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ÌÎÄÅËÈ�ÎÂÀÍÈÅ ÒÅ�ÌÈ×ÅÑÊÎÉ ÈÎÍÈÇÀÖÈÈÂ ÏËÎÒÍÎÉ �ÅËÈÅÂÎÉ ÏËÀÇÌÅ ÌÅÒÎÄÎÌÔÅÉÍÌÀÍÎÂÑÊÈÕ ÈÍÒÅ��ÀËÎÂ ÏÎ Ò�ÀÅÊÒÎ�ÈßÌÑ. Â. Øåâêóíîâ *Ñàíêò-Ïåòåðáóðãñêèé ãîñóäàðñòâåííûé ïîëèòåõíè÷åñêèé óíèâåðñèòåò195251, Ñàíêò-Ïåòåðáóðã, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 5 �åâðàëÿ 2010 ã.Èññëåäîâàíà îáëàñòü ðàâíîâåñíûõ ñîñòîÿíèé, ãäå êâàíòîâàÿ ïðèðîäà ýëåêòðîííîé êîìïîíåíòû è ñèëüíàÿíåèäåàëüíîñòü ïëàçìû èìåþò ðåøàþùåå çíà÷åíèå. Â ìàêðîñêîïè÷åñêîì ïðåäåëå íàéäåíî ðåøåíèå ïðî-áëåìû îòðèöàòåëüíûõ çíàêîâ ïðè âû÷èñëåíèè ðàâíîâåñíûõ ñðåäíèõ â ñèñòåìå íåðàçëè÷èìûõ êâàíòîâûõ÷àñòèö ñî ñïèíîì. Ïðîäåìîíñòðèðîâàíî, ÷òî ðàñ÷åò ìîæåò áûòü äîâåäåí äî ÷èñëåííîãî ðåçóëüòàòà. Ïîë-íûé íàáîð ñèììåòðèçîâàííûõ áàçèñíûõ âîëíîâûõ �óíêöèé ïîñòðîåí íà îñíîâå îïåðàòîðîâ ñèììåòðèèÞíãà. Ïðîáëåìà ðàñ÷åòà êîìáèíàòîðíûõ âåñîâûõ êîý��èöèåíòîâ ñîñòîÿíèé, îòâå÷àþùèõ ðàçëè÷íûìãðà�àì ñöåïëåííûõ �åéíìàíîâñêèõ òðàåêòîðèé, â ñèñòåìàõ áîëüøèõ ÷èñåë ÷àñòèö ðåøåíà ìåòîäîì ñëó-÷àéíûõ áëóæäàíèé ïî êëàññàì ïåðåñòàíîâîê. �àñ÷åò êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè ÷åðåç âèðèàëüíûé ýñòèìàòîðâ óñëîâèÿõ êîíå÷íîãî äàâëåíèÿ îñóùåñòâëåí â ñòàòèñòè÷åñêîì àíñàìáëå ñ ïîäâèæíûìè ãðàíèöàìè. Êîì-ïüþòåðíîå ìîäåëèðîâàíèå íà îñíîâå ðàçâèòûõ ìåòîäèê âûïîëíåíî äëÿ ïëîòíîé ãåëèåâîé ïëàçìû â äèà-ïàçîíå òåìïåðàòóð îò 30000 äî 400000 K. �àññ÷èòàíû óðàâíåíèå ñîñòîÿíèÿ, âíóòðåííÿÿ ýíåðãèÿ è ñòåïåíüèîíèçàöèè, à òàêæå ñòðóêòóðíûå õàðàêòåðèñòèêè ïëàçìû â òåðìèíàõ ïðîñòðàíñòâåííûõ êîððåëÿöèîííûõ�óíêöèé. Îöåíåíû ïàðàìåòðû ïñåâäîïîòåíöèàëüíîé ìîäåëè ïëàçìû.1. ÑÎÂ�ÅÌÅÍÍÎÅ ÑÎÑÒÎßÍÈÅÏ�ÎÁËÅÌÛÑòåïåíü èîíèçàöèè ïëàçìû ïðè òåìïåðàòóðå îòíåñêîëüêèõ äî íåñêîëüêî äåñÿòêîâ ýëåêòðîíâîëüò è ïëîòíîñòüþ, ñðàâíèìîé ñ ïëîòíîñòüþ ãàçîâ ïðè íîð�ìàëüíûõ óñëîâèÿõ, ñèëüíî çàâèñèò îò òåìïåðàòóðûè ïðè åå âàðüèðîâàíèè â îòíîñèòåëüíî óçêîì äèàïà�çîíå ìîæåò ìåíÿòüñÿ íà ïîðÿäîê âåëè÷èíû. Ýòî îáó�ñëîâëèâàåò ñèëüíóþ çàâèñèìîñòü òåïëî�èçè÷åñêèõ,ýëåêòðè÷åñêèõ è ñïåêòðîñêîïè÷åñêèõ ñâîéñòâ ïëàç�ìû îò âíåøíèõ óñëîâèé. Ïëàçìà ýòîãî òèïà ÿâëÿåò�ñÿ èíñòðóìåíòîì äëÿ öåëîãî ðÿäà òåõíîëîãè÷åñêèõïðèëîæåíèé. Â ÷àñòíîñòè, òàêèå óñëîâèÿ ðåàëèçóþò�ñÿ â äâîéíîì ýëåêòðè÷åñêîì ñëîå â ÿâëåíèè âçðûâ�íîé ýëåêòðîííîé ýìèññèè. Âçðûâíàÿ ýìèññèÿ ïîçâî�ëÿåò ïîëó÷èòü ñèëüíîòî÷íûå íèçêîýíåðãåòè÷åñêèåïó÷êè ýëåêòðîíîâ è ìîæåò èíèöèèðîâàòüñÿ êàê â âà�êóóìå, òàê è â äèîäå, çàïîëíåííîì ãåëèåì [1�4℄. Âû�ñîêèå çíà÷åíèÿ íàïðÿæåííîñòè ýëåêòðè÷åñêîãî ïîëÿó ïîâåðõíîñòè êàòîäà è ãèãàíòñêèå ïëîòíîñòè òîêà*E-mail: shevk54�mail.ru

ýìèññèè äîñòèãàþòñÿ â ýòèõ óñòðîéñòâàõ áëàãîäàðÿîáðàçîâàíèþ äâîéíîãî ïëàçìåííîãî ñëîÿ. Äâîéíîéýëåêòðè÷åñêèé ñëîé â ðàñøèðÿþùåìñÿ ïëàçìåííîìñãóñòêå �îðìèðóåòñÿ èç-çà ñèëüíîãî ðàçëè÷èÿ â êè�íåòèêå ýëåêòðîííîé è èîííîé êîìïîíåíò. Ïëàçìåí�íûé ñãóñòîê îáðàçóåòñÿ â ðåçóëüòàòå ðàçîãðåâà äæî�óëåâûì òåïëîì òîêà ýìèññèè ñ ìèêðîíåðîâíîñòåé íàïîâåðõíîñòè êàòîäà. Ìèêðîñòðóêòóðà è âçàèìîäåé�ñòâèÿ ìåæäó ýëåêòðîííîé è èîííîé êîìïîíåíòàìèíà àòîìàðíîì óðîâíå èãðàþò â ýòèõ óñëîâèÿõ êëþ�÷åâóþ ðîëü [5℄.Â óêàçàííîé îáëàñòè ñîñòîÿíèé äàâëåíèå â ïëàç�ìå èçìåðÿåòñÿ òûñÿ÷àìè àòìîñ�åð. Ïîýòîìó â òåõ�íîëîãè÷åñêèõ ðåàëèçàöèÿõ òàêàÿ ïëàçìà ñóùåñòâóåòâ �îðìå êðàòêîâðåìåííûõ óäàðíûõ ñãóùåíèé, âðå�ìÿ æèçíè êîòîðûõ îïðåäåëÿåòñÿ èíåðöèîííîñòüþðåëàêñàöèîííûõ ïðîöåññîâ è çàâèñèò îò ðàçìåðîâíåîäíîðîäíîñòè. Íàèáîëüøèå âðåìåíà æèçíè òàêîéïëàçìû â çåìíûõ óñëîâèÿõ äîñòèãàþòñÿ ïðè ïîäðû�âå àòîìíîãî çàðÿäà. Ïîñëå îñòûâàíèÿ îáðàçîâàâøå�ãîñÿ â öåíòðå âçðûâà ïëàçìåííîãî ñãóñòêà äî òåì�ïåðàòóðû íèæå 5 � 104 Ê ïðîèñõîäèò âîññòàíîâëå�íèå ýëåêòðîííûõ îáîëî÷åê èîíîâ è �îðìèðîâàíèå10 ÆÝÒÔ, âûï. 4 769



Ñ. Â. Øåâêóíîâ ÆÝÒÔ, òîì 139, âûï. 4, 2011ïëîòíîé íèçêîòåìïåðàòóðíîé ïëàçìû, îáëàäàþùåéõàðàêòåðíîé ñèëüíîé çàâèñèìîñòüþ ñâîéñòâ îò òåì�ïåðàòóðû è äèñêðåòíûìè ëèíèÿìè â ñïåêòðàõ èçëó�÷åíèÿ è ïîãëîùåíèÿ.Ïîñêîëüêó õàðàêòåðíîå âðåìÿ ðåëàêñàöèè âýëåêòðîííîé ïîäñèñòåìå íà äâà ïîðÿäêà ìåíüøå,÷åì â èîííîé, èîíèçàöèîííî-ðåêîìáèíàöèîííîåðàâíîâåñèå, îòâå÷àþùåå òåìïåðàòóðå ðàçîãðåâà,óñòàíàâëèâàåòñÿ ðàíüøå, ÷åì ïðîèçîéäåò ðàçëåòïëàçìåííîãî ñãóñòêà è óìåíüøåíèå ïëîòíîñòèïëàçìû. Çäåñü èìååò ìåñòî òîò æå ý��åêò èíåð�öèîííîãî óäåðæàíèÿ, ÷òî è â ýêñïåðèìåíòàõ ïîóïðàâëÿåìîìó òåðìîÿäåðíîìó ñèíòåçó, îäíàêî ïðèãîðàçäî ìåíüøèõ òåìïåðàòóðàõ. Îòíîñèòåëüíî íèç�êàÿ òåìïåðàòóðà îáåñïå÷èâàåò íåïîëíîå ðàçðóøåíèåîáîëî÷åê èîíîâ è ñîõðàíåíèå äèñêðåòíîãî ñïåêòðàýíåðãåòè÷åñêèõ óðîâíåé. Ýòî îáñòîÿòåëüñòâî ïîç�âîëÿåò ñîçäàòü èíâåðñíóþ çàñåëåííîñòü óðîâíåé èèñïîëüçîâàòü òàêóþ ïëàçìó êàê ðàáî÷óþ ñðåäó äëÿëàçåðîâ.×àñòè÷íî èîíèçîâàííûå ãàçû èñïîëüçóþòñÿ â êà�÷åñòâå ðàáî÷åé ñðåäû â ëàçåðàõ ñ ÿäåðíîé íàêà÷�êîé [6�10℄. Ñóùåñòâóþò ñèñòåìû ñ ãàçî�àçíûìè ðà�äèîàêòèâíûìè èñòî÷íèêàìè â âèäå òîíêîé �îëü�ãè, ðàçìåùàåìîé íà ñòåíêàõ ëàçåðíîé êþâåòû, ñèñ-òåìû íà àýðîçîëüíîì òîïëèâå, à òàêæå ñèñòåìûñ íàêà÷êîé ìåäëåííûìè íåéòðîíàìè, ïîëó÷àåìûìèîò âíåøíåãî ÿäåðíîãî ðåàêòîðà. Ñ ïîìîùüþ òàêèõóñòðîéñòâ ðåøàåòñÿ ïðîáëåìà ïðÿìîãî ïðåîáðàçîâà�íèÿ ÿäåðíîé ýíåðãèè â ýíåðãèþ êîãåðåíòíîãî ýëåê�òðîìàãíèòíîãî èçëó÷åíèÿ [11�13℄, îäíàêî òàêèì ñïî�ñîáîì óäàåòñÿ ïîñòðîèòü ëàçåðû, ðàáîòàþùèå òîëü�êî â èí�ðàêðàñíîì è âèäèìîì äèàïàçîíàõ äëèíâîëí. Äëÿ ïîëó÷åíèÿ êîðîòêîâîëíîâîãî êîãåðåíòíî�ãî èçëó÷åíèÿ íåîáõîäèìà âûñîêàÿ ïëîòíîñòü ýíåð�ãèè íàêà÷êè, êîòîðàÿ ìîæåò áûòü ïîëó÷åíà òîëüêîâ óñëîâèÿõ ÿäåðíîãî âçðûâà, ïðåâðàùàþùåãî ëàçåð�íî-àêòèâíóþ ñðåäó â ïëàçìó. Â ìîùíûõ èìïóëüñíûõóñòàíîâêàõ îäíîêðàòíîãî äåéñòâèÿ ïëîòíàÿ òåðìè�÷åñêè èîíèçîâàííàÿ ïëàçìà â êà÷åñòâå ðàáî÷åé ñðå�äû ëàçåðà ïîëó÷àåòñÿ ðàçîãðåâîì ýíåðãèåé ÿäåðíîãîâçðûâà ñ ïîñëåäóþùåé íàêà÷êîé ëàçåðíî-àêòèâíîãîâåùåñòâà çà ñ÷åò ýíåðãèè îñêîëêîâ ÿäåðíûõ ðåàêöèéäåëåíèÿ, ãàììà-èçëó÷åíèÿ èëè ïðîäóêòîâ ðåàêöèèòåðìîÿäåðíîãî ñèíòåçà [14�17℄. Â òàêèõ óñòðîéñòâàõâîçìîæíî ïîëó÷åíèå ñâåðõìîùíûõ èìïóëüñîâ ðåíò�ãåíîâñêîãî êîãåðåíòíîãî èçëó÷åíèÿ. Ïëàçìà â êà÷å�ñòâå ëàçåðíî-àêòèâíîé ñðåäû äîëæíà ñîäåðæàòü èî�íû, íå ëèøåííûå ñâîèõ ýëåêòðîííûõ îáîëî÷åê, ò. å.ñóùåñòâîâàòü ïðè îòíîñèòåëüíî íåâûñîêèõ òåìïåðà�òóðàõ. Ïðè ýòîì èîíû àòîìîâ ãåëèÿ, èìåÿ ìàññó,áëèçêóþ ê ìàññå íåéòðîíîâ, ñïîñîáíû îáåñïå÷èòü

íàèáîëåå áûñòðîå ïîãëîùåíèå è ïåðåäà÷ó ýíåðãèè îòïîòîêà áûñòðûõ íåéòðîíîâ, îáðàçóþùèõñÿ â òåðìî�ÿäåðíîé ðåàêöèè, ëàçåðíî-àêòèâíîìó âåùåñòâó.Â ýêñïåðèìåíòàõ ñ ïîäðûâîì ÿäåðíûõ çàðÿäîâ íàîñíîâå ðåàêöèé äåëåíèÿ èçîòîïîâ ïëóòîíèÿ [18; 19℄ëàçåðíî-àêòèâíàÿ ñðåäà ïîëó÷àåòñÿ áûñòðûì ðàçî�ãðåâîì äî ñîñòîÿíèÿ ïëàçìû ñïåöèàëüíûõ òâåðäî�òåëüíûõ ñòåðæíåé ñ ïîñëåäóþùèì áûñòðûì îñòû�âàíèåì ïëàçìû, ñîïðîâîæäàþùèìñÿ âîññòàíîâëåíè�åì ýëåêòðîííûõ îáîëî÷åê èîíîâ. Îñòûâàþùèé ïëàç�ìåííûé ñãóñòîê íå óñïåâàåò èçìåíèòü ñâîþ �îðìóè ïëîòíîñòü. Â ðåçóëüòàòå �îðìèðóåòñÿ îòíîñèòåëü�íî ïëîòíàÿ ïëàçìà ïðè òåìïåðàòóðàõ, èçìåðÿåìûõåäèíèöàìè ýëåêòðîíâîëüò.Â îòëè÷èå îò óñëîâèé âûñîêîòåìïåðàòóðíîéïëàçìû, ðåàëèçóåìûõ ïðè òåðìîÿäåðíîì ñèíòåçå,òåîðåòè÷åñêîå îïèñàíèå ïëàçìû ïðè òåìïåðàòóðàõïîðÿäêà íåñêîëüêèõ ýëåêòðîíâîëüò è ïëîòíîñòÿõ,ñðàâíèìûõ ñ ïëîòíîñòüþ ãàçîâ ïðè íîðìàëüíûõóñëîâèÿõ, ñîïðÿæåíî ñ íåîáõîäèìîñòüþ ó÷åòà ñèëü�íûõ ïðîñòðàíñòâåííûõ êîððåëÿöèé è êâàíòîâûõý��åêòîâ â ýëåêòðîííîé êîìïîíåíòå. Óñïåõ â òå�îðåòè÷åñêîì îïèñàíèè ñèëüíîíåèäåàëüíûõ ñèñòåìêâàíòîâûõ ÷àñòèö ìîæåò áûòü äîñòèãíóò íà ïóòèïðèìåíåíèÿ ìåòîäîâ êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâà�íèÿ ïîäîáíî òîìó, êàê ýòî ïðîèçîøëî äëÿ ñèñòåì,ïîä÷èíÿþùèõñÿ êëàññè÷åñêîé ñòàòèñòèêå. Íàèáîëåååñòåñòâåííîé äëÿ êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿîêàçûâàåòñÿ ïðåäëîæåííàÿ â øåñòèäåñÿòûå ãî�äû äâàäöàòîãî âåêà Ôåéíìàíîì �îðìóëèðîâêàêâàíòîâîé ìåõàíèêè â òåðìèíàõ èíòåãðàëîâ ïîòðàåêòîðèÿì [20℄. Íà ýòîé îñíîâå â ñî÷åòàíèèñ ìåòîäîì Ìîíòå-Êàðëî ðàñ÷åòà ìíîãîìåðíûõèíòåãðàëîâ ðàçâèâàåòñÿ ñîâðåìåííûé òåîðåòè�÷åñêèé ïîäõîä, ïîçâîëÿþùèé åäèíûì îáðàçîìab initio èññëåäîâàòü êîìïüþòåðíûìè ìåòîäàìèñèëüíîíåèäåàëüíûå ñèñòåìû êâàíòîâûõ ÷àñòèöïðè êîíå÷íûõ òåìïåðàòóðàõ. Íàðÿäó ñ êîëè÷å�ñòâåííûìè ðåçóëüòàòàìè, ïîëó÷àåìûìè ìåòîäîìèíòåãðàëîâ ïî òðàåêòîðèÿì, ñàìîñòîÿòåëüíûé èí�òåðåñ ïðåäñòàâëÿåò ñîâåðøåíñòâîâàíèå ìåòîäà êàêòàêîâîãî.Ïåðâûå ïîïûòêè ïðèìåíåíèÿ ìåòîäà èíòåãðàëîâïî òðàåêòîðèÿì ê èññëåäîâàíèþ ïëàçìû îòíîñÿòñÿ êñåðåäèíå ñåìèäåñÿòûõ ãîäîâ ïðîøëîãî âåêà [21�27℄.Â ðàáîòàõ [28; 29℄ ìåòîäîì èíòåãðàëîâ ïî òðàåêòî�ðèÿì èññëåäîâàíà òåðìè÷åñêàÿ óñòîé÷èâîñòü ýëåê�òðîííîé îáîëî÷êè àòîìà âîäîðîäà, â ðàáîòàõ [30; 31℄ïðèíöèïèàëüíî òî÷íàÿ ïðîöåäóðà âêëþ÷åíèÿ â �îð�ìàëèçì èíòåãðàëîâ ïî òðàåêòîðèÿì îáìåííîé ñèì�ìåòðèè ñ ó÷åòîì ñïèíîâîé ïåðåìåííîé ñ�îðìóëèðî�âàíà äëÿ äâóõýëåêòðîííîé ñèñòåìû, à â [32�35℄ îíà770



ÆÝÒÔ, òîì 139, âûï. 4, 2011 Ìîäåëèðîâàíèå òåðìè÷åñêîé èîíèçàöèè : : :ðàñïðîñòðàíåíà íà îáùèé ñëó÷àé ìíîãîýëåêòðîííûõñèñòåì. �àçâèòûé ìåòîä ïðèìåíåí äëÿ ìîäåëèðîâà�íèÿ ýëåêòðîííîé ïàðû â ñâÿçè ñ ïðîáëåìîé ýëåêò-ðèäîâ [36; 37℄, ðàññåÿíèÿ ïîçèòðîíîâ íà êëàñòåðàõàòîìîâ ãåëèÿ [38℄, òåðìè÷åñêîãî ðàçðóøåíèÿ ýëåêò-ðîííîé îáîëî÷êè èîíà áåðèëëèÿ [39℄, ïëîòíîé âîäî�ðîäíîé ïëàçìû [40�42℄ è ïëîòíîãî ýëåêòðîííîãî ãà�çà [43; 44℄.Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ìåòîäîì èíòåãðàëîâ ïî òðà�åêòîðèÿì èññëåäóåòñÿ ïëîòíàÿ ãåëèåâàÿ ïëàçìà â îá�ëàñòè ïàðàìåòðîâ, îòâå÷àþùåé ñóùåñòâåííî êâàíòî�âîìó õàðàêòåðó ïîâåäåíèÿ ýëåêòðîííîé êîìïîíåíòûè ñèëüíîé çàâèñèìîñòè ñòåïåíè èîíèçàöèè îò òåì�ïåðàòóðû. Íàðÿäó ñ ïîëó÷åíèåì êîíêðåòíûõ êîëè�÷åñòâåííûõ ðåçóëüòàòîâ äëÿ ïëàçìû îöåíèâàþòñÿâîçìîæíîñòè ïðèìåíÿåìîãî ïîäõîäà, àíàëèçèðóþò�ñÿ åãî òåîðåòè÷åñêèå îñíîâàíèÿ è íàïðàâëåíèÿ ñî�âåðøåíñòâîâàíèÿ.2. ÌÅÒÎÄ �ÀÑ×ÅÒÀ2.1. Áàçèñíûå �óíêöèèÏëàçìà ðàññìàòðèâàåòñÿ êàê íåóïîðÿäî÷åííàÿñèñòåìà, ñîñòîÿùàÿ èç âçàèìîäåéñòâóþùèõ ÿäåð,íåñóùèõ ïîëîæèòåëüíûé çàðÿä, è îòðèöàòåëüíûõýëåêòðîíîâ, íàõîäÿùèõñÿ â òåïëîâîì äâèæåíèè.ßäðà òðàêòóþòñÿ êàê êëàññè÷åñêèå ÷àñòèöû, à ýëåê�òðîíû � êàê íåðàçëè÷èìûå êâàíòîâûå ÷àñòèöû ñîñïèíîì 1/2. Îíè îïèñûâàþòñÿ ìåòîäàìè êâàíòîâîéñòàòèñòèêè â òåðìèíàõ èíòåãðàëîâ ïî òðàåêòîðèÿìÔåéíìàíà. Íà ñèñòåìó íàêëàäûâàþòñÿ ïåðèîäè÷å�ñêèå ãðàíè÷íûå óñëîâèÿ [45℄, èëè ìîäåëèðóåòñÿ ÿ÷åé�êà ñ ïîäâèæíûìè ãðàíèöàìè, ñîäåðæàùàÿ ÿäðî èäâà ýëåêòðîíà.�àâíîâåñíûå ñðåäíèå äîëæíû âû÷èñëÿòüñÿ âïðåäñòàâëåíèè ïîëíîãî íàáîðà ëèíåéíî íåçàâèñè�ìûõ âîëíîâûõ �óíêöèé. Ïðîöåäóðà ñèììåòðèçàöèèïî ïåðåñòàíîâêàì íàðóøàåò ëèíåéíóþ íåçàâèñè�ìîñòü �óíêöèé, îäíàêî, êàê ìîæíî ïîêàçàòü [46℄,ïðèìåíåíèå ïðîöåäóðû ñèììåòðèçàöèè íà îñíîâåîïåðàòîðîâ Þíãà ïîçâîëÿåò ïîñòðîèòü ïîëíûéíàáîð îðòîãîíàëüíûõ ñèììåòðèçîâàííûõ �óíêöèéäëÿ íåðàçëè÷èìûõ ÷àñòèö ñî ñïèíîì. Êàæäûéîïåðàòîð Þíãà ïîðîæäàåò áàçèñ íåïðèâîäèìîãîïðåäñòàâëåíèÿ ãðóïïû ïåðåñòàíîâîê è ñîîòâåò�ñòâóþùåå åìó ïîäïðîñòðàíñòâî ñèììåòðèçîâàííûõ�óíêöèé. Îáúåäèíåíèå âñåõ òàêèõ ïîäïðîñòðàíñòâîáëàäàåò ïîëíîòîé, à èõ áàçèñíûå �óíêöèè âçàèìíîîðòîãîíàëüíû [46℄.

2.2. Ñïèí è îáìåíÕîòÿ ãàìèëüòîíèàí íåðåëÿòèâèñòñêîé ñèñòåìûíåïîñðåäñòâåííî íå äåéñòâóåò íà ñïèíîâûå ïåðåìåí�íûå, ýíåðãèÿ ñèñòåìû ñóùåñòâåííî çàâèñèò îò ååñïèíîâîãî ñîñòîÿíèÿ ÷åðåç ïåðåñòàíîâî÷íóþ ñèììåò�ðèþ êîîðäèíàòíîé ÷àñòè âîëíîâîé �óíêöèè. Íåðàç�ëè÷èìîñòü �åðìèîíîâ òðåáóåò, ÷òîáû ïîëíàÿ âîë�íîâàÿ �óíêöèÿ ñèñòåìû áûëà àíòèñèììåòðè÷íîéïî îäíîâðåìåííîé ïåðåñòàíîâêå â ïàðå ñïèíîâûõ èêîîðäèíàòíûõ ïåðåìåííûõ. Ïðè ýòîì îòäåëüíî ïîñïèíîâûì è îòäåëüíî ïî êîîðäèíàòíûì ïåðåìåí�íûì âîëíîâàÿ �óíêöèÿ ìîæåò îáëàäàòü ñèììåòðèåéñëîæíîãî òèïà, íå ñâîäÿùåéñÿ ê ïðîñòîé ñèììåòðèèèëè àíòèñèììåòðèè. Ìîæíî ïîêàçàòü [46℄, ÷òî òàêî�ìó òðåáîâàíèþ óäîâëåòâîðÿþò âñå �óíêöèè â �îðìåáèëèíåéíûõ êîìáèíàöèé ñïèíîâûõ è êîîðäèíàòíûõ�óíêöèé, ïîëó÷åííûõ ñèììåòðèçàöèåé ñ ïîìîùüþîïåðàòîðîâ Þíãà ñî âçàèìíî òðàíñïîíèðîâàííûìèñõåìàìè. Â ñëó÷àå ÷àñòèö ñî ñïèíîì 1/2 ñîñòîÿíèþ,ÿâëÿþùåìóñÿ ñîáñòâåííîé �óíêöèåé îïåðàòîðà êâà�äðàòà ñïèíà, îäíîçíà÷íî ñîîòâåòñòâóåò îïðåäåëåí�íàÿ ñõåìà Þíãà ñïèíîâîé ÷àñòè è äóàëüíàÿ åé ñõåìàÞíãà êîîðäèíàòíîé ÷àñòè âîëíîâîé �óíêöèè. �å�çóëüòàò äåéñòâèÿ ãàìèëüòîíèàíà íà êîîðäèíàòíûåïåðåìåííûå ñóùåñòâåííî çàâèñèò îò òèïà ïåðåñòà�íîâî÷íîé ñèììåòðèè êîîðäèíàòíîé ÷àñòè, êîòîðàÿ,â ñâîþ î÷åðåäü, îïðåäåëÿåòñÿ ñïèíîâûì ñîñòîÿíèåìñèñòåìû. 2.3. Ìàòðè÷íûå ýëåìåíòûÏîëíàÿ âîëíîâàÿ �óíêöèÿ ñèñòåìû N íåðàç�ëè÷èìûõ êâàíòîâûõ ÷àñòèö çàâèñèò îò êîîðäèíàò�íûõ fxig è ñïèíîâûõ f�ig ïåðåìåííûõ. Ñîáñòâåííàÿ�óíêöèÿ îïåðàòîðîâ êîîðäèíàò, ïðîåêöèè ñïèíà èêâàäðàòà ñïèíà îïðåäåëÿåòñÿ ñîîòâåòñòâóþùèìè íà�áîðàìè ñîáñòâåííûõ çíà÷åíèé frig, fmig è S(S+1): (S; fmig; frig; f�ig; fxig): (1)Ìîæíî ïîêàçàòü [32; 33℄, ÷òî ñóììèðîâàíèå äèàãî�íàëüíûõ ýëåìåíòîâ ìàòðèöû ïî ñîáñòâåííûì çíà÷å�íèÿì fmig, frig, S(S+1), íå ñâÿçàííûì ïåðåñòàíîâ�êàìè P̂n â ïîñëåäîâàòåëüíîñòÿõ fmig è frig, ïðèâî�äèò ê ñòàòèñòè÷åñêîé ñóììå âèäàZ =XS (2S + 1)Xn WS(P̂n)�� Z dNrhfrigj exp(��Ĥ)jP̂nfrigi; (2)ãäå WS(P̂n) � êîìáèíàòîðíûå êîý��èöèåíòû. Ñëå�äóÿ Ôåéíìàíó [20℄, ìîæíî çàïèñàòü ìàòðè÷íûå ýëå�771 10*



Ñ. Â. Øåâêóíîâ ÆÝÒÔ, òîì 139, âûï. 4, 2011ìåíòû hfrigj exp(��Ĥ)jP̂nfrigi â (2) â âèäå êîíòè�íóàëüíûõ èíòåãðàëîâ ïî âèðòóàëüíûì òðàåêòîðèÿì~R(t) â 3N -ìåðíîì ïðîñòðàíñòâå, ñîåäèíÿþùèì òî÷�êè R(1) = frig è R(n) = P̂nfrig:Z =XS (2S + 1) Z dRXn WS(P̂n)�� R(n)ZR(1) exp� i~��h ~R(t)i�� D ~R(t); (3)ãäå ��h ~R(t)i� � �óíêöèîíàë äåéñòâèÿ íà òðàåêòî�ðèè ~R(t) ñ òî÷íîñòüþ äî �îðìàëüíîé çàìåíû âðåìå�íè t íà ìíèìóþ îáðàòíóþ òåìïåðàòóðó: t ! �i~�.Êîíåö ëþáîé òðåõìåðíîé âèðòóàëüíîé òðàåêòîðèèri(t) ÿâëÿåòñÿ íà÷àëîì äðóãîé òðàåêòîðèè � îáðàçó�åòñÿ êîëüöåâàÿ ñòðóêòóðà, òîïîëîãè÷åñêè ïîäîáíàÿãðà�ó ïåðåñòàíîâêè P̂n [32; 33℄.Êîíòèíóàëüíûé èíòåãðàë îïðåäåëÿåòñÿ êàê ïðå�äåëüíûé ìíîãîìåðíûé èíòåãðàë [20; 47℄:Z dR R(n)ZR(1) exp� i~��h ~R(t)i�� D ~R(t) == limM!1�Mm02��~2�3NM=2 Z dR(1) Z dR(2) : : :: : : dR(M) exp� i~� (R(1); : : : ; R(M))� ; (4)ãäåR(k) � fri(k)g = ~R(kt=M); k = 1; 2; 3; : : : ;M;dR = dr1dr2dr3 : : : drM � dNr;à äåéñòâèå �(R(1); R(2); : : : ; R(M)) âû÷èñëÿåòñÿ íàëîìàíîé, ñîåäèíÿþùåé òî÷êè R(1); R(2); : : : ; R(M).2.4. Ñòàòèñòè÷åñêàÿ ñóììàÏîëíûé íàáîð ëèíåéíî íåçàâèñèìûõ ñèììåò�ðèçîâàííûõ ïî ïåðåñòàíîâêàì âîëíîâûõ �óíêöèéñòðîèòñÿ çàïèñüþ ïîëíîé âîëíîâîé �óíêöèè íåðå�ëÿòèâèñòñêèõ ÷àñòèö â âèäå áèëèíåéíîé êîìáè�íàöèè ñïèíîâûõ �nJ(S; fmig; f�ig) è êîîðäèíàòíûõfkJ (S; frig; fxig) âîëíîâûõ �óíêöèé, ñèììåòðèçîâàí�íûõ þíãîâñêèìè îïåðàòîðàìè ñî âçàèìíî òðàíñïî�íèðîâàííûìè ñõåìàìè Þíãà è ðàçëè÷íûìè n- èk-ðàçìåùåíèÿìè àðãóìåíòîâ â êëåòêàõ ñõåì Þíãà[48℄. Ñóììèðóÿ äèàãîíàëüíûå ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû

Z dNrhS; fmig; frigjF̂ jS; fmig; frigi == N ! Xf�i=�1=2g �̂(S; fmig; f�ig)��Xn;k bnk�nJ (S; fmig; f�ig)�� Z dNr Z dNxf(frig; fxig)F̂ fkJ (S; frig; fxig) (5)ïî frig è fmig, íå ñâÿçàííûì ïåðåñòàíîâêàìè, à òàê�æå ïî S, ïîëó÷àåì ñëåä îïåðàòîðà F̂ = exp(��Ĥ),ò. å. ñòàòèñòè÷åñêóþ ñóììó ñèñòåìû [32; 33℄:Z =XS (2S + 1)0� Xf�i=�1=2g ~�(S; fmig; f�ig) ��Xnk bnk�nJ(S; fmig; f�ig)!G(Ĵ(S)) ==XS (2S + 1) ~WSG(Ĵ(S)); (6)ãäå Ĵ(S) � îïåðàòîðû ñèììåòðèè Þíãà,~WS = Xf�i=�1=2g �̂(S; fmig; f�ig)��Xnk bnk�nJ (S; fmig; f�ig) (7)� âåñîâûå êîý��èöèåíòû, àG(P̂k) = Z dNr Z dNx f�(frig; fxig)�� F̂ f(frig; P̂kfxig): (8)Ìîæíî ïîêàçàòü [32; 33℄, ÷òî ñòàòèñòè÷åñêàÿ ñóììàìîæåò áûòü çàïèñàíà â âèäåZ = 1N !XS (2S + 1) SXn (�1)(n) Z dNrhfrig �� j exp(��Ĥ)jP̂nfrigi; (9)ãäå èíäåêñ ¾S¿ ó çíàêà ñóììû îçíà÷àåò, ÷òî ñóì�ìèðîâàíèå ïðîâîäèòñÿ ïî âñåì ïåðåñòàíîâêàì P̂n,ñîäåðæàùèìñÿ â îïåðàòîðå ñèììåòðèè Þíãà, îòâå�÷àþùåì ñïèíó S, à (n) � ñóììà ÷åòíîñòåé ïåðå�ñòàíîâîê â ñòîëáöàõ ñõåìû Þíãà. Êàæäîé ïåðåñòà�íîâêå P̂n îäíîçíà÷íî ñîîòâåòñòâóåò îïðåäåëåííûéîðèåíòèðîâàííûé ãðà�, ñîñòîÿùèé èç îòäåëüíûõ öè�êëîâ, ïðåäñòàâëÿþùèõ öèêëè÷åñêèå ïåðåñòàíîâêè.�åäóêöèÿ ê íåìûì (ñ íåíóìåðîâàííûìè âåðøèíà�ìè) ãðà�àì îñóùåñòâëÿåòñÿ ÷èñëåííî íà êîìïüþòå�ðå: ãðà�û, îòâå÷àþùèå ïåðåñòàíîâêàì îäíîãî è òîãî772



ÆÝÒÔ, òîì 139, âûï. 4, 2011 Ìîäåëèðîâàíèå òåðìè÷åñêîé èîíèçàöèè : : :æå êëàññà, ñ ãðà�îì-ïðåäñòàâèòåëåì äàííîãî êëàññà�̂f�ig, ãäå f�ig = �1; �2; �3; : : : ; �N , à �i � êîëè÷åñòâîöèêëîâ äëèíîé i, ãðóïïèðóþòñÿ ñ îáùèì ìíîæèòå�ëåì !S(f�ig):Z = 1N !XS (2S + 1)Xf�ig!S(f�ig)�� Z dNrhfrigj exp(��Ĥ)j�̂f�igfrigi == 1N ! Xf�ig!(f�ig) Z dNr �� hfrigj exp(��Ĥ)j�̂f�igfrigi; (10)ãäå !(f�ig) =XS (2S + 1)!S(f�ig)� ñóììà ïî âñåì ñïèíîâûì ñîñòîÿíèÿì.Äëÿ ÷èñëåííîãî ðàñ÷åòà ìàòðè÷íûå ýëåìåíòûïîä çíàêîì èíòåãðàëà â âûðàæåíèè (10) çàïèñûâà�þòñÿ â �îðìå èíòåãðàëîâ ïî òðàåêòîðèÿì Ôåéíìà�íà â èõ äîïðåäåëüíîé �îðìå [20℄. Ïîñëå ýòîãî ñòàòè�ñòè÷åñêàÿ ñóììà ãåëèåâîé ïëàçìû, ñîñòîÿùåé èç Nnÿäåð, èìåþùèõ ìàññó mn, è N = 2Nn ýëåêòðîíîâ ñìàññîé me ïðèíèìàåò âèäZ = limM!1 1Nn! � h22�mnkBT ��3Nn=2 �� 1N ! � meM2��~2�3MN=2Xf�ig!(f�ig) ZV : : :: : : ZV exp8<:� NXk=1 MXj=1 meM2�~2 (rjk � rj�1k )2� �M �� MXj=1 "� NXk=1 e'(rjk) + NXl<k=2 e2jrjk � rjl j �� NXk=1 NnXl=1 2e2jrjk � rlj#� � "NnXk=1 2e'(rk) ++ NnXl<k=2 4e2jrk � rlj#) dr1 : : : drNndr11 : : : dr1N : : :: : : drM1 : : : drMN : (11)Çäåñü è äàëåå èñïîëüçîâàíî îáîçíà÷åíèå rjk � rk(j).Â âûðàæåíèè (11) ïðåäïîëàãàåòñÿ óñëîâèå ñöåïëå�íèÿ òðàåêòîðèé Ôåéíìàíà äëÿ ýëåêòðîíîâ, r0k == �̂f�igfrMk g, îïåðàòîð �̂f�ig ïðîâîäèò ïåðåñòàíîâ�êó â ðÿäó N óïîðÿäî÷åííûõ ýëåìåíòîâ, frMk g �� rM1 ; rM2 ; : : : ; rMN , à f�ig � �1; �2; : : : ; �N � ìíîãî�ìåðíûé èíäåêñ, çàäàþùèé êîíêðåòíîå îáúåäèíåíèå

N òðàåêòîðèé â öèêëû (�i öèêëîâ äëèíîé â i òðà�åêòîðèé), e � ýëåìåíòàðíûé çàðÿä, '(r) � ïîòåíöè�àë âíåøíåãî ýëåêòðè÷åñêîãî ïîëÿ, M � êîëè÷åñòâîçâåíüåâ ëîìàíîé, ïðåäñòàâëÿþùåé �åéíìàíîâñêóþòðàåêòîðèþ, rjk � êîîðäèíàòà j-é âåðøèíû k-é òðà�åêòîðèè, rk � êîîðäèíàòà k-ãî ÿäðà àòîìà ãåëèÿ.Ñóììèðîâàíèå â (13) ïðîâîäèòñÿ ïî âñåì âàðèàíòàìñöåïëåíèÿ íåíóìåðîâàííûõ òðàåêòîðèé f�ig ñ óñëî�âèåì PNi=1 i�i = N . Ìíîæèòåëü� h22�mnkBT ��3Nn=2 = ��3Nnn ;ãäå �n � òåïëîâàÿ äëèíà âîëíû ÿäåð àòîìîâ ãå�ëèÿ, ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ðåçóëüòàò èíòåãðèðîâàíèÿïî èìïóëüñàì ÿäåð.2.5. �àñ÷åò ðàâíîâåñíûõ ñðåäíèõÍà îñíîâå ñòàòèñòè÷åñêîé ñóììû â �îðìå (11) ïî�ëó÷àþòñÿ ñëåäóþùèå âûðàæåíèÿ äëÿ êàíîíè÷åñêèõñðåäíèõ êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè ýëåêòðîííîé ïîäñè�ñòåìû [41℄,hKi = 32MNkBT ��* NXk=1 MXj=1 meM2�2~2 (rjk � rj�1k )2+ ; (12)ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè ïëàçìû ïðè '(r) = 0,hUi = * 1M MXj=1 " NXl<k=2 e2jrjk � rj�1l j �� NXk=1 NnXl=1 2e2jrjk � rlj#+ NnXl<k=2 4e2jrk � rlj+ ; (13)è äàâëåíèÿ â ïëàçìå [42℄,p = NnkBTV + MNkBTV ++ 13V *� NXk=1 MXj=1 meM�2~2 (rjk � rj�1k )2 �� 1M MXj=1 "� NXl<k=2 e2jrjk�rjl j+ NXk=1 NnXl=1 2e2jrjk � rlj#++ NnXl<k=2 4e2jrk � rlj+ ; (14)ãäå V � îáúåì ñèñòåìû. Çäåñü è íèæå h: : : i îçíà÷à�åò êàíîíè÷åñêîå óñðåäíåíèå â ïðîñòðàíñòâå êîîðäè�773



Ñ. Â. Øåâêóíîâ ÆÝÒÔ, òîì 139, âûï. 4, 2011íàò ÿäåð frlg, �åéíìàíîâñêèõ òðàåêòîðèé ýëåêòðî�íîâ frjkg è ðàçëè÷íûõ ñïîñîáîâ èõ ñöåïëåíèÿ f�ig ñ�óíêöèåé ðàñïðåäåëåíèÿ�(frjkg; frlg; f�ig;�) // exp8<:� NXk=1 MXj=1 meM2�~2 (rjk � rj�1k )2 �� �M MXi=1 " NXl<k=2 e2jrjk � rjl j � NXk=1 NnXl=1 2e2jrjk � rlj#�� � " NnXl<k=2 4e2jrk � rlj#) (15)è òåìè æå óñëîâèÿìè ñöåïëåíèÿ òðàåêòîðèé, ÷òî èâ (11).Íåòðóäíî âèäåòü, ÷òî â ñèñòåìàõ ÷àñòèö ñ êóëî�íîâñêèì âçàèìîäåéñòâèåì, ê êîòîðûì îòíîñèòñÿ èãåëèåâàÿ ïëàçìà, ñïðàâåäëèâî òîæäåñòâîp = NnkBTV + 23V �hKi+ 12 hUi� : (16)Â îáùåì ñëó÷àå ñèñòåìû, ñîñòîÿùåé èç N êâàíòî�âûõ è Nn êëàññè÷åñêèõ ÷àñòèö, ñ ïðîèçâîëüíûì ïî�òåíöèàëîì "lk(r) âçàèìîäåéñòâèÿ l-é è k-é êâàíòî�âûõ ÷àñòèö, ïîòåíöèàëîì Ellk(r) âçàèìîäåéñòâèÿ l-éè k-é êëàññè÷åñêèõ ÷àñòèö, ïîòåíöèàëîì �lk(r) âçàè�ìîäåéñòâèÿ l-é êëàññè÷åñêîé è k-é êâàíòîâîé ÷àñòèö�îðìóëà (16) ïðèíèìàåò âèä [42℄p = NnkBTV + 23V (hKi � hKviri) ; (17)ãäåKvir = 12M MXj=1 " NXl<k=2 jrjl � rjkj"0lk(jrjl � rjkj) ++ NXk=1 NnXl=1 jrjk � rlj�0lk(jrjk � rlj)#++ 12 " NnXl<k=2 jrl � rkj(Ellk)0(jrl � rk j)# (18)� âèðèàëüíûé ýñòèìàòîð, à øòðèõè îçíà÷àþò ïðî�èçâîäíûå ïî ðàññòîÿíèÿì ìåæäó ÷àñòèöàìè. Òîëüêîåñëè îòñóòñòâóþò ãðàíèöû (p = 0) è â ñèñòåìå íåòñâîáîäíûõ êëàññè÷åñêèõ ÷àñòèö èëè èìååòñÿ òîëü�êî îäíà íåïîäâèæíàÿ êëàññè÷åñêàÿ ÷àñòèöà, èç (20)ñëåäóåò hKi = h ~Kviri [42℄, ãäå

~Kvir = 12M MXj=1 " NXl<k=2 jrjl � rjkj"0lk(jrjl � rjkj)#++ NXk=1 NnXl=1 jrjk � rlj�0lk(jrjk � rlj)# : (19)Ýòî îçíà÷àåò, ÷òî ðàñ÷åò êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè ÷å�ðåç âèðèàëüíûé ýñòèìàòîð (18) äîïóñòèì òîëüêî ïðèíóëåâîì äàâëåíèè, ò. å. â ïðîñòðàíñòâåííî-íåîãðàíè-÷åííûõ ñèñòåìàõ; íî òàêèå ñèñòåìû ñ êîíå÷íûìè ïî�òåíöèàëàìè âçàèìîäåéñòâèÿ ïðè êîíå÷íûõ òåìïåðà�òóðàõ íåóñòîé÷èâû, à èõ ñòàòèñòè÷åñêèå ñóììû ðàñ�õîäÿòñÿ. Ïîýòîìó, ñòðîãî ãîâîðÿ, êèíåòè÷åñêàÿ ýíåð�ãèÿ êâàíòîâûõ ÷àñòèö äîëæíà ðàññ÷èòûâàòüñÿ ÷åðåçèñõîäíûé ýñòèìàòîð (12). Ïðîáëåìà ñîñòîèò â ðàñ�õîäèìîñòè äèñïåðñèè ýòîãî ýñòèìàòîðà è, êàê ñëåä�ñòâèå, â ðîñòå �ëóêòóàöèîííûõ ïîãðåøíîñòåé ïðèáîëüøèõ M (ïðè íèçêèõ òåìïåðàòóðàõ).Â ïðåäñòàâëåííîé ðàáîòå äëÿ ðàñ÷åòà êèíåòè÷å�ñêîé ýíåðãèè íàðÿäó ñ ýñòèìàòîðîì (12) ïðèìåíÿëñÿàëüòåðíàòèâíûé ïîäõîä, îñíîâàííûé íà èñïîëüçîâà�íèè ñòàòèñòè÷åñêîãî àíñàìáëÿ ñ ïîäâèæíûìè ãðàíè�öàìè. Èç (17) âèäíî, ÷òî êèíåòè÷åñêàÿ ýíåðãèÿ êâàí�òîâûõ ÷àñòèö hKi ìîæåò áûòü ðàññ÷èòàíà ÷åðåç âè�ðèàëüíûé ýñòèìàòîð hKviri, åñëè èçâåñòíî äàâëåíèåp â ñèñòåìå. Âìåñòî ðàñ÷åòà äàâëåíèÿ ìîæíî ïðè�ìåíèòü ñòàòèñòè÷åñêèé àíñàìáëü, â êîòîðîì äàâëå�íèå ÿâëÿåòñÿ âõîäíûì ïàðàìåòðîì. Â òàêîì àíñàì�áëå îáúåì ñèñòåìû íå �èêñèðîâàí, à �ëóêòóèðóåòâ ñîîòâåòñòâèè ñ ðàâíîâåñíîé �óíêöèåé ðàñïðåäåëå�íèÿ. �àñ÷åò îñíîâàí íà ïîëó÷åííîì â ðàáîòå [42℄ âû�ðàæåíèè äëÿ ïîëíîé êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè òðàíñëÿ�öèîííîãî äâèæåíèÿ â ñìåøàííîé ñèñòåìå êâàíòîâûõè êëàññè÷åñêèõ ÷àñòèö â èçîòåðìî-èçîáàðè÷åñêîì(NpT ) ñòàòèñòè÷åñêîì àíñàìáëå:hKtotiNpT = hKviriNpT + 32(phV iNpT � kBT ): (20)Äëÿ ïîäñèñòåìû êâàíòîâûõ ÷àñòèö �îðìóëà (20)ïðèíèìàåò âèähKiNpT = hKviriNpT + 32(phV iNpT � kBT )�� 32NnkBT; (21)ãäå h: : : iNpT îçíà÷àåò óñðåäíåíèå â èçîòåðìî-èçî-áàðè÷åñêîì ñòàòèñòè÷åñêîì àíñàìáëå ñ ðàâíîâåñíîé�óíêöèåé ðàñïðåäåëåíèÿ [49℄��frjig; frlg; f�ig;�; p� // exp(��pV )��frjig; frlg; f�ig;�� : (22)774



ÆÝÒÔ, òîì 139, âûï. 4, 2011 Ìîäåëèðîâàíèå òåðìè÷åñêîé èîíèçàöèè : : :Èç ñðàâíåíèÿ �îðìóë (17) è (21) âèäíî, ÷òî ïå�ðåõîä èç êàíîíè÷åñêîãî â èçîòåðìî-èçîáàðè÷åñêèéñòàòèñòè÷åñêèé àíñàìáëü ñ óñëîâèåì V = hV iNpTñîïðîâîæäàåòñÿ äîáàâëåíèåì â êèíåòè÷åñêóþ ýíåð�ãèþ ñëàãàåìîãî kBT=V , êîòîðîå ÿâëÿåòñÿ âûðàæå�íèåì èçâåñòíîãî ý��åêòà íåýêâèâàëåíòíîñòè ñòàòè�ñòè÷åñêèõ àíñàìáëåé äëÿ íåìàêðîñêîïè÷åñêèõ ñè�ñòåì [50℄.Íàðÿäó ñ (12), �îðìóëà (21) èñïîëüçîâàëàñü äëÿðàñ÷åòà êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè òàì, ãäå �ëóêòóàöèè(12) íå ïîçâîëÿþò ïîëó÷èòü íàäåæíûå êîëè÷åñòâåí�íûå äàííûå. Ïîäðîáíûé ñðàâíèòåëüíûé àíàëèç ýòèõäâóõ ñïîñîáîâ íà ïðèìåðå âîäîðîäíîé ïëàçìû ïðåä�ñòàâëåí â ðàáîòå [42℄. ×èñëåííàÿ ïðîâåðêà ïðîäåìîí�ñòðèðîâàëà õîðîøåå êîëè÷åñòâåííîå ñîãëàñèå ìåæäóäàííûìè, ïîëó÷åííûìè îáîèìè ìåòîäàìè.Âûïîëíåíû ÷èñëåííûå ðàñ÷åòû êàê äëÿ ïëàç�ìû ñ ïåðèîäè÷åñêèìè ãðàíè÷íûìè óñëîâèÿìè, òàêè äëÿ îòäåëüíîãî àòîìà ãåëèÿ. Â ïîñëåäíåì ñëó�÷àå, îòâå÷àþùåì ÿ÷åéêîâîé ìîäåëè ïëàçìû, ÿäðîàòîìà �èêñèðîâàëîñü â öåíòðå ñ�åðè÷åñêîé ïîëî�ñòè, îáúåì êîòîðîé Vell �ëóêòóèðîâàë â ñîîòâåò�ñòâèè ñ ðàâíîâåñíîé �óíêöèåé ðàñïðåäåëåíèÿ. Äàâ�ëåíèå p� â ýòèõ óñëîâèÿõ ïåðåñ÷èòûâàëîñü ê äàâ�ëåíèþ â ïëàçìå â óñëîâèÿõ íå�èêñèðîâàííûõ ÿäåðïî �îðìóëå p = p� + kBT=hVelliNpT , ñïðàâåäëèâîéäëÿ ÿ÷åéêîâîé ìîäåëè ïëàçìû. Â ÿ÷åéêîâîé ìîäå�ëè âåñü îáúåì ïëàçìû ñ÷èòàåòñÿ ðàçäåëåííûì íàÿ÷åéêè ñ ïîäâèæíûìè ãðàíèöàìè, ïðè÷åì â êàæ�äóþ ÿ÷åéêó ïîìåùàåòñÿ îäíî ÿäðî àòîìà ãåëèÿ èäâà áëèæàéøèõ ýëåêòðîíà. Âíóòðè ÿ÷åéêè ÷àñòèöûâçàèìîäåéñòâóþò îáû÷íûì îáðàçîì è ÿâíî ó÷èòûâà�åòñÿ îáìåí. Ïðÿìîå ýëåêòðîñòàòè÷åñêîå âçàèìîäåé�ñòâèå è îáìåí ìåæäó ÷àñòèöàìè, ïðèíàäëåæàùèìèðàçëè÷íûì ÿ÷åéêàì, îïèñûâàþòñÿ â �îðìå ìåõàíè�÷åñêîãî êîíòàêòà ìåæäó ÿ÷åéêàìè, ìåòîäîì èçîòåð�ìî-èçîáàðè÷åñêîãî ñòàòèñòè÷åñêîãî àíñàìáëÿ. �àç�íèöà â ñâîáîäíîé ýíåðãèè �åëüìãîëüöà �F ìåæäóìàêðîñêîïè÷åñêèìè ñèñòåìàìè îáúåìîì V , ðàçáè�òûì íà n ! 1 ÿ÷ååê îáúåìîì V iell � �iV êàæäàÿ ñ�èêñèðîâàííûìè è íå�èêñèðîâàííûìè ÿäðàìè âíó�òðè íèõ âûðàæàåòñÿ, ñ ó÷åòîì íåðàçëè÷èìîñòè ÷àñ�òèö â ÿ÷åéêàõ, ÷åðåç ñòàòèñòè÷åñêóþ ñóììóQH = 1n!�3ngr nYi=1 V ielläâèæåíèÿ ãðóïï ÷àñòèö âíóòðè ìàêðîñêîïè÷åñêîãîîáúåìà V =Pni=1 V iell:�F (n; V; f�ig; T ) = �kBT lnQH == kBT "ln �n!�2ngr �� nXi=1 ln �i � n lnV # ; (23)

ãäå �gr = h=p2�mgrkBT � òåïëîâàÿ äëèíà âîëíûäå Áðîéëÿ ãðóïïû ÷àñòèö êàê öåëîãî, çàêëþ÷åííûõâ ÿ÷åéêó, mgr � åå ìàññà. Â ñîîòâåòñòâèè ñ âûðà�æåíèåì (23) äîïîëíèòåëüíîå äàâëåíèå â ìàêðîñêî�ïè÷åñêîé ñèñòåìå, îáóñëîâëåííîå äâèæåíèåì ÿäåð,íå çàâèñèò îò ñïîñîáà ðàçáèåíèÿ íà ÿ÷åéêè f�ig èðàâíîp� p� = ���F (n; V; f�ig; T )�V = nkBTV : (24)Â óñëîâèÿõ ïîäâèæíûõ ãðàíèö ÿ÷ååê èõ ñðåäíèå îáú�åìû ñîâïàäàþò, hV ielliNpT � hVelliNpT , è (24) ïðè�íèìàåò âèä p� p� = kBT 1hVelliNpT ; (25)ãäå hVelliNpT = V=n � ñðåäíèé îáúåì ÿ÷åéêè â óñëî�âèÿõ íå�èêñèðîâàííûõ ÿäåð è äàâëåíèÿ p, à òàêæå�èêñèðîâàííûõ ÿäåð è äàâëåíèÿ p� â ñèñòåìå.Ïðè ìîäåëèðîâàíèè ñ ïåðèîäè÷åñêèìè ãðàíè÷�íûìè óñëîâèÿìè ðàñ÷åò ýëåêòðîñòàòè÷åñêèõ âçàè�ìîäåéñòâèé ïðîâîäèëñÿ ìåòîäîì áëèæàéøåãî îáðà�çà [45℄. Ôëóêòóàöèîííûå èçìåíåíèÿ îáúåìà ÿ÷åéêèïåðèîäè÷íîñòè ñîïðîâîæäàëèñü ïðîïîðöèîíàëüíû�ìè ìàñøòàáíûìè ïðåîáðàçîâàíèÿìè òåêóùèõ çíà÷å�íèé äåêàðòîâûõ êîîðäèíàò âñåõ ÷àñòèö è âåðøèíâèðòóàëüíûõ òðàåêòîðèé. Ôàêòè÷åñêè ïðîâîäèòñÿçàìåíà ïåðåìåííûõ, îòâå÷àþùàÿ ïåðåõîäó èç ïðî�ñòðàíñòâàR = �r1; : : : ; rNn ; r11; : : :: : : ; r1N ; : : : ; rM1 ; : : : ; rMN ; V �â ïðîñòðàíñòâî ïåðåìåííûõ� = �x1; : : : ;xNn ;x11; : : : ;x1N ; : : :: : : ; xM1 ; : : : ;xMN ; V � �� � r1V 1=3 ; : : : ; rNnV 1=3 ; r11V 1=3 ; : : : ; r1NV 1=3 ; : : : ;: : : ; rM1V 1=3 ; : : : ; rMNV 1=3 ; V � :Â �-ïðîñòðàíñòâå �óíêöèÿ ðàñïðåäåëåíèÿ (22) ïðè�íèìàåò âèä~�(fxjkg; fxlg; V; f�ig;�; p) == V Nn+MN�(frjkg; frlg; V; f�ig;�; p) == expn�� hpV+�(fxjkg; fxlg; V; f�ig;�; p)io ; (26)ãäå ìíîæèòåëü V Nn+MN ÿâëÿåòñÿ ÿêîáèàíîì ïåðå�õîäà èç R-ïðîñòðàíñòâà â �-ïðîñòðàíñòâî, à775



Ñ. Â. Øåâêóíîâ ÆÝÒÔ, òîì 139, âûï. 4, 2011�(fxjkg; fxlg; V; f�ig;�; p) �� V 2=3 NXk=1 MXj=1 meM2�2~2 (xjk � xj�1k )2 �� Nn +MN� ln� VV0�+ V �1=3 �� 24 1M MXj=1 " NXl<k=1 e2jxjk � xjl j � NXk=1 NnXl=1 2e2jxjk � xlj# ++ NnXl<k=1 4e2jxk � xlj# � V 2=3Q(fxjkg; f�ig)�� Nn +MN� ln� VV0�+ V �1=3U(fxjkg; fxlg) (27)ñ V0 = 1. Â ÷èñëåííîì ìîäåëèðîâàíèè ìàðêîâñêî�ãî ñëó÷àéíîãî ïðîöåññà èçìåíåíèå îáúåìà ñèñòåìû,Va ! Vb, çà îäèí øàã ðàçûãðûâàëîñü ñ âåðîÿòíîñòüþW (Va; Vb) = min ~�(fxjkg; fxlg; Vb; f�ig;�; p)~�(fxjkg; fxlg; Va; f�ig;�; p) ; 1! ;äëÿ ðàñ÷åòà êîòîðîé òðåáóåòñÿ âû÷èñëèòü ðàçíîñòüçíà÷åíèé âûðàæåíèÿ (27) äëÿ äâóõ çíà÷åíèé îáú�åìà:�� = (V 2=3b � V 2=3a )Q(fxjkg; f�ig;�)�� Nn +MN� ln�VbVa�++ (V �1=3b � V �1=3a )U(fxjkg; fxlg): (28)Øàã ïî èçìåíåíèþ îáúåìà ïðè �èêñèðîâàííûõx1; : : : ;xNn ;x11; : : : ;xN1 ; : : : ;xM1 ; : : : ;xMN �àêòè÷åñ-êè îçíà÷àåò ìàñøòàáíîå ïðåîáðàçîâàíèå êîîðäèíàòâñåõ ÷àñòèö è âèðòóàëüíûõ òðàåêòîðèé â (Vb=Va)1=3ðàç.2.6. Ñóììèðîâàíèå äèàãðàìì âèðòóàëüíûõòðàåêòîðèé×èñëåííûé ðàñ÷åò óïðàâëÿþùèõ òàáëèö âåñî�âûõ êîý��èöèåíòîâ !(f�ig) ïðÿìûì ñóììèðîâàíè�åì âñåõ ïåðåñòàíîâîê, ñîäåðæàùèõñÿ â îïåðàòîðåñèììåòðèèÞíãà, âîçìîæåí òîëüêî äëÿ ìàëûõ ÷èñåë÷àñòèö (N < 10), òàê êàê íåîáõîäèìûé îáúåì âû÷èñ�ëåíèé ðàñòåò áûñòðåå, ÷åì N !. Â ðàáîòå [40℄ ýòî îãðà�íè÷åíèå ñíÿòî çàìåíîé ïðÿìîãî ñóììèðîâàíèÿ ïî ïå�ðåñòàíîâêàì ðàñ÷åòîì â êîíå÷íûõ ñëó÷àéíûõ âûáîð�êàõ. Îñóùåñòâëÿåòñÿ áëóæäàíèå ïî êëàññàì ïåðåñòà�íîâîê. Â êàæäîì òàêîì êëàññå ñëó÷àéíàÿ ðàâíîâå�ðîÿòíàÿ âûáîðêà ïåðåñòàíîâîê ïðîâîäèòñÿ èç ìíî�æåñòâà âñåõ ïåðåñòàíîâîê P̂n ñ ïðîâåðêîé óñëîâèÿ

èõ îäíîâðåìåííîé ïðèíàäëåæíîñòè äàííîìó êëàñ�ñó f�ig è þíãîâñêîìó îïåðàòîðó Ĵ(S). Ïåðåñòàíîâ�êà, â çàâèñèìîñòè îò åå ÷åòíîñòè, ïîëó÷àåò âåñîâîéêîý��èöèåíò �S;f�ig(n) = �S(n) = �1, åñëè îáà óñëî�âèÿ âûïîëíåíû, è �S;f�ig(n) = 0, åñëè õîòÿ áû îäíîèç óñëîâèé íàðóøåíî. Íåñìåùåííàÿ îöåíêà êîìáèíà�òîðíîãî êîý��èöèåíòà !S(f�ig) ðàâíà~!S(f�ig; fnkg; l) = N !l lXk=1 �S;f�ig(nk); (29)ãäå l � îáúåì âûáîðêè fnkg. Ïðèáëèæåííîñòü îöåí�êè (29) äëÿ !S(f�ig), ïîëó÷åííîé â êîíå÷íîé âûáîð�êå fnkg íà åäèíñòâåííîì øàãå ìàðêîâñêîãî ïðîöåññàáëóæäàíèé â ïðîñòðàíñòâå �åéíìàíîâñêèõ òðàåêòî�ðèé, íå îçíà÷àåò ïðèáëèæåííîñòè ïðîöåäóðû ðàñ÷å�òà â öåëîì, åñëè îíà ïîñòðîåíà íà êîìáèíàòîðíûõâåñàõ ~!S(f�ig; fnkg; l) âìåñòî !S(f�ig). Äåéñòâèòåëü�íî,!S(f�ig) = 1l(N !)l�1 Xfnkg lXk=1f�ig�S(nk) == 1l(N !)l�1 Xfnkg lXk=1�S;f�ig(nk) == 1(N !)2l�1 Xfnkg ~!S(f�ig; fnkg; l); (30)ãäå fnkg = n1; n2; : : : ; nl � âûáîðêà l íîìåðîâ èçñïëîøíîãî ðÿäà öåëûõ ÷èñåë îò 1 äî N !, ïðè÷åì íî�ìåðà â ðÿäó fnkg ìîãóò ïîâòîðÿòüñÿ. Ïîñëå ïîäñòà�íîâêè (30) â (10) è ïðåäñòàâëåíèÿ ìàòðè÷íîãî ýëå�ìåíòà ïîä çíàêîì èíòåãðàëà â âèäå ïðîèçâåäåíèÿâûñîêîòåìïåðàòóðíûõ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ ñòàòè�ñòè÷åñêàÿ ñóììà ïðèíèìàåò âèäZ = 1(N !)2l Xf�igXfnkgXS (2S+1)~!S(f�ig; fnkg; l)�� Z dNr1dNr2 : : : dNrM hfrMi gj exp ��ĤM ! jfr1i gi�� hfr1i gj exp ��ĤM ! jfr2i gi : : :: : : hfrM�1i gj exp ��ĤM ! j�̂f�igfrMi gi: (31)Âûðàæåíèå (31) ÿâëÿåòñÿ òî÷íûì, íåñìîòðÿ íàòî ÷òî îíî íàïèñàíî â òåðìèíàõ êîý��èöèåíòîâ~!S(f�ig; fnkg; l), ðàññ÷èòûâàåìûõ â êîíå÷íûõ âû�áîðêàõ. Ïðè÷èíà ýòîãî â òîì, ÷òî (31) îõâàòûâà�776



ÆÝÒÔ, òîì 139, âûï. 4, 2011 Ìîäåëèðîâàíèå òåðìè÷åñêîé èîíèçàöèè : : :Òàáëèöà. Ñïèñîê òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ñîñòîÿíèé (pT -òî÷åê) âîäîðîäíîé ïëàçìû, äëÿ êîòîðûõ íà ðèñ. 6 èçîá-ðàæåíû ðàññ÷èòàííûå ìåòîäîì èíòåãðàëîâ ïî òðàåêòîðèÿì ðàäèàëüíûå ðàñïðåäåëåíèÿ ýëåêòðîííîé ïëîò-íîñòè îòíîñèòåëüíî ÿäðà. Ïðåäñòàâëåíû ïðèâåäåííûå ê ðåæèìó íå�èêñèðîâàííûõ ÿäåð çíà÷åíèÿ äàâëåíèÿp [�Ïà℄ = p� + kBT hV i�1NpTT , ÊÍîìåðêðèâîé 30000ðèñ. 6à 40000ðèñ. 6á 60000ðèñ. 6â 80000ðèñ. 6ã 100000ðèñ. 6ä 140000ðèñ. 6å 200000ðèñ. 6æ 400000ðèñ. 6ç1 0.02120 0.36100 8.64 27.4 56.6 375.4 902.8 42442 0.00985 0.08980 2.49 10.7 19.3 187.0 456.9 21163 0.00437 0.02430 0.09240 2.27 6.53 94.1 228.0 10634 0.00087 0.00302 0.03870 0.825 1.60 49.7 110.6 529.45 � 0.00151 0.01890 0.2880 0.8080 23.2 55.6 261.06 � 0.00054 0.00834 0.1420 0.3820 10.9 27.7 131.87 � � 0.00437 0.0678 0.2050 3.91 13.4 �8 � � 0.00210 0.0492 0.1350 2.73 6.53 �9 � � � 0.0241 0.0977 1.34 3.38 �10 � � � 0.0160 � � � �åò âñå òàêèå âûáîðêè. ×èñëåííûé ðàñ÷åò êàíîíè�÷åñêèõ ñðåäíèõ îñóùåñòâëÿåòñÿ áëóæäàíèåì â ïðî�ñòðàíñòâå òðàåêòîðèé frjig è âñåõ ñïîñîáîâ èõ ñöåï�ëåíèÿ f�ig ñ �óíêöèåé ðàñïðåäåëåíèÿ!(x) = ~!(f�ig; fnkg;M)a(frjig; f�ig; �) �� ~!(f�ig; fnkg;M) exp8<:�24Mme2�~2 �� NXi=10� MXj=1(rj+1i �rji )2+ �M MXj=1 V (frjig)1A359=; ; (32)ãäå V (frg) � îïåðàòîð âçàèìîäåéñòâèÿ ÷àñòèö.2.7. Ïðîáëåìà îòðèöàòåëüíûõ çíàêîâÏðîáëåìà ñîñòîèò â íàëè÷èè ñðåäè êîìáèíàòîð�íûõ êîý��èöèåíòîâ !(f�ig) êàê ïîëîæèòåëüíûõ,òàê è îòðèöàòåëüíûõ âåëè÷èí. Ïîëíûé íàáîð ëèíåé�íî íåçàâèñèìûõ ñèììåòðèçîâàííûõ âîëíîâûõ �óíê�öèé ñèñòåìû íåðàçëè÷èìûõ êâàíòîâûõ ÷àñòèö ñîñïèíîì 1/2 ñòðîèòñÿ äåéñòâèåì îïåðàòîðîâ ñèììåò�ðèè Þíãà [46; 48℄Ĵ(S) = (1�n̂w)(1�n̂v) : : : (1�n̂)(1�n̂b)(1�n̂a) (33)

îòäåëüíî íà êîîðäèíàòíûå è ñïèíîâûå ÷àñòè ïîë�íîé âîëíîâîé �óíêöèè, ãäå n̂a, n̂b, n̂; : : : � îïåðàòî�ðû ïàðíûõ ïåðåñòàíîâîê àðãóìåíòîâ âîëíîâîé �óíê�öèè ñ çàäàííûìè íîìåðàìè. Îïåðàòîð (33) ïðåäñòàâ�ëÿåò ñîáîé ïîñëåäîâàòåëüíîñòü îïåðàöèé ñèììåòðè�çàöèè (1 + n̂) ïî ñòðîêàì èëè àíòèñèììåòðèçàöèè(1 � n̂) ïî ñòîëáöàì ñõåìû Þíãà. Äåéñòâèå îïåðà�òîðîâ Ĵ(S) = Pn N̂n, ãäå N̂n � îïåðàòîðû ïåðåñòà�íîâêè àðãóìåíòîâ ïî íîìåðàì, ïîëó÷àþùèåñÿ ïîñëåðàñêðûòèÿ ñêîáîê â (33), íà ïðîñòðàíñòâåííûå ïåðå�ìåííûå fxig � x1;x2;x3; : : : ;xN âîëíîâîé �óíêöèèðàâíîñèëüíî äåéñòâèþ îáðàòíûõ îïåðàòîðîâĴ�1(S) =Xn N̂�1n == (1� n̂a)(1� n̂b)(1� n̂) : : : (1� n̂w)(1� n̂v) == (1� p̂a)(1� p̂b)(1� p̂) : : : (1� p̂w)(1� p̂v) ==Xn P̂n (34)íà ñîáñòâåííûå çíà÷åíèÿ frig � r1; r2; r3; : : : ; rNêîîðäèíàòíîé ÷àñòè âîëíîâîé �óíêöèè, ãäå p̂a,p̂b, p̂; : : : � îïåðàòîðû ïàðíûõ ïåðåñòàíîâîê ñîá�ñòâåííûõ çíà÷åíèé â çàäàííûõ ïîçèöèÿõ, à P̂n == �p̂sp̂tp̂u : : : � îïåðàòîðû ïåðåñòàíîâîê â çàäàííûõ777



Ñ. Â. Øåâêóíîâ ÆÝÒÔ, òîì 139, âûï. 4, 2011ïîçèöèÿõ, ïîëó÷àþùèåñÿ ðàñêðûòèåì ñêîáîê â ïðåä�ïîñëåäíåì âûðàæåíèè â (34) [33℄.Äåéñòâèå îïåðàòîðà ñèììåòðèè íà âîëíîâóþ�óíêöèþ âêëþ÷àåò àíòèñèììåòðèçàöèþ ïî àðãóìåí�òàì, ñòîÿùèì â îäíîì ñòîëáöå. Â ñëó÷àå íåðàçëè�÷èìûõ �åðìèîíîâ ñî ñïèíîì 1/2 (ýëåêòðîíîâ) ñõå�ìà Þíãà îïåðàòîðà ñèììåòðèçàöèè ïî ïåðåñòàíîâ�êàì àðãóìåíòîâ êîîðäèíàòíîé ÷àñòè âîëíîâîé �óíê�öèè ñîñòîèò íå áîëåå ÷åì èç äâóõ ñòîëáöîâ [46; 48℄.Â ñèñòåìàõ, ñîñòîÿùèõ èç òðåõ è áîëåå ýëåêòðîíîâ,ïî êðàéíåé ìåðå â îäíîì èç ñòîëáöîâ îêàæåòñÿ áî�ëåå îäíîãî àðãóìåíòà, è õîòÿ áû îäèí îïåðàòîð àí�òèñèììåòðèçàöèè ñîäåðæèòñÿ â öåïî÷êå (33). Êàæ�äàÿ îïåðàöèÿ àíòèñèììåòðèçàöèè ïî ïàðå ïðîñòðàí�ñòâåííûõ àðãóìåíòîâ èëè ïî ñîîòâåòñòâóþùåé åé ïà�ðå ñîáñòâåííûõ çíà÷åíèé (1 � p̂), ñòîÿùèõ â îäíîìñòîëáöå ñõåìû Þíãà, ïîðîæäàåò ðàâíûå êîëè÷åñòâàïîëîæèòåëüíûõ è îòðèöàòåëüíûõ ïåðåñòàíîâîê P̂n âîïåðàòîðå Ĵ�1(S):(1� p̂a) : : : (1� p̂) : : : (1� p̂v) = [(1� p̂a) : : :: : : (1� p̂v))℄� [(1� p̂a) : : : p̂ : : : (1� p̂v)℄ ; (35)è ñóììà êîìáèíàòîðíûõ êîý��èöèåíòîâ, âõîäÿùèõâ (2), îêàçûâàåòñÿ ðàâíîé íóëþ:Xn WS(P̂n) =Xf�ig!S(f�ig) = 0: (36)Ñóììèðóÿ ïîñëåäíåå ðàâåíñòâî (36) ïî ñîáñòâåííûìçíà÷åíèÿì S îïåðàòîðà êâàäðàòà ñïèíà, ïîëó÷àåìXf�ig(2S + 1)!S(f�ig) =Xf�ig!(f�ig) = 0: (37)Ñîïîñòàâëåíèå âòîðîãî ðàâåíñòâà â (37) ñ âûðà�æåíèåì äëÿ ñòàòèñòè÷åñêîé ñóììû (10) ïîêàçûâàåò,÷òî ñòàòèñòè÷åñêàÿ ñóììà èìååò îòëè÷íîå îò íóëÿçíà÷åíèå òîëüêî ïðè óñëîâèè, ÷òî ìàòðè÷íûå ýëå�ìåíòû hfrigjhexp(��Ĥ)j�̂f�igfrigi; (38)îòâå÷àþùèå ðàçëè÷íûì ñïîñîáàì ñöåïëåíèÿ âèðòó�àëüíûõ òðàåêòîðèé, çàäàâàåìûì îïåðàòîðàìè ïåðå�ñòàíîâêè j�̂f�ig, ðàçëè÷àþòñÿ ïî âåëè÷èíå. Êàæäûéòàêîé ìàòðè÷íûé ýëåìåíò õàðàêòåðèçóåòñÿ îïðåäå�ëåííûì ãðà�îì ñöåïëåííûõ �åéíìàíîâñêèõ òðàåê�òîðèé [33℄, à åãî çíà÷åíèå ÿâëÿåòñÿ ðåçóëüòàòîì èí�òåãðèðîâàíèÿ ïî íèì. Îñíîâíîé âêëàä äàþò íàèáî�ëåå ïðåäñòàâèòåëüíûå òðàåêòîðèè â �îðìå êëóáêîâ,çàíèìàþùèõ îáëàñòü ñ ïðîñòðàíñòâåííûìè ðàçìåðà�ìè �0. Â óñëîâèÿõ ñëàáûõ ïî ñðàâíåíèþ ñ òåïëîâîéýíåðãèåé kBT âçàèìîäåéñòâèé âåëè÷èíà �0 èìååò ïî�ðÿäîê òåïëîâîé äëèíû âîëíû äå Áðîéëÿ ýëåêòðîíà

�e = h=p2�mekBT [49℄. Èç ëþáûõ òðåõ áëèæàéøèõòðàåêòîðèé ïî êðàéíåé ìåðå äâå îòíîñÿòñÿ ê îäíîìóè òîìó æå ñòîëáöó ñõåìû Þíãà, è, ñëåäîâàòåëüíî,ñóììû êîìáèíàòîðíûõ êîý��èöèåíòîâ â (37), îòâå�÷àþùèõ èõ ñöåïëåíèþ è ðàñöåïëåíèþ, ðàâíû ïî âå�ëè÷èíå è ïðîòèâîïîëîæíû ïî çíàêó. Åñëè îáúåì âðàñ÷åòå íà îäèí ýëåêòðîí îáëàñòè èíòåãðèðîâàíèÿìíîãî ìåíüøå �30, òî ñðåäíåå ðàññòîÿíèå ìåæäó ñî�ñåäíèìè ýëåêòðîíàìè îêàçûâàåòñÿ òîãî æå ïîðÿäêà,÷òî è ñðåäíåå ðàññòîÿíèå ìåæäó íà÷àëîì è êîíöîìòðàåêòîðèè â ñîñòîÿíèè åå ñöåïëåíèÿ ñ äðóãèìè òðà�åêòîðèÿìè. Â ýòèõ óñëîâèÿõ ñðåäíÿÿ äëèíà ñîñåäíèõòðàåêòîðèé, íàõîäÿùèõñÿ â ñöåïëåííîì ñîñòîÿíèè è,çíà÷èò, àáñîëþòíàÿ âåëè÷èíà èõ ñòàòèñòè÷åñêîãî âå�ñà ìàëî îòëè÷àþòñÿ îò èõ ñðåäíåé äëèíû è àáñîëþò�íîé âåëè÷èíû ñòàòèñòè÷åñêîãî âåñà â íåñöåïëåííîìñîñòîÿíèè, ïðè÷åì ñòàòèñòè÷åñêèå âåñà ñöåïëåííî�ãî è ðàñöåïëåííîãî ñîñòîÿíèé èìåþò ïðîòèâîïîëîæ�íûå çíàêè. �àçíîñòè âåëè÷èí ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâhfrigj exp(��Ĥ)jP̂nfrigi, îòâå÷àþùèõ ñöåïëåííîìóP̂n = P̂+ è ðàñöåïëåííîìó P̂n = P̂� ñîñòîÿíèÿì ýòèõòðàåêòîðèé, ñîãëàñíî (37), âçàèìíî êîìïåíñèðóþò�ñÿ, è èõ ðåçóëüòèðóþùèé âêëàä â ñòàòèñòè÷åñêóþñóììó (10) îêàçûâàåòñÿ èñ÷åçàþùå ìàëûì.Âçàèìíàÿ êîìïåíñàöèÿ ïîëîæèòåëüíûõ è îòðè�öàòåëüíûõ âêëàäîâ â ñòàòèñòè÷åñêóþ ñóììó îáåñïå�÷èâàåò èñêëþ÷åíèå èç íåå ìèêðîñîñòîÿíèé, íå óäî�âëåòâîðÿþùèõ óñëîâèÿì ïåðåñòàíîâî÷íîé ñèììåò�ðèè. Â ñèëüíîâûðîæäåííûõ ñèñòåìàõ òàêàÿ ïðîöåäó�ðà èñêëþ÷åíèÿ çàïðåùåííûõ ñîñòîÿíèé ìîæåò ïðèïðèìåíåíèè ñòîõàñòè÷åñêèõ ìåòîäîâ çàíÿòü ïîäàâ�ëÿþùóþ ÷àñòü âû÷èñëèòåëüíûõ ðåñóðñîâ. Çíà÷è�òåëüíî ñîêðàòèòü âû÷èñëèòåëüíûå çàòðàòû óäàåòñÿïðèìåíåíèåì ìåòîäà âûòåñíÿþùåãî ïîòåíöèàëà [40℄.Ìåòîä ñâîäèòñÿ ê äîáàâëåíèþ âî âçàèìîäåéñòâèåìåæäó íåðàçëè÷èìûìè ÷àñòèöàìè â �óíêöèè ðàñ�ïðåäåëåíèÿ ïî ìèêðîñîñòîÿíèÿì íåêîòîðîãî íåïðå�ðûâíî çàâèñÿùåãî îò ïðîñòðàíñòâåííûõ ïåðåìåííûõfrki g ý��åêòèâíîãî ïîëÿ VD(frjkg), êîòîðîå ïðèâî�äèò ê ñóùåñòâåííîìó óìåíüøåíèþ ÷àñòîòû ïîñåùå�íèÿ çàïðåùåííûõ ìèêðîñîñòîÿíèé â ïðîöåññå ñëó�÷àéíûõ áëóæäàíèé è, òàêèì îáðàçîì, óìåíüøàåò âû�÷èñëèòåëüíûå çàòðàòû. Ôóíêöèîíàëüíûé âèä ïîëÿVD(frjkg) è äåòàëè âû÷èñëèòåëüíîé ïðîöåäóðû ïðåä�ñòàâëåíû ðàíåå [40℄.Ìåòîä âûòåñíÿþùåãî ïîòåíöèàëà â çíà÷èòåëü�íîé ñòåïåíè ðåøàåò ïðîáëåìó îòðèöàòåëüíûõ çíà�êîâ. Îäíàêî â ñèñòåìàõ ñ áîëüøèì êîëè÷åñòâîì ÷àñ�òèö èç-çà ïåðåðàñïðåäåëåíèÿ îáúåìà êîí�èãóðàöè�îííîãî ïðîñòðàíñòâà â ïîëüçó çàïðåùåííûõ ñîñòîÿ�íèé îí òåðÿåò ñâîþ ý��åêòèâíîñòü. Äåéñòâèòåëüíî,åñëè â îáúåìå V ñèñòåìû îáëàñòü ðàçðåøåííûõ ñî�778



ÆÝÒÔ, òîì 139, âûï. 4, 2011 Ìîäåëèðîâàíèå òåðìè÷åñêîé èîíèçàöèè : : :ñòîÿíèé îöåíèâàåòñÿ îáúåìîì V+ = V � V0, òî äî�ëÿ ðàçðåøåííûõ ñîñòîÿíèé â ñòàòèñòè÷åñêîé ñóììåN ýëåêòðîíîâ îöåíèâàåòñÿ îòíîøåíèåì êîí�èãóðà�öèîííûõ îáúåìîâ, �+ � (V+=V )N . Â ìàêðîñêîïè÷å�ñêîì ïðåäåëå N ! 1 îòíîñèòåëüíûé îáúåì êîí�è�ãóðàöèîííîãî ïðîñòðàíñòâà ðàçðåøåííûõ ñîñòîÿíèéñòàíîâèòñÿ èñ÷åçàþùåå ìàëûì �+ ! 0, à îòíîñè�òåëüíûé îáúåì çàïðåùåííûõ ñîñòîÿíèé, íàîáîðîò,ðàñòåò, �0 = 1 � �+ ! 1. Ïîäàâëÿþùàÿ äîëÿ âû÷èñ�ëèòåëüíûõ ðåñóðñîâ ðàñõîäóåòñÿ íà áëóæäàíèå ïîçàïðåùåííûì ñîñòîÿíèÿì, êîòîðûå íå äàþò âêëàäàâ ðàâíîâåñíûå ñðåäíèå. Ïî ýòîé ïðè÷èíå â îáëàñòèáîëüøèõ N ìåòîä áëóæäàíèÿ ïî äèàãðàììàì ñöåï�ëåííûõ òðàåêòîðèé äàæå â ñî÷åòàíèè ñ ìåòîäîì âû�òåñíÿþùåãî ïîòåíöèàëà â åãî èñõîäíîé �îðìóëèðîâ�êå ñòàíîâèòñÿ íåý��åêòèâíûì. Íèæå ïðåäñòàâëåíìîäè�èöèðîâàííûé ìåòîä, ñîõðàíÿþùèé ñâîþ ðàáî�òîñïîñîáíîñòü è â îáëàñòè áîëüøèõ ÷èñåë ÷àñòèö.Â îáëàñòè áîëüøèõ N îòíîñèòåëüíûå �ëóêòóà�öèè â ñèñòåìå íèâåëèðóþòñÿ. Ýòî ïîçâîëÿåò èñêëþ�÷èòü ñóììèðîâàíèå ïî ãðà�àì ñöåïëåííûõ òðàåêòî�ðèé è ñâÿçàííûå ñ ýòèì ïðîáëåìû çíàêîïåðåìåííûõâêëàäîâ â ñòàòèñòè÷åñêóþ ñóììó. Â ðàáîòå [35℄ âû�ïîëíåí àíàëèç çàâèñèìîñòè êîìáèíàòîðíûõ âåñîâûõêîý��èöèåíòîâ !(f�ig) îò ñòåïåíè ñâÿçíîñòè�(f�ig) = NN � 1  1� NXi=1 �ii ! (39)ãðà�îâ ñöåïëåííûõ òðàåêòîðèé, ãäå èíòåíñèâíàÿ âå�ëè÷èíà �i = i�i=N ðàâíà îòíîñèòåëüíîìó êîëè÷å�ñòâó òðàåêòîðèé, âõîäÿùèõ â öèêëû äëèíîé i.Ìèíèìàëüíîå àáñîëþòíîå çíà÷åíèå !(�) îòâå÷à�åò ïîëíîñòüþ ðàñöåïëåííûì òðàåêòîðèÿì (�1 = 1,�2 = 0, �3 = 0; : : : , �N = 0; � = 0). Ñ ðîñòîì ñòåïåíèñâÿçíîñòè � àáñîëþòíûå çíà÷åíèÿ !(�) ðàñòóò, äî�ñòèãàÿ ìàêñèìóìà äëÿ ãðà�à, â êîòîðîì âñå N òðà�åêòîðèé ñöåïëåíû â åäèíûé öèêë (�1 = 0, �2 = 0,�3 = 0; : : : , �N = 1; � = 1), ïðè ýòîì ñóùåñòâó�þò äâå ñèììåòðè÷íûå âåòâè ïîëîæèòåëüíûõ è îò�ðèöàòåëüíûõ êîìáèíàòîðíûõ êîý��èöèåíòîâ. Çíàê!(�(f�ig)), ãäå f�ig = �1; �2; : : : ; �N , ìåíÿåòñÿ ïðèäîáàâëåíèè èëè èçúÿòèè óæå òîëüêî îäíîãî îïåðàòî�ðà ïàðíîé ïåðåñòàíîâêè, ñîäåðæàùåãîñÿ â �̂f�ig, ò. å.ïðè èçìåíåíèè ñâÿçíîñòè ñîîòâåòñòâóþùåãî ãðà�àíà âåëè÷èíó ïîðÿäêà �� = 1=N . Â ìàêðîñêîïè÷å�ñêîì ïðåäåëå N ! 1 ðàçíèöà â ñâÿçíîñòè ñîñåä�íèõ ïî � ãðà�îâ, èìåþùèõ ïðîòèâîïîëîæíûå çíà�êè, íèâåëèðóåòñÿ, �� ! 0, ïàðàìåòð � ñòàíîâèòñÿíåïðåðûâíî ìåíÿþùåéñÿ ïåðåìåííîé è îäíîìó çíà�÷åíèþ � îòâå÷àþò äâà çíà÷åíèÿ !(�) � îäíî ïî�ëîæèòåëüíîå !(�) = !+(�) è îäíî îòðèöàòåëüíîå

!(�) = !�(�). Â ñîîòâåòñòâèè ñ ýòèì ñóùåñòâóþòäâå âåòâè �óíêöèè ðàñïðåäåëåíèÿ��(�; frig) / �(�)Xk !(�)a(�; k; frig); (40)ãäå k � íîìåðà ïåðåñòàíîâîê P̂k, ïðèíàäëåæàùèõêëàññó ïåðåñòàíîâîê, õàðàêòåðèçóþùèõñÿ ñòåïåíüþñâÿçíîñòè èõ ãðà�îâ �, �(�) = dnl=d� � êîëè÷å�ñòâî òàêèõ êëàññîâ â ðàñ÷åòå íà åäèíè÷íûé èíòåð�âàë �, àa(�; k; frig) = hfrigjhexp(��Ĥ)jP̂kfrigi:Âåòâü �+(�; frig) � 0 ïîëó÷àåòñÿ ïîäñòàíîâêîé!(�) = !+(�) > 0 è âåòâü ��(�; frig) � 0 îòâå�÷àåò !(�) = !�(�) < 0. �åçóëüòèðóþùåå ðàñïðå�äåëåíèå ïðåäñòàâëÿåò ñóììó äâóõ ñëàãàåìûõ ñ ïðî�òèâîïîëîæíûìè çíàêàìè,�(�; frig) � �+(�; frig) + ��(�; frig);è íîðìèðîâàíî íà åäèíèöó:ZZ ��+(�; frig) + ��(�; frig)� d�dNr = 1: (41)�àâíîâåñíîå ñðåäíåå ïðîèçâîëüíîé èíòåíñèâíîé�óíêöèè F (�; frig) êîîðäèíàò frig è ðàñïðåäåëå�íèÿ ïî öèêëàì ñöåïëåííûõ òðàåêòîðèé f�ig ìîæåòáûòü ïðåäñòàâëåíî â òåðìèíàõ �(�; frig) â âèäåhF i = ZZ F (�; frig) ��+(�; frig) ++ ��(�; frig)� d�dNr: (42)Â ìàêðîñêîïè÷åñêîì ïðåäåëå N ! 1 �ëóêòóàöèèèíòåíñèâíûõ âåëè÷èí èñ÷åçàþùå ìàëû, à èõ �óíê�öèè ðàñïðåäåëåíèÿ èìåþò âèä Æ-�óíêöèè Äèðàêà. Â÷àñòíîñòè, äëÿ ðàâíîâåñíîãî ðàñïðåäåëåíèÿ ïî ñòå�ïåíè ñâÿçíîñòè � ãðà�îâ èìååìZZ ��+(�; frig) + ��(�; frig)� dNr == Æ(� � �0); (43)ãäå �0 = �(f�0i g), à�0i = ZZ �i(�) ��+(�; frig) ++ ��(�; frig)� d�dNr (44)� çíà÷åíèå i-é êîìïîíåíòû ñðåäíåãî è îäíîâðåìåí�íî íàèáîëåå âåðîÿòíîãî ðàñïðåäåëåíèÿ f�0i g òðàåêòî�ðèé ïî öèêëàì. �ðà� ñ ðàñïðåäåëåíèåì ïî öèêëàì779



Ñ. Â. Øåâêóíîâ ÆÝÒÔ, òîì 139, âûï. 4, 2011f�0i g ÿâëÿåòñÿ âåäóùèì. Ñ ó÷åòîì (43) èíòåãðèðîâà�íèå ïî � â (42) âûïîëíÿåòñÿ â îáùåì âèäå, è âû�ðàæåíèå äëÿ ðàâíîâåñíîãî ñðåäíåãî â ìàêðîñêîïè�÷åñêîì ïðåäåëå óïðîùàåòñÿ:hF i = ZZ F (�0 ; frig) ��+(�0 ; frig) ++ ��(�0 ; frig)� dNr: (45)Õîòÿ â (45) íå ñîäåðæèòñÿ èíòåãðèðîâàíèÿ ïî�, íàëè÷èå ïîëîæèòåëüíîãî �+(�0 ; frig) è îòðèöà�òåëüíîãî ��(�0 ; frig) ñëàãàåìûõ ïîä çíàêîì èíòåãðà�ëà íåÿâíî ïðåäïîëàãàåò ñóììèðîâàíèå ïî ãðà�àìñî çíàêîïåðåìåííûìè âêëàäàìè. Èçáàâèòüñÿ îò ýòî�ãî ñóììèðîâàíèÿ ìîæíî ìåòîäîì âûòåñíÿþùåãî ïî�òåíöèàëà. Ñâÿçíîñòü âåäóùåãî ãðà�à ÿâëÿåòñÿ îä�íîçíà÷íîé �óíêöèåé õàðàêòåðíîãî ðàäèóñà rD âû�òåñíÿþùåãî ïîòåíöèàëà VD(frjkg): �0 = �0(rD). Ñóâåëè÷åíèåì rD ìàëûå ìåæ÷àñòè÷íûå ðàññòîÿíèÿè ñèëüíîñâÿçíûå ãðà�û ñòàíîâÿòñÿ ìàëîâåðîÿòíû�ìè. Ïîýòîìó ñâÿçíîñòü �0 âåäóùåãî ãðà�à ìîíîòîí�íî óìåíüøàåòñÿ âïëîòü äî íóëÿ: �0(r�D) = 0, ãäår�D � ìèíèìàëüíîå çíà÷åíèå rD , ïðè êîòîðîì �0 îá�ðàùàåòñÿ â íóëü. Íóëåâîå çíà÷åíèå �0 îòâå÷àåò åäèí�ñòâåííîìó ãðà�ó ñ ïîëíîñòüþ ðàñöåïëåííûìè òðàåê�òîðèÿìè (�1 = 1, �2 = 0, �3 = 0; : : : , �N = 0). Êëàññïåðåñòàíîâîê, îòâå÷àþùèé ýòîìó ãðà�ó, ñîñòîèò èçåäèíñòâåííîé òîæäåñòâåííîé ïåðåñòàíîâêè ñ ïîëî�æèòåëüíûì êîìáèíàòîðíûì êîý��èöèåíòîì !(�),è ��(0; frig) = 0. Èñêëþ÷åíèå èç èíòåãðàëà (45)ïîñðåäñòâîì îòòàëêèâàþùåãî ïîòåíöèàëà VD(frjkg)êîí�èãóðàöèé, îòâå÷àþùèõ ìàëûì ìåæ÷àñòè÷íûìðàññòîÿíèÿì jrjn � rjk j, îçíà÷àåò èçúÿòèå ñîñòîÿíèé,íå óäîâëåòâîðÿþùèõ óñëîâèÿì îáìåííîé ñèììåòðèè(ïðèíöèïó Ïàóëè). Èñêëþ÷àþòñÿ îäíîâðåìåííî ïî�ëîæèòåëüíûå è êîìïåíñèðóþùèå èõ îòðèöàòåëüíûåâêëàäû. Åñëè îáëàñòü äåéñòâèÿ âûòåñíÿþùåãî ïî�òåíöèàëà ñîâïàäàåò ñ îáëàñòüþ çàïðåùåííûõ ñîñòî�ÿíèé, òî ðàçðåøåííûå ñîñòîÿíèÿ îêàçûâàþòñÿ íåçà�òðîíóòûìè è âìåñòî (45) èìååìhF i = ZZ F (0; frig)�+(0; frig; rD) dNr; (46)ãäå�+(0; frig; rD) / hfrigj �� hexpn�� hĤ + VD(frjkg)io jfrigi� �óíêöèÿ ðàñïðåäåëåíèÿ, îòâå÷àþùàÿ ðàñöåïëåí�íûì òðàåêòîðèÿì, ñ âûòåñíÿþùèì ïîòåíöèàëîì â

ãàìèëüòîíèàíå. Âûðàæåíèå (46) íå ñîäåðæèò ñóì�ìèðîâàíèÿ ïî ãðà�àì ñî çíàêîïåðåìåííûìè âêëàäà�ìè � ïðîáëåìà ¾îòðèöàòåëüíûõ çíàêîâ¿ îòñóòñòâó�åò. Òî÷íîñòü, ñ êîòîðîé îáëàñòü äåéñòâèÿ âûòåñ�íÿþùåãî ïîòåíöèàëà ñîâïàäàåò ñ îáëàñòüþ çàïðå�ùåííûõ ñîñòîÿíèé, îïðåäåëÿåò òî÷íîñòü, ñ êîòî�ðîé âûïîëíÿåòñÿ ðàâåíñòâî (46), è òî÷íîñòü âû�÷èñëåíèÿ ðàâíîâåñíûõ ñðåäíèõ. Îïðåäåëåíèå îïòè�ìàëüíûõ ÷èñëåííûõ çíà÷åíèé ïàðàìåòðîâ ïîòåíöè�àëà VD(frjkg) îñóùåñòâëÿëîñü íà êîìïüþòåðå ÷èñ�ëåííûìè èòåðàöèÿìè ñ èñïîëüçîâàíèåì ñàìîíàñòðà�èâàþùåãîñÿ àëãîðèòìà íà îñíîâå ñèñòåìû îáðàò�íûõ ñâÿçåé. Äëÿ ýòîãî íà ïîäãîòîâèòåëüíîì ýòà�ïå ñëó÷àéíûõ áëóæäàíèé â ïðîñòðàíñòâå �åéíìà�íîâñêèõ òðàåêòîðèé ýëåêòðîíîâ è ðàçëè÷íûõ ñïî�ñîáîâ èõ ñöåïëåíèÿ ñóììèðîâàëèñü îòíîñèòåëüíûåñòàòèñòè÷åñêèå âåñà êîí�èãóðàöèé ñ ïîëîæèòåëüíû�ìè è îòðèöàòåëüíûìè êîìáèíàòîðíûìè êîý��èöè�åíòàìè !(f�ig). �àäèóñ âçàèìîäåéñòâèé â �óíêöèèVD(frjkg) íåïðåðûâíî óâåëè÷èâàëñÿ äî òåõ ïîð, ïî�êà âûòåñíåíèå èçîáðàæàþùåé òî÷êè èç îáëàñòè çà�ïðåùåííûõ ñîñòîÿíèé íå ïðèâåäåò ê ðåçêîìó ðîñòóñòàòèñòè÷åñêîãî âåñà ïîëîæèòåëüíûõ êîí�èãóðàöèéïî ñðàâíåíèþ ñ îòðèöàòåëüíûìè. Äàëåå âûïîëíå�íèå øàãîâ ïî ñöåïëåíèþ è ðàñöåïëåíèþ òðàåêòîðèéïðåêðàùàëîñü, è ðàñ÷åò ðàâíîâåñíûõ ñðåäíèõ ñèñòå�ìû âûïîëíÿëñÿ ñ ïîëíîñòüþ ðàñöåïëåííûìè òðàåê�òîðèÿìè è ïîëó÷åííûìè íà ïîäãîòîâèòåëüíîì ýòàïåçíà÷åíèÿìè ïàðàìåòðîâ âûòåñíÿþùåãî ïîòåíöèàëàVD(frjkg).3. �ÅÇÓËÜÒÀÒÛ ÊÎÌÏÜÞÒÅ�ÍÎ�ÎÌÎÄÅËÈ�ÎÂÀÍÈß3.1. Ý��åêò êîíå÷íîìåðíîé àïïðîêñèìàöèèòðàåêòîðèé ÔåéíìàíàÀïïðîêñèìàöèÿ �åéíìàíîâñêèõ òðàåêòîðèé ëî�ìàíûìè ñ êîíå÷íûì ÷èñëîì M çâåíüåâ îçíà÷àåòïðåíåáðåæåíèå âûñøèìè ñòåïåíÿìè ïî �=M ÷ëå�íàìè â âûñîêîòåìïåðàòóðíîì ðàçëîæåíèè ìàòðè÷�íûõ ýëåìåíòîâ ñòàòèñòè÷åñêîãî îïåðàòîðà. Ïîãðåø�íîñòü òàêîé àïïðîêñèìàöèè îïðåäåëÿåòñÿ ñîîòíî�øåíèåì ìåæäó ñðåäíåé äëèíîé çâåíà òðàåêòîðèè~=pkBTmeM è õàðàêòåðíûìè ðàçìåðàìè ïðîñòðàí�ñòâåííîé íåîäíîðîäíîñòè ñèñòåìû. Ïðè ïîâûøåíèèòåìïåðàòóðû T èëè óâåëè÷åíèè êîëè÷åñòâà M çâå�íüåâ ïîãðåøíîñòü êîíå÷íîìåðíîé àïïðîêñèìàöèèóìåíüøàåòñÿ ê íóëþ. Ïðè ïîíèæåíèè òåìïåðàòóðûêîëè÷åñòâî çâåíüåâ íåîáõîäèìî óâåëè÷èâàòü â îáðàò�íîé ïðîïîðöèîíàëüíîé çàâèñèìîñòè îò òåìïåðàòó�780



ÆÝÒÔ, òîì 139, âûï. 4, 2011 Ìîäåëèðîâàíèå òåðìè÷åñêîé èîíèçàöèè : : :ðû, M / T�1. Åñëè ïîëå, â êîòîðîì ïðîâîäèòñÿ ðàñ�÷åò, èìååò ñèíãóëÿðíîñòè, òî íåò ñìûñëà ó÷èòûâàòüâûñøèå ïî ñòåïåíÿì �=M ÷ëåíû ðàçëîæåíèé, òàêêàê ïðè ïðèáëèæåíèè ê òî÷êå ñèíãóëÿðíîé îñîáåí�íîñòè ñõîäèìîñòü âûñîêîòåìïåðàòóðíîãî ðÿäà óõóä�øàåòñÿ, à â òî÷êå ñèíãóëÿðíîñòè ðÿä äëÿ �åéíìà�íîâñêîãî èíòåãðàëà ñõîäèòñÿ òîëüêî óñëîâíî. Ñëå�äóåò îòìåòèòü, ÷òî êîððåêòíîñòü ñàìîãî îïðåäåëå�íèÿ �åéíìàíîâñêîãî êîíòèíóàëüíîãî èíòåãðàëà âïîëÿõ ñ ñèíãóëÿðíîñòÿìè â îáùåì ñëó÷àå íå äîêà�çàíà [47℄. Åñëè âêëàä òî÷êè ñèíãóëÿðíîñòè â ðàñ�ñ÷èòûâàåìûå ðàâíîâåñíûå ñðåäíèå èñ÷åçàþùå ìàë,íàèëó÷øèì ñïîñîáîì ðåøåíèÿ ïðîáëåìû ÿâëÿåòñÿèñêëþ÷åíèå òî÷êè ñèíãóëÿðíîñòè èç îáëàñòè èíòå�ãðèðîâàíèÿ ââåäåíèåì äëÿ ÿäðà òâåðäîãî êîðà çà�äàííîãî ðàäèóñà.Ïîãðåøíîñòü, îáóñëîâëåííàÿ êîíå÷íîìåðíîéàïïðîêñèìàöèåé �åéíìàíîâñêèõ òðàåêòîðèé, ñó�ùåñòâóåò íå òîëüêî â òî÷êàõ ñèíãóëÿðíîñòè.Äëÿ âûÿâëåíèÿ ýòèõ ïîãðåøíîñòåé íåîáõîäèìîâûïîëíèòü ñðàâíåíèå ñ äàííûìè, ïîëó÷åííûìèíåçàâèñèìûìè ìåòîäàìè. Ïðÿìîå ñðàâíåíèå ñðàñ÷åòàìè òðàäèöèîííûìè ìåòîäàìè ïðåäñòàâëÿ�åòñÿ âîçìîæíûì òîëüêî äëÿ îñíîâíîãî êâàíòîâîãîñîñòîÿíèÿ, ãäå òàêèå ðàñ÷åòû ïðèíöèïèàëüíîîñóùåñòâèìû. Â òî æå âðåìÿ ïîëó÷èòü îñíîâ�íîå êâàíòîâîå ñîñòîÿíèå ìåòîäîì èíòåãðàëîâ ïîòðàåêòîðèÿì ìîæíî, ïîíèæàÿ òåìïåðàòóðó. Äëÿêîððåêòíîãî îïèñàíèÿ óñëîâèé íèçêèõ òåìïåðàòóðïðèõîäèòñÿ óâåëè÷èâàòü óðîâåíü äèñêðåòèçàöèèòðàåêòîðèé M .Äåòàëüíûé àíàëèç âëèÿíèÿ äèñêðåòèçàöèè�åéíìàíîâñêèõ òðàåêòîðèé íà ðàäèàëüíîå ðàñïðåäå�ëåíèå ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè ïðåäñòàâëåí íà ðèñ. 1.Ýíåðãåòè÷åñêèé çàçîð ìåæäó îñíîâíûì è ïåðâûìâîçáóæäåííûì óðîâíÿìè ýëåêòðîííîé îáîëî÷êèàòîìà ãåëèÿ ðàâåí �E � 19 ýÂ [51℄, à ñòàòèñòè÷å�ñêèé âåñ âîçáóæäåííûõ êâàíòîâûõ ñîñòîÿíèé äëÿT = 2000 Ê èìååò ïîðÿäîê exp(��E=kBT ) � 10�54.Â òàêèõ óñëîâèÿõ èñêëþ÷åíû âêëàäû âîçáóæäåííûõêâàíòîâûõ ñîñòîÿíèé.Îòêëîíåíèÿ ðàäèàëüíîãî ðàñïðåäåëåíèÿ ýëåê�òðîííîé ïëîòíîñòè, âûçâàííûå äèñêðåòíîé àïïðîê�ñèìàöèåé �åéíìàíîâñêèõ òðàåêòîðèé, âåäóò ñåáÿ âîêðåñòíîñòè êóëîíîâñêîãî öåíòðà íåìîíîòîííî. Îá�íàðóæèâàþòñÿ ñëåäóþùèå çàêîíîìåðíîñòè: ¾âòÿãè�âàíèå¿ òðàåêòîðèé â óçêóþ îáëàñòü, ïðèëåãàþùóþê òî÷êå êóëîíîâñêîé ñèíãóëÿðíîñòè r < 0:1, è çàíè�æåííûå çíà÷åíèÿ â îáëàñòè 0:1 < r < 0:7, êîòîðûåêîìïåíñèðóþòñÿ çàâûøåííûìè çíà÷åíèÿìè íà ïåðè��åðèè ýëåêòðîííîé îáîëî÷êè r > 0:7. Äëÿ ñàìîéíèçêîé òåìïåðàòóðû íà êðèâîé 1 íà ðàññòîÿíèÿõ îò
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�èñ. 1. Îòêëîíåíèÿ ðàäèàëüíûõ ðàñïðåäåëåíèéýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè â àòîìå ãåëèÿ â ðåæèìå ñëà-áîãî òåðìè÷åñêîãî âîçáóæäåíèÿ ïðè òåìïåðàòóðàõ2000 K (1 ), 3000 K (2 ) è 4000 K (3 ) îò ðàäè-àëüíîãî ðàñïðåäåëåíèÿ â îñíîâíîì êâàíòîâîì ñî-ñòîÿíèè. �àñ÷åò ìåòîäîì èíòåãðàëîâ ïî òðàåêòî-ðèÿì ñ M = 10240 è r0 = 0:01�A â êîíöåíòðè÷å-ñêîé ñ�åðè÷åñêîé ïîëîñòè �èêñèðîâàííîãî ðàäèóñàR = 2:5�Aÿäðà, ìåíüøèõ 0.1�A, íàáëþäàåòñÿ íåêîòîðîå ïðåâû�øåíèå ðàññ÷èòàííîé ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè íàä çíà�÷åíèÿìè, îòâå÷àþùèìè îñíîâíîìó êâàíòîâîìó ñî�ñòîÿíèþ. Ñ ïîâûøåíèåì òåìïåðàòóðû óìåíüøàåò�ñÿ ñðåäíÿÿ äëèíà çâåíà �åéíìàíîâñêîé òðàåêòîðèè.�åçóëüòàòîì ÿâëÿåòñÿ ñóùåñòâåííîå óìåíüøåíèå îò�êëîíåíèé êðèâûõ 2 è 3 â òî÷êå ñèíãóëÿðíîñòè êóëî�íîâñêîãî ïîòåíöèàëà. Îäíàêî îäíîâðåìåííî ðàñòåòîòêëîíåíèå ýòèõ êðèâûõ ê íèçêèì çíà÷åíèÿì â îá�ëàñòè ìàêñèìóìà ðàäèàëüíîãî ðàñïðåäåëåíèÿ ýëåê�òðîííîé ïëîòíîñòè (r � 0:3�A), êîòîðûå êîìïåíñèðó�þòñÿ îòêëîíåíèÿìè ê âûñîêèì çíà÷åíèÿì â îáëàñòèr > 0:7�A. Òàêèì îáðàçîì, äèñêðåòíàÿ àïïðîêñèìà�öèÿ òðàåêòîðèé ïðèâîäèò ê çàâûøåíèþ ýëåêòðîííîéïëîòíîñòè â îáëàñòè îêîëî òî÷êè ñèíãóëÿðíîñòè êó�ëîíîâñêîãî ïîòåíöèàëà è åå çàíèæåíèþ â îáëàñòèìàêñèìóìà ðàäèàëüíîãî ðàñïðåäåëåíèÿ, ïðè÷åì íà�áëþäàåòñÿ äîâîëüíî ñëîæíàÿ çàâèñèìîñòü ýòèõ îò�êëîíåíèé îò òåìïåðàòóðû.Íàëè÷èå ïîäâèæíûõ ãðàíèö êà÷åñòâåííî íå ìå�íÿåò ýòîé êàðòèíû. Íà ðèñ. 2 ïðåäñòàâëåíû ðàäè�àëüíûå ðàñïðåäåëåíèÿ ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè, ïî�ëó÷åííûå â óñëîâèÿõ �ëóêòóèðóþùèõ ãðàíèö äëÿäâóõ çíà÷åíèé òåìïåðàòóðû. Ñðàâíåíèå çàâèñèìî�ñòåé íà ðèñ. 2a è 2á ïîêàçûâàåò, ÷òî ñ ïîíèæåíè�åì òåìïåðàòóðû íàáëþäàåòñÿ ñìåùåíèå õàðàêòåð�íûõ îáëàñòåé íà êðèâîé îòêëîíåíèé â ñòîðîíó ÿäðà.781
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�èñ. 2. Òî æå, ÷òî íà ðèñ. 1, â óñëîâèÿõ ñ ïîäâèæíûìè ãðàíèöàìè. �àñ÷åò â ñòàòèñòè÷åñêîì NpT -àíñàìáëå ñ M == 40960 äëÿ ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèé òåìïåðàòóðû è äàâëåíèÿ: à � T = 1000 K, p = 0:5 �Ïà (1 ), 1 �Ïà (2 ), 1:5 �Ïà(3 ) è r0 = 0:02�A; á � T = 500 K, p = 0:2 �Ïà (1 ), 0:4 �Ïà (2 ), 1 �Ïà (3 ) è r0 = 0:04�A

01
23

1:51:00:5 r; �A 0:5 1:0 1:5 r; �A

4�r2�en; �A�1

01
23à á4�r2�en; �A�1

�èñ. 3. �àäèàëüíîå ðàñïðåäåëåíèå ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè â àòîìå ãåëèÿ: ñïëîøíàÿ ëèíèÿ � ðàñ÷åò äëÿ îñíîâíî-ãî êâàíòîâîãî ñîñòîÿíèÿ ýëåêòðîííîé îáîëî÷êè ïðîñòðàíñòâåííî-íåîãðàíè÷åííîãî àòîìà ìåòîäîì êâàíòîâîé õèìèè(ËÊÀÎ) [51℄, òî÷êè � ðàñ÷åò ìåòîäîì èíòåãðàëîâ ïî òðàåêòîðèÿì â ñòàòèñòè÷åñêîì NpT -àíñàìáëå â ñ�åðè÷åñêîéïîëîñòè ñ ïîäâèæíûìè ãðàíèöàìè: à � ïðè T = 2000 K è p = 0:5 �Ïà è ñòåïåíè äèñêðåòèçàöèè âèðòóàëüíûõ òðàåê-òîðèé ýëåêòðîíîâ M = 10240; á � T = 1000 K, p = 1 �Ïà, M = 40960, îãðàíè÷åíèå íà ìèíèìàëüíîå ñáëèæåíèå ñòî÷êîé ñèíãóëÿðíîñòè êóëîíîâñêîãî ïîòåíöèàëà íà ÿäðå, r0 = 0:01�A3.2. Îñíîâíîå êâàíòîâîå ñîñòîÿíèåýëåêòðîííîé îáîëî÷êèÍà ðèñ. 3 ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâðàäèàëüíîãî ðàñïðåäåëåíèÿ ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòèâ ýëåêòðîííîé îáîëî÷êå àòîìà ãåëèÿ ïðè òåìïå�ðàòóðàõ Ta = 2000 Ê è Tb = 1000 Ê, îòâå÷àþ�ùèõ ïðåíåáðåæèìî ìàëîé âåðîÿòíîñòè òåðìè÷åñêî�ãî âîçáóæäåíèÿ. Â ïåðâîì ñëó÷àå âèðòóàëüíûå òðà�åêòîðèè ýëåêòðîíîâ àïïðîêñèìèðîâàíû äâóìÿ çà�ìêíóòûìè ëîìàíûìè, ñîñòîÿùèìè èç M = 10240,
à âî âòîðîì � èç M = 40950 çâåíüåâ êàæäàÿ.ßäðî àòîìà ãåëèÿ �èêñèðîâàëîñü â öåíòðå ñ�å�ðè÷åñêîé ïîëîñòè, îáúåì êîòîðîé �ëóêòóèðîâàë âñîîòâåòñòâèè ñ ðàâíîâåñíîé �óíêöèåé ðàñïðåäåëå�íèÿ èçîòåðìî-èçîáàðè÷åñêîãî ñòàòèñòè÷åñêîãî àí�ñàìáëÿ. Ñðàâíåíèå ðàñïðåäåëåíèé ñ äàííûìè ðàñ�÷åòîâ ìåòîäàìè êâàíòîâîé õèìèè â ïðèáëèæåíèèëèíåéíîé êîìáèíàöèè àòîìíûõ îðáèòàëåé (ËÊÀÎ)äëÿ îñíîâíîãî êâàíòîâîãî ñîñòîÿíèÿ ñâèäåòåëüñòâó�åò î õîðîøåì ñîãëàñèè îáîèõ ìåòîäîâ. Â òî æå âðåìÿ782



ÆÝÒÔ, òîì 139, âûï. 4, 2011 Ìîäåëèðîâàíèå òåðìè÷åñêîé èîíèçàöèè : : :ýíåðãèÿ îêàçàëàñü õàðàêòåðèñòèêîé, äîâîëüíî ÷óâ�ñòâèòåëüíîé ê âûáîðó óðîâíÿ äèñêðåòèçàöèè òðàåê�òîðèé. Ñ ïîíèæåíèåì òåìïåðàòóðû ñòåïåíü äèñêðå�òèçàöèè äîëæíà óâåëè÷èâàòüñÿ ïðèìåðíî îáðàòíîïðîïîðöèîíàëüíî òåìïåðàòóðå. Çàíèæåííûå çíà÷å�íèÿ M âëåêóò çàíèæåííûå çíà÷åíèÿ ýíåðãèè, ïðè�÷èíà êîòîðûõ � â íå�èçè÷åñêîé êóëîíîâñêîé ñèí�ãóëÿðíîñòè âî âçàèìîäåéñòâèè äîïðåäåëüíîé (ëîìà�íîé) òðàåêòîðèè ñ ÿäðîì. Ïî ýòîé ïðè÷èíå ðåçóëüòà�òû ðàñ÷åòîâ ïðè òåìïåðàòóðå Tb (ðèñ. 3á ) ÿâëÿþòñÿáîëåå òî÷íûìè, ÷åì ïðè òåìïåðàòóðå Ta (ðèñ. 3à). Âñëó÷àå Tb ðàñ÷åò âûïîëíåí ïðè M = 40960, è äëÿýíåðãèè ýëåêòðîííîé îáîëî÷êè ïîëó÷åíû çíà÷åíèÿ�78:72 ýÂ ñ ïîìîùüþ îñíîâíîãî ýñòèìàòîðà (12) êè�íåòè÷åñêîé ýíåðãèè è �78:96 ýÂ íà îñíîâå âèðèàëü�íîãî ýñòèìàòîðà (20). Ïðè ýòîì ýêñïåðèìåíòàëüíîåçíà÷åíèå äëÿ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ àòîìà ãåëèÿ ñî�ñòàâëÿåò �78:98 ýÂ. �àñ÷åòû ñ óðîâíåì äèñêðåòèçà�öèè, â ÷åòûðå ðàçà áîëåå íèçêèì (M = 10240), è ïðèòåìïåðàòóðå Ta, òîëüêî â äâà ðàçà áîëåå âûñîêîé,ïîâëåêëî çàíèæåíèå ýíåðãèè ñèñòåìû ïðèìåðíî íà2%: ïîëó÷åíû çíà÷åíèÿ �81:12 ýÂ ñ îñíîâíûì ýñòè�ìàòîðîì è �81:48 ýÂ ñ âèðèàëüíûì.Ñîñòîÿíèÿ ñèëüíîãî ñæàòèÿ ýëåêòðîííîé îáîëî÷�êè ïðåäñòàâëåíû íà ðèñ. 4. Êàðäèíàëüíûå èçìåíå�íèÿ â ðàñïðåäåëåíèè ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè íàáëþ�äàþòñÿ â ïîëîñòè ðàäèóñîì R < 1:5�A. Ìàêñèìóìðàñïðåäåëåíèÿ ïðè ñæàòèè ðàñòåò, íî ïî÷òè íå ñìå�ùàåòñÿ (ðèñ. 4á ). Êèíåòè÷åñêàÿ ýíåðãèÿ ýëåêòðîíîâóâåëè÷èâàåòñÿ îò 75.71 ýÂ äëÿ R = 3:0�A äî 111.83 ýÂäëÿ R = 1:0�A. Ïîëíàÿ ýíåðãèÿ ðàñòåò ñîîòâåòñòâåí�íî îò �78:32 ýÂ äî �70:14 ýÂ; êèíåòè÷åñêàÿ ýíåðãèÿïðè ñæàòèè ìåíÿåòñÿ ïðèìåðíî â ïÿòü ðàç áûñòðåå,÷åì ïîëíàÿ.Íà ðèñ. 5 ïðåäñòàâëåíà çàâèñèìîñòü äàâëåíèÿ,êîòîðîå ýëåêòðîííàÿ îáîëî÷êà îêàçûâàåò íà ñòåíêèñ�åðè÷åñêîé ïîëîñòè, îò îáúåìà ïîëîñòè. Äàâëåíèåâû÷èñëÿëîñü ïî �îðìóëåp = 23V �hKi � h ~Kviri� ;êîòîðàÿ ÿâëÿåòñÿ ÷àñòíûì ñëó÷àåì �îðìóëû (17)â îòñóòñòâèå ñâîáîäíûõ êëàññè÷åñêèõ ÷àñòèö. Íà�êëîí ïðÿìîé â äâîéíîì ëîãàðè�ìè÷åñêîì ìàñøòà�áå, ðàâíûé �2:62, îòâå÷àåò ñòåïåííîé çàâèñèìîñòèp [Ïà℄ � 2:39 � 1013V �2:62 (V [�A3℄). Îòíîøåíèå èçî�òåðìè÷åñêîé ñæèìàåìîñòè îáîëî÷êè ê ñæèìàåìîñòèèäåàëüíîãî ãàçà êëàññè÷åñêèõ ÷àñòèö (�0 = 1=p) ïðèòîì æå äàâëåíèè ðàâíî��0 = � pV ��V�p �T = ��� lg V� lg p �T = 12:62 � 0:38
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�èñ. 4. Ýâîëþöèÿ ðàäèàëüíîãî ðàñïðåäåëåíèÿ ýëåê-òðîíîâ ïðè ñæàòèè àòîìà ãåëèÿ â êîíöåíòðè÷åñêîéñ�åðè÷åñêîé ïîëîñòè ðàäèóñà R = 3:0�A (N), 2:0�A(�), 1:8�A (�), 1:5�A (Æ), 1:2�A (+), 1:0�A (�). Òî÷-êè � ðàñ÷åò ìåòîäîì èíòåãðàëîâ ïî òðàåêòîðèÿìâ êàíîíè÷åñêîì (NV T ) ñòàòèñòè÷åñêîì àíñàìáëåïðè òåìïåðàòóðå 1000 K ñ M = 40960, r0 = 0:01�A.Ñïëîøíàÿ ëèíèÿ � îñíîâíîå êâàíòîâîå ñîñòîÿíèåïðîñòðàíñòâåííî-íåîãðàíè÷åííîãî àòîìà, ïîëó÷åí-íîå ìåòîäîì ËÊÀÎ [51℄. Íà äâóõ íèæíèõ ðèñóíêàõïðèâåäåíû â óâåëè÷åííîì ìàñøòàáå ÷àñòè êðèâîé âðàéîíå ìàêñèìóìà è ïðè áîëüøèõ ðàññòîÿíèÿõ783
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�èñ. 5. Çàâèñèìîñòü äàâëåíèÿ, êîòîðîå îêàçûâàåòýëåêòðîííàÿ îáîëî÷êà àòîìà ãåëèÿ íà ñòåíêè ñ�å-ðè÷åñêîé ïîëîñòè, îò îáúåìà ïîëîñòè. �àñ÷åò â ñòà-òèñòè÷åñêîì NV T -àíñàìáëå ïðè T = 1000 K ñM = 40960 è r0 = 0:01�Aè, êàê ñëåäóåò èç çàâèñèìîñòè íà ðèñ. 5, â îáëàñòè1 �Ïà < p < 103 �Ïà îòíîñèòåëüíî ñëàáî çàâèñèò îòäàâëåíèÿ. Ñæèìàåìîñòü ýëåêòðîííîé îáîëî÷êè ìå�íÿåòñÿ çäåñü, êàê è â èäåàëüíîì ãàçå, ïî÷òè îáðàòíîïðîïîðöèîíàëüíî äàâëåíèþ, � = 0:38�0 = 0:38=p.Ñîãëàñíî ðàñ÷åòàì â øèðîêîì äèàïàçîíå äàâëåíèé[42℄, îòíîøåíèå �=�0 äëÿ àòîìà âîäîðîäà ïðè åãîñæàòèè ðàñòåò è äîñòèãàåò ïðè p = 103 �Ïà âåëè÷è�íû 0.74. Òàêèì îáðàçîì, ñæèìàåìîñòü ýëåêòðîííîéîáîëî÷êè àòîìà ãåëèÿ ïðè ýòèõ äàâëåíèÿõ ïðèìåð�íî â äâà ðàçà ìåíüøå, ÷åì àòîìà âîäîðîäà. Ïðè âà�ðüèðîâàíèè äàâëåíèÿ â øèðîêèõ ïðåäåëàõ ñæèìàå�ìîñòü àòîìà âîäîðîäà ïî ñðàâíåíèþ ñ èäåàëüíûì ãà�çîì òîãî æå äàâëåíèÿ óìåíüøàåòñÿ ïðè ñæàòèè àòî�ìà âîäîðîäà ìåäëåííåå. Âåðîÿòíî, ïðè÷èíà ýòîãî ÿâ�ëåíèÿ êðîåòñÿ â êóëîíîâñêèõ ñèëàõ ïðèòÿæåíèÿ ñîñòîðîíû ÿäðà, ý��åêò îò äåéñòâèÿ êîòîðûõ èìååòòîò æå çíàê, ÷òî è âíåøíåå äàâëåíèå, íàðàñòàÿ ïðèñæàòèè ýëåêòðîííîé îáîëî÷êè. Â ìíîãîýëåêòðîííûõàòîìàõ, â ÷àñòíîñòè, â àòîìå ãåëèÿ, äåéñòâóþùèå âïðîòèâîïîëîæíîì íàïðàâëåíèè ñèëû îòòàëêèâàíèÿìåæäó ýëåêòðîíàìè ÷àñòè÷íî óðàâíîâåøèâàþò ýòîòý��åêò. Êîìïåíñàöèÿ ñèë ïðèòÿæåíèÿ ñî ñòîðîíûÿäðà ïðîèñõîäèò òàêæå çà ñ÷åò îáìåííûõ ý��åê�òîâ, êîòîðûå îñîáåííî ñóùåñòâåííû â ñèñòåìàõ, ñî�äåðæàùèõ áîëåå äâóõ ýëåêòðîíîâ. Ïîýòîìó ñëåäóåòîæèäàòü, ÷òî â ìíîãîýëåêòðîííûõ ñèñòåìàõ çàâèñè�ìîñòü ñæèìàåìîñòè ýëåêòðîííîé îáîëî÷êè îò äàâ�ëåíèÿ ãîðàçäî áîëåå ñëàáàÿ, ÷åì â àòîìå âîäîðîäà,è óðàâíåíèå ñîñòîÿíèÿ áëèæå ê óðàâíåíèþ ñîñòîÿ�

íèÿ ýëåêòðîííîãî ãàçà. Ýòèì, âåðîÿòíî, îáúÿñíÿåò�ñÿ óëó÷øåíèå òî÷íîñòè ðåçóëüòàòîâ, ïîëó÷àåìûõ âïðèáëèæåíèè òåîðèè �óíêöèîíàëà ïëîòíîñòè, ñ óâå�ëè÷åíèåì êîëè÷åñòâà ýëåêòðîíîâ.3.3. Òåðìè÷åñêè âîçáóæäåííûå êâàíòîâûåñîñòîÿíèÿ�àñ÷åòû ðàäèàëüíîãî ðàñïðåäåëåíèÿ ýëåêòðîíîâîêîëî ÿäåð âûïîëíåíû â ÿ÷åéêîâîé ìîäåëè ïëàçìûñ óðîâíåì äèñêðåòèçàöèè �åéíìàíîâñêèõ òðàåêòî�ðèé M = 320. Äâà ýëåêòðîíà è ÿäðî, íåñóùåå ýëåê�òðè÷åñêèé çàðÿä +2e, ïîìåùàëèñü â ñ�åðè÷åñêóþÿ÷åéêó ñ ïîäâèæíûìè ãðàíèöàìè. Îáúåì ÿ÷åéêè�ëóêòóèðîâàë â ñîîòâåòñòâèè ñ �óíêöèåé ðàñïðåäå�ëåíèÿ èçîòåðìî-èçîáàðè÷åñêîãî ñòàòèñòè÷åñêîãî àí�ñàìáëÿ (22). ßäðî �èêñèðîâàëîñü â öåíòðå ÿ÷åéêè.Äàâëåíèå ïåðåñ÷èòûâàëîñü ê óñëîâèÿì ïîäâèæíîãîÿäðà ïî �îðìóëå (25). Óñðåäíåíèå ïðîâîäèëîñü ïî5 � 109 êîí�èãóðàöèÿì âèðòóàëüíûõ òðàåêòîðèé, êî�òîðûì ïðåäøåñòâîâàëè 109 ìàðêîâñêèõ øàãîâ òåð�ìàëèçàöèè. Ïðèìåíÿëàñü ïðîöåäóðà ïîñëåäîâàòåëü�íîãî ñæàòèÿ ñèñòåìû. �åçóëüòàòû ïðåäñòàâëåíû íàðèñ. 6.Â ðàäèàëüíîì ðàñïðåäåëåíèè ïàðû ýëåêòðîíîâîêîëî ÿäðà âûäåëÿþòñÿ îáëàñòè ìàëûõ è áîëüøèõðàññòîÿíèé ñ ñîîòâåòñòâóþùèìè èì ìàêñèìóìàìèíà �óíêöèè ðàñïðåäåëåíèÿ. Ïåðâûé ìàêñèìóì âðàéîíå r � 0:3�0.4�A �îðìèðóåòñÿ ãëàâíûì îáðà�çîì çà ñ÷åò îñíîâíîãî êâàíòîâîãî ñîñòîÿíèÿ ýëåê�òðîííîé îáîëî÷êè àòîìà ãåëèÿ è ñëàáî ñìåùàåòñÿïðè âàðüèðîâàíèè äàâëåíèÿ. Âòîðîé ìàêñèìóì �îð�ìèðóåòñÿ çà ñ÷åò âîçáóæäåííûõ êâàíòîâûõ ñîñòîÿ�íèé. Åãî ïîëîæåíèå ñèëüíî çàâèñèò îò äàâëåíèÿ, àâûñîòà � îò òåìïåðàòóðû. Ñ óâåëè÷åíèåì äàâëåíèÿè òåìïåðàòóðû âòîðîé ìàêñèìóì ðàñòåò. Î÷åâèäíî,÷òî ïðè ïîíèæåíèè òåìïåðàòóðû è äàâëåíèÿ ñòà�òèñòè÷åñêèå âåñà âîçáóæäåííûõ êâàíòîâûõ ñîñòîÿ�íèé ïåðåðàñïðåäåëÿþòñÿ â ïîëüçó ñîñòîÿíèé ñ âûñî�êèìè çíà÷åíèÿìè êâàíòîâûõ ÷èñåë n. Ýòî ïðîèñõî�äèò âñëåäñòâèå óìåíüøåíèÿ áîëüöìàíîâñêèõ ìíîæè�òåëåé exp(�En=kBT ) ñ îäíîâðåìåííûì ñìåùåíèåìâíèç ýíåðãåòè÷åñêèõ óðîâíåé En, îòâå÷àþùèõ áîëü�øèì n. Íàîáîðîò, ñæàòèå ñèñòåìû ïðèâîäèò ê âûòåñ�íåíèþ ââåðõ ïðåæäå âñåãî ýíåðãåòè÷åñêèõ óðîâíåéñ áîëüøèìè íîìåðàìè n è ïåðåðàñïðåäåëåíèþ ñòàòè�ñòè÷åñêèõ âåñîâ â ïîëüçó ñîñòîÿíèé â íèæíåé ÷àñòèýíåðãåòè÷åñêîãî ñïåêòðà. Ïðîñòðàíñòâåííàÿ ëîêàëè�çàöèÿ òàêèõ ñîñòîÿíèé îòâå÷àåò ìåíüøèì ðàññòîÿíè�ÿì äî ÿäðà. Îäíîâðåìåííîå ïîâûøåíèå òåìïåðàòó�ðû ïðèâîäèò ê ðîñòó ñòàòèñòè÷åñêèõ âåñîâ òàêèõ ñî�ñòîÿíèé îòíîñèòåëüíî îñíîâíîãî êâàíòîâîãî ñîñòîÿ�784
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5r; �A�èñ. 6. Ïëîòíîñòü âåðîÿòíîñòè îáíàðóæèòü ýëåêòðîí íà ðàññòîÿíèè r îò ÿäðà ïðè ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèÿõ òåìïåðàòóðûè äàâëåíèÿ, ïðèâåäåííûõ â òàáëèöå. �àñ÷åò ìåòîäîì èíòåãðàëîâ ïî òðàåêòîðèÿì è ìîäåëèðîâàíèåì âçàèìîäåéñòâèéñ ïëàçìîé ìåòîäîì ñòàòèñòè÷åñêîãî àíñàìáëÿ ñ �ëóêòóèðóþùèìè ãðàíèöàìè. Ïóíêòèð � îñíîâíîå êâàíòîâîå ñîñòî-ÿíèå ïðîñòðàíñòâåííî-íåîãðàíè÷åííîãî àòîìà ãåëèÿ, ðàññ÷èòàííîå ìåòîäîì ËÊÀÎ [51℄11 ÆÝÒÔ, âûï. 4 785
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�èñ. 7. Îòíîñèòåëüíûå ñîäåðæàíèÿ îäíîêðàòíî 1 (êðèâûå 1 ) è äâóêðàòíî 2 (2 ) èîíèçèðîâàííûõ èîíîâ, à òàêæåíåèîíèçèðîâàííûõ 0 (3 ) àòîìîâ ãåëèÿ â ïëàçìå ðàçëè÷íîé òåìïåðàòóðû: à � 30000 K; á � 40000 K; â � 60000 K;ã � 80000 K; ä � 100000 K, å � 140000 K; æ � 200000 K; ç � 400000 Kíèÿ. Ñëåäñòâèåì ýòîãî ÿâëÿåòñÿ ðîñò âòîðîãî ìàêñè�ìóìà íà ðàäèàëüíîì ðàñïðåäåëåíèè ýëåêòðîíîâ íàðèñ. 6æ,ç. Ñ ïîâûøåíèåì òåìïåðàòóðû è ðîñòîì äàâëåíèÿîáà ìàêñèìóìà íà ðàäèàëüíîì ðàñïðåäåëåíèè ýëåê�òðîíîâ ñëèâàþòñÿ, è èäåíòè�èêàöèÿ îñíîâíîãî êâàí�786



ÆÝÒÔ, òîì 139, âûï. 4, 2011 Ìîäåëèðîâàíèå òåðìè÷åñêîé èîíèçàöèè : : :òîâîãî ñîñòîÿíèÿ ýëåêòðîííîé îáîëî÷êè àòîìà íà�îíå âîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé ñòàíîâèòñÿ íåâîç�ìîæíîé. Ýòî ïðîèñõîäèò ïðè òåìïåðàòóðàõ âûøåTI � 106 Ê è ñîîòâåòñòâóåò ïîëíîìó ðàçðóøåíèþýëåêòðîííîé îáîëî÷êè àòîìà. Òåìïåðàòóðîé TI ïîë�íîãî ðàçðóøåíèÿ ýëåêòðîííîé îáîëî÷êè â ïëàçìåñëåäóåò ñ÷èòàòü òàêóþ òåìïåðàòóðó, ïðè êîòîðîéìèíèìóì, ðàçäåëÿþùèé îáà ìàêñèìóìà íà ðàäèàëü�íîì ðàñïðåäåëåíèè ýëåêòðîíîâ (ðèñ. 6), ïîëíîñòüþèñ÷åçàåò. Ïîñòåïåííîå íèâåëèðîâàíèå ýòîãî ìèíèìó�ìà ìîæíî ïðîñëåäèòü íà çàâèñèìîñòÿõ, ïðåäñòàâëåí�íûõ íà ðèñ. 6ä�ç. Ïðè òåìïåðàòóðàõ âûøå TI îòíî�ñèòåëüíûé ñòàòèñòè÷åñêèé âåñ ñâÿçíûõ êâàíòîâûõñîñòîÿíèé ýëåêòðîíîâ â ïîëå ÿäðà èñ÷åçàþùå ìàë èíåèîíèçèðîâàííûå ñîñòîÿíèÿ ïðèíöèïèàëüíî íåâîç�ìîæíû. Ïîýòîìó ïîíÿòèå ÷àñòè÷íî èîíèçèðîâàííîéïëàçìû èìååò ñìûñë òîëüêî ïðè T < TI .3.4. Ñòåïåíü èîíèçàöèè×èñëåííûå ðåçóëüòàòû äëÿ çàâèñèìîñòè ñòåïåíèèîíèçàöèè îò òåìïåðàòóðû è äàâëåíèÿ ïðè T < TIïîëó÷åíû â ÿ÷åéêîâîé ìîäåëè ïëàçìû ñ ïîäâèæíû�ìè ãðàíèöàìè ÿ÷åéêè. Ñ ïîâûøåíèåì òåìïåðàòó�ðû ñòåïåíü ïðîñòðàíñòâåííîé äåëîêàëèçàöèè ìåíÿ�åòñÿ íåïðåðûâíî îò ïîëíîé ëîêàëèçàöèè ýëåêòðîíàâ îñíîâíîì ñîñòîÿíèè ýëåêòðîííîé îáîëî÷êè àòîìàäî ïðåäåëüíîãî ñëó÷àÿ ñâîáîäíîãî äâèæåíèÿ, îòâå�÷àþùåãî ïîëíîé ïðîñòðàíñòâåííîé äåëîêàëèçàöèè.Êèíåòè÷åñêàÿ ýíåðãèÿ ýëåêòðîíîâ ïðè âàðüèðîâà�íèè òåìïåðàòóðû ìåíÿåòñÿ îò êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèèK0 â îñíîâíîì êâàíòîâîì ñîñòîÿíèè àòîìà äî êëàñ�ñè÷åñêîãî ïðåäåëà 3NkBT=2, îòâå÷àþùåãî íåñâÿçàí�íûì ñîñòîÿíèÿì. Â ïðåäåëå áåñêîíå÷íî ðàçðåæåííîéïëàçìû ïîòåíöèàëüíàÿ ýíåðãèÿ ýëåêòðîíîâ ìåíÿåò�ñÿ îò ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè U0 â îñíîâíîì êâàíòî�âîì ñîñòîÿíèè àòîìà äî íóëÿ, îòâå÷àþùåãî ýíåðãèèèäåàëüíîãî ãàçà.Â äîñòàòî÷íî ðàçðåæåííîé ïëàçìå òåìïåðàòóðàèîíèçàöèè ñòàíîâèòñÿ íèæå ýíåðãåòè÷åñêîãî çàçî�ðà kBT < �E ìåæäó îñíîâíûì è ïåðâûì âîçáó�æäåííûì êâàíòîâûì ñîñòîÿíèÿìè ýëåêòðîííîé îáî�ëî÷êè, à îòíîñèòåëüíûé ñòàòèñòè÷åñêèé âåñ âîçáó�æäåííûõ êâàíòîâûõ ñîñòîÿíèé, ïðîïîðöèîíàëüíûéexp(��E=kBT ), � èñ÷åçàþùå ìàëûì. Â òåðìîäè�íàìèêå òàêîé ïëàçìû ñóùåñòâåííû òîëüêî îñíîâ�íûå êâàíòîâûå ñîñòîÿíèÿ, îòâå÷àþùèå íåèîíèçèðî�âàííîìó àòîìó è åãî ìíîãîêðàòíî èîíèçèðîâàííûìèîíàì. Ïîñêîëüêó ðàññòîÿíèå ìåæäó îñíîâíûì èïåðâûì âîçáóæäåííûì ýíåðãåòè÷åñêèìè óðîâíÿìèâ àòîìàõ èçìåðÿåòñÿ íåñêîëüêèìè ýëåêòðîíâîëüòà�ìè, òåìïåðàòóðà, íèæå êîòîðîé ðîëü âîçáóæäåííûõ
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�èñ. 8. Çàâèñèìîñòè ñòåïåíè èîíèçàöèè ãåëèåâîéïëàçìû îò äàâëåíèÿ ïðè ðàçëè÷íûõ òåìïåðàòó-ðàõ: 1 � 30000 K; 2 � 40000 K; 3 � 60000 K;4 � 80000 K; 5 � 100000 K; 6 � 140000 K; 7 �200000 K; 8 � 400000 Kêâàíòîâûõ ñîñòîÿíèé ýëåêòðîííûõ îáîëî÷åê â òåð�ìîäèíàìè÷åñêîì ïîâåäåíèè ïëàçìû íåñóùåñòâåííà,èçìåðÿåòñÿ äåñÿòêàìè òûñÿ÷ ãðàäóñîâ Êåëüâèíà.Ïðè óâåëè÷åíèè ïëîòíîñòè ïëàçìû òåìïåðàòóðàèîíèçàöèè ðàñòåò, îäíàêî çà ñ÷åò óâåëè÷åíèÿ ýíåðãå�òè÷åñêîãî çàçîðà �E, êîòîðîå ÿâëÿåòñÿ ñëåäñòâèåìâûòåñíåíèÿ ýíåðãåòè÷åñêèõ óðîâíåé âîçáóæäåííûõêâàíòîâûõ ñîñòîÿíèé ê âûñîêèì çíà÷åíèÿì, ñòàòè�ñòè÷åñêèé âåñ âîçáóæäåííûõ êâàíòîâûõ ñîñòîÿíèéìîæåò îñòàâàòüñÿ íèçêèì è çäåñü. Ïî ýòîé ïðè÷èíåñëåäóåò îæèäàòü ðàñøèðåíèÿ îáëàñòè, ãäå âîçáóæ�äåííûå êâàíòîâûå ñîñòîÿíèÿ ýëåêòðîííûõ îáîëî÷åêàòîìîâ è èîíîâ èìåþò îòíîñèòåëüíî ìàëûå ñòàòèñòè�÷åñêèå âåñà, â ñòîðîíó âûñîêèõ òåìïåðàòóð äî ñîòåíòûñÿ÷ ãðàäóñîâ. Êîìïüþòåðíîå ìîäåëèðîâàíèå ïîä�òâåðæäàåò ýòè îæèäàíèÿ. Èç äàííûõ, ïðåäñòàâëåí�íûõ íà ðèñ. 6, âèäíî, ÷òî ñ ïîâûøåíèåì òåìïåðà�òóðû è äàâëåíèÿ â îáëàñòè ñðåäíåé ñòåïåíè èîíè�çàöèè íå íàáëþäàåòñÿ çàìåòíîãî ñìåùåíèÿ ïåðâîãîìàêñèìóìà ðàñïðåäåëåíèÿ ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè êáîëüøèì ðàññòîÿíèÿì, ÷òî ñâèäåòåëüñòâîâàëî áû îñóùåñòâåííûõ âêëàäàõ âîçáóæäåííûõ êâàíòîâûõ ñî�ñòîÿíèé. Ìàêñèìóì õàðàêòåðíîãî êîëîêîëîîáðàçíî�ãî ðàñïðåäåëåíèÿ, íåñìîòðÿ íà çíà÷èòåëüíûå âàðèà�öèè åãî âûñîòû, îñòàåòñÿ íà ðàññòîÿíèè îêîëî 0.3�Aîò ÿäðà, îòâå÷àþùåì îñíîâíîìó êâàíòîâîìó ñîñòî�ÿíèþ ýëåêòðîííîé îáîëî÷êè. Ýòà îñîáåííîñòü â ïî�âåäåíèè ïëàçìû íèçêîé è ñðåäíåé ïëîòíîñòè ïîçâî�ëÿåò îãðàíè÷èòüñÿ â îïèñàíèè åå òåðìîäèíàìè÷åñêî�ãî ïîâåäåíèÿ òîëüêî îñíîâíûìè êâàíòîâûìè ñîñòîÿ�787 11*
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�èñ. 9. Èçîëèíèè, îòâå÷àþùèå ðàçëè÷íûì ñòåïåíÿì èîíèçàöèè íà p�T -äèàãðàììàõ ãåëèåâîé (à, íàñòîÿùàÿ ðàáîòà)è âîäîðîäíîé (á, [42℄) ïëàçìû. Ñòåïåíü èîíèçàöèè  óêàçàíà â ïðîöåíòàõíèÿìè ýëåêòðîííûõ îáîëî÷åê è ñîñòîÿíèÿìè ïîëíîéïðîñòðàíñòâåííîé äåëîêàëèçàöèè. Ïðèìåíèòåëüíî êãåëèåâîé ïëàçìå, èîíèçàöèîííî-ðåêîìáèíàöèîííîåðàâíîâåñèå ñâîäèòñÿ ê êîíêóðåíöèè ìåæäó îñíîâ�íûì êâàíòîâûì ñîñòîÿíèåì ýëåêòðîííîé îáîëî÷êèàòîìà ãåëèÿ ñ êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèåé ýëåêòðîíîâK0è ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèåé U0, îñíîâíûì êâàíòîâûìñîñòîÿíèåì ýëåêòðîííîé îáîëî÷êè îäíîêðàòíî èîíè�çîâàííîãî èîíà ãåëèÿ ñ êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèåé ýëåê�òðîíà â ýòîì ñîñòîÿíèè K+0 è åãî ïîòåíöèàëüíîéýíåðãèåé U+0 è ñîñòîÿíèåì ïîëíîé ïðîñòðàíñòâåí�íîé äåëîêàëèçàöèè ýëåêòðîíîâ, êîòîðûå â ïðåäåëåáåñêîíå÷íîé ðàçðåæåííîé ïëàçìû èìåþò (â ðàñ÷åòåíà îäèí ýëåêòðîí) ðàâíîâåñíóþ ñðåäíþþ êèíåòè÷å�ñêóþ ýíåðãèþ 3kBT=2.Èç ðàñïðåäåëåíèÿ ýíåðãèè ýëåêòðîíîâ ìåæäó êè�íåòè÷åñêîé è ïîòåíöèàëüíîé ñîñòàâëÿþùèìè ìîæíîíàéòè ñòåïåíü èîíèçàöèè ïëàçìû. Äëÿ ýòîãî íàïè�øåì óðàâíåíèÿ áàëàíñà ðàâíîâåñíîé êèíåòè÷åñêîéK è ïîòåíöèàëüíîé U ýíåðãèé ýëåêòðîíîâ â ïëàçìå.Â ðàñ÷åòå íà îäèí àòîì ãåëèÿ è â ïðåíåáðåæåíèèêóëîíîâñêèì âçàèìîäåéñòâèåì ñî ñâîáîäíûìè ýëåê�òðîíàìè, îáðàçîâàâøèìèñÿ â ðåçóëüòàòå èîíèçàöèè,èìååì (1� 1 � 2)U0 + 1U+0 = U; (47)(1� 1 � 2)Uee0 = Uee; (48)ãäå 1 è 2 � âåðîÿòíîñòè ñîîòâåòñòâåííî îäíîêðàò�íîé è äâóêðàòíîé èîíèçàöèè àòîìà ãåëèÿ, Uee �ðàâíîâåñíàÿ ñðåäíÿÿ ýíåðãèÿ âçàèìîäåéñòâèÿ ýëåê�òðîíîâ â ýëåêòðîííîé îáîëî÷êå, Uee0 � òî æå äëÿåå îñíîâíîãî êâàíòîâîãî ñîñòîÿíèÿ. Ïåðâûå ñëàãàå�ìûå â ëåâûõ ÷àñòÿõ óðàâíåíèé (47), (48) îòâå÷àþò

1027 1028 1029 1030�; ì�30:1110
102103104p; �Ïà

1 234

�èñ. 10. Èçîòåðìû óðàâíåíèÿ ñîñòîÿíèÿ ãåëèåâîéïëàçìû, ðàññ÷èòàííûå ìåòîäîì èíòåãðàëîâ ïî òðà-åêòîðèÿì â ñèñòåìå ñ ïåðèîäè÷åñêèìè ãðàíè÷íûìèóñëîâèÿìè â ñòàòèñòè÷åñêîì àíñàìáëå ñ ïîäâèæ-íûìè ãðàíèöàìè: 1 � 100000 K; 2 � 140000 K;3 � 200000 K; 4 � 400000 K
íåèîíèçèðîâàííîìó ñîñòîÿíèþ àòîìà, à âòîðîå ñëà�ãàåìîå â ïðàâîé ÷àñòè óðàâíåíèÿ (47) îòâå÷àåò îáðà�çîâàíèþ ïàðû îäíîçàðÿäíîãî ïîëîæèòåëüíîãî èîíàãåëèÿ è ñâîáîäíîãî ýëåêòðîíà. Àíàëîãè÷íîå åìó ñëà�ãàåìîå îòñóòñòâóåò âî âòîðîì óðàâíåíèè, òàê êàê ïî�ñëå îäíîêðàòíîé èîíèçàöèè âçàèìîäåéñòâèå ìåæäóýëåêòðîííîé îáîëî÷êîé èîíà è ñâîáîäíûì ýëåêòðî�íîì ñ÷èòàåòñÿ ïðåíåáðåæèìî ìàëûì. �åøåíèå óðàâ�íåíèé (47), (48) èìååò âèä788
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�èñ. 11. Çàâèñèìîñòè ïîëíîé âíóòðåííåé ýíåð-ãèè ãåëèåâîé ïëàçìû (ñóììû êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèèÿäåð, êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè ýëåêòðîíîâ è ýíåðãèèâçàèìîäåéñòâèÿ âñåõ ÷àñòèö) â ðàñ÷åòå íà îäíî ÿä-ðî ãåëèÿ êàê �óíêöèè ïëîòíîñòè ïëàçìû âäîëü èçî-òåðì, îòâå÷àþùèõ ðàçëè÷íûì çíà÷åíèÿì òåìïåðà-òóðû: 1 � 100000 K; 2 � 140000 K; 3 � 200000 K;4 � 400000 K1 = U8EH0 � UeeUee0 E04EH0 ; (49)2 = 1� U8EH0 � UeeUee0 �1� E04EH0 � ; (50)0 = 1� 1 � 2; (51)ãäå 0 � îòíîñèòåëüíîå ñîäåðæàíèå íåèîíèçèðîâàí�íûõ àòîìîâ, à äëÿ âîäîðîäîïîäîáíîãî îäíîçàðÿäíî�ãî èîíà ãåëèÿ èñïîëüçîâàíî âûðàæåíèå êóëîíîâñêîé÷àñòè ýíåðãèè îñíîâíîãî êâàíòîâîãî ñîñòîÿíèÿ ÷åðåçýíåðãèþ îñíîâíîãî êâàíòîâîãî ñîñòîÿíèÿ àòîìà âî�äîðîäà, U+0 = 8EH0 ñ EH0 = �13:606 ýÂ. Ýíåðãèÿ âçà�èìîäåéñòâèÿ ýëåêòðîíîâ â îñíîâíîì êâàíòîâîì ñî�ñòîÿíèè àòîìà ãåëèÿ, Uee0 = 25:6 ýÂ, ðàññ÷èòàíà ÷èñ�ëåííî ìåòîäîì èíòåãðàëîâ ïî òðàåêòîðèÿì â óñëî�âèÿõ èçîòåðìî-èçîáàðè÷åñêîãî ñòàòèñòè÷åñêîãî àí�ñàìáëÿ ñ �èêñèðîâàííûì ÿäðîì, ïðè T = 1000 K èäàâëåíèè íà îáîëî÷êó p = 1 �Ïà. Âûõîä íà îñíîâíîåêâàíòîâîå ñîñòîÿíèå êîíòðîëèðîâàëñÿ ñîïîñòàâëåíè�åì ðàäèàëüíûõ ðàñïðåäåëåíèé ýëåêòðîííîé ïëîòíî�ñòè è ýíåðãèè ñ ðàñ÷åòàìè ìåòîäîì ëèíåéíîé êîì�áèíàöèè àòîìíûõ îðáèòàëåé (ËÊÀÎ) [51℄. Ïðè ýòîìäëÿ ïîëíîé ýíåðãèè â ýòèõ óñëîâèÿõ ìåòîäîì èíòå�ãðàëîâ ïî òðàåêòîðèÿì ïîëó÷åíî çíà÷åíèå �78:8 ýÂ,êîòîðîå îòëè÷àåòñÿ îò ýêñïåðèìåíòàëüíîãî çíà÷åíèÿýíåðãèè îñíîâíîãî êâàíòîâîãî ñîñòîÿíèÿ àòîìà ãå�ëèÿ [51℄E0 = K0 + U0 = K0 + Uee0 + Uei0 = �78:98 ýÂ

íå áîëåå, ÷åì íà 0.2%. Êðîìå òîãî, èñïîëüçîâàíîñâîéñòâî êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè K0, ñïðàâåäëèâîåäëÿ ïðîñòðàíñòâåííî-íåîãðàíè÷åííûõ ñèñòåì êâàí�òîâûõ ÷àñòèö, âçàèìîäåéñòâóþùèõ ïîñðåäñòâîì êó�ëîíîâñêîãî ïîëÿ, K0 = �U0=2 [41; 42℄, è âûòåêàþùååèç íåãî ñîîòíîøåíèå U0 = 2E0.Êðèòåðèé, âûðàæåííûé óðàâíåíèÿìè (47) è (48),ïðåäïîëàãàåò ïðîåöèðîâàíèå âñåõ êâàíòîâûõ ñîñòîÿ�íèé ýëåêòðîíîâ ïëàçìû íà âîëíîâûå �óíêöèè ïëîñ�êèõ âîëí, îòâå÷àþùèõ ñâîáîäíîìó äâèæåíèþ (ñîñòî�ÿíèå èîíèçàöèè) è âîëíîâûå �óíêöèè îñíîâíûõ ñî�ñòîÿíèé ýëåêòðîííûõ îáîëî÷åê àòîìà ãåëèÿ è åãîîäíîçàðÿäíîãî èîíà. Â ïëàçìå ñðåäíåé ïëîòíîñòèìîãóò ðåàëèçîâàòüñÿ òàêæå ïðîìåæóòî÷íûå ñîñòîÿ�íèÿ, êëàññè�èêàöèÿ êîòîðûõ íåîäíîçíà÷íà. Â ýòèõóñëîâèÿõ êðèòåðèé (47), (48) óñòàíàâëèâàåò óñëîâ�íûå ãðàíèöû èîíèçèðîâàííûõ ñîñòîÿíèé.Ñîãëàñíî (49)�(51), îöåíêà ñòåïåíè èîíèçàöèè âïëàçìå ñâîäèòñÿ ê âû÷èñëåíèÿì ðàâíîâåñíîé ïîòåí�öèàëüíîé ýíåðãèè U è ýíåðãèè âçàèìîäåéñòâèÿ ýëåê�òðîíîâ Uee êàê �óíêöèé òåìïåðàòóðû è äàâëåíèÿâ ïëàçìå. �àñ÷åòû îñóùåñòâëåíû ÷èñëåííî ìåòîäîìèíòåãðàëîâ ïî òðàåêòîðèÿì. �åçóëüòàòû ïðåäñòàâëå�íû íà ðèñ. 7, 8.Ñîäåðæàíèå îäíîçàðÿäíûõ èîíîâ íåìîíîòîííîçàâèñèò îò òåìïåðàòóðû è äàâëåíèÿ (ïëîòíîñòè)ïëàçìû. Ïðè âàðüèðîâàíèè äàâëåíèÿ êîëè÷åñòâî îä�íîçàðÿäíûõ èîíîâ ïðîõîäèò ÷åðåç ìàêñèìóì, ïî�ëîæåíèå è âûñîòà êîòîðîãî çàâèñÿò îò òåìïåðàòó�ðû. Êàê âèäíî èç çàâèñèìîñòåé, ïðåäñòàâëåííûõíà ðèñ. 7, íàðàñòàíèå êîíöåíòðàöèè îäíîçàðÿäíûõèîíîâ ïðè óìåíüøåíèè ïëîòíîñòè ïëàçìû ñìåíÿåò�ñÿ åå óáûâàíèåì âñëåäñòâèå ïðåâðàùåíèÿ ÷àñòè îä�íîçàðÿäíûõ èîíîâ â äâóõçàðÿäíûå. Ñ óâåëè÷åíèåìòåìïåðàòóðû ìàêñèìàëüíîå ñîäåðæàíèå îäíîçàðÿä�íûõ èîíîâ ñíà÷àëà ðàñòåò (ðèñ. 7à�â), äîñòèãàÿ ïðè�ìåðíî 75%, à çàòåì óìåíüøàåòñÿ (ðèñ. 7ã�ç). Îä�íîçàðÿäíûå èîíû îáðàçóþòñÿ â ñóùåñòâåííûõ êî�ëè÷åñòâàõ òîëüêî â îáëàñòè ñðåäíèõ òåìïåðàòóð(50000 Ê < T < 150000 Ê). Â îáëàñòè íèçêèõ èâûñîêèõ òåìïåðàòóð èîíèçàöèÿ èäåò ïî ïóòè îáðà�çîâàíèÿ äâóõçàðÿäíûõ èîíîâ. Òî÷êà ìàêñèìàëüíîãîñîäåðæàíèÿ îäíîçàðÿäíûõ èîíîâ îòâå÷àåò òåìïåðà�òóðå ïðèìåðíî 80000 Ê, äàâëåíèþ 0.8 �Ïà è ïëîòíî�ñòè 3�1026 ì�3. Ïðè ýòîì ñòåïåíü èîíèçàöèè ïëàçìû = (1+22)=2, ðàâíàÿ îòíîñèòåëüíîìó êîëè÷åñòâóýëåêòðîíîâ, ïåðåøåäøèõ â íåñâÿçàííûå ñîñòîÿíèÿ,ìåíÿåòñÿ ñ âàðüèðîâàíèåì ïëîòíîñòè è òåìïåðàòóðûìîíîòîííî, óâåëè÷èâàÿñü ñ ïîâûøåíèåì òåìïåðàòó�ðû è óìåíüøåíèåì äàâëåíèÿ. Íà ðèñ. 8 ïðåäñòàâëå�íû èçîòåðìû , îõâàòûâàþùèå ñîñòîÿíèÿ îò íåèîíè�çèðîâàííîãî ãàçà ( = 0) äî ïîëíîñòüþ èîíèçèðîâàí�789
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−1

1

2

3

4

2

1

4πr2ρne, Å
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�èñ. 12. �àäèàëüíûå ðàñïðåäåëåíèÿ ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè âîêðóã ÿäåð ãåëèÿ â ïëàçìå ðàçëè÷íîé òåìïåðàòóðû Tè ïëîòíîñòè �: à � T = 100000 K, � = 4:02 � 1026 ì�3 (1 ), 6:58 � 1026 ì�3 (2 ), 3:03 � 1027 ì�3 (3 ), 2:20 � 1028 ì�3 (4 );á � T = 140000 K, � = 2:17 � 1027 ì�3 (1 ), 1:20 � 1028 ì�3 (2 ), 1:63 � 1028 ì�3 (3 ), 2:75 � 1028 ì�3 (4 ); â �T = 200000 K, � = 3:36 � 1027 ì�3 (1 ), 6:94 � 1027 ì�3 (2 ), 1:47 � 1028 ì�3 (3 ), 8:83 � 1028 ì�3 (4 ); ã � T = 400000 K,� = 5:45 � 1028 ì�3 (1 ), 1:14 � 1029 ì�3 (2 ), 3:13 � 1029 ì�3 (3 ), 7:52 � 1029 ì�3 (4 ). �àñ÷åò ìåòîäîì èíòåãðàëîâ ïîòðàåêòîðèÿì â ñèñòåìå ñ ïåðèîäè÷åñêèìè ãðàíè÷íûìè óñëîâèÿìèíîé ïëàçìû ( = 1). Êàæäàÿ èçîòåðìà ðàññ÷èòàíàïîñëåäîâàòåëüíûì óìåíüøåíèåì äàâëåíèÿ: òåðìàëè�çàöèÿ ñèñòåìû íà÷èíàëàñü ñ ïîñëåäíåé êîí�èãóðà�öèè, ïîëó÷åííîé ïðè ðàñ÷åòå ïðåäûäóùåé òî÷êè.Â ïåðâîì ïðèáëèæåíèè ñòåïåíü èîíèçàöèè çà�âèñèò îò äàâëåíèÿ ëîãàðè�ìè÷åñêè. Â èññëåäîâàí�íîì äèàïàçîíå òåìïåðàòóð ïîëíàÿ èîíèçàöèÿ ïëàç�ìû ïðîèñõîäèò ïðè ïàäåíèè äàâëåíèÿ ïðèìåðíî íà÷åòûðå ïîðÿäêà. �àññ÷èòàííûå èçîëèíèè ïîñòîÿí�ñòâà ñòåïåíè èîíèçàöèè â ãåëèåâîé ïëàçìå ïðåäñòàâ�ëåíû íà ðèñ. 9à, à äëÿ âîäîðîäíîé ïëàçìû � íàðèñ. 9á. Êàê è â ñëó÷àå âîäîðîäíîé ïëàçìû, â ãå�ëèåâîé ïëàçìå ðàçëè÷àþòñÿ äâå âåòâè èçîëèíèé �â îáëàñòè íèçêèõ è â îáëàñòè âûñîêèõ äàâëåíèé èòåìïåðàòóð (íà ðèñ. 9 ðàçäåëåíû øòðèõàìè). Ïåð�

âàÿ âåòâü, â îáëàñòè ñðåäíåé ïëîòíîñòè, îòâå÷àåòñèëüíîé, à âòîðàÿ, â îáëàñòè âûñîêîé ïëîòíîñòè �ñëàáîé òåìïåðàòóðíîé çàâèñèìîñòè. Ôîðìû õàðàê�òåðíûõ âåòâåé äëÿ âîäîðîäíîé è ãåëèåâîé ïëàçìûêà÷åñòâåííî ñõîæè, îäíàêî â ñëó÷àå ãåëèåâîé ïëàç�ìû îíè ñäâèíóòû ïðèìåðíî íà ïîëòîðà ïîðÿäêà âñòîðîíó áîëüøèõ äàâëåíèé è ïðèìåðíî â ÷åòûðå ðà�çà â ñòîðîíó âûñîêèõ òåìïåðàòóð.3.5. Óðàâíåíèå ñîñòîÿíèÿ�àñ÷åò óðàâíåíèÿ ñîñòîÿíèÿ ïëàçìû âûïîëíåíâ ñèñòåìå ñ ïåðèîäè÷åñêèìè ãðàíè÷íûìè óñëîâèÿ�ìè â ñòàòèñòè÷åñêîì àíñàìáëå ñ ïîäâèæíûìè ãðà�íèöàìè (NpT ). ß÷åéêà ïåðèîäè÷íîñòè êóáè÷åñêîé790
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�èñ. 13. Çàâèñèìîñòè ðàäèóñà ñ�åðû ñ öåíòðîì íà ÿäðå ãåëèÿ, ñîäåðæàùåé â ñðåäíåì îäèí ýëåêòðîí (êðèâûå 1 ) èäâà ýëåêòðîíà (2 ), îò ïëîòíîñòè ïëàçìû ïðè òåìïåðàòóðàõ 100000 K (à), 140000 K (á ), 200000 K (â), 400000 K (ã).Ñïëîøíûå ëèíèè � ðàñ÷åò ìåòîäîì èíòåãðàëîâ ïî òðàåêòîðèÿì â ñèñòåìå ñ ïåðèîäè÷åñêèìè ãðàíè÷íûìè óñëîâèÿìè,øòðèõîâûå � òå æå çàâèñèìîñòè â ãèïîòåòè÷åñêîé ñèñòåìå ñ èäåàëüíî îäíîðîäíûì ïðîñòðàíñòâåííûì ðàñïðåäåëå-íèåì ýëåêòðîíîâ ïðè òîé æå ïëîòíîñòè�îðìû ñîäåðæàëà 48 ÿäåð àòîìîâ ãåëèÿ, íåñóùèõýëåêòðè÷åñêèé çàðÿä ïî +2e, è 96 ýëåêòðîíîâ, íåñó�ùèõ çàðÿä ïî �e è ïðåäñòàâëåííûõ �åéíìàíîâñêè�ìè òðàåêòîðèÿìè, ñîñòîÿùèìè èç M = 320 çâåíüåâ.Îáúåì ÿ÷åéêè ïåðèîäè÷íîñòè �ëóêòóèðîâàë â ñî�îòâåòñòâèè ñ ðàâíîâåñíîé �óíêöèåé ðàñïðåäåëåíèÿèçîòåðìî-èçîáàðè÷åñêîãî (NpT ) ñòàòèñòè÷åñêîãî àí�ñàìáëÿ. Óñðåäíåíèå ìåòîäîì Ìîíòå-Êàðëî ïðîâîäè�ëîñü â ñóùåñòâåííîé âûáîðêå îáúåìîì 3 � 109 êîí��èãóðàöèé âèðòóàëüíûõ òðàåêòîðèé. �àñ÷åòó ðàâ�íîâåñíûõ ñðåäíèõ ïðåäøåñòâîâàë ýòàï òåðìàëèçà�öèè â òå÷åíèå 109 ìàðêîâñêèõ øàãîâ ñ ïðèìåíåíèåìàëãîðèòìà ïîñëåäîâàòåëüíîãî óäâîåíèÿ êîëè÷åñòâàçâåíüåâ â òðàåêòîðèÿõ. �àñ÷åò îäíîãî òåðìîäèíàìè�÷åñêîãî ñîñòîÿíèÿ çàíèìàë îêîëî 700 ÷ êîìïüþòåð�íîãî âðåìåíè.

Èçîòåðìû óðàâíåíèÿ ñîñòîÿíèÿ â îñÿõ ïëîò�íîñòü�äàâëåíèå ïðåäñòàâëåíû íà ðèñ. 10. Ïðè óìåíü�øåíèè òåìïåðàòóðû íèæå ïðèìåðíî 300000 K êðè�âàÿ äàâëåíèÿ â äâîéíîì ëîãàðè�ìè÷åñêîì ìàñøòàáåîòêëîíÿåòñÿ îò ëèíåéíîé çàâèñèìîñòè, ñîîòâåòñòâó�þùåé èäåàëüíîìó ãàçó, ê íèçêèì çíà÷åíèÿì. Ïðèòåìïåðàòóðå îêîëî 100000 K è ïëîòíîñòè âûøå ïî�ðÿäêà 1029 ì�3 èçîòåðìû ïðîõîäÿò ïî÷òè ïàðàëëåëü�íî îñè àáñöèññ, ÷òî ñîîòâåòñòâóåò ðåçêîìó óâåëè�÷åíèþ èçîòåðìè÷åñêîé ñæèìàåìîñòè ��1(��=�p)T .Ñæèìàåìîñòü ðàñòåò çà ñ÷åò ý��åêòà âòÿãèâàíèÿýëåêòðîíîâ â ïîëå ÿäåð ñ îáðàçîâàíèåì ñâÿçàí�íûõ ñîñòîÿíèé ÿäðî�ýëåêòðîí, ñîïðîâîæäàþùèìñÿóìåíüøåíèåì îáúåìà ïëàçìû. Òà æå ïðè÷èíà ïðè�âîäèò â ýòîé îáëàñòè ê ðåçêîìó óâåëè÷åíèþ òåðìè�÷åñêîãî êîý��èöèåíòà ðàñøèðåíèÿ ���1(��=�T )p,791
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r, Å r, Å
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�èñ. 14. Ïðîñòðàíñòâåííûå êîððåëÿöèîííûå �óíêöèè ÿäðî�ÿäðî â ãåëèåâîé ïëàçìå. Íóìåðàöèÿ êðèâûõ îòâå÷àåòòåì æå òåðìîäèíàìè÷åñêèì óñëîâèÿì, êàê è íà ðèñ. 12êîòîðîå î÷åâèäíî èç �îðìû êðèâûõ íà ðèñ. 10. Áîëü�øèå çíà÷åíèÿ îáîèõ òåðìè÷åñêèõ êîý��èöèåíòîâîòâå÷àþò îáëàñòè ÷àñòè÷íîé èîíèçàöèè. Â îñíîâåèõ �îðìèðîâàíèÿ ëåæèò èíòåíñèâíîå ðàçðóøåíèåýëåêòðîííûõ îáîëî÷åê àòîìîâ. Ïîýòîìó êâàíòîâàÿïðèðîäà ýëåêòðîííîé êîìïîíåíòû çäåñü âåñüìà ñó�ùåñòâåííà.Èçîòåðìè÷åñêîå ñæàòèå ïëàçìû â îáëàñòè ñðåä�íèõ ïëîòíîñòåé ñîïðîâîæäàåòñÿ ïîíèæåíèåì åå âíó�òðåííåé ýíåðãèè (ðèñ. 11). Óìåíüøåíèå ýíåðãèè îáó�ñëîâëåíî óñèëåíèåì ïðîñòðàíñòâåííûõ ìåæ÷àñòè÷�íûõ êîððåëÿöèé. Êâàíòîâàÿ ïðèðîäà ýëåêòðîííîéêîìïîíåíòû ïðèâîäèò ê çàìåòíîìó îñëàáëåíèþ ýòîéçàâèñèìîñòè èç-çà ïîâûøåíèÿ êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèèýëåêòðîíîâ ïðè ñæàòèè. Íàïðèìåð, ïðè òåìïåðàòóðå100000 K ñæàòèå ïëàçìû äî ïëîòíîñòè 1029 ì�3 ïðè�âîäèò ïðèìåðíî ê òðåõêðàòíîìó ïðåâûøåíèþ êèíå�òè÷åñêîé ýíåðãèè ýëåêòðîíîâ íàä êëàññè÷åñêèì ïðå�äåëîì 3kBT=2, ÷òî â ðàñ÷åòå íà îäíî ÿäðî ñîîòâåò�ñòâóåò ïðèìåðíî 60 ýÂ, ò. å. òîãî æå ïîðÿäêà, ÷òî

è âíóòðåííÿÿ ýíåðãèÿ ñèñòåìû â öåëîì â ýòîé îáëà�ñòè. Ýòîò êâàíòîâûé ¾ðàçîãðåâ¿ ýëåêòðîííîé êîìïî�íåíòû ÷àñòè÷íî êîìïåíñèðóåò ïîíèæåíèå êóëîíîâ�ñêîé ýíåðãèè âçàèìîäåéñòâóþùèõ çàðÿäîâ â ïëàç�ìå è îñëàáëÿåò çàâèñèìîñòü âíóòðåííåé ýíåðãèè îòïëîòíîñòè ïî ñðàâíåíèþ ñ ñèñòåìàìè êëàññè÷åñêèõ÷àñòèö. Òîò æå çíàê èìååò è ý��åêò êâàíòîâîìåõà�íè÷åñêîé ïðîñòðàíñòâåííîé äåëîêàëèçàöèè ýëåêòðî�íîâ â èõ âçàèìîäåéñòâèè ñ ÿäðàìè. Ñ ïîâûøåíèåìòåìïåðàòóðû îáà ý��åêòà îñëàáåâàþò è íàêëîí êðè�âûõ âíóòðåííåé ýíåðãèè íà ðèñ. 11 ðàñòåò, ïðèáëè�æàÿñü ê êëàññè÷åñêîìó ïðåäåëó.3.6. Ïðîñòðàíñòâåííûå êîððåëÿöèèÁèíàðíûå êîððåëÿöèîííûå �óíêöèè ÿä-ðî�ýëåêòðîí �ne(r), ÿäðî�ÿäðî �nn(r) è ýëåêò-ðîí�ýëåêòðîí �ee(r) íîðìèðîâàíû ñëåäóþùèìîáðàçîì:792
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�èñ. 15. Ïîòåíöèàë ñðåäíåé ñèëû âçàèìîäåéñòâèÿ ÿäðî�ÿäðî â ãåëèåâîé ïëàçìå êàê �óíêöèÿ ìåæúÿäåðíîãî ðàññòîÿ-íèÿ ïðè ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèÿõ òåìïåðàòóðû è ïëîòíîñòè: à � T = 100000 K, � = 4:02�1026 ì�3 (1 ), 2:20�1028 ì�3 (2 );á � T = 140000 K, � = 2:17�1027 ì�3 (1 ), 1:20�1028 ì�3 (2 ); â � T = 200000 K, � = 3:36�1027 ì�3 (1 ), 1:47�1028 ì�3(2 ), 8:83 � 1028 ì�3 (3 ); ã � T = 400000 K, � = 5:45 � 1028 ì�3 (1 ), 1:14 � 1029 ì�3 (2 ), 3:13 � 1029 ì�3 (3 ). Øòðèõè �êóëîíîâñêàÿ ýíåðãèÿ âçàèìîäåéñòâèÿ äâóõ òî÷å÷íûõ çàðÿäîâ âåëè÷èíîé +2e1Z0 4�r2�ne(r) dr = N; 1Z0 4�r2�nn(r) dr = Nn � 1;1Z0 4�r2�ee(r) dr = N � 1;ãäå N � êîëè÷åñòâî ýëåêòðîíîâ, à Nn = N=2 � êî�ëè÷åñòâî ÿäåð â ñèñòåìå.Ïðè íàãðåâàíèè âïëîòü äî 300000 K â �îð�ìå ðàäèàëüíûõ ðàñïðåäåëåíèé ýëåêòðîííîé ïëîòíî�ñòè îêîëî ÿäåð ñîõðàíÿþòñÿ ÷åðòû, õàðàêòåðíûåäëÿ îñíîâíîãî êâàíòîâîãî ñîñòîÿíèÿ ýëåêòðîííîéîáîëî÷êè àòîìà ãåëèÿ ñ ìàêñèìóìîì íà ðàññòîÿ�íèè îêîëî 0.3�A îò ÿäðà (ðèñ. 12). Ñëàáàÿ çàâè�ñèìîñòü ïîëîæåíèÿ ýòîãî ìàêñèìóìà îò òåìïåðà�òóðû è ïëîòíîñòè ïëàçìû ñâèäåòåëüñòâóåò î òîì,

÷òî ãëàâíûé âêëàä â íåèîíèçèðîâàííûå ñîñòîÿíèÿâ ïëàçìå äàåò îñíîâíîå êâàíòîâîå ñîñòîÿíèå ýëåê�òðîííîé îáîëî÷êè àòîìà. Â ïåðåõîäíîé îáëàñòè îòíåèîíèçèðîâàííûõ ê èîíèçèðîâàííûì ñîñòîÿíèÿìýíåðãåòè÷åñêèé çàçîð ìåæäó îñíîâíûì è ïåðâûìâîçáóæäåííûì êâàíòîâûìè ñîñòîÿíèÿìè îñòàåòñÿáîëüøå òåïëîâîé ýíåðãèè kBT : â íèçêîòåìïåðàòóð�íîé ÷àñòè (T < 150000 K) çà ñ÷åò îòíîñèòåëüíîíèçêèõ çíà÷åíèé kBT , à â âûñîêîòåìïåðàòóðíîé(150000 K < T < 300000 K) çà ñ÷åò áîëüøåé ïëîòíî�ñòè ïëàçìû è, êàê ñëåäñòâèå, âûòåñíåíèÿ âîçáóæäåí�íûõ ýíåðãåòè÷åñêèõ óðîâíåé ê áîëüøèì çíà÷åíèÿì èóâåëè÷åíèÿ ýíåðãåòè÷åñêîãî çàçîðà. Ïðè òåìïåðàòó�ðàõ âûøå 300000 K ïëîòíîñòü ïëàçìû, îòâå÷àþùàÿïåðåõîäó îò íåèîíèçèðîâàííûõ ê èîíèçèðîâàííûìñîñòîÿíèÿì, äîñòèãàåò çíà÷åíèé, ïðè êîòîðûõ îñíîâ�íîå êâàíòîâîå ñîñòîÿíèå îòäåëüíîãî àòîìà òåðÿåò793
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0 321321

а б

в г

10−1

1

10−1

10−2

10−3

ρee, Å
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�èñ. 16. Ïðîñòðàíñòâåííûå êîððåëÿöèîííûå �óíêöèè ýëåêòðîí�ýëåêòðîí â ãåëèåâîé ïëàçìå. Íóìåðàöèÿ êðèâûõîòâå÷àåò òåì æå òåðìîäèíàìè÷åñêèì óñëîâèÿì, êàê è íà ðèñ. 12 è 14ñâîþ èíäèâèäóàëüíîñòü. Çäåñü íåîáõîäèìî ó÷èòû�âàòü êîëëåêòèâèçàöèþ ýëåêòðîíîâ ñîñåäíèìè àòîìà�ìè. Ïðè äàëüíåéøåì óâåëè÷åíèè ïëîòíîñòè ñëåäóåòîæèäàòü êà÷åñòâåííîãî èçìåíåíèÿ ìåõàíèçìà èîíè�çàöèè îò òåðìè÷åñêîé èîíèçàöèè ê èîíèçàöèè äàâëå�íèåì. Ïðè èîíèçàöèè äàâëåíèåì óæå îñíîâíîå êâàí�òîâîå ñîñòîÿíèå ñèñòåìû ñîäåðæèò ïðîñòðàíñòâåí�íî-äåëîêàëèçîâàííûå âîëíîâûå �óíêöèè, è ïîýòîìóçàâèñèìîñòü ñòåïåíè èîíèçàöèè îò òåìïåðàòóðû íè�âåëèðóåòñÿ. Ïî äàííûì, ïðåäñòàâëåííûì íà ðèñ. 12,ìîæíî ïðîñëåäèòü ýâîëþöèþ ðàäèàëüíîãî ðàñïðåäå�ëåíèÿ ýëåêòðîíîâ îòíîñèòåëüíî ÿäåð ñ íàãðåâàíèåìïëàçìû. �àñïðåäåëåíèå íà ðèñ. 12ã áëèçêî ê ïîãðà�íè÷íîé îáëàñòè ìåæäó ðåæèìîì òåðìè÷åñêîé èîíè�çàöèè è èîíèçàöèè äàâëåíèåì.Íà ðèñ. 13 ïðåäñòàâëåíû çàâèñèìîñòè îò ïëîòíî�ñòè ïëàçìû ðàäèóñà ñ�åðè÷åñêîé îáëàñòè, öåíòðè�ðîâàííîé íà ÿäðå è ñîäåðæàùåé â ñðåäíåì îäèí èëèäâà ýëåêòðîíà. �àçíèöà ìåæäó ðàçìåðàìè îáëàñòè,

êîòîðóþ çàíèìàåò ýëåêòðîí, è àíàëîãè÷íîé îáëàñòèâ ãèïîòåòè÷åñêîé îäíîðîäíîé ñèñòåìå (øòðèõè) äà�åò ïðåäñòàâëåíèå î ëîêàëüíîì ¾ñæàòèè¿ ýëåêòðîí�íîãî ãàçà, êîòîðîå ïðîèçâîäèò ýëåêòðè÷åñêîå ïîëåâ îêðåñòíîñòè ÿäðà. Ñðàâíåíèå ïîêàçûâàåò, ÷òî ñó�ùåñòâåííîå óìåíüøåíèå îáúåìà, çàíèìàåìîãî ýëåê�òðîíàìè, ïðîèñõîäèò â ðåçóëüòàòå èõ ïåðåõîäà èçíåñâÿçíûõ ñîñòîÿíèé â ýëåêòðîííóþ îáîëî÷êó àòîìà(ðåêîìáèíàöèè), ðèñ. 13à. Ýòèì îáúÿñíÿåòñÿ ðåçêîåóâåëè÷åíèå òåìïåðàòóðíîãî êîý��èöèåíòà ðàñøèðå�íèÿ è ñæèìàåìîñòè ñèñòåìû â îáëàñòè ìåæäó èîíè�çèðîâàííûìè è íåèîíèçèðîâàííûìè ñîñòîÿíèÿìè.Êàê ìîæíî âèäåòü íà ðèñ. 14, ïðîñòðàíñòâåí�íûå êîððåëÿöèè ìåæäó ÿäðàìè èìåþò õàðàêòåðíûéðàäèóñ îêîëî 1�A, êîòîðûé â èññëåäîâàííîé îáëà�ñòè ñëàáî çàâèñèò îò òåìïåðàòóðû. Ïî÷òè èäåàëü�íîå ïëàòî íà çàâèñèìîñòÿõ êîððåëÿöèîííûõ �óíê�öèé íà ðàññòîÿíèÿõ áîëüøå õàðàêòåðíîãî ðàäèóñàñâèäåòåëüñòâóåò î ñèëüíîì ýêðàíèðîâàíèè ïîëÿ íà794
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21 0 1 2
r, Å
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�èñ. 17. Ïîòåíöèàë ñðåäíåé ñèëû âçàèìîäåéñòâèÿ ýëåêòðîí�ýëåêòðîí â ãåëèåâîé ïëàçìå ïðè ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèÿõòåìïåðàòóðû è ïëîòíîñòè: à � T = 100000 K, � = 4:02 � 1026 ì�3 (1 ), 2:20 � 1028 ì�3 (2 ); á � T = 140000 K,� = 2:17 � 1027 ì�3 (1 ), 1:20 � 1028 ì�3 (2 ); â � T = 200000 K, � = 3:36 � 1027 ì�3 (1 ), 6:94 � 1027 ì�3 (2 ); ã �T = 400000 K, � = 5:45 � 1028 ì�3 (1 ), 1:14 � 1029 ì�3 (2 ). Øòðèõè � êóëîíîâñêàÿ ýíåðãèÿ âçàèìîäåéñòâèÿ äâóõòî÷å÷íûõ çàðÿäîâ âåëè÷èíîé �eýòèõ ðàññòîÿíèÿõ. Ýêðàíèðîâàíèå äåëàåò âçàèìîäåé�ñòâèå ìåæäó ÿäðàìè ý��åêòèâíî êîðîòêîäåéñòâóþ�ùèì, ÷òî ìîæåò ñèëüíî óïðîñòèòü ïîñòðîåíèå ïðè�áëèæåííûõ ìîäåëåé ïëàçìû â ýòîé îáëàñòè òåðìîäè�íàìè÷åñêèõ ñîñòîÿíèé. Â ïåðâîì ïðèáëèæåíèè ïëàç�ìà çäåñü ìîæåò òðàêòîâàòüñÿ êàê ñèñòåìà ýëåêòðî�íåéòðàëüíûõ ñ�åðè÷åñêèõ ÷àñòèö ðàçìåðîì îêîëî1�A, ïîãðóæåííûõ â ýëåêòðîííûé ãàç. Âçàèìîäåé�ñòâèå ìåæäó ÷àñòèöàìè îïèñûâàåòñÿ çàâèñÿùèì îòòåìïåðàòóðû è ïëîòíîñòè ïîòåíöèàëîì ñðåäíåé ñè�ëû wnn(r;T; �) = �kBT ln �nn(r)� : (52)Ïîòåíöèàë ñðåäíåé ñèëû èìååò ñìûñë ý��åêòèâ�íîé ýíåðãèè âçàèìîäåéñòâèÿ, êîòîðàÿ â âàêóóìå ïðè�âåëà áû ê òàêîìó æå õàðàêòåðó îòíîñèòåëüíîãî äâè�

æåíèÿ ÷àñòèö, âûðàæåííîìó â òåðìèíàõ êîððåëÿöè�îííûõ �óíêöèé, êàê è äëÿ èñõîäíûõ ÷àñòèö â ñðå�äå. Ïîòåíöèàë ñðåäíåé ñèëû â íåÿâíîé �îðìå âêëþ�÷àåò îïîñðåäîâàííûå âçàèìîäåéñòâèÿ ÷åðåç ÷àñòè�öû ñðåäû, à òàêæå êâàíòîâûå ý��åêòû, åñëè ðå÷üèäåò î êâàíòîâûõ ñèñòåìàõ. Î õàðàêòåðå çàâèñèìî�ñòè (52) îò òåìïåðàòóðû è ïëîòíîñòè ìîæíî ñóäèòüïî äàííûì, ïðåäñòàâëåííûì íà ðèñ. 15. Ïðè óâåëè�÷åíèè ïëîòíîñòè ïëàçìû è ïîíèæåíèè òåìïåðàòó�ðû ýêðàíèðîâàíèå óñèëèâàåòñÿ, à ðàäèóñ âçàèìîäåé�ñòâèÿ óìåíüøàåòñÿ, ò. å. ìåíÿåòñÿ â òó æå ñòîðîíó,÷òî è äåáàåâñêèé ðàäèóñ â ðàçðåæåííîé ïëàçìå, ðàñ�òóùèé ñ òåìïåðàòóðîé êàê T 1=2 è óáûâàþùèé ñ ïëîò�íîñòüþ êàê ��1=2. Ýêðàíèðîâàíèå ïðèâîäèò ê îñëàá�ëåíèþ ý��åêòèâíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó ÿäðà�ìè íà 30�100 ýÂ èëè íà íåñêîëüêî kBT . Îäíîé èç795
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