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ÌÈÊ�ÎÑÒ�ÓÊÒÓ�À ÁÈÄÈÑÏÅ�ÑÍÎÉ ÔÅ��ÎÆÈÄÊÎÑÒÈÂ ÒÎÍÊÎÌ ÑËÎÅÅ. Ñ. Ìèíèíà a, À. Á. Ìóðàòîâà a*, Äæ. Ñåðäà b**, Ñ. Ñ. Êàíòîðîâè÷ a;***aÓðàëüñêèé �åäåðàëüíûé óíèâåðñèòåò èì. ïåðâîãî Ïðåçèäåíòà �îññèè Á.Í.Åëüöèíà620000, Åêàòåðèíáóðã, �îññèÿbInstitute for Cross-Disiplinary Physis and Complex System, Campus University de les Illes Balears07122, Palma de Mallora, SpainSapienza, University of Rome00185, Rome, ItalyÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 6 èþëÿ 2012 ã.Ïðåäñòàâëåíî îïèñàíèå ìèêðîñòðóêòóðû áèäèñïåðñíîé �åððîæèäêîñòè â òîíêîì ñëîå, èçó÷åíèå êîòîðîéîñóùåñòâëÿëîñü ñ ïîìîùüþ êîìáèíàöèè êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ìåòîäîì ìîëåêóëÿðíîé äèíà-ìèêè è àíàëèòè÷åñêîãî ïîñòðîåíèÿ �óíêöèîíàëà ïëîòíîñòè ñâîáîäíîé ýíåðãèè ñ ïîñëåäóþùåé åãî ìè-íèìèçàöèåé. Ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû ïîçâîëèëè ïðîâåñòè ñðàâíèòåëüíûé àíàëèç ìèêðîñòðóêòóðû â êâà-çèäâóìåðíîì íàíîñëîå ñ ìèêðîñòðóêòóðîé áèäèñïåðñíîé �åððîæèäêîñòè â îáúåìå è îáúÿñíèòü âëèÿíèåãåîìåòðèè îáðàçöà íà �îðìèðîâàíèå è ðàñïðåäåëåíèå àãðåãàòîâ èç ìàãíèòíûõ íàíî÷àñòèö.DOI: 10.7868/S00444510130300851. ÂÂÅÄÅÍÈÅÄèïîëüíûìè ìàãíèòíûìè æèäêîñòÿìè, òàêæåèçâåñòíûìè êàê �åððîæèäêîñòè èëè �åððîêîëëîè�äû, íàçûâàþòñÿ êîëëîèäíûå ñóñïåíçèè �åððîìàã�íèòíûõ îäíîäîìåííûõ íàíî÷àñòèö â íåìàãíèòíûõíîñèòåëÿõ [1℄. Òèïè÷íûå ðàçìåðû òàêèõ ÷àñòèö ïî�ðÿäêà 10�20 íì. Êàê ïðàâèëî, ìàãíèòíûå æèäêîñòèñòàáèëèçèðîâàíû ïðè ïîìîùè àäñîðáèðîâàííûõ ñëî�åâ (ñòåðè÷åñêè ñòàáèëèçèðîâàííàÿ ìàãíèòíàÿ æèä�êîñòü) èëè äâîéíûõ ýëåêòðè÷åñêèõ ñëîåâ (èîííî-ñòà-áèëèçèðîâàííàÿ ìàãíèòíàÿ æèäêîñòü). Çàùèòíûåñëîè ïðåäîõðàíÿþò ÷àñòèöû îò ñëèïàíèÿ è âûïàäå�íèÿ â îñàäîê. Âíåøíåå ìàãíèòíîå ïîëå îêàçûâàåòîðèåíòèðóþùåå âîçäåéñòâèå íà �åððî÷àñòèöû, ÷òîïðèâîäèò ê èçìåíåíèþ ñâîéñòâ ìàãíèòíûõ æèäêî�ñòåé, íî ïðè ýòîì ñîõðàíÿåòñÿ èõ òåêó÷åñòü. Èìåí�íî òàêîå óíèêàëüíîå ñî÷åòàíèå òåêó÷åñòè æèäêîñòèè ñïîñîáíîñòè îùóòèìî âçàèìîäåéñòâîâàòü ñ ìàãíèò�íûì ïîëåì ïðåäñòàâëÿåò îñíîâó ïðàêòè÷åñêîãî ïðè�*E-mail: alla2307�gmail.om**J. J. Cerd�a***E-mail: sue.kantorovih�usu.ru

ìåíåíèÿ �åððîêîëëîèäîâ â òàêèõ îáëàñòÿõ, êàê èí�æåíåðèÿ è ìåäèöèíà [2�5℄.Äàæå â îòñóòñòâèå âíåøíåãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ�åððîæèäêîñòè èìåþò î÷åíü ñëîæíóþ ìèêðîñòðóê�òóðó. Òàê, â ñîñòîÿíèè òåðìîäèíàìè÷åñêîãî ðàâ�íîâåñèÿ ìàãíèòíûå ÷àñòèöû îáðàçóþò ðàçíîîáðàç�íûå ñòðóêòóðû, âèä êîòîðûõ çàâèñèò îò ìíîæåñòâàóñëîâèé: ãåîìåòðèè ðàññìàòðèâàåìîé ñèñòåìû, ìàã�íèòíûõ âçàèìîäåéñòâèé, ïîëèäèñïåðñíîñòè ñèñòå�ìû è äðóãèõ. Èññëåäîâàíèå ìèêðîñòðóêòóðû �åððî�æèäêîñòè � òåõíè÷åñêè íåïðîñòàÿ çàäà÷à, êîòîðàÿîñëîæíÿåòñÿ òåì, ÷òî ðàçìåðû �åððî÷àñòèö äîñòà�òî÷íî ìàëû, à æèäêèå íîñèòåëè îïòè÷åñêè íåïðî�çðà÷íû. Îäíàêî â 2003 ã. ñ ïîìîùüþ ñîâðåìåí�íûõ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ìåòîäîâ � êðèîãåííîé ýëåê�òðîííîé ìèêðîñêîïèè (ryo-TEM) � óäàëîñü ïîëó�÷èòü è ïðîàíàëèçèðîâàòü �îòîãðà�èè ìèêðîñòðóê�òóðû òîíêîãî ñëîÿ ìàãíèòíîé æèäêîñòè [6℄. Ñëîè,ñîçäàííûå àâòîðàìè ðàáîòû [6℄, èìåëè òîëùèíó ïî�ðÿäêà 40 íì. Ïðè ýòîì èç-çà ñâîèõ ñâîéñòâ ïîâåðõ�íîñòíûå ñëîè ìàãíèòíûõ ÷àñòèö (ðàçìåð ìàãíèòíûõÿäåð êîòîðûõ áûë îò 9 äî 25 íì) ÿâëÿëèñü äâóìåð�íûìè â ðàìêàõ ýêñïåðèìåíòàëüíîé òî÷íîñòè. Àíà�ëèç ïîêàçàë, ÷òî ìàãíèòíûå íàíî÷àñòèöû â òîíêîìñëîå ïðè óñëîâèè, ÷òî ìàãíèòíûå ìîìåíòû ìîãëèâðàùàòüñÿ â òðåõìåðíîì ïðîñòðàíñòâå (êâàçèäâó�486



ÆÝÒÔ, òîì 143, âûï. 3, 2013 Ìèêðîñòðóêòóðà áèäèñïåðñíîé �åððîæèäêîñòè : : :ìåðíàÿ ãåîìåòðèÿ), îáðàçîâûâàëè ñòðóêòóðû, ïîõî�æèå íà öåïî÷êè è êîëüöà. Íåñìîòðÿ íà ïîëó÷åííûåâ äàííîé îáëàñòè ðåçóëüòàòû èññëåäîâàíèé [7�9℄, �à�çîâîå ïîâåäåíèå è ìèêðîñòðóêòóðà ìàãíèòíîé æèä�êîñòè èçó÷åíû ëèøü ÷àñòè÷íî. Â òî âðåìÿ êàê òåîðå�òè÷åñêèå èññëåäîâàíèÿ â îáëàñòè ìèêðîñòðóêòóðûòðåõìåðíûõ îáðàçöîâ ìàãíèòíîé æèäêîñòè âåäóò�ñÿ óæå äàâíî [10�13℄, ìèêðîñòðóêòóðà òîíêèõ ñëîåâèçó÷àåòñÿ ñðàâíèòåëüíî íåäàâíî [7�9; 14�16℄. Èñõîäÿèç ðåçóëüòàòîâ, ïðåäñòàâëåííûõ â óêàçàííûõ ðàáî�òàõ, ìîæíî çàêëþ÷èòü, ÷òî ìèêðîñòðóêòóðà òîíêîãîñëîÿ ìàãíèòíîé æèäêîñòè ñóùåñòâåííî îòëè÷àåòñÿîò òðåõìåðíîãî ñëó÷àÿ. Â òåîðåòè÷åñêèõ ðàáîòàõ ïîòîíêèì ñëîÿì îñîáîå âíèìàíèå áûëî óäåëåíî ñòðóê�òóðå àãðåãàòîâ è èõ ñâîéñòâàì äëÿ ñàìîãî ïðîñòîãîìîäåëüíîãî ñëó÷àÿ, êîãäà �åððîæèäêîñòü ñ÷èòàëàñüìîíîäèñïåðñíîé. �åàëüíûå �åððîæèäêîñòè ÿâëÿþò�ñÿ ïîëèäèñïåðñíûìè, ò. å. ÷àñòèöû èìåþò ðàçëè÷íûåðàçìåðû. �àçáðîñ ïî äèàìåòðàì ÷àñòèö, êàê ïðàâè�ëî, õîðîøî îïèñûâàåòñÿ ãàììà-ðàñïðåäåëåíèåì. Âðàáîòå [12℄ áûëî ïîêàçàíî, ÷òî âëèÿíèå ïîëèäèñïåðñ�íîñòè óäàåòñÿ âûÿâèòü óæå íà áèäèñïåðñíîé ìîäå�ëè: íåïðåðûâíîå ãàììà-ðàñïðåäåëåíèå ìîæíî ñîãëà�ñîâàííî çàìåíèòü äâóõñòóïåí÷àòîé äèàãðàììîé [17℄.Â äàííîé ðàáîòå ìû èññëåäóåì ìèêðîñòðóêòó�ðó áèäèñïåðñíîé �åððîæèäêîñòè â òîíêîì ñëîå äëÿêâàçèäâóìåðíîé ãåîìåòðèè. Çäåñü ïðåäñòàâëåíà òå�îðåòè÷åñêàÿ ìîäåëü, îñíîâàííàÿ íà ìèíèìèçàöèè�óíêöèîíàëà ïëîòíîñòè ñâîáîäíîé ýíåðãèè, ïîçâî�ëÿþùàÿ îïðåäåëèòü ðàçìåðû, êîëè÷åñòâî è òèïûîñíîâíûõ àãðåãàòîâ â òåðìîäèíàìè÷åñêîì ðàâíîâå�ñèè. Êðîìå òîãî, ðåçóëüòàòû òåîðåòè÷åñêèõ ðàñ÷å�òîâ ïîäêðåïëåíû äàííûìè, ïîëó÷åííûìè ïðè ïîñòà�íîâêå ñåðèé êîìïüþòåðíûõ ýêñïåðèìåíòîâ, îñíîâàí�íûõ íà ìåòîäàõ ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè. Òàêîå ñî�÷åòàíèå òåîðåòè÷åñêîãî èññëåäîâàíèÿ è êîìïüþòåð�íûõ ýêñïåðèìåíòîâ ïîçâîëÿåò áîëåå óãëóáëåííî èçó�÷èòü ìèêðîñòðóêòóðó ìàãíèòíûõ íàíîêîëëîèäîâ âòîíêîì ñëîå.Çàìåòèì, ÷òî ýòà ðàáîòà ÿâëÿåòñÿ ëîãè÷åñêèìïðîäîëæåíèåì èññëåäîâàíèÿ êâàçèäâóìåðíûõ ñëî�åâ �åððîæèäêîñòè, ïðåäñòàâëåííîãî â ðàáîòå [7℄, âêîòîðîé ÷àñòèöû ñèñòåìû èìåëè îäèíàêîâûé äèà�ìåòð (�) ìàãíèòíîãî ÿäðà, îêðóæåííîãî íåìàãíèò�íûì òîíêèì ñëîåì òîëùèíû l è îáëàäàëè ìàãíèò�íûì ìîìåíòîì �. Òàê êàê ðàññìàòðèâàëàñü ìîíî�äèñïåðñíàÿ ñèñòåìà, ìåæ÷àñòè÷íîå âçàèìîäåéñòâèåáûëî îõàðàêòåðèçîâàíî åäèíñòâåííûì ïàðàìåòðîììàãíèòíîãî äèïîëü-äèïîëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ� = �0�24�kT (� + 2l)3 ;

ãäå �0 = 4� �10�7 �í/ì � ìàãíèòíàÿ ïðîíèöàåìîñòüâàêóóìà, k � êîíñòàíòà Áîëüöìàíà è T � òåìïåðà�òóðà ñèñòåìû. Äàííûé ïàðàìåòð � ÿâëÿåòñÿ ìåðîéèíòåíñèâíîñòè ìàãíèòíîãî äèïîëü-äèïîëüíîãî âçàè�ìîäåéñòâèÿ �0�2=4�(� + 2l)3 ïî îòíîøåíèþ ê òåï�ëîâîé ýíåðãèè kT äëÿ ïàðû ÷àñòèö, êîòîðûå íàõî�äÿòñÿ â ïîëîæåíèè ïëîòíîãî êîíòàêòà äðóã ñ äðó�ãîì è ìàãíèòíûå ìîìåíòû êîòîðûõ èìåþò íàïðàâ�ëåíèå ¾ãîëîâà�õâîñò¿. Îäíàêî áèäèñïåðñíàÿ ñèñòå�ìà èçíà÷àëüíî èìååò áîëåå ñëîæíóþ ñòðóêòóðó, òàêêàê ñîñòîèò èç ÷àñòèö äâóõ òèïîâ, ðàçëè÷àþùèõñÿïî ðàçìåðó. Äëÿ ïðîñòîòû èçëîæåíèÿ ÷àñòèöû ìåíü�øåãî ðàçìåðà íàçîâåì ìàëûìè, à ÷àñòèöû áoëüøåãîðàçìåðà � áîëüøèìè. Ñîîòâåòñòâóþùèå äèàìåòðû÷àñòèö îáîçíà÷èì ÷åðåç �s äëÿ ìàëîé ÷àñòèöû è�l � äëÿ áîëüøîé. Òàêæå êàæäàÿ ÷àñòèöà îáëàäà�åò ìàãíèòíûì ìîìåíòîì: �l è �s � âåêòîðû ìàã�íèòíûõ ìîìåíòîâ ñîîòâåòñòâåííî áîëüøîé è ìàëîé÷àñòèö. Î÷åâèäíî, ÷òî äëÿ áèäèñïåðñíîé ñèñòåìûìîæíî ñîñòàâèòü òðè òèïà ðàçíûõ ïàð ÷àñòèö: ïàðàáîëüøàÿ�áîëüøàÿ, ìàëàÿ�ìàëàÿ è áîëüøàÿ�ìàëàÿ.Ýòî îçíà÷àåò, ÷òî äëÿ îïèñàíèÿ áèäèñïåðñíîé ñèñòå�ìû íåîáõîäèìî ââîäèòü íå îäèí õàðàêòåðíûé ïàðà�ìåòð �, êàê äëÿ ìîíîäèñïåðñíîé ñèñòåìû, à óæå òðè:�ll = �0�2l4�kT (�l + 2l)3� èíòåíñèâíîñòü äèïîëü-äèïîëüíîãî âçàèìîäåé�ñòâèÿ ïî îòíîøåíèþ ê òåïëîâîé ýíåðãèè äëÿ äâóõáîëüøèõ ÷àñòèö,�ss = �0�2s4�kT (�s + 2l)3� äëÿ äâóõ ìàëûõ è�sl = 2�0�s�l�kT (�s + �l + 4l)3� äëÿ ïàðû áîëüøàÿ�ìàëàÿ. Íåñîìíåííî, ðàññìîò�ðåíèå áîëüøåãî ÷èñëà õàðàêòåðíûõ ïàðàìåòðîâ íåìîæåò íå ñêàçàòüñÿ íà ñëîæíîñòè ïðîâåäåíèÿ òåîðå�òè÷åñêèõ ðàñ÷åòîâ, íåîáõîäèìûõ äëÿ îïèñàíèÿ ìè�êðîñòðóêòóðû, êîòîðàÿ áóäåò âîçðàñòàòü ñ óâåëè÷å�íèåì êîëè÷åñòâà õàðàêòåðíûõ ïàðàìåòðîâ, ÷òî è íà�áëþäàåòñÿ äëÿ áèäèñïåðñíîé ñèñòåìû â ñðàâíåíèè ñìîíîäèñïåðñíîé.Êàê óæå áûëî îòìå÷åíî ðàíåå, â äàííîé ðàáîòåèññëåäîâàíèå ìèêðîñòðóêòóðû áèäèñïåðñíîé �åððî�æèäêîñòè â òîíêîì ñëîå ïðîâîäèëîñü äâóìÿ ðàçëè÷�íûìè ìåòîäàìè, ÷òî è îïðåäåëèëî ñòðóêòóðó ñòà�òüè. Â ðàçä. 2 îïèñûâàþòñÿ îñîáåííîñòè ïðîâåäå�íèÿ êîìïüþòåðíûõ ýêñïåðèìåíòîâ äëÿ áèäèñïåðñ�íîé êâàçèäâóìåðíîé ñèñòåìû äèïîëüíûõ ÷àñòèö â487



Å. Ñ. Ìèíèíà, À. Á. Ìóðàòîâà, Äæ. Ñåðäà, Ñ. Ñ. Êàíòîðîâè÷ ÆÝÒÔ, òîì 143, âûï. 3, 2013òîíêîì ñëîå. �àçäåë 3 ïîñâÿùåí ïîñòðîåíèþ òåîðå�òè÷åñêîé ìîäåëè ðàññìàòðèâàåìîé ñèñòåìû è èññëå�äîâàíèþ åå ìèêðîñòðóêòóðû. Ñðàâíåíèå è îáñóæäå�íèå ðåçóëüòàòîâ òåîðåòè÷åñêîãî èññëåäîâàíèÿ, êîì�ïüþòåðíûõ è ðåàëüíûõ ýêñïåðèìåíòîâ ïðåäñòàâëå�íû â ðàçä. 4. Â ðàçä. 5 ïðèâîäÿòñÿ îñíîâíûå âûâîäûè ðåçóëüòàòû äàííîé ðàáîòû.2. ÊÎÌÏÜÞÒÅ�ÍÛÉ ÝÊÑÏÅ�ÈÌÅÍÒÎäíèì èç ñîâðåìåííûõ ñïîñîáîâ èññëåäîâàíèÿñëîæíûõ �èçè÷åñêèõ, õèìè÷åñêèõ è áèîëîãè÷åñêèõñèñòåì ÿâëÿåòñÿ êîìïüþòåðíîå ìîäåëèðîâàíèå. Âðàìêàõ äàííîãî ïîäõîäà ñóùåñòâóþò äâà îñíîâíûõìåòîäà: ìåòîä ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè [18℄ è ìåòîäÌîíòå-Êàðëî [19℄.Ìåòîä Ìîíòå-Êàðëî ÿâëÿåòñÿ ñòîõàñòè÷åñêèì. Âíåì äëÿ îïèñàíèÿ ñèñòåìû èñïîëüçóþòñÿ ñëó÷àéíîñ�îðìèðîâàííûå ìèêðîñîñòîÿíèÿ ñèñòåìû � êîí�è�ãóðàöèè. Ïîëó÷åííîå íà êàæäîì øàãå ìèêðîñîñòî�ÿíèå áóäåò ñ÷èòàòüñÿ äîñòèæèìûì äëÿ ñèñòåìû ñíåêîòîðîé âåðîÿòíîñòüþ, âû÷èñëåííîé íà îñíîâàíèèïîëíîé ýíåðãèè ñèñòåìû è âåëè÷èíû òåïëîâûõ �ëóê�òóàöèé. Â ðåçóëüòàòå ñèñòåìà äîñòèãàåò òàê íàçûâàå�ìîãî ðàâíîâåñèÿ. Â îñíîâíîì ìåòîä Ìîíòå-Êàðëî èñ�ïîëüçóåòñÿ äëÿ èçó÷åíèÿ íåäèíàìè÷åñêèõ ÿâëåíèé,òàê êàê âðåìÿ â ÿâíîì âèäå íå âõîäèò â êîìïüþòåð�íûé ýêñïåðèìåíò.Ìåòîä ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè îñíîâàí íà ÷èñ�ëåííîì ðåøåíèè óðàâíåíèé äâèæåíèÿ ÷àñòèö ñèñòå�ìû, ïîçâîëÿÿ ïîëó÷èòü òðàåêòîðèè äâèæåíèÿ âñåõ÷àñòèö ñèñòåìû, à çíà÷èò � ýâîëþöèþ ñèñòåìû ñòå÷åíèåì âðåìåíè. �àçðåøèâ óðàâíåíèÿ äâèæåíèÿ,äàííûé ìåòîä ïîçâîëÿåò îïðåäåëèòü îñíîâíûå òåð�ìîäèíàìè÷åñêèå õàðàêòåðèñòèêè ñèñòåìû, íàïðè�ìåð, ýíåðãèþ ñèñòåìû è äàâëåíèå. Ýòî ñòàíîâèòñÿâîçìîæíûì áëàãîäàðÿ ýðãîäè÷åñêîé ãèïîòåçå, êîòî�ðàÿ ãëàñèò, ÷òî óñðåäíåíèå íåêîòîðîé âåëè÷èíû ïîàíñàìáëþ ðàâíî ñðåäíåìó ïî âðåìåíè. Äàííûé ìå�òîä òàêæå õîðîøî ñåáÿ çàðåêîìåíäîâàë äëÿ èññëåäî�âàíèÿ ðàâíîâåñíûõ ñâîéñòâ ìíîãî÷àñòè÷íûõ ñèñòåì,òàêèõ êàê ìàãíèòíûå æèäêîñòè [7; 13℄.Â äàííîé ðàáîòå ïðè ïîñòàíîâêå êîìïüþòåðíîãîýêñïåðèìåíòà äëÿ îïèñàíèÿ ìèêðîñòðóêòóðû áèäèñ�ïåðñíîé ñèñòåìû â òîíêîì ñëîå ìû ïðèìåíÿëè ìåòîäìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè. Ìîäåëèðóåìàÿ íàìè ñèñòå�ìà ñîñòîÿëà èç M ìàëûõ è N áîëüøèõ ñ�åðè÷åñêèõ÷àñòèö ñ äèàìåòðàìè ìàãíèòíûõ ÿäåð ñîîòâåòñòâåí�íî �s è �l. Öåíòðû âñåõ ÷àñòèö ðàñïîëàãàëèñü òîëü�êî â îäíîé ïëîñêîñòè. Êàæäàÿ ÷àñòèöà îáëàäàëàìàãíèòíûì äèïîëüíûì ìîìåíòîì �s(l), êîòîðûé ìîã

âðàùàòüñÿ íå òîëüêî â ïëîñêîñòè òîíêîãî ñëîÿ, íîè âî âñåì îáúåìå. ×àñòèöû íåïðåðûâíî âçàèìîäåé�ñòâîâàëè äðóã ñ äðóãîì, è èõ âçàèìîäåéñòâèå îïèñû�âàëè äâà ïîòåíöèàëà. Ìàãíèòíîå äèïîëü-äèïîëüíîåâçàèìîäåéñòâèå îïðåäåëÿëîñü ïîñðåäñòâîì ïîòåíöè�àëàUdd(i; j) = �04� � (�i � �j)jrij j3 �3(�i � rij)(�j � rij)jrij j5 � ; (1)ãäå rij = ri � rj � âåêòîð, ñîåäèíÿþùèé öåíòðû i-éè j-é ÷àñòèö. Çäåñü ìû íå ó÷èòûâàåì ïðèòÿæåíèåÂàí-äåð-Âààëüñà ìåæäó ÷àñòèöàìè, òàê êàê â ýêñïå�ðèìåíòàëüíîé ðàáîòå ïî ñèíòåçó ìàãíèòíûõ ÷àñòèö[6℄ äàííîå ïðèòÿæåíèå áûëî ýêðàíèðîâàíî èç-çà ñòå�ðè÷åñêîé ñòàáèëèçàöèè ÷àñòèö. Íàëè÷èå ñæèìàåìî�ãî ñëîÿ íà ïîâåðõíîñòè ÷àñòèö ïðèâîäèò ê íåîáõî�äèìîñòè ó÷èòûâàòü ñòåðè÷åñêîå îòòàëêèâàíèå ìåæ�äó íèìè, êîòîðîå îïèñûâàåò õîðîøî çàðåêîìåíäîâàâ�øèé ñåáÿ [7; 13℄ ïîòåíöèàë Âèêñà �×åíäëåðà �Àí-äåðñåíà (ïîòåíöèàë ìÿãêèõ ñ�åð) [20℄:UWCA(i; j) ==8>><>>:4""��i+�j2rij �12���i+�j2rij �6#+"; rij < r;0; rij � r: (2)Äàííûé ïîòåíöèàë ÿâëÿåòñÿ îòòàëêèâàþùåé ÷àñòüþïîòåíöèàëà Ëåíàðäà-Äæîíñà ñ ðàäèóñîì äåéñòâèÿr = 2�5=6(�i + �j). Çäåñü rij = jrij j � ðàññòîÿíèåìåæäó öåíòðàìè i-é è j-é ÷àñòèö, " � ïàðàìåòð ïî-òåíöèàëà Ëåíàðäà-Äæîíñà, õàðàêòåðèçóþùèé ãëó�áèíó ïîòåíöèàëüíîé ÿìû äàííîãî ïîòåíöèàëà. Çà�ìåòèì, ÷òî ðàçìåð äàííîé ñèñòåìû ÿâëÿåòñÿ äîñòà�òî÷íî áîëüøèì è åå ïîâåäåíèå ïîä÷èíÿåòñÿ çàêîíàìêëàññè÷åñêîé ìåõàíèêè, ïîýòîìó äîñòàòî÷íî ïðîâî�äèòü èññëåäîâàíèÿ íà ìîëåêóëÿðíîì óðîâíå, íå ïðè�áåãàÿ ê àòîìàðíîé äåòàëèçàöèè äëÿ êàæäîé ÷àñòè�öû.Íà ïåðâîì øàãå íàøåãî êîìïüþòåðíîãî ýêñïåðè�ìåíòà ìû ñëó÷àéíûì îáðàçîì ïîìåñòèëè âñå ÷àñ�òèöû èññëåäóåìîé ñèñòåìû â ÿ÷åéêó (â �îðìå ïà�ðàëëåëåïèïåäà) ñî ñòîðîíîé L êâàäðàòíîãî îñíîâà�íèÿ è âûñîòîé, ðàâíîé äèàìåòðó êðóïíîé ÷àñòèöû.Òàêèì îáðàçîì, öåíòðû âñåõ ÷àñòèö óäàâàëîñü çà��èêñèðîâàòü â îäíîé ïëîñêîñòè, äåëÿùåé âûñîòóäàííîé ÿ÷åéêè ïîïîëàì. Ìàãíèòíûå ìîìåíòû ÷àñ�òèö ìîãóò âðàùàòüñÿ â òðåõìåðíîì ïðîñòðàíñòâå,è èõ âðàùåíèå íå îãðàíè÷èâàåòñÿ äàííîé ïëîñêî�ñòüþ, ãäå ëåæàò öåíòðû âñåõ ÷àñòèö. Äëÿ ý��åê�òèâíîãî è êîððåêòíîãî ó÷åòà äàëüíîäåéñòâóþùåãîäèïîëü-äèïîëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ìû èñïîëüçîâà�ëè ñëåäóþùóþ ñõåìó.488



ÆÝÒÔ, òîì 143, âûï. 3, 2013 Ìèêðîñòðóêòóðà áèäèñïåðñíîé �åððîæèäêîñòè : : :
L

L�èñ. 1. �åïëèêàöèÿ ÿ÷åéêè êîìïüþòåðíîãî ýêñïå-ðèìåíòà â òðåõìåðíîì ïðîñòðàíñòâå L�L�L. Âû-äåëåíà îñíîâíàÿ êóáè÷åñêàÿ ÿ÷åéêàÏîñêîëüêó íåäàâíî ðàçðàáîòàííûé àëãîðèòìdipolar P3M (dP3M) [21℄ äëÿ ðàñ÷åòà âçàèìîäåéñòâèéìåæäó äèïîëüíûìè ÷àñòèöàìè ÿâëÿåòñÿ íàèáîëååý��åêòèâíûì è áûñòðî ñõîäÿùèìñÿ äëÿ òðåõ�ìåðíûõ ïåðèîäè÷åñêèõ ñèñòåì, âî èçáåæàíèå ðîñòàìàøèííîãî âðåìåíè òîíêàÿ ÿ÷åéêà ðåïëèöèðîâàëàñüâ òðåõ íàïðàâëåíèÿõ ñ ó÷åòîì ïåðèîäè÷åñêèõ ãðà�íè÷íûõ óñëîâèé (ðèñ. 1). Îäíàêî â äàííîé ñèòóàöèèáûëî íåîáõîäèìî èñêëþ÷èòü âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó÷àñòèöàìè â ñëîÿõ, íàõîäÿùèõñÿ äðóã íàä äðóãîì,òàê êàê ýòè âçàèìîäåéñòâèÿ íå èìåëè �èçè÷åñêîãîñìûñëà ïðè èçó÷åíèè ìîíîñëîåâ. Äëÿ òîãî ÷òîáûâåðíóòüñÿ ê äâóìåðíîé ñèñòåìå, èñïîëüçîâàëñÿìåòîä Dipolar Layer Corretion (DLC) [22℄, êîòî�ðûé ïîçâîëÿåò èç ñóììàðíîãî äèïîëü-äèïîëüíîãîâçàèìîäåéñòâèÿ âû÷åñòü âêëàä äèïîëü-äèïîëüíûõâçàèìîäåéñòâèé ÷àñòèö âäîëü îñè, ïåðïåíäèêóëÿð�íîé ïëîñêîñòè îðèãèíàëüíîé êâàäðàòíîé ÿ÷åéêè.Ýòî îáåñïå÷èâàåò êîððåêòíîå âû÷èñëåíèå äàííîãîâçàèìîäåéñòâèÿ äëÿ âñåé ñèñòåìû.×òîáû óäîñòîâåðèòüñÿ â òîì, ÷òî ïðèìåíåíèå ìå�òîäà dP3M + DLC ÿâëÿåòñÿ êîððåêòíûì, ìû ïðî�âåëè äîïîëíèòåëüíûå ýêñïåðèìåíòû ñ èñïîëüçîâà�íèåì òðàäèöèîííîãî ìåòîäà ìîëåêóëÿðíîé äèíàìè�êè, êîòîðûé îñíîâàí íà âû÷èñëåíèè ýâàëüäîâûõñóìì [23; 24℄. Àíàëèç ïîëó÷åííûõ äàííûõ äëÿ êàæ�äîãî èç ïîäõîäîâ ïîêàçàë, ÷òî ñòåïåíü òî÷íîñòèíàøåãî àëãîðèòìà ïðè âû÷èñëåíèè ñèë è ìîìåí�òîâ â ñðàâíåíèè ñ òðàäèöèîííûì ìåòîäîì ñîñòàâè�ëà Æ � 10�4. Òàêæå ñëåäóåò îòìåòèòü âàæíîå ïðå�èìóùåñòâî èñïîëüçîâàíèÿ ìåòîäîâ dP3M è DLC ïå�ðåä òðàäèöèîííûì ìåòîäîì ñóììèðîâàíèÿ Ýâàëüäà:èõ ñîâîêóïíîå ïðèìåíåíèå ïîçâîëÿåò áûñòðåå ïðî�âåñòè ðàñ÷åòû ïîïðàâîê äàëüíîäåéñòâèÿ. Òàê, âðå�ìÿ âû÷èñëåíèé äëÿ ìåòîäà dP3M + DLC â çàâèñè�

ìîñòè îò êîëè÷åñòâà ÷àñòèö â ñèñòåìå ñîñòàâëÿåò(N + M) ln(N + M), à äëÿ òðàäèöèîííîãî ìåòîäàýòî âðåìÿ äàæå â ñàìîì ëó÷øåì ñëó÷àå ñîñòàâëÿåò(N + M)3=2, îáû÷íî æå îíî ïðîïîðöèîíàëüíî êâà�äðàòó ÷èñëà ÷àñòèö, (N +M)2.Ïîñêîëüêó ìàãíèòíûå ÷àñòèöû âîâëå÷åíû â àê�òèâíîå òåïëîâîå äâèæåíèå, äëÿ èõ ìîäåëèðîâàíèÿíåîáõîäèìî èñïîëüçîâàòü óðàâíåíèÿ Ëàíæåâåíà äëÿïîñòóïàòåëüíîãî è âðàùàòåëüíîãî äâèæåíèÿ ÷àñ�òèö [18℄: Mi dvidt = Fi � �T�i + 2�Ti ; (3)Ii d!idt = �i � �R!i + 2�Ri ; (4)ãäå vi è !i � ñêîðîñòè ïåðåìåùåíèÿ è âðàùåíèÿ÷àñòèöû i, Fi è �i � ñèëà è âðàùàþùèé ìîìåíò,äåéñòâóþùèå íà ÷àñòèöó i, Mi è Ii � ñîîòâåòñòâåí�íî ìàññà è òåíçîð èíåðöèè ÷àñòèöû, �T è �R � êî�ý��èöèåíòû ïîñòóïàòåëüíîãî è âðàùàòåëüíîãî òðå�íèÿ, �Ti è �Ri � ñëó÷àéíàÿ ñèëà è ñëó÷àéíûé âðàùà�þùèé ìîìåíò. Äàííûå ñëó÷àéíûå âåëè÷èíû èìåþòðàñïðåäåëåíèå �àóññà.Òàêæå íåîáõîäèìî îòìåòèòü, ÷òî â êîìïüþòåð�íîì ýêñïåðèìåíòå èñïîëüçîâàëèñü âåëè÷èíû, ïðèâå�äåííûå ê áåçðàçìåðíîìó âèäó: ðàññòîÿíèå r� = r=�s,ìàãíèòíûé ìîìåíò ��2 = �2=("=�3s), òåìïåðàòóðàT � = kBT=" è âðåìÿ t� = tp"=Ms�2s , ãäå Ms �íàìàãíè÷åííîñòü íàñûùåíèÿ èññëåäóåìîãî îáðàçöà�åððîæèäêîñòè.Êîìïüþòåðíûå ýêñïåðèìåíòû ïðîâîäèëèñü äëÿïîñòîÿííîé òåìïåðàòóðû T � = 1. Ïîñêîëüêó íàñ íåèíòåðåñîâàëà äèíàìèêà äîñòèæåíèÿ òåðìîäèíàìè÷å�ñêîãî ðàâíîâåñèÿ, âåëè÷èíû ìàññû è òåíçîðà èíåð�öèè, à òàêæå êîý��èöèåíòîâ òðåíèÿ �T è �R ìîæ�íî çàäàòü ïðîèçâîëüíûì îáðàçîì. Áåç îãðàíè÷åíèÿîáùíîñòè ìû ñ÷èòàëè, ÷òî ìàññà ÷àñòèö è òåíçîðèíåðöèè ðàâíû åäèíèöå äëÿ êàæäîãî i: Mi = 1 èIi = 1. Çíà÷åíèÿ êîý��èöèåíòîâ òðåíèÿ �T = 1 è�R = 3=4 áûëè ïîäîáðàíû òàêèì îáðàçîì, ÷òîáûîïòèìèçèðîâàòü âðåìÿ ðàñ÷åòà. Ñîãëàñîâàííî òàêæåâûáèðàëñÿ è âðåìåííîé øàã �t� = 15 �10�4. Íà÷àëü�íîå ðàñïîëîæåíèå ÷àñòèö â ÿ÷åéêå êîìïüþòåðíîãîýêñïåðèìåíòà è íàïðàâëåíèÿ ìàãíèòíûõ ìîìåíòîâ÷àñòèö áûëè îïðåäåëåíû ñëó÷àéíûì îáðàçîì. Ñíà�÷àëà ñèñòåìó ïðèâîäèëè â ñîñòîÿíèå ðàâíîâåñèÿ çàïåðèîä, ðàâíûé 2 � 106 øàãîâ, ïðè÷åì ðåçóëüòàòûýêñïåðèìåíòà àáñîëþòíî íå çàâèñåëè îò íà÷àëüíûõïîëîæåíèé ÷àñòèö. Äëÿ òîãî ÷òîáû óäîñòîâåðèòüñÿ,÷òî çà âûáðàííûé ïåðèîä ñèñòåìà ïðèøëà â ñîñòî�ÿíèå ðàâíîâåñèÿ, ìû ïðîâîäèëè àíàëèç àâòîêîððå�ëÿöèîííîé �óíêöèè ýíåðãèè. Àíàëèç ïîêàçàë, ÷òî489



Å. Ñ. Ìèíèíà, À. Á. Ìóðàòîâà, Äæ. Ñåðäà, Ñ. Ñ. Êàíòîðîâè÷ ÆÝÒÔ, òîì 143, âûï. 3, 2013õàðàêòåðíîå âðåìÿ êîððåëÿöèè áóäåò ìåíüøå, ÷åì104�t�, äàæå äëÿ ñàìîé íåóäà÷íîé êîí�èãóðàöèèñèñòåìû. Òàêèì îáðàçîì, ìû ìîæåì áûòü óâåðåíû,÷òî çà 2�106 èíòåãðèðîâàíèé íàøà ñèñòåìà ïðèõîäèòâ ñîñòîÿíèå òåðìîäèíàìè÷åñêîãî ðàâíîâåñèÿ. Àíà�ëèç ìèêðîñòðóêòóðû ñèñòåìû âûïîëíÿëñÿ íà ñëåäó�þùèõ 8 � 106 øàãàõ ñ èíòåðâàëîì âðåìåíè 2 � 104�t�,÷òîáû îáåñïå÷èòü ñòàòèñòè÷åñêóþ íåçàâèñèìîñòü íà�áëþäåíèé.Ìû ïðîâåëè ýêñïåðèìåíòû äëÿ ñèñòåì ñ ÷èñëîì÷àñòèö, ðàâíûì 1000. Îäíàêî äëÿ ïðîâåðêè íåçàâè�ñèìîñòè ðåçóëüòàòîâ îò ðàçìåðà ñèñòåìû òàêæå áû�ëî âûïîëíåíî åùå íåñêîëüêî ýêñïåðèìåíòîâ ñ ÷èñ�ëîì ÷àñòèö, ïðåâûøàþùèì 10000. Âñå ýêñïåðèìåí�òû ïðîâîäèëèñü â ñðåäå ESPResSo � ïàêåòå ïðî�ãðàìì, ïîçâîëÿþùåì ìîäåëèðîâàòü ñèñòåìû ìåòî�äîì ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè è èññëåäîâàòü èõ ïî�âåäåíèå [25℄.Êàê óæå óïîìèíàëîñü ðàíåå, â õîäå êîìïüþòåðíî�ãî ýêñïåðèìåíòà ïðîâîäèëñÿ ðàñ÷åò äàëüíîäåéñòâóþ�ùèõ ìåæ÷àñòè÷íûõ âçàèìîäåéñòâèé, à ýòî îçíà÷àåò,÷òî ìû ó÷ëè âçàèìîäåéñòâèÿ âñåõ ÷àñòèö ñî âñåìèâ ðàìêàõ ðàññìàòðèâàåìîé ñèñòåìû. Ñðàçó îòìåòèì,÷òî â òåîðåòè÷åñêîé ÷àñòè èññëåäîâàíèÿ ó÷åò òàêîãîáîëüøîãî êîëè÷åñòâà âçàèìîäåéñòâèé íå ïðåäñòàâ�ëÿåòñÿ âîçìîæíûì, ïîýòîìó ïðè ïîñòðîåíèè òåîðå�òè÷åñêîé ìîäåëè ðàññìàòðèâàëèñü âçàèìîäåéñòâèÿëèøü áëèæàéøèõ ñîñåäåé.Äëÿ àíàëèçà ïîëó÷åííûõ â õîäå êîìïüþòåðíî�ãî ýêñïåðèìåíòà äàííûõ ìû äîëæíû áûëè ââåñòèîïðåäåëåíèå êëàñòåðà. Çäåñü è â õîäå òåîðåòè÷åñêî�ãî èññëåäîâàíèÿ èñïîëüçîâàëñÿ ýíòðîïèéíûé êðèòå�ðèé [13℄: äâå ÷àñòèöû ïðèíàäëåæàò îäíîìó êëàñòåðó,åñëè âûïîëíåíû óñëîâèÿ(�i � �j) � 0; (�i � rij)(�j � rij) � 0;ri;j � r; (5)ò. å. óãëû ìåæäó ìîìåíòàìè ìîãóò äîñòèãàòü 90Æïðè óñëîâèè, ÷òî óãëû ìåæäó ðàäèóñ-âåêòîðîì èìîìåíòàìè ëèáî îáà îñòðûå, ëèáî îáà òóïûå. Ïðèýòîì ðàññòîÿíèå ìåæäó ÷àñòèöàìè íå äîëæíî ïðåâû�øàòü êðèòè÷åñêîãî. Ïðèìåíåíèå îäèíàêîâîãî êðèòå�ðèÿ ïðè ïîñòàíîâêå êîìïüþòåðíîãî ýêñïåðèìåíòà èïðè ïîñòðîåíèè òåîðåòè÷åñêîé ìîäåëè íåîáõîäèìîäëÿ êîððåêòíîãî ñðàâíåíèÿ ðåçóëüòàòîâ âû÷èñëåíèÿêàæäîãî èç ïîäõîäîâ, êîòîðûå áóäóò îáñóæäàòüñÿ âðàçä. 4. 3. ÒÅÎ�ÅÒÈ×ÅÑÊÀß ÌÎÄÅËÜÄëÿ ìàãíèòíûõ îäíîäîìåííûõ ÷àñòèö â çàâèñè�ìîñòè îò èõ ðàçìåðîâ ìîãóò ñóùåñòâîâàòü äâà ðàç�

ëè÷íûõ ìåõàíèçìà ðåëàêñàöèè ìàãíèòíûõ ìîìåí�òîâ. Äëÿ ÷àñòèö ìàëîãî ðàçìåðà (â ñëó÷àå ìàãíåòè�òà � ìåíüøå 5�6 íì) äîìèíèðóåò òàê íàçûâàåìûéíååëåâñêèé ìåõàíèçì ðåëàêñàöèè, ïðè êîòîðîì èç�ìåíåíèå íàïðàâëåíèÿ ìàãíèòíîãî ìîìåíòà ñâÿçàíîñ åãî ïåðåáðîñîì âíóòðè êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêèáåç ñîáñòâåííîãî âðàùåíèÿ ÷àñòèöû. Äëÿ áîëüøèõ÷àñòèö áîëåå âåðîÿòíûì îêàçûâàåòñÿ áðîóíîâñêèéìåõàíèçì, ïðè êîòîðîì èçìåíåíèå íàïðàâëåíèÿ ìàã�íèòíîãî ìîìåíòà ïðîèñõîäèò çà ñ÷åò ïîâîðîòà ÷àñ�òèöû êàê öåëîãî. Â ýêñïåðèìåíòàëüíîé ðàáîòå [6℄÷àñòèöû áûëè áðîóíîâñêèìè, ïîýòîìó ïðè ìîäåëè�ðîâàíèè è òåîðåòè÷åñêîì îïèñàíèè â äàííîé ðàáîòåïîíÿòèÿ ¾âðàùåíèå ÷àñòèöû¿ è ¾âðàùåíèå ìàãíèò�íîãî ìîìåíòà¿ ñ÷èòàþòñÿ íåðàçëè÷èìûìè.×òîáû ïðåäñòàâèòü òåîðåòè÷åñêóþ ìîäåëü, ìûðàññìàòðèâàåì ñèñòåìó ñ�åðè÷åñêèõ ÷àñòèö äâóõòèïîâ: ìàëûõ è áîëüøèõ. Êàæäàÿ ÷àñòèöà ñîñòîèòèç ìàãíèòíîãî ÿäðà äèàìåòðîì ñîîòâåòñòâåííî �s è�l, îêðóæåííîãî òîíêèì íåìàãíèòíûì ñëîåì òîëùè�íû l. Öåíòðû âñåõ ÷àñòèö ðàñïîëàãàþòñÿ â îäíîéïëîñêîñòè. Â öåíòðå êàæäîé ÷àñòèöû ðàñïîëîæåíâåêòîð åå ìàãíèòíîãî ìîìåíòà, âðàùåíèå êîòîðîãîïðîèñõîäèò â òðåõ èçìåðåíèÿõ. Êàê óæå ãîâîðèëîñüðàíåå, òàêàÿ ñèñòåìà íàçûâàåòñÿ êâàçèäâóìåðíîé.Êàê è â êîìïüþòåðíîì ìîäåëèðîâàíèè, ïðè òåîðå�òè÷åñêîì îïèñàíèè ó÷èòûâàþòñÿ äâà òèïà âçàèìî�äåéñòâèé, (1) è (2).Â ñèëó òîãî ÷òî â òåîðèè íåâîçìîæíî ó÷åñòü âçà�èìîäåéñòâèå âñåõ ÷àñòèö ñî âñåìè, ìû âûäâèãàåìïåðâîå ïðåäïîëîæåíèå íàøåé òåîðåòè÷åñêîé ìîäåëè:ìàãíèòíîå äèïîëü-äèïîëüíîå âçàèìîäåéñòâèå ÿâëÿ�åòñÿ ñóùåñòâåííûì òîëüêî ìåæäó áëèæàéøèìè ñî�ñåäÿìè âíóòðè îäíîãî êëàñòåðà. Ñëåäóþùåå âàæíîåïðåäïîëîæåíèå ðàññìîòðåííîé çäåñü ìîäåëè � íàëè�÷èå â ñèñòåìå òîëüêî ãèáêèõ öåïî÷å÷íûõ àãðåãàòîâè êâàçèèäåàëüíûõ êîëåö èç ìàãíèòíûõ ÷àñòèö. Äðó�ãèìè ñëîâàìè, ìû ïðåíåáðåãàåì âîçìîæíûì ñóùå�ñòâîâàíèåì ñëîæíûõ ðàçâåòâëåííûõ ñòðóêòóð, ðàñ�ñìîòðåííûõ â ðàáîòàõ [26; 27℄. Â òî âðåìÿ êàê â òðà�äèöèîííûõ òåîðåòè÷åñêèõ ðàáîòàõ ïî îïèñàíèþ ìè�êðîñòðóêòóðû ìàãíèòíûõ æèäêîñòåé â îáúåìå â äî�âîëüíî øèðîêîì äèàïàçîíå êîíöåíòðàöèé áûëî äî�ñòàòî÷íî ïðåäïîëîæèòü, ÷òî àãðåãàòû ñîâåðøåííîíå âçàèìîäåéñòâóþò äðóã ñ äðóãîì [12; 13℄, â äâóìåð�íîì ñëó÷àå äëÿ ìîíîäèñïåðñíîé ñèñòåìû íåîáõîäè�ìî ó÷èòûâàòü èñêëþ÷åííûå îáëàñòè [7℄.Â äàííîé ðàáîòå äëÿ áèäèñïåðñíîãî ñëó÷àÿ ìûòàêæå áóäåì ó÷èòûâàòü âëèÿíèå èñêëþ÷åííîé îáëà�ñòè íà ñòðóêòóðó è êîíöåíòðàöèþ àãðåãàòîâ. Âàæíîîòìåòèòü, îäíàêî, ÷òî íàëè÷èå äâóõ òèïîâ ÷àñòèö âñèñòåìå ïðèâîäèò ê òîìó, ÷òî öåïî÷êè ìîãóò èìåòü490



ÆÝÒÔ, òîì 143, âûï. 3, 2013 Ìèêðîñòðóêòóðà áèäèñïåðñíîé �åððîæèäêîñòè : : :ðàçëè÷íóþ òîïîëîãè÷åñêóþ ñòðóêòóðó, òàê êàê â èõñîñòàâ ìîãóò âõîäèòü êàê áîëüøèå, òàê è ìàëûå ÷àñ�òèöû. Ñëåäîâàòåëüíî, öåïî÷å÷íàÿ ñòðóêòóðà è ñîç-äàâàåìàÿ åþ èñêëþ÷åííàÿ îáëàñòü áóäóò çàâèñåòüîò êîëè÷åñòâà ÷àñòèö ðàçëè÷íûõ �ðàêöèé è èõ ðàñ�ïîëîæåíèÿ äðóã îòíîñèòåëüíî äðóãà. Êîíöåíòðàöèþäàííûõ öåïî÷åê îäèíàêîâîé òîïîëîãè÷åñêîé ñòðóê�òóðû i, ñîñòîÿùèõ èç n áîëüøèõ ÷àñòèö è m ìàëûõ÷àñòèö, îáîçíà÷èì ÷åðåç g(i; n;m). Êâàçèèäåàëüíîåêîëüöî ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ñòðóêòóðó, öåíòðû ÷àñ�òèö êîòîðîé îáðàçóþò ïðàâèëüíûé n-óãîëüíèê, à åãîñòîðîíà ìîæåò �ëóêòóèðîâàòü. Îñíîâûâàÿñü íà ðå�çóëüòàòàõ íàòóðíûõ ýêñïåðèìåíòîâ [6℄ è êîìïüþòåð�íîãî ìîäåëèðîâàíèÿ, ìîæíî óòâåðæäàòü, ÷òî êîëü�öà â íàøåé ñèñòåìå áóäóò ñîñòîÿòü â îñíîâíîì èçáîëüøèõ ÷àñòèö. Ýòîò âûâîä ÿâëÿåòñÿ îæèäàåìûì,òàê êàê êîëüöî ÿâëÿåòñÿ îñíîâíûì ñîñòîÿíèåì ñèñòå�ìû ìàãíèòíûõ äèïîëåé îäèíàêîâîãî ðàçìåðà [15; 16℄.Êîíöåíòðàöèþ êîëåö, ñîñòîÿùèõ èç n áîëüøèõ ÷àñ�òèö, îáîçíà÷èì ÷åðåç f(n). Îòìåòèì, ÷òî èç ðåçóëü�òàòîâ ðàáîò [15; 16℄ ñëåäóåò, ÷òî êîëüöà ìîãóò ñîñòî�ÿòü èç ïÿòè è áîëåå ÷àñòèö. Àãðåãàòû, ñîñòîÿùèå èçìåíüøåãî ÷èñëà ÷àñòèö, áóäóò âñåãäà èìåòü ñòðóê�òóðó öåïî÷êè. Íàõîæäåíèå ðàâíîâåñíûõ êîíöåíòðà�öèé êîëåö è êàæäîé èç òîïîëîãè÷åñêèõ ñòðóêòóð öå�ïî÷åê ïîçâîëèò íàì îòâåòèòü íà âîïðîñ: ñêîëüêî æåöåïî÷åê ðàçíûõ ñòðóêòóð è êîëåö îáðàçóåòñÿ â ñè�ñòåìå, ñîñòîÿùåé èç N áîëüøèõ è M ìàëûõ ÷àñòèö.Äëÿ äîñòèæåíèÿ ïîñòàâëåííîé öåëè ìû èñïîëüçó�åì ìåòîä ìèíèìèçàöèè �óíêöèîíàëà ïëîòíîñòè ñâî�áîäíîé ýíåðãèè. Äàííûé ìåòîä òðàäèöèîííî îñíîâû�âàåòñÿ íà òåîðèè ãåòåðî�àçíûõ �ëóêòóàöèé Ôðåíêå�ëÿ [28℄. Â ñòàòüå [7℄ èçëîæåíî ïîäðîáíîå îïèñàíèå èïðèíöèïû ïîñòðîåíèÿ �óíêöèîíàëà ïëîòíîñòè ñâî�áîäíîé ýíåðãèè â êâàçèäâóìåðíîì ñëó÷àå. Ïðèìåíèâýòè ïðèíöèïû è àëãîðèòì, ïðåäëîæåííûé â ðàáî�òå [12℄, ìû ìîæåì ïîñòðîèòü �óíêöèîíàë ïëîòíîñòèñâîáîäíîé ýíåðãèè äëÿ áèäèñïåðñíîé ñèñòåìû â êâà�çèäâóìåðíîì ñëó÷àå:F = kT 1Xn+m�1 I(n;m)Xi=1 K(i; n;m)g(i; n;m)�� �ln�g(i; n;m)s(i; n;m)e(1� Sex=S) �� lnQ(i; n;m)�++ kT 1Xn=5 f(n) �ln� f(n)sl(n)e(1� Sex=S)�� lnW (n)� ; (6)ãäå I(n;m) � îáùåå ÷èñëî ýíåðãåòè÷åñêè ðàçëè÷è�ìûõ öåïî÷åê, ñîñòîÿùèõ èç n áîëüøèõ è m ìà�ëûõ ÷àñòèö. Êîëè÷åñòâî âñåõ ýíòðîïèéíî ðàçëè÷è�ìûõ öåïî÷åê i-é òîïîëîãè÷åñêîé ñòðóêòóðû, ñîñòî�

ÿùèõ èç n áîëüøèõ è m ìàëûõ ÷àñòèö, îïðåäåëÿ�åòñÿ êîìáèíàòîðíûì ìíîæèòåëåì K(i; n;m). ×åðåçQ(i; n;m) èW (n) îáîçíà÷åíû êîí�èãóðàöèîííûå èí�òåãðàëû ñîîòâåòñòâåííî öåïî÷åê è êîëåö. Ñïîñîá âû�÷èñëåíèÿ êîí�èãóðàöèîííîãî èíòåãðàëà çàâèñèò îòîïðåäåëåíèÿ êëàñòåðà, îãðàíè÷èâàþùåãî �àçîâûéîáúåì èíòåãðèðîâàíèÿ â ïðîñòðàíñòâå ïîëîæåíèé÷àñòèö è îðèåíòàöèé ìàãíèòíûõ ìîìåíòîâ. Êàê óæåãîâîðèëîñü ðàíåå, â äàííîé ðàáîòå ìû èñïîëüçóåìòàê íàçûâàåìûé ýíòðîïèéíûé êðèòåðèé. Íåêîòîðûåäåòàëè âû÷èñëåíèé êîí�èãóðàöèîííûõ èíòåãðàëîâïðèâåäåíû íèæå. Îáùèå ïëîùàäè, çàíèìàåìûå ÷à�ñòèöàìè öåïî÷å÷íîãî àãðåãàòà è êîëüöà, îáîçíà÷å�íû ñîîòâåòñòâåííî ÷åðåç s(i; n;m) è sl(n), à Sex �èñêëþ÷åííàÿ îáëàñòü, â êîòîðîé íå ìîæåò ëåæàòüöåíòð íè îäíîé èç ÷àñòèö ñèñòåìû, êðîìå ÷àñòèö ñà�ìîãî àãðåãàòà. Î÷åâèäíî, ÷òî ïëîùàäè s(i; n;m) èsl(n) ìîæíî çàïèñàòü ÷åðåç ïëîùàäè ãëàâíûõ ñå÷å�íèé áîëüøîé sl è ìàëîé ss ÷àñòèö. Äëÿ òîãî ÷òî�áû â ýòèõ âû÷èñëåíèÿõ ó÷èòûâàòü òîïîëîãè÷åñêóþñòðóêòóðó öåïî÷åê, ââåäåì ïàðàìåòðû, îïðåäåëÿþ�ùèå îáùåå ÷èñëî ñâÿçåé â öåïî÷êå: a � êîëè÷åñòâîêîíòàêòîâ ÷àñòèö òèïà ìàëàÿ�ìàëàÿ, b � òèïà ìà�ëàÿ-áîëüøàÿ, � òèïà áîëüøàÿ�áîëüøàÿ. Òîãäà ïëî�ùàäè ñå÷åíèé öåïî÷êè s(i; n;m) è êîëüöà sl(n) ïðåä�ñòàâèìû â âèäås(i; n;m) = sassm�bsl sn�l ; sl(n) = sn�1l ;ãäå ss = �4 (�s + 2l)2; ssl = �4 (�s + �l + 4l)2;sl = �4 (�l + 2l)2:Êîí�èãóðàöèîííûå èíòåãðàëû Q(n;m) èW (n) âîòñóòñòâèå âíåøíåãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ è â ïðåäïîëî�æåíèè î âçàèìîäåéñòâèè ëèøü áëèæàéøèõ ñîñåäåéâûãëÿäÿò ñëåäóþùèì îáðàçîì:Q(n;m) = q0(�11)aq0(�12)bq0(�22);W (n) = 1nwn0 (n): (7)Çäåñü q0(�ij)� ýíåðãèÿ äóáëåòà â öåïî÷êå, à w0(n) �ýíåðãèÿ äóáëåòà â êîëüöå. �àñ÷åò äàííûõ âåëè÷èíïðîâîäèòñÿ àíàëîãè÷íî ìîíîäèñïåðñíîìó ñëó÷àþ èïîäðîáíî èçëîæåí â ðàáîòå [7℄. Òàêæå äëÿ ïðîñòî�òû äàëüíåéøåãî èçëîæåíèÿ ââåäåì âåêòîð ýíåðãèéñâÿçè E = (e11; e12; e22), ãäå eij = ln(q0(�ij)).Ôóíêöèîíàë ïëîòíîñòè ñâîáîäíîé ýíåðãèè (6) ÿâ�ëÿåòñÿ ñóììîé ñâîáîäíûõ ýíåðãèé âñåõ öåïî÷åê è êî�ëåö, êîòîðûå îïèñûâàþòñÿ ñîîòâåòñòâåííî ïåðâûì491
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�èñ. 2. Èñêëþ÷åííûå îáëàñòè: a � öåïî÷êè, ñîñòîÿùèå èç n áîëüøèõ ÷àñòèö è m ìàëûõ ÷àñòèö; á � öåïî÷êè, ñî-ñòîÿùèå òîëüêî èç m ìàëûõ ÷àñòèö; â � êîëüöà, ñîñòîÿùèå òîëüêî èç n áîëüøèõ ÷àñòèö. Çäåñü è íèæå íà ðèñóíêàõáóäóò ïðèâåäåíû ñòåðæíåîáðàçíûå öåïî÷êè è èäåàëüíûå êîëüöà äëÿ ïðîñòîòû èëëþñòðàöèé, îäíàêî àíàëèç â äàííîéðàáîòå äîïóñêàåò �ëóêòóàöèè �îðìû (ñì. ýíòðîïèéíûé êðèòåðèé)è âòîðûì ñëàãàåìûìè. Êàæäîå èõ ýòèõ ñëàãàåìûõñîñòàâëåíî èç ýíåðãèè è ýíòðîïèè ñîîòâåòñòâóþùå�ãî àãðåãàòà. Äëÿ êîððåêòíîãî ó÷åòà ýíòðîïèè î÷åíüâàæíî àêêóðàòíî ðàññ÷èòàòü èñêëþ÷åííóþ îáëàñòüSex. Òàê êàê â íàøåé ñèñòåìå ìîãóò îáðàçîâûâàòüñÿöåïî÷å÷íûå ñòðóêòóðû èç áîëüøèõ è ìàëûõ ÷àñòèöè êîëüöà, ñîñòîÿùèå òîëüêî èç áîëüøèõ ÷àñòèö, íåîá�õîäèìî âû÷èñëèòü èñêëþ÷åííóþ îáëàñòü äëÿ öåïî�÷åê è êîëåö ïî îòäåëüíîñòè. Íà ðèñ. 2 ïðåäñòàâëå�íû èñêëþ÷åííûå îáëàñòè äëÿ äâóõ òèïîâ öåïî÷åêè êîëüöà. Ìû ðàññìàòðèâàåì îòäåëüíî öåïî÷êè, êî�òîðûå ìîãóò áûòü îáðàçîâàíû áîëüøèìè ÷àñòèöàìèè ñîäåðæàòü ìàëûå â ñâîåì ñîñòàâå (ñì. ðèñ. 2a), àòàêæå öåïî÷êè, îáðàçîâàííûå òîëüêî ìàëûìè ÷àñòè�öàìè (ðèñ. 2á ), ïîòîìó ÷òî îíè äàþò ðàçíûå âêëàäûâ îáùóþ �îðìóëó èñêëþ÷åííîé îáëàñòè.�àññìîòðèì èñêëþ÷åííóþ îáëàñòü äëÿ öåïî÷êè,ñîñòîÿùåé èç ïðîèçâîëüíîãî ÷èñëà n áîëüøèõ ÷àñ�òèö (n � 1) è ïðîèçâîëüíîãî ÷èñëà m ìàëûõ ÷àñòèö(m � 0), ÷òî ñîîòâåòñòâóåò ñëó÷àþ (ðèñ. 2a). Äëÿòàêîé öåïî÷êè åå ìîæíî ïðåäñòàâèòü êàê ñóììó ïëî�ùàäè ïðÿìîóãîëüíèêà ñî ñòîðîíàìè (n� 1)�l +m�sè 2�l è ïëîùàäè êðóãà ðàäèóñà �l:S(a)ex = 2�l [(n� 1)�l +m�s℄ + ��2l == 2n�2l + (� � 2)�2l + 2m�l�s: (8)Îòìåòèì, ÷òî ïðè ðàñ÷åòå èñêëþ÷åííîé îáëàñòè äëÿäàííîãî ñëó÷àÿ âçàèìíîå ðàñïîëîæåíèå áîëüøèõ èìàëûõ ÷àñòèö íå èãðàåò ðîëè.

Äëÿ ñëó÷àÿ (ðèñ. 2á ), êîãäà öåïî÷êà ñîñòîèò èçïðîèçâîëüíîãî êîëè÷åñòâà ìàëûõ ÷àñòèö (m � 1) èíå ñîäåðæèò â ñâîåì ñîñòàâå áîëüøèõ ÷àñòèö (n = 0),èñêëþ÷åííàÿ îáëàñòü ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ñóììó ïëî�ùàäè ïðÿìîóãîëüíèêà ñî ñòîðîíàìè (m � 1)�s è�l + �s è ïëîùàäè êðóãà ðàäèóñà (�l + �s)=2:S(b)ex = (m� 1)�s(�l + �s) + � (�l + �s)24 : (9)Â ñëó÷àå êîëüöà (ðèñ. 2â), ñîñòîÿùåãî èç n áîëü�øèõ ÷àñòèö (n � 5), èñêëþ÷åííàÿ îáëàñòü ïðåäñòà�âèìà â âèäåS()ex = 2��2lsin(�=2) � 2n�2l ; � = 2�n ; n� 1: (10)Â èòîãå îáùàÿ èñêëþ÷åííàÿ îáëàñòü ÿâëÿåòñÿñóììîé âêëàäîâ òàêèõ îáëàñòåé îò âñåâîçìîæíûõ öå�ïî÷åê ñ ðàçëè÷íûì êîëè÷åñòâîì áîëüøèõ è ìàëûõ÷àñòèö è ðàñïîëîæåííûõ â ïðîèçâîëüíîì ïîðÿäêå, àòàêæå âêëàäîâ îò âñåõ êîëåö:Sex = S(a)ex + S(b)ex + S()ex == 1Xn=1 1Xm=0Xi �2n�2l + (� � 2)�2l + 2m�l�s��492



ÆÝÒÔ, òîì 143, âûï. 3, 2013 Ìèêðîñòðóêòóðà áèäèñïåðñíîé �åððîæèäêîñòè : : :�~g(n;m; i)+ 1Xm=1 �(m�1)�s(�l+�s)+� (�l+�s)24 ��� ~g(0;m) + 1Xn=5 2n�2l ~f(n); (11)ãäå ~g(n;m; i), ~g(0;m) è ~f(n) � êîëè÷åñòâî öåïî÷åêè êîëåö îäèíàêîâîé äëèíû, ò. å. ñ îäèíàêîâûì êîëè�÷åñòâîì ÷àñòèö. Ñîîòâåòñòâåííî, èõ êîíöåíòðàöèèðàâíûg(n;m; i) = ~g(n;m; i)S ; g(0;m) = ~g(0;m)S ;f(n) = ~f(n)S :�àçäåëèì è óìíîæèì êàæäîå èç ñëàãàåìûõ â (11) íàîáùóþ ïëîùàäü S, çàíèìàåìóþ âñåìè àãðåãàòàìè, èïåðåãðóïïèðóåì ñëàãàåìûå ñëåäóþùèì îáðàçîì:Sex = S " 1Xn=1 1Xm=0Xi 2nS �2l ~g(n;m; i) ++ 1Xn=5 2nS �2l ~f(n)#++ S " 1Xn=1 1Xm=0Xi ���2S �2l +2mS �l�s� ~g(n;m; i) ++ 1Xm=1� (m� 1)S �s(�l + �s) ++ �S (�l + �s)24 � ~g(0;m)# : (12)Îòìåòèì, ÷òî1Xn=1 1Xm=0Xi n~g(n;m; i) + 1Xn=5n ~f(n) = N� îáùåå êîëè÷åñòâî áîëüøèõ ÷àñòèö â ñèñòåìå, à1Xn=0 1Xm=1Xi m~g(n;m; i) =M� îáùåå êîëè÷åñòâî ìàëûõ ÷àñòèö â ñèñòåìå. Òàê�æå èçâåñòíî, ÷òî ïîâåðõíîñòíûå ïëîòíîñòè áîëüøèõ÷àñòèö è ìàëûõ ÷àñòèö â ñèñòåìå ðàâíû ñîîòâåò�ñòâåííî �l = Nsl=S è �s = Mss=S. Â ðåçóëüòàòå�îðìóëà äëÿ âû÷èñëåíèÿ èñêëþ÷åííîé îáëàñòè âû�ðàæàåòñÿ ÷åðåç äàííûå ïîâåðõíîñòíûå ïëîòíîñòè èâûãëÿäèò ñëåäóþùèì îáðàçîì:Sex = S � 8��l + 4��s� : (13)

Çäåñü � � 1 � ìíîæèòåëü, êîòîðûé ïîëó÷àåòñÿ ïó�òåì ïðèâåäåíèÿ ïîäîáíûõ ÷ëåíîâ è âûðàæåíèÿ âòî�ðîãî ñëàãàåìîãî ÷åðåç ïîâåðõíîñòíóþ ïëîòíîñòü ìà�ëûõ ÷àñòèö â ñèñòåìå. Äàííûé ìíîæèòåëü ìîæíîâû÷èñëèòü íàïðÿìóþ, íî, ïîñêîëüêó �îðìóëà äëÿåãî âû÷èñëåíèÿ äîñòàòî÷íî ãðîìîçäêàÿ è èçâåñòíî,÷òî åãî çíà÷åíèå ìíîãî ìåíüøå åäèíèöû, äëÿ óïðî�ùåíèÿ äàëüíåéøèõ âû÷èñëåíèé ìû èñïîëüçîâàëèñëåäóþùèå çíà÷åíèÿ äàííîãî ïàðàìåòðà: � = 0:01äëÿ ñèñòåì ñ äèàìåòðîì áîëüøîé ÷àñòèöû dl = 20 íìè � = 0:05 äëÿ ñèñòåì ñ äèàìåòðîì áîëüøîé ÷àñòèöûdl = 18 íì.Èòàê, ìû îïðåäåëèëè âñå íåîáõîäèìûå ïàðàìåò�ðû, �èãóðèðóþùèå â �óíêöèîíàëå ïëîòíîñòè ñâî�áîäíîé ýíåðãèè (6) è ìîæåì ïåðåõîäèòü ê åãî ìèíè�ìèçàöèè. Äàííàÿ ïðîöåäóðà ïðîâîäèëàñü ïðè åñòå�ñòâåííûõ ìàññ-áàëàíñîâûõ îãðàíè÷åíèÿõ, óïîìÿíó�òûõ âûøå:�lsl = 1Xn+m�1 I(n;m)Xi=1 K(i; n;m)g(i; n;m)n++ 1Xn=5 f(n)n; (14)�sss = 1Xn+m�1 I(n;m)Xi=1 K(i; n;m)g(i; n;m)m; (15)ãäå �s è �l � ïîâåðõíîñòíûå ïëîòíîñòè ìàëûõ èáîëüøèõ ÷àñòèö ñèñòåìû. Äàííûå óñëîâèÿ ãàðàíòè�ðóþò, ÷òî ÷èñëî ÷àñòèö â ñèñòåìå áóäåò îñòàâàòüñÿïîñòîÿííûì. Ïðèìåíÿÿ ìåòîä Ëàãðàíæà äëÿ ðåøå�íèÿ äàííîé çàäà÷è, íåîáõîäèìî ñîñòàâèòü ìíîãî÷ëåíËàãðàíæà �:� = FkT + �1��lsl �� 1Xn+m�1 I(n;m)Xi=1 K(i; n;m)g(i; n;m)n+ 1Xn=5 f(n)n1A++ �20��sss � 1Xn+m�1I(n;m)Xi=1 K(i; n;m)g(i; n;m)m1A; (16)ãäå �1 è �2 � ìíîæèòåëè Ëàãðàíæà, îïðåäåëÿåìûåèç óñëîâèé (14) è (15), è ðåøèòü ñèñòåìó óðàâíåíèé493



Å. Ñ. Ìèíèíà, À. Á. Ìóðàòîâà, Äæ. Ñåðäà, Ñ. Ñ. Êàíòîðîâè÷ ÆÝÒÔ, òîì 143, âûï. 3, 2013���g(i; n;m) = 0; 8n;m;���f(n) = 0; 8n;����1 = 0;����2 = 0: (17)
Ïðîäè��åðåíöèðîâàâ�óíêöèîíàë� ïî ïåðåìåí�íûì g(i;m; n) äëÿ âñåõ n è m, ïî ïåðåìåííûì f(n)äëÿ âñåõ n, à òàêæå ïî ïåðåìåííûì �1 è �2, ñèñòå�ìó (17) ìîæíî çàïèñàòü êàê ñèñòåìó, ñîñòîÿùóþ èçáåñêîíå÷íîãî ÷èñëà óðàâíåíèé:ln g(i; n;m)s(i; n;m)e(1� Sex=S) � (ae11 + be12 + e22)�� �1m� �2n+ 1 = 0;8m;n : n+m � 1; i = 1; : : : ; I(n;m);ln f(n)s(n)e(1� Sex=S) � lnW (n)� �2n+ 1 = 0;8 n : n � 5;�lsl = 1Xn+m�1 I(n;m)Xi=1 K(i; n;m)g(i; n;m)n++ 1Xn=5 f(n)n;�sss = 1Xn+m�1 I(n;m)Xi=1 K(i; n;m)g(i; n;m)m:

(18)
Ïåðâîå è âòîðîå ìíîæåñòâà óðàâíåíèé â (18) ïîç�âîëÿþò âûðàçèòü ðàâíîâåñíûå êîíöåíòðàöèè öåïî�÷å÷íûõ àãðåãàòîâ g(i; n;m) è êîëåö f(n) êàê �óíê�öèè ïàðàìåòðîâ Ëàãðàíæà �1 è �2:g(i; n;m) = (1� Sex=S)�� exp(�1m+ �2n+ (ae11 + be12 + e22))s(i; n;m) ;8m;n : n+m � 1; i = 1; : : : ; I(n;m);f(n) = (1� Sex=S)exp(n�2)wn0s(n) ; 8 n : n � 5;�lsl = 1Xn+m�1 I(n;m)Xi=1 K(i; n;m)g(i; n;m)n++ 1Xn=5 f(n)n;�sss = 1Xn+m�1 I(n;m)Xi=1 K(i; n;m)g(i; n;m)m:

(19)
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19�èñ. 3. Êëàññû òîïîëîãè÷åñêè ðàçëè÷èìûõ öåïî÷åêè êîëüöî, èñïîëüçóåìûå äëÿ îïèñàíèÿ ìèêðîñòðóê-òóðû áèäèñïåðñíîé �åððîæèäêîñòè â êâàçèäâóìåð-íîé ãåîìåòðèèÇàìåòèì, ÷òî ïîñëåäíèå äâà óðàâíåíèÿ â ñèñòåìå(19), ïðåäñòàâëÿþùèå ñîáîé ðàâíûå íóëþ ÷àñòíûåïðîèçâîäíûå ïî ïàðàìåòðàì Ëàãðàíæà �1 è �2, åñòüíå ÷òî èíîå, êàê óðàâíåíèÿ ìàññ-áàëàíñà (14) è (15).Ê ñîæàëåíèþ, çäåñü èç-çà ïðèñóòñòâèÿ êîëåö íå óäà�åòñÿ ïðîâåñòè ïîëíîå àíàëèòè÷åñêîå ñóììèðîâàíèåðÿäîâ, ñòîÿùèõ â ñîñòàâå ìàññ-áàëàíñîâûõ óñëîâèé,ïîýòîìó ìíîæèòåëè Ëàãðàíæà ðàññ÷èòûâàëèñü ÷èñ�ëåííî. Äëÿ ýòîãî ïðè ñóììèðîâàíèè ïî âñåì öåïî÷�êàì óäîáíî ïðåäâàðèòåëüíî àíàëèòè÷åñêè ïðîñóì�ìèðîâàòü âêëàäû îò öåïî÷åê ðàçíîé äëèíû, íî îä�íîé òîïîëîãè÷åñêîé ñòðóêòóðû i. Äëÿ íà÷àëà ïðåä�ñòàâèì âñå ñòðóêòóðû öåïî÷åê, êîòîðûå ìû èñïîëü�çóåì äëÿ îïèñàíèÿ ìèêðîñòðóêòóðû áèäèñïåðñíîé�åððîæèäêîñòè.Â ìîäåëè áûëè ó÷òåíû äåâÿòíàäöàòü êëàññîâðàçëè÷íûõ öåïî÷å÷íûõ ñòðóêòóð, êîòîðûå ïðåäñòàâ�ëåíû íà ðèñ. 3:öåïî÷êè, ñîñòîÿùèå òîëüêî èç áîëüøèõ ÷àñòèö;494



ÆÝÒÔ, òîì 143, âûï. 3, 2013 Ìèêðîñòðóêòóðà áèäèñïåðñíîé �åððîæèäêîñòè : : :öåïî÷êè, ñîñòîÿùèå èç áîëüøèõ ÷àñòèö è îäíîéìàëîé ÷àñòèöû;öåïî÷êè, ñîñòîÿùèå èç áîëüøèõ ÷àñòèö è äâóõìàëûõ ÷àñòèö;öåïî÷êè, ñîñòîÿùèå èç áîëüøèõ ÷àñòèö è òðåõìàëûõ ÷àñòèö;öåïî÷êè, ñîñòîÿùèå èç áîëüøèõ ÷àñòèö è ÷åòû�ðåõ ìàëûõ ÷àñòèö;öåïî÷êè, ñîñòîÿùèå òîëüêî èç ìàëûõ ÷àñòèö.Òàêæå íà îñíîâå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ íàáëþäåíèéïðåäïîëàãàëîñü, ÷òî òîëüêî áîëüøèå ÷àñòèöû ñïî�ñîáíû îáúåäèíÿòüñÿ â êîëüöà. Äëÿ êàæäîé öåïî�÷å÷íîé ñòðóêòóðû áûëè ðàññ÷èòàíû âêëàäû â ðÿäû(14), (15) è èõ ðàâíîâåñíûå êîíöåíòðàöèè ÷åðåç âå�ðîÿòíîñòè îáðàçîâàíèÿ ïàð ÷àñòèö ìàëàÿ�áîëüøàÿ(p1) è áîëüøàÿ�áîëüøàÿ (p2). Äåòàëè è ïîäðîáíîñòèäàííûõ âû÷èñëåíèé ïðèâåäåíû â Ïðèëîæåíèè ê äàí�íîé ñòàòüå.Âåëè÷èíû p1 è p2 îïðåäåëÿþòñÿ ÷åðåç ìíîæè�òåëè Ëàãðàíæà �1 è �2 (ñì. íèæå âûðàæåíèå (20)â Ïðèëîæåíèè) è ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé íåíîðìèðî�âàííûå òåðìîäèíàìè÷åñêèå âåðîÿòíîñòè îáðàçîâà�íèÿ ïàð ÷àñòèö ñîîòâåòñòâåííî áîëüøàÿ�ìàëàÿ èáîëüøàÿ�áîëüøàÿ. Ñëåäîâàòåëüíî, äëÿ íàõîæäåíèÿðàâíîâåñíûõ êîíöåíòðàöèé äîñòàòî÷íî îïðåäåëèòüäàííûå âåðîÿòíîñòè. Äëÿ ýòîãî íåîáõîäèìî ïîñìîò�ðåòü íà ïîñëåäíèå äâà óðàâíåíèÿ ñèñòåìû (19) (óñëî�âèÿ ìàññ-áàëàíñà). Ïîäñòàâèâ â íèõ âñå ðàññ÷èòàí�íûå âûøå âêëàäû â ðÿäû, ïîëó÷àåì ñèñòåìó, ñîñòî�ÿùóþ èç äâóõ óðàâíåíèé ñ äâóìÿ íåèçâåñòíûìè, p1è p2. �åøåíèå ýòîé ñèñòåìû ïðîâîäèëîñü ÷èñëåííî.Òàêèì îáðàçîì, ìû îïðåäåëèëè äàííûå âåðîÿòíî�ñòè îáðàçîâàíèÿ ïàð ÷àñòèö ìàëàÿ�áîëüøàÿ (p1) èáîëüøàÿ�áîëüøàÿ (p2), à çíà÷èò, ðàññ÷èòàëè ðàâíî�âåñíûå êîíöåíòðàöèè êàæäîé èç ðàññìàòðèâàåìûõöåïî÷å÷íûõ ñòðóêòóð è êîëüöà. Â ñëåäóþùåì ðàç�äåëå ïðåäñòàâèì ðåçóëüòàòû äàííûõ âû÷èñëåíèé èèõ ñðàâíåíèå ñ ðåçóëüòàòàìè êîìïüþòåðíûõ ýêñïå�ðèìåíòîâ.4. �ÅÇÓËÜÒÀÒÛ È ÎÁÑÓÆÄÅÍÈßÂ íàøèõ èññëåäîâàíèÿõ ìû ðàññìàòðèâàëèøåñòü òèïîâ ÷àñòèö ðàçíûõ ðàçìåðîâ ñ òîíêèìíåìàãíèòíûì ñëîåì òîëùèíû l = 2 íì. Äèàìåòðû÷àñòèö, äèàìåòðû èõ ìàãíèòíûõ ÿäåð, à òàêæåïàðàìåòðû ìàãíèòíîãî äèïîëü-äèïîëüíîãî âçàèìî�äåéñòâèÿ � äëÿ êàæäîãî èç ðàññìàòðèâàåìûõ òèïîâïðèâåäåíû â òàáë. 1. Ñîãëàñíî äàííîé òàáëèöå, ìûñ÷èòàëè ÷àñòèöû òèïà A è B áîëüøèìè, à ÷àñòèöûòèïà C, D, E è F � ìàëûìè. Äàëåå ïóòåì êîìáè�

íàöèè îäíîãî èç òèïîâ áîëüøèõ ÷àñòèö ñ îäíèìèç òèïîâ ìàëûõ ÷àñòèö ñîñòàâëÿëè áèäèñïåðñíûåñèñòåìû. Òàêèì îáðàçîì, ìû ïîëó÷èëè âîñåìüòàêèõ ñèñòåì, êîòîðûå è áûëè èññëåäîâàíû.Òåìïåðàòóðà ñèñòåì âñåãäà îñòàâàëàñü ïîñòîÿí�íîé è ñîñòàâëÿëà T = 293 K. Ïîâåðõíîñòíàÿ ïëîò�íîñòü áîëüøèõ ÷àñòèö A è B äëÿ êàæäîé èç ñèñòåìáûëà îäèíàêîâîé è ðàâíÿëàñü �l = 0:05, â òî âðåìÿêàê ïîâåðõíîñòíàÿ ïëîòíîñòü ìàëûõ ÷àñòèö C�F ìå�íÿëàñü è ïðèíèìàëà ñëåäóþùèå çíà÷åíèÿ: �s = 0:01,0.02, 0.03, 0.04, 0.05, 0.07, 0.1.Â äàííîé ðàáîòå ïðè àíàëèçå ìèêðîñòðóêòó�ðû áèäèñïåðñíîé �åððîæèäêîñòè â êâàçèäâóìåðíîéãåîìåòðèè ìû èçó÷àëè òàêèå õàðàêòåðèñòèêè, êàêñðåäíÿÿ äëèíà lav (ðàçìåð) àãðåãàòà, ò. å. ñðåäíåå÷èñëî ÷àñòèö, çàêëþ÷åííûõ â àãðåãàò, ïîâåðõíîñò�íûå ïëîòíîñòè äàííûõ àãðåãàòîâ è èõ íàèáîëåå âå�ðîÿòíóþ òîïîëîãèþ. �ðà�èêè çàâèñèìîñòåé ñðåäíåéäëèíû öåïî÷êè îò ïîâåðõíîñòíîé ïëîòíîñòè ìàëûõ÷àñòèö äëÿ ñèñòåì AD, AE, AF, BD, BE, BF èçîá�ðàæåíû íà ðèñ. 4. Íà äàííûõ ãðà�èêàõ ñðåäíèåäëèíû íîðìèðîâàíû íà ìàêñèìàëüíîå çíà÷åíèå äëÿêàæäîé èç ñèñòåì, ÷òîáû ÿð÷å ïðîäåìîíñòðèðîâàòüâëèÿíèå ñîîòíîøåíèÿ äèàìåòðîâ ÷àñòèö íà ïîâåäå�íèå ñðåäíåé äëèíû öåïî÷êè: íàèáîëüøåå èçìåíåíèåñðåäíåé äëèíû ñ óâåëè÷åíèåì êîíöåíòðàöèè ìàëûõ÷àñòèö íàáëþäàåòñÿ äëÿ ñèñòåì AF è BD. Õîðîøååñîãëàñèå äàííûõ òåîðåòè÷åñêèõ ðàñ÷åòîâ è êîìïüþ�òåðíûõ ýêñïåðèìåíòîâ ïîçâîëÿåò ñäåëàòü âûâîä, ÷òîïðåäëîæåííàÿ íàìè òåîðåòè÷åñêàÿ ìîäåëü ÿâëÿåò�ñÿ àäåêâàòíîé è ïðèìåíèìîé äëÿ îïèñàíèÿ ìèêðî�ñòðóêòóðû áèäèñïåðñíîé �åððîæèäêîñòè â òîíêîìñëîå. Îòìåòèì, ÷òî äëÿ îñòàâøèõñÿ ñèñòåì ðåçóëüòà�òû âû÷èñëåíèé ñðåäíåé äëèíû öåïî÷êè äåìîíñòðè�ðóþò àíàëîãè÷íîå ñîãëàñèå.Àíàëèç äàííûõ ãðà�èêîâ ïîêàçàë, ÷òî â áèäèñ�ïåðñíîé ñèñòåìå îáðàçóþòñÿ â îñíîâíîì êîðîòêèå öå�ïî÷êè, ñîñòîÿùèå èç äâóõ-òðåõ ÷àñòèö, ïðè÷åì ñ ðîñ�òîì ïîâåðõíîñòíîé ïëîòíîñòè ìàëûõ ÷àñòèö â êâà�çèäâóìåðíîé ñèñòåìå äëèíà öåïî÷åê ïðàêòè÷åñêè íåèçìåíÿåòñÿ. Ýòî êà÷åñòâåííî îòëè÷àåòñÿ îò òðåõìåð�íîé áèäèñïåðñíîé ìàãíèòíîé æèäêîñòè, ãäå ñ óâåëè�÷åíèåì êîíöåíòðàöèè ìàëûõ ÷àñòèö ñðåäíÿÿ äëèíàöåïî÷êè çíà÷èòåëüíî óìåíüøàåòñÿ [13℄. Äàííûé ý���åêò ñîîòâåòñòâóåò ý��åêòó ¾îòðàâëåíèÿ¿ [12℄, êî�ãäà âî âðåìÿ ïðîöåññà àãðåãèðîâàíèÿ ðîñò öåïî÷åêîñòàíàâëèâàåòñÿ ïðè íàëèïàíèè íà êðàé öåïî÷êè ìà�ëîé ÷àñòèöû, ïðè÷åì ñ óâåëè÷åíèåì ïîâåðõíîñòíîéïëîòíîñòè ìàëûõ ÷àñòèö äëèíà öåïî÷åê ñòàíîâèòñÿìåíüøå. Êðîìå òîãî, â îáúåìíîì îáðàçöå öåïî÷êè ñìàëîé ÷àñòèöåé ìåæäó äâóìÿ áîëüøèìè ÷àñòèöàìèÿâëÿþòñÿ êðàéíå ìàëîâåðîÿòíîé êîí�èãóðàöèåé. Â495



Å. Ñ. Ìèíèíà, À. Á. Ìóðàòîâà, Äæ. Ñåðäà, Ñ. Ñ. Êàíòîðîâè÷ ÆÝÒÔ, òîì 143, âûï. 3, 2013Òàáëèöà 1. Îñíîâíûå õàðàêòåðèñòèêè ÷àñòèö, èñïîëüçóåìûõ ïðè ìîäåëèðîâàíèè áèäèñïåðñíîé �åððîæèäêîñòèâ êâàçèäâóìåðíîé ãåîìåòðèèÒèï�ðàêöèè Îáîçíà÷åíèå÷àñòèöû Äèàìåòð÷àñòèöû,� + 2l, íì Äèàìåòðìàãíèòíîãîÿäðà, �, íì Ïàðàìåòð ìàãíèòíîãîäèïîëü-äèïîëüíîãîâçàèìîäåéñòâèÿ, �Áîëüøèå A 20 16 3.276÷àñòèöû B 18 14 2.017C 17 13 1.535Ìàëûå D 15 11 0.819÷àñòèöû E 13 9 0.378F 11 7 0.138

0:01 0:04 0:07 0:10 0:01 0:04 0:07 0:10 0:01 0:04 0:07 0:10�s �s �s
0:01 0:04 0:07 0:10 0:01 0:04 0:07 0:10 0:01 0:04 0:07 0:10�s �s �sà á â

ã ä å
T: 2:36::2:40S: 2:45::2:51 S: 2:40::2:51T: 2:32::2:39 S: 2:26::2:51T: 2:29::2:39

lav
0:9300:9651:000

0:9300:9651:000
0:9300:9651:000lav lav

0:940:971:00
0:940:971:00lav lav lav

S: 2:13::2:25T: 2:18::2:30 S: 2:13::2:22T: 2:17::2:26 S: 2:12::2:20T: 2:18::2:250:9500:9751:000
�èñ. 4. Ñðåäíÿÿ äëèíà öåïî÷åê äëÿ ñèñòåì ñ áîëüøèìè ÷àñòèöàìè òèïà A è B â çàâèñèìîñòè îò ïîâåðõíîñòíîé ïëîò-íîñòè ìàëûõ ÷àñòèö, íîðìèðîâàííàÿ íà íàèáîëüøåå åå çíà÷åíèå: a � ñèñòåìà AD (�l = 16, �s = 11); á � ñèñòåìàAE (�l = 16, �s = 9); â � ñèñòåìà AF (�l = 16, �s = 7); ã � ñèñòåìà BD (�l = 14, �s = 11); ä � ñèñòåìà BE (�l = 14,�s = 9); å � ñèñòåìà BF (�l = 14, �s = 7). Ñïëîøíûìè ëèíèÿìè îáîçíà÷åíû òåîðåòè÷åñêèå ðàñ÷åòû, òî÷êàìè �äàííûå êîìïüþòåðíîãî ýêñïåðèìåíòà. Äàííûå íà ïîëÿõ ãðà�èêîâ ïîêàçûâàþò îáëàñòü èçìåíåíèÿ íåíîðìèðîâàííîéñðåäíåé äëèíû öåïî÷êè: T ñîîòâåòñòâóåò òåîðèè, S � äàííûì êîìïüþòåðíîãî ýêñïåðèìåíòàòîíêîì ñëîå, îäíàêî, âåëè÷èíà ñðåäíåé äëèíû öåïî÷�êè ïðàêòè÷åñêè íå èçìåíÿåòñÿ, à çíà÷èò, âñå ÷àñòè�öû, êàê áîëüøèå, òàê è ìàëûå, â òîé èëè èíîé ñòå�ïåíè ó÷àñòâóþò â ïðîöåññå �îðìèðîâàíèÿ öåïî÷å÷�íûõ àãðåãàòîâ. Âîçðàñòàíèå ïîâåðõíîñòíîé ïëîòíî�ñòè ìàëûõ ÷àñòèö â ñèñòåìå ïðàêòè÷åñêè íå îêàçû�âàåò íèêàêîãî âëèÿíèÿ íà èçìåíåíèå åå ìèêðîñòðóê�

òóðû. Çàìåòèì, ÷òî, íåñìîòðÿ íà çíà÷èòåëüíîå ïðå�îáëàäàíèå êîðîòêèõ öåïî÷åê, íåîáõîäèìî ïîìíèòü îòîì, ÷òî â ñèñòåìå òàêæå îáðàçóþòñÿ è áîëåå äëèí�íûå öåïî÷êè ðàçíîé òîïîëîãè÷åñêîé ñòðóêòóðû (ñì.ðèñ. 3), è èõ íåëüçÿ íå ó÷èòûâàòü, ÷òî áóäåò ïðîäå�ìîíñòðèðîâàíî äàëåå.Â ðàáîòå [13℄ áûëî ïîêàçàíî, ÷òî äëÿ òðåõìåð�496



ÆÝÒÔ, òîì 143, âûï. 3, 2013 Ìèêðîñòðóêòóðà áèäèñïåðñíîé �åððîæèäêîñòè : : :

0.01 0.04 0.07 0.10

φs

2.35

2.45

2.55

lav

�èñ. 5. Ñðåäíÿÿ äëèíà öåïî÷åê â çàâèñèìîñòè îòïîâåðõíîñòíîé ïëîòíîñòè ìàëûõ ÷àñòèö äëÿ ñè-ñòåìû AE (�l = 16, �s = 9) â òîíêîì ñëîå.Çäåñü áûëè ðàññìîòðåíû ïåðâûå òðè êëàññà öå-ïî÷åê (ñì. ðèñ. 3), êîòîðûìè îïèñûâàåòñÿ ìèêðî-ñòðóêòóðà òðåõìåðíîãî îáðàçöà, à òàêæå îäèíî÷íûåìàëûå ÷àñòèöû è êîëüöî. Ñïëîøíîé ëèíèåé îáî-çíà÷åíû òåîðåòè÷åñêèå ðàñ÷åòû, òî÷êàìè � äàííûåêîìïüþòåðíîãî ýêñïåðèìåíòà. Êà÷åñòâåííîå íåñî-ãëàñèå äàííûõ òåîðèè è êîìïüþòåðíîãî ýêñïåðè-ìåíòà óêàçûâàåò íà íåîáõîäèìîñòü ó÷åòà áîëüøå-ãî êîëè÷åñòâà êëàññîâ äëÿ îïèñàíèÿ ìèêðîñòðóêòó-ðû òîíêîãî ñëîÿ ïî ñðàâíåíèþ ñ ìèêðîñòðóêòóðîé âòðåõìåðíîì îáðàçöåíîãî îáðàçöà áèäèñïåðñíîé �åððîæèäêîñòè ìèêðî�ñòðóêòóðà îïðåäåëÿåòñÿ öåïî÷å÷íûìè àãðåãàòàìèòðåõ îñíîâíûõ êëàññîâ, òîïîëîãè÷åñêàÿ ñòðóêòóðàêîòîðûõ ñîâïàäàåò ñ ïåðâûìè òðåìÿ êëàññàìè, ïðåä�ñòàâëåííûìè íà ðèñ. 3, à òàêæå ñ îäèíî÷íûìè ìàëû�ìè ÷àñòèöàìè. Ñîîòâåòñòâåííî âîçíèêàåò âîïðîñ: íà�ñêîëüêî îïðàâäàíî ðàññìîòðåíèå ãîðàçäî áoëüøåãî÷èñëà òîïîëîãè÷åñêèõ öåïî÷å÷íûõ ñòðóêòóð? Â õî�äå íàøåãî èññëåäîâàíèÿ âûÿñíèëîñü, ÷òî ïðè ó÷åòåëèøü ïåðâûõ òðåõ êëàññîâ òåîðåòè÷åñêè ïðåäñêàçàí�íàÿ ìèêðîñòðóêòóðà òîíêîãî ñëîÿ ìàãíèòíîé æèä�êîñòè êà÷åñòâåííî ðàñõîäèòñÿ ñ äàííûìè êîìïüþ�òåðíîãî ýêñïåðèìåíòà. Ïîäòâåðæäåíèå ýòîãî �àêòàî÷åíü õîðîøî äåìîíñòðèðóåò ðèñ. 5, íà êîòîðîì ïðè�âåäåíà ñðåäíÿÿ äëèíà öåïî÷åê â çàâèñèìîñòè îò ïî�âåðõíîñòíîé ïëîòíîñòè ìàëûõ ÷àñòèö íà ïðèìåðå ñè�ñòåìû AE â ïðåäïîëîæåíèè, ÷òî äëÿ îïèñàíèÿ ìè�êðîñòðóêòóðû áûëî äîñòàòî÷íî ðàññìîòðåòü ëèøüòðè ïåðâûõ êëàññà öåïî÷åê (ñì. ðèñ. 3), îäèíî÷íûåìàëûå ÷àñòèöû è êîëüöî. Î÷åâèäíî, ÷òî äàííûå òå�îðèè è êîìïüþòåðíûõ ýêñïåðèìåíòîâ íå ñîâïàäàþò

äàæå êà÷åñòâåííî. Îäíàêî, êàê óæå áûëî ïîêàçàíîâûøå, åñëè ó÷èòûâàòü íå òðè êëàññà öåïî÷åê, à äå�âÿòíàäöàòü, äàííûå òåîðèè è ýêñïåðèìåíòîâ íàõî�äÿòñÿ â õîðîøåì íå òîëüêî êà÷åñòâåííîì, íî è êîëè�÷åñòâåííîì ñîãëàñèè. Ýòî îçíà÷àåò, ÷òî íàëè÷èå ïðî�ñòðàíñòâåííûõ îãðàíè÷åíèé ïðèâîäèò ê êà÷åñòâåí�íîìó èçìåíåíèþ ìèêðîñòðóêòóðû: ìàëûå ÷àñòèöûâ êâàçèäâóìåðíîé ñèñòåìå, íàëèïàÿ íà áîëüøèå, íåñïîñîáíû ïîëíîñòüþ ïðåäîòâðàòèòü ðîñò öåïî÷êè âýòîì íàïðàâëåíèè. Äðóãèìè ñëîâàìè, ý��åêò îòðàâ�ëåíèÿ, îêàçûâàþùèé ðåøàþùåå âëèÿíèå íà ìèêðî�ñòðóêòóðó òðåõìåðíûõ îáðàçöîâ, îñëàáåâàåò ïðè íà�ëè÷èè ïðîñòðàíñòâåííûõ îãðàíè÷åíèé. Â ðåçóëüòàòåìèêðîñòðóêòóðà êâàçèäâóìåðíûõ ïëåíîê ìàãíèòíîéæèäêîñòè îêàçûâàåòñÿ áîëåå ðàçíîîáðàçíîé, ÷åì âîáúåìå.Äëÿ òîãî ÷òîáû ïîíÿòü, íàñêîëüêî àêòèâíî ìà�ëûå ÷àñòèöû ó÷àñòâóþò â ïðîöåññå àãðåãàöèè, ìûðàññìîòðåëè âåðîÿòíîñòü îáðàçîâàíèÿ öåïî÷åê, ñî�äåðæàùèõ îïðåäåëåííîå êîëè÷åñòâî ìàëûõ ÷àñòèö(îäíó, äâå èëè òðè) ëèáî íå ñîäåðæàùèõ èõ âîîá�ùå, â çàâèñèìîñòè îò êîëè÷åñòâà áîëüøèõ ÷àñòèöâ öåïî÷êå. Çäåñü áóäóò ðàññìàòðèâàòüñÿ âñå âèäûöåïî÷å÷íûõ ñòðóêòóð óêàçàííûõ ñîñòàâîâ áåç ó÷åòàòèïà òîïîëîãè÷åñêîãî êëàññà öåïî÷êè. Òàê, íàïðè�ìåð, äëÿ ðàñ÷åòà âåðîÿòíîñòè îáðàçîâàíèÿ öåïî÷êè,ñîäåðæàùåé îäíó ìàëóþ ÷àñòèöó, áóäóò ðàññìàòðè�âàòüñÿ öåïî÷êè, ïðèíàäëåæàùèå âòîðîìó è ÷åòâåð�òîìó òîïîëîãè÷åñêèì êëàññàì (ñì. ðèñ. 3), à äëÿðàñ÷åòà äàííîé âåðîÿòíîñòè äëÿ öåïî÷åê ñ äâóìÿ÷àñòèöàìè ó÷èòûâàþòñÿ ÷åòûðå êëàññà: òðåòèé, ïÿ�òûé, øåñòîé è âîñüìîé. �ðà�èêè äàííûõ çàâèñèìî�ñòåé äëÿ ñèñòåìû BD ñ ïîâåðõíîñòíîé ïëîòíîñòüþìàëûõ ÷àñòèö 0.01 è 0.1 ïðèâåäåíû íà ðèñ. 6. Äëÿîñòàëüíûõ ñèñòåì íàáëþäàåòñÿ ïîõîæåå ïîâåäåíèå,ïîýòîìó â äàííîé ñòàòüå ïðèâåäåíû ãðà�èêè òîëü�êî äëÿ îäíîé ñèñòåìû ñ ñàìîé íèçêîé è ñàìîé âû�ñîêîé ïîâåðõíîñòíûìè ïëîòíîñòÿìè ìàëûõ ÷àñòèö.Äëÿ âñåõ ðàññìîòðåííûõ ñèñòåì íàáëþäàåòñÿ îòëè÷�íîå ñîãëàñèå äàííûõ òåîðèè è êîìïüþòåðíîãî ìîäå�ëèðîâàíèÿ.Î÷åâèäíî, ÷òî âåðîÿòíîñòè îáðàçîâàíèÿ öåïî÷åêñ îäíîé, äâóìÿ, òðåìÿ ìàëûìè ÷àñòèöàìè â èõ ñî�ñòàâå èëè íå ñîäåðæàùèõ ìàëûå ÷àñòèöû óáûâàþò ñðîñòîì ÷èñëà áîëüøèõ ÷àñòèö â öåïî÷êå. Ïðàêòè÷å�ñêè âî âñåõ ñëó÷àÿõ óáûâàíèå õàðàêòåðèçóåòñÿ ýêñ�ïîíåíöèàëüíûì çàêîíîì g(i; n;m)=Nh, ãäåNh � êî�ëè÷åñòâî âñåõ öåïî÷åê, ñ�îðìèðîâàííûõ â ðàññìàò�ðèâàåìîé ñèñòåìå. Ñðàâíåíèå ãðà�èêîâ âåðîÿòíîñòèîáðàçîâàíèÿ öåïî÷åê áåç ìàëûõ ÷àñòèö (ðèñ. 6à) äëÿïîâåðõíîñòíîé ïëîòíîñòè ìàëûõ ÷àñòèö â ñèñòåìå,ðàâíîé 0.01, ñ äðóãèìè ãðà�èêàìè (ðèñ. 6á�ã) äëÿ7 ÆÝÒÔ, âûï. 3 497
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�èñ. 6. Âåðîÿòíîñòè îáðàçîâàíèÿ öåïî÷åê ñ îïðåäå-ëåííûì êîëè÷åñòâîì m ìàëûõ ÷àñòèö äëÿ ñèñòåìûBD (�l = 14, �s = 11) â çàâèñèìîñòè îò êîëè÷åñòâàn áîëüøèõ ÷àñòèö â åå ñîñòàâå. Ïîâåðõíîñòíàÿ ïëîò-íîñòü ìàëûõ ÷àñòèö â ñèñòåìå ðàâíÿëàñü 0:01 (à�ã)è 0:1 (ä�ç). Ñïëîøíûìè ëèíèÿìè îáîçíà÷åíû òåîðå-òè÷åñêèå ðàñ÷åòû, òî÷êàìè � äàííûå êîìïüþòåðíîãîýêñïåðèìåíòàäàííîé ïîâåðõíîñòíîé ïëîòíîñòè äàåò ïðàâî ãîâî�ðèòü, ÷òî ñàìîé âåðîÿòíîé öåïî÷å÷íîé ñòðóêòóðîéÿâëÿåòñÿ öåïî÷êà, ñîñòîÿùàÿ òîëüêî èç äâóõ áîëü�øèõ ÷àñòèö. Îäíàêî âàæíî îòìåòèòü, ÷òî ñ óâåëè�÷åíèåì ïîâåðõíîñòíîé ïëîòíîñòè ìàëûõ ÷àñòèö â

ñèñòåìå â 10 ðàç äîìèíèðóþùåé ñòðóêòóðîé òàêæåîñòàåòñÿ äâóõ÷àñòè÷íàÿ öåïî÷êà, à âîò ñîñòàâ äó�áëåòîâ èçìåíÿåòñÿ: ãîðàçäî áîëåå âåðîÿòíî îáðàçî�âàíèå äóáëåòîâ, ñîñòîÿùèõ èç îäíîé áîëüøîé è îä�íîé ìàëîé ÷àñòèöû (ðèñ. 6å), ÷åì äóáëåòîâ, ñîñòîÿ�ùèõ òîëüêî èç áîëüøèõ ÷àñòèö (ðèñ. 6a), íåñìîòðÿíà òî ÷òî ýíåðãåòè÷åñêàÿ ñâÿçü òèïà ïàðà ÷àñòèöáîëüøàÿ�áîëüøàÿ áîëåå óñòîé÷èâà ïî ñðàâíåíèþ ñîñâÿçüþ áîëüøàÿ�ìàëàÿ. Òàêæå ìîæíî óòâåðæäàòü,÷òî ñ ðîñòîì ïîâåðõíîñòíîé êîíöåíòðàöèè íà÷èíàåòîáðàçîâûâàòüñÿ çíà÷èòåëüíî áîëüøå öåïî÷åê, ñîäåð�æàùèõ äâå è òðè ìàëûå ÷àñòèöû (ñðàâíåíèå ãðà�è�êîâ íà ðèñ. 6â è ðèñ. 6æ è ãðà�èêîâ íà ðèñ. 6ã èðèñ. 6ç), ÷òî ãîâîðèò îá àêòèâíîì ó÷àñòèè ìàëûõ÷àñòèö â ïðîöåññå àãðåãàöèè. Òàêèì îáðàçîì, ñ âîç�ðàñòàíèåì ïîâåðõíîñòíîé ïëîòíîñòè ìàëûõ ÷àñòèö âñèñòåìå ÷àùå áóäóò îáðàçîâûâàòüñÿ öåïî÷êè, â êîòî�ðûõ ìàëûå ÷àñòèöû íàõîäÿòñÿ â íåïîñðåäñòâåííîìêîíòàêòå, à çíà÷èò, ïîäòâåðæäàåòñÿ îáðàçîâàíèå öå�ïî÷åê ðàçíîé òîïîëîãè÷åñêîé ñòðóêòóðû äëÿ íàøåéñèñòåìû â îòëè÷èå îò áèäèñïåðñíîé �åððîæèäêîñòèâ îáúåìå.Äëÿ òîãî ÷òîáû âûÿñíèòü ïðè÷èíó, ïî êîòîðîéìèêðîñòðóêòóðà â êâàçèäâóìåðíîì ñëó÷àå ÿâëÿåò�ñÿ áîëåå ñëîæíîé ïî ñðàâíåíèþ ñ ìèêðîñòðóêòó�ðîé â òðåõìåðíîé ñèñòåìå, äëÿ îáåèõ ñèòóàöèé ìûèññëåäîâàëè âåðîÿòíîñòü îáðàçîâàíèÿ ïàð ÷àñòèöáîëüøàÿ�áîëüøàÿ è áîëüøàÿ�ìàëàÿ. Ó÷èòûâàÿ òîò�àêò, ÷òî äëÿ òðåõìåðíîãî ñëó÷àÿ ìèêðîñòðóêòó�ðà îïèñûâàåòñÿ òðåìÿ ïåðâûìè êëàññàìè [13℄ è îäè�íî÷íûìè ìàëûìè ÷àñòèöàìè, äëÿ êîððåêòíîãî ñðàâ�íåíèÿ ìû ïðåäïîëîæèëè, ÷òî è â êâàçèäâóìåðíîéñèñòåìå ñóùåñòâóþò òîëüêî ýòè ñòðóêòóðû. �îâîðÿìàòåìàòè÷åñêèì ÿçûêîì, íóæíî îöåíèòü ñêîðîñòüñõîäèìîñòè ðÿäîâ â ñèñòåìå óðàâíåíèé (19). Íåîá�õîäèìîñòü ó÷åòà áoëüøåãî ÷èñëà ñëàãàåìûõ â êâà�çèäâóìåðíîì ñëó÷àå ñâèäåòåëüñòâóåò î òîì, ÷òî çíà�÷èìûõ âêëàäîâ (ñðàâíèìûõ ïî âåëè÷èíå) â íàøåìñëó÷àå áîëüøå, ÷åì â òðåõìåðíîì, ãäå ïåðâûå ÷å�òûðå ñëàãàåìûõ îáåñïå÷èâàþò õîðîøóþ ñõîäèìîñòü.Äëÿ àíàëèçà íåîáõîäèìî òàêæå ðàññ÷èòàòü îáúåì�íûå êîíöåíòðàöèè ÷àñòèö îáåèõ �ðàêöèé äëÿ òî�ãî, ÷òîáû îíè ñîîòâåòñòâîâàëè ïîâåðõíîñòíûì ïëîò�íîñòÿì êâàçèäâóìåðíîé ñèñòåìû. Çíà÷åíèÿ äàííûõêîíöåíòðàöèé ïðèâåäåíû â òàáë. 2 äëÿ ìàëûõ è áîëü�øèõ ÷àñòèö. Çíà÷åíèÿ íåíîðìèðîâàííûõ âåðîÿòíî�ñòåé îáðàçîâàíèÿ ïàð ÷àñòèö áîëüøàÿ�ìàëàÿ (p1)è áîëüøàÿ�áîëüøàÿ (p2) ðàññ÷èòûâàþòñÿ âî âðåìÿïðîöåññà ìèíèìèçàöèè �óíêöèîíàëà ïëîòíîñòè ñâî�áîäíîé ýíåðãèè (6):p1 = exp(�1 + e12); p2 = exp(�2 + e22); (20)498



ÆÝÒÔ, òîì 143, âûï. 3, 2013 Ìèêðîñòðóêòóðà áèäèñïåðñíîé �åððîæèäêîñòè : : :Òàáëèöà 2. Ïîâåðõíîñòíûå ïëîòíîñòè ìàëûõ ÷àñòèö äëÿ êâàçèäâóìåðíîé ãåîìåòðèè è ñîîòâåòñòâóþùèå èìêîíöåíòðàöèè â òðåõìåðíîì ñëó÷àå�2Ds 0.01 0.02 0.03 0.04 0.05 0.06 0.07 0.1 �2Dl 0.05�3Ds 0.007 0.013 0.020 0.027 0.033 0.040 0.047 0.067 �3Dl 0.033ãäå �1 è �2 � ìíîæèòåëè Ëàãðàíæà, à e12 è e22 �ýíåðãèè ïàð ÷àñòèö ñîîòâåòñòâåííî áîëüøàÿ�ìàëàÿè áîëüøàÿ�áîëüøàÿ. Íåîáõîäèìî îòìåòèòü, ÷òî ýòèýíåðãèè â êâàçèäâóìåðíîé ãåîìåòðèè ìåíüøå, ÷åìâ òðåõìåðíîé [7℄. Äëÿ äàííûõ âåðîÿòíîñòåé ââåäåìñëåäóþùèå íîðìèðîâêè:P1 = p1p1 + p2 ; P2 = p2p1 + p2 : (21)Íà ðèñ. 7 ïðîäåìîíñòðèðîâàíû çàâèñèìîñòè ýòèõâåðîÿòíîñòåé äëÿ ñèñòåì ñ áîëüøîé ÷àñòèöåé òèïà Aè äëÿ âñåõ òèïîâ ìàëûõ ÷àñòèö â çàâèñèìîñòè îò ïî�âåðõíîñòíîé ïëîòíîñòè ìàëûõ ÷àñòèö â ñèñòåìå äëÿêâàçèäâóìåðíîãî ñëîÿ è îáúåìíîãî îáðàçöà. Äëÿ ñè�ñòåì ñ áîëüøîé ÷àñòèöåé òèïà B ïîâåäåíèå âåðîÿò�íîñòåé àíàëîãè÷íîå, ïîýòîìó ãðà�èêè äëÿ ýòèõ ñè�ñòåì çäåñü íå ïðèâîäÿòñÿ. Äëÿ êàæäîãî òèïà ìàëûõ÷àñòèö ïðåäñòàâëåííûå ãðà�èêè èìåþò îäèíàêîâîåêà÷åñòâåííîå ïîâåäåíèå äëÿ îáåèõ ãåîìåòðèé îáðàç�öà: ñ óâåëè÷åíèåì ïîâåðõíîñòíîé ïëîòíîñòè ìàëûõ÷àñòèö âåðîÿòíîñòü îáðàçîâàíèÿ ïàð ÷àñòèö áîëü�øàÿ�ìàëàÿ âîçðàñòàåò, â òî âðåìÿ êàê âåðîÿòíîñòüîáðàçîâàíèÿ ïàð ÷àñòèö áîëüøàÿ�áîëüøàÿ óáûâàåò.Îäíàêî â êâàçèäâóìåðíîì ñëó÷àå âåðîÿòíîñòü îáðà�çîâàíèÿ ïàðû ÷àñòèö áîëüøàÿ�ìàëàÿ ïðàêòè÷åñêèäëÿ âñåõ ñèñòåì îêàçûâàåòñÿ âûøå, ÷åì â òðåõìåð�íîì, à âåðîÿòíîñòü îáðàçîâàíèÿ ïàðû ÷àñòèö áîëü�øàÿ�áîëüøàÿ, íàïðîòèâ, ïî÷òè âñåãäà âûøå â òðåõ�ìåðíîì. Èç ýòîãî ìîæíî ñäåëàòü î÷åíü âàæíûé âû�âîä: îãðàíè÷åíèå ñòåïåíåé ñâîáîäû ïðèâîäèò ê òîìó,÷òî ïðîöåññ àãðåãèðîâàíèÿ â äâóìåðíîé ãåîìåòðèèãëàâíûì îáðàçîì îïðåäåëÿåòñÿ ýíòðîïèåé, à â òðåõ�ìåðíîé îñíîâíûì �àêòîðîì, ïðèâîäÿùèì ê àãðåãè�ðîâàíèþ, ÿâëÿåòñÿ ýíåðãåòè÷åñêèé âêëàä. Ïðè ýòîìâ äâóìåðíîì ñëó÷àå ñïåêòð îáðàçóþùèõñÿ ñòðóêòóðîêàçûâàåòñÿ ñóùåñòâåííî áîëåå øèðîêèì. Ïîäîáíûéâûâîä íåòðèâèàëåí åùå è ïîòîìó, ÷òî ý��åêòèâíûåýíåðãèè âçàèìîäåéñòâèÿ â öåïî÷êå âñåãäà íèæå, ÷åìâ îáúåìå. Çàìåòèì, ÷òî ìèêðîñòðóêòóðà áèäèñïåðñ�íîé �åððîæèäêîñòè âåñüìà ÷óâñòâèòåëüíà íå òîëüêîê ðàñïðåäåëåíèþ ÷àñòèö ïî �ðàêöèÿì, íî è ê ñîîò�íîøåíèþ ðàçìåðîâ ÷àñòèö. Òàê, íàïðèìåð, ðèñ. 7ãè 7ç, íà êîòîðûõ âåðîÿòíîñòè èìåþò îáðàòíóþ òåí�äåíöèþ, ïîêàçûâàþò, ÷òî åñëè ìàëûå ÷àñòèöû çíà�

÷èòåëüíî ìåíüøå, ÷åì áîëüøèå, òî êîíêóðèðóþùèåâêëàäû � ýíåðãèÿ è êîìáèíàòîðíàÿ âåðîÿòíîñòü �îêàçûâàþòñÿ â îáðàòíîì îòíîøåíèè è àãðåãèðîâà�íèå êàê â äâóìåðíîé, òàê è â òðåõìåðíîé ãåîìåò�ðèè îïðåäåëÿåòñÿ ýíåðãèÿìè. Ïîñêîëüêó ý��åêòèâ�íàÿ ýíåðãèÿ äëÿ ïàðû ÷àñòèö áîëüøàÿ�ìàëàÿ ñóùå�ñòâåííî íèæå, äîìèíèðóþùåé ïàðîé ñòàíîâèòñÿ ïà�ðà ÷àñòèö áîëüøàÿ�áîëüøàÿ.Âñå ñêàçàííîå âûøå ïîäòâåðæäàåò, ÷òî áèäèñ�ïåðñíàÿ �åððîæèäêîñòü â êâàçèäâóìåðíîì ñëó÷àåèìååò äîñòàòî÷íî ñëîæíóþ ñòðóêòóðó, êîòîðàÿ îïè�ñûâàåòñÿ äåâÿòíàäöàòüþ êëàññàìè öåïî÷åê è êîëü�öîì è íå ìîæåò áûòü ïîëó÷åíà ïðîñòûì îáðàçîì èçìèêðîñòðóêòóðû îáúåìíîãî îáðàçöà.5. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÈññëåäîâàíèå ìèêðîñòðóêòóðû áèäèñïåðñíîé�åððîæèäêîñòè â òîíêîì ñëîå ÿâëÿåòñÿ îäíîéèç �óíäàìåíòàëüíûõ çàäà÷, ðåøåíèå êîòîðîéïîçâîëÿåò îòâåòèòü íà âîïðîñ, êàêèå ñòðóêòóðû�îðìèðóþòñÿ â �åððîæèäêîñòè â ñîñòîÿíèè òåð�ìîäèíàìè÷åñêîãî ðàâíîâåñèÿ, êàêèå èç íèõ ìîæíîâñòðåòèòü äîñòàòî÷íî ÷àñòî, à êàêèå îáðàçóþòñÿ ñãîðàçäî ìåíüøåé âåðîÿòíîñòüþ. Äðóãèìè ñëîâàìè,ýòî ïîïûòêà çàãëÿíóòü íåïîñðåäñòâåííî âíóòðüðàññìàòðèâàåìîãî îáðàçöà, íå ïðèáåãàÿ ê ïîìîùèêàêèõ-ëèáî ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ïðèáîðîâ è ìåòîäîâ,÷òîáû óâèäåòü ¾æèçíü¿ �åððîìàãíèòíûõ ÷àñòèö.Îïèñàíèå ìèêðîñòðóêòóðû òîíêîãî ñëîÿ äàåò òàêæåîòëè÷íóþ âîçìîæíîñòü ñðàâíèòü åå ñ ìèêðîñòðóê�òóðîé òðåõìåðíîãî îáðàçöà, à çíà÷èò, ïîíÿòü, êàêñèëüíî ñêàçûâàåòñÿ íàëè÷èå ïðîñòðàíñòâåííûõîãðàíè÷åíèé íà åå èçìåíåíèè.Â äàííîé ðàáîòå èçó÷àëàñü ìèêðîñòðóêòóðà áè�äèñïåðñíîé �åððîæèäêîñòè â òîíêîì ñëîå â îòñóò�ñòâèå âíåøíåãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ. Äëÿ ïðîâåäåíèÿèññëåäîâàíèÿ ìû ïðèìåíÿëè äâà ðàçëè÷íûõ ïîäõî�äà. Ïåðâûé ïîäõîä îñíîâûâàëñÿ íà ïðîâåäåíèè ñå�ðèé êîìïüþòåðíûõ ýêñïåðèìåíòîâ ìåòîäîì ìîëåêó�ëÿðíîé äèíàìèêè ñ ïîñëåäóþùèì àíàëèçîì ïîëó÷åí�íûõ äàííûõ. Âòîðûì ïîäõîäîì ÿâëÿëîñü òåîðåòè÷å�ñêîå èññëåäîâàíèå ñèñòåìû. Äëÿ ýòîãî áûëà ïîñòðî�499 7*
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�èñ. 7. Âåðîÿòíîñòè îáðàçîâàíèÿ ïàð ÷àñòèö òè-ïà áîëüøàÿ�ìàëàÿ (à�ã) è áîëüøàÿ�áîëüøàÿ (ä�ç)ñ áîëüøîé ÷àñòèöåé òèïà A â çàâèñèìîñòè îò ïëîò-íîñòè ìàëûõ ÷àñòèö (ïîä ïëîòíîñòüþ ìàëûõ ÷àñòèöäëÿ äâóìåðíîãî ñëó÷àÿ ïîíèìàåòñÿ ïîâåðõíîñòíàÿïëîòíîñòü, à äëÿ òðåõìåðíîãî � ïëîòíîñòü, íîð-ìèðîâàííàÿ ñîãëàñíî òàáë. 2): à,ä � ñèñòåìà AC(�l = 16, �s = 13); á,å � ñèñòåìà AD (�l = 16,�s = 11); â,æ � ñèñòåìà AE (�l = 16, �s = 9);ã,ç � ñèñòåìà AF (�l = 16, �s = 7)åíà òåîðåòè÷åñêàÿ ìîäåëü áèäèñïåðñíîé �åððîæèä�êîñòè, èçó÷åíèå êîòîðîé îñíîâûâàëîñü íà ìåòîäå ìè�íèìèçàöèè �óíêöèîíàëà ïëîòíîñòè ñâîáîäíîé ýíåð�ãèè. Ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû èññëåäîâàíèé äëÿ êàæ�

äîãî èç ïîäõîäîâ îòëè÷íî ñîãëàñóþòñÿ äðóã ñ äðó�ãîì. Ýòî ïîçâîëÿåò óòâåðæäàòü, ÷òî íàøà òåîðåòè�÷åñêàÿ ìîäåëü áûëà âåðíî ñ�îðìóëèðîâàíà, ò. å. ìè�êðîñòðóêòóðó áèäèñïåðñíîé �åððîæèäêîñòè â òîí�êîì ñëîå ìîæíî îïèñàòü äåâÿòíàäöàòüþ êëàññàìèöåïî÷åê ïðîèçâîëüíîé äëèíû è ñ ðàçëè÷íîé òîïî�ëîãèåé. Òîïîëîãèÿ çàâèñèò îò âçàèìíîãî ðàñïîëîæå�íèÿ áîëüøèõ è ìàëûõ ÷àñòèö âíóòðè ñòðóêòóðû, àòàêæå íåîáõîäèìî ó÷èòûâàòü êîëüöà, êîòîðûå ìî�ãóò ñîñòîÿòü òîëüêî èç áîëüøèõ ÷àñòèö. Òàêèì îá�ðàçîì, ìû ïîëó÷èëè ïåðâîå ðàçëè÷èå ìåæäó ìèêðî�ñòðóêòóðàìè â êâàçèäâóìåðíîì è òðåõìåðíîì ñëó÷à�ÿõ: ïðè íàëè÷èè ïðîñòðàíñòâåííûõ îãðàíè÷åíèé ìè�êðîñòðóêòóðà ñòàíîâèòñÿ áîëåå ðàçíîîáðàçíîé, ïîòî�ìó ÷òî ìèêðîñòðóêòóðà òðåõìåðíûõ îáðàçöîâ ïîë�íîñòüþ îïèñûâàåòñÿ ëèøü òðåìÿ êëàññàìè, êîòîðûåâêëþ÷åíû â ñîñòàâ óïîìÿíóòûõ âûøå äåâÿòíàäöàòèêëàññîâ, è êîëüöà â òðåõìåðíîé ãåîìåòðèè äëÿ àíà�ëîãè÷íûõ ïàðàìåòðîâ âçàèìîäåéñòâèÿ ïðàêòè÷åñêèíå îáðàçóþòñÿ.Ïðîâåäÿ ñðàâíèòåëüíûé àíàëèç ðåçóëüòàòîâ òå�îðåòè÷åñêîãî èññëåäîâàíèÿ ñ äàííûìè êîìïüþòåð�íûõ ýêñïåðèìåíòîâ äëÿ ñðåäíèõ äëèí öåïî÷åê â çà�âèñèìîñòè îò ïîâåðõíîñòíîé ïëîòíîñòè ìàëûõ ÷àñ�òèö â ñèñòåìå, ìû ïîêàçàëè, ÷òî íàèáîëåå âåðîÿòíûìÿâëÿåòñÿ îáðàçîâàíèå êîðîòêèõ öåïî÷åê, ñîñòîÿùèõèç äâóõ-òðåõ ÷àñòèö, ïðè÷åì ñ ðîñòîì ïîâåðõíîñò�íîé ïëîòíîñòè ìàëûõ ÷àñòèö â ñèñòåìå äëèíà àãðå�ãàòà ïðàêòè÷åñêè íå èçìåíÿëàñü. Ýòè íàáëþäåíèÿïîçâîëèëè îïðåäåëèòü âòîðîå îòëè÷èå êâàçèäâóìåð�íîé ìèêðîñòðóêòóðû îò òðåõìåðíîé: â ïåðâîì ñëó�÷àå ý��åêò îòðàâëåíèÿ ìåíåå âûðàæåí è íå îêàçû�âàåò òàêîãî çíà÷èòåëüíîãî âëèÿíèÿ íà ìèêðîñòðóê�òóðó, êàê âî âòîðîì ñëó÷àå, ãäå äëèíà öåïî÷åê çà�ìåòíî óìåíüøàëàñü.Íàëè÷èå ïðîñòðàíñòâåííûõ îãðàíè÷åíèé ïðèâî�äèò ê òîìó, ÷òî â ïðîöåññå àãðåãàöèè îïðåäåëÿþ�ùóþ ðîëü èãðàåò íå ýíåðãåòè÷åñêàÿ ñîñòàâëÿþùàÿ,êàê äëÿ òðåõìåðíûõ îáðàçöîâ, à ýíòðîïèÿ ñèñòåìû.Ó÷åò ýíòðîïèéíîãî âëèÿíèÿ îòðàæàåòñÿ â íåîáõîäè�ìîñòè ðàñ÷åòà èñêëþ÷åííîé îáëàñòè àãðåãàòîâ, âíó�òðè êîòîðîé íå ìîæåò ðàñïîëàãàòüñÿ öåíòð íè îäíîéèç îñòàâøèõñÿ ÷àñòèö ñèñòåìû. Âëèÿíèå ýíòðîïèèÿâëÿåòñÿ íàñòîëüêî ñèëüíûì, ÷òî, íåñìîòðÿ íà áî�ëåå ýíåðãåòè÷åñêè âûãîäíîå îáðàçîâàíèå ïàðû ÷àñ�òèö áîëüøàÿ�áîëüøàÿ ïî ñðàâíåíèþ ñ îáðàçîâàíè�åì ïàðû ÷àñòèö áîëüøàÿ�ìàëàÿ, ñ ðîñòîì êîëè÷å�ñòâà ìàëûõ ÷àñòèö íàáëþäàëàñü ïðîòèâîïîëîæíàÿñèòóàöèÿ: ìàëûå ÷àñòèöû íà÷èíàþò áîëåå àêòèâíîó÷àñòâîâàòü â ïðîöåññå àãðåãàöèè.Â �ðàêöèîííûé ñîñòàâ öåïî÷åê ÷àùå âõîäÿò ìà�ëûå ÷àñòèöû, çàêëþ÷åííûå ìåæäó áîëüøèìè, ÷å�500



ÆÝÒÔ, òîì 143, âûï. 3, 2013 Ìèêðîñòðóêòóðà áèäèñïåðñíîé �åððîæèäêîñòè : : :ãî â òðåõìåðíîì ñëó÷àå íå íàáëþäàåòñÿ. Îòìåòèì,÷òî ìåòîä ó÷åòà èñêëþ÷åííîé îáëàñòè, èñïîëüçîâàí�íûé â äàííîé ðàáîòå, ÿâëÿåòñÿ êðàéíå ïðîñòûì è íåó÷èòûâàåò ìåæöåïî÷å÷íîãî âçàèìîäåéñòâèÿ. Îäíà�êî äëÿ èçó÷àåìûõ çäåñü êîíöåíòðàöèé è íàáëþäàå�ìûõ äëèí öåïî÷åê, îêàçûâàåòñÿ, ÷òî áîëåå ñëîæíûéó÷åò ìåæöåïî÷å÷íîãî âçàèìîäåéñòâèÿ [29�31℄ ÿâëÿ�åòñÿ èçáûòî÷íûì. Â òî æå âðåìÿ äëÿ áîëåå âûñîêèõêîíöåíòðàöèé è ïàðàìåòðîâ äèïîëü-äèïîëüíîãî âçà�èìîäåéñòâèÿ ìåæêëàñòåðíûå (êàê ñòåðè÷åñêîå, òàêè äèïîëüíîå) âçàèìîäåéñòâèÿ ìîãóò îêàçàòüñÿ î÷åíüâàæíûìè, à èõ àäåêâàòíûé ó÷åò â òåîðèè � íåîá�õîäèìûì äëÿ êîððåêòíîãî îïèñàíèÿ ìèêðîñòðóêòó�ðû ìàãíèòíûõ íàíîêîëëîèäîâ â óñëîâèÿõ ïðîñòðàí�ñòâåííûõ îãðàíè÷åíèé.Êàê áûëî ïðîäåìîíñòðèðîâàíî, îãðàíè÷åíèåñòåïåíåé ñâîáîäû ïåðåìåùåíèÿ ÷àñòèö â ñèñòåìåïðèâîäèò ê ðàçèòåëüíûì èçìåíåíèÿì â ìèêðî�ñòðóêòóðå îáðàçöà ïî ñðàâíåíèþ ñ òðåõìåðíîéìèêðîñòðóêòóðîé: ïîÿâëåíèå êîëåö, óñòîé÷èâîåîáðàçîâàíèå öåïî÷åê ñ äîñòàòî÷íî áîëüøèì êî�ëè÷åñòâîì ìàëûõ ÷àñòèö êàê íà êðàÿõ öåïî÷åê,ñîñòîÿùèõ èç áîëüøèõ ÷àñòèö, òàê è ìåæäó áîëüøè�ìè âíóòðè öåïî÷å÷íîãî àãðåãàòà. Ýòî îçíà÷àåò, ÷òîäëÿ ðåàëüíûõ �åððîæèäêîñòåé, êîòîðûå ÿâëÿþòñÿïîëèäèñïåðñíûìè, â òîíêîì ñëîå ìîæíî îæèäàòü�îðìèðîâàíèÿ åùå áîëåå ðàçíîîáðàçíûõ ñòðóêòóð,è êàê ñëåäñòâèå, ìàãíèòíûå, ðåîëîãè÷åñêèå è îïòè�÷åñêèå ñâîéñòâà òàêèõ ñèñòåì â òîíêèõ ñëîÿõ áóäóòðàçèòåëüíî îòëè÷àòüñÿ îò ïðèâû÷íûõ îáúåìíûõõàðàêòåðèñòèê.�àáîòà âûïîëíåíà ïðè ïîääåðæêå �ÔÔÈ (ãðàí�òû ��12-02-31374, 12-02-33106), Ìèíèñòåðñòâà îá�ðàçîâàíèÿ è íàóêè �Ô (ïðîåêò �2.609.2011), ãðàíòàÏðåçèäåíòà �Ô (ÌÊ �6415.2010.2), ãðàíòà ÓðÔÓäëÿ àñïèðàíòîâ (À. Á. Ì.) è ãðàíòà ERC PathyColloids (Ñ. Ñ. Ê.).Ï�ÈËÎÆÅÍÈÅÏðèâåäåì ðåçóëüòàòû ìèíèìèçàöèè �óíêöèîíà�ëà ïëîòíîñòè ñâîáîäíîé ýíåðãèè (6) â ñëåäóþùåì�îðìàòå: äëÿ êàæäîé òîïîëîãè÷åñêîé ñòðóêòóðû i(ñì. ðèñ. 3) óêàçàíî êîëè÷åñòâî ìàëûõ m è áîëü�øèõ n ÷àñòèö, êîòîðûå ìîæåò ñîäåðæàòü àãðåãàò,êîëè÷åñòâî âñåâîçìîæíûõ ýíòðîïèéíî ðàçëè÷èìûõöåïî÷åê K(i; n;m), ÷èñëî ñâÿçåé â öåïî÷êå ÷àñ�òèö ìàëàÿ�ìàëàÿ (a), áîëüøàÿ�ìàëàÿ (b) è áîëü�øàÿ�áîëüøàÿ () è íîðìèðîâî÷íàÿ ïëîùàäü àãðå�ãàòà s(i; n;m). Ïðèâåäåíà èòîãîâàÿ �îðìóëà äëÿ

ðàñ÷åòà ðàâíîâåñíîé êîíöåíòðàöèè äàííîé òîïîëî�ãè÷åñêîé ñòðóêòóðû êàê �óíêöèÿ âåðîÿòíîñòè îá�ðàçîâàíèÿ ïàð ÷àñòèö ìàëàÿ�áîëüøàÿ (p1) è áîëü�øàÿ�áîëüøàÿ (p2). Äëÿ ýòîé æå ñòðóêòóðû ïðåäñòàâ�ëåíû âêëàäû â ðÿäû åñòåñòâåííûõ ìàññ-áàëàíñîâûõóñëîâèé (14) è (15), òàêæå âûðàæåííûå ÷åðåç p1 è p2.1) i = 1. Â ñîñòàâ öåïî÷åê âõîäÿò òîëüêî áîëüøèå÷àñòèöû:m = 0; n = 1; : : : ;1; K(1; n;m) = 1; a1 = 0;b1 = 0; 1 = n� 1; s(1; n;m) = s2;p1 = exp(�1 + e12); p2 = exp(�2 + e22);g(1; n;m) = exp(�e22)s2 pn2 ;1Xn=1K(1; n;m)g(1; n;m)m = 0;1Xn=1K(1; n;m)g(1; n;m)n = exp(�e22)s2 p2(1� p2)2 :2) i = 2. Öåïî÷êè ñîñòîÿò èç áîëüøèõ ÷àñòèö èîäíîé ìàëîé ÷àñòèöû íà êðàþ:m = 1; n = 1; : : : ;1; K(2; n;m) = 1;a2 = 0; b2 = 1; 2 = n� 1; s(2; n;m) = s2;g(2; n;m) = exp(�e22)s2 p1pn2 ;1Xn=1K(2; n;m)g(2; n;m)m = exp(�e22)s2 p1p21� p2 ;1Xn=1K(2; n;m)g(2; n;m)n = exp(�e22)s2 p1p2(1� p2)2 :3) i = 3. Öåïî÷êè ñîñòîÿò èç áîëüøèõ ÷àñòèö èäâóõ ìàëûõ ÷àñòèö ïî êðàÿì:m = 2; n = 1; : : : ;1; K(3; n;m) = 1;a3 = 0; b3 = 2; 3 = n� 1; s(3; n;m) = s2;g(3; n;m) = exp(�e22)s2 p21pn2 ;1Xn=1K(3; n;m)g(3; n;m)m = exp(�e22)s2 2p21p21� p2 ;1Xn=1K(3; n;m)g(3; n;m)n = exp(�e22)s2 p21p2(1� p2)2 :4) i = 4. Öåïî÷êè ñîñòîÿò èç áîëüøèõ ÷àñòèö èîäíîé ìàëîé ÷àñòèöû, çàêëþ÷åííîé ìåæäó äâóìÿáîëüøèìè:m = 1; n = 2; : : : ;1; a4 = 0; b4 = 2;501



Å. Ñ. Ìèíèíà, À. Á. Ìóðàòîâà, Äæ. Ñåðäà, Ñ. Ñ. Êàíòîðîâè÷ ÆÝÒÔ, òîì 143, âûï. 3, 20134 = n� 2; s(4; n;m) = s22=s12;K(4; n;m) = 8><>:n2 ; n = 2j;n� 12 ; n = 2j + 1;g(4; n;m) = s12s22 exp(e12 � 2e22)p1pn2 ;1Xn=1K(4; n;m)g(4; n;m)m == s12s22 exp(e12 � 2e22) p1p22(1� p2)2(1 + p2) ;1Xn=1K(4; n;m)g(4; n;m)n == s12s22 exp(e12 � 2e22) p1p22(p22 + p2 + 2)(1� p2)3(1 + p2)2 :5) i = 5. Öåïî÷êè ñîñòîÿò èç áîëüøèõ ÷àñòèöè äâóõ ìàëûõ ÷àñòèö, îäíà èç êîòîðûõ çàêëþ÷å�íà ìåæäó äâóìÿ áîëüøèìè, à âòîðàÿ íàõîäèòñÿ íàêðàþ öåïî÷êè:m = 2; n = 2; : : : ;1; K(5; n;m) = n� 1;a5 = 0; b5 = 3; 5 = n� 2; s(5; n;m) = s22=s12;g(5; n;m) = s12s22 exp(e12 � 2e22)p21pn2 ;1Xn=1K(5; n;m)g(5; n;m)m == 2s12s22 exp(e12 � 2e22) p21p22(1� p2)2 ;1Xn=1K(5; n;m)g(5; n;m)n == 2s12s22 exp(e12 � 2e22) p21p22(1� p2)3 :6) i = 6. Öåïî÷êè ñîñòîÿò èç áîëüøèõ ÷àñòèöè äâóõ ìàëûõ ÷àñòèö, ïî îòäåëüíîñòè çàêëþ÷åííûõìåæäó áîëüøèìè:m = 2; n = 3; : : : ;1; a6 = 0; b6 = 4;6 = n� 3; s(6; n;m) = s32=s212;K(6; n;m) = 8>><>>:n(n� 2)4 ; n = 2j;(n� 1)24 ; n = 2j + 1;

g(6; n;m) = s212s32 exp(2e12 � 3e22)p21pn2 ;1Xn=1K(6; n;m)g(6; n;m)m == s212s32 exp(2e12 � 3e22) p21p32(1� p2)3(1 + p2) ;1Xn=1K(6; n;m)g(6; n;m)n == s212s32 exp(2e12 � 3e22)p21p32(p22 + 2p2 + 3)(1� p2)4(1 + p2)2 :7) i = 7. Â ñîñòàâ öåïî÷åê âõîäÿò òîëüêî ìàëûå÷àñòèöû:m = 1; : : : ;1; n = 0; K(7; n;m) = 1;a7 = m� 1; b7 = 0; 7 = 0;s(7; n;m) = sm12=sm�11 ;g(7; n;m) = exp(�e11)s1 � s1s12 exp(e11 � e12)p1�m ;1Xm=1K(7; n;m)g(n; 0;m) � 0 = 0;1Xm=1K(7; n;m)g(n; 0;m)m = exp(�e11)s1 �� (s1=s12) exp(e11 � e12)p1[1� (s1=s12) exp(e11 � e12)p1℄2 :8) i = 8. Öåïî÷êè ñîñòîÿò èç áîëüøèõ ÷àñòèö èäâóõ ìàëûõ, ðàñïîëîæåííûõ ïîñëåäîâàòåëüíî íà îä�íîì èç êðàåâ öåïî÷êè:m = 2; n = 1; : : : ;1; K(8; n;m) = 1; a8 = 1;b8 = 1; 8 = n� 1; s(8; n;m) = s12s2=s1;g(8; n;m) = s1s12s2 exp(e11 � e12 � e22)p21pn2 ;1Xn=1K(8; n;m)g(8; n;m)m == 2 s1s12s2 exp(e11 � e12 � e22) p21p21� p2 ;502



ÆÝÒÔ, òîì 143, âûï. 3, 2013 Ìèêðîñòðóêòóðà áèäèñïåðñíîé �åððîæèäêîñòè : : :1Xn=1K(8; n;m)g(8; n;m)n == s1s12s2 exp(e11 � e12 � e22) p21p2(1� p2)2 :9) i = 9. Öåïî÷êè ñîñòîÿò èç áîëüøèõ ÷àñòèö èòðåõ ìàëûõ, äâå èç êîòîðûõ ðàñïîëîæåíû ïîñëåäî�âàòåëüíî íà îäíîì èç êðàåâ öåïî÷êè, à òðåòüÿ � íàäðóãîì:m = 3; n = 1; : : : ;1; K(9; n;m) = 1; a9 = 1;b9 = 2; 9 = n� 1; s(9; n;m) = s12s2=s1;g(9; n;m) = s1s12s2 exp(e11 � e12 � e22)p31pn2 ;1Xn=1K(9; n;m)g(9; n;m)m == 3 s1s12s2 exp(e11 � e12 � e22) p31p21� p2 ;1Xn=1K(9; n;m)g(9; n;m)n == s1s12s2 exp(e11 � e12 � e22) p31p2(1� p2)2 :10) i = 10. Öåïî÷êè ñîñòîÿò èç áîëüøèõ ÷àñòèö èòðåõ ìàëûõ, äâå èç êîòîðûõ ðàñïîëîæåíû ïî êðàÿìöåïî÷êè, à îäíà çàêëþ÷åíà âíóòðè:m = 3; n = 2; : : : ;1; a10 = 0; b10 = 4;10 = n� 2; s(10; n;m) = s22=s12;K(10; n;m) =8><>:n2 ; n = 2j;n� 12 ; n = 2j + 1;g(10; n;m) = s12s22 exp(e12 � 2e22)p31pn2 ;1Xn=1K(10; n;m)g(10; n;m)m == 3s12s22 exp(e12 � 2e22) p31p22(1� p2)2(1 + p2) ;1Xn=1K(10; n;m)g(10; n;m)n == s12s22 exp(e12 � 2e22) p31p22(p22 + p2 + 2)(1� p2)3(1 + p2)2 :

11) i = 11. Öåïî÷êè ñîñòîÿò èç áîëüøèõ ÷àñòèöè òðåõ ìàëûõ, äâå èç êîòîðûõ ðàñïîëîæåíû ïîñëå�äîâàòåëüíî íà îäíîì èç êðàåâ öåïî÷êè, à òðåòüÿ �âíóòðè:m = 3; n = 2; : : : ;1; K(11; n;m) = n� 1;a11 = 1; b11 = 3; 11 = n�2; s(11; n;m) = s22=s1;g(11; n;m) = s1s22 exp(e11 � 2e22)p31pn2 ;1Xn=1K(11; n;m)g(11; n;m)m == 3s1s22 exp(e11 � 2e22) p31p22(1� p2)2 ;1Xn=1K(11; n;m)g(11; n;m)n == 2s1s22 exp(e11 � 2e22) p31p22(1� p2)3 :12) i = 12. Öåïî÷êè ñîñòîÿò èç áîëüøèõ ÷àñòèöè äâóõ ìàëûõ, ðàñïîëîæåííûõ âìåñòå âíóòðè öåïî÷�êè:m = 2; n = 2; : : : ;1; K(12; n;m) = n� 1;a12 = 1; b12 = 2; 12 = n� 2;s(12; n;m) = s22=s1;g(12; n;m) = s1s22 exp(e11 � 2e22)p21pn2 ;1Xn=1K(12; n;m)g(12; n;m)m == 2s1s22 exp(e11 � 2e22) p21p22(1� p2)2 ;1Xn=1K(12; n;m)g(12; n;m)n == 2s1s22 exp(e11 � 2e22) p21p22(1� p2)3 :13) i = 13. Öåïî÷êè ñîñòîÿò èç áîëüøèõ ÷àñòèöè òðåõ ìàëûõ, ðàñïîëîæåííûõ ïîñëåäîâàòåëüíî íàîäíîì èç êðàåâ öåïî÷êè:m = 3; n = 1; : : : ;1; K(13; n;m) = 1;a13 = 2; b13 = 1; 13 = n� 1;503



Å. Ñ. Ìèíèíà, À. Á. Ìóðàòîâà, Äæ. Ñåðäà, Ñ. Ñ. Êàíòîðîâè÷ ÆÝÒÔ, òîì 143, âûï. 3, 2013s(13; n;m) = s212s2=s21;g(13; n;m) = s21s212s2 exp(2e11 � 2e12 � e22)p31pn2 ;1Xn=1K(13; n;m)g(13; n;m)m == 3 s21s212s2 exp(2e11 � 2e12 � e22) p31p21� p2 ;1Xn=1K(13; n;m)g(13; n;m)n == s21s212s2 exp(2e11 � 2e12 � e22) p31p2(1� p2)2 :14) i = 14. Öåïî÷êè ñîñòîÿò èç áîëüøèõ ÷àñòèöè òðåõ ìàëûõ, ðàñïîëîæåííûõ âìåñòå âíóòðè öåïî÷�êè:m = 3; n = 2; : : : ;1; K(14; n;m) = n� 1;a14 = 2; b14 = 2; 14 = n� 2;s(14; n;m) = s12s22=s21;g(14; n;m) = s21s12s22 exp(2e11 � e12 � 2e22)p31pn2 ;1Xn=1K(14; n;m)g(14; n;m)m == 3 s21s12s22 exp(2e11 � e12 � 2e22) p31p22(1� p2)2 ;1Xn=1K(14; n;m)g(14; n;m)n == 2 s21s12s22 exp(2e11 � e12 � 2e22) p31p22(1� p2)3 :15) i = 15. Öåïî÷êè ñîñòîÿò èç áîëüøèõ ÷àñòèöè ÷åòûðåõ ìàëûõ, òðè èç êîòîðûõ ðàñïîëîæåíû ïî�ñëåäîâàòåëüíî íà îäíîì èç êðàåâ öåïî÷êè, à ÷åòâåð�òàÿ � âíóòðè:m = 4; n = 2; : : : ;1; K(15; n;m) = n� 1;a15 = 2; b15 = 3; 15 = n� 2;s(15; n;m) = s12s22s21 ;g(15; n;m) = s21s12s22 exp(2e11 � e12 � 2e22)p41pn2 ;

1Xn=1K(15; n;m)g(15; n;m)m == 4 s21s12s22 exp(2e11 � e12 � 2e22) p41p22(1� p2)2 ;1Xn=1K(15; n;m)g(15; n;m)n == 2 s21s12s22 exp(2e11 � e12 � 2e22) p41p22(1� p2)3 :16) i = 16. Öåïî÷êè ñîñòîÿò èç áîëüøèõ ÷àñòèöè òðåõ ìàëûõ, äâå èç êîòîðûõ ðàñïîëîæåíû âìåñòåâíóòðè öåïî÷êè, à òðåòüÿ � îòäåëüíî îò äðóãèõ, íîòîæå âíóòðè öåïî÷êè:m = 3; n = 3; : : : ;1;K(16; n;m) = (n� 1)(n� 2)2 ; a16 = 1;b16 = 4; 16 = n� 3; s(16; n;m) = s32=s1s12;g(16; n;m) = s1s12s32 exp(e11 + e12 � 3e22)p31pn2 ;1Xn=1K(16; n;m)g(16; n;m)m == 3s1s12s32 exp(e11 + e12 � 3e22) p31p32(1� p2)3 ;1Xn=1K(16; n;m)g(16; n;m)n == 3s1s12s32 exp(e11 + e12 � 3e22) p31p32(1� p2)4 :17) i = 17. Öåïî÷êè ñîñòîÿò èç áîëüøèõ ÷àñòèö èòðåõ ìàëûõ, êîòîðûå ðàñïîëîæåíû ïî îòäåëüíîñòèâíóòðè öåïî÷êè:m = 3; n = 4; : : : ;1; a17 = 0; b17 = 6;17 = n� 4; s(17; n;m) = s42=s312;K(17; n;m) =8>><>>: (n� 2)(n2 � 4n+ 6)12 ; n = 2j;(n� 1)(n� 2)(n� 3)12 ; n = 2j + 1;g(17; n;m) = s312s42 exp(3e12 � 4e22)p31pn2 ;504



ÆÝÒÔ, òîì 143, âûï. 3, 2013 Ìèêðîñòðóêòóðà áèäèñïåðñíîé �åððîæèäêîñòè : : :1Xn=1K(17; n;m)g(17; n;m)m == 3s312s42 exp(3e12 � 4e22) p31p42(p22 + 1)(1� p2)4(1 + p2)2 ;1Xn=1K(17; n;m)g(17; n;m)n == 2s312s42 exp(3e12 � 4e22)p31p42(p32 + 4p22 + p2 + 2)(1� p2)5(1 + p2)3 :18) i = 18. Öåïî÷êè ñîñòîÿò èç áîëüøèõ ÷àñòèöè òðåõ ìàëûõ, äâå èç êîòîðûõ ðàñïîëîæåíû âìåñòåâíóòðè öåïî÷êè, à òðåòüÿ � íà îäíîì èç êðàåâ:m = 3; n = 2; : : : ;1; K(18; n;m) = n� 1;a18 = 1; b18 = 3; 18 = n�2; s(18; n;m) = s22=s1;g(18; n;m) = s1s22 exp(e11 � 2e22)p31pn2 ;1Xn=1K(18; n;m)g(18; n;m)m == 3s1s22 exp(e11 � 2e22) p31p22(1� p2)2 ;1Xn=1K(18; n;m)g(18; n;m)n == 2s1s22 exp(e11 � 2e22) p31p22(1� p2)3 :19) i = 19. Öåïî÷êè ñîñòîÿò èç áîëüøèõ ÷àñòèö èòðåõ ìàëûõ, äâå èç êîòîðûõ ðàñïîëîæåíû ïî îäíîéâíóòðè öåïî÷êè, à òðåòüÿ � íà îäíîì èç êðàåâ:m = 3; n = 3; : : : ;1;K(19; n;m) = (n� 1)(n� 2)2 ; a19 = 0;b19 = 5; 19 = n�3; s(19; n;m) = s32=s212;g(19; n;m) = s212s32 exp(2e12 � 3e22)p31pn2 ;1Xn=1K(19; n;m)g(19; n;m)m == 3s212s32 exp(2e12 � 3e22) p31p32(1� p2)3 ;
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