèò îò âûáîðà êîý��èöèåíòîâ: �V , �S , �R. Ïîýòîìóâêëàä ïîâåðõíîñòíîé ýíåðãèè åñòü:ES(Æ; d) = �0S (S1 + S2)4�r2s : (29)Â ïðåäåëüíîì ñëó÷àå d = 0, Æ = 0 ïîëó÷àåìES(0; 0) = �0SN2=3, ÷òî ñîîòâåòñòâóåò ïîâåðõíîñòíîéýíåðãèè íåäå�îðìèðîâàííîãî êëàñòåðà.Âêëàä â ýíåðãèþ êëàñòåðà, ñâÿçàííûé ñ êðèâèç�íîé ïîâåðõíîñòè, îïðåäåëÿåòñÿ âåëè÷èíàìè ñðåäíåéêðèâèçíû íà ïîâåðõíîñòè ýëëèïñîèäà [43℄:H 0 = R0
[3R02a +R02
 + (R02a �R02
 ) 
os 2�℄p2R0a[R02a +R02
 + (R02a �R02
 )℄3=2 ; (30)ãäå óãîë � ìîæåò ïðèíèìàòü çíà÷åíèÿ â äèàïàçîíå[0; �1℄. Âêëàä â ýíåðãèþ êëàñòåðà, ñâÿçàííûé ñ êðè�âèçíîé ïîâåðõíîñòè, åñòü:790
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�èñ. 11. Çàâèñèìîñòè ýíåðãèè ñâÿçè Eb=N îò ïàðàìåòðîâ Æ è d äëÿ êëàñòåðîâ Ar13, Ar55, Ar147, Ar3000. Òî÷êèñîîòâåòñòâóþò ïîëîæåíèþ ìàêñèìóìà ýíåðãèè ñâÿçèER(Æ; d) = �0R4�rs ZS1 H 0dS1: (31)Â ïðåäåëüíîì ñëó÷àå ïîëó÷àåì d = 0 è Æ = 0,ER(0; 0) = �0RN1=3.Íà ðèñ. 10 ïðèâåäåíû âêëàäû â ýíåðãèþ ñâÿçèíà àòîì, âû÷èñëåííûå â ðàìêàõ êàïåëüíîé ìîäåëèäëÿ äå�îðìèðîâàííîãî êëàñòåðà îïòèìàëüíîé �îð�ìû íà ïîâåðõíîñòè òâåðäîãî òåëà. Íà ðèñ. 10 âèä�íî, ÷òî ýíåðãèÿ âçàèìîäåéñòâèÿ êëàñòåðà ñ ïîâåðõíî�ñòüþ Eint=N âíîñèò ñóùåñòâåííûé âêëàä â ïîëíóþýíåðãèþ ñèñòåìû. Äëÿ óâåëè÷åíèÿ ýíåðãèè âçàèìî�äåéñòâèÿ êëàñòåðó âûãîäíî äå�îðìèðîâàòüñÿ, óâå�ëè÷èâàÿ òåì ñàìûì îáúåì, ïðèíèìàþùèé ó÷àñòèåâî âçàèìîäåéñòâèè ñ òâåðäûì òåëîì. Ñ äðóãîé ñòî�ðîíû, ïðè äå�îðìàöèè êëàñòåðà óâåëè÷èâàåòñÿ ïëî�ùàäü åãî ïîâåðõíîñòè, à ñëåäîâàòåëüíî, è âêëàä ïî�âåðõíîñòíîé ýíåðãèè, êîòîðûé ïðèâîäèò ê óìåíüøå�íèþ ýíåðãèè ñâÿçè. Ñëåäîâàòåëüíî, âîçíèêàåò êîí�êóðåíöèÿ äâóõ âêëàäîâ, ýíåðãèè âçàèìîäåéñòâèÿ èïîâåðõíîñòíîé ýíåðãèè. Âàðüèðóÿ ïàðàìåòðû Æ è dìîæíî îïðåäåëèòü îïòèìàëüíóþ �îðìó êëàñòåðà íàïîâåðõíîñòè òâåðäîãî òåëà. �èñóíîê 11 èëëþñòðè�ðóåò çàâèñèìîñòü ýíåðãèè ñâÿçè Eb=N îò ïàðàìåò�

ðîâ Æ è d äëÿ êëàñòåðîâ Ar19, Ar55, Ar147, Ar3000 íàïîâåðõíîñòè ãðà�èòà (001). ×åðíàÿ îáëàñòü â íèæ�íåé ÷àñòè ãðà�èêîâ ñîîòâåòñòâóåò îáëàñòè �èçè÷å�ñêè íåäîñòóïíûõ çíà÷åíèé Æ è d, êîãäà d íå óäî�âëåòâîðÿåò óñëîâèþ 2R0
 � d � 2rs. Êàê âèäíî íàðèñ. 11, äëÿ âñåõ êëàñòåðîâ ýíåðãèÿ ñâÿçè Eb=N êàê�óíêöèÿ ïàðàìåòðîâ Æ è d èìååò îäèí ìàêñèìóì,ñîîòâåòñòâóþùèé íàèáîëåå ñòàáèëüíîìó ñîñòîÿíèþñ îïòèìàëüíîé �îðìîé. Ïðè ýòîì �îðìà êëàñòåðàñîîòâåòñòâóåò ñëó÷àþ ïîëíîãî ðàñòåêàíèÿ êëàñòåðàïî ïîâåðõíîñòè (ïîëíîå ñìà÷èâàíèå).Â çàêëþ÷åíèå ðàññìîòðèì çàâèñèìîñòü ýíåðãèèñâÿçè Eb=N îò ÷èñëà ÷àñòèö â êëàñòåðå. Êàê âèäíîíà ðèñ. 12, çàâèñèìîñòü Eb=N ìîíîòîííî âîçðàñòàåòñ óâåëè÷åíèåì ðàçìåðà êëàñòåðà N (ñïëîøíàÿ êðè�âàÿ). Òàêîå ïîâåäåíèå ýíåðãèè ñâÿçè ãîâîðèò îá îò�ñóòñòâèè íåñòàáèëüíîñòè êëàñòåðà íà ïîâåðõíîñòèïî îòíîøåíèþ ê ðàñïàäó è ïîäòâåðæäàåò âàæíóþðîëü äå�îðìàöèè â îïðåäåëåíèè �îðìû êëàñòåðà.�åçóëüòàòû, ïîëó÷åííûå â ðàìêàõ êàïåëüíîé ìîäåëè(ñïëîøíàÿ êðèâàÿ), õîðîøî ñîãëàñóþòñÿ ñ ðåçóëü�òàòàìè ÷èñëåííîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ìåòîäîì CFA ñòî÷íûì ó÷åòîì ïîëîæåíèÿ àòîìîâ â ñèñòåìå (òî÷�êè íà ðèñ. 12). Â ðàìêàõ ìåòîäà CFA ðîñò êëàñ�791
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�èñ. 12. Ýíåðãèÿ ñâÿçè íà àòîì äëÿ êëàñòåðîâ àð-ãîíà íà ïîâåðõíîñòè ãðà�èòà: ñïëîøíàÿ êðèâàÿ �êàïåëüíàÿ ìîäåëü ñ ó÷åòîì äå�îðìàöèè, òî÷êè �ðàñ÷åò ïî ìåòîäó CFA. Âñòàâêà � ýíåðãèÿ ñâÿçè,âû÷èñëåííàÿ â ðàìêàõ êàïåëüíîé ìîäåëè äëÿ äå-�îðìèðîâàííûõ êëàñòåðîâ àðãîíà íà ïîâåðõíîñòèòâåðäîãî òåëà, êàê �óíêöèÿ ðàäèóñà êëàñòåðàòåðà íà ïîâåðõíîñòè îñóùåñòâëÿëñÿ ïîñëåäîâàòåëü�íûì äîáàâëåíèåì ÷àñòèö ê êëàñòåðó. Ñòðóêòóðû ñìàêñèìàëüíîé ýíåðãèåé ñâÿçè, à òàêæå íåêîòîðûåïðîìåæóòî÷íûå èçîìåðíûå ñîñòîÿíèÿ ðàññìàòðèâà�ëèñü êàê èñõîäíûå äëÿ äàëüíåéøåãî ðîñòà. Õîðîøååñîãëàñèå ðåçóëüòàòîâ ðàñ÷åòà, âûïîëíåííîãî â ðàì�êàõ êàïåëüíîé ìîäåëè, ñ ðåçóëüòàòàìè, ïîëó÷åííû�ìè ìåòîäîì CFA, ñâèäåòåëüñòâóåò î ïðèìåíèìîñòèêàïåëüíîé ìîäåëè äëÿ îïèñàíèÿ îïòèìàëüíîé ãåî�ìåòðè÷åñêîé �îðìû è ñòàáèëüíîñòè êëàñòåðîâ íàïîâåðõíîñòè òâåðäîãî òåëà. Íåáîëüøèå ìàêñèìóìûâ çàâèñèìîñòè ýíåðãèè ñâÿçè êëàñòåðîâ Ar íà ïî�âåðõíîñòè ãðà�èòà, ðàññ÷èòàííîé ìåòîäîì CFA, ñî�îòâåòñòâóþò íàèáîëåå ñòàáèëüíûì ñòðóêòóðàì, ñ çà�ìêíóòûìè ãåîìåòðè÷åñêèìè îáîëî÷êàìè. Íà âñòàâ�êå ðèñ. 12 ïðåäñòàâëåíà çàâèñèìîñòü ýíåðãèè ñâÿ�çè Eb=N äå�îðìèðîâàííûõ êëàñòåðîâ àðãîíà íà ïî�âåðõíîñòè ãðà�èòà îò ðàäèóñà êëàñòåðà R (ñì. âûðà�æåíèå (16)), âïëîòü äî R = 8 íì. Îáùåå ïîâåäåíèåêðèâîé íà ðèñ. 12 ïîäòâåðæäàåò îòñóòñòâèå íåñòà�áèëüíîñòè ïî îòíîøåíèþ ê ðàñïàäó ó äå�îðìèðî�âàííîãî êëàñòåðà íà ïîâåðõíîñòè.3. ÂÛÂÎÄÛÏðåäëîæåí ìåòîä ðàñ÷åòà îïòèìèçèðîâàííîéãåîìåòðè÷åñêîé �îðìû, ñòàáèëüíîñòè è ýíåðãåòè�÷åñêèõ ñâîéñòâ àòîìíûõ êëàñòåðîâ íà ïîâåðõíîñòè

òâåðäîãî òåëà. Ìåòîä îñíîâàí íà êàïåëüíîé ìîäåëèè ó÷èòûâàåò âçàèìîäåéñòâèå ìåæäó êëàñòåðîì èïîâåðõíîñòüþ, à òàêæå ïîïðàâêè, ñâÿçàííûå ñ äå��îðìàöèåé êëàñòåðà íà ïîâåðõíîñòè òâåðäîãî òåëà.�åçóëüòàòû, ïîëó÷åííûå â ðàìêàõ êàïåëüíîé ìîäå�ëè, äàþò õîðîøåå ñîãëàñèå ñ ðåçóëüòàòàìè ðàñ÷åòàìåòîäîì CFA, ó÷èòûâàþùèì òî÷íîå ïîëîæåíèåàòîìîâ â ñèñòåìå. Â ðàáîòå ïðîäåìîíñòðèðîâàíàâàæíàÿ ðîëü äå�îðìàöèè â îïðåäåëåíèè ãåîìåò�ðè÷åñêîé �îðìû êëàñòåðà è åãî ñòàáèëüíîñòèíà ïîâåðõíîñòè òâåðäîãî òåëà. �àçðàáîòàííàÿìîäåëü ìîæåò áûòü îáîáùåíà íà ïðîèçâîëüíûåòèïû êëàñòåðíûõ ñèñòåì ñ ðàçëè÷íûìè òèïàìèâçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó ÷àñòèöàìè. Îñîáûé èíòåðåñïðåäñòàâëÿåò ñëó÷àé ìåòàëëè÷åñêèõ êëàñòåðîâíà ïîâåðõíîñòè òâåðäîãî òåëà, äëÿ êîòîðûõ ó÷åòêâàíòîâî-ìåõàíè÷åñêèõ è ýëåêòðîííûõ îáîëî÷å÷�íûõ ý��åêòîâ èãðàåò ñóùåñòâåííóþ ðîëü. Òàêæåìîäåëü ìîæåò áûòü îáîáùåíà ïóòåì ââåäåíèÿ äî�ïîëíèòåëüíûõ ïîïðàâîê, ñâÿçàííûõ ñ äå�îðìàöèåéïîâåðõíîñòè è òèïîì êðèñòàëëè÷åñêèõ ðåøåòîêêëàñòåðà è ïîâåðõíîñòè.�àáîòà âûïîëíåíà ïðè �èíàíñîâîé ïîääåðæêåÅâðîïåéñêîé êîìèññèè (ïðîåêò NoE EXCELL) èINTAS (ãðàíò �03-51-6170). Àâòîðû âûðàæàþò áëà�ãîäàðíîñòü Î. È. Îáîëåíñêîìó è È. À. Ñîëîâüåâó çàïîëåçíûå è èíòåðåñíûå îáñóæäåíèÿ. �àñ÷åòû ïðî�âîäèëèñü â íàó÷íî-âû÷èñëèòåëüíîì öåíòðå ãîðîäàÔðàíê�óðòà, �åðìàíèÿ.ËÈÒÅ�ÀÒÓ�À1. Stru
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