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ÌÈÊ�ÎÑÒ�ÓÊÒÓ�À ÎÑÍÎÂÍÎ�Î ÑÎÑÒÎßÍÈßÒÎÍÊÎ�Î ÑËÎß ÌÀ�ÍÈÒÍÎÉ ÆÈÄÊÎÑÒÈÒ. À. Ïðîêîïüåâà a, Â. À. Äàíèëîâ a, Ñ. Ñ. Êàíòîðîâè÷ a;b*aÓðàëüñêèé ãîñóäàðñòâåííûé óíèâåðñèòåò620000, Åêàòåðèíáóðã, �îññèÿbUniversit�at Stuttgart Pfaffenwaldring70569, Stuttgart, GermanyÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 10 �åâðàëÿ 2011 ã.Ñ ïîìîùüþ êîìáèíàöèè òåîðåòè÷åñêîãî àíàëèçà è ìåòîäîâ êîìïüþòåðíîãî ýêñïåðèìåíòà, íàìè áûëèîáíàðóæåíû ðàçëè÷íûå êîí�èãóðàöèè ìàãíèòíûõ îäíîäîìåííûõ íàíî÷àñòèö, âîçíèêàþùèå â êâàçèäâó-ìåðíîì ñëîå ìàãíèòíîé æèäêîñòè ïðè íèçêèõ òåìïåðàòóðàõ. Òåîðåòè÷åñêîå èññëåäîâàíèå ïîçâîëèëî çà-ïèñàòü òî÷íûå âûðàæåíèÿ è àñèìïòîòû äëÿ ýíåðãèè êàæäîé èç ñòðóêòóð â çàâèñèìîñòè îò èõ ïàðàìåòðîâè îïðåäåëèòü, òàêèì îáðàçîì, ìèêðîñòðóêòóðó êâàçèäâóìåðíîãî ñëîÿ â îñíîâíîì ñîñòîÿíèè êàê �óíêöèþêîëè÷åñòâà ÷àñòèö, èõ ðàçìåðîâ è äðóãèõ ïàðàìåòðîâ ñèñòåìû. �àçâèòûé ïîäõîä ìîæåò áûòü èñïîëüçîâàíäëÿ îòûñêàíèÿ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ ñèñòåì ñ áîëåå ñëîæíûìè ìåæ÷àñòè÷íûìè âçàèìîäåéñòâèÿìè.1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÌàãíèòíûå æèäêîñòè � ñèñòåìû, ñîñòîÿùèå èçìàãíèòíûõ ÷àñòèö, âçâåøåííûõ â æèäêèõ íîñèòå�ëÿõ � âïåðâûå áûëè ñèíòåçèðîâàíû â 60-õ ãã. 20-ãîâåêà. Â ñèëó ìàëûõ ðàçìåðîâ (õàðàêòåðíûé ðàç�ìåð ïîðÿäêà 10 íì) ÷àñòèöû âîâëå÷åíû â èíòåíñèâ�íîå òåïëîâîå õàîòè÷åñêîå äâèæåíèå, êîòîðîå ïðåïÿò�ñòâóåò èõ ñëèïàíèþ è âûïàäåíèþ â îñàäîê. Êàæ�äàÿ ìàãíèòíàÿ ÷àñòèöà îáëàäàåò ñîáñòâåííûì ìàã�íèòíûì ìîìåíòîì, âåëè÷èíà è íàïðàâëåíèå êîòî�ðîãî îïðåäåëÿþòñÿ âíóòðåííåé ñòðóêòóðîé ÷àñòèöûè åå îðèåíòàöèåé â ïðîñòðàíñòâå. Âíåøíåå ìàãíèò�íîå ïîëå, îêàçûâàÿ îðèåíòèðóþùåå âîçäåéñòâèå íà÷àñòèöû, ïðèâîäèò ê èçìåíåíèþ ìàêðîñêîïè÷åñêèõñâîéñòâ ìàãíèòíûõ æèäêîñòåé.Èìåííî óíèêàëüíîå ñî÷åòàíèå òåêó÷åñòè æèä-êîñòè è ñïîñîáíîñòè îùóòèìî âçàèìîäåéñòâîâàòü ñìàãíèòíûì ïîëåì ïðåäñòàâëÿåò îñíîâó èõ ïðàêòè÷å�ñêîãî ïðèìåíåíèÿ: ìàãíèòîæèäêîñòíûå óïëîòíèòå�ëè [1℄, ÷åðíèëà äëÿ ïå÷àòè, ãðîìêîãîâîðèòåëè [2℄, ëå�÷åíèå ðàêîâûõ îïóõîëåé ìåòîäîì ãèïåðòåðìèè [3, 4℄,íàïðàâëåííûé òðàíñïîðò ëåêàðñòâ [5℄ è ìíîæåñòâîäðóãèõ. Äëÿ ý��åêòèâíîãî ïðàêòè÷åñêîãî ïðèìåíå�íèÿ ìàãíèòíûõ æèäêîñòåé íåîáõîäèìî �óíäàìåí�òàëüíîå ïîíèìàíèå èõ âíóòðåííåé ñòðóêòóðû. Äàí�*E-mail: sofia�ip.uni-stuttgart.de

íàÿ ðàáîòà íàïðàâëåíà íà èçó÷åíèå îñíîâíîãî ñîñòî�ÿíèÿ òîíêîãî ñëîÿ ìàãíèòíîé æèäêîñòè è ÿâëÿåòñÿëîãè÷åñêèì ïðîäîëæåíèåì ñåðèè ðàáîò ïî èññëåäî�âàíèþ îáðàçîâàíèÿ ñòðóêòóð è âëèÿíèÿ ìàãíèòíûõêîððåëÿöèé íà ìèêðî- è ìàêðîñâîéñòâà ñèñòåì ìàã�íèòíûõ íàíî÷àñòèö [6�12℄.Íåîáõîäèìî îòìåòèòü, ÷òî òåîðèÿ ìàãíèòíûõæèäêîñòåé àêòèâíî ðàçâèâàëàñü è ðàçâèâàåòñÿ óæåáîëåå 40 ëåò. Â òî âðåìÿ êàê â ïåðâûõ òåîðåòè÷åñêèõìîäåëÿõ ïðåäïîëàãàëîñü, ÷òî �åððîæèäêîñòü � èäå�àëüíûé ñóïåðïàðàìàãíèòíûé ãàç, íàìàãíè÷åííîñòüêîòîðîãî ïîä÷èíÿåòñÿ çàêîíó Ëàíæåâåíà [13, 14℄, íà�êàïëèâàåìûé ýêñïåðèìåíòàëüíûé ìàòåðèàë ïî ìàã�íèòíûì ñâîéñòâàì �åððîêîëëîèäîâ [15℄ óêàçûâàë íàíàëè÷èå â ñèñòåìå èíòåíñèâíûõ ìåæ÷àñòè÷íûõ âçà�èìîäåéñòâèé. Ïîïûòêè íåïîñðåäñòâåííîãî ââåäåíèÿìîëåêóëÿðíîãî ïîëÿ Âåéññà [16℄ òàêæå îêàçàëèñüíåïðàâîìåðíûìè, òàê êàê, â îòëè÷èå îò çíàêîïîñòî�ÿííîãî îáìåííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ, íåöåíòðàëüíîåìàãíèòíîå äèïîëü-äèïîëüíîå âçàèìîäåéñòâèå ìåæäó÷àñòèöàìè ìîæåò ìåíÿòü õàðàêòåð � ñ ïðèòÿæåíèÿäî îòòàëêèâàíèÿ.Ìîäè�èêàöèÿ ìîäåëè ý��åêòèâíîãî ïîëÿ è èñ�ïîëüçîâàíèå òåîðèè âîçìóùåíèé ïîçâîëèëè ïîñòðî�èòü ìîäåëü �åððîæèäêîñòåé ñ ó÷åòîì ìåæ÷àñòè÷�íûõ âçàèìîäåéñòâèé [17℄. Îäíàêî ýêñïåðèìåíòàëü�íûå äàííûå ïî ìàãíèòîâÿçêèì [18�20℄, ìàãíèòîîïòè�499 6*



Ò. À. Ïðîêîïüåâà, Â. À. Äàíèëîâ, Ñ. Ñ. Êàíòîðîâè÷ ÆÝÒÔ, òîì 140, âûï. 3 (9), 2011÷åñêèì [21�24℄ è äè��óçèîííûì [25℄ ñâîéñòâàì ÿâíîóêàçûâàëè íà âíóòðåííþþ àíèçîòðîïèþ �åððîæèä�êîñòåé âî âíåøíåì ìàãíèòíîì ïîëå, êîòîðàÿ ìîãëàáûòü âûçâàíà òîëüêî íàëè÷èåì àãðåãàòîâ. Íàëè÷èåàãðåãàòîâ, áåçóñëîâíî, ñïîñîáíî êàðäèíàëüíî ìåíÿòüñâîéñòâà �åððîæèäêîñòåé, íî èç-çà òîãî, ÷òî �åððî�÷àñòèöû îáëàäàþò ñòîëü ìàëûìè ðàçìåðàìè, íåïî�ñðåäñòâåííîå íàáëþäåíèå ìèêðîñòðóêòóð ÿâëÿåòñÿòåõíè÷åñêè íåïðîñòîé çàäà÷åé, êîòîðàÿ îñëîæíÿåò�ñÿ åùå è òåì, ÷òî æèäêîñòè�íîñèòåëè ñòåðè÷åñêèñòàáèëèçèðîâàííûõ ìàãíèòíûõ æèäêîñòåé � æèä�êèå óãëåâîäîðîäû � îïòè÷åñêè íåïðîçðà÷íû.Èçâåñòíî çíà÷èòåëüíîå ÷èñëî ýêñïåðèìåíòàëü�íûõ ðàáîò, ñîïðîâîæäàþùèõñÿ ðàçíîîáðàçíûìè òå�îðåòè÷åñêèìè ìîäåëÿìè, íàïðàâëåííûõ íà êîñâåí�íîå ïîäòâåðæäåíèå òåõ èëè èíûõ ìèêðîñòðóêòóð�íûõ îáðàçîâàíèé: ìàãíèòîâÿçêèé ý��åêò, ìàãíèò�íîå äâóëó÷åïðåëîìëåíèå. Îáùèì íåäîñòàòêîì êîñ�âåííûõ ýêñïåðèìåíòîâ ÿâëÿåòñÿ âûñîêàÿ ñòåïåíüíåîïðåäåëåííîñòè. Íàïðèìåð, ýêñïåðèìåíòû ïî ìà�ëîóãëîâîìó íåéòðîííîìó ðàññåÿíèþ [26�29℄, õîòÿ èïîçâîëÿþò íàáëþäàòü ïðîñòðàíñòâåííóþ àíèçîòðî�ïèþ îáðàçöîâ, äîïóñêàþò ìíîæåñòâåííûå òðàêòîâ�êè. Îáúÿñíåíèå êîñâåííûõ ýêñïåðèìåíòîâ êî âñå�ìó ïðî÷åìó îñëîæíÿåòñÿ ïîëèäèñïåðñíîñòüþ íàíî�÷àñòèö, êîòîðàÿ, êàê ïðàâèëî, îïèñûâàåòñÿ ãàì�ìà-ðàñïðåäåëåíèåì, ñðåäíåå êîòîðîãî ïðèõîäèòñÿ íà5�8 íì, à øèðèíà ìîæåò äîñòèãàòü 7 íì.Â 2003 ã. óäàëîñü èçãîòîâèòü òîíêèå ïëåíêè �åð�ðîæèäêîñòåé òîëùèíîé ïîðÿäêà 40�60 íì, ÷àñòèöûâ ýòèõ ñèñòåìàõ îáëàäàëè î÷åíü óçêèì ðàñïðåäåëå�íèåì ïî ðàçìåðàì [30℄. Òàêèì îáðàçîì, áûë ïîëó÷åíïðàêòè÷åñêè äâóìåðíûé ñëîé (ìîíîñëîé) ìîíîäèñ�ïåðñíîé ìàãíèòíîé æèäêîñòè, êîòîðûé ïîäâåðãàëñÿáûñòðîé ãëóáîêîé çàìîðîçêå äëÿ ïîñëåäóþùåãî àíà�ëèçà ýëåêòðîííûì ìèêðîñêîïîì. Ïðèìåð ñíèìêà ìè�êðîñòðóêòóðû ìîíîñëîÿ, ïîëó÷åííûé â ðàáîòå [30℄,ïðèâåäåí íà ðèñ. 1.Èçíà÷àëüíî àâòîðàìè ïðåäïîëàãàëîñü, ÷òî çàìî�ðîçêà ïðîèñõîäèò íàñòîëüêî áûñòðî, ÷òî ïîëó÷åí�íûå ñíèìêè ïîëíîñòüþ îòðàæàþò òåðìîäèíàìè÷å�ñêè ðàâíîâåñíóþ ìèêðîñòðóêòóðó ìàãíèòíîé æèä�êîñòè ïðè êîìíàòíîé òåìïåðàòóðå. Â ðàáîòàõ [10; 31℄áûëà ðàçðàáîòàíà òåîðåòè÷åñêàÿ ìîäåëü �îðìèðî�âàíèÿ öåïî÷å÷íûõ è êîëüöåîáðàçíûõ àãðåãàòîâ ìàã�íèòíûõ íàíî÷àñòèö â êâàçèäâóìåðíîì ñëó÷àå (ìàã�íèòíûé ìîìåíò ÷àñòèö èìååò òðè ñòåïåíè ñâîáîäû,à öåíòðû ìàññ íàíî÷àñòèö ðàñïîëîæåíû â îäíîéïëîñêîñòè) â ñîñòîÿíèè òåðìîäèíàìè÷åñêîãî ðàâíî�âåñèÿ, ðåçóëüòàòû êîòîðîé, ïîäòâåðæäåííûå êîì�ïüþòåðíûìè ýêñïåðèìåíòàìè, ïðè ñðàâíåíèè ñ ðå�çóëüòàòàìè ðàáîòû [30℄, óêàçûâàëè, îäíàêî, íà ñó�

�èñ. 1. Ýëåêòðîííàÿ �îòîãðà�èÿ òîíêîãî ñëîÿ ñìå-ñè ìàãíèòíûõ æèäêîñòåé ñ óçêèì ðàñïðåäåëåíèåì÷àñòèö ïî ðàçìåðàì â çàìîðîæåííîì ñîñòîÿíèè, ïî-ëó÷åííàÿ â ðàáîòå [30℄. Íà �îòîãðà�èè îò÷åòëèâîâèäíû öåïî÷êè è êîëüöà èç �åððî÷àñòèö, à òàêæåáîëåå ñëîæíûå ìèêðîñòðóêòóðûùåñòâåííî áîëåå íèçêóþ êîíöåíòðàöèþ êîëåö èç íà�íî÷àñòèö. Äàííîå íàáëþäåíèå ãîâîðèò î òîì, ÷òî âñèñòåìå, ïðåäñòàâëåííîé íà ðèñ. 1, âåðîÿòíåå âñåãîïðîèçîøëè ìèêðîñòðóêòóðíûå ïåðåñòðîéêè, ñâÿçàí�íûå ñ ïîíèæåíèåì òåìïåðàòóðû.Òàêèì îáðàçîì, �óíäàìåíòàëüíûå âîïðîñû îñòðóêòóðå îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ (íàèáîëåå âåðîÿò�íûõ àãðåãàòàõ ïðè T = 0 Ê) è åå óñòîé÷èâîñòèïðè íèçêèõ òåìïåðàòóðàõ â ìîíîñëîå, äîïîëíèòåëü�íî ïîäêðåïëÿþòñÿ íåîáõîäèìîñòüþ îöåíèòü âëèÿíèåñêîðîñòè çàìîðîçêè ýêñïåðèìåíòàëüíûõ îáðàçöîâ íàíàáëþäàåìûå ñòðóêòóðû. Äðóãîé âåñêèé àðãóìåíòâ ïîëüçó èçó÷åíèÿ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ � íåäàâ�íÿÿ ýêñïåðèìåíòàëüíàÿ ðàáîòà ïî ñèíòåçó ìàãíèò�íûõ æèäêîñòåé, ñòàáèëèçèðîâàííûõ ïîëèïðîïèëåí�ãëèêîëåì [32℄, â êîòîðîé áûëî ïîêàçàíî, ÷òî �åððî�æèäêîñòü íà îñíîâå ïðîïàíîëà îñòàåòñÿ ñòàáèëüíîéäî T = �115 ÆÑ. Ïðè òàêèõ òåìïåðàòóðàõ ìàãíèò�íîå äèïîëü-äèïîëüíîå âçàèìîäåéñòâèå âîçðàñòàåò âäâà ðàçà ïî ñðàâíåíèþ ñ êîìíàòíûìè. Âàæíî, ÷òîâ íàøèõ êîìïüþòåðíûõ ýêñïåðèìåíòàõ �îðìèðîâà�íèå óñòîé÷èâûõ ñòðóêòóð, áëèçêèõ ïî òîïîëîãèè êîñíîâíîìó ñîñòîÿíèþ, íàáëþäàåòñÿ äëÿ ïàðàìåòðîâ,êîòîðûå áû ñîîòâåòñòâîâàëè ïîâåäåíèþ ìàãíåòèòî�âûõ ÷àñòèö ðàçìåðîì ïîðÿäêà 20 íì, (èëè êîáàëü�òîâûõ ïîðÿäêà 10 íì) ïðè òåìïåðàòóðàõ, íà÷èíàÿ ñ500



ÆÝÒÔ, òîì 140, âûï. 3 (9), 2011 Ìèêðîñòðóêòóðà îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ òîíêîãî ñëîÿ : : :T = �(110 � 120) ÆÑ. Îñíîâíîé çàäà÷åé äàííîé ðà�áîòû ÿâëÿëîñü îïèñàòü ñòðóêòóðû îñíîâíîãî ñîñòî�ÿíèÿ ìîíîñëîÿ ìàãíèòíûõ íàíî÷àñòèö â çàâèñèìî�ñòè îò èõ ÷èñëà è ðàçìåðà. Äëÿ ïðîâåäåíèÿ äàííîãîèññëåäîâàíèÿ ìû ðàçðàáîòàëè ý��åêòèâíûé ìåòîä,îñíîâàííûé íà êîìáèíàöèè êîìïüþòåðíîãî ýêñïåðè�ìåíòà è òåîðåòè÷åñêîãî àíàëèçà, ñ ïåðâûìè ðåçóëü�òàòàìè êîòîðîãî ìîæíî îçíàêîìèòüñÿ â ðàáîòå [33℄.Äàííàÿ ðàáîòà, â ÷àñòíîñòè ïîçâîëèëà îáúÿñíèòü,ïî÷åìó â áîëåå ðàííèõ ðàáîòàõ [34�40℄, âûâîäû êî�òîðûõ îñíîâûâàëèñü òîëüêî íà ðåçóëüòàòàõ êîìïüþ�òåðíûõ ýêñïåðèìåíòîâ, íàéäåííûå ñòðóêòóðû çà÷à�ñòóþ îêàçûâàëèñü íå îñíîâíûì ñîñòîÿíèåì ñèñòåìû,à ëèøü ëîêàëüíûìè ìèíèìóìàìè åå ýíåðãèè.2. ÌÅÒÎÄ ÈÑÑËÅÄÎÂÀÍÈßÒîíêèé ñëîé ìàãíèòíîé æèäêîñòè ðàññìàòðèâà�åòñÿ êàê ñèñòåìà èç N ìàãíèòíûõ îäíîäîìåííûõñ�åðè÷åñêèõ íàíî÷àñòèö (di � äèàìåòð ìàãíèòíîãîÿäðà i-îé ÷àñòèöû), ðàñïîëîæåííûõ â îäíîé ïëîñ-êîñòè (ri = (rix; riy; 0) � âåêòîð ïîëîæåíèÿ öåíòðài-îé ÷àñòèöû), T � òåìïåðàòóðà ñðåäû. Ìàãíèòíûåìîìåíòû ÷àñòèö ìîãóò ñâîáîäíî âðàùàòüñÿ â îáúåìå(mi = (mix;miy;miz) � âåêòîð ìàãíèòíîãî ìîìåíòài-îé ÷àñòèöû, jmij = (M0�=6)di3, M0 � íàìàãíè÷åí�íîñòü íàñûùåíèÿ âåùåñòâà, â äàííîé ðàáîòå èñïîëü�çîâàëîñü çíà÷åíèå äëÿ ìàãíåòèòà ðàâíîå 480 êÀ/ì).Ìàãíèòíîå ìåæ÷àñòè÷íîå âçàèìîäåéñòâèå îïèñûâà�åòñÿ äèïîëü-äèïîëüíûì ïîòåíöèàëîìUddij = �04�" (mi �mj)r3ij � 3(mi � rij)(mj � rij)r5ij #;ãäå rij = rj�ri, rij = jrij j, �0 � ìàãíèòíàÿ ïðîíèöàå�ìîñòü âàêóóìà. Ñòåðè÷åñêîå îòòàëêèâàíèå òðàäèöè�îííî ìîäåëèðóåòñÿ ïîòåíöèàëîì ìÿãêèõ ñ�åð:Usij = 4�"�di + dj2rij �12 ��di + dj2rij �6#+ �;ïðè rij < R (di + dj), ãäå R = 2�5=6 � êðèòè÷åñêîåðàññòîÿíèå âçàèìîäåéñòâèÿ, � � ýíåðãåòè÷åñêàÿ õà�ðàêòåðèñòèêà âçàèìîäåéñòâèÿ [41℄.Òåîðåòè÷åñêîå îïèñàíèå îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ òà�êîé ñèñòåìû � î÷åíü ñëîæíàÿ çàäà÷à, ïîñêîëüêó äè�ïîëü-äèïîëüíîå âçàèìîäåéñòâèå, ÿâëÿþùååñÿ îïðå�äåëÿþùèì â îñíîâíîì ñîñòîÿíèè, íå ÿâëÿåòñÿ öåíò-ðàëüíûì � îíî çàâèñèò íå òîëüêî îò ðàññòîÿíèÿìåæäó ÷àñòèöàìè, íî è îò îðèåíòàöèè èõ ìàãíèòíûõìîìåíòîâ. Â èòîãå, ýíåðãèÿ ñèñòåìû U � ñóììà ýíåð�ãèé âçàèìîäåéñòâèÿ âñåõ ïàð ÷àñòèö � åñòü �óíêöèÿ

5N ïåðåìåííûõ: äâóõ ïðîñòðàíñòâåííûõ è òðåõ îðè�åíòàöèîííûõ íà êàæäóþ ÷àñòèöó. ßñíî, ÷òî îòûñ�êàíèå ãëîáàëüíîãî ìèíèìóìà ïîëíîé ýíåðãèè òàêîéñèñòåìû â ïðîñòðàíñòâå êîîðäèíàò�îðèåíòàöèé â îá�ùåì âèäå, ÷òî ýêâèâàëåíòíî ðåøåíèþ çàäà÷è ïîèñêàñòðóêòóðû îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ, òîëüêî ëèøü ñðåä�ñòâàìè àíàëèòè÷åñêîãî àïïàðàòà íåâîçìîæíî.Êîìïüþòåðíîå ìîäåëèðîâàíèå � àëüòåðíàòèâ�íûé ïîäõîä ê èññëåäîâàíèþ ñëîæíûõ ñèñòåì, àê�òèâíî èñïîëüçóåìûé ïîñëåäíèå 40 ëåò. Â ÷àñòíî�ñòè, çíà÷èòåëüíûé ïðîãðåññ â èçó÷åíèè ìèêðîñòðóê�òóðû ìàãíèòíûõ æèäêîñòåé áûë äîñòèãíóò â ðà�áîòàõ [42�48℄, ãäå èñïîëüçîâàëñÿ òàê íàçûâàåìûéìåòîä ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè � ìåòîä ìîäåëèðî�âàíèÿ òåðìîäèíàìè÷åñêè ðàâíîâåñíîé ñèñòåìû ïó�òåì ïðÿìîãî ðåøåíèÿ óðàâíåíèé äâèæåíèÿ ñ ó÷å�òîì âñåõ âîçìîæíûõ âçàèìîäåéñòâèé è �ëóêòóàöèé.Äðóãîé ìåòîä, îñíîâàííûé íà ìèíèìèçàöèè ïîëíîéýíåðãèè ñèñòåìû ïóòåì ñëó÷àéíûõ âîçìóùåíèé ñî�ñòîÿíèÿ ñèñòåìû (÷àñòèö) è äàëüíåéøåé îöåíêå âå�ðîÿòíîñòåé ïåðåõîäà, èçâåñòíûé â ëèòåðàòóðå êàêìåòîä Ìîíòå-Êàðëî [49℄, òàêæå ïîçâîëèë çíà÷èòåëü�íî ïðîäâèíóòüñÿ â ïîíèìàíèè ìàãíèòíûõ è ñòðóê�òóðíûõ ñâîéñòâ ìàãíèòíûõ æèäêîñòåé ïðè êîìíàò�íûõ òåìïåðàòóðàõ [50; 51℄.Îäíàêî íè îäèí èç ýòèõ ìåòîäîâ òàêæå íàïðÿ�ìóþ íå ïðèìåíèì ê èññëåäîâàíèþ ïîñòàâëåííîé çà�äà÷è. Åñëè ìîäåëèðîâàòü ðàâíîâåñíûé ïðîöåññ çàìî�ðîçêè ìåòîäîì ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè, òî ïðè ïî�íèæåíèè òåìïåðàòóðû ñòàáèëèçàöèÿ ñèñòåìû òðåáó�åò âñå áîëüøåãî è áîëüøåãî ÷èñëà èòåðàöèé. Â ìåòî�äå Ìîíòå-Êàðëî âåðîÿòíîñòü ïðèíÿòèÿ òîé èëè èíîéêîí�èãóðàöèè ïðîïîðöèîíàëüíà ïîêàçàòåëþ Áîëüö�ìàíà, à ñëåäîâàòåëüíî, ýêñïîíåíöèàëüíî óáûâàåò ñòåìïåðàòóðîé.Ëåãêî ïîíÿòü, ÷òî äàæå åñëè ðåçóëüòàò è áóäåòïîëó÷åí çà êîíå÷íîå âðåìÿ, òî îáÿçàòåëüíî âîçíèê�íåò âîïðîñ î åãî êîððåêòíîñòè: ÿâëÿåòñÿ ëè ïîëó�÷åííîå ñîñòîÿíèå ìèíèìóìîì ýíåðãèè (÷òî, â ïðèí�öèïå, ìîæíî äîêàçàòü êàê ñëåäñòâèå ïðèìåíåíèÿ òî�ãî èëè èíîãî àëãîðèòìà ìîäåëèðîâàíèÿ) è ÿâëÿåòñÿëè îíî àáñîëþòíûì ìèíèìóìîì (÷òî äîêàçàòü òåìñëîæíåå, ÷åì ñëîæíåå âûáðàííûé àëãîðèòì, åñëè âî�îáùå âîçìîæíî). Òàê, â ðàáîòàõ [35�40℄, ãäå äëÿ àíà�ëèçà îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ ñèñòåì ÷àñòèö ñ ìàãíèò�íûì äèïîëü-äèïîëüíûì âçàèìîäåéñòâèåì èñïîëüçî�âàëèñü ëèøü êîìïüþòåðíûå ýêñïåðèìåíòû, ïðèâåäå�íû ïåðå÷èñëåíèÿ íàáëþäàåìûõ âîçìîæíûõ ñòðóê�òóð îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ, íî êàêèõ-ëèáî îêîí÷àòåëü�íûõ âûâîäîâ ñäåëàòü íå óäàåòñÿ.Ïîñêîëüêó îïèñàííûå âûøå òðàäèöèîííûå ñïî�ñîáû íå ñïîñîáíû ïðèâåñòè ê æåëàåìûì ðåçóëüòà�501



Ò. À. Ïðîêîïüåâà, Â. À. Äàíèëîâ, Ñ. Ñ. Êàíòîðîâè÷ ÆÝÒÔ, òîì 140, âûï. 3 (9), 2011òàì çà îáîçðèìîå âðåìÿ, áûëî ïðèíÿòî ðåøåíèå èñ�ïîëüçîâàòü èíîé ïîäõîä ê èññëåäîâàíèþ ñëîæíûõñèñòåì [33℄: âìåñòî îäíîãî ïðåäåëüíî òî÷íîãî, à çíà�÷èò, î÷åíü ïðîäîëæèòåëüíîãî êîìïüþòåðíîãî ýêñïå�ðèìåíòà, áûëà ïðîâåäåíà ñåðèÿ ìåíåå òî÷íûõ, íî îò�íîñèòåëüíî áûñòðûõ îïûòîâ ïî ìîäåëèðîâàíèþ çà�ìîðîçêè ìàãíèòíîé æèäêîñòè. Äàííûé ïîäõîä óïðî�ùàåò àëãîðèòì è, êàê ñëåäñòâèå, ïîçâîëÿåò çàïóñ�êàòü åãî íåçàâèñèìî íà ðàçíûõ âû÷èñëèòåëÿõ áåçñèíõðîíèçàöèè ðåçóëüòàòîâ ìåæäó íèìè. Â èòîãå,âìåñòî åäèíñòâåííîé ñòðóêòóðû, íà êîòîðîé, âîç�ìîæíî, äîñòèãàåòñÿ àáñîëþòíûé ìèíèìóì ýíåðãèèñèñòåìû â êëàññè÷åñêîì êîìïüþòåðíîì ýêñïåðèìåí�òå, ìû ïîëó÷èëè íàáîð ¾ðåäêèõ ñîáûòèé¿ � ñòðóê�òóð, íà êîòîðûõ äîñòèãàþòñÿ ðàçëè÷íûå ëîêàëüíûåìèíèìóìû. Åñëè ïðîâåñòè äîñòàòî÷íî ìíîãî ýêñïå�ðèìåíòîâ, òî ñðåäè ðåäêèõ ñîáûòèé áóäåò è èñêîìîåîñíîâíîå ñîñòîÿíèå. Çàòåì, çíàÿ ðåçóëüòàòû êîìïüþ�òåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ � ñòðóêòóðû, âåðîÿòíîñòüèõ ïîÿâëåíèÿ, ýíåðãèè âçàèìîäåéñòâèÿ, êîîðäèíà�òû, íàïðàâëåíèÿ ìîìåíòîâ � â ñèñòåìó óäàåòñÿ ââå�ñòè ðÿä äîïîëíèòåëüíûõ îãðàíè÷åíèé íà êîîðäèíà�òû ÷àñòèö è îðèåíòàöèè èõ ìîìåíòîâ. Ñóùåñòâåí�íîå óìåíüøåíèå ÷èñëà ñòåïåíåé ñâîáîäû ïîçâîëÿåòàíàëèòè÷åñêè çàïèñàòü è ìèíèìèçèðîâàòü ýíåðãèèêàæäîé èç ïîëó÷åííûõ ñòðóêòóð.3. ÌÈÊ�ÎÑÒ�ÓÊÒÓ�À ÎÑÍÎÂÍÎ�ÎÑÎÑÒÎßÍÈß ÌÎÍÎÄÈÑÏÅ�ÑÍÎÉÌÀ�ÍÈÒÍÎÉ ÆÈÄÊÎÑÒÈÏðèâåäåì äåòàëè èçëîæåííîé âûøå ñõåìû.Êàæäûé ïðîâîäèìûé íàìè êîìïüþòåðíûé ýêñïåðè�ìåíò � ýòî ìîäåëèðîâàíèå ðàâíîâåñíîé çàìîðîçêèñèñòåìû. Äðóãèìè ñëîâàìè, èçìåíåíèå òåìïåðàòóðûïðîèñõîäèò òîëüêî ïîñëå òîãî, êàê ñèñòåìà ïðèõîäèòê òåðìîäèíàìè÷åñêîìó ðàâíîâåñèþ. Â òåðìèíàõêîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ýòî îçíà÷àåò, ÷òîýíåðãèÿ äåìîíñòðèðóåò ñòàöèîíàðíîå ïîâåäåíèå.Íà ýòàïå ñòàáèëèçàöèè (ïîñêîëüêó òåìïåðàòóðàïîñòîÿííà) ïðèìåíÿëñÿ ñòàíäàðòíûé ìåòîä Ìåò�ðîïîëèñà [52℄ (òåðìîäèíàìè÷åñêàÿ ìîäè�èêàöèÿìåòîäà Ìîíòå-Êàðëî): íîâîå ñîñòîÿíèå ñèñòåìûïîëó÷àëîñü ïóòåì ïåðåíîñà íà ðàññòîÿíèå Ær èïîâîðîòà íà óãîë Æa (îòíîñèòåëüíî ïðîèçâîëü�íîãî âåêòîðà l) ïðîèçâîëüíî âçÿòîé ÷àñòèöû èïðèíèìàëîñü ñ âåðîÿòíîñòüþ exp(��U=kT ), ãäå�U � èçìåíåíèå ýíåðãèè ñèñòåìû (ïðè ïåðåõîäåîò ñòàðîãî ñîñòîÿíèÿ ê íîâîìó). Â êîìïüþòåðíîìýêñïåðèìåíòå íà ñëîé íå íàêëàäûâàëîñü íèêàêèõïðîñòðàíñòâåííûõ îãðàíè÷åíèé (ò. å. ÷àñòèöû ìîã�ëè ðàñõîäèòüñÿ ñêîëü óãîäíî äàëåêî), ïðè ýòîì

ó÷èòûâàëèñü âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó âñåìè ïàðàìè÷àñòèö â ñèñòåìå.Ìíîãîêðàòíîå ïîâòîðåíèå êîìïüþòåðíîãî ýêñïå�ðèìåíòà ñ ðàçíûìè ïàðàìåòðàìè (ñêîðîñòü çàìîðîç�êè, ÷èñëî ÷àñòèö, òî÷íîñòü ýêñïåðèìåíòà, íà÷àëüíàÿêîí�èãóðàöèÿ) ïîçâîëÿåò ñ áîëüøîé äîëåé óâåðåí�íîñòè óòâåðæäàòü, ÷òî îäíà èç ïîëó÷åííûõ ñòðóê�òóð áóäåò îñíîâíûì ñîñòîÿíèåì. Òàê, äëÿ ìîíîäèñ�ïåðñíîé ñèñòåìû (âñå di = d) èç êîìïüþòåðíûõ ýêñ�ïåðèìåíòîâ ìû ïîëó÷èëè ñëåäóþùèé íàáîð ñòðóê�òóð [33℄: öåïî÷êà (òîëüêî ïðè áûñòðûõ çàìîðîçêàõ),êîëüöî (ïîÿâëÿëîñü äîñòàòî÷íî ÷àñòî), âëîæåííûåêîëüöà è êîëüöà ðÿäîì (ðåæå). Âàæíî îòìåòèòü, ÷òîíåñìîòðÿ íà ñâîáîäíîå âðàùåíèå ìîìåíòîâ ÷àñòèömi â îáúåìå, âñå ïîëó÷åííûå íàìè ñòðóêòóðû ÿâ�ëÿþòñÿ äåéñòâèòåëüíî ïëîñêèìè: íà÷èíàÿ ñ íåêîòî�ðîé, äîñòàòî÷íî íèçêîé òåìïåðàòóðû, ìàãíèòíûå ìî�ìåíòû ÷àñòèö îêàçûâàëèñü ïîëíîñòüþ ëåæàùèìè âïëîñêîñòè, ãäå áûëè ðàñïîëîæåíû öåíòðû ìàññ ìàã�íèòíûõ ÷àñòèö. Çàìåòèì, ÷òî åñëè ïðåäïîëîæèòü,÷òî ñèñòåìà ñîñòîèò èç ìàãíåòèòîâûõ ÷àñòèö ïî�ðÿäêà 20 íì â äèàìåòðå, òî òåìïåðàòóðà ïåðåõî�äà ìàãíèòíûõ ìîìåíòîâ â ïëîñêîñòü ñîîòâåòñòâóåòT = �120 ÆÑ (ýòî, êàê óæå ãîâîðèëîñü âûøå, ÿâëÿåò�ñÿ äîñòèæèìûì, ñì. ðàáîòó [32℄, ãäå �åððîæèäêîñòüñîõðàíÿëà ñâîè ñâîéñòâà ïðè T = �115 ÆÑ).Ïîëó÷åííûå èç ìîäåëèðîâàíèÿ äàííûå � ðàñïî�ëîæåíèå öåíòðîâ ìàññ ÷àñòèö è îðèåíòàöèè ìàãíèò�íûõ ìîìåíòîâ â ñòðóêòóðàõ-êàíäèäàòàõ � ïîçâîëè�ëè çàïèñàòü ïîëíóþ ýíåðãèþ êàæäîé èç íàáëþäàå�ìûõ ñòðóêòóð è ïðîâåñòè åå ìèíèìèçàöèþ ïî îñòàâ�øèìñÿ ñòåïåíÿì ñâîáîäû. Â èòîãå, áûëè ïîëó÷åíûýíåðãèè êàæäîé ñòðóêòóðû â çàâèñèìîñòè òîëüêîîò ÷èñëà ÷àñòèö è èõ ðàçìåðîâ. Ñðàâíåíèå ýíåðãèéäëÿ ðàâíîãî ÷èñëà ÷àñòèö N ïîçâîëèëî îïðåäåëèòüîñíîâíîå ñîñòîÿíèå. Â äàííîì ðàçäåëå áóäóò ïðèâå�äåíû òîëüêî îñíîâíûå âûâîäû è àñèìïòîòè÷åñêèåâûðàæåíèÿ ýíåðãèé äëÿ ïåðå÷èñëåííûõ âûøå ñòðóê�òóð, äåòàëüíîå îïèñàíèå ïðîöåññà ìèíèìèçàöèè ïðè�âåäåíî â ðàáîòå [33℄.Äëÿ öåïî÷êè èç ìàãíèòíûõ íàíî÷àñòèö ìèíèìóìýíåðãèè, î÷åâèäíî, äîñòèãàåòñÿ êîãäà ÷àñòèöû è èõìîìåíòû âûñòðîåíû âäîëü îäíîé ïðÿìîé. Â òàêîéêîí�èãóðàöèè ýíåðãèÿ öåïî÷êè èç N ÷àñòèö èìååòâèä U(N) = �2m2d3 NXk=1 N � kk3 :Äëÿ áîëüøèõ N ýòî âûðàæåíèå ïðåäñòàâèìî â ñëå�äóþùåé àñèìïòîòè÷åñêîé �îðìå:U(N) � �2m2d3 �� (3)N � �26 �;502



ÆÝÒÔ, òîì 140, âûï. 3 (9), 2011 Ìèêðîñòðóêòóðà îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ òîíêîãî ñëîÿ : : :
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�èñ. 2. Çàâèñèìîñòü áåçðàçìåðíîé ïîëíîé ýíåðãèè öåïî÷êè (N) è êîëüöà (�) îò êîëè÷åñòâà ÷àñòèö â ñèñòåìå N :ïðè ìàëîì êîëè÷åñòâå ÷àñòèö N (à) ãðà�èêè ýíåðãèé êîëüöà è öåïî÷êè ïåðåñåêàþòñÿ: ïðè N � 3 âûãîäíà öåïî÷-êà, íà÷èíàÿ ñ N = 4 êîëüöî ÿâëÿåòñÿ íàèáîëåå ýíåðãåòè÷åñêè âûãîäíîé ñòðóêòóðîé. Â ìîíîäèñïåðñíîì ñëó÷àå íåñóùåñòâóåò òàêîãî ÷èñëà ÷àñòèö, ïðè êîòîðîì îñíîâíîå ñîñòîÿíèå ìîíîñëîÿ áûëî áû âûðîæäåííûì. Äëÿ áîëüøèõçíà÷åíèé N ýíåðãèè êîëüöà è öåïî÷êè ¾âûõîäÿò¿ íà ñâîè ëèíåéíûå àñèìïòîòû (á ), à ðàçíèöà ìåæäó ýíåðãèÿìèñòàíîâèòñÿ ïîñòîÿííîé (�2m2�2=6d3)ãäå � � �óíêöèÿ �èìàíà. Ñòîèò îòìåòèòü, ÷òî�(3) � 1:202 � íàéäåííîå íàìè çíà÷åíèå � ñîâïà�äàåò ñî çíà÷åíèåì, ïîëó÷åííûì â ðàáîòå [34℄ ýìïè�ðè÷åñêè.Ýíåðãèÿ äëÿ îäèíî÷íîãî êîëüöà èç N ÷àñòèö ïî�ñëå ìèíèìèçàöèè ïî íàïðàâëåíèþ âñåõ ìàãíèòíûõìîìåíòîâ çàïèñûâàåòñÿ êàêUr(N) = m2d3 N sin3 � �N ���0�(N�1)=2Xk=1 os2 (�k=2) + 1sin3 (�k=2) + mod(N + 1; 2)2 1A ;÷òî â ïðåäåëå áîëüøèõ N ïðåäñòàâèìî â âèäåUr(N) � �2m2d3 � (3)N:Â èòîãå, ðàçíèöà ýíåðãèé êîëüöà è öåïî÷êè ìîæåòáûòü çàïèñàíà òàê:Ur(N)� U(N) � �2m2d3 �26 = onst < 0:Ýòî îçíà÷àåò, ÷òî ñ ðîñòîì N îäèíî÷íîå êîëüöî áó�äåò âûãîäíåå öåïî÷êè (ñì. ðèñ. 2á ). Ïðè ìàëîì êî�ëè÷åñòâå ÷àñòèö N (ñì. ðèñ. 2à) ãðà�èêè ýíåðãèéêîëüöà è öåïî÷êè ïåðåñåêàþòñÿ (äî N = 4 âûãîäíà

öåïî÷êà). Èç ýòîãî ìîæíî ñäåëàòü âàæíûé âûâîä:åñëè â ñèñòåìå ïðè êîìíàòíîé òåìïåðàòóðå êîíöåí�òðàöèÿ ÷àñòèö è ýíåðãèÿ âçàèìîäåéñòâèÿ íåâåëèêè,òàê ÷òî îáðàçóþòñÿ òîëüêî ñòðóêòóðû, ñîñòîÿùèå èçäâóõ-÷åòûðåõ ÷àñòèö, òî îáðàçîâàíèå êîëåö ÿâëÿåò�ñÿ íå òîëüêî ýíòðîïèéíî, íî è ýíåðãåòè÷åñêè íåâû�ãîäíûì, ÷òî ñîãëàñóåòñÿ ñ ðàíåå ïîëó÷åííûìè ðå�çóëüòàòàìè [10℄.Î÷åâèäíî, ÷òî ýíåðãèÿ âëîæåííûõ êîëåö, àíàëî�ãè÷íî � äâóõ êîëåö ðÿäîì, Ur(n;m) ñîñòîèò èç ýíåð�ãèé ñàìèõ êîëåö Ur(n), Ur(m) è ýíåðãèè ïåðåêðåñò�íîãî âçàèìîäåéñòâèÿ U�(n;m) ÷àñòèö â êîëüöàõ,ãäå N = n + m � ðàñïðåäåëåíèå ÷àñòèö â êîëüöàõ(n > m). Áûëî ïîêàçàíî [33℄, ÷òî âåëè÷èíà U�(n;m)ïðåíåáðåæèìî ìàëà � íà 2 ïîðÿäêà ìåíüøå â àáñî�ëþòíîì çíà÷åíèè ïðè ëþáûõ n è m � â ñðàâíåíèèñ ýíåðãèåé êàæäîãî èç êîëåö, êîòîðûå âíîñÿò îñíîâ�íîé âêëàä â ýíåðãèþ ñòðóêòóðû. Èç ýòîãî ìîæíîñäåëàòü âûâîä, ÷òî êîëüöà ïðàêòè÷åñêè íå âçàèìî�äåéñòâóþò äðóã ñ äðóãîì. Àíàëîãè÷íûé âûâîä ñïðà�âåäëèâ è äëÿ ñòðóêòóðû, ñîñòîÿùåé èç äâóõ êîëåö,êàñàþùèõñÿ äðóã äðóãà.Äëÿ âëîæåííûõ êîëåö ýíåðãèÿ ñèñòåìû óáûâà�åò ïðè ïåðåðàñïðåäåëåíèè ÷àñòèö â êîëüöàõ, íàïðàâ�ëåííîì íà âûðàâíèâàíèå ÷èñëà ÷àñòèö â íèõ. Âàæ�íî, îäíàêî, ÷òî äàííàÿ ýíåðãèÿ íàñûùàåòñÿ � èìååòãîðèçîíòàëüíóþ àñèìïòîòó, çíà÷åíèå êîòîðîé âûøå,503



Ò. À. Ïðîêîïüåâà, Â. À. Äàíèëîâ, Ñ. Ñ. Êàíòîðîâè÷ ÆÝÒÔ, òîì 140, âûï. 3 (9), 2011÷åì ýíåðãèÿ îäèíî÷íîãî êîëüöà èç âñåõ ÷àñòèö. Ýòîîçíà÷àåò, ÷òî îäèíî÷íîå êîëüöî îñòàåòñÿ ýíåðãåòè÷å�ñêè áîëåå âûãîäíûì.Äëÿ ñëó÷àÿ äâóõ êîëåö ðÿäîì îñîáûé èíòåðåñïðåäñòàâëÿåò âçàèìîäåéñòâèå ìåæäó êîëüöàìè âêîíòàêòíîé çîíå. Íåñìîòðÿ íà òî ÷òî ïåðåêðåñòíîåâçàèìîäåéñòâèå ìåæäó ÷àñòèöàìè êîëåö ñëàáîå âñðàâíåíèè ñ ýíåðãèåé êàæäîãî èç êîëåö, èõ ý��åê�òèâíîå âçàèìîäåéñòâèå ïî ðåçóëüòàòàì êîìïüþòåð�íîãî ýêñïåðèìåíòà ñîîòâåòñòâóåò ïðèòÿæåíèþ, îñî�áåííî âûðàæåííîìó, åñëè ìàãíèòíûå ìîìåíòû ÷àñ�òèö â êîëüöàõ çàêðó÷åíû â îäíó ñòîðîíó, à êîíòàêòïðîèñõîäèò çà ñ÷åò êàñàíèÿ òîëüêî äâóõ ÷àñòèö èçðàçíûõ êîëåö áîê î áîê. Î÷åâèäíî, ÷òî â îáùåì ñëó�÷àå ñ ó÷åòîì íàïðàâëåíèÿ ìàãíèòíûõ ìîìåíòîâ âñîñåäíèõ êîëüöàõ ðàçëè÷íûõ êîí�èãóðàöèé êàñàíèÿìîæåò áûòü øåñòü. Â çîíå êîíòàêòà, òàêèì îáðàçîì,âîçíèêàåò îáëàñòü, â êîòîðîé ìîæåò ïðîèñõîäèòü äå��îðìàöèÿ êîëåö. Îäíàêî ïî ðåçóëüòàòàì êîìïüþòåð�íîãî ìîäåëèðîâàíèÿ, â çîíå êîíòàêòà íàáëþäàåìîåîòêëîíåíèå îò �îðìû èäåàëüíîãî êîëüöà íå ïðåâû�øàëî äåñÿòîé äîëè ïðîöåíòà, à ñëåäîâàòåëüíî, �îð�ìóëû, ïîëó÷åííûå äëÿ îäèíî÷íîãî êîëüöà îñòàþòñÿïðèìåíèìûìè è â äàííîì ñëó÷àå. Ïðè ýòîì áûëî ïî�êàçàíî, ÷òî ýíåðãèÿ îäèíî÷íîãî êîëüöà îêàçûâàåòñÿáîëåå íèçêîé.Èòîãîì èññëåäîâàíèÿ ìîíîäèñïåðñíîãî ìîíî�ñëîÿ, òàêèì îáðàçîì, ÿâëÿåòñÿ ñëåäóþùåå: äëÿñèñòåìû áåç ïðîñòðàíñòâåííûõ îãðàíè÷åíèé âîñíîâíîì ñîñòîÿíèè ðåàëèçóåòñÿ öåïî÷êà èç ìàã�íèòíûõ íàíî÷àñòèö, åñëè êîëè÷åñòâî ýòèõ ÷àñòèöíå ïðåâûøàåò òðåõ, äëÿ áîëüøåãî ÷èñëà ÷àñòèöîäèíî÷íîå êîëüöî èç âñåõ ÷àñòèö ÿâëÿåòñÿ ñòðóêòó�ðîé îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ; â ñëó÷àå, êîãäà ñèñòåìàîãðàíè÷åíà â îáúåìå, îñíîâíîå ñîñòîÿíèå áóäåòðåàëèçîâûâàòüñÿ íà ìàêñèìàëüíî âîçìîæíûõ ïîðàçìåðó âëîæåííûõ êîëüöàõ. Ýíåðãèÿ êîëüöàóáûâàåò àñèìïòîòè÷åñêè ëèíåéíî ïðè ðîñòå ÷èñëà÷àñòèö â ñèñòåìå.Âàæíûì ÿâëÿåòñÿ òàêæå âûâîä î òîì, ÷òî ìàã�íèòíûå ìîìåíòû ïëîñêèõ ñòðóêòóð ïðè íèçêèõ òåì�ïåðàòóðàõ òàêæå ñòðåìÿòñÿ ðàñïîëîæèòüñÿ â ñî�îòâåòñòâóþùåé ïëîñêîñòè. Õî÷åòñÿ îòäåëüíî îòìå�òèòü, ÷òî ìû íå îáíàðóæèëè ïåðåõîä ñèñòåìû â óïî�ðÿäî÷åííîå �åððîìàãíèòíîå ñîñòîÿíèå, äàæå ïðèíèçêèõ òåìïåðàòóðàõ. Ìû ñâÿçûâàåì ýòî ñ òåì, ÷òîåñëè ìîìåíòû ÷àñòèö íàïðàâëåíû â îäíó ñòîðîíó,òî ïîëîæåíèå ÷àñòèö ¾ãîëîâà�õâîñò¿ îáåñïå÷èâàåòìèíèìóì ýíåðãèè, â òî âðåìÿ êàê ïîëîæåíèå ÷àñòèö¾áîê î áîê¿ ÿâëÿåòñÿ ýíåðãåòè÷åñêè êðàéíå íåâûãîä�íûì (ìàêñèìóì ýíåðãèè).

4. ÎÑÍÎÂÍÎÅ ÑÎÑÒÎßÍÈÅ ÑÈÑÒÅÌÛÌÀ�ÍÈÒÍÛÕ ÍÀÍÎ×ÀÑÒÈÖ�ÀÇËÈ×ÀÞÙÈÕÑß ÏÎ �ÀÇÌÅ�ÓÊàê óæå ãîâîðèëîñü âûøå, ðåàëüíûå ñèñòåìûìàãíèòíûõ ÷àñòèö íå ÿâëÿþòñÿ ñòðîãî ìîíîäèñïåðñ�íûìè. �àíåå, â ðàáîòàõ [53; 54℄, èçó÷àëîñü âëèÿ�íèå ïîëèäèñïåðñíîñòè íà ìèêðîñòðóêòóðó ìàãíèò�íûõ æèäêîñòåé ïðè êîìíàòíûõ òåìïåðàòóðàõ. Ïî�ìèìî ðåøàþùåãî âëèÿíèÿ ïîëèäèñïåðñíîñòè íà äëè�íó è ñòðóêòóðó öåïî÷å÷íûõ àãðåãàòîâ [47℄, à òàê�æå íà ðåæèì �àçîâîãî ïåðåõîäà òèïà ãàç�æèäêîñòü[55℄, áûëî òàêæå îáíàðóæåíî, ÷òî îñîáåííîñòè, âíî�ñèìûå ïîëèäèñïåðñíîñòüþ ÷àñòèö, óäàåòñÿ îïèñàòüóæå ïðè èñïîëüçîâàíèè áèäèñïåðñíîãî ðàñïðåäåëå�íèÿ. Ïîýòîìó â äàííîé ðàáîòå èçó÷åíèå âëèÿíèå ïî�ëèäèñïåðñíîñòè íà îñíîâíîå ñîñòîÿíèå òîíêîãî ñëîÿìàãíèòíûõ íàíî÷àñòèö îãðàíè÷èâàåòñÿ ñèñòåìàìè,ñîñòîÿùèìè èç ÷àñòèö äâóõ ðàçëè÷íûõ ðàçìåðîâ.Âàæíî òàêæå îòìåòèòü, ÷òî â ðåàëüíûõ ìàãíèòíûõæèäêîñòÿõ êðóïíîäèñïåðñíàÿ �ðàêöèÿ íàíî÷àñòèö,îêàçûâàÿ ïðèíöèïèàëüíîå âëèÿíèå, â ÷àñòíîñòè, íàíà÷àëüíóþ ìàãíèòíóþ âîñïðèèì÷èâîñòü ñèñòåìû,îñòàåòñÿ î÷åíü íåáîëüøîé (ïîðÿäêà 5�10 ïðîöåíòîâ).Òàêîå �ðàêöèîííîå ñîîòíîøåíèå ïîçâîëÿåò íà ïåð�âîì ýòàïå ðàññìàòðèâàòü âñåãî îäíó ÷àñòèöó, îòëè÷�íóþ îò îñòàëüíûõ ïî ðàçìåðó, íèæå ìû áóäåì íàçû�âàòü åå ¾äå�åêòîì¿.Ïóñòü äå�åêòíàÿ ÷àñòèöà èìååò äèàìåòð d2, ðàç�ìåð îñòàëüíûõ ÷àñòèö � d1. Íàïîìíèì, ÷òî âåëè÷è�íà ìàãíèòíîãî ìîìåíòà îäíîäîìåííîé íàíî÷àñòèöûïðîïîðöèîíàëüíà òðåòüåé ñòåïåíè äèàìåòðà. Âíà÷à�ëå áûëè ïðîâåäåíû ñåðèè êîìïüþòåðíûõ ýêñïåðè�ìåíòîâ ñ îáùèì ÷èñëîì ÷àñòèö N = 24, 32, 48,64, êàæäûé êîìïüþòåðíûé ýêñïåðèìåíò ñîñòîÿë èççàìîðîçêè â îäèíàêîâûõ óñëîâèÿõ (ñ îäèíàêîâîéñêîðîñòüþ, èç îäèíàêîâîãî ñîñòîÿíèÿ) ñèñòåì, ðàç�ëè÷àþùèõñÿ òîëüêî ðàçìåðîì äå�åêòíîé ÷àñòèöû:d2=d1 = 0:2, 0.4, 0.6, 0.8, 1.0, 1.2, 1.4, 1.8. Íà ðèñ. 3ïðåäñòàâëåí ðåçóëüòàò çàìîðîçêè ñåðèè ñèñòåì èçN = 32 ÷àñòèö, êà÷åñòâåííî àíàëîãè÷íûå ðåçóëüòà�òû áûëè ïîëó÷åíû è äëÿ îñòàëüíûõ ñåðèé.Ïîëó÷åííûå ñòðóêòóðû ìîæíî ðàçáèòü íà 3 ãðóï�ïû.1. Êîãäà ðàçìåð äå�åêòà (d2 � d1) ìàë (ðèñ. 3à),÷àñòèöû ñèñòåìû âûñòðàèâàþòñÿ â êîëüöî, ÷òî ñî�îòâåòñòâóåò ïðåäñêàçàíèÿì ìîíîäèñïåðñíîé ìîäåëè[33℄, ïðè ýòîì äå�åêòíàÿ ÷àñòèöà ïðîäîëæàåò ñâî�áîäíî äâèãàòüñÿ. Ýòî îáúÿñíÿåòñÿ òåì, ÷òî âåëè÷è�íà ýíåðãèè âçàèìîäåéñòâèÿ äå�åêòà è ëþáîé ÷àñòè�öû ñèñòåìû ìàëà ïî ñðàâíåíèþ ñ ýíåðãèåé âçàèìî�äåéñòâèÿ äâóõ ÷àñòèö. Îäíàêî îñíîâíûì ñîñòîÿíèåì504



ÆÝÒÔ, òîì 140, âûï. 3 (9), 2011 Ìèêðîñòðóêòóðà îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ òîíêîãî ñëîÿ : : :

0.6 1.2 1.8

0.4 1.0 1.6

0.2 0.8 1.4

а б в

�èñ. 3. �åçóëüòàò êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ìèêðîñòðóêòóðû òîíêîãî ñëîÿ ìàãíèòíîé æèäêîñòè äëÿ N = 32ïðè íèçêîé òåìïåðàòóðå â çàâèñèìîñòè îò ðàçìåðîâ äå�åêòà (d2=d1). à � äå�åêò íå âçàèìîäåéñòâóåò ñ êîëüöîì èç÷àñòèö ñèñòåìû, á � äå�åêò ÿâëÿåòñÿ ÷àñòüþ êîëüöà (â öåíòðå � ìîíîäèñïåðñíûé ñëó÷àé), â � äå�åêò ÿâëÿåòñÿöåíòðàëüíîé ÷àñòèöåé, îðèåíòèðóþùåé ÷àñòèöû ñèñòåìûòàêàÿ ñòðóêòóðà ÿâëÿòüñÿ íå ìîæåò, ïîñêîëüêó ýòèìâçàèìîäåéñòâèåì, ïóñòü äàæå è ìàëûì, ïðè T = 0 Êïðåíåáðåãàòü íåëüçÿ. Áûëî ïîêàçàíî, ÷òî ïðè äàëü�íåéøåé çàìîðîçêå îáÿçàòåëüíî íàñòóïàåò ìîìåíò,êîãäà äå�åêòíàÿ ÷àñòèöà ñòàíåò ÷àñòüþ êîëüöà. Ïîýòîé ïðè÷èíå äàííàÿ ñòðóêòóðà íå ðàññìàòðèâàëàñüêàê êàíäèäàò íà îñíîâíîå ñîñòîÿíèå.2. Åñëè ðàçìåð äå�åêòà ñðàâíèì ñ ðàçìåðîì ÷àñ�òèö ñèñòåìû (ðèñ. 3á ), òî îáðàçóåòñÿ êîëüöî, â êî�òîðîå ñîáèðàþòñÿ âñå ÷àñòèöû, âêëþ÷àÿ äå�åêò, ïî�ñêîëüêó ýíåðãèÿ âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó ÷àñòèöàìè
ñèñòåìû ïî ïîðÿäêó âåëè÷èíû ñîïîñòàâèìà ñ ýíåð�ãèåé âçàèìîäåéñòâèÿ ÷àñòèöû ñ äå�åêòîì. Òàêóþñòðóêòóðó áóäåì íàçûâàòü êîëüöî ñ äå�åêòîì (ÊÄ).Äëÿ ñëó÷àÿ, êîãäà ðàçìåðû äå�åêòà è ÷àñòèö ñîâïà�äàþò (d2=d1 = 1, ñèñòåìà ÿâëÿåòñÿ ìîíîäèñïåðñíîé),ïîëó÷àåòñÿ, êàê è îæèäàëîñü, îäèíî÷íîå êîëüöî. Ïî�ýòîìó ìîæíî ñ÷èòàòü, ÷òî èäåàëüíîå êîëüöî (ìîíî�äèñïåðñíûé ñëó÷àé) óñòîé÷èâî ê ìàëîìó âîçìóùå�íèþ � íåáîëüøîìó èçìåíåíèþ ðàçìåðîâ îäíîé ÷àñ�òèöû. Áîëåå òîãî, ìîæíî ïðåäïîëîæèòü, ÷òî â ìàã�íèòíûõ æèäêîñòÿõ ñ äîñòàòî÷íî óçêèì äèñïåðñíûì505



Ò. À. Ïðîêîïüåâà, Â. À. Äàíèëîâ, Ñ. Ñ. Êàíòîðîâè÷ ÆÝÒÔ, òîì 140, âûï. 3 (9), 2011ðàñïðåäåëåíèåì ÷àñòèö ïî ðàçìåðàì â îñíîâíîì ñî�ñòîÿíèè áóäóò îáðàçîâûâàòüñÿ èìåííî êîëüöà.3. Íàêîíåö, åñëè ðàçìåð äå�åêòà ñóùåñòâåííîïðåâûøàåò ðàçìåðû ÷àñòèö ñèñòåìû (ðèñ. 3â), îá�ðàçóåòñÿ ïðèíöèïèàëüíî íîâàÿ ñòðóêòóðà, öåíòðîìêîòîðîé âûñòóïàåò äå�åêòíàÿ ÷àñòèöà, à ÷àñòèöûñèñòåìû îáðàçóþò äâå äóãè, íàïîìèíàþùèå ñèëîâûåëèíèè ìàãíèòíîãî ïîëÿ, ñîçäàâàåìîãî äå�åêòîì. Òà�êóþ ñòðóêòóðó áóäåì â äàëüíåéøåì íàçûâàòü: ìåë�êèå ÷àñòèöû âäîëü ñèëîâûõ ëèíèé êðóïíîé (ÌÑË).Çàìåòèì, ÷òî ¾áàíòîîáðàçíûå¿ ñòðóêòóðû, ñî�åäèíåííûå ïî îäíîé êðóïíîé ÷àñòèöå, âèçóàëüíî îò�ëè÷àþùèåñÿ îò äâóõ êîëåö, íåäàâíî íàáëþäàëèñüýêñïåðèìåíòàëüíî äëÿ çîëîòûõ íàíî÷àñòèö, ïîêðû�òûõ ñëîåì êîáàëüòà, íà ïîäëîæêå (òàê íàçûâàå�ìûõ ore-shell-íàíîêîëëîèäîâ) [56℄. Äëÿ ïðîâåðêèòîãî, ÷òî â íàøèõ êîìïüþòåðíûõ ýêñïåðèìåíòàõìåëêèå ÷àñòèöû âûñòðîåíû âäîëü ëèíèé, îòëè÷íûõîò îêðóæíîñòåé, ò. å. ñèñòåìà íå ïðåäñòàâëÿåò ñî�áîé äâà êîëüöà, ñî÷ëåíåííûõ ïî äå�åêòíîé ÷àñòèöå,áûëî îïðåäåëåíî îïòèìàëüíîå ïîëîæåíèå ÷àñòèö.Äëÿ ýòîãî â ñòðóêòóðå ÌÑË áûëà ïðîâåäåíà ñåðèÿìîäåëüíûõ êîìïüþòåðíûõ ýêñïåðèìåíòîâ: ðàâíîâåñ�íàÿ çàìîðîçêà ñèñòåìû, ñîñòîÿùåé èç N = n + m(ìåëêèõ ÷àñòèö â äâóõ äóãàõ) + 1 (êðóïíàÿ ÷àñòè�öà, d2=d1 ìåíÿëîñü îò 1:5 äî 2:0). Íà÷àëüíàÿ êîí��èãóðàöèÿ ÷àñòèö çàäàâàëàñü òàê, ÷òî âñå ÷àñòèöûáûëè âûñòðîåíû âäîëü äâóõ îêðóæíîñòåé, äå�åêòáûë ïîìåùåí â òî÷êó êàñàíèÿ, ìàãíèòíûå ìîìåíòûïîìåùàëèñü â ïëîñêîñòü ñëîÿ è áûëè íàïðàâëåíû ïîêàñàòåëüíûì ê îêðóæíîñòÿì. Íà÷àëüíàÿ òåìïåðàòó�ðà ïîäáèðàëàñü òàê, ÷òîáû ñòðóêòóðà îñòàâàëàñü ïî�äâèæíîé, íî íå ðàçðóøàëàñü. Â ðåçóëüòàòå ýíåðãèÿñòðóêòóðû ÌÑË äîñòèãàåò ìèíèìóìà, êîãäà ÷àñòè�öû ðàñïðåäåëåíû ìåæäó äóãàìè ïîðîâíó. Íà ðèñ. 4ïðåäñòàâëåíû ãðà�èêè áåçðàçìåðíûõ ýíåðãèé ÌÑËñèñòåì â çàâèñèìîñòè îò ðàñïðåäåëåíèÿ ÷àñòèö â äó�ãàõ n�m.Ïîëîæåíèå ÷àñòèö â äóãå (ðèñ. 5) àïïðîêñèìè�ðîâàëîñü òðåìÿ ðàçëè÷íûìè ñïîñîáàìè: ïðèáëèæå�íèå îêðóæíîñòüþ (ÌÍÊ) ïî âñåì ÷àñòèöàì â ïîëÿð�íîé ñèñòåìå êîîðäèíàò ñ öåíòðîì â äå�åêòå (îïè�ñûâàåòñÿ óðàâíåíèåì r(�) = A sin�), ïðèáëèæåíèåîêðóæíîñòüþ (ÌÍÊ) â òîé æå ñèñòåìå, íî òîëüêîïî äå�åêòíîé è íàèáîëåå óäàëåííûì îò íåå ÷àñòè�öàì, ÌÍÊ ïî ñèëîâûìè ëèíèÿìè äå�åêòàr(�) = A sin2 �: (1)Â èòîãå, íàèáîëåå òî÷íî òðàåêòîðèè, ïîëó÷åííûåâ êîìïüþòåðíûõ ýêñïåðèìåíòàõ, îïèñûâàþòñÿ èìåí�íî ñèëîâûìè ëèíèÿìè, ñîçäàâàåìûìè öåíòðàëüíûì
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�èñ. 4. Çàâèñèìîñòü áåçðàçìåðíîé ýíåðãèè ÌÑËñèñòåì 4 (N = 19) è O (N = 20), d2=d1 = 1:5 îòðàñïðåäåëåíèÿ ÷àñòèö â äóãàõ: ýíåðãèÿ äîñòèãàåòìèíèìóìà, êîãäà ÷àñòèöû ðàñïðåäåëåíû ïîðîâíóäèïîëåì. Ýòîò ðåçóëüòàò íå ÿâëÿåòñÿ íåîæèäàííî�ñòüþ. Â ìîíîäèñïåðñíîì ñëó÷àå áûëî ïîêàçàíî, ÷òîìèíèìóì ýíåðãèè â çîíå êîíòàêòà äâóõ ñîñåäñòâóþ�ùèõ êîëåö äîñòèãàåòñÿ, åñëè ìàãíèòíûå ìîìåíòû âýòèõ êîëüöàõ çàêðó÷åíû â îäíîì íàïðàâëåíèè, à êîí�òàêò ïðîèñõîäèò çà ñ÷åò ðàñïîëîæåíèÿ äâóõ ÷àñòèöáîê î áîê. È äëÿ òàêîé êîí�èãóðàöèè äå�îðìàöèÿêîëåö â çîíå êîíòàêòà íå ïðîèñõîäèò. Çäåñü æå, âçîíå êîíòàêòà, êðóïíàÿ ÷àñòèöà, ñ îäíîé ñòîðîíû,ñèëüíî ïðèòÿãèâàåò ñîñåäåé, ñ äðóãîé ñòîðîíû, íà�õîäÿùèåñÿ áîê î áîê ìåëêèå ÷àñòèöû ñ ïðàêòè÷åñêèñîíàïðàâëåííûìè ìàãíèòíûìè ìîìåíòàìè àêòèâíîîòòàëêèâàþòñÿ äðóã îò äðóãà. Òàêîå ñîðåâíîâàíèåïðèâîäèò ê èõ ðàñïîëîæåíèþ âäîëü ñèëîâûõ ëèíèéáîëüøîé ÷àñòèöû. Íà áîëüøèõ ðàññòîÿíèÿõ, ò. å. åñ�ëè ìåëêèõ ÷àñòèö î÷åíü ìíîãî, ïîëîæåíèÿ âäîëü ñè�ëîâîé ëèíèè è âäîëü íåêîòîðîé îêðóæíîñòè ðàçëè�÷àþòñÿ áåçóñëîâíî ìàëî, òàê êàê ìàëî ðàçëè÷àþò�ñÿ è ñàìè òðàåêòîðèè âáëèçè ïåðåñå÷åíèÿ ñ ãîðèçîí�òàëüíîé îñüþ, íàïðàâëåííîé ïåðïåíäèêóëÿðíî ìàã�íèòíîìó ìîìåíòó äå�åêòà. Òàêæå íåîáõîäèìî çàìå�òèòü, ÷òî åñëè ïðîèãðûø, ñâÿçàííûé ñ îòòàëêèâà�íèåì ìåëêèõ ÷àñòèö â çîíå êîíòàêòà ñ êðóïíîé íåóäàåòñÿ êîìïåíñèðîâàòü âçàèìîäåéñòâèåì ñ ñàìèìäå�åêòîì, ò. å. åñëè äå�åêò ñëèøêîì ìàë, òî åñòå�ñòâåííî îæèäàòü �îðìèðîâàíèå îäèíî÷íîãî êîëüöàèç âñåõ ÷àñòèö, êàê, íàïðèìåð, â ïðåäåëüíîì ìîíî�äèñïåðñíîì ñëó÷àå.Äëÿ òîãî ÷òîáû ñäåëàòü îêîí÷àòåëüíûé âûâîä îòîì, êàêàÿ ñòðóêòóðà áóäåò ÿâëÿòüñÿ îñíîâíûì ñî�506



ÆÝÒÔ, òîì 140, âûï. 3 (9), 2011 Ìèêðîñòðóêòóðà îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ òîíêîãî ñëîÿ : : :
а б в

�èñ. 5. Ïðèáëèæåíèå òðàåêòîðèè ìåëêèõ ÷àñòèö â ÌÑË äëÿ ñèñòåìû èç N = 63 (ìåëêèõ ÷àñòèö) +1 (êðóïíàÿ÷àñòèöà d2=d1 = 2:0): à � îêðóæíîñòü (ÌÍÊ ïî âñåì ÷àñòèöàì), á � îêðóæíîñòü (ÌÍÊ ïî êðóïíîé è êðàéíèì), â �ñèëîâûå ëèíèè äèïîëÿ (ÌÍÊ ïî âñåì ÷àñòèöàì). Âèäíî, ÷òî íàèáîëåå òî÷íî ïîëîæåíèå ÷àñòèö îïèñûâàåòñÿ èìåííîñèëîâûìè ëèíèÿìè äèïîëÿ äå�åêòàñòîÿíèåì ñèñòåìû, íåîáõîäèìî çàïèñàòü åå ïîëíóþýíåðãèþ. Íèæå ïðèâåäåì �îðìóëû, ïîçâîëÿþùèåïàðàìåòðèçîâàòü ñèñòåìó. Íàïîìíèì, ÷òî d2 � äèà�ìåòð äå�åêòà, d1 � äèàìåòð êàæäîé èç îñòàëüíûõ÷àñòèö â ñèñòåìå.Íà ïåðâîì ýòàïå ñòðîèòñÿ àíàëèòè÷åñêàÿ ìîäåëüêîëüöà ñ äå�åêòîì. Îñíîâíàÿ èäåÿ ïîñòðîåíèÿ ìîäå�ëè ñâîäèòñÿ ê âû÷èñëåíèþ ðàññòîÿíèÿ ìåæäó äâó�ìÿ ïðîèçâîëüíûìè ÷àñòèöàìè â ñòðóêòóðå è óãëàìåæäó âåêòîðàìè èõ ìàãíèòíûõ ìîìåíòîâ äëÿ ïî�ñëåäóþùåãî èñïîëüçîâàíèÿ â çàïèñè ìàãíèòíîãî äè�ïîëü-äèïîëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ.Ïðîíóìåðóåì ÷àñòèöû â êîëüöå, íà÷èíàÿ ñ äå��åêòà: n � êîëè÷åñòâî ìåëêèõ ÷àñòèö â êîëüöå, äèà�ìåòð ÷àñòèöû çàâèñèò îò íîìåðà:d(i) = (d2; åñëè i = 1,d1 â îñòàëüíûõ ñëó÷àÿõ.Â ñëó÷àå êîëüöà ñ äå�åêòîì, â îòëè÷èå îò èäåàëü�íîãî êîëüöà, íåîáõîäèìî ó÷èòûâàòü íàëè÷èå äîïîë�íèòåëüíîãî ïàðàìåòðà: ñìåùåíèå äå�åêòà îòíîñè�òåëüíî êîëüöà äîëæíî áûòü íàéäåíî àíàëèòè÷åñêèèç óñëîâèÿ ìèíèìóìà ïîëíîé ýíåðãèè ñòðóêòóðû.Äëÿ óäîáñòâà èçëîæåíèÿ óãëîì ìåæäó ÷àñòèöàìèâ êîëüöå áóäåì íàçûâàòü óãîë ìåæäó ïðÿìûìè, ïðî�õîäÿùèìè ÷åðåç öåíòð êîëüöà è êàæäóþ èç ÷àñòèö.Ïóñòü � � óãîë ìåæäó äå�åêòîì è ñîñåäíåé ñ íèì÷àñòèöåé (ýòîò óãîë îïðåäåëÿåò ïîëîæåíèå äå�åê�òà îòíîñèòåëüíî êîëüöà), òîãäà óãîë ìåæäó ëþáû�ìè ñîñåäíèìè ìåëêèìè ÷àñòèöàìè â êîëüöå áóäåò� = 2(� � �)=(n � 1). �àäèóñ îêðóæíîñòè, íà êîòî�ðîé ëåæàò ìåëêèå ÷àñòèöû, ìîæíî çàïèñàòü òàê:

R = d12 sin (�=2) :�àññòîÿíèå îò öåíòðà ýòîé îêðóæíîñòè äî öåíòðàäå�åêòà:L = R os (�) + �d1 + d22 �2 �R2sin2�!1=2:Èñïîëüçóÿ ðåçóëüòàò êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðî�âàíèÿ � âñå ìîìåíòû íàïðàâëåíû ïî êàñàòåëüíûìê îêðóæíîñòè, à ìîìåíò äå�åêòà ïåðïåíäèêóëÿðåíëèíèè, ñîåäèíÿþùåé åãî öåíòð è öåíòð îêðóæíîñòè,ïîëó÷àåì�k = ��2 � �� Æ(1; k) + �2 sign(k � 1);ãäå �k � ýòî óãîë, çàêëþ÷åííûé ìåæäó íàïðàâëåíè�åì ìîìåíòà è ðàäèóñ-âåêòîðîì, ñîåäèíÿþùèì k-þ÷àñòèöó ñ (k + 1)-îé, k = 1 : : : n + 1, à � � ýòî óãîëìåæäó L è ðàäèóñ-âåêòîðîì, ñîåäèíÿþùèì ïåðâóþ(äå�åêò) è âòîðóþ ÷àñòèöû. Çäåñü è âåçäå íèæå áó�äåì èñïîëüçîâàòü ñëåäóþùèå îáîçíà÷åíèÿ äëÿ �óíê�öèé � ¾ïåðåêëþ÷àòåëåé¿:Æ(i; j) = (0; åñëè i 6= j,1; åñëè i = j.sign(x) = 8><>:0; åñëè x = 0,1; åñëè x > 0,�1; åñëè x < 0.Ìîäóëü ðàäèóñà-âåêòîðà, ñîåäèíÿþùåãî i-þ èj-þ ÷àñòèöû, çàïèøåòñÿ ñëåäóþùèì îáðàçîì:507



Ò. À. Ïðîêîïüåâà, Â. À. Äàíèëîâ, Ñ. Ñ. Êàíòîðîâè÷ ÆÝÒÔ, òîì 140, âûï. 3 (9), 2011R(i; j) = 2R sin��j2 � sign(i� 1) ++ �L2 +R2 � 2LR os (�� �(j � 1))�1=2 Æ(1; i):Ïóñòü pi � ýòî êîëè÷åñòâî ÷àñòèö, ëåæàùèõ â îä�íîé ïîëóïëîñêîñòè (ïîëóïëîñêîñòü îïðåäåëÿåòñÿ ëè�íèåé, ïðîõîäÿùåé ÷åðåç öåíòð îêðóæíîñòè è öåíòði-îé ÷àñòèöû), òîãäàpi = ��� � �� �+ 1� Æ(1; i) + ��� � sign(i� 1):Â �îðìóëàõ äëÿ pi êâàäðàòíûå ñêîáêè îçíà÷àþò öå�ëóþ ÷àñòü ÷èñëà. ×òîáû ñîêðàòèòü çàïèñü è íå ðàç�áèâàòü åå íà ïîäñëó÷àè, îáîçíà÷èì ðàññòîÿíèå îòöåíòðà îêðóæíîñòè äî öåíòðà k-îé ÷àñòèöû êàê lk(âûøå ýòî ðàññòîÿíèå îïðåäåëÿëîñü êàê L äëÿ k = 1è R äëÿ îñòàëüíûõ ÷àñòèö). Ïóñòü ij � óãîë ìåæäóli è R(i; j), �ij � óãîë ìåæäó li+j è R(i; j).Äëÿ óäîáñòâà ââåäåì äîïîëíèòåëüíîå îáîçíà÷å�íèå �i: �i = 8><>:�; åñëè i = 1,� � �2 â îñòàëüíûõ ñëó÷àÿõ.Òîãäà óãîë ìåæäó ìîìåíòîì i-îé ÷àñòèöû è ðà-äèóñîì-âåêòîðîì R(i; j) çàïèøåòñÿ ñëåäóþùèì îá�ðàçîì: ij;1 = (�1)j=(pi+1) (��i + ij � �i)� � jpi + 1��:Óãîë ìåæäó ìîìåíòîì j-îé ÷àñòèöû è ðàäèó-ñîì-âåêòîðîì R(i; j) � ñîîòâåòñòâåííî: ij;2 = �i+j + (�1)j=(pi+1)�ij � �2 � �2 + 2 � jpi + 1��:Òàêàÿ çàïèñü äîñòàòî÷íî óäîáíà, òàê êàê óãîë ìåæ�äó ìîìåíòàìè äâóõ ÷àñòèö â ýòîì ñëó÷àå ij =  ij;1 +  ij;2èëè ij = (�1)j=(pi+1) (�ij � �i + ij � �i) + �i+j �� �2 + � jpi + 1�� � �2 :Ýíåðãèÿ êîëüöà ñ äå�åêòîì ñêëàäûâàåòñÿ èç âñåõïîïàðíûõ âçàèìîäåéñòâèé:URD = URD(n; �) = nXi=1 n�i+1Xj=1  mimjR(i; j)3 (os( ij) �� 3 os( ij;1) os( ij;2))! ;

ãäå mi;mj � ýòî ìàãíèòíûå ìîìåíòû ñîîòâåòñòâåí�íî i-îé è j-îé ÷àñòèö.Ìèíèìóì ýíåðãèè òàêîé êîí�èãóðàöèè äîñòèãà�åòñÿ â ïîëîæåíèè, ïðè êîòîðîì äå�åêò íå ñìåùåíîòíîñèòåëüíî öåíòðà êîëüöà. Òîãäà óãîë � ìîæíîîïðåäåëèòü ñëåäóþùèì óðàâíåíèåì:d1 + d22 = d1 sin(�=2)sin ((� � �)=(n� 1)) :Òàê êàê óãîë � ìàë, êàê è óãîë (� � �)=(n� 1), äëÿïîèñêà � ìîæíî âîñïîëüçîâàòüñÿ ïåðâûì ïðèáëèæå�íèåì â ðàçëîæåíèè ñèíóñà â ðÿä Òåéëîðà. Òîãäà �îð�ìóëà äëÿ åãî âû÷èñëåíèÿ áóäåò òàêîé:� = d1 + d2nd1 + d2�:Òàêîå ïðèáëèæåíèå çíà÷èòåëüíî óïðîùàåò è óñêî�ðÿåò âû÷èñëåíèå ýíåðãèè. Òàêèì îáðàçîì, èçâåñòíàýíåðãèÿ îïòèìàëüíîé êîí�èãóðàöèè êîëüöà ñ äå�åê�òîì â çàâèñèìîñòè îò êîëè÷åñòâà ÷àñòèö â ñèñòåìå.Îñíîâíûì âûâîäîì àíàëèòè÷åñêîé ìèíèìèçàöèè ÿâ�ëÿåòñÿ òî, ÷òî äå�åêò, áóäó÷è ÷àñòüþ êîëüöà, íå íà�ðóøàåò åãî ñèììåòðèè.Äëÿ äàëüíåéøåãî àíàëèçà ìèêðîñòðóêòóðû òîí�êîãî ñëîÿ ìàãíèòíîé æèäêîñòè íåîáõîäèìî òàêæå çà�ïèñàòü ýíåðãèþ êîí�èãóðàöèè ÷àñòèö ÌÑË. Â äàí�íîì ñëó÷àå íåîáõîäèìî îïðåäåëèòü ïîëîæåíèå ñèëî�âîé ëèíèè, âäîëü êîòîðîé â îñíîâíîì ñîñòîÿíèè áó�äóò âûñòðàèâàòüñÿ ÷àñòèöû îñíîâíîé �ðàêöèè, äðó�ãèìè ñëîâàìè, èç âñþäó ïëîòíîãî ìíîæåñòâà ñèëî�âûõ ëèíèé íàó÷èòüñÿ âûáèðàòü îäíó (èëè, âîçìîæ�íî, íåñêîëüêî), îáëàäàþùóþ îïòèìàëüíîé äëèíîé.Äëÿ ýòîãî ñíà÷àëà îïèøåì âçàèìîäåéñòâèå âíóòðèîäíîé ñèëîâîé ëèíèè, íà êîòîðîé ëåæàò n ÷àñòèö.Ïðîíóìåðóåì ÷àñòèöû, íà÷èíàÿ ñ äå�åêòà. Âçàè�ìîäåéñòâèå áóäåì îïèñûâàòü ñëåäóþùèì îáðàçîì:ñíà÷àëà ó÷òåì äèïîëü-äèïîëüíîå âçàèìîäåéñòâèå äå��åêòà ñî âñåìè ìåëêèìè ÷àñòèöàìè, çàòåì âçàèìî�äåéñòâèå âòîðîé ÷àñòèöû ñ îñòàâøèìèñÿ ìåëêèìè èò. ä.Óðàâíåíèå ñèëîâîé ëèíèè â ïîëÿðíûõ êîîðäèíà�òàõ, êàê óæå ãîâîðèëîñü, èìååò âèä r(�) = A sin2 � èîïðåäåëÿåòñÿ çíà÷åíèåì ìíîæèòåëÿ ïåðåä ñèíóñîì.Òàêèì îáðàçîì, âûáîð îïòèìàëüíîé ñèëîâîé ëèíèèñâîäèòñÿ ê âû÷èñëåíèþ çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðà A äëÿ�èêñèðîâàííîãî ÷èñëà ÷àñòèö â ñèñòåìå èç óñëîâèÿìèíèìóìà ïîëíîé ýíåðãèè. Â íàøåì ñëó÷àå, ïàðà�ìåòð A ìîæíî íàéòè èç ñèñòåìû óðàâíåíèé, ïîëó�÷åííîé èñõîäÿ èç ïðîñòûõ ãåîìåòðè÷åñêèõ ñîîáðà�æåíèé: âñå ÷àñòèöû êàñàþòñÿ äðóã äðóãà. Ïîñëåäíåå508



ÆÝÒÔ, òîì 140, âûï. 3 (9), 2011 Ìèêðîñòðóêòóðà îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ òîíêîãî ñëîÿ : : :óðàâíåíèå çàïèñûâàåòñÿ èñõîäÿ èç óñëîâèÿ, ÷òî íàè�áîëåå óäàëåííàÿ îò äå�åêòà ÷àñòèöà ëèáî ðàñïîëî�æåíà íà îñè àáñöèññ (äëÿ íå÷åòíîãî n), ëèáî ðàññòî�ÿíèå îò öåíòðà ýòîé ÷àñòèöû äî îñè àáñöèññ ðàâíî d1=2 (äëÿ ÷åòíîãî n).Òàêèì îáðàçîì, äëÿ íå÷åòíîãî n ïîëó÷àåìi = 2; : : : ; n� 12 :8>>>>>>>>>><>>>>>>>>>>:
Asin2('1) = d1 + d22d12 = A2 �sin4('1) + sin4('2)� 2sin2('1)sin2('2) os ('1 � '2)�: : :d12 = A2 �sin4('i�1) + sin4('i)� 2sin2('i�1)sin2('i) os ('i�1 � 'i)�: : :d12 = A2 �sin4('n�1=2) + 1� 2sin2('n�1=2) os��2 � 'n�1=2�� :Â ñëó÷àå ÷åòíîãî n ìåíÿåòñÿ òîëüêî ïîñëåäíåå óðàâíåíèå ñèñòåìû, i = 2; : : : ; n2 :8>>>>>>>>>>><>>>>>>>>>>>:
Asin2('1) = d1 + d22d12 = A2 �sin4('1) + sin4('2)� 2sin2('1)sin2('2) os ('1 � '2)�: : :d12 = A2 �sin4('i�1) + sin4('i)� 2sin2('i�1)sin2('i) os ('i�1 � 'i)�: : :os('n=2) = d12A sin('n=2) :Óãëû 'i ìåæäó íàïðàâëåíèåì ìîìåíòà äå�åêòà èðàäèóñàìè-âåêòîðàìè r(A;'i) êàæäîé èç ìåëêèõ÷àñòèö ìîæíî íàéòè èç ýòîé æå ñèñòåìû óðàâíå�íèé ïîñëå íàõîæäåíèÿ ïàðàìåòðà A (ïîëó÷èì íà�áîð 'l, l = 1; : : : ; n=2 ((n � 1)=2) äëÿ èíäåêñîâl = (n � 1)=2 + 2; : : : ; n, ãäå n � íå÷åòíîå, l == n=2 + 1 : : : n, ãäå n � ÷åòíîå, óãëû íàõîäÿòñÿ èçóñëîâèÿ ñèììåòðèè îòíîñèòåëüíî îñè àáñöèññ).Äëÿ òîãî ÷òîáû óïðîñòèòü íàõîæäåíèå ïàðàìåò�ðà A äëÿ ñèëîâîé ëèíèè è, ñîîòâåòñòâåííî, óñêîðèòüâû÷èñëåíèå, ìîæíî âîñïîëüçîâàòüñÿ ñëåäóþùèì ðå�êóðñèâíûì ïðèáëèæåíèåì:A(k;N) = A(k) + h2 (N � k);ãäå A(k) � ïàðàìåòð, íàéäåííûé òî÷íî èëè ÷èñ�ëåííî èç ðåøåíèÿ ñèñòåìû, ïðèâåäåííîé ðàíåå, äëÿk ìåëêèõ ÷àñòèö íà îäíîé ñèëîâîé ëèíèè, N �÷èñëî ÷àñòèö, äëÿ êîòîðûõ âû÷èñëÿåòñÿ ïàðàìåòð(N � k). Ôîðìóëó äëÿ âû÷èñëåíèÿ øàãà h ìîæíîïðåäñòàâèòü â òàêîì âèäå:h = d11Z0 p1 + 3x2dx = d11 + p36 ln�2 +p3� :×åì áîëüøå k, òåì òî÷íåå ýòîò ðåçóëüòàò. Íî óæåäëÿ k = 20 çíà÷åíèÿ øàãà h, íàéäåííûå èç ðåøåíèÿ

ñèñòåìû è èç èíòåãðàëüíîãî ñîîòíîøåíèÿ, ðàçëè÷à�þòñÿ ìåíåå, ÷åì íà äåñÿòóþ äîëþ ïðîöåíòà. Ïîëî�æèâ '0 = 0, ðàññòîÿíèå ìåæäó ÷àñòèöàìè çàïèøåò�ñÿ ñëåäóþùèì îáðàçîì (i = 1 : : : n, j = 1 : : : n�i+1):R(i; j) = A(sin('i�1)4 + sin('i+j�1)4 �� 2sin('i�1)2sin('i+j�1)2 os ('i�1 � 'i+j�1))1=2:Ââåäåì ñëåäóþùóþ �óíêöèþ:�(') = artg0BB� ��'r(A;') os(')�r(A;') sin(')��'r(A;') sin(')+r(A;') os(')1CCA == artg� 2� 3sin2(')3 sin(') os(')� :Áóäåì ñ÷èòàòü, ÷òî � èçìåíÿåòñÿ îò 0 äî �. Ïóñòük = k(n) = n� 12 + 1;k(n) = n=2 äëÿ ÷åòíîãî n. Óãîë ìåæäó ðàäèó�ñîì-âåêòîðîì, ñîåäèíÿþùèì äå�åêò è j-þ ìåëêóþ÷àñòèöó, è íàïðàâëåíèåì ìàãíèòíîãî ìîìåíòà j-é÷àñòèöû ìîæíî çàïèñàòü (j = 1 : : : n): j =  j(n) = �2 � 'j � �('j) + � ����� jk�� �2�('j)� ����� :509



Ò. À. Ïðîêîïüåâà, Â. À. Äàíèëîâ, Ñ. Ñ. Êàíòîðîâè÷ ÆÝÒÔ, òîì 140, âûï. 3 (9), 2011Ïóñòü !1 � óãîë ìåæäó R(i; j) è r(A;'i+j�1), à !2 �óãîë ìåæäó R(i; j) è r(A;'i�1), òîãäà óãîë ìåæäóìîìåíòîì i-îé ÷àñòèöû è ðàäèóñîì-âåêòîðîì R(i; j)çàïèøåòñÿ ñëåäóþùèì îáðàçîì:  ij;1 =  i+j�1 � !1:Óãîë ìåæäó ìîìåíòîì (i + j)-îé ÷àñòèöû è ðàäèó�ñîì-âåêòîðîì R(i; j) ñ èñïîëüçîâàíèåì òðîéíîãî èí�äåêñà çàïèøåòñÿ êàê ij;2 = �1i �'j �  i+j�1 � !2 + �:Ïðè òàêîé çàïèñè óãîë ìåæäó ìîìåíòàìè äâóõ ÷àñ�òèö ðàâåí  ij =  ij;1 +  ij;2:Ýíåðãèÿ ìåæ÷àñòè÷íîãî âçàèìîäåéñòâèÿ âíóòðè îä�íîé ñèëîâîé ëèíèè áóäåò âûãëÿäåòü ñëåäóþùèì îá�ðàçîì:UL = UL(n) = nXi=1 n�i+1Xj=1  mimjR(i; j)3 (os( ij) �� 3 os( ij;1) os( ij;2))! ;ãäå mi;mj � ýòî ìàãíèòíûå ìîìåíòû ñîîòâåòñòâåí�íî i-îé è j-îé ÷àñòèö.Òåïåðü îïèøåì ïåðåêðåñòíîå âçàèìîäåéñòâèåìåæäó ÷àñòèöàìè, ðàñïîëîæåííûìè íà ðàçíûõñèëîâûõ ëèíèÿõ. Ïóñòü n è m îáîçíà÷àþò êîëè�÷åñòâî ÷àñòèö, âûñòðîåííûõ íà ñèëîâûõ ëèíèÿõñ ïàðàìåòðàìè A1 = A1(n) è A2 = A2(m). Áóäåìèñïîëüçîâàòü ñëåäóþùèå îáîçíà÷åíèÿ: L(i; j) �ðàññòîÿíèå ìåæäó i-îé ÷àñòèöåé â îäíîé ñèëîâîéëèíèè è j-îé ÷àñòèöåé â äðóãîé:L(i; j) = (r(A1; 'i)2 + r(A2; 'j)2 �� 2r(A1; 'i)r(A2; 'j) os ('i � 'j))1=2:Ïóñòü �1 � óãîë ìåæäó L(i; j) è r(A2; 'j), �2 � óãîëìåæäó L(i; j) è r(A1; 'i). Òîãäà óãîë ìåæäó ìîìåí�òîì i-îé ÷àñòèöû è ðàäèóñîì-âåêòîðîì R(i; j) çàïè�øåòñÿ ñëåäóþùèì îáðàçîì: ij;r = 2� �  j(m) + (�1)[('i+'j)=�℄�1;à óãîë ìåæäó ìîìåíòîì j-îé ÷àñòèöû è ðàäèó�ñîì-âåêòîðîì R(i; j) ñîîòâåòñòâåííî: ij;l = � �  i(n) + (�1)[('i+'j)=�℄�2:Ïðè òàêîé çàïèñè óãîë ìåæäó ìîìåíòàìè äâóõ ÷àñ�òèö ñëåäóþùèé:  rl =  ij;l +  ij;r :

 rl = � �  i(n)�  j(m) + (�1)[('i+'j)=�℄(�1 + �2):Ýíåðãèÿ âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó ÷àñòèöàìè, âûñòðî�åííûìè ïî ñèëîâûì ëèíèÿì äèïîëÿ, ðàâíàULL = ULL(n;m) = nXi=1 mXj=1 mimjL(i; j)3 (os( rl) �� 3 os( ij;l) os( ij;r))! ;ãäå mi, mj � ýòî ìàãíèòíûå ìîìåíòû ñîîòâåòñòâåí�íî i-îé è j-îé ÷àñòèö.Îïòèìàëüíîå çíà÷åíèå ïîëíîé ýíåðãèè ñèñòåìûÿâëÿåòñÿ ñóììîé ýíåðãèé âçàèìîäåéñòâèÿ ÷àñòèöâíóòðè îäíîé ñèëîâîé ëèíèè è ýíåðãèè âçàèìîäåé�ñòâèÿ ÷àñòèö, ëåæàùèõ íà ðàçíûõ ñèëîâûõ ëèíèÿõ:UFL = UFL(n;m) = UL(n) + UL(m) + ULL(n;m):Çàâåðøàÿ àíàëèòè÷åñêóþ ÷àñòü, îòìåòèì, ÷òîïðåäëîæåííûé íàìè ïîäõîä, îñíîâàííûé íà íåïðå�ðûâíîì ñðàâíåíèè êîìïüþòåðíîãî ýêñïåðèìåíòà èâû÷èñëåíèé, îáåñïå÷èâàåò ñëåäóþùåå. Îòïðàâíîéòî÷êîé òåîðåòè÷åñêîé ÷àñòè ÿâëÿåòñÿ óñòðàíåíèåïðîñòðàíñòâåííûõ ñòåïåíåé ñâîáîäû öåíòðîâ ÷àñ�òèö, à ìèíèìèçàöèÿ ýíåðãèè ïðîâîäèòñÿ òîëüêî ïîîðèåíòàöèÿì ìàãíèòíûõ ìîìåíòîâ. Êàê â ñëó÷àå ñÊÄ, òàê è ÌÑË, åñëè áû íàøè ïðåäïîëîæåíèÿ îïðîñòðàíñòâåííîì ðàñïîëîæåíèè ÷àñòèö îêàçàëèñüîøèáî÷íûìè, òî âû÷èñëåííàÿ ýíåðãèÿ è (èëè) ïîë�íûé ìàãíèòíûé ìîìåíò ñèñòåìû îòëè÷àëèñü áû îòðåçóëüòàòîâ êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ, ãäå ÷àñ�òèöû, ïðåäîñòàâëåííûå ñàìè ñåáå, âîëüíû çàíèìàòüîäíîâðåìåííî îïòèìàëüíîå ïîëîæåíèå íà ïëîñêîñòèè íàèëó÷øèì îáðàçîì íàïðàâëÿòü ñâîè ìàãíèòíûåìîìåíòû. Îäíàêî, êîíå÷íî, íàø ìåòîä íå ëèøåí âîç�ìîæíûõ îøèáîê, ñâÿçàííûõ ñ òî÷íîñòüþ êîìïüþ�òåðíîãî ýêñïåðèìåíòà, ñ êîòîðûì ìû ñðàâíèâàåìàíàëèòè÷åñêèå ðåçóëüòàòû. Ìîäè�èöèðîâàííûé ìå�òîä Ìåòðîïîëèñà, èñïîëüçîâàííûé â äàííîé ðàáîòå,êàê ïðàâèëî, èìååò ñòàòèñòè÷åñêóþ ïîãðåøíîñòü, íåïðåâûøàþùóþ òðåõ-ïÿòè ïðîöåíòîâ. Äðóãèìè ñëî�âàìè, ìû ìîæåì óòâåðæäàòü, ÷òî äàëüíåéøèå âû�âîäû î òîì, ÿâëÿþòñÿ ëè ÊÄ è ÌÑË ñòðóêòóðàìèîñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ â çàâèñèìîñòè îò ðàçìåðà äå��åêòà è ÷èñëà ÷àñòèö â ñèñòåìå áóäóò èìåòü ïîãðåø�íîñòü íå áîëåå òðåõ-ïÿòè ïðîöåíòîâ.Òåïåðü, çíàÿ âûðàæåíèÿ äëÿ ýíåðãèé èíòåðåñóþ�ùèõ íàñ êîí�èãóðàöèé ñèñòåìû (ÌÑË è ÊÄ), ìîæ�íî ñðàâíèòü èõ çíà÷åíèÿ (ðèñ. 6à), ò. å. íàéòè ñî�îòíîøåíèå äèàìåòðà äå�åêòà ê äèàìåòðó ÷àñòèöûîñíîâíîãî �îíà d2=d1 (äëÿ ðàçíîãî ÷èñëà ÷àñòèö âñèñòåìå N), ïðè êîòîðîì ïðîèñõîäèò âûðîæäåíèå510



ÆÝÒÔ, òîì 140, âûï. 3 (9), 2011 Ìèêðîñòðóêòóðà îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ òîíêîãî ñëîÿ : : :à á
10 15 20 25 30 35Nd2=d11:71:61:51:41:31:2�90�80�70�60�50�40�30�20U d2=d1

1:301:351:401:501:451:55N=111315171921232527293133�èñ. 6. Çàâèñèìîñòü áåçðàçìåðíûõ ýíåðãèé ÊÄ è ÌÑË îò îòíîñèòåëüíîãî ðàçìåðà äå�åêòà d2=d1 äëÿ ñèñòåì ñ ðàç-íûì êîëè÷åñòâîì ìåëêèõ ÷àñòèö N (à), çàâèñèìîñòü êðèòè÷åñêîãî äèàìåòðà äå�åêòà d2=d1 îò êîëè÷åñòâà ìåëêèõ÷àñòèö â ñèñòåìå N (á ). Êîìïüþòåðíîå ìîäåëèðîâàíèå: 4 � ÊÄ, O � ÌÑË, � � ðàâåíñòâî ýíåðãèé; ëèíèè � ïðåä-ñêàçàíèå òåîðèè. Âäîëü ëèíèè ðàçäåëà îñíîâíîå ñîñòîÿíèå ÿâëÿåòñÿ âûðîæäåííûì, ÊÄ è ÌÑË îáëàäàþò îäèíàêîâîéýíåðãèåéîñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ è îñóùåñòâëÿåòñÿ òîïîëîãè÷å�ñêèé ïåðåõîä (ðèñ. 6á ).Èç ðèñ. 6à ñëåäóåò, ÷òî ýíåðãèè îáåèõ ñòðóêòóðçàâèñÿò îò îòíîøåíèÿ ðàçìåðà äå�åêòà ê ðàçìåðó÷àñòèöû îñíîâíîé �ðàêöèè ëèíåéíî, à ïîëíàÿ ýíåð�ãèÿ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ ñèñòåìû äëÿ �èêñèðîâàí�íîãî ÷èñëà ÷àñòèö êàê �óíêöèÿ ýòîãî îòíîøåíèÿñíà÷àëà ñîâïàäàåò ñ ýíåðãèåé ÊÄ, à çàòåì, ïðîéäÿòî÷êó, ãäå ïðîèçâîäíàÿ íå ñóùåñòâóåò (òî÷êà ïåðå�ñå÷åíèÿ ýíåðãèé ÊÄ è ÌÑË), ñîâïàäàåò ñ ýíåðãè�åé ÌÑË. Íà ðèñ. 6á ëåãêî âèäåòü, ÷òî êðèòè÷åñêèéäèàìåòð äå�åêòà çàâèñèò íåìîíîòîííî îò ÷èñëà ÷àñ�òèö. Äëÿ íåáîëüøîãî ÷èñëà ÷àñòèö äèàìåòð äå�åê�òà äîëæåí áûòü çíà÷èòåëüíî áîëüøå, ÷åì îñíîâíîé�ðàêöèè, ÷òîáû êîìïåíñèðîâàòü ïðîèãðûø â ýíåð�ãèè, ñâÿçàííûé ñ �îðìèðîâàíèåì äâóõ äóã èç �åð�ðî÷àñòèö âìåñòî îäíîãî êîëüöà. Íåîáõîäèìûé äëÿïåðåõîäà ðàçìåð äå�åêòà óáûâàåò ñ ðîñòîì ÷àñòèöâïëîòü äî ìèíèìóìà �àçîâîé äèàãðàììû, êîòîðûéäîñòèãàåòñÿ ïðè N = 21, ò. å. äëÿ ñèñòåìû, â êîòîðîéäâàäöàòü ÷àñòèö îñíîâíîé �ðàêöèè. Â ýòîì ñëó÷àåäëèíà äóã ñòàíîâèòñÿ îïòèìàëüíîé. Äëÿ áîëüøåãî÷èñëà ÷àñòèö ïðè ïîñòîÿííîì ðàçìåðå äå�åêòà, óâå�ëè÷åíèå äëèí äóã ïðèâîäèò ê òîìó, ÷òî ïîëå, ñîçäà�âàåìîå äå�åêòîì, ñòàíîâèòñÿ ñëèøêîì ñëàáûì, ÷òî�áû óäåðæèâàòü ÷àñòèöû. Òàêèì îáðàçîì, ïðè äàëü�íåéøåì ðîñòå N ìû íàáëþäàåì ðîñò êðèòè÷åñêîãîäèàìåòðà äå�åêòà, ïðè êîòîðîì ïðîèñõîäèò âûðî�æäåíèå îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ. Îòìåòèì, ÷òî â ðàìêàõ

òîëüêî êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ îïðåäåëåíèåòî÷íîé ëèíèè âûðîæäåíèÿ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ áû�ëî áû íåâîçìîæíûì.�åçóëüòàòû, ïîëó÷åííûå â äàííîì ðàçäåëå, îêà�çûâàåòñÿ âîçìîæíûì îáîáùèòü íà áîëüøåå ÷èñëî äå��åêòîâ. Ïðèìåð ñòðóêòóð îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ ïðåä�ñòàâëåíî íà ðèñ. 7. Ñòðóêòóðà îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿâ ýòîì ñëó÷àå ñîñòîèò èç áëîêîâ, ïîëó÷åííûõ äëÿîäíîãî äå�åêòà, ïîýòîìó âûðàæåíèÿ äëÿ ýíåðãèé èîñíîâíûå âûâîäû ïî ñòðóêòóðíûì ïåðåõîäàì ìîãóòáûòü áåç òðóäà îáîáùåíû äëÿ ìîíîñëîÿ ñ ïðîèçâîëü�íûì êîíå÷íûì ÷èñëîì äå�åêòîâ.Âàæíûì ÿâëÿåòñÿ òàêæå òî, ÷òî ïîëèäèñïåðñ�íîñòü ñèñòåìû ðåøàþùèì îáðàçîì âëèÿåò íà ñòðóê�òóðó îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ è ïðè íåîáõîäèìîñòè ìî�æåò âûñòóïàòü â ðîëè óïðàâëÿþùåãî ïàðàìåòðà äëÿñîçäàíèÿ òåõ èëè èíûõ ñòðóêòóð. Â ýòîì ñëó÷àå ïî�ëó÷åííàÿ âûøå �àçîâàÿ äèàãðàììà â ïðîñòðàíñòâå¾ðàçìåð äå�åêòà � êîëè÷åñòâî ÷àñòèö¿ ñ íàáëþäàå�ìîé íåìîíîòîííîñòüþ áóäåò áåçóñëîâíî ïîëåçíîé.5. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÈçó÷åíèå îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ ñèëüíî âçàèìî�äåéñòâóþùèõ ÷àñòèö ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé �óíäà�ìåíòàëüíóþ çàäà÷ó, ðåøåíèå êîòîðîé íåîáõîäèìîäëÿ ïîëíîöåííîãî îïèñàíèÿ ðàçëè÷íûõ �èçè÷åñêèõñâîéñòâ, îïðåäåëÿþùèõñÿ êîððåëÿöèÿìè. Ñèñòåìàìàãíèòíûõ îäíîäîìåííûõ íàíî÷àñòèö â òîíêîì511
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�èñ. 7. Îñíîâíûå ñîñòîÿíèÿ ñèñòåì ñ ðàçëè÷íûì ÷èñëîì äå�åêòîâ �èêñèðîâàííîãî äèàìåòðà, ïîëó÷åííûå â êîì-ïüþòåðíîì ìîäåëèðîâàíèè. Ñëåâà íàïðàâî ÷èñëî äå�åêòîâ âîçðàñòàåò îò 2 äî 4, îòíîøåíèå äèàìåòðîâ íà ýòèõðèñóíêàõ ïîñòîÿííî è ðàâíî d2=d1 = 1:35. Ëåãêî âèäåòü, ÷òî ñòðóêòóðà îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ ñèñòåìû ñ íåñêîëüêèìèäå�åêòàìè îêàçûâàåòñÿ ñîáðàííîé èç ýëåìåíòàðíûõ áëîêîâ ñòðóêòóð, íàáëþäàåìûõ äëÿ åäèíè÷íîãî äå�åêòàñëîå, èçó÷àåìàÿ â äàííîé ðàáîòå, ïðåäñòàâëÿåòñîáîé ïðèìåð ïîäîáíîé ñèñòåìû, ñâîéñòâà êîòîðîéâî ìíîãîì çàâèñÿò îò èíòåíñèâíîñòè ìåæ÷àñòè÷íûõâçàèìîäåéñòâèé. Â ýòîì ñëó÷àå äàëüíîäåéñòâóþùååíåöåíòðàëüíîå ìàãíèòíîå äèïîëü-äèïîëüíîå âçàèìî�äåéñòâèå è íàëè÷èå ïðîñòðàíñòâåííûõ îãðàíè÷åíèéíà öåíòðû ìàññ ÷àñòèö, ñïîñîáíû ïðèâåñòè ê íîâûìè èíòåðåñíûì ý��åêòàì. Îäíàêî ïðè îïèñàíèè ìíî�ãî÷àñòè÷íûõ ñèñòåì ñ ñèëüíûì âçàèìîäåéñòâèåìíåèçáåæíî âîçíèêàåò âîïðîñ ìåòîäà � òî÷íûå àíà�ëèòè÷åñêèå ðåøåíèÿ îêàçûâàþòñÿ íåäîñòóïíûìè;òåîðèè, îñíîâàííûå íà ðàçëè÷íîãî ðîäà ðàçëîæåíè�
ÿõ, áóäü òî òåîðèè ñðåäíåãî ïîëÿ èëè âèðèàëüíûåðàçëîæåíèÿ áîëåå âûñîêîãî ïîðÿäêà, îáëàäàþòîãðàíè÷åííîé îáëàñòüþ ïðèìåíåíèÿ è, êàê ïðàâèëî,íå ïîçâîëÿþò èçó÷àòü îñíîâíîå ñîñòîÿíèå ñêîððå�ëèðîâàííûõ ÷àñòèö; êîìïüþòåðíîå ìîäåëèðîâàíèå,ÿâëÿÿñü ý��åêòèâíûì èíñòðóìåíòîì â èçó÷åíèèçàäà÷ ìíîãèõ òåë, ñòàíîâèòñÿ âñå áîëåå è áîëååòðóäîåìêèì ïðè ïîíèæåíèè òåìïåðàòóðû.Â äàííîé ðàáîòå ïðåäëîæåí ìåòîä, îñíîâàí�íûé íà êîìáèíàöèè êîìïüþòåðíîãî ýêñïåðèìåíòà èïðÿìûõ àíàëèòè÷åñêèõ âû÷èñëåíèé. Âìåñòî îäíî�ãî î÷åíü ïðîäîëæèòåëüíîãî êîìïüþòåðíîãî ýêñïåðè�512



ÆÝÒÔ, òîì 140, âûï. 3 (9), 2011 Ìèêðîñòðóêòóðà îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ òîíêîãî ñëîÿ : : :ìåíòà áûëà ïðîâåäåíà ñåðèÿ ìåíåå òî÷íûõ, íî îòíî�ñèòåëüíî áûñòðûõ îïûòîâ ïî ìîäåëèðîâàíèþ çàìî�ðîçêè ìàãíèòíîé æèäêîñòè, ðåçóëüòàòàìè êîòîðûõ,âìåñòî åäèíñòâåííîé ñòðóêòóðû, íà êîòîðîé, âîç�ìîæíî, äîñòèãàåòñÿ àáñîëþòíûé ìèíèìóì ýíåðãèèñèñòåìû, ñòàë íàáîð ¾ðåäêèõ ñîáûòèé¿ � ñòðóêòóð,íà êîòîðûõ äîñòèãàþòñÿ ðàçëè÷íûå ëîêàëüíûå ìè�íèìóìû. Çíàÿ ðåçóëüòàòû êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðî�âàíèÿ � ñòðóêòóðû, âåðîÿòíîñòü èõ ïîÿâëåíèÿ, ýíåð�ãèè âçàèìîäåéñòâèÿ, êîîðäèíàòû, íàïðàâëåíèÿ ìî�ìåíòîâ � â ñèñòåìó óäàåòñÿ ââåñòè ðÿä äîïîëíèòåëü�íûõ îãðàíè÷åíèé íà êîîðäèíàòû ÷àñòèö è îðèåíòà�öèè èõ ìîìåíòîâ. Ñóùåñòâåííîå óìåíüøåíèå ÷èñëàñòåïåíåé ñâîáîäû ïîçâîëÿåò àíàëèòè÷åñêè çàïèñàòüè ìèíèìèçèðîâàòü ýíåðãèè êàæäîé èç ïîëó÷åííûõñòðóêòóð. Â èòîãå, ïîñëå íåïîñðåäñòâåííîãî ñðàâíå�íèÿ ýíåðãèé ðàçëè÷íûõ ñòðóêòóð-ïðåòåíäåíòîâ, óäà�åòñÿ ñäåëàòü âûâîä îá îñíîâíîì ñîñòîÿíèè ñèñòåìû.Ïîäîáíûé ìåòîä ïîçâîëÿåò ñ óâåðåííîñòüþ ãîâîðèòüî ïðåäåëüíûõ ïåðåõîäàõ, ò. å. îá ýíåðãèÿõ ñèñòåì, ãäå÷èñëî ÷àñòèö ñòðåìèòñÿ â áåñêîíå÷íîñòü, è âîçìîæ�íîñòÿõ âûðîæäåíèÿ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ, òàê êàêïîçâîëÿåò èñïîëüçîâàòü äîêàçàòåëüíîñòü íåïîñðåä�ñòâåííûõ àíàëèòè÷åñêèõ âû÷èñëåíèé.�àçðàáîòàííûé ìåòîä áûë ïðèìåíåí äëÿ àíàëè�çà îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ ñèñòåìû îäíîäîìåííûõ ìàã�íèòíûõ ÷àñòèö îäíîãî ðàçìåðà ñ îäíîé è íåñêîëü�êèìè äå�åêòíûìè ÷àñòèöàìè â êâàçèäâóìåðíîìñëîå. Â îáîèõ ñëó÷àÿõ ó÷èòûâàëîñü ìàãíèòíîå äè�ïîëü-äèïîëüíîå âçàèìîäåéñòâèå ìåæäó âñåìè ÷àñòè�öàìè, à èõ îòòàëêèâàíèå íà êîðîòêèõ ðàññòîÿíèÿõìîäåëèðîâàëîñü ïîòåíöèàëîì ìÿãêèõ ñ�åð â êîì�ïüþòåðíîì ýêñïåðèìåíòå è ïîòåíöèàëîì òâåðäûõñ�åð â òåîðåòè÷åñêîì àíàëèçå. Äëÿ ÷àñòèö äàííîãîðàçìåðà êâàíòîâûå ïîïðàâêè ïðåíåáðåæèìî ìàëû.Îêàçàëîñü, ÷òî â ñèñòåìå ñ îäèíî÷íûì äå�åê�òîì â îñíîâíîì ñîñòîÿíèè âîçìîæíî �îðìèðîâàíèåêîëüöà ñ äå�åêòîì è ñîâåðøåííî íîâîé ñòðóêòóðû,â êîòîðîé ÷àñòèöû îñíîâíîé �ðàêöèè âûñòðàèâà�þòñÿ âäîëü ñèëîâûõ ëèíèé äå�åêòà. Â ñèñòåìå ñó�ùåñòâóþò äâà óïðàâëÿþùèõ ïàðàìåòðà. Âî-ïåðâûõ,îòíîøåíèå äèàìåòðîâ äå�åêòà è ÷àñòèöû îñíîâíîé�ðàêöèè è, âî-âòîðûõ, ïîëíîå ÷èñëî ÷àñòèö â ñèñòå�ìå. Ýíåðãèè îáåèõ ñòðóêòóð çàâèñÿò îò îòíîøåíèÿðàçìåðà äå�åêòà ê ðàçìåðó ÷àñòèöû îñíîâíîé �ðàê�öèè ïðàêòè÷åñêè ëèíåéíî, à ïîëíàÿ ýíåðãèÿ îñíîâ�íîãî ñîñòîÿíèÿ ñèñòåìû äëÿ �èêñèðîâàííîãî ÷èñëà÷àñòèö êàê �óíêöèÿ ýòîãî îòíîøåíèÿ èìååò ñëåäóþ�ùèé âèä: äî òî÷êè âûðîæäåíèÿ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿïîëíàÿ ýíåðãèÿ ñèñòåìû ñîâïàäàåò ñ ýíåðãèåé ÊÄ,çàòåì, èçìåíèâ óãîë íàêëîíà, ïðîäîëæàåò óáûâàòüïðàêòè÷åñêè ëèíåéíî, ñîâïàäàÿ ñ ýíåðãèåé ÌÑË.

Äëÿ ëþáîãî ÷èñëà ÷àñòèö óäàåòñÿ îáíàðóæèòü çíà�÷åíèå îòíîøåíèÿ äèàìåòðîâ, ïðè êîòîðîì îñíîâíîåñîñòîÿíèå ÿâëÿåòñÿ âûðîæäåííûì, ò. å. ÌÑË è ÊÄîáëàäàþò îäèíàêîâûìè ýíåðãèÿìè, â ýòîé òî÷êå ïîë�íàÿ ýíåðãèÿ ñèñòåìû íåäè��åðåíöèðóåìà. Åñëè ÷èñ�ëî ÷àñòèö â íàíîñëîå ìàëî � ìåíüøå äåñÿòè � �îð�ìèðóåòñÿ ÊÄ. Ïðè íåáîëüøîì óâåëè÷åíèè ÷èñëà ÷àñ�òèö �îðìèðîâàíèå ÌÑË ñòàíîâèòñÿ âîçìîæíûì, íîäèàìåòð äå�åêòà äîëæåí áûòü çíà÷èòåëüíî áîëüøå,÷åì îñíîâíîé �ðàêöèè, ÷òîáû êîìïåíñèðîâàòü ïðî�èãðûø â ýíåðãèè, ñâÿçàííûé ñ �îðìèðîâàíèåì äâóõäóã èç �åððî÷àñòèö âìåñòî îäíîãî êîëüöà. Íåîáõî�äèìûé äëÿ ïåðåõîäà ðàçìåð äå�åêòà óáûâàåò ñ ðîñ�òîì ÷àñòèö âïëîòü äî ìèíèìóìà �àçîâîé äèàãðàì�ìû, êîòîðûé äîñòèãàåòñÿ ïðè N = 21, ò. å. äëÿ ñèñòå�ìû, â êîòîðîé äâàäöàòü ÷àñòèö îñíîâíîé �ðàêöèè.Â ýòîì ñëó÷àå äëèíà äóã ñòàíîâèòñÿ îïòèìàëüíîé.Äëÿ áîëüøåãî ÷èñëà ÷àñòèö ïðè ïîñòîÿííîì ðàçìå�ðå äå�åêòà óâåëè÷åíèå äëèí äóã ïðèâîäèò ê òîìó,÷òî ïîëå, ñîçäàâàåìîå äå�åêòîì, ñòàíîâèòñÿ ñëèø�êîì ñëàáûì, ÷òîáû óäåðæèâàòü ÷àñòèöû. Òàêèì îá�ðàçîì, ïðè äàëüíåéøåì ðîñòå N íàáëþäàåòñÿ ðîñòêðèòè÷åñêîãî äèàìåòðà äå�åêòà, ïðè êîòîðîì ïðî�èñõîäèò âûðîæäåíèå îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ.Ñòðóêòóðà îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ ñèñòåìû ñíåñêîëüêèìè äå�åêòàìè ñîñòîèò èç áëîêîâ, ïîëó�÷åííûõ äëÿ îäíîãî äå�åêòà, ïîýòîìó îñíîâíûåâûâîäû, ïðèâåäåííûå ðàíåå, ìîãóò áûòü áåç òðóäàîáîáùåíû íà ñëó÷àé ìîíîñëîÿ ñ ïðîèçâîëüíûìêîíå÷íûì ÷èñëîì äå�åêòîâ.�åøàþùåå âëèÿíèå ïîëèäèñïåðñíîñòè ñèñòåìûíà ñòðóêòóðó îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ, ïîäòâåðæäàåìîåíåìîíîòîííîñòüþ êðèâîé âûðîæäåíèÿ îñíîâíîãî ñî�ñòîÿíèÿ â ïðîñòðàíñòâå ¾ðàçìåð äå�åêòà � êîëè÷å�ñòâî ÷àñòèö¿, óêàçûâàåò íà âîçìîæíîñòü êîíòðîëè�ðóåìîãî àãðåãèðîâàíèÿ ìàãíèòíûõ íàíî÷àñòèö â ìî�íîñëîå äëÿ ñîçäàíèÿ òåõ èëè èíûõ ñòðóêòóð.Çàìåòèì, ÷òî êàê ðàçðàáîòàííûé â ýòîé ñòàòüåìåòîä, òàê è ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû, âîîáùå ãîâî�ðÿ, îïèñûâàÿ îòíîñèòåëüíî ìîäåëüíûå ñèñòåìû, ìî�ãóò áûòü èñïîëüçîâàíû äëÿ îïèñàíèÿ ñèñòåì óëü�òðàõîëîäíûõ ïîëÿðíûõ ìîëåêóë â îñíîâíîì ñîñòî�ÿíèè [57�60℄, ãäå âêëàä äèïîëü-äèïîëüíîãî âçàèìî�äåéñòâèÿ òàêæå äîìèíèðóåò íàä êèíåòè÷åñêîé ýíåð�ãèåé. Â ýòîì ñëó÷àå êâàíòîâûå ïîïðàâêè ìîãóò áûòüó÷òåíû ïîñðåäñòâîì òåîðèè âîçìóùåíèé. Àíàëîãè÷�íûì îáðàçîì, äëÿ ñèñòåìû �åððî÷àñòèö ñ ïîìîùüþòåîðèè âîçìóùåíèé âîçìîæíî ó÷åñòü âëèÿíèå òåì�ïåðàòóðû.Îòäåëüíûé èíòåðåñ ïðåäñòàâëÿåò âëèÿíèå âíåø�íåãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ íà ñòðóêòóðó îñíîâíîãîñîñòîÿíèÿ, ïîýòîìó èçó÷åíèå ñòðóêòóð, �îðìèðóþ�7 ÆÝÒÔ, âûï. 3 (9) 513
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