
ÆÝÒÔ, 2013, òîì 144, âûï. 1 (7), ñòð. 195�204

c

 2013

ÎÐÈÅÍÒÀÖÈÎÍÍÛÉ ÏÎÐßÄÎÊ È ÔÎÐÌÈÐÎÂÀÍÈÅ

ÒÎÏÎËÎÃÈ×ÅÑÊÈÕ ÄÅÔÅÊÒÎÂ Â ÄÂÓÌÅÐÍÛÕ ÑÈÑÒÅÌÀÕ

Å. Â. Âàñèëüåâà

*

, Î. Ñ. Âàóëèíà

**

Îáúåäèíåííûé èíñòèòóò âûñîêèõ òåìïåðàòóð Ðîññèéñêîé àêàäåìèè íàóê

127412, Ìîñêâà, Ðîññèÿ

Ìîñêîâñêèé ôèçèêî-òåõíè÷åñêèé èíñòèòóò

141700, Äîëãîïðóäíûé, Ìîñêîâñêàÿ îáë., Ðîññèÿ

Ïîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 25 äåêàáðÿ 2012 ã.

Ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû ÷èñëåííîãî ìîäåëèðîâàíèÿ äèíàìèêè ôîðìèðîâàíèÿ òîïîëîãè÷åñêèõ äåôåê-

òîâ è îðèåíòàöèîííîãî ïîðÿäêà â íåèäåàëüíûõ ñèñòåìàõ ÷àñòèö, âçàèìîäåéñòâóþùèõ ñ ýêðàíèðîâàííûì

êóëîíîâñêèì ïîòåíöèàëîì. Ðàñ÷åòû âûïîëíÿëèñü â øèðîêîì äèàïàçîíå ïàðàìåòðîâ, ñîîòâåòñòâóþùèõ

óñëîâèÿì ýêñïåðèìåíòîâ â ëàáîðàòîðíîé ïûëåâîé ïëàçìå. Ïîëó÷åíî ñîîòíîøåíèå ìåæäó êîëè÷åñòâîì

äåôåêòîâ, ôîðìîé îðèåíòàöèîííîé êîððåëÿöèîííîé ôóíêöèè è ïàðàìåòðîì íåèäåàëüíîñòè ñèñòåìû.

Ïðåäëîæåíû íîâûå àïïðîêñèìàöèè äëÿ îðèåíòàöèîííîé êîððåëÿöèîííîé ôóíêöèè â æèäêîñòíîé è ãåê-

ñàòè÷åñêîé ôàçàõ àíàëèçèðóåìûõ ñòðóêòóð.
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1. ÂÂÅÄÅÍÈÅ

Ñòðóêòóðíûå ñâîéñòâà íåèäåàëüíûõ ñðåä îòðà•

æàþò èõ òèï ñèììåòðèè, ôàçîâîå ñîñòîÿíèå è óñëî•

âèÿ ôàçîâûõ ïðåâðàùåíèé. Èññëåäîâàíèÿ òàêèõ

ñâîéñòâ ïðåäñòàâëÿþò çíà÷èòåëüíûé èíòåðåñ ñ ôóí•

äàìåíòàëüíîé òî÷êè çðåíèÿ è ÿâëÿþòñÿ ïðåäìåòîì

èíòåíñèâíûõ òåîðåòè÷åñêèõ è ýêñïåðèìåíòàëüíûõ

èññëåäîâàíèé â ðàçëè÷íûõ îáëàñòÿõ ôèçèêè [1�6].

Îñîáîå âíèìàíèå óäåëÿåòñÿ äâóìåðíûì ñèñòåìàì.

Îäíîé èç ïðè÷èí äàííîãî îáñòîÿòåëüñòâà ÿâëÿåò•

ñÿ âîçìîæíîñòü íåïîñðåäñòâåííîé ýêñïåðèìåíòàëü•

íîé ïðîâåðêè ñóùåñòâóþùèõ àíàëèòè÷åñêèõ è ÷èñ•

ëåííûõ ðåçóëüòàòîâ, íàïðèìåð, â ýêñïåðèìåíòàõ ñ

ìîíîñëîéíûìè ïûëåâûìè ñòðóêòóðàìè â ïëàçìå

åìêîñòíîãî âûñîêî÷àñòîòíîãî (Â×) ðàçðÿäà [ 5 ; 6 ].

Ïîìèìî ôóíäàìåíòàëüíûõ àñïåêòîâ, èññëåäîâàíèÿ

ñòðóêòóðíûõ ñâîéñòâ äâóìåðíûõ íåèäåàëüíûõ ñè•

ñòåì ïðåäñòàâëÿþò îñîáûé ïðèêëàäíîé èíòåðåñ â îá•

ëàñòè íàíî- è ìèêðîòåõíîëîãèé, à òàêæå ïðè ðàçðà•

áîòêå ïîêðûòèé è ìàòåðèàëîâ ñ çàäàííûìè ñâîéñòâà•

ìè [ 5 ; 6 ].

Äëÿ êîëè÷åñòâåííîãî è êà÷åñòâåííîãî àíàëèçà
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ôàçîâîãî ñîñòîÿíèÿ ñèñòåìû îáû÷íî èñïîëüçóþò

ïàðíûå, g ( r ) , è îðèåíòàöèîííûå, g

6

( r ) , êîððåëÿöè•

îííûå ôóíêöèè, à òàêæå ðåçóëüòàòû èçó÷åíèÿ äèíà•

ìèêè ôîðìèðîâàíèÿ ðàçëè÷íûõ òîïîëîãè÷åñêèõ äå•

ôåêòîâ [4�9]. Íàïîìíèì, ÷òî ïàðíàÿ ôóíêöèÿ g ( r )

îïðåäåëÿåò âåðîÿòíîñòü íàõîæäåíèÿ äâóõ ÷àñòèö íà

íåêîòîðîì ðàññòîÿíèè r äðóã îò äðóãà è ÿâëÿåòñÿ

ìåðîé òðàíñëÿöèîííîãî ïîðÿäêà â ñèñòåìå âçàèìî•

äåéñòâóþùèõ ÷àñòèö, ïðè ýòîì â ñëó÷àå èäåàëüíûõ

ãàçîâ g ( r ) ! 1 . Îðèåíòàöèîííàÿ ôóíêöèÿ g

6

( r ) ÿâ•

ëÿåòñÿ ìåðîé îðèåíòàöèîííîãî ïîðÿäêà. Äëÿ èäåàëü•

íîé ãåêñàãîíàëüíîé ñòðóêòóðû g

6

( r ) � 1 , òîãäà êàê

äëÿ äðóãèõ ñîñòîÿíèé ýòà ôóíêöèÿ óáûâàåò ñ óâåëè•

÷åíèåì ðàññòîÿíèÿ. Òîïîëîãè÷åñêèì äåôåêòîì ÿâëÿ•

åòñÿ ëþáîå íàðóøåíèå òðàíñëÿöèîííîé ñèììåòðèè

èçíà÷àëüíî èäåàëüíîé êðèñòàëëè÷åñêîé ñòðóêòóðû,

à êîëè÷åñòâî òàêèõ äåôåêòîâ çàâèñèò îò ôàçîâîãî

ñîñòîÿíèÿ ñèñòåìû.

Íà íàñòîÿùèé ìîìåíò ñóùåñòâóþò äâå îñíîâ•

íûå àíàëèòè÷åñêèå ìîäåëè ïëàâëåíèÿ äâóìåðíûõ

ñèñòåì. Îáå îíè áàçèðóþòñÿ íà àíàëèçå ôîðìèðîâà•

íèÿ ðàçëè÷íûõ òîïîëîãè÷åñêèõ äåôåêòîâ. Ïåðâàÿ èç

íèõ � ýòî KTHNY-òåîðèÿ (Kosterlitz�Thouless�Hal-

perin�Nelson�Young), êîòîðàÿ ïðîãíîçèðóåò äâóõñòà•

äèéíûé ïðîöåññ ïåðåõîäà îò êðèñòàëëè÷åñêîé ôà•

çû ê æèäêîñòíîìó ñîñòîÿíèþ ñèñòåìû ÷åðåç ôîðìè•

ðîâàíèå ïðîìåæóòî÷íîé, òàê íàçûâàåìîé ãåêñàòè÷å•
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ñêîé ôàçû [7�9]. Ïðè ýòîì ïîëàãàåòñÿ, ÷òî äëÿ ãåêñà•

òè÷åñêîé ôàçû ïðîñòðàíñòâåííîå îñëàáëåíèå ïèêîâ

( g

s

) ïàðíûõ êîððåëÿöèîííûõ ôóíêöèé g ( r ) îïèñû•

âàåòñÿ ýêñïîíåíöèàëüíûì çàêîíîì g

s

/ exp( � �r ) ,

� � const, à îðèåíòàöèîííàÿ êîððåëÿöèîííàÿ ôóíê•

öèÿ g

6

( r ) èìååò ñòåïåííóþ àñèìïòîòèêó g

6

( r ) / r

� �

ïðè � < 0 : 25 . Âòîðàÿ èç óïîìÿíóòûõ ìîäåëåé � ýòî

GBI-òåîðèÿ (Grain Boundary Induced melting), êîòî•

ðàÿ îïèñûâàåò ïëàâëåíèå äâóìåðíûõ ñèñòåì êàê ôà•

çîâûé ïåðåõîä ïåðâîãî ðîäà îò êðèñòàëëà ê æèäêî•

ñòè áåç ôîðìèðîâàíèÿ ïðîìåæóòî÷íîé ôàçû [ 10 ; 11 ].

Óáåäèòåëüíûå äîêàçàòåëüñòâà ñïðàâåäëèâîñòè

KTHNY-òåîðèè äëÿ äâóìåðíûõ ñèñòåì ñ ðàçëè÷íû•

ìè ïîòåíöèàëàìè ìåæ÷àñòè÷íîãî âçàèìîäåéñòâèÿ

áûëè ïðåäñòàâëåíû â ðÿäå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ è

ðàñ÷åòíûõ ðàáîò [12�19]. Òàê, íàïðèìåð, äåòàëüíîå

÷èñëåííîå èññëåäîâàíèå äèíàìèêè ÷àñòèö, âçàè•

ìîäåéñòâóþùèõ ñ ýêðàíèðîâàííûì êóëîíîâñêèì

ïîòåíöèàëîì (òèïà Þêàâû) ' ( r ) = eZ exp( � r =� ) =r ,

ãäå � � äëèíà ýêðàíèðîâàíèÿ, à eZ � çàðÿä ÷àñ•

òèö, ïðåäñòàâëåíî â ðàáîòàõ [ 18 ; 19 ]. ×èñëåííîå

ìîäåëèðîâàíèå [ 18 ; 19 ] ïîêàçûâàåò, ÷òî ôèçè÷åñêèå

ñâîéñòâà òàêèõ ñèñòåì èìåþò äâå îñîáûå òî÷êè.

Ïåðâàÿ èç íèõ îòíîñèòñÿ ê ôàçîâîìó ïåðåõîäó ¾æèä•

êîñòü � ãåêñàòè÷åñêàÿ ôàçà¿ è íàáëþäàåòñÿ, êîãäà

ýôôåêòèâíûé ïàðàìåòð íåèäåàëüíîñòè ñèñòåìû

�

�

� 98 � 3 ; âòîðàÿ îñîáàÿ òî÷êà (ïðè �

�

� 154 � 4 )

ñîîòâåòñòâóåò ïåðåõîäó îò ãåêñàòè÷åñêîé ôàçû ê

èäåàëüíîìó êðèñòàëëó, ãäå êîýôôèöèåíò äèôôóçèè

÷àñòèö ðàâåí íóëþ. Çäåñü

�

�

= 1 : 5( eZ )

2

�

1 + � +

�

2

2

�

exp( � � )

T r

p

;

ãäå � = r

p

=� , T � òåìïåðàòóðà ÷àñòèö â ýíåðãåòè•

÷åñêèõ åäèíèöàõ, r

p

� ñðåäíåå ìåæ÷àñòè÷íîå ðàñ•

ñòîÿíèå. Ñðàâíåíèå òåîðåòè÷åñêèõ ïðåäñêàçàíèé ñ

ðåçóëüòàòàìè ñóùåñòâóþùèõ ëàáîðàòîðíûõ ýêñïåðè•

ìåíòîâ â ïûëåâîé ïëàçìå íå âûÿâèëî óáåäèòåëüíî•

ãî ñîîòâåòñòâèÿ ñî ñöåíàðèÿìè ïëàâëåíèÿ, îïèñàí•

íûìè êàê â KTHNY-òåîðèè, òàê è â GBI-òåîðèè

[20�22]. Òåì íå ìåíåå àâòîðû íåäàâíèõ ðàáîò [ 22 ; 23 ]

âñå áîëüøå ñêëîíÿþòñÿ â ïîëüçó ñïðàâåäëèâîñòè

GBI-òåîðèè äëÿ îïèñàíèÿ ñöåíàðèÿ ïëàâëåíèÿ äâó•

ìåðíûõ ïûëåâûõ ñòðóêòóð, ôîðìèðóþùèõñÿ â ïëàç•

ìå Â×-ðàçðÿäîâ.

Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ïðåäñòàâëåíû íîâûå ðåçóëü•

òàòû ÷èñëåííîãî èññëåäîâàíèÿ ïðîöåññà ôîðìèðîâà•

íèÿ ÷èñëà òîïîëîãè÷åñêèõ äåôåêòîâ, à òàêæå òðàíñ•

ëÿöèîííîãî è îðèåíòàöèîííîãî ïîðÿäêà â äâóìåð•

íûõ ñèñòåìàõ Þêàâû â øèðîêîì äèàïàçîíå ïàðà•

ìåòðîâ, ñîîòâåòñòâóþùèõ óñëîâèÿì ýêñïåðèìåíòîâ

â ëàáîðàòîðíîé ïûëåâîé ïëàçìå.

à á â

Ðèñ. 1. a � Ñâîáîäíàÿ äèñêëèíàöèÿ (5 ñâÿçåé),

á � ñâîáîäíàÿ äèñëîêàöèÿ (ïàðà èç 5-ñâÿçíîé è

7-ñâÿçíîé äèñêëèíàöèé), â � ïàðà äèñëîêàöèé.

Øòðèõîâûå ëèíèè ïîêàçûâàþò ñâÿçè ìåæäó áëè-

æàéøèìè ñîñåäÿìè (áîíäû); � � óçëû ðåøåòêè ñ 7

ñâÿçÿìè, � � ñ 5 ñâÿçÿìè

2. ÌÅÒÎÄÛ ÐÀÑ×ÅÒÀ

2.1. Òîïîëîãè÷åñêèå äåôåêòû è

îðèåíòàöèîííûå êîððåëÿöèîííûå ôóíêöèè

Äëÿ äâóìåðíûõ ñèñòåì âîçìîæíûìè òîïîëîãè÷å•

ñêèìè äåôåêòàìè ÿâëÿþòñÿ äèñêëèíàöèè, ò. å. íà•

ëè÷èå âàêàíñèé èëè âíåäðåííûõ ¾àòîìîâ¿. Ðåøåò•

êà âîêðóã òàêîãî èçîëèðîâàííîãî äåôåêòà èñêàæàåò•

ñÿ òàêèì îáðàçîì, ÷òî êðèñòàëëè÷åñêàÿ ñòðóêòóðà

ïðè ýòîì ñîõðàíÿåòñÿ. Â èäåàëüíîé ãåêñàãîíàëüíîé

(ïðèìèòèâíîé òðåóãîëüíîé) ðåøåòêå êàæäàÿ ÷àñòè•

öà, ðàñïîëîæåííàÿ â åå óçëå, èìååò ðîâíî øåñòü áëè•

æàéøèõ ñîñåäåé. À íàèáîëåå ðàñïðîñòðàíåííûìè äå•

ôåêòàìè òàêîé ðåøåòêè ÿâëÿþòñÿ 5-ñâÿçíûå (âàêàí•

ñèè) è 7-ñâÿçíûå (âíåäðåííûå ÷àñòèöû), ñì. ðèñ. 1.

Ïîëîæåíèÿ òî÷å÷íûõ äåôåêòîâ â äâóìåðíîé ðå•

øåòêå íàõîäÿò ïðè ïîìîùè òðèàíãóëÿöèè Äåëîíå

[ 24 ; 25 ]. Òàêàÿ òðèàíãóëÿöèÿ ïîêðûâàåò äâóìåðíóþ

xy -ïîâåðõíîñòü ñåòêîé òðåóãîëüíèêîâ, âåðøèíàìè

êîòîðûõ ÿâëÿþòñÿ ñîñåäíèå ÷àñòèöû, ïðè÷åì ëèíèè

ñòîðîí òðåóãîëüíèêîâ íå äîëæíû ïåðåñåêàòüñÿ. Â

ýòîì ñëó÷àå êàæäûé óçåë ðåøåòêè áóäåò n ðàç ñîåäè•

íåí ñ áëèæàéøèìè n óçëàìè. Ýòè ñâÿçè îïðåäåëÿþò

êîëè÷åñòâî è ïîëîæåíèå âñåõ áëèæàéøèõ ñîñåäåé

÷àñòèö. Â ãåêñàãîíàëüíîé äâóìåðíîé ðåøåòêå óçåë

áóäåò ÿâëÿòüñÿ òî÷å÷íûì äåôåêòîì ïðè n 6= 6 . Èë•

ëþñòðàöèÿ òðèàíãóëÿöèè Äåëîíå ïðåäñòàâëåíà íà

ðèñ. 2.

Íàïîìíèì, ÷òî òðèàíãóëÿöèåé Äåëîíå íàçûâàþò

òàêóþ òðèàíãóëÿöèþ, ïðè êîòîðîé íèêàêàÿ òî÷êà A

èç ìíîæåñòâà òî÷åê S íà ïëîñêîñòè íå ñîäåðæèòñÿ

âíóòðè îêðóæíîñòè, îïèñàííîé âîêðóã ëþáîãî òðå•

óãîëüíèêà, âåðøèíîé êîòîðîãî íå ÿâëÿåòñÿ òî÷êà A.

Êàê ñëåäñòâèå: åñëè íèêàêèå ÷åòûðå òî÷êè íå ëåæàò

íà îäíîé îêðóæíîñòè, òðèàíãóëÿöèÿ Äåëîíå åäèí•
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Ðèñ. 2. Ïðèìåð òðèàíãóëÿöèè Äåëîíå äëÿ ñèñòåìû,

ïîëó÷åííîé ïðè ÷èñëåííîì ìîäåëèðîâàíèè çàäà÷è ñ

ïàðàìåòðàìè � = 1 è �

�

� 137 . Òî÷êè ïîêàçûâàþò

ðàñïîëîæåíèå ÷àñòèö; îòðåçêè � ýòî áîíäû, ñîåäè-

íÿþùèå áëèæàéøèõ ñîñåäåé

ñòâåííà. Òðèàíãóëÿöèÿ Äåëîíå âçàèìíî îäíîçíà÷íî

ñîîòâåòñòâóåò äèàãðàììå Âîðîíîãî äëÿ òîãî æå íà•

áîðà òî÷åê [ 24 ; 25 ].

Ìåðîé îðèåíòàöèîííîãî ïîðÿäêà ÷àñòèö â ñòðóê•

òóðå, çàâèñÿùåãî îò êîëè÷åñòâà ðàçíîîáðàçíûõ òîïî•

ëîãè÷åñêèõ äåôåêòîâ, ÿâëÿåòñÿ îðèåíòàöèîííàÿ êîð•

ðåëÿöèîííàÿ ôóíêöèÿ g

6

( r ) . Äëÿ äâóìåðíûõ ñèñòåì

òàêàÿ ôóíêöèÿ îïðåäåëÿåòñÿ óãëàìè � ( r ) ìåæäó ëþ•

áûìè äâóìÿ óìîçðèòåëüíûìè îòðåçêàìè (áîíäàìè),

ñîåäèíÿþùèìè ñîñåäíèå ÷àñòèöû, â ïðîèçâîëüíî âû•

áðàííîì íàïðàâëåíèè r [7]:

g

6

( r ) = h  

�

( r )  ( 0 ) i ; (1)

ãäå  ( r ) = exp(6 i� ( r )) � ëîêàëüíûé ïàðàìåòð ïîðÿä•

êà, à � ( r ) îïðåäåëÿåò îðèåíòàöèþ áîíäà îòíîñèòåëü•

íî ôèêñèðîâàííîé îñè.

Ñòîèò îòìåòèòü, ÷òî ó ðàçíûõ àâòîðîâ òî÷íîå ìà•

òåìàòè÷åñêîå îïðåäåëåíèå ôóíêöèè g

6

( r ) íåñêîëüêî

ðàçëè÷àåòñÿ, à ñëåäîâàòåëüíî, ðàçëè÷àåòñÿ è ñïîñîá

åå ðàñ÷åòà è èíòåðïðåòàöèè. Ìîæíî âûäåëèòü äâà

îñíîâíûõ ìåòîäà âû÷èñëåíèÿ g

6

( r ) , îïèñàííûõ â ëè•

òåðàòóðå. Òàê, íàïðèìåð, â ðàáîòå [22] îðèåíòàöèîí•

íóþ êîððåëÿöèîííóþ ôóíêöèþ ðàññ÷èòûâàþò êàê

g

6

( r ) =

=

�

�

�

�

�

�

1

N

B

N

B

X

l =1

1

n ( l )

n ( l )

X

k =1

exp f i � 6 ( � ( r

k

) � � ( r

l

)) g

�

�

�

�

�

�

; (2)

ãäå N

B

� îáùåå êîëè÷åñòâî ðàññìàòðèâàåìûõ áîí•

äîâ â êðèñòàëëå, n ( l ) � ÷èñëî áîíäîâ, íàõîäÿùèõñÿ

íà ðàññòîÿíèè r îò l -ãî áîíäà, � ( r

k ;l

) � ñîîòâåòñòâó•

þùèå óãëû áîíäîâ â òî÷êàõ r

k ;l

îòíîñèòåëüíî ôèê•

ñèðîâàííîé îñè. Â ðàáîòå [20] èñïîëüçóåòñÿ ïîõîæàÿ

ôîðìóëà, íî óñðåäíÿþò ïîäîáíûì îáðàçîì íå ýêñ•

ïîíåíòû, à êîñèíóñû ñîîòâåòñòâóþùèõ óãëîâ (ò. å.

ðàññìàòðèâàåòñÿ òîëüêî ðåàëüíàÿ ÷àñòü) è âñå âûðà•

æåíèå íå áåðåòñÿ ïî ìîäóëþ:

g

6

( r ) =

1

N

B

N

B

X

l =1

1

n ( l )

n ( l )

X

k =1

cos f 6 ( � ( r

k

) � � ( r

l

)) g : (3)

Ïðè ýòîì ïðîöåäóðà ðàñ÷åòà g

6

( r ) ñîñòîèò â ñëåäóþ•

ùåì. Ñíà÷àëà âûïîëíÿþò òðèàíãóëÿöèþ Äåëîíå �

â èòîãå ïîëó÷àþò ñåòêó áîíäîâ, ñîåäèíÿþùèõ ñî•

ñåäíèå ÷àñòèöû. Çàòåì íàõîäÿò êîîðäèíàòû ñåðåäè•

íû r

i

êàæäîãî áîíäà (òàê íàçûâàåìàÿ ¾öåíòðàëüíàÿ

òî÷êà¿) è óãîë íàêëîíà �

i

áîíäà îòíîñèòåëüíî çàäàí•

íîé îñè. Äàëåå, ðàññìàòðèâàÿ ¾ïîëå¿ ( r

i

; �

i

), ôèê•

ñèðóþò îäíó èç öåíòðàëüíûõ òî÷åê è îòíîñèòåëüíî

íåå ñ÷èòàþò êîëè÷åñòâî áîíäîâ (è ñîîòâåòñòâóþùóþ

ñóììó ýêñïîíåíò èëè êîñèíóñîâ óãëîâ), íàõîäÿùèõ•

ñÿ íà ðàññòîÿíèè r , ñ ïîñëåäóþùèì óñðåäíåíèåì ïî

àíñàìáëþ è âðåìåíè.

Íåìíîãî îòëè÷àþùèéñÿ ñïîñîá ðàñ÷åòà g

6

( r ) îïè•

ñàí â ðàáîòàõ [ 11 ; 12 ]:

g

6

( r � r

0

) =

h  

�

6

( r )  

6

( r

0

) i

h � ( r ) � ( r

0

) i

: (4)

Çäåñü

� ( r ) =

N

X

i =1

� ( r � r

i

) ;

à

 

6

( r ) =

N

X

i =1

� ( r � r

i

)  

6 ;i

� ìèêðîñêîïè÷åñêàÿ ïëîòíîñòü îðèåíòàöèîííîãî ïà•

ðàìåòðà ïîðÿäêà

 

6 ;i

=

1

N

i

N

i

X

j =1

exp(6 i�

ij

) ;

ãäå ñóììèðîâàíèå âåäåòñÿ ïî âñåì áëèæàéøèì ñîñå•

äÿì i -é ÷àñòèöû, à óãîë �

ij

îáðàçîâàí áîíäîì ìåæäó

i -é è j -é ÷àñòèöåé è çàäàííîé îñüþ. Îòëè÷èå ïðîöå•

äóðû ðàñ÷åòà â ýòîì ñëó÷àå ñîñòîèò â òîì, ÷òî âíà•

÷àëå äëÿ êàæäîé ÷àñòèöû íàõîäÿò ëîêàëüíûé îðèåí•

òàöèîííûé ïîðÿäîê, à çàòåì ñ÷èòàþò ÷èñëî ÷àñòèö,

ðàñïîëîæåííûõ íà ðàññòîÿíèè r îò ôèêñèðîâàííîé

÷àñòèöû. Äàëåå ïðîâîäèòñÿ óñðåäíåíèå ïî àíñàìáëþ

è âðåìåíè, à òàêæå íîðìèðîâêà íà ñðåäíþþ ïëîò•

íîñòü ÷àñòèö. Åñëè ïðèíÿòü r

0

= 0 , òî ôóíêöèÿ ïðè•

ìåò âèä, àíàëîãè÷íûé ôîðìóëå (1) ñ ó÷åòîì íîðìè•

ðîâêè íà h � ( r ) � ( 0 ) i .

Îòìåòèì, ÷òî âñå âû÷èñëåíèÿ, ïðåäñòàâëåííûå

â äàííîé ðàáîòå, ïðîâîäèëèñü ïî ôîðìóëå (4), òàê
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40

0.8
0.6
0.4
0.2

321
r/ rp

a
N6 = 100%

200

0.10

0.06
0.04
0.02

15105
r/ rp

á
N6 �  30%

0.08
1.0
g6 g6

Ðèñ. 3. Çàâèñèìîñòè g

6

( r ) äëÿ èäåàëüíîé ãåêñàãî-

íàëüíîé ðåøåòêè ( à ) è äëÿ ñèñòåìû ñëó÷àéíî ðàñ-

ïîëîæåííûõ ÷àñòèö ( á )

êàê ðàñ÷åò ôóíêöèé g

6

( r ) ïî ôîðìóëàì (2) è (3) íå

äàåò ñîãëàñèÿ ñ òåîðèåé, ïðîãíîçèðóþùåé äëÿ èäå•

àëüíîé ãåêñàãîíàëüíîé ðåøåòêè âåëè÷èíó g

6

( r ) � 1

âíå çàâèñèìîñòè îò øàãà ðàçáèåíèÿ � r , âûáðàííîãî

äëÿ åå ðàñ÷åòîâ. Òàêèì îáðàçîì, ñîîòíîøåíèÿ (2) è

(3) íåëüçÿ èñïîëüçîâàòü äëÿ àíàëèçà îðèåíòàöèîí•

íîãî ïîðÿäêà â êðèñòàëëè÷åñêèõ ñèñòåìàõ, à ôèçè•

÷åñêîå îáîñíîâàíèå èõ ïðèìåíèìîñòè äëÿ æèäêîñò•

íûõ ñèñòåì òðåáóåò äîïîëíèòåëüíîé ïðîâåðêè. Èë•

ëþñòðàöèÿ ðàñ÷åòà ôóíêöèé g

6

( r ) ïî ôîðìóëå (4)

äëÿ èäåàëüíîé ãåêñàãîíàëüíîé ðåøåòêè è äëÿ ñè•

ñòåìû ñëó÷àéíî ðàñïîëîæåííûõ ÷àñòèö (èìèòèðóþ•

ùåé èäåàëüíûé ãàç) ïîêàçàíà íà ðèñ. 3. Îòìåòèì,

÷òî ïðîöåíòíîå ñîäåðæàíèå N

6

÷àñòèö ñ øåñòüþ áëè•

æàéøèìè ñîñåäÿìè â èäåàëüíîé ðåøåòêå ñîñòàâëÿ•

ëî ïðè ýòîì 100 %, à äëÿ ñëó÷àÿ ¾èäåàëüíîãî ãàçà¿

N

6

� 30 %.

2.2. Ïàðàìåòðû ÷èñëåííîé çàäà÷è

Ðàñ÷åòû ïðîâîäèëèñü ìåòîäîì ìîëåêóëÿðíîé äè•

íàìèêè Ëàíæåâåíà, îñíîâàííûì íà ðåøåíèè ñèñòå•

ìû èç N

p

îáûêíîâåííûõ äèôôåðåíöèàëüíûõ óðàâ•

íåíèé äâèæåíèÿ, (ãäå N

p

� ÷èñëî ÷àñòèö â ðàñ÷åò•

íîé ÿ÷åéêå) ñ ó÷åòîì ñèëû Ëàíæåâåíà F

r an

, îòâå÷à•

þùåé çà ñòîõàñòè÷åñêèé õàðàêòåð äâèæåíèÿ ÷àñòèö

ñ çàäàííîé êèíåòè÷åñêîé òåìïåðàòóðîé T . Òåõíèêà

ìîäåëèðîâàíèÿ ïîäðîáíî îïèñàíà â ðàáîòàõ [ 5 ; 6 ].

Ïðè ýòîì íàðÿäó ñî ñëó÷àéíûìè ñèëàìè F

r an

ó÷è•

òûâàëèñü ñèëû ïàðíîãî ìåæ÷àñòè÷íîãî âçàèìîäåé•

ñòâèÿ F

int

[ 5 ; 6 ]:

M

d

2

r

k

dt

2

=

X

j

F

int

( r

k j

)

r

k

� r

j

r

k j

� M �

f r

d r

k

dt

+ F

r an

: (5)

Çäåñü

F

int

( r ) = � eZ

p

@ '

@ r

;

r

k j

= j r

k

� r

j

j � ìåæ÷àñòè÷íîå ðàññòîÿíèå, M �

ìàññà ÷àñòèöû, �

f r

� êîýôôèöèåíò òðåíèÿ ïûëåâûõ

÷àñòèö çà ñ÷åò èõ ñòîëêíîâåíèé ñ íåéòðàëüíûìè ÷à•

ñòèöàìè îêðóæàþùåãî ãàçà, ' ( r ) � ïàðíûé ïîòåíöè•

àë ìåæ÷àñòè÷íîãî âçàèìîäåéñòâèÿ. Â êà÷åñòâå ïî•

òåíöèàëà ìåæ÷àñòè÷íîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ðàññìàò•

ðèâàëñÿ ýêðàíèðîâàííûé êóëîíîâñêèé ïîòåíöèàë

(òèïà Þêàâû): ' ( r ) = eZ exp( � r =� ) =r , ãäå r � ðàñ•

ñòîÿíèå ìåæäó ÷àñòèöàìè, eZ � èõ çàðÿä, � � äëèíà

ýêðàíèðîâàíèÿ (ñì. ðàçä. 1). Äàííàÿ ìîäåëü ïàðíîãî

ïîòåíöèàëà ïîçâîëÿåò ó÷åñòü âëèÿíèå ðàçíîèìåííî

çàðÿæåííûõ ÷àñòèö è ïðåäñòàâëÿåò îñîáûé èíòåðåñ

ñ òî÷êè çðåíèÿ òåîðåòè÷åñêèõ èññëåäîâàíèé ñâîéñòâ

ïûëåâîé ïëàçìû [ 5 ; 6 ], à òàêæå øèðîêî èñïîëüçóåòñÿ

äëÿ ÷èñëåííîãî ìîäåëèðîâàíèÿ îòòàëêèâàíèÿ â êè•

íåòèêå âçàèìîäåéñòâóþùèõ ÷àñòèö (âêëþ÷àÿ ôèçè•

êó ïëàçìû, ìåäèöèíó, áèîëîãèþ, ôèçèêó ïîëèìåðîâ

è ò. ä.) [1�6].

Ðàñ÷åòû áûëè âûïîëíåíû äëÿ îäíîðîäíûõ äâó•

ìåðíûõ ñèñòåì Þêàâû ñ ïàðàìåòðàìè ýêðàíèðîâà•

íèÿ � � r

p

=� = 1 , 2, 3, 4 (ãäå r

p

= ( N

p

=S )

� 1 = 2

,

à S � ïëîùàäü ìîäåëèðóåìîé ÿ÷åéêè). Äëÿ ìîäå•

ëèðîâàíèÿ ïðîòÿæåííîãî îäíîðîäíîãî ñëîÿ çàäàâà•

ëèñü ïåðèîäè÷åñêèå ãðàíè÷íûå óñëîâèÿ â äâóõ âû•

áðàííûõ íàïðàâëåíèÿõ ( x è y ). ×èñëî íåçàâèñèìûõ

÷àñòèö â öåíòðàëüíîé ñ÷åòíîé ÿ÷åéêå N

p

âàðüèðî•

âàëîñü îò 256 äî 4096. Â çàâèñèìîñòè îò ÷èñëà ÷àñ•

òèö äëèíà îáðåçàíèÿ ïîòåíöèàëà r

cut

ìåíÿëàñü îò

5 r

p

äî 25 r

p

. Îñíîâíûå ðàñ÷åòû áûëè âûïîëíåíû äëÿ

N

p

= 1024 íåçàâèñèìûõ ÷àñòèö ïðè äëèíå îáðåçàíèÿ

ïîòåíöèàëà r

cut

= 12 r

p

.

Äëÿ àíàëèçà ñòðóêòóðíûõ ñâîéñòâ ìîäåëèðóå•

ìûõ ñèñòåì óðàâíåíèÿ äâèæåíèÿ (5) ðåøàëèñü äëÿ

ðàçëè÷íûõ ýôôåêòèâíûõ ïàðàìåòðîâ: ïàðàìåòðà

íåèäåàëüíîñòè �

�

è ïàðàìåòðà ìàñøòàáèðîâàíèÿ

� = !

�

=�

f r

, ãäå

!

�

=

�

2( eZ )

2

�

1 + � +

�

2

2

�

exp( � � )

r

3

p

� M

�

1 = 2

:

Âåëè÷èíà ïàðàìåòðà ìàñøòàáèðîâàíèÿ âàðüèðîâà•

ëàñü îò � � 0 : 1 äî � � 4 , à âåëè÷èíà ýôôåêòèâíîãî

ïàðàìåòðà íåèäåàëüíîñòè �

�

ìåíÿëàñü â ïðåäåëàõ

îò 0.5 äî 225. (Âûáðàííûé äèàïàçîí ïàðàìåòðîâ � è

�

�

ÿâëÿåòñÿ òèïè÷íûì äëÿ óñëîâèé ýêñïåðèìåíòîâ

â ïëàçìå ãàçîâûõ ðàçðÿäîâ [ 5 ; 6 ].)

Äëÿ êîððåêòíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ çàäà÷è øàã èí•

òåãðèðîâàíèÿ â íàøèõ ðàñ÷åòàõ ñîîòâåòñòâîâàë

� t =

1

20 max f �

f r

; !

�

g

;
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âðåìÿ ÷èñëåííûõ ýêñïåðèìåíòîâ âàðüèðîâà•

ëîñü â äèàïàçîíå îò � 10 = min f �

f r

; !

�

g äî

� 1000 = min f �

f r

; !

�

g [ 5 ; 6 ].

3. ÐÅÇÓËÜÒÀÒÛ ×ÈÑËÅÍÍÎÃÎ

ÌÎÄÅËÈÐÎÂÀÍÈß È ÈÕ ÎÁÑÓÆÄÅÍÈÅ

Ðåçóëüòàòû ÷èñëåííîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ïðîèëëþ•

ñòðèðîâàíû íà ðèñ. 4�10. Äëÿ íàãëÿäíîãî ïðåäñòàâ•

ëåíèÿ î òîì, êàê ôîðìèðóþòñÿ òîïîëîãè÷åñêèå äå•

ôåêòû, íà ðèñ. 4 ïðåäñòàâëåíû äèàãðàììû Âîðîíî•

ãî äëÿ ðàçëè÷íûõ ôàçîâûõ ñîñòîÿíèé ìîäåëèðóåìîé

ñèñòåìû � êðèñòàëëà, ãåêñàòè÷åñêîé ôàçû è æèä•

êîñòè. Âèäíî, ÷òî ïðè ïëàâëåíèè ÷èñëî äåôåêòîâ

(÷åðíûå è áåëûå ÿ÷åéêè) ðåçêî âîçðàñòàåò, ïðè÷åì

â êðèñòàëëå äåôåêòû ïðåäñòàâëåíû ïðåèìóùåñòâåí•

íî äèñëîêàöèîííûìè ïàðàìè, à â ãåêñàòè÷åñêîé ôà•

çå � ïðåèìóùåñòâåííî ñâîáîäíûìè äèñëîêàöèÿìè

è ôîðìèðîâàíèåì íåñâÿçàííûõ äèñêëèíàöèé, îáðà•

çóþùèõñÿ â ðåçóëüòàòå ïëàâëåíèÿ äèñëîêàöèîííûõ

ïàð (ðèñ. 4 à,á ), êàê è áûëî ïðåäñêàçàíî Êîñòåðëè•

öåì è Òàóëëåñîì.

Íà ðèñ. 5 ïðåäñòàâëåíû îðèåíòàöèîííûå êîððå•

ëÿöèîííûå ôóíêöèè g

6

( r =r

p

) äëÿ ðàçëè÷íûõ ôàçî•

âûõ ñîñòîÿíèé (ïàðàìåòðîâ �

�

), äèàãðàììû Âîðîíî•

ãî äëÿ êîòîðûõ ïîêàçàíû íà ðèñ. 4. Ëåãêî çàìåòèòü,

÷òî ôóíêöèè g

6

( r ) äëÿ êðèñòàëëè÷åñêîãî ñîñòîÿíèÿ

ñèñòåìû ïðàêòè÷åñêè ñðàçó ïðèíèìàåò íåêîòîðîå ïî•

ñòîÿííîå çíà÷åíèå, ÷òî òàêæå íàõîäèòñÿ â ñîãëàñèè

ñ KTHNY-òåîðèåé. Íà ðèñ. 6 â êà÷åñòâå èëëþñòðà•

öèè ïðèâåäåíû ïàðíûå êîððåëÿöèîííûå ôóíêöèè

g ( r =r

p

) è ðàñïðåäåëåíèÿ ÷àñòèö ïî ÷èñëó áëèæàé•

à á â

Ðèñ. 4. Èëëþñòðàöèÿ äèàãðàìì Âîðîíîãî äëÿ � = 1

è ðàçëè÷íûõ �

�

è N

6

: à � �

�

� 163 , N

6

� 96 %

(êðèñòàëë); á � �

�

� 137 , N

6

� 83 % (¾ãåêñàòè÷å-

ñêàÿ¿ ôàçà); â � �

�

� 61 , N

6

� 61 % (æèäêîñòü).

Ñåðûå ÿ÷åéêè ñîîòâåòñòâóþò ÷àñòèöàì ñ 6 áëèæàé-

øèìè ñîñåäÿìè, áåëûå � ñ 7 áëèæàéøèìè ñîñåäÿ-

ìè äëÿ êðèñòàëëè÷åñêîé è ¾ãåêñàòè÷åñêîé¿ ôàç (è

áîëåå 7 äëÿ æèäêîñòè), ÷åðíûå � ñ 5 áëèæàéøèìè

ñîñåäÿìè (è ìåíåå 5 äëÿ æèäêîñòè)

100

0.1

5
r/ rp

1.0
g6

15

� * �  163

� * �  137

� * �  61

Ðèñ. 5. Îðèåíòàöèîííûå êîððåëÿöèîííûå ôóíêöèè

äëÿ ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèé ïàðàìåòðîâ �

�

, óêàçàííûõ

íà ðèñóíêå

30

3

2

1

21 r/ rp

4 � * �  163

g2

� * �  61

a

74

60

40

20

65 i

80
� * �  163

Ni, %

� * �  61

á

0

100

Ðèñ. 6. Ïàðíûå êîððåëÿöèîííûå ôóíêöèè g ( r =r

p

)

( à ) è ðàñïðåäåëåíèÿ ÷èñëà áëèæàéøèõ ñîñåäåé

N

i

( i ) ( á ) äëÿ ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèé ïàðàìåòðîâ �

�

,

óêàçàííûõ íà ðèñóíêå

øèõ ñîñåäåé N

i

( i ) (çäåñü i � êîëè÷åñòâî áëèæàéøèõ

ñîñåäåé) äëÿ æèäêîñòíîãî è êðèñòàëëè÷åñêîãî ñîñòî•

ÿíèé ñèñòåìû äëÿ òåõ æå çíà÷åíèé ïàðàìåòðîâ �

�

,

÷òî è íà äâóõ ïðåäûäóùèõ ðèñóíêàõ.

Ìàêñèìóì g

max

ïàðíîé êîððåëÿöèîííîé ôóíê•

öèè g ( r ) â çàâèñèìîñòè îò �

�

äëÿ ìîäåëèðóåìûõ

äâóìåðíûõ ñèñòåì ïðåäñòàâëåí íà ðèñ. 7. Ýòè ðå•

çóëüòàòû ñîãëàñóþòñÿ ñ ðàíåå ïîëó÷åííûìè äàííû•

ìè [ 18 ; 19 ] è èëëþñòðèðóþò äâå îñîáûå òî÷êè íà

êðèâîé g

max

(�

�

) â îáëàñòè ïåðåõîäà îò æèäêîñòè ê

ãåêñàòè÷åñêîé ôàçå (òî÷êà ïåðåãèáà) è îò ãåêñàòè•

÷åñêîé ôàçû ê êðèñòàëëè÷åñêîìó ñîñòîÿíèþ ñèñòå•

ìû (ñêà÷îê). Îáû÷íî òàêîå ïîâåäåíèå ôèçè÷åñêèõ
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0 40 80 120 160 200
� �

1

2

3

4

gmax

Ðèñ. 7. Ìàêñèìóì g

max

ïàðíîé êîððåëÿöèîííîé

ôóíêöèè â çàâèñèìîñòè îò �

�

äëÿ äâóìåðíûõ ñè-

ñòåì. Òîíêàÿ øòðèõîâàÿ ëèíèÿ ñîîòâåòñòâóåò ïåðå-

õîäó æèäêîñòü � ãåêñàòè÷åñêàÿ ôàçà, æèðíàÿ øòðè-

õîâàÿ ëèíèÿ � ïåðåõîäó ãåêñàòè÷åñêàÿ ôàçà � êðèñ-

òàëë

õàðàêòåðèñòèê ñâÿçûâàþò ñ íàëè÷èåì ôàçîâûõ ïå•

ðåõîäîâ âòîðîãî ðîäà (òî÷êà ïåðåãèáà) è ïåðâîãî ðî•

äà (ñêà÷îê). Ñõîæèé âèä èìåþò çàâèñèìîñòè ÷èñëà

÷àñòèö ñ øåñòüþ áëèæàéøèìè ñîñåäÿìè N

6

[%] îò �

�

(ñì. ðèñ. 8 à ) è ÷èñëà äåôåêòîâ � N [%] = 100 � N

6

îò

2 = �

�

(ñì. ðèñ. 8 á ), ïîëó÷åííûå â íàñòîÿùåé ðàáîòå.

(Ñëåäóåò ïîä÷åðêíóòü, ÷òî íà ðèñ. 8 á ïðåäñòàâëåíî

îáùåå êîëè÷åñòâî äåôåêòîâ, âíå çàâèñèìîñòè îò èõ

òèïà.)

Äèàïàçîí ïîãðåøíîñòåé, óêàçàííûõ íà ðèñ. 7 è

8, ñîîòâåòñòâóåò ðàñ÷åòàì äëÿ ñèñòåì ñ ðàçëè÷íûìè

ïàðàìåòðàìè � è � . Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî ñ ó÷å•

òîì ïîëó÷åííûõ îøèáîê òî÷êó ïåðåãèáà (ïåðåõîä

îò æèäêîñòíîé ê ãåêñàòè÷åñêîé ôàçå) òðóäíî ðàñ•

ïîçíàòü óæå íà ýòàïå ÷èñëåííîãî ìîäåëèðîâàíèÿ çà•

äà÷è, â îòëè÷èå îò òî÷êè êðèñòàëëèçàöèè ñèñòåìû,

ãäå íàáëþäàåòñÿ äîñòàòî÷íî ðåçêîå èçìåíåíèå çíà•

÷åíèé g

max

(�

�

) , N

6

(�

�

) è � N (�

�

) ïðè ìàëîì èçìå•

íåíèè ïàðàìåòðà �

�

. Äàííîå îáñòîÿòåëüñòâî ìîæåò

ñëóæèòü îáúÿñíåíèåì òîãî, ÷òî óáåäèòåëüíûå ýêñïå•

ðèìåíòàëüíûå íàáëþäåíèÿ ïåðåõîäà ìåæäó æèäêî•

ñòüþ è ãåêñàòè÷åñêîé ôàçîé îòñóòñòâóþò ïî íàñòî•

ÿùåå âðåìÿ, à äëÿ àíàëèçà ïëàâëåíèÿ ïûëåâûõ ìî•

íîñëîåâ â ëàáîðàòîðíîé ïëàçìå âñå ÷àùå îòäàåòñÿ

ïðåäïî÷òåíèå GBI-òåîðèè, êîòîðàÿ îïèñûâàåò ïëàâ•

ëåíèå äâóìåðíûõ ñèñòåì êàê ôàçîâûé ïåðåõîä ïåð•

âîãî ðîäà îò êðèñòàëëà ê æèäêîñòè áåç ôîðìèðîâà•

íèÿ ïðîìåæóòî÷íîé ôàçû [ 10 ; 11 ]. Çäåñü ñëåäóåò îñî•

áî ïîä÷åðêíóòü, ÷òî òðóäíîñòè îáíàðóæåíèÿ òî÷êè

ôàçîâîãî ïåðåõîäà îò æèäêîñòè ê ãåêñàòè÷åñêîé ôà•

çå íå ìîãóò ÿâëÿòüñÿ êàêèì-ëèáî äîêàçàòåëüñòâîì

îòñóòñòâèÿ ïðîìåæóòî÷íîé ôàçû â èññëåäóåìûõ ñè•

ñòåìàõ.

Åùå ðàç íàïîìíèì, ÷òî äëÿ êîëè÷åñòâåííîãî è

êà÷åñòâåííîãî àíàëèçà ôàçîâîãî ñîñòîÿíèÿ ñèñòåìû

øèðîêî èñïîëüçóåòñÿ èññëåäîâàíèå ïðîñòðàíñòâåí•

íîé àñèìïòîòèêè ïàðíûõ, g ( r ) , è îðèåíòàöèîííûõ,

g

6

( r ) , êîððåëÿöèîííûõ ôóíêöèé. Àñèìïòîòèêà ïàð•

íûõ êîððåëÿöèîííûõ ôóíêöèé g ( r ) äëÿ äâóìåðíûõ

ñèñòåì ïîäðîáíî èññëåäîâàëàñü â ðàáîòàõ [ 18 ; 19 ], ãäå

áûëî ïîëó÷åíî, ÷òî âíå çàâèñèìîñòè îò âûáîðà àï•

ïðîêñèìèðóþùåé ôóíêöèè (ñòåïåííîé èëè ýêñïîíåí•

öèàëüíîé) ïðîñòðàíñòâåííàÿ àñèìïòîòèêà ôóíêöèè

g ( r ) � 1 íå èçìåíÿåòñÿ äëÿ ãåêñàòè÷åñêîé ôàçû äâó•

ìåðíîé ñòðóêòóðû. Ïðè ýòîì äëÿ æèäêîñòíîé ôàçû

ñèñòåìû âåëè÷èíà ïîêàçàòåëÿ ýêñïîíåíòû èëè ñòå•

ïåííîé ôóíêöèè óìåíüøàåòñÿ ñ ðîñòîì ïàðàìåòðà

íåèäåàëüíîñòè ñèñòåìû �

�

.

Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî íà íàñòîÿùèé ìîìåíò

ðåçóëüòàòû ÷èñëåííûõ è ýêñïåðèìåíòàëüíûõ èññëå•

äîâàíèé ïðîñòðàíñòâåííîé àñèìïòîòèêè ôóíêöèé

g

6

( r ) , ïðåäñòàâëåííûå â ðàáîòàõ ðàçëè÷íûõ àâòîðîâ,

âåñüìà ðàçíîîáðàçíû. Äàííîå îáñòîÿòåëüñòâî ìîæåò

áûòü ñâÿçàíî êàê ñ àíàëèçîì ðàñ÷åòîâ, âûïîëíåí•

íûõ äëÿ ðàçíîãî êîëè÷åñòâà ÷àñòèö, òàê è ñ ðàç•

ëè÷íûì âûáîðîì ôîðìû àïïðîêñèìèðóþùèõ ôóíê•

öèé, à òàêæå ïðîñòðàíñòâåííîãî îòðåçêà äëÿ ïîèñ•

êà íàèáîëåå ïîäõîäÿùåé àïïðîêñèìàöèè (èìååòñÿ â

âèäó ëèáî àíàëèç çàòóõàíèÿ ïåðâûõ ïèêîâ g

6

( r ) , ëè•

áî æå èññëåäîâàíèå àñèìïòîòèêè õâîñòà ôóíêöèè).

Êðîìå òîãî, â ñóùåñòâóþùèõ ëèòåðàòóðíûõ èñòî÷•

íèêàõ íåò îïðåäåëåííîãî ñîãëàñèÿ â âîïðîñå î òîì,

êàê èìåííî íàäî àïïðîêñèìèðîâàòü g

6

( r ) � ñ ó÷åòîì

ïèêîâ èëè ìèíèìóìîâ, ñ ó÷åòîì ñâîáîäíîãî ïîñòîÿí•

íîãî ÷ëåíà èëè áåç íåãî (â çàâèñèìîñòè îò íàëè÷èÿ

ïîñëåäíåãî ôóíêöèÿ g

6

( r ) áóäåò ñòðåìèòüñÿ ëèáî ê

íóëþ, ëèáî ê ïîñòîÿííîìó çíà÷åíèþ). È ïî÷òè íèãäå

íå ïðèâîäèòñÿ ñàìà ôóíêöèÿ, à òîëüêî åå àïïðîê•

ñèìàöèÿ, ïîýòîìó ñëîæíî ñóäèòü î òîì, íàñêîëüêî

ïðàâîìåðíû ïðåäëàãàåìûå àïïðîêñèìàöèè.

×òî êàñàåòñÿ âëèÿíèÿ ÷èñëà ÷àñòèö, òî íàøè èñ•

ñëåäîâàíèÿ ïîêàçàëè, ÷òî êîëè÷åñòâî ÷àñòèö â àíà•

ëèçèðóåìîé ñòðóêòóðå çàìåòíî âëèÿåò íà ôîðìó

ôóíêöèè g

6

( r ) , ò. å. íà åå âåëè÷èíó è ïðîñòðàíñòâåí•

íóþ àñèìïòîòèêó. Ïðè ýòîì äëÿ æèäêîñòè äîñòà•

òî÷íûì ÿâëÿëîñü 600�700 àíàëèçèðóåìûõ ÷àñòèö (ñ

äàëüíåéøèì óâåëè÷åíèåì ÷èñëà ÷àñòèö ôîðìà g

6

( r )

íå èçìåíÿëàñü). Äëÿ ãåêñàòè÷åñêîé è êðèñòàëëè÷å•

ñêîé ôàç ýòî âëèÿíèå ïðîïàäàëî òîëüêî òîãäà, êî•

ãäà îáùåå ÷èñëî àíàëèçèðóåìûõ ÷àñòèö ñîñòàâëÿëî

200



ÆÝÒÔ, òîì 144 , âûï. 1 (7), 2013 Îðèåíòàöèîííûé ïîðÿäîê è ôîðìèðîâàíèå : : :

82 %

67 %
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6
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100 � N

6

; %

0 : 10 0 : 01

2 = �

�

18 %

33 %

áà

Ðèñ. 8. Çàâèñèìîñòè ÷èñëà ÷àñòèö ñ 6 áëèæàéøèìè ñîñåäÿìè N

6

îò �

�

( à ) è ÷èñëà äåôåêòîâ 100 � N

6

îò 2 = �

�

( á )

äëÿ ñèñòåì ñ ïàðàìåòðàìè � îò 0 : 1 äî 4 . Òîíêèå øòðèõîâûå ëèíèè ñîîòâåòñòâóþò ïåðåõîäó æèäêîñòü � ãåêñàòè÷åñêàÿ

ôàçà, æèðíûå øòðèõîâûå ëèíèè � ïåðåõîäó ãåêñàòè÷åñêàÿ ôàçà � êðèñòàëë

1500�2500 (÷èñëî íåçàâèñèìûõ ÷àñòèö â öåíòðàëü•

íîé ñ÷åòíîé ÿ÷åéêå 200�300 è áîëåå). Òàêèì îáðà•

çîì, ïðè íåäîñòàòî÷íîì êîëè÷åñòâå ÷àñòèö â ïîëå

çðåíèÿ èññëåäóåìîé ñòðóêòóðû ïðèìåíåíèå ôóíê•

öèé g

6

( r ) äëÿ àíàëèçà ãåêñàòè÷åñêîé èëè êðèñòàë•

ëè÷åñêîé ôàç íå áóäåò êîððåêòíûì. (Ýòî îñîáåííî

âàæíî ó÷èòûâàòü ïðè ïîñòàíîâêå ðåàëüíûõ ýêñïåðè•

ìåíòîâ â ëàáîðàòîðíîé ïûëåâîé ïëàçìå.)

Çäåñü ìû ïðåäñòàâëÿåì íîâûå ðåçóëüòàòû èñ•

ñëåäîâàíèÿ ïðîñòðàíñòâåííîé àñèìïòîòèêè îðèåíòà•

öèîííûõ êîððåëÿöèîííûõ ôóíêöèé g

6

( r ) . ×èñëåí•

íûå ðàñ÷åòû ôóíêöèè g

6

( r ) äëÿ ðàçëè÷íûõ ïàðà•

ìåòðîâ íåèäåàëüíîñòè �

�

ïðåäñòàâëåíû íà ðèñ. 9

è 10 ñîîòâåòñòâåííî äëÿ æèäêîñòè è ãåêñàòè÷åñêîé

ôàçû. Íàèáîëåå âàæíûì èòîãîì ïðîâåäåííûõ èñ•

ñëåäîâàíèé ÿâëÿåòñÿ âûâîä î òîì, ÷òî ôîðìà îðè•

åíòàöèîííûõ êîððåëÿöèîííûõ ôóíêöèé g

6

( r ) ðàç•

ëè÷íà äëÿ æèäêîñòíîé è ãåêñàòè÷åñêîé ôàç è ñî•

õðàíÿåòñÿ â ïðåäåëàõ óêàçàííûõ ñîñòîÿíèé ñòðóê•

òóðû. Ïðè ýòîì âåëè÷èíà ôóíêöèé g

6

( r ) ïîëíî•

ñòüþ îïðåäåëÿåòñÿ êîëè÷åñòâîì âîçíèêàþùèõ äå•

ôåêòîâ (çíà÷åíèåì N

6

). Íîðìèðîâàííûå çíà÷åíèÿ

g

�

6

= 100 g

6

( r =r

p

) =N

6

äëÿ æèäêîñòíûõ ñòðóêòóð è

ãåêñàòè÷åñêîé ôàçû ïðè ðàçëè÷íûõ ïàðàìåòðàõ �

�

ïðèâåäåíû ñîîòâåòñòâåííî íà ðèñ. 9 á è 10 á .

Ïîñêîëüêó âûáîð àïïðîêñèìàöèè äëÿ ïðîñòðàí•

ñòâåííîé àñèìïòîòèêè g

6

íîñèò âåñüìà óñëîâíûé õà•

ðàêòåð, â êà÷åñòâå àïïðîêñèìèðóþùèõ ôóíêöèé èñ•

ïîëüçîâàëèñü ýêñïîíåíöèàëüíûå ñîîòíîøåíèÿ. Òàê,

äëÿ æèäêîñòíîãî ñîñòîÿíèÿ ñèñòåìû (â ðåçóëüòàòå

íàèëó÷øåãî ñîãëàñîâàíèÿ ìåæäó àíàëèòè÷åñêèìè è

÷èñëåííûìè äàííûìè) ïîëó÷åíî, ÷òî

g

6

= a

2

exp

�

�

r

7 : 5 r

p

�

+ a

3

; (6)

ãäå a

2

= 1 : 815 a

3

, a

3

= 0 : 069 N

6

[%]/100 (ñì. ðèñ. 9 á ).

À äëÿ ãåêñàòè÷åñêîé ôàçû íàèëó÷øàÿ àïïðîêñèìà•

öèÿ ÷èñëåííûõ äàííûõ èìååò âèä

g

6

= b

2

exp

�

�

r

4 r

p

�

+ b

3

; (7)

ãäå b

2

= 1 : 65 b

3

, b

3

= 0 : 12 N

6

[%]/100 (ñì. ðèñ. 10 á ).

Ëåãêî çàìåòèòü (ñì. ðèñ. 9 á ), ÷òî ôîðìà îðèåíòàöè•

îííûõ êîððåëÿöèîííûõ ôóíêöèé ñóùåñòâåííî ðàç•

ëè÷àåòñÿ äëÿ æèäêîñòíîãî è ãåêñàòè÷åñêîãî ñîñòîÿ•

íèé èññëåäóåìûõ ñèñòåì.

Äëÿ ñðàâíåíèÿ íàøèõ ðåçóëüòàòîâ ñ ðàíåå ñóùå•

ñòâóþùèìè ÷èñëåííûìè äàííûìè íà ðèñ. 10 á ïðè•

âåäåíà îäíà èç òèïè÷íûõ ñòåïåííûõ àïïðîêñèìàöèé

ïðîñòðàíñòâåííîé àñèìïòîòèêè ôóíêöèè g

6

( r ) äëÿ

ãåêñàòè÷åñêîé ôàçû:

g

6

= b

1

( r

p

=r )

1 = 5

; (8)

ãäå b

1

= 0 : 217 N

6

[%]/100. Òàêàÿ àïïðîêñèìàöèÿ äî•

ñòàòî÷íî õîðîøî îïèñûâàåò çàòóõàíèå ïèêîâ ôóíê•

öèè g

6

, îäíàêî ñòðåìèòñÿ ê íóëþ ïðè r ! 1 , ÷òî

íå ñîîòâåòñòâóåò ðåçóëüòàòàì ÷èñëåííîãî ìîäåëèðî•

âàíèÿ.

4. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅ

Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû

÷èñëåííîãî ìîäåëèðîâàíèÿ äèíàìèêè ôîðìèðîâà•
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Ðèñ. 9. Îðèåíòàöèîííûå ôóíêöèè g

6

( r =r

p

) ( à ) è èõ

íîðìèðîâàííûå çíà÷åíèÿ g

�

6

= 100 g

6

( r =r

p

) =N

6

( á,â )

äëÿ æèäêîñòíûõ ñòðóêòóð ïðè ðàçëè÷íûõ ïàðàìåò-

ðàõ �

�

è N

6

: 1 � �

�

� 10 : 8 , N

6

� 44 : 5 %; 2 �

�

�

� 20 : 2 , N

6

� 49 : 65 %; 3 � �

�

� 60 : 6 , N

6

� 61 %;

4 � �

�

� 80 : 5 , N

6

� 66 %. Æèðíûå ñåðûå ëèíèè �

àïïðîêñèìàöèÿ äëÿ g

6

(6), òîíêèå ñåðûå ëèíèè �

àïïðîêñèìàöèÿ äëÿ g

6

(7)

íèÿ òîïîëîãè÷åñêèõ äåôåêòîâ è îðèåíòàöèîííîãî ïî•

ðÿäêà â íåèäåàëüíûõ ñèñòåìàõ ÷àñòèö, âçàèìîäåé•

ñòâóþùèõ ñ ýêðàíèðîâàííûì êóëîíîâñêèì ïîòåí•

öèàëîì. Ðàñ÷åòû âûïîëíÿëèñü â øèðîêîì äèàïà•

çîíå ïàðàìåòðîâ, ñîîòâåòñòâóþùèõ óñëîâèÿì ýêñïå•

ðèìåíòîâ â ëàáîðàòîðíîé ïûëåâîé ïëàçìå.

Íàéäåíà ñâÿçü ìåæäó êîëè÷åñòâîì äåôåêòîâ

è ïàðàìåòðîì íåèäåàëüíîñòè ñèñòåìû. Êàêèå-ëèáî

äàííûå î ñîîòíîøåíèè ìåæäó êîëè÷åñòâîì äåôåê•

òîâ è ïàðàìåòðîì íåèäåàëüíîñòè ñèñòåìû îòñóòñòâî•

âàëè â íàó÷íîé ëèòåðàòóðå äî íàñòîÿùåãî âðåìå•

íè. Ïîëó÷åíû íîâûå äàííûå î çàâèñèìîñòè ôîðìû

îðèåíòàöèîííîé êîððåëÿöèîííîé ôóíêöèè îò êîëè•

÷åñòâà òîïîëîãè÷åñêèõ äåôåêòîâ ñèñòåìû. Ïðåäëî•

æåíû íîâûå àïïðîêñèìàöèè äëÿ îïèñàíèÿ ïðîñòðàí•

ñòâåííîé àñèìïòîòèêè îðèåíòàöèîííîé êîððåëÿöè•

îííîé ôóíêöèè â æèäêîñòíîé è ãåêñàòè÷åñêîé ôà•

çàõ ñèñòåìû.

Íàèáîëåå âàæíûì ðåçóëüòàòîì ïðîâåäåííûõ èñ•

ñëåäîâàíèé ÿâëÿåòñÿ âûâîä î òîì, ÷òî ôîðìà îðèåí•

òàöèîííûõ êîððåëÿöèîííûõ ôóíêöèé g

6

( r ) ðàçëè÷•

íà äëÿ æèäêîñòíîé è ãåêñàòè÷åñêîé ôàç, îäíàêî ñî•

õðàíÿåòñÿ â ïðåäåëàõ óêàçàííûõ ñîñòîÿíèé ñòðóê•

òóðû. Ïðè ýòîì âåëè÷èíà ôóíêöèé g

6

( r ) ïîëíîñòüþ

îïðåäåëÿåòñÿ êîëè÷åñòâîì âîçíèêàþùèõ äåôåêòîâ.

Îäíà èç íàèáîëåå âåðîÿòíûõ ïðè÷èí, íå ïîçâî•

ëÿþùèõ îáíàðóæèòü ôîðìèðîâàíèå ãåêñàòè÷åñêîé

ôàçû â ðåàëüíûõ ëàáîðàòîðíûõ ýêñïåðèìåíòàõ, ñâÿ•

çàíà ñ ñóùåñòâåííûì âëèÿíèåì ëþáûõ ìàëûõ âîçìó•

ùåíèé ñèñòåìû (íàïðèìåð, ñèëû òðåíèÿ, ïðîñòðàí•

ñòâåííîé íåîäíîðîäíîñòè èëè ãðàíè÷íûõ óñëîâèé ñè•

ñòåìû) íà èäåíòèôèêàöèþ òî÷êè ôàçîâîãî ïåðåõîäà

ãåêñàòè÷åñêàÿ ôàçà � æèäêîñòü. Äàííîå îáñòîÿòåëü•

ñòâî ìîæåò ñëóæèòü îáúÿñíåíèåì òîãî, ÷òî óáåäè•

òåëüíûå ýêñïåðèìåíòàëüíûå íàáëþäåíèÿ ïåðåõîäà

ìåæäó æèäêîñòüþ è ãåêñàòè÷åñêîé ôàçîé îòñóòñòâó•
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Ðèñ. 10. Îðèåíòàöèîííûå ôóíêöèè g

6

( r =r

p

) ( à ) è

èõ íîðìèðîâàííûå çíà÷åíèÿ g

�

6

( á,â ) äëÿ ãåêñàòè÷å-

ñêîé ôàçû ïðè ðàçëè÷íûõ ïàðàìåòðàõ �

�

è N

6

: 1 �

�

�

� 110 , N

6

� 74 %; 2 � �

�

� 137 , N

6

� 83 %.

Æèðíûå ñåðûå ëèíèè � àïïðîêñèìàöèÿ äëÿ g

6

(7),

òîíêèå ñåðûå ëèíèè � ñòåïåííàÿ àïïðîêñèìàöèÿ

äëÿ g

6

(8)

þò ïî íàñòîÿùåå âðåìÿ. Îäíàêî òðóäíîñòè îáíàðó•

æåíèÿ òî÷êè ýòîãî ôàçîâîãî ïåðåõîäà íå ìîãóò ÿâ•

ëÿòüñÿ äîêàçàòåëüñòâîì îòñóòñòâèÿ ôîðìèðîâàíèÿ

ïðîìåæóòî÷íîé ãåêñàòè÷åñêîé ôàçû â èññëåäóåìûõ

ñèñòåìàõ.

Ðåçóëüòàòû ïðåäñòàâëåííîãî èññëåäîâàíèÿ ìî•

ãóò áûòü ëåãêî îáîáùåíû äëÿ ñëó÷àÿ äâóìåðíûõ

ñèñòåì ñ øèðîêèì êðóãîì èçîòðîïíûõ ïàðíûõ ïî•

òåíöèàëîâ, à òàêæå áóäóò ïîëåçíû äëÿ ðàçðàáîòêè

íîâûõ ìåòîäîâ ïàññèâíîé äèàãíîñòèêè è ðàçâèòèÿ

ñóùåñòâóþùèõ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ òåõíèê èññëåäî•

âàíèÿ ðàçíîîáðàçíûõ íåèäåàëüíûõ ñèñòåì, òàêèõ

êàê, íàïðèìåð, ïûëåâàÿ ïëàçìà, áèîëîãè÷åñêèå è

ìåäèöèíñêèå ðàñòâîðû, ïîëèìåðû è äðóãèå êîëëî•

èäíûå ñèñòåìû.

Ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ÷àñòè÷íîé ôèíàíñî•

âîé ïîääåðæêå ÐÔÔÈ (ãðàíòû •• 10-08-00389-à,

11-02-01333-à), Ìèíèñòåðñòâà îáðàçîâàíèÿ è íàó•

êè Ðîññèéñêîé Ôåäåðàöèè, à òàêæå Ïðîãðàììû
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