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ÏÀ�ÍÀß ÊÎ��ÅËßÖÈß ×ÀÑÒÈÖÂ ÑÈËÜÍÎ ÍÅÈÄÅÀËÜÍÛÕ ÑÈÑÒÅÌÀÕÎ. Ñ. Âàóëèíà *Îáúåäèíåííûé èíñòèòóò âûñîêèõ òåìïåðàòóð �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê127412, Ìîñêâà, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 26 ìàÿ 2011 ã.Ïðåäëàãàåòñÿ íîâàÿ ïîëóýìïèðè÷åñêàÿ ìîäåëü äëÿ îïèñàíèÿ ïðîñòðàíñòâåííîé êîððåëÿöèè ìåæäó âçàè-ìîäåéñòâóþùèìè ÷àñòèöàìè â íåèäåàëüíûõ ñèñòåìàõ. �àçðàáîòàííàÿ ìîäåëü îïèñûâàåò îñíîâíûå îñî-áåííîñòè ïîâåäåíèÿ ïàðíîé êîððåëÿöèîííîé �óíêöèè äëÿ êðèñòàëëè÷åñêèõ ñòðóêòóð, à òàêæå ìîæåòèñïîëüçîâàòüñÿ äëÿ êà÷åñòâåííîãî è êîëè÷åñòâåííîãî îïèñàíèÿ ïðîñòðàíñòâåííîé êîððåëÿöèè ÷àñòèö âñèëüíî íåèäåàëüíûõ æèäêîñòíûõ ñèñòåìàõ. Ïðåäñòàâëåíî ñðàâíåíèå ïðåäëàãàåìîé ìîäåëè ñ ðåçóëüòàòà-ìè ìîäåëèðîâàíèÿ ïàðíîé êîððåëÿöèîííîé �óíêöèè.1. ÂÂÅÄÅÍÈÅ�àâíîâåñíûå ñâîéñòâà íåèäåàëüíûõ ñèñòåì ïîë�íîñòüþ îïèñûâàþòñÿ íàáîðîì �óíêöèé ïëîòíîñòèâåðîÿòíîñòè gs(r1; r2; : : : ; rs) íàõîæäåíèÿ ÷àñòèö âòî÷êàõ r1; r2; : : : ; rs. Â ñëó÷àå èçîòðîïíîãî ïàðíî�ãî âçàèìîäåéñòâèÿ �èçè÷åñêèå ñâîéñòâà æèäêîñòè,òàêèå êàê äàâëåíèå, ïëîòíîñòü ýíåðãèè è ñæèìàå�ìîñòü, îïðåäåëÿþòñÿ ïàðíîé êîððåëÿöèîííîé �óíê�öèåé g(r) = g2(jr1 � r2j) [1�3℄, êîòîðàÿ, â ñâîþ î÷å�ðåäü, çàâèñèò îò òèïà ïîòåíöèàëà âçàèìîäåéñòâèÿìåæäó ÷àñòèöàìè ñðåäû è åå òåìïåðàòóðû. Èí�îð�ìàöèÿ î ïàðíîé �óíêöèè g(r) íåîáõîäèìà äëÿ ðàñ�÷åòà ðàçëè÷íûõ êèíåòè÷åñêèõ êîý��èöèåíòîâ (íà�ïðèìåð, êîý��èöèåíòîâ âÿçêîñòè èëè òåïëîïðîâîä�íîñòè) ïî �îðìóëàì �ðèíà �Êóáî, à òàêæå ìîæåòáûòü ïîëåçíà äëÿ ïðîãíîçèðîâàíèÿ ðàçëè÷íûõ �à�çîâûõ ïåðåõîäîâ â íåèäåàëüíûõ ñèñòåìàõ. Â îáùåìñëó÷àå îïðåäåëåíèå �îðìû g(r) òðåáóåò ðàñ÷åòîâïðîñòðàíñòâåííûõ êîððåëÿöèîííûõ �óíêöèé áîëååâûñîêèõ ïîðÿäêîâ (gs ïðè s > 2) èëè ïðèìåíå�íèÿ êàêèõ-ëèáî àïïðîêñèìàöèé äëÿ òàêèõ �óíêöèé.Òàê, íàïðèìåð, äëÿ ðåøåíèÿ èíòåãðàëüíûõ óðàâíå�íèé â êèíåòèêå âçàèìîäåéñòâóþùèõ ÷àñòèö äëÿ ó÷å�òà òðåõ÷àñòè÷íîé êîððåëÿöèîííîé �óíêöèè (s = 3)íàèáîëåå ÷àñòî èñïîëüçóåòñÿ ñóïåðïîçèöèîííîå ïðè�áëèæåíèå Êèðêâóäà [1; 4℄:*E-mail: olga.vaulina�bk.ru

g3(r1; r2; r3) � gsp3 (r1; r2; r3) = g(r1 � r2)g(r2 �� r3)g(r3 � r1):×èñëåííîå ìîäåëèðîâàíèå ïîêàçûâàåò, ÷òî äëÿøèðîêîãî êðóãà èçîòðîïíûõ ïàðíûõ ïîòåíöèàëîâïðîñòðàíñòâåííàÿ êîððåëÿöèÿ ÷àñòèö â íåèäåàëü�íûõ ñèñòåìàõ îïðåäåëÿåòñÿ îòíîøåíèåì âòîðîé ïðî�èçâîäíîé U 00 ïîòåíöèàëà U(r) â òî÷êå ñðåäíåãî ìåæ�÷àñòè÷íîãî ðàññòîÿíèÿ r = rp ê òåìïåðàòóðå ÷àñòèöT , åñëè èìååò ìåñòî ýìïèðè÷åñêîå óñëîâèå [5�8℄:2� > jU 00rp=U 0j; (1)ãäå U 0 � ïåðâàÿ ïðîèçâîäíàÿ U(r) â òî÷êå r = rp.Ïðè ýòîì ïðîñòðàíñòâåííàÿ êîððåëÿöèÿ ÷àñòèö, àñîîòâåòñòâåííî �óíêöèÿ g(r), íå çàâèñèò îò òðåíèÿè îïðåäåëÿåòñÿ âåëè÷èíîé ý��åêòèâíîãî ïàðàìåò�ðà íåèäåàëüíîñòè �� = br2pU 00(rp)=2T , â äèàïàçîíåîò �� � 15�20 äî òî÷êè êðèñòàëëèçàöèè ñèñòåìû�� , ò. å. òî÷êè �îðìèðîâàíèÿ ¾ñîâåðøåííîãî¿ êðè�ñòàëëà, ãäå îòñóòñòâóåò ìèãðàöèÿ ÷àñòèö, à èõ êî�ý��èöèåíò äè��óçèè D = 0. Çäåñü b = 1 äëÿòðåõìåðíûõ ñèñòåì, b = 1:5 äëÿ äâóìåðíîãî ñëó÷àÿ,�� = ��2d � 154�4 [7℄ äëÿ äâóìåðíûõ ñèñòåì, �îðìè�ðóþùèõ â ïðîöåññå ñâîåé êðèñòàëëèçàöèè ïðèìèòèâ�íóþ ãåêñàãîíàëüíóþ ðåøåòêó, è �� = ��3d � 102� 3[8℄ äëÿ òðåõìåðíûõ ñèñòåì, êðèñòàëëèçóþùèõñÿ âîáúåìíîöåíòðèðîâàííóþ êóáè÷åñêóþ (ÎÖÊ) ñòðóê�òóðó.Íà íàñòîÿùèé ìîìåíò ñóùåñòâóþò ðàçëè÷íûåàïïðîêñèìàöèè äëÿ ïàðíûõ êîððåëÿöèîííûõ �óíê�602



ÆÝÒÔ, òîì 141, âûï. 3, 2012 Ïàðíàÿ êîððåëÿöèÿ ÷àñòèö â ñèëüíî íåèäåàëüíûõ ñèñòåìàõöèé, îñíîâàííûå íà ïîäãîíêå ðåçóëüòàòîâ ÷èñëåí�íîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ðàçëè÷íûìè ïàðàìåòðè÷åñêè�ìè �óíêöèÿìè [9℄. Îäíàêî òàêèå àïïðîêñèìàöèè íåãîäÿòñÿ äëÿ àíàëèçà ïàðíîé êîððåëÿöèè ÷àñòèö âñèñòåìàõ ñ ïðîèçâîëüíîé �îðìîé ïàðíîãî ìåæ÷à�ñòè÷íîãî âçàèìîäåéñòâèÿ. Â äàííîé ðàáîòå ïðåäëà�ãàåòñÿ ïðîñòàÿ ïîëóýìïèðè÷åñêàÿ ìîäåëü äëÿ îïèñà�íèÿ ïðîñòðàíñòâåííîé êîððåëÿöèè âçàèìîäåéñòâóþ�ùèõ ÷àñòèö â ñèëüíî íåèäåàëüíûõ ñèñòåìàõ ñ øèðî�êèì êðóãîì ïàðíûõ ïîòåíöèàëîâ. Îñîáîå âíèìàíèåóäåëÿåòñÿ äâóìåðíûì ñèñòåìàì. Îäíîé èç ïðè÷èíäàííîãî îáñòîÿòåëüñòâà ÿâëÿåòñÿ âîçìîæíîñòü (ïðî�ñòîé) íåïîñðåäñòâåííîé ïðîâåðêè èçëîæåííûõ ðå�çóëüòàòîâ, íàïðèìåð, â ýêñïåðèìåíòàõ ñ ìîíîñëîéíû�ìè ïûëåâûìè ñòðóêòóðàìè â ïëàçìå Â×-ðàçðÿäà [9℄.Äðóãàÿ ïðè÷èíà ñâÿçàíà ñ ïðåèìóùåñòâåííî äâóìåð�íûì õàðàêòåðîì èñïîëüçóåìûõ ñðåäñòâ äèàãíîñòè�êè. 2. ÌÎÄÅËÜ ÄËß �ÅÊÎÍÑÒ�ÓÊÖÈÈÏÀ�ÍÎÉ ÊÎ��ÅËßÖÈÎÍÍÎÉ ÔÓÍÊÖÈÈÏðîñòàÿ ìîäåëü äëÿ ðåêîíñòðóêöèè ïàðíîé êîð�ðåëÿöèîííîé �óíêöèè g(r) â ñèëüíî íåèäåàëüíîéñèñòåìå ìîæåò îïèðàòüñÿ íà çàâèñèìîñòü �îðìûïàðíîé êîððåëÿöèîííîé �óíêöèè g(r) îò âåëè÷èíûñðåäíåêâàäðàòè÷íîãî îòêëîíåíèÿ îòäåëüíûõ ÷àñòèö(çà ñ÷åò òåïëîâûõ �ëóêòóàöèé) â óçëàõ êðèñòàëëè�÷åñêîé ðåøåòêè:g(r) � rmp2m�1�rm�1 1Xi=1 1p2� �i �� exp�� (r � ai)22�2i � ; (2)ãäå m = 2; 3 � ðàçìåðíîñòü ñèñòåìû, ai � íàèáî�ëåå âåðîÿòíîå ïîëîæåíèå i-é ÷àñòèöû îòíîñèòåëü�íî ¾ïðîáíîé¿ â êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêå (ñîâïàäà�åò ñ ðàñïîëîæåíèåì óçëîâ àíàëèçèðóåìîé ðåøåòêè),�2i = (ai=a1)m�1�21 , à �21 � ñðåäíåêâàäðàòè÷íîå îò�êëîíåíèå ÷àñòèöû îò åå íàèáîëåå âåðîÿòíîãî ïîëîæå�íèÿ îòíîñèòåëüíî ñâîèõ áëèæàéøèõ ñîñåäåé. Èëëþ�ñòðàöèÿ ïîëîæåíèÿ ÷àñòèö â ðåøåòêå ãåêñàãîíàëü�íîãî òèïà ïðåäñòàâëåíà íà ðèñ. 1.Ïðè òàêîì ïîäõîäå èíòåãðèðîâàíèå �óíêöèè g(r)ïîçâîëÿåò ëåãêî îöåíèòü êîëè÷åñòâî N ÷àñòèö,íàõîäÿùèõñÿ îò ïðîáíîé ÷àñòèöû íà ðàññòîÿíèèr � R: N = 2m�1�n RZ0 g(r)rm�1dr; (3)

ahp

0 1 2 3 4 5 6 . . . j

�èñ. 1. Èëëþñòðàöèÿ ðàñïîëîæåíèÿ ÷àñòèö â ãåê-ñàãîíàëüíîé êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêå ñ øàãîì(íàèáîëåå âåðîÿòíûì ðàññòîÿíèåì) ahp � a1 == rp(2=p3 )1=2à ìàêñèìàëüíàÿ âåðîÿòíîñòü gnb ïîëîæåíèÿ áëèæàé�øèõ ñîñåäåé áóäåò îïðåäåëÿòüñÿ êàêgnb � N0nbrmpam�11 �12m�1=2�3=2 ; (4)ãäå n = r�mp , àN0nb � ÷èñëî áëèæàéøèõ ñîñåäåé (äëÿäâóìåðíîé ãåêñàãîíàëüíîé ðåøåòêè a1=rp � 1:075,N0nb = 6, äëÿ ÎÖÊ-ðåøåòêè a1=rp � 1:09, N0nb = 8).3. ×ÈÑËÅÍÍÎÅ ÌÎÄÅËÈ�ÎÂÀÍÈÅÄëÿ ïðîâåðêè ïðåäëàãàåìîé ìîäåëè áûëè âû�ïîëíåíû ðàñ÷åòû ïàðíûõ êîððåëÿöèîííûõ �óíê�öèé g(r) äëÿ ðàçëè÷íûõ ïîòåíöèàëîâ, ïîä÷èíÿþùèõ�ñÿ óñëîâèþ (1), â øèðîêîì äèàïàçîíå ïàðàìåòðîâíåèäåàëüíîñòè (âåëè÷èíà �� èçìåíÿëàñü îò 10 äî375) ðàññìàòðèâàåìûõ ñèñòåì. Òåõíèêà ìîäåëèðîâà�íèÿ ïîäðîáíî îïèñàíà â ðàáîòàõ [5�8℄.�àñ÷åòû ïðîâîäèëèñü äëÿ îäíîðîäíîé òðåõìåð�íîé ñèñòåìû è äëÿ êâàçèäâóìåðíîé ñèñòåìû, ìîäå�ëèðóþùåé ïðîòÿæåííûé ïûëåâîé ñëîé. Â ïåðâîìñëó÷àå ïðè ìîäåëèðîâàíèè ïðîòÿæåííîé îäíîðîä�íîé ñèñòåìû âíåøíèå ñèëû îòñóòñòâîâàëè è çàäà�âàëèñü ïåðèîäè÷åñêèå ãðàíè÷íûå óñëîâèÿ ïî âñåìòðåì íàïðàâëåíèÿì x, y è z. ×èñëî Np íåçàâèñè�ìûõ ÷àñòèö â öåíòðàëüíîé ÿ÷åéêå âàðüèðîâàëîñüîò 250 äî 686, ñîîòâåòñòâåííî ïîòåíöèàë ìåæ÷à�ñòè÷íîãî âçàèìîäåéñòâèÿ îáðåçàëñÿ íà ðàññòîÿíèèLut � 4rp � 8rp.Âî âòîðîì ñëó÷àå, ðàñ÷åòû ïðîâîäèëèñü äëÿ ïðî�òÿæåííîãî ìîíîñëîÿ ïðè ïåðèîäè÷åñêèõ ãðàíè÷íûõ603
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�èñ. 2. Ìàêñèìóì gmax ïàðíîé êîððåëÿöèîííîé�óíêöèè â çàâèñèìîñòè îò �� äëÿ äâóìåðíûõ (1 )è òðåõìåðíûõ (2 ) ñèñòåìóñëîâèÿõ â äâóõ âûáðàííûõ íàïðàâëåíèÿõ x è y, àâ íàïðàâëåíèè îñè z ó÷èòûâàëîñü äåéñòâèå ñèëû òÿ�æåñòèMg, ñêîìïåíñèðîâàííîå ëèíåéíûì ýëåêòðè÷å�ñêèì ïîëåì. ×èñëî íåçàâèñèìûõ ÷àñòèö â ñ÷åòíîéÿ÷åéêå Np âàðüèðîâàëîñü îò 256 äî 1024, â çàâèñè�ìîñòè îò ÷èñëà ÷àñòèö äëèíà îáðåçàíèÿ ïîòåíöèà�ëà Lut ìåíÿëàñü îò 5rp äî 25rp. Âåëè÷èíà ãðàäè�åíòà � ýëåêòðè÷åñêîãî ïîëÿ Ez , îãðàíè÷èâàþùåãîïûëåâîé ñëîé â íàïðàâëåíèè îñè z, âàðüèðîâàëàñüîò 10�2 Â/ñì2 äî 100 Â/ñì2 è äëÿ ðàññìàòðèâàå�ìûõ ñëó÷àåâ ìîäåëèðîâàíèÿ ìîíîñëîÿ ÷àñòèö íàõî�äèëàñü â ñîãëàñèè ñ êðèòåðèåì, ïðåäëîæåííûì â ðà�áîòàõ [10; 11℄: jeZ�j < 2 NpXi=1 U 0(ri)=ri; (5)ãäå eZ � çàðÿä ÷àñòèö. Êàêîé-ëèáî îùóòèìîé çàâè�ñèìîñòè äèíàìèêè ìàêðî÷àñòèö îò âåëè÷èíû ãðàäè�åíòà � ïîëÿ è êîëè÷åñòâà íåçàâèñèìûõ ÷àñòèö Np,ïðèíÿòûõ äëÿ ðàñ÷åòîâ, â ïðîöåññå ìîäåëèðîâàíèÿîáíàðóæåíî íå áûëî.Äëÿ âñåõ àíàëèçèðóåìûõ ñëó÷àåâ �îðìà íàéäåí�íûõ ïàðíûõ �óíêöèé g(r) îïðåäåëÿëàñü ïàðàìåòðîì�� äëÿ ñèñòåì ñ �� > 15 è íå çàâèñåëà îò òðåíèÿ. Çà�âèñèìîñòè âåëè÷èíû ïåðâîãî ìàêñèìóìà gmax ïàð�íîé êîððåëÿöèîííîé �óíêöèè îò ý��åêòèâíîãî ïà�ðàìåòðà íåèäåàëüíîñòè �� äëÿ äâóìåðíûõ è òðåõ�ìåðíûõ ñèñòåì, ïîëó÷åííûå ïðè ÷èñëåííîì ìîäåëè�ðîâàíèè çàäà÷è, ïîêàçàíû íà ðèñ. 2.

4. Ñ�ÀÂÍÅÍÈÅ ÀÍÀËÈÒÈ×ÅÑÊÈÕ È×ÈÑËÅÍÍÛÕ �ÅÇÓËÜÒÀÒÎÂÑðàâíåíèå ïðåäëàãàåìîé ìîäåëè ñ ðåçóëüòàòàìè÷èñëåííîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ïðîèëëþñòðèðîâàíî íàðèñ. 3�5. Òàê, íà ðèñ. 3 è 4 ïðîèëëþñòðèðîâàíà ïðî�öåäóðà ñóììèðîâàíèÿ âåðîÿòíîñòåé ðàñïîëîæåíèÿ÷àñòèö ñîîòâåòñòâåííî â äâóìåðíîé è òðåõìåðíîé ñè�ñòåìàõ. Ñðàâíåíèå ÷èñëåííûõ ðåçóëüòàòîâ è àíàëè�òè÷åñêèõ äàííûõ (ïîëó÷åííûõ â ðåçóëüòàòå ñóììè�ðîâàíèÿ ÷àñòèö ïåðâûõ ÷åòûðåõ ¾îáîëî÷åê¿ ïî �îð�ìóëå (2), êîëè÷åñòâî ó÷èòûâàåìûõ ñîñåäíèõ ÷àñòèöNnb = 60; ñì. ðèñ. 1, j = 1; 2; 3; 4) äëÿ äâóìåðíûõñèñòåì ïîêàçàíî íà ðèñ. 5 äëÿ ðàçëè÷íûõ ïàðàìåò�ðîâ ��. Ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû äåìîíñòðèðóþò õî�ðîøåå ñîãëàñèå ìåæäó ÷èñëåííûìè è àíàëèòè÷åñêè�ìè äàííûìè. Ñëåäóåò òàêæå îòìåòèòü, ÷òî ðàñ÷åòûâ ðàìêàõ ïðåäëàãàåìîé ìîäåëè (2) õîðîøî îïèñûâà�þò îñíîâíûå êðèòåðèè êðèñòàëëèçàöèè äâóìåðíûõñèñòåì. Òàê, äëÿ ïàðàìåòðà �� � 165 âáëèçè òî÷êèïëàâëåíèÿ äâóìåðíîé ñèñòåìû (ñì. ðèñ. 5à) âåëè÷è�íà ïåðâîãî ïèêà ïàðíîé êîððåëÿöèîííîé �óíêöèègmax � 4 (êðèòåðèé Õàíñåíà) [7; 12℄, à îòíîñèòåëü�íàÿ âåëè÷èíà êîðíÿ ñðåäíåêâàäðàòè÷íîãî îòêëîíå�íèÿ hÆr2i ÷àñòèö îò èõ ðàâíîâåñíîãî ïîëîæåíèÿ îòíî�ñèòåëüíî öåíòðà ìàññ ñèñòåìû íà ëèíèè ïëàâëåíèÿÆL = hÆr2i1=2=rp � p2�1=rp � 0:13 [12℄ (êðèòåðèéËèíäåìàíà). Òàêæå ìîæíî çàìåòèòü ðàñùåïëåíèåâòîðîãî ïèêà ïàðíîé êîððåëÿöèîííîé �óíêöèè, íà�ëè÷èå êîòîðîãî ÿâëÿåòñÿ �åíîìåíîëîãè÷åñêèì êðè�òåðèåì äëÿ êðèñòàëëè÷åñêîãî ñîñòîÿíèÿ äâóìåðíîéñèñòåìû [13℄.Àíàëèç ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ ïîçâîëÿåò ïðåä�ïîëîæèòü, ÷òî äëÿ ñèëüíî êîððåëèðîâàííûõ äâóìåð�íûõ ñèñòåì (�� > 20) âåëè÷èíà ïåðâîãî ìàêñèìóìàgmax ïàðíîé êîððåëÿöèîííîé �óíêöèè ðàâíàgmax � gnb = 6r2pa1�1(2�)3=2 = 61:075�(2�)3=2 ; (6)ãäå � � �1=rp. Âåëè÷èíà gnb (6), õàðàêòåðèçóþùàÿìàêñèìàëüíóþ âåðîÿòíîñòü ïîëîæåíèÿ áëèæàéøèõñîñåäåé â äâóìåðíûõ ñèñòåìàõ, äëÿ çíà÷åíèÿ �1, íàé�äåííîãî íàèëó÷øåé ïîäãîíêîé �îðìû ïàðíîé êîððå�ëÿöèîííîé �óíêöèè êðèâîé (2), ïîêàçàíà íà ðèñ. 6.(Îòêëîíåíèå ìåæäó çíà÷åíèÿìè gnb è gmax íå ïðå�âûøàëî 5% äëÿ ïàðàìåòðîâ �� > 20.) Íà òîì æåðèñóíêå (ðèñ. 6) ïîêàçàíà êðèâàÿ gmax(��), ïîëó÷åí�íàÿ ïî �îðìóëå (6) â ïðåäïîëîæåíèè, ÷òî âåëè÷èíà� � �1=rp � ÆL��=p2��), ãäå ÆL � ïàðàìåòð Ëèíäå�ìàíà íà ëèíèè ïëàâëåíèÿ ãåêñàãîíàëüíîé ðåøåòêè.Îòìåòèì, ÷òî äëÿ âñåõ òðåõ ñëó÷àåâ ïðè �� > 20 ïî�ëó÷åííûå çíà÷åíèÿ gmax íàõîäÿòñÿ â ïðåäåëàõ äèà�604
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�èñ. 3. Èëëþñòðàöèÿ ðåêîíñòðóêöèè �óíêöèè g(r) äëÿ äâóìåðíîé ñèñòåìû ïðè �� � 102 è � = �1=rp � 0:124.Êðóæêè � �óíêöèÿ g(r), ïîëó÷åííàÿ â ÷èñëåííûõ ýêñïåðèìåíòàõ. Ëèíèè íà ðèñ. à � âåðîÿòíîñòè îáíàðóæåíèÿ ÷àñ-òèö, ðàñïîëîæåííûõ â òðåõ ¾îáîëî÷êàõ¿, j = 1 (1 ), 2 (2 ), 3 (3 ), ëèíèÿ íà ðèñ. á � �óíêöèÿ g(r), âîññòàíîâëåííàÿïî �îðìóëå (2), êàê ñóììà ãàðìîíèê äëÿ òðåõ ¾îáîëî÷åê¿, êîëè÷åñòâî ó÷èòûâàåìûõ ñîñåäíèõ ÷àñòèö: Nnb = 36 (ñì.ðèñ. 1)
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�èñ. 4. Ôóíêöèÿ g(r) äëÿ òðåõìåðíîé ñèñòåìû ïðè �� � 87 è � = �1=rp � 0:122. Êðóæêè � ðåçóëüòàòû ÷èñëåííûõýêñïåðèìåíòîâ, ñïëîøíûå êðèâûå � àíàëèòè÷åñêèå îöåíêè ïî �îðìóëå (2). Íà ðèñ. à òîíêèå ëèíèè � âåðîÿòíîñòèðàñïîëîæåíèÿ ÷àñòèö â ïåðâîé ¾îáîëî÷êå¿, æèðíàÿ ëèíèÿ � ñóììà âåðîÿòíîñòåé ðàñïîëîæåíèÿ ÷àñòèö äëÿ ïåðâîé¾îáîëî÷êè¿, Nnb = 14. Íà ðèñ. á ëèíèÿ � ñóììà âåðîÿòíîñòåé ðàñïîëîæåíèÿ ÷àñòèö äëÿ òðåõ ¾îáîëî÷åê¿, Nnb = 82
ïàçîíà �7%, îòìå÷åííîãî â âèäå äîâåðèòåëüíîãî èí�òåðâàëà íà ðèñ. 6. Îòìåòèì òàêæå, ÷òî óðàâíåíèå (6)îïèñûâàåò ïðîñòóþ ñâÿçü ìåæäó äâóìÿ èçâåñòíûìèêðèòåðèÿìè ïëàâëåíèÿ: êðèòåðèåì Õàíñåíà è êðèòå�ðèåì Ëèíäåìàíà.Â ñëó÷àå òðåõìåðíûõ ñèëüíî íåèäåàëüíûõ ñòðóê�

òóð (ñ �� > 20), �îðìèðóþùèõ â ïðîöåññå ñâîåé êðè�ñòàëëèçàöèè ÎÖÊ-ðåøåòêó, âåëè÷èíà ïåðâîãî ìàê�ñèìóìà gmax ïàðíîé �óíêöèè îïðåäåëÿåòñÿ âåðîÿò�íîñòüþ íàõîæäåíèÿ ÷àñòèö íà äâóõ ðàçëè÷íûõ ðàñ�ñòîÿíèÿõ îò ïðîáíîé äëÿ ïåðâîé ¾îáîëî÷êè¿, ñì.ðèñ. 4à. (Äàííàÿ ¾îáîëî÷êà¿ ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé óñå�605
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�èñ. 5. Ôóíêöèÿ g(r) äëÿ äâóìåðíîé ñèñòåìû ïðè ðàçëè÷íûõ ïàðàìåòðàõ �� è � = �1=rp (Nnb = 60): à � �� � 165,� � 0:088; á � �� � 102, � � 0:124; â � �� � 40, � � 0:18; ã � �� � 26, � � 0:21. Êðóæêè � �óíêöèÿ g(r),ïîëó÷åííàÿ â ÷èñëåííûõ ýêñïåðèìåíòàõ, ñïëîøíûå êðèâûå � àíàëèòè÷åñêèå îöåíêè (2)÷åííûé îêòàýäð, ïî �îðìå ïîäîáíûé ÿ÷åéêå Âèã�íåðà � Çåéöà, íà ïîâåðõíîñòè êîòîðîãî ðàñïîëàãàþò�ñÿ Nnb = 14 ÷àñòèö, âêëþ÷àÿ áëèæàéøèõ ñîñåäåéN0nb = 8.) Ñîîòâåòñòâåííî, âåëè÷èíà ïåðâîãî ìàêñè�ìóìà gmax ìîæåò áûòü çàïèñàíà â âèäågmax � gnb � r3pa21�125=2�3=2 ���8 + 6a21�1a22�2 exp�� (a1 � a2)22�22 �� ; (7)ãäå a2=a1 � 1:26=1:09 � 1:155.Òàêèì îáðàçîì, ïðè íàëè÷èè èí�îðìàöèè î òèïåêðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè, ñðåäíåì ìåæ÷àñòè÷íîì

ðàññòîÿíèè è âåëè÷èíå �1 (èëè gmax) îïðåäåëåíèåïàðíîé êîððåëÿöèîííîé �óíêöèè ïî �îðìóëå (2) íåïðåäñòàâëÿåò îñîáûõ ñëîæíîñòåé è íå òðåáóåò òðóäî�åìêèõ è äëèòåëüíûõ êîìïüþòåðíûõ âû÷èñëåíèé. Âçàêëþ÷åíèå îòìåòèì, ÷òî ñ óìåíüøåíèåì ïàðàìåò�ðà íåèäåàëüíîñòè (�� < 20) âåðîÿòíîñòü íàõîæäå�íèÿ äâóõ ÷àñòèö íà ðàññòîÿíèÿõ, ìåíüøèõ ðàäèóñàÂèãíåðà �Çåéöà, ïðèáëèçèòåëüíî ðàâíîãî 0:6rp, ñó�ùåñòâåííî âîçðàñòàåò, à ñîîòâåòñòâåííî �îðìà ïàð�íîé êîððåëÿöèîííîé �óíêöèè, âîññòàíîâëåííîé âðàìêàõ ïðåäëàãàåìîé ìîäåëè (êîòîðàÿ îñíîâàíà íààíàëîãèÿõ ìåæäó æèäêîñòíûìè è êðèñòàëëè÷åñêè�ìè ñòðóêòóðàìè), çàìåòíî èñêàæàåòñÿ. ×òîáû óñòðà�606
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�èñ. 6. Ìàêñèìóì gmax �óíêöèè g(r) â çàâèñè-ìîñòè îò �� äëÿ äâóìåðíûõ ñèñòåì: ëèíèÿ � ðå-çóëüòàòû, ïîëó÷åííûå ïî �îðìóëå (6) äëÿ � == ÆL��=p2 ��; Æ� ðåçóëüòàòû, ïîëó÷åííûå ïî �îð-ìóëå (6) äëÿ �1, íàéäåííîãî íàèëó÷øåé ïîäãîíêîé�îðìû g(r) êðèâîé (2 ); � � ðåçóëüòàòû ÷èñëåííîãîìîäåëèðîâàíèÿíèòü ñèíãóëÿðíîñòü ïðè r ! 0 äëÿ íåèäåàëüíûõñèñòåì ñ 20 < ��, ìîæíî ïîëàãàòü g(r) = 0 ïðèr=rp < 0:1 (åñëè ðàäèóñ ÷àñòèöû ìåíüøå 0:1rp).5. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅ�àçðàáîòàíà íîâàÿ ïîëóýìïèðè÷åñêàÿ ìîäåëüäëÿ îïèñàíèÿ ïàðíîé êîððåëÿöèè ÷àñòèö (ïàðíîéêîððåëÿöèîííîé �óíêöèè g(r)) â ñèëüíî íåèäåàëü�íûõ ñèñòåìàõ, êîòîðàÿ îïèðàåòñÿ íà çàâèñèìîñòü�îðìû ïàðíîé êîððåëÿöèîííîé �óíêöèè g(r) îòâåëè÷èíû ñðåäíåêâàäðàòè÷íîãî îòêëîíåíèÿ îòäåëü�íûõ ÷àñòèö (çà ñ÷åò òåïëîâûõ �ëóêòóàöèé) îò èõíàèáîëåå âåðîÿòíîãî ïîëîæåíèÿ â ðàññìàòðèâàå�ìîé ñèñòåìå. Ïðåäëàãàåìàÿ ìîäåëü êà÷åñòâåííîè êîëè÷åñòâåííî îïèñûâàåò îñíîâíûå îñîáåííî�ñòè ïîâåäåíèÿ ïàðíîé êîððåëÿöèîííîé �óíêöèèâ êðèñòàëëè÷åñêèõ ñòðóêòóðàõ, à òàêæå ìîæåòèñïîëüçîâàòüñÿ äëÿ îïèñàíèÿ ïàðíîé êîððåëÿ�öèè ÷àñòèö â ñèëüíî íåèäåàëüíûõ æèäêîñòíûõñòðóêòóðàõ ñ ïàðàìåòðîì íåèäåàëüíîñòè �� > 20.Â çàêëþ÷åíèå åùå ðàç ïîä÷åðêíåì, ÷òî èí��îðìàöèÿ î ïðîñòðàíñòâåííîé êîððåëÿöèè ÷àñòèöâ íåèäåàëüíûõ ñèñòåìàõ ïðåäñòàâëÿåò çíà÷è�òåëüíûé èíòåðåñ â ðàçëè÷íûõ îáëàñòÿõ íàóêè èòåõíèêè [1�3; 9℄. Òàêàÿ èí�îðìàöèÿ íåîáõîäèìàäëÿ ðàñ÷åòà ðàçëè÷íûõ òåðìîäèíàìè÷åñêèõ è

òðàíñïîðòíûõ õàðàêòåðèñòèê íà îñíîâå èçâåñòíûõñîîòíîøåíèé ñòàòèñòè÷åñêîé �èçèêè. Ïðåäëàãàå�ìàÿ �óíêöèÿ, îïèñûâàþùàÿ ïàðíóþ êîððåëÿöèþìåæäó âçàèìîäåéñòâóþùèìè ÷àñòèöàìè, ìîæåò ëåã�êî èñïîëüçîâàòüñÿ äëÿ òåîðåòè÷åñêèõ è ÷èñëåííûõèññëåäîâàíèé ðàçëè÷íûõ äèíàìè÷åñêèõ ïðîöåññîââ íåèäåàëüíûõ ñèñòåìàõ, êîòîðûå ñîïðîâîæäàþòñÿèçìåíåíèåì ïðîñòðàíñòâåííîé êîððåëÿöèè ÷àñòèö(ñâÿçàííûõ, íàïðèìåð, ñ âîçäåéñòâèåì âíåøíèõâîçìóùåíèé, ðàñïðîñòðàíåíèåì âîëí èëè �àçîâûìèïðåâðàùåíèÿìè).�àáîòà âûïîëíåíà ïðè ÷àñòè÷íîé �èíàíñîâîéïîääåðæêå �ÔÔÈ (ãðàíò �10-08-00389) è Ïðîãðàì�ìû Ïðåçèäèóìà �ÀÍ.ËÈÒÅ�ÀÒÓ�À1. N. K. Ailawadi, Phys. Rep. 57, 241 (1980).2. N. H. Marh and M. P. Tosi, Introdution to LiquidState Physis, World Si. (1995).3. N. H. Marh, Liquid Metals: Conepts and Theory,Cambridge Univ. Press, Cambridge (1990).4. V. E. Fortov, O. F. Petrov, and O. S. Vaulina, Phys.Rev. Lett. 101, 195003 (2008).5. Î. Ñ. Âàóëèíà, Ê. �. Àäàìîâè÷, ÆÝÒÔ 133, 1091(2008).6. Î. Ñ. Âàóëèíà, Ê. �. Àäàìîâè÷, Î. Ô. Ïåòðîâ,Â. Å. Ôîðòîâ, ÆÝÒÔ 134, 367 (2008).7. O. S. Vaulina and I. E. Drangevski, Phys. Sripta T 73,577 (2006).8. O. S. Vaulina, S. V. Vladimirov, O. F. Petrov, andV. E. Fortov, Phys. Plasmas 11, 3234 (2004).9. Î. Ñ. Âàóëèíà, Î. Ô. Ïåòðîâ, Â. Å. Ôîðòîâ,À. �. Õðàïàê, Ñ. À. Õðàïàê, Ïûëåâàÿ ïëàçìà (ýêñ�ïåðèìåíò è òåîðèÿ), Ôèçìàòëèò, Ìîñêâà (2009).10. Î. Ñ. Âàóëèíà, Ê. �. Àäàìîâè÷, È. Å. Äðàíæåâñêèé,Ôèçèêà ïëàçìû 31, 562 (2005).11. O. S. Vaulina, X. G. Adamovih, and S. V. Vladimirov,Phys. Sripta 79, 035501 (2009).12. X. H. Zheng and J. C. Earnshaw, Advanes in DustyPlasma, ed. by P. K. Shukla, D. A. Mendis, andT. Desai, World Si., Singapore (1997), p. 188.13. D. Deng, A. S. Argon, and S. Yip, Phil. Trans. Roy.So. London A 329, 545 (1989).607


