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Èññëåäóþòñÿ äèíàìè÷åñêèå ñâîéñòâà ñèñòåìû èç êîíå÷íîãî ÷èñëà îäíîèìåííî çàðÿæåííûõ ÷àñòèö, âçàè-

ìîäåéñòâóþùèõ ïî ýêðàíèðîâàííîìó êóëîíîâñêîìó ïîòåíöèàëó â ïîëå ïàðàáîëè÷åñêîé ëîâóøêè. Ìåòîäîì

àíàëèçà íîðìàëüíûõ ìîä â êâàçèãàðìîíè÷åñêîì ïðèáëèæåíèè ïîëó÷åíî ïðîñòðàíñòâåííîå ðàñïðåäåëå-

íèå àìïëèòóä êîëåáàíèé ÷àñòèö â ñèñòåìå: âûñîêî÷àñòîòíûå êîëåáàíèÿ ëîêàëèçóþòñÿ â åå öåíòðàëüíîé

îáëàñòè. Ýòî ïðèâîäèò ê òîìó, ÷òî â ðàçíûõ îáëàñòÿõ ñòðóêòóðû ñïåêòðû êîëåáàíèé ÷àñòèö ðàçëè÷íû.

Äëÿ îáîáùåíèÿ ýòîãî ðåçóëüòàòà íà øèðîêèé òåìïåðàòóðíûé äèàïàçîí ïðîâåäåíî ÷èñëåííîå ìîäåëè-

ðîâàíèå ñèñòåì èç êîíå÷íîãî ÷èñëà çàðÿæåííûõ ÷àñòèö â ëîâóøêå ìåòîäîì êëàññè÷åñêîé ìîëåêóëÿðíîé

äèíàìèêè. Ïîêàçàíà ïðîñòðàíñòâåííàÿ íåîäíîðîäíîñòü ñïåêòðîâ òåïëîâûõ êîëåáàíèé ÷àñòèö: ïðîèñõîäèò

ñìåùåíèå ñïåêòðà â íèçêî÷àñòîòíóþ îáëàñòü ïðè óâåëè÷åíèè ðàññòîÿíèÿ îò ðàññìàòðèâàåìîé ïîäñèñòåìû

äî öåíòðà ñòðóêòóðû. Ðàçëè÷íûå ìåòîäû ðàñ÷åòà àìïëèòóäû òåïëîâûõ êîëåáàíèé ÷àñòèö � êàê â ðàìêàõ

êâàçèãàðìîíè÷åñêîãî ïðèáëèæåíèÿ, òàê è ìåòîäîì ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè � ïîäòâåðæäàþò íåîäíîðîä-

íîñòü ðàäèàëüíîãî ïðîôèëÿ àìïëèòóäû: íà ïåðèôåðèè ñèñòåìû àìïëèòóäà òåïëîâûõ êîëåáàíèé ÷àñòèö

èìååò áîëåå âûñîêîå çíà÷åíèå, ÷åì â öåíòðå ñòðóêòóðû. Ïîêàçàíî, ÷òî â ëîêàëüíîì ïðèáëèæåíèè äèíàìè-

÷åñêèå ñâîéñòâà ïîäñèñòåì ñòðóêòóð èç êîíå÷íîãî ÷èñëà çàðÿæåííûõ ÷àñòèö â ëîâóøêå ïðè îïðåäåëåííûõ

óñëîâèÿõ ñóùåñòâåííî îòëè÷àþòñÿ îò äèíàìè÷åñêèõ ñâîéñòâ ñèñòåì çàðÿæåííûõ ÷àñòèö áëèçêîé ïëîò-

íîñòè â ïåðèîäè÷åñêèõ ãðàíè÷íûõ óñëîâèÿõ. Ðåçóëüòàòû íàñòîÿùåãî èññëåäîâàíèÿ ìîãóò áûòü ïîëåçíû

ïðè îïèñàíèè äèíàìè÷åñêèõ ñâîéñòâ ëàáîðàòîðíûõ ïëàçìåííî-ïûëåâûõ è êîëëîèäíûõ ñèñòåì.

DOI: 10.31857/S0044451022120197
EDN: LFJRGM

1. ÂÂÅÄÅÍÈÅ

Ñèñòåìà ÷àñòèö, âçàèìîäåéñòâóþùèõ ïî ïîòåí-
öèàëó Þêàâû, èñïîëüçóåòñÿ â êà÷åñòâå ìîäåëüíîé
êàê äëÿ ñèñòåì ýëåìåíòàðíûõ ÷àñòèö [1], òàê è äëÿ
êîëëîèäíîé [2] è ïûëåâîé [3�18] ïëàçìû. Ïðè îïèñà-
íèè ñèñòåì îäíîèìåííî çàðÿæåííûõ ÷àñòèö â ïëàç-
ìå èñïîëüçóåòñÿ ýêðàíèðîâàííûé êóëîíîâñêèé ïî-

* E-mail: ilya.v.voronov@gmail.com

òåíöèàë, ñîâïàäàþùèé ñ îòòàëêèâàòåëüíûì ïîòåí-
öèàëîì Þêàâû ïî ôóíêöèîíàëüíîé ôîðìå:

UCoul(rij) =
Q2

rij
exp (−κrij), (1)

ãäå Q � ýëåêòðè÷åñêèé çàðÿä ÷àñòèöû, rij = |ri−rj |
� ðàññòîÿíèå ìåæäó ÷àñòèöàìè i è j, κ � ïàðàìåòð
ýêðàíèðîâàíèÿ. Â ñèëó ñâîåãî îòòàëêèâàòåëüíîãî
õàðàêòåðà ïîòåíöèàë òàêîé ôîðìû ìîæåò áûòü èñ-
ïîëüçîâàí òîëüêî äëÿ îïèñàíèÿ ìîäåëüíûõ ¾áåñêî-
íå÷íûõ¿ îäíîðîäíûõ ñèñòåì çàðÿæåííûõ ÷àñòèö â
ïåðèîäè÷åñêèõ ãðàíè÷íûõ óñëîâèÿõ. Ñòðóêòóðíûå,
äèíàìè÷åñêèå è òðàíñïîðòíûå ñâîéñòâà òàêèõ ñè-
ñòåì äåòàëüíî èçó÷åíû â ðàáîòàõ [19�21]. Â èäåàëü-
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íûõ óñëîâèÿõ îïèñàííûå ñòðóêòóðû îáðàçóþò êðè-
ñòàëëè÷åñêóþ ðåøåòêó èç îäíîèìåííî çàðÿæåííûõ
÷àñòèö: â òðåõìåðíîì ñëó÷àå ÎÖÊ èëè ÃÖÊ, â äâó-
ìåðíîì � ãåêñàãîíàëüíóþ.

Â ëàáîðàòîðíûõ ýêñïåðèìåíòàõ èññëåäóþòñÿ
ñòðóêòóðû èç êîíå÷íîãî ÷èñëà ÷àñòèö ñ îòêðûòîé
ãðàíèöåé. Ïðèìåðàìè ìîãóò ñëóæèòü êîëëîèäíûå
ñèñòåìû, ïûëåâàÿ è îäíîêîìïîíåíòíàÿ ïëàçìà.
Â òàêèõ ñèñòåìàõ îäíèì èç ïîäõîäîâ äëÿ óäåðæà-
íèÿ îòòàëêèâàþùèõñÿ ÷àñòèö îò ðàçëåòà ÿâëÿåòñÿ
âîçäåéñòâèå âíåøíåé ýëåêòðîñòàòè÷åñêîé ëîâóø-
êè. Íàïðèìåð, â ïëàçìåííî-ïûëåâûõ ñèñòåìàõ
êîíôàéíìåíò ìîæåò áûòü ñâÿçàí ñî ñëåäóþùèìè
ôàêòîðàìè: â òëåþùåì ðàçðÿäå ëîâóøêà âûçâàíà
àìáèïîëÿðíîé äèôôóçèåé [22], à â âûñîêî÷àñòîò-
íîì ðàçðÿäå îíà ñîçäàåòñÿ íàìåðåííî ñ ïîìîùüþ
ñïåöèàëüíîãî êîëüöà [23]. Â ïåðâîì ïðèáëèæåíèè
êîíôàéíìåíò â òàêèõ ñèñòåìàõ èìååò ïàðàáîëè÷å-
ñêèé ïðîôèëü [24]:

Utrap(xi, yi, zi) = 0.5Q(αx2
i + βy2

i + γz2
i ), (2)

ãäå α, β, γ � ïàðàìåòðû ëîâóøêè. Â çàâèñèìîñòè îò
èõ ñîîòíîøåíèÿ ïîëó÷àþòñÿ òðåõ-, äâóõ- è îäíîìåð-
íûå ñèñòåìû. Îáîñíîâàííîñòü èñïîëüçîâàíèÿ ôóíê-
öèîíàëüíîé ôîðìû ïîòåíöèàëîâ (1), (2) ïîäòâåð-
æäàåòñÿ òåîðåòè÷åñêèìè ðåçóëüòàòàìè ðàáîò [12,25]
ïî èññëåäîâàíèþ ïðîñòðàíñòâåííîãî ðàñïðåäåëåíèÿ
ïëàçìû â ïîëîæèòåëüíîì ñòîëáå òëåþùåãî ðàçðÿäà.
Ðåçóëüòàòû ýòèõ ðàáîò óêàçûâàþò íà òî, ÷òî â îá-
ëàñòè ñóùåñòâîâàíèÿ ïûëåâîé ñòðóêòóðû ïðîôèëü
ïëîòíîñòè èîíîâ è ýëåêòðîíîâ ïëàçìû â ðàäèàëü-
íîì íàïðàâëåíèè ñãëàæèâàåòñÿ, ãðàäèåíò ïëîòíî-
ñòè èîíîâ è ýëåêòðîíîâ âáëèçè îñè ðàçðÿäíîé òðóá-
êè óìåíüøàåòñÿ. Ðàäèàëüíàÿ êîìïîíåíòà ýëåêòðè-
÷åñêîãî ïîëÿ â ýòèõ óñëîâèÿõ èìååò ëèíåéíóþ çà-
âèñèìîñòü îò ðàäèàëüíîãî ðàññòîÿíèÿ, ÷òî ñîîòâåò-
ñòâóþò ëîâóøêå ñ ïàðàáîëè÷åñêèì ïðîôèëåì âáëè-
çè öåíòðà ñèñòåìû. Òàêèì îáðàçîì, ìîäåëü, âêëþ÷à-
þùàÿ â ñåáÿ ïîòåíöèàëû (1) è (2), ìîæåò èñïîëüçî-
âàòüñÿ â êà÷åñòâå ïåðâîãî ïðèáëèæåíèÿ äëÿ îïèñà-
íèÿ ïîäñèñòåìû ïûëåâûõ ÷àñòèö â ïëàçìå ãàçîâîãî
ðàçðÿäà.

Â äàííîé ðàáîòå â öåíòðå âíèìàíèÿ íàõîäÿòñÿ
äâóìåðíûå ñèñòåìû èç êîíå÷íîãî ÷èñëà çàðÿæåí-
íûõ ÷àñòèö â ïàðàáîëè÷åñêîé ëîâóøêå, äëÿ êîòîðûõ
α = β � γ. Òàêèå ñèñòåìû õîðîøî èçó÷åíû ñ òî÷-
êè çðåíèÿ ñòðóêòóðíûõ ñâîéñòâ [26�31]. Èì ïðèñóùà
ïðîñòðàíñòâåííàÿ íåîäíîðîäíîñòü, ïðîÿâëÿþùàÿñÿ
â ìîíîòîííîì óáûâàíèè ïëîòíîñòè ÷àñòèö ñ óâåëè-
÷åíèåì ðàäèàëüíîãî ðàññòîÿíèÿ êàê n(r) = a − br2

[30]. Ñëåäîâàòåëüíî, ñðåäíåå ìåæ÷àñòè÷íîå ðàññòî-
ÿíèå ∆local(r) ∝ n−1/2(r) â òàêèõ ñèñòåìàõ, íàîáî-

ðîò, óâåëè÷èâàåòñÿ îò öåíòðà ñèñòåìû ê åå êðàþ.
Â ðàáîòàõ [26, 27] ïîä÷åðêèâàåòñÿ, ÷òî ñòðóêòóðíàÿ
íåîäíîðîäíîñòü ñèñòåìû çàðÿæåííûõ ÷àñòèö ñâÿçà-
íà êàê ñ íàëè÷èåì óäåðæèâàþùåé ëîâóøêè, òàê è ñ
ýêðàíèðîâêîé (κ 6= 0) ïîòåíöèàëà âçàèìîäåéñòâèÿ.

Â ðàáîòå [32] ïðåäëàãàåòñÿ ëîêàëüíûé ïîäõîä ê
îïèñàíèþ äèíàìè÷åñêèõ ñâîéñòâ ïðîñòðàíñòâåííî-
íåîäíîðîäíûõ ñèñòåì çàðÿæåííûõ ÷àñòèö â óäåð-
æèâàþùåé ëîâóøêå. Ïîêàçàíî, ÷òî àìïëèòóäà òåï-
ëîâûõ êîëåáàíèé ÷àñòèö óâåëè÷èâàåòñÿ îò öåíòðà
ñòðóêòóðû ê åå êðàþ. Òàêæå â ðàáîòå [32] îáñóæäà-
åòñÿ íåîäíîðîäíîñòü ïðîñòðàíñòâåííîãî ðàñïðåäåëå-
íèÿ òåìïåðàòóðû ïëàâëåíèÿ: îòäåëüíûå îáëàñòè ñè-
ñòåìû ïëàâÿòñÿ ïðè ðàçëè÷íûõ òåìïåðàòóðàõ. Äå-
ëàåòñÿ âûâîä, ÷òî â òàêèõ ñèñòåìàõ ìîæåò íàáëþ-
äàòüñÿ ñîñóùåñòâîâàíèå äâóõ ôàç: òâåðäîé â öåí-
òðå ñèñòåìû è æèäêîé íà ïåðèôåðèè. Ýòî ïðîèñ-
õîäèò èç-çà òîãî, ÷òî îò öåíòðà ê ïåðèôåðèè àì-
ïëèòóäà òåïëîâûõ êîëåáàíèé ÷àñòèö ðàñòåò áûñò-
ðåå, ÷åì ñðåäíåå ìåæ÷àñòè÷íîå ðàññòîÿíèå. Îòíî-
øåíèå ýòèõ äâóõ ïàðàìåòðîâ îïðåäåëÿåò âåëè÷èíó
ïàðàìåòðà Ëèíäåìàííà, ÷òî â ïåðâîì ïðèáëèæåíèè
è óêàçûâàåò íà íåîäíîðîäíûé õàðàêòåð ïðîöåññà
ïëàâëåíèÿ. Ïîçäíåå â ðàáîòå [33] ïîêàçàíî, ÷òî âëèÿ-
íèå íåóñòîé÷èâîñòè ñâÿçàííûõ ìîä ìîæåò ïðèâåñòè
ê äèàìåòðàëüíî ïðîòèâîïîëîæíîìó ýôôåêòó: ñíà-
÷àëà ïëàâèòñÿ öåíòðàëüíàÿ ÷àñòü êâàçèäâóìåðíîé
ñòðóêòóðû, à çàòåì ïåðèôåðèÿ.

Íàðÿäó ñ àìïëèòóäíûìè ñâîéñòâàìè èññëåäóþò-
ñÿ è ñïåêòðàëüíûå õàðàêòåðèñòèêè ñèñòåì èç êîíå÷-
íîãî ÷èñëà çàðÿæåííûõ ÷àñòèö â ëîâóøêå [34, 35].
Â ðàáîòàõ [34, 35] äëÿ èññëåäîâàíèÿ ñïåêòðàëüíûõ
ñâîéñòâ ñèñòåì ïðèìåíÿåòñÿ ìåòîä àíàëèçà íîð-
ìàëüíûõ ìîä. Îí ïîçâîëÿåò ïîëó÷èòü èíôîðìàöèþ
î êîëåáàòåëüíûõ ìîäàõ è ñðàâíèòü êîëåáàòåëüíûå
ïðîöåññû ìåæäó ñèñòåìîé èç êîíå÷íîãî ÷èñëà ÷àñ-
òèö è îäíîðîäíîé ñèñòåìîé â ïåðèîäè÷åñêèõ ãðàíè÷-
íûõ óñëîâèÿõ. Â ðàáîòå [34] ïðîâåäåí àíàëèç ñïåê-
òðîâ êîëåáàíèé ÷àñòèö â ñèñòåìå èç êîíå÷íîãî ÷èñ-
ëà ÷àñòèö è ïðèâåäåíî çàìå÷àíèå, ÷òî ñóùåñòâóåò
íåêîòîðàÿ ìàêñèìàëüíàÿ ÷àñòîòà êîëåáàíèé ÷àñòèö,
îãðàíè÷èâàþùàÿ ñïåêòð êîëåáàíèé. Ýòî îãðàíè÷å-
íèå ÷àñòîòû êîëåáàíèé ÷àñòèö â ñèñòåìå ñâÿçàíî ñ
÷èñëîì ÷àñòèö è, ñîîòâåòñòâåííî, ñ ðàçìåðîì ñèñòå-
ìû. Â ðàáîòå [35] ïîêàçàíî, ÷òî êîëåáàíèÿ ÷àñòèö
â òàêèõ ñèñòåìàõ ìîæíî ðàçäåëèòü íà êîëåáàòåëü-
íûå ïðîöåññû, èìåþùèå ñõîäñòâî ñ âîëíàìè ñæàòèÿ
è âîëíàìè ñäâèãà â ¾áåñêîíå÷íûõ¿ þêàâîâñêèõ ñè-
ñòåìàõ. Îòìåòèì, ÷òî â ðàáîòàõ [34, 35] àíàëèç íîð-
ìàëüíûõ ìîä ïðîâåäåí äëÿ ñèñòåì èç ìàëîãî ÷èñëà
çàðÿæåííûõ ÷àñòèö è íå áûëî óäåëåíî äîñòàòî÷íî
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âíèìàíèÿ âëèÿíèþ íåîäíîðîäíîñòè ïðîñòðàíñòâåí-
íûõ ñâîéñòâ ñèñòåì â ëîâóøêå íà èõ äèíàìè÷åñêèå
ñâîéñòâà. Â íàñòîÿùåì æå èññëåäîâàíèè ïðîâîäèòñÿ
àíàëèç íîðìàëüíûõ ìîä ñ öåëüþ óñòàíîâëåíèÿ âëè-
ÿíèÿ íåîäíîðîäíîñòè ïðîñòðàíñòâåííûõ ñâîéñòâ òà-
êèõ ñèñòåì íà èõ äèíàìè÷åñêèå ñâîéñòâà.

Èçó÷åíèå âëèÿíèÿ íåîäíîðîäíîñòè ïðîñòðàí-
ñòâåííûõ ñâîéñòâ íà äèíàìè÷åñêèå ñâîéñòâà
ìîãëî áû áûòü ïîëåçíûì äëÿ îïèñàíèÿ íåêîòîðûõ
ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ðåçóëüòàòîâ. Ê ïðèìåðó, â
ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ðàáîòàõ [36�38] èç ïëàçìåííî-
ïûëåâîé ñòðóêòóðû âûäåëÿåòñÿ öåíòðàëüíàÿ
îáëàñòü, ñâîéñòâà êîòîðîé äàëåå îïèñûâàþòñÿ ñ
ïîìîùüþ ÷èñëåííîãî ìîäåëèðîâàíèÿ â ïåðèîäè÷å-
ñêèõ ãðàíè÷íûõ óñëîâèÿõ. Çàìåòèì, ÷òî, íåñìîòðÿ
íà îáèëèå ðàáîò, â êîòîðûõ èñïîëüçóåòñÿ äàííûé
ïîäõîä, âîïðîñ îáîñíîâàííîñòè åãî ïðèìåíåíèÿ âñå
åùå íåëüçÿ ñ÷èòàòü çàêðûòûì [39�41].

Íàñòîÿùàÿ ñòàòüÿ ïîñòðîåíà ñëåäóþùèì îáðà-
çîì. Â ðàçä. 2 ïîäðîáíî îïèñûâàþòñÿ ðàññìàòðèâà-
åìàÿ ìîäåëü, ìåòîäèêà èññëåäîâàíèÿ è ëîêàëüíûé
ïîäõîä ê èçó÷åíèþ äèíàìè÷åñêèõ ñâîéñòâ ñèñòåìû
èç êîíå÷íîãî ÷èñëà ÷àñòèö â ëîâóøêå. Â ðàçä. 3 äè-
íàìè÷åñêèå ñâîéñòâà êîíå÷íîé ñèñòåìû ðàññìàòðè-
âàþòñÿ â íèçêîòåìïåðàòóðíîì êâàçèãàðìîíè÷åñêîì
ïðèáëèæåíèè ñ ïîìîùüþ ìåòîäà àíàëèçà íîðìàëü-
íûõ ìîä. Ïîêàçàíî, ÷òî â çàâèñèìîñòè îò ÷àñòîòû
êîëåáàòåëüíûå ïðîöåññû ëîêàëèçóþòñÿ â ðàçëè÷íûõ
îáëàñòÿõ ñèñòåìû. Â ðàçä. 4 èññëåäóþòñÿ äèíàìè÷å-
ñêèå ñâîéñòâà ñèñòåìû èç êîíå÷íîãî ÷èñëà çàðÿæåí-
íûõ ÷àñòèö â ëîâóøêå ñ ïîìîùüþ ìåòîäà ìîëåêó-
ëÿðíîé äèíàìèêè, ïîñêîëüêó äàííûé ìåòîä, â îòëè-
÷èå îò ìåòîäà àíàëèçà íîðìàëüíûõ ìîä, ýôôåêòè-
âåí ïðè áîëüøîì ÷èñëå ÷àñòèö â ñèñòåìå è ïðèìåíèì
â øèðîêîì äèàïàçîíå òåìïåðàòóð. Íàáëþäàåòñÿ ñîâ-
ïàäåíèå ðåçóëüòàòîâ ðàñ÷åòà äèíàìè÷åñêèõ ñâîéñòâ
â ðàçä. 3 è 4. Ïîêàçàíà íåîäíîðîäíîñòü äèíàìè÷å-
ñêèõ ñâîéñòâ è ïðåäëîæåíû ìåòîäû èõ ðàñ÷åòà. Â
ðàçä. 5 ïðîâîäèòñÿ ñðàâíèòåëüíûé àíàëèç äèíàìè-
÷åñêèõ ñâîéñòâ ¾êîíå÷íûõ¿ è ¾áåñêîíå÷íûõ¿ ñòðóê-
òóð. Â ðàññìîòðåíèè ó÷àñòâóþò íàáîð ñèñòåì èç êî-
íå÷íîãî ÷èñëà çàðÿæåííûõ ÷àñòèö â ëîâóøêå è íà-
áîð îäíîðîäíûõ ñèñòåì çàðÿæåííûõ ÷àñòèö â ïåðèî-
äè÷åñêèõ ãðàíè÷íûõ óñëîâèÿõ (ÏÃÓ). Íàáîð ñèñòåì
â ëîâóøêå ñîñòîèò èç íåñêîëüêèõ ïðîñòðàíñòâåííî-
íåîäíîðîäíûõ ñòðóêòóð ñ ñîâïàäàþùèì ìåæ÷àñòè÷-
íûì ðàññòîÿíèåì â öåíòðå è ðàçëè÷íûì ÷èñëîì ÷àñ-
òèö. Íàáîð ñèñòåì â ÏÃÓ ñîñòîèò èç íåñêîëüêèõ îä-
íîðîäíûõ ñòðóêòóð ñ ñîâïàäàþùåé ïëîòíîñòüþ ÷àñ-
òèö è òàêæå ðàçëè÷íûì ÷èñëîì ÷àñòèö. Ïðîâîäèò-
ñÿ ñðàâíåíèå ñïåêòðîâ òåïëîâûõ êîëåáàíèé ÷àñòèö â

íåîäíîðîäíûõ ¾êîíå÷íûõ¿ è îäíîðîäíûõ ¾áåñêîíå÷-
íûõ¿ ñèñòåìàõ. Îáíàðóæåíî ðàçëè÷èå â àìïëèòóäàõ
òåïëîâûõ êîëåáàíèé ÷àñòèö â öåíòðàëüíîé êâàçèîä-
íîðîäíîé ïîäñèñòåìå êîíå÷íîé ñòðóêòóðû è îäíî-
ðîäíîé ñèñòåìå â ÏÃÓ ïðè ñîâïàäåíèè èõ ïëîòíî-
ñòåé âïëîòü äî ÷èñëà ÷àñòèö N = 105 â îáåèõ ñèñòå-
ìàõ.

2. ÎÏÈÑÀÍÈÅ ÌÎÄÅËÈ È ËÎÊÀËÜÍÎÃÎ
ÏÎÄÕÎÄÀ Ê ÐÀÑ×ÅÒÓ ÄÈÍÀÌÈ×ÅÑÊÈÕ

ÑÂÎÉÑÒÂ ÊÎÍÅ×ÍÎÉ ÑÈÑÒÅÌÛ

Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ñ ïîìîùüþ ÷èñëåííîãî ìåòî-
äà, àíàëîãè÷íîãî ìåòîäó êëàññè÷åñêîé ìîëåêóëÿð-
íîé äèíàìèêè, ìîäåëèðóåòñÿ äâóìåðíàÿ ñèñòåìà îä-
íîèìåííî çàðÿæåííûõ ÷àñòèö, âçàèìîäåéñòâóþùèõ
ïî ýêðàíèðîâàííîìó êóëîíîâñêîìó ïîòåíöèàëó (1)
è íàõîäÿùèõñÿ â ïîëå ïàðàáîëè÷åñêîé ýëåêòðîñòà-
òè÷åñêîé ëîâóøêè (2). Ìîäåëèðîâàíèå ïðîâîäèòñÿ
ñ ïðèìåíåíèåì ïàêåòà LAMMPS. Ïîëíàÿ ïîòåíöè-
àëüíàÿ ýíåðãèÿ ñèñòåìû çàïèñûâàåòñÿ ñëåäóþùèì
îáðàçîì:

E = 0.5α

N∑
i=1

(x2
i + y2

i ) +

N∑
i=1

N∑
i>j

Q2

rij
exp (−κrij), (3)

ãäå α = 0.09 åä. ÑÃÑÝ, N = 500 ÷àñòèö, Q = 5000e,
κ = 100 ñì−1. ×èñëåííîå èíòåãðèðîâàíèå óðàâíå-
íèé äâèæåíèÿ âûïîëíÿåòñÿ ñ ïðèìåíåíèåì àëãîðèò-
ìà Âåðëå ñ øàãîì ïî âðåìåíè τ = 10−5 ñ. Ñèñòåìà
ïîäãîòàâëèâàåòñÿ â ìÿãêîì òåðìîñòàòå Íîçå�Ãóâåðà
ñ òåìïåðàòóðîé T = 300 K è ïàðàìåòðîì ðåëàê-
ñàöèè Tdamp = 1000τ â òå÷åíèå 5 · 106 øàãîâ. Ïî-
ñëå ðåëàêñàöèè ñèñòåìû ïðîèñõîäèò ðàñ÷åò èíòåðå-
ñóþùèõ õàðàêòåðèñòèê â òå÷åíèå 106 øàãîâ, ìÿã-
êèé òåðìîñòàò ïðè ýòîì îñòàåòñÿ âêëþ÷åííûì. Ðàñ-
ñ÷èòàííûå õàðàêòåðèñòèêè óñðåäíÿþòñÿ áîëåå ÷åì
ïî íåñêîëüêèì èäåíòè÷íûì ñòàòèñòè÷åñêè íåçàâèñè-
ìûì ñòðóêòóðàì. Êîíòðîëü ñõîäèìîñòè ðàññ÷èòû-
âàåìûõ õàðàêòåðèñòèê ïðîâîäèòñÿ ïî çàâèñèìîñòè
óñðåäíåííîé âåëè÷èíû îò âðåìåíè óñðåäíåíèÿ.

Äëÿ ðåàëèçàöèè ìåòîäà àíàëèçà íîðìàëüíûõ
ìîä â ðàçä. 3 èñïîëüçóåòñÿ äèíàìè÷åñêàÿ ìàòðèöà,
ïîëó÷åííàÿ ÷èñëåííî äëÿ èññëåäóåìîé ìåòîäîì ìî-
ëåêóëÿðíîé äèíàìèêè ñòðóêòóðû ñ ïîìîùüþ ïàêå-
òà LAMMPS. Âûðàæåíèå äëÿ ðàñ÷åòà äèíàìè÷åñêîé
ìàòðèöû èìååò âèä

Êα,β,i,j =
∂2E

∂rα,i∂rβ,j
, (4)

ãäå α, β = {x, y}, ò.å. rα,i îáîçíà÷àåò êîîðäèíàòó x
èëè y ÷àñòèöû ñ íîìåðîì i èç ìîäåëèðîâàíèÿ, à äèô-
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ôåðåíöèðóåìàÿ âåëè÷èíà E � ïîëíàÿ ïîòåíöèàëü-
íàÿ ýíåðãèÿ ñèñòåìû (3). Çàòåì ñ ïðèìåíåíèåì ñîá-
ñòâåííîãî ïðîãðàììíîãî êîäà ïðîèñõîäèò ïîèñê ñîá-
ñòâåííûõ ÷èñåë è âåêòîðîâ äèíàìè÷åñêîé ìàòðèöû.
Ïîëó÷åííûå õàðàêòåðèñòèêè óñðåäíÿþòñÿ ïî ñòàòè-
ñòè÷åñêè íåçàâèñèìûì ñòðóêòóðàì.

Â ðàìêàõ ÷èñëåííîãî ìîäåëèðîâàíèÿ â ðàçä. 4
êîíå÷íûå ñèñòåìû çàðÿæåííûõ ÷àñòèö â ëîâóøêå
ðàññìàòðèâàþòñÿ ñ ïðèìåíåíèåì ëîêàëüíîãî ïîäõî-
äà. Â ñòðóêòóðå âûäåëÿþòñÿ îáëàñòè, òàêèå ÷òî â
íèõ ïëîòíîñòü ÷àñòèö ïðèáëèçèòåëüíî ïîñòîÿííà,
à ÷èñëî ÷àñòèö äîñòàòî÷íî âåëèêî äëÿ ïðîÿâëåíèÿ
ïîäñèñòåìîé ìàêðîñêîïè÷åñêèõ ñâîéñòâ. Öåëåñîîá-
ðàçíîñòü òàêîãî ïîäõîäà çàêëþ÷àåòñÿ â òîì, ÷òî âî
ìíîãèõ êëàññàõ ñèñòåì èç êîíå÷íîãî ÷èñëà ÷àñòèö
(íàïðèìåð, ïûëåâàÿ ïëàçìà, êîëëîèäíûå ñèñòåìû)
íàáëþäàåòñÿ íàëè÷èå çàâèñèìîñòè ïëîòíîñòè ÷àñ-
òèö îò ðàäèàëüíîãî ðàññòîÿíèÿ. Â ñèëó öèëèíäðè-
÷åñêîé ñèììåòðèè ðàññìàòðèâàåìîé â äàííîé ðàáî-
òå ñèñòåìû, â êà÷åñòâå îïèñàííûõ âûøå îáëàñòåé â
íåé ìîæíî âûäåëèòü êîëüöà, â êîòîðûõ ÷èñëî ÷àñ-
òèö âåëèêî, è ïëîòíîñòü ÷àñòèö áëèçêà ê ïîñòîÿí-
íîé. Õàðàêòåðíîå ðàçäåëåíèå èññëåäóåìîé ñòðóêòó-
ðû íà êîëüöà ìîæíî âèäåòü íà ðèñ. 1 A. Â íàñòî-
ÿùåé ðàáîòå ñðàâíèâàþòñÿ õàðàêòåðèñòèêè, óñðåä-
íåííûå ïî âñåì ÷àñòèöàì â óêàçàííûõ ïîäñèñòåìàõ.
Òàêæå â íàñòîÿùåé ðàáîòå â ðàçä. 5 ñîîòíîñÿòñÿ
ñâîéñòâà âûäåëåííûõ öâåòîì êâàçèîäíîðîäíûõ ïîä-
ñèñòåì êîíå÷íîé ñèñòåìû ñî ñâîéñòâàìè îäíîðîäíîé
ñèñòåìû â ïåðèîäè÷åñêèõ ãðàíè÷íûõ óñëîâèÿõ ñ ñîâ-
ïàäàþùåé ïëîòíîñòüþ (ñì. ðèñ. 1 B). Ðàññìàòðèâà-
åìàÿ â ðàáîòå ñòðóêòóðà èç 500 ÷àñòèö èìååò ðà-
äèóñ R0 ≈ 0.15 ñì. Ðàçáèåíèå ñèñòåìû íà êîëüöå-
âûå ôðàãìåíòû ïðîâîäèòñÿ ñ ó÷åòîì íåîäíîðîäíî-
ñòè ðàäèàëüíîãî ïðîôèëÿ ïëîòíîñòè ÷àñòèö â ñèñòå-
ìå [26,27]. Ïðèíöèï âûáîðà ãðàíèö ðàçáèåíèÿ ïîêà-
çàí íà ðèñ. 2. Âî ôðàãìåíòàõ íàõîäèòñÿ ïðèáëèçè-
òåëüíî ñëåäóþùåå ÷èñëî ÷àñòèö: I � 200, II � 150,
III � 100, IV � 50.

3. ÀÍÀËÈÇ ÄÈÍÀÌÈ×ÅÑÊÈÕ ÑÂÎÉÑÒÂ
ÑÈÑÒÅÌ ÇÀÐßÆÅÍÍÛÕ ×ÀÑÒÈÖ

Â ËÎÂÓØÊÅ Â ÍÈÇÊÎÒÅÌÏÅÐÀÒÓÐÍÎÌ
ÊÂÀÇÈÃÀÐÌÎÍÈ×ÅÑÊÎÌ

ÏÐÈÁËÈÆÅÍÈÈ

Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ïðèìåíÿåòñÿ ìåòîä àíàëè-
çà íîðìàëüíûõ ìîä äëÿ èññëåäîâàíèÿ äèíàìè÷åñêèõ
ñâîéñòâ ñèñòåìû çàðÿæåííûõ ÷àñòèö â ëîâóøêå â
ðàìêàõ íèçêîòåìïåðàòóðíîãî êâàçèãàðìîíè÷åñêîãî
ïðèáëèæåíèÿ. Ìåòîä àíàëèçà íîðìàëüíûõ ìîä èñ-
ïîëüçóåòñÿ äëÿ íàõîæäåíèÿ ñîáñòâåííûõ ÷àñòîò è

Ðèñ. 1. Â êîíå÷íîé äâóìåðíîé ñèñòåìå ìûñëåííî âûäå-

ëÿþòñÿ êîëüöà, â êàæäîå èç êîòîðûõ âõîäèò ïîäñèñòåìà

ñ ïîñòîÿííîé ïëîòíîñòüþ è ÷èñëîì ÷àñòèö N � 1 (A).

Â ðàçä. 5 êàæäîìó òàêîìó êîëüöó êîíå÷íîé ñòðóêòóðû (A)

ñòàâèòñÿ â ñîîòâåòñòâèå îäíîðîäíàÿ ñèñòåìà â ïåðèîäè÷å-

ñêèõ ãðàíè÷íûõ óñëîâèÿõ ñ ñîâïàäàþùåé ïëîòíîñòüþ (B)
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Ðèñ. 2. Ðàäèàëüíûé ïðîôèëü ìåæ÷àñòè÷íîãî ðàññòîÿíèÿ

∆local(r). Øòðèõîâûìè ëèíèÿìè îáîçíà÷åíî ðàçáèåíèå ñè-

ñòåìû íà êîëüöåâûå ôðàãìåíòû â ëîêàëüíîì ïîäõîäå

âåêòîðîâ êîëåáàíèé ÷àñòèö â ðàçëè÷íûõ ìîäàõ. Âñå-
ãî â ïðîèçâîëüíîé ñèñòåìå èç N ÷àñòèö ñóùåñòâóåò
DN íîðìàëüíûõ ìîä, ãäå D = 2 � ðàçìåðíîñòü ïðî-
ñòðàíñòâà. Èç DN íîðìàëüíûõ ìîä ftrans ìîä ñîîò-
âåòñòâóþò ïîñòóïàòåëüíîìó äâèæåíèþ öåíòðà ìàññ
ñèñòåìû, frot ìîä ñîîòâåòñòâóþò âðàùåíèþ ñèñòåìû
êàê öåëîãî. Â ðàññìàòðèâàåìîì â ðàáîòå äâóìåðíîì
ñëó÷àå ftrans = 2, frot = 1. Òàêèì îáðàçîì, â äâó-
ìåðíîé ñèñòåìå èç N ÷àñòèö íàáëþäàåòñÿ 2N − 3

íîðìàëüíûõ êîëåáàòåëüíûõ ìîä. Ïîñòóïàòåëüíûå è

994



ÆÝÒÔ, òîì 162, âûï. 6 (12), 2022Èññëåäîâàíèå ñïåêòðàëüíûõ ñâîéñòâ ïðîñòðàíñòâåííî-íåîäíîðîäíîé ñèñòåìû. . .

0 25 50 75 100 125
/2 , Hz

0.000

0.002

0.004

0.006

0.008

0.010

0.012

SP
D

(
)

Ðèñ. 3. Ñïåêòðàëüíàÿ ïëîòíîñòü ýíåðãèè êîëåáàíèé ÷àñòèö

SPD(ω) â ñèñòåìå èç êîíå÷íîãî ÷èñëà çàðÿæåííûõ ÷àñòèö

â ëîâóøêå. Íàáëþäàåòñÿ îãðàíè÷åíèå ñïåêòðà ìàêñèìàëü-

íîé ÷àñòîòîé êîëåáàíèé ÷àñòèö ωmax/2π ≈ 125 Ãö

âðàùàòåëüíûå ìîäû èñêëþ÷àþòñÿ èç ðàññìîòðåíèÿ
â äàííîé ðàáîòå, ïîñêîëüêó èìåííî êîëåáàòåëüíûå
ìîäû ïðåäñòàâëÿþò èíòåðåñ.

Íîðìàëüíûå ÷àñòîòû è íàïðàâëåíèÿ êîëåáàíèé
÷àñòèö ìîãóò áûòü íàéäåíû êàê ñîáñòâåííûå ÷èñëà
è âåêòîðû äèíàìè÷åñêîé ìàòðèöû Ê (4) [42]. Ïðè
ðàñ÷åòå äèíàìè÷åñêîé ìàòðèöû èñïîëüçóþòñÿ êîîð-
äèíàòû âñåõ ÷àñòèö ñèñòåìû, ò.å. ëîêàëüíûé ïîäõîä
â äàííîì ðàçäåëå íå ïðèìåíÿåòñÿ.

Â ðåçóëüòàòå àíàëèçà íîðìàëüíûõ ìîä ïîëó÷åíû
÷àñòîòû êîëåáàíèé ÷àñòèö â ñèñòåìå ωm (m � íî-
ìåð ìîäû), êîòîðûå ïðåäñòàâëåíû íà ðèñ. 3 â âèäå
ñïåêòðà êîëåáàíèé ÷àñòèö. Ñïåêòð êîëåáàíèé, ïîëó-
÷åííûé òàêèì îáðàçîì èç àíàëèçà íîðìàëüíûõ ìîä,
ïðèíÿòî íàçûâàòü ñïåêòðàëüíîé ïëîòíîñòüþ ýíåð-
ãèè (SPD(ω)) [35]. Äèàïàçîí ÷àñòîò, ïðîÿâëÿþùèõñÿ
â ñïåêòðå êîëåáàíèé ÷àñòèö, ìîæåò áûòü îöåíåí èç
ñòðóêòóðíûõ õàðàêòåðèñòèê ñèñòåìû. Â êðèñòàëëå
ìîãóò ðàñïðîñòðàíÿòüñÿ êîëåáàòåëüíûå ïðîöåññû ñ
äëèíîé âîëíû èç äèàïàçîíà îò 2∆0 äî 2D0, ãäå ∆0

� ìåæ÷àñòè÷íîå ðàññòîÿíèå, D0 � ëèíåéíûé ðàç-
ìåð ñèñòåìû. Â òàêîì ñëó÷àå ìàêñèìàëüíàÿ ÷àñòî-
òà êîëåáàíèé ÷àñòèö ωmax â ñïåêòðå SPD(ω) çàâè-
ñèò îò ÷èñëà ÷àñòèö â ñèñòåìå è îïðåäåëÿåòñÿ ìèíè-
ìàëüíûì ìåæ÷àñòè÷íûì ðàññòîÿíèåì ∆min

local, î ÷åì
óïîìèíàåòñÿ â òîì ÷èñëå â ðàáîòå [34]. Ñâÿçü ìàê-
ñèìàëüíîé ÷àñòîòû è ìèíèìàëüíîãî ìåæ÷àñòè÷íîãî
ðàññòîÿíèÿ ìîæåò áûòü â ïåðâîì ïðèáëèæåíèè îöå-
íåíà èç çàêîíà äèñïåðñèè, êîòîðûé õîðîøî èçó÷åí
äëÿ îäíîðîäíîé ñèñòåìû Þêàâû êàê â äëèííîâîë-
íîâîì, òàê è â êîðîòêîâîëíîâîì ïðåäåëå [43,44].

Ñîáñòâåííûé âåêòîð êîëåáàíèÿ u m,p ïîêàçûâà-
åò íàïðàâëåíèå è áåçðàçìåðíóþ àìïëèòóäó ñìåùå-
íèÿ äàííîé ÷àñòèöû p â ìîäå êîëåáàíèé m. Äëèíó
ñîáñòâåííîãî âåêòîðà ìîæíî ïîíèìàòü êàê êîëè÷å-
ñòâåííîå îïèñàíèå òîãî, íàñêîëüêî ýíåðãè÷íî ÷àñòè-
öà ó÷àñòâóåò â äàííîé ìîäå êîëåáàíèé. Íà ðèñ. 4A�
C ïîëîæåíèÿ òî÷åê ñîîòâåòñòâóþò êîîðäèíàòàì ÷àñ-
òèö â êîíå÷íîé ñòðóêòóðå, à ÿðêîñòü òî÷åê îòðàæàåò
âåëè÷èíó ñîáñòâåííîãî âåêòîðà êîëåáàíèÿ ÷àñòèö â
äàííîé ìîäå êîëåáàíèé. Òàêèì îáðàçîì, ðèñ. 4A�C
èçîáðàæàåò ïðîñòðàíñòâåííîå ðàñïðåäåëåíèå ïðèâå-
äåííîé ê áåçðàçìåðíîìó âèäó àìïëèòóäû êîëåáàíèé
÷àñòèö â ðàçëè÷íûõ ìîäàõ. Íà ðèñ. 4D�F ïîêàçàí
ðàäèàëüíûé ïðîôèëü àìïëèòóäû ñîáñòâåííîãî âåê-
òîðà êîëåáàíèé ÷àñòèö â ðàçëè÷íûõ ìîäàõ, ïîëó-
÷åííûé èç ñîîòâåòñòâóþùèõ ãðàôèêîâ íà ðèñ. 4A�C.
Ñîãëàñíî ðèñ. 4, ïðè óâåëè÷åíèè ÷àñòîòû ìîäû êîëå-
áàíèé êîëåáàíèÿ ëîêàëèçóþòñÿ â îáëàñòè ñ áîëüøåé
ïëîòíîñòüþ (â ðàññìàòðèâàåìîé ñèñòåìå � â öåí-
òðå). Ýòîò ðåçóëüòàò äîïîëíÿåò âûâîä, ñäåëàííûé
ðàíåå ïî ñïåêòðàëüíîé ïëîòíîñòè ýíåðãèè (ðèñ. 3):
êîëåáàíèÿ íàèâûñøåé äîñòóïíîé ÷àñòîòû ωmax òåñ-
íî ñâÿçàíû ñ ìèíèìàëüíûì ðàññòîÿíèåì ìåæäó ÷àñ-
òèöàìè â ñèñòåìå.

Èç ðàáîò [26,27] èçâåñòíà ñâÿçü ñðåäíåãî ìåæ÷à-
ñòè÷íîãî ðàññòîÿíèÿ ñ ðàññòîÿíèåì äî öåíòðà ñòðóê-
òóðû:

∆local ∝ n−1/2(r) =

√
1

a− br2
, (5)

ãäå a, b � êîýôôèöèåíòû, îïðåäåëÿåìûå ïàðàìåòðà-
ìè ñèñòåìû. Ñëåäîâàòåëüíî, èìååòñÿ òåñíàÿ ñâÿçü
ìåæäó ìàêñèìàëüíîé ÷àñòîòîé êîëåáàíèé ÷àñòèöû
â ñèñòåìå è ðàññòîÿíèåì îò äàííîé ÷àñòèöû äî öåí-
òðà. Íà ðèñ. 5 ïîêàçàíî, ÷òî ìàêñèìàëüíàÿ äîñòóï-
íàÿ ÷àñòèöàì ÷àñòîòà êîëåáàíèé ωmax óìåíüøàåòñÿ
îò öåíòðà ê êðàþ ñèñòåìû. Òàêèì îáðàçîì, ïðîèñõî-
äèò ëîêàëèçàöèÿ êîëåáàíèé âûñîêî÷àñòîòíûõ ìîä â
öåíòðå êîíå÷íîé ñèñòåìû.

Ñîãëàñíî ñòàíäàðòíîé ôîðìóëèðîâêå ìåòîäà
àíàëèçà íîðìàëüíûõ ìîä, àìïëèòóäà ñîáñòâåííîãî
âåêòîðà u m,p ïðèâåäåíà ê áåçðàçìåðíîìó âèäó
òàêèì îáðàçîì, ÷òî

∑
m |u m,p|2 = 1. Â ñëó÷àå, êîãäà

÷àñòèöû èñïûòûâàþò òåïëîâûå êîëåáàíèÿ ïðè
ïðîèçâîëüíîé òåìïåðàòóðå T , àìïëèòóäà ýòèõ êîëå-
áàíèé ìîæåò áûòü ïîëó÷åíà ïóòåì ïåðåíîðìèðîâêè
ñóììàðíîé äëèíû ñîáñòâåííûõ âåêòîðîâ u m,p íà
àáñîëþòíóþ òåìïåðàòóðó ïî øêàëå Êåëüâèíà [45].
Â ðåçóëüòàòå èìååì âûðàæåíèå äëÿ àìïëèòóäû
òåïëîâûõ êîëåáàíèé ÷àñòèöû p â êîíå÷íîé ñèñòåìå:

Ap =

∣∣∣∣∣∑
m

ũ m,p

∣∣∣∣∣ =

∣∣∣∣∣∑
m

√
DkBT p

M

1

ωm
u m,p

∣∣∣∣∣ , (6)
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Ðèñ. 4. Ðàñïðåäåëåíèå äëèí ñîáñòâåííûõ âåêòîðîâ êîëå-

áàíèé âñåõ ÷àñòèö â êîíå÷íîé ñèñòåìå â òðåõ ðàçëè÷íûõ

ìîäàõ êîëåáàíèé m, ñîîòâåòñòâóþùèõ ÷àñòîòàì êîëåáàíèé

ωm/2π = {3, 101, 125} Ãö. Íà ðèñ. A�C ïîêàçàíî ðàñïðåäå-

ëåíèå àìïëèòóäû ñîáñòâåííîãî âåêòîðà êàæäîé ÷àñòèöû ïî

ñòðóêòóðå. ×åì ÿð÷å èçîáðàæåíà òî÷êà, òåì áîëüøå äëè-

íà ñîáñòâåííîãî âåêòîðà êîëåáàíèÿ ñîîòâåòñòâóþùåé ÷àñ-

òèöû â äàííîé ìîäå. Íà ðèñ. D�F ïîêàçàíà çàâèñèìîñòü

äëèíû ñîáñòâåííîãî âåêòîðà ÷àñòèöû îò ðàäèàëüíîãî ðàñ-

ñòîÿíèÿ, ñîîòâåòñòâóþùàÿ ãðàôèêàì A�C äëÿ äàííîé ìî-

äû êîëåáàíèé. Ðàññòîÿíèÿ íîðìèðîâàíû íà ðàäèóñ ñèñòå-

ìû R0

ãäå D� ðàçìåðíîñòü ïðîñòðàíñòâà, kB � ïîñòîÿííàÿ
Áîëüöìàíà,M � ìàññà ÷àñòèöû, à T p ≡ T , ïîñêîëü-
êó òåìïåðàòóðà â ñèñòåìå ïîñòîÿííà. Ñóììèðîâàíèå
âåäåòñÿ ïî ìîäàì m = {ftrans + frot + 1, ...,DN}. Òà-
êèì îáðàçîì, èç ñóììèðîâàíèÿ èñêëþ÷àþòñÿ ïîñòó-
ïàòåëüíûå è âðàùàòåëüíûå ìîäû, ïðèñóòñòâóþùèå
ñðåäè ðåøåíèé çàäà÷è íà ñîáñòâåííûå çíà÷åíèÿ äè-
íàìè÷åñêîé ìàòðèöû (4). Ðàäèàëüíûé ïðîôèëü àì-
ïëèòóäû òåïëîâûõ êîëåáàíèé ÷àñòèö â ñèñòåìå, ïî-

50
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m
ax

, H
z
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r/R0
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itu
de
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Ðèñ. 5. Ñâåðõó ïîêàçàí íîðìèðîâàííûé íà ðàäèóñ ñèñòåìû

R0 ðàäèàëüíûé ïðîôèëü ìàêñèìàëüíîé ÷àñòîòû êîëåáà-

íèé ÷àñòèö â ñèñòåìå ωmax � ÷àñòîòû, êîòîðîé îãðàíè÷åí

ñïåêòð íà ðèñ. 3. Ñíèçó ïîêàçàí íîðìèðîâàííûé òàêèì æå

îáðàçîì ðàäèàëüíûé ïðîôèëü àìïëèòóäû òåïëîâûõ êîëå-

áàíèé ÷àñòèö â ñèñòåìå, ðàññ÷èòàííîé ìåòîäîì àíàëèçà

íîðìàëüíûõ ìîä ñ ïîìîùüþ ôîðìóëû (6). Øòðèõîâûå ëè-

íèè ïðîâåäåíû äëÿ íàãëÿäíîñòè

ëó÷åííûé èç àíàëèçà íîðìàëüíûõ ìîä, ïîêàçàí íà
ðèñ. 5: àìïëèòóäà òåïëîâûõ êîëåáàíèé â êâàçèãàð-
ìîíè÷åñêîì ïðèáëèæåíèè óâåëè÷èâàåòñÿ îò öåíòðà
ê êðàþ ñèñòåìû. Ýòîò ðåçóëüòàò ñîãëàñóåòñÿ ñ ðà-
áîòîé [32], ãäå àìïëèòóäà òåïëîâûõ êîëåáàíèé çàðÿ-
æåííûõ ÷àñòèö â ëîâóøêå ðàññ÷èòàíà ñ ïðèìåíåíè-
åì ìåòîäà êëàññè÷åñêîé ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè.

4. ÈÑÑËÅÄÎÂÀÍÈÅ ÄÈÍÀÌÈ×ÅÑÊÈÕ
ÑÂÎÉÑÒÂ ÑÈÑÒÅÌ ÇÀÐßÆÅÍÍÛÕ
×ÀÑÒÈÖ Â ËÎÂÓØÊÅ Â ÐÀÌÊÀÕ
×ÈÑËÅÍÍÎÃÎ ÌÎÄÅËÈÐÎÂÀÍÈß

Â ÷èñëåííîì ìîäåëèðîâàíèè, àíàëîãè÷íîì ìå-
òîäó êëàññè÷åñêîé ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè, ñèñòå-
ìà èç êîíå÷íîãî ÷èñëà çàðÿæåííûõ ÷àñòèö ðàññìàò-
ðèâàåòñÿ â ðàìêàõ îïèñàííîãî â ðàçä. 2 ëîêàëüíî-
ãî ïîäõîäà. ×èñëåííîå ìîäåëèðîâàíèå ïîçâîëÿåò èñ-
ñëåäîâàòü ñèñòåìó èç çíà÷èòåëüíî áîëüøåãî ÷èñëà
÷àñòèö è â áîëåå øèðîêîì äèàïàçîíå ïàðàìåòðîâ,
÷åì ìåòîä àíàëèçà íîðìàëüíûõ ìîä, ïðèìåíåííûé
â ðàçä. 3. Â êàæäîì âûäåëåííîì êîëüöå êîíå÷íîé
ñèñòåìû (ñì. ðèñ. 1) ðàññ÷èòûâàåòñÿ àâòîêîððåëÿ-
öèîííàÿ ôóíêöèÿ ñêîðîñòè (ÀÊÔÑ):

VACF(t) =
〈vi(0) · vi(t)〉i
〈(vi(0))2〉i

, (7)

ãäå vi(t) � ñêîðîñòü ÷àñòèöû i â ìîìåíò âðåìå-
íè t, à óñðåäíåíèå âåäåòñÿ ïî ÷àñòèöàì â ðàâíî-
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âåñíîì àíñàìáëå. Çàòåì â êàæäîì êîëüöå âû÷èñ-
ëÿåòñÿ ïëîòíîñòü êîëåáàòåëüíûõ ñîñòîÿíèé ÷àñòèö
VDOS(ω) ïóòåì ïðèìåíåíèÿ ïðåîáðàçîâàíèÿ Ôóðüå
ê ÀÊÔÑ [46]:

VDOS(ω) =
1

2π

∫ +∞

−∞
VACF(t) exp(−iωt) dt. (8)

Ñðàâíåíèå ïëîòíîñòè êîëåáàòåëüíûõ ñîñòîÿíèé
VDOS(ω) ñî ñïåêòðàëüíîé ïëîòíîñòüþ ýíåðãèè
SPD(ω) ïðè ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèÿõ òåìïåðàòó-
ðû ìîæíî âèäåòü íà ðèñ. 6. ×àñòîòû íà ðèñ. 6
íîðìèðîâàíû íà ñðåäíåå çíà÷åíèå ¾ïëàçìåííî-
ïûëåâîé¿ ÷àñòîòû ω̃pd =

√
Q2/(M〈∆local〉3), ãäå

Q � ýëåêòðè÷åñêèé çàðÿä ÷àñòèöû, M � åå ìàñ-
ñà, à 〈∆local〉 = 1/

√
N/S =

√
πR2

0/N � ñðåäíåå
ìåæ÷àñòè÷íîå ðàññòîÿíèå â ñèñòåìå, S � ïëîùàäü
ñòðóêòóðû. Ñïåêòðû êîëåáàíèé ÷àñòèö VDOS(ω)

è SPD(ω) èìåþò ñõîæèé âèä: íàáëþäàþòñÿ äâà
õàðàêòåðíûõ ïèêà. Ïðè ýòîì íàèëó÷øåå ñîîòâåò-
ñòâèå VDOS è SPD íàáëþäàåòñÿ â íèçêî÷àñòîòíîé
îáëàñòè ñïåêòðà. Îòìåòèì, ÷òî ïðè îáîèõ çíà÷å-
íèÿõ òåìïåðàòóð ñïåêòðû SPD òðóäíî ðàçëè÷èìû.
Ñïåêòðû VDOS, íàïðîòèâ, ïðè ðàçíûõ òåìïåðàòó-
ðàõ ðàçëè÷àþòñÿ çíà÷èòåëüíî. Ýòî ñâÿçàíî ñ òåì,
÷òî ìåòîä àíàëèçà íîðìàëüíûõ ìîä íå âûõîäèò çà
ðàìêè êâàçèãàðìîíè÷åñêîãî ïðèáëèæåíèÿ, à ðå-
çóëüòàòû åãî ïðèìåíåíèÿ îïðåäåëÿþòñÿ ñèëîâûìè
êîíñòàíòàìè è ïîëîæåíèÿìè ÷àñòèö, ò.å. çàâèñÿò îò
ñòðóêòóðíûõ õàðàêòåðèñòèê. Ñïåêòð VDOS, â ñâîþ
î÷åðåäü, ïîëó÷åí íàïðÿìóþ èç ðàñ÷åòà äèíàìèêè
÷àñòèö, ïîýòîìó ïîçâîëÿåò áîëåå òî÷íî îïèñàòü âèä
ñïåêòðà êîëåáàíèé ÷àñòèö â øèðîêîì äèàïàçîíå
òåìïåðàòóð.

Íà ðèñ. 7 ïîêàçàíû ñïåêòðû êîëåáàíèé ÷àñ-
òèö VDOS(ω) â ðàçëè÷íûõ êîëüöàõ êîíå÷íîé ñè-
ñòåìû. ×àñòîòû íîðìèðîâàíû íà ñðåäíåå çíà÷å-
íèå ¾ïëàçìåííî-ïûëåâîé¿ ÷àñòîòû ω̃pd. Íàáëþäà-
åòñÿ îãðàíè÷åíèå ìàêñèìàëüíîé ÷àñòîòû ñïåêòðà
êîëåáàíèé ÷àñòèö âåëè÷èíîé ωmax. Çíà÷åíèå ωmax
óìåíüøàåòñÿ ñ óâåëè÷åíèåì ìåæ÷àñòè÷íîãî ðàññòî-
ÿíèÿ.

Ñïåêòðû êîëåáàíèé ÷àñòèö VDOS(ω) â ðàçëè÷-
íûõ êîëüöàõ êîíå÷íîé ñèñòåìû ìîãóò áûòü íîð-
ìèðîâàíû íà ëîêàëüíóþ âåëè÷èíó ýéíøòåéíîâñêîé
÷àñòîòû ωlocalE , êîòîðàÿ çàâèñèò îò ëîêàëüíîãî çíà-
÷åíèÿ ìåæ÷àñòè÷íîãî ðàññòîÿíèÿ ∆local. Äëÿ íîð-
ìèðîâêè èñïîëüçóþòñÿ ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòà ýéí-
øòåéíîâñêîé ÷àñòîòû äëÿ îäíîðîäíûõ þêàâîâñêèõ
ñèñòåì èç ðàáîòû [47]. Íà ðèñ. 8 ïîêàçàíû ñïåê-
òðû êîëåáàíèé ÷àñòèö â ðàçëè÷íûõ êîëüöàõ êîíå÷-
íîé ñèñòåìû ñ îïèñàííîé íîðìèðîâêîé íà âåëè÷è-
íó ωlocalE . Ïðè òàêîé íîðìèðîâêå ñïåêòðû îãðàíè÷è-

Ðèñ. 6. Ñðàâíåíèå ñïåêòðîâ êîëåáàíèé âñåõ ÷àñòèö â êî-

íå÷íîé ñèñòåìå SPD(ω) (ðèñ. 3) è VDOS(ω) (ôîðìóëà (8))

ïðè äâóõ çíà÷åíèÿõ òåìïåðàòóðû:→ T = 100 K (A) è 300 K

(B). ×àñòîòû íîðìèðîâàíû íà ω̃pd. Íàáëþäàåòñÿ ñõîæåñòü

ïîëîæåíèÿ õàðàêòåðíûõ ïèêîâ, â îñîáåííîñòè íèçêî÷àñòîò-

íîãî. Îäíàêî ìîæíî âèäåòü ðàçëè÷íîå ïîâåäåíèå ñïåêòðîâ

â âûñîêî÷àñòîòíîé ÷àñòè. Âèäèìàÿ íåïðåðûâíîñòü ñïåê-

òðîâ ñâÿçàíà òîëüêî ñî ñãëàæèâàíèåì èñõîäíûõ äèñêðåò-

íûõ ñïåêòðîâ äëÿ íàãëÿäíîñòè

âàþòñÿ ïðèáëèçèòåëüíî íà îäíîé è òîé æå ÷àñòîòå
ωmax, êîòîðàÿ ìîæåò áûòü îöåíåíà êàê

ωmax ≈ CωlocalE , (9)

ãäå âåëè÷èíà C íå çàâèñèò îò ðàäèàëüíîãî ðàññòîÿ-
íèÿ.

Ðàäèàëüíûé ïðîôèëü ìàêñèìàëüíîé ÷àñòîòû
ωmax â ðàçëè÷íûõ áåçðàçìåðíûõ åäèíèöàõ ïðåä-
ñòàâëåí íà ðèñ. 9. Îòìåòèì, ÷òî âåëè÷èíà C èç
âûðàæåíèÿ (9) ïðèáëèçèòåëüíî ðàâíà 1.5 â ðàñ-
ñìàòðèâàåìîé â ðàáîòå ñòðóêòóðå. Âåëè÷èíà ω̃E
� ñðåäíåå çíà÷åíèå ýéíøòåéíîâñêîé ÷àñòîòû, ðàñ-
ñ÷èòàííîå äëÿ ñðåäíåãî çíà÷åíèÿ ìåæ÷àñòè÷íîãî
ðàññòîÿíèÿ 〈∆local〉 c èñïîëüçîâàíèåì âûðàæåíèÿ
èç ðàáîòû [47]. Ïðè÷èíû îãðàíè÷åíèÿ ìàêñèìàëü-
íîé ÷àñòîòû ñïåêòðà îáñóæäàþòñÿ â ðàçä. 3 �
âåëè÷èíà ìàêñèìàëüíîé ÷àñòîòû ωmax òåñíî ñâÿ-
çàíà ñ ìåæ÷àñòè÷íûì ðàññòîÿíèåì â êîëüöå è,
ñîîòâåòñòâåííî, ñ ðàäèàëüíûì ðàññòîÿíèåì. Òàêèì
îáðàçîì, íåîäíîðîäíîñòü ñïåêòðà êîëåáàíèé ÷àñòèö,
îïðåäåëÿþùåãî äèíàìè÷åñêèå ñâîéñòâà ñèñòåìû,
íàïðÿìóþ ñâÿçàíà ñ íåîäíîðîäíîñòüþ ñòðóêòóðíûõ
õàðàêòåðèñòèê.
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Ðèñ. 7. (Â öâåòå îíëàéí) Ñïåêòð êîëåáàíèé ÷àñòèö

VDOS(ω) â îáëàñòÿõ êîíå÷íîé ñèñòåìû (ñèíèì öâåòîì):

öåíòðàëüíîé (A), ïðîìåæóòî÷íîé (B) è ïåðèôåðèéíîé (C).

×àñòîòû íîðìèðîâàíû íà ñðåäíåå çíà÷åíèå ¾ïëàçìåííî-

ïûëåâîé¿ ÷àñòîòû ω̃pd. Ñïåêòðû îãðàíè÷åíû âåëè÷èíîé

ìàêñèìàëüíîé ÷àñòîòû ωmax/ω̃pd, êîòîðàÿ óìåíüøàåòñÿ ñ

óâåëè÷åíèåì ìåæ÷àñòè÷íîãî ðàññòîÿíèÿ. Îðàíæåâîé ëè-

íèè ñîîòâåòñòâóåò ñãëàæåííûé äëÿ íàãëÿäíîñòè ñïåêòð

Êàê áûëî îòìå÷åíî âûøå, ñïåêòð êîëåáàíèé ÷àñ-
òèö íà ðèñ. 6 ñîñòîèò èç äâóõ ïèêîâ. Ýòî ìîæíî ñâÿ-
çàòü ñ òåì, ÷òî â ñòðóêòóðå ïðîèñõîäÿò êîëåáàòåëü-
íûå ïðîöåññû äâóõ ïðèíöèïèàëüíî ðàçíûõ òèïîâ,
êîòîðûå ìîæíî ñðàâíèòü ñ âîëíàìè ñäâèãà (íèçêî-
÷àñòîòíûé ïèê) è ñæàòèÿ (âûñîêî÷àñòîòíûé ïèê) â
¾áåñêîíå÷íûõ¿ ñèñòåìàõ [35]. Ñãëàæåííûå ñïåêòðû
íà ðèñ. 7 íàãëÿäíî ïîêàçûâàþò, ÷òî íàëè÷èå äâóõ
ïèêîâ â ñïåêòðå âûäåëåííîé ïîäñèñòåìû íàáëþäà-
åòñÿ ïðè ëþáîì ðàçáèåíèè ñèñòåìû íà êîëüöà. Ñî-
õðàíåíèå äâóõ ïèêîâ â ñïåêòðå êîëåáàíèé ïîçâîëÿåò
ñäåëàòü âûâîä î òîì, ÷òî íà êà÷åñòâåííîì óðîâíå
ñïåêòðàëüíûå õàðàêòåðèñòèêè ìîæíî ñîïîñòàâëÿòü
ñ áåñêîíå÷íûì þêàâîâñêèì êðèñòàëëîì íå òîëüêî â
êîíå÷íîé ñòðóêòóðå öåëèêîì, íî è â åå îòäåëüíûõ
îáëàñòÿõ.

Àìïëèòóäà òåïëîâûõ êîëåáàíèé ÷àñòèö ìîæåò
áûòü ðàññ÷èòàíà ïî ñïåêòðó êîëåáàíèé ÷àñòèö ñ ïðè-
ìåíåíèåì íèçêîòåìïåðàòóðíîãî ïðèáëèæåíèÿ òåî-
ðèè äèíàìèêè êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè â êàæäîì
îòäåëüíîì êîëüöå êîíå÷íîé ñèñòåìû:

〈u2〉 =
DkBT
M

〈
1

ω2

〉
, (10)

Ðèñ. 8. (Â öâåòå îíëàéí) Ñïåêòð êîëåáàíèé ÷àñòèö

VDOS(ω) â îáëàñòÿõ êîíå÷íîé ñèñòåìû (ñèíèì öâåòîì):

öåíòðàëüíîé (A), ïðîìåæóòî÷íîé (B) è ïåðèôåðèéíîé (C).

×àñòîòû íîðìèðîâàíû íà ëîêàëüíîå çíà÷åíèå ýéíøòåé-

íîâñêîé ÷àñòîòû ωlocalE . Ñïåêòðû îãðàíè÷åíû âåëè÷èíîé

ìàêñèìàëüíîé ÷àñòîòû ωmax/ω
local
E , êîòîðàÿ íå çàâèñèò îò

ðàäèàëüíîãî ðàññòîÿíèÿ. Îðàíæåâîé ëèíèè ñîîòâåòñòâóåò

ñãëàæåííûé äëÿ íàãëÿäíîñòè ñïåêòð

Ðèñ. 9. (Â öâåòå îíëàéí) Ïðèâåäåííûé ê áåçðàçìåðíî-

ìó âèäó ðàäèàëüíûé ïðîôèëü íàèâûñøåé äîñòóïíîé ÷àñ-

òîòû êîëåáàíèé ÷àñòèö ωmax (ñì. ðèñ. 5). Îðàíæåâûìè

êâàäðàòàìè (�) îáîçíà÷åíà âåëè÷èíà ωmax/ω
local
E . Ñèíèìè

êðóãàìè (•) îáîçíà÷åíà âåëè÷èíà ωmax/ω̃E . Ôèîëåòîâûìè
çâåçäàìè (F) îáîçíà÷åíà âåëè÷èíà ωmax/ω

local
pd . Çåëåíûìè

ðîìáàìè (�) îáîçíà÷åíà âåëè÷èíà ωmax/ω̃pd. Øòðèõîâûå

ëèíèè ïðîâåäåíû äëÿ íàãëÿäíîñòè
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Ðèñ. 10. Çàâèñèìîñòè àìïëèòóäû òåïëîâûõ êîëåáàíèé ÷àñ-

òèö â êîíå÷íîé ñèñòåìå îò áåçðàçìåðíîãî ïàðàìåòðà ýêðà-

íèðîâàíèÿ κ∆local. Êðóãè (•) ñîîòâåòñòâóþò RMSD (12),

êâàäðàòû (�) ñîîòâåòñòâóþò òåîðåòè÷åñêîé ôîðìóëå (10),
òðåóãîëüíèêè (N) îáîçíà÷àþò ðåçóëüòàòû àíàëèçà íîð-

ìàëüíûõ ìîä (6). Øòðèõîâàÿ ëèíèÿ ñîîòâåòñòâóåò àïïðîê-

ñèìàöèè 〈u2(r)〉 ∝ ∆local(r) exp (κ∆local(r)) èç ðàáîòû [32]

ãäå èñïîëüçóåòñÿ âåëè÷èíà 〈1/ω2〉, ïîëó÷åííàÿ ïî
ñïåêòðó êîëåáàíèé ñîãëàñíî ñëåäóþùåìó âûðàæå-
íèþ [48,49]:〈

1

ω2

〉
=

∫
VDOS(ω)ω−2 dω∫
VDOS(ω) dω

. (11)

Â íåêîòîðûõ ñëó÷àÿõ ìîæåò áûòü áîëåå óäîá-
íî ïðîâåñòè ðàñ÷åò àìïëèòóäû òåïëîâûõ êîëåáàíèé
êàê ñðåäíåêâàäðàòè÷åñêîãî îòêëîíåíèÿ ÷àñòèö îò
èõ ïîëîæåíèé ðàâíîâåñèÿ:

〈ui〉 =
√
〈(ri(t)− 〈ri〉t)2〉t. (12)

Ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ àìïëèòóäû òåïëîâûõ êî-
ëåáàíèé çàðÿæåííûõ ÷àñòèö â ëîâóøêå, ïðîâåäåí-
íûõ ïî ôîðìóëàì (6), (10) è (12), ïðåäñòàâëåíû íà
ðèñ. 10. Ïîêàçàíà íåîäíîðîäíîñòü ðàäèàëüíîãî ïðî-
ôèëÿ àìïëèòóäû òåïëîâûõ êîëåáàíèé. Íàáëþäàåòñÿ
ñîãëàñèå ïðåäëîæåííûõ ìåòîäîâ ðàñ÷åòà àìïëèòóäû
òåïëîâûõ êîëåáàíèé êàê ìåæäó ñîáîé, òàê è ñ òåî-
ðåòè÷åñêîé îöåíêîé èç ðàáîòû [32]:

〈u2(r)〉 ∝ ∆local(r) exp (κ∆local(r)). (13)

5. ÑÐÀÂÍÅÍÈÅ ÄÈÍÀÌÈ×ÅÑÊÈÕ
ÑÂÎÉÑÒÂ ÊÎÍÅ×ÍÛÕ È ÁÅÑÊÎÍÅ×ÍÛÕ

ÑÈÑÒÅÌ ÇÀÐßÆÅÍÍÛÕ ×ÀÑÒÈÖ

Ñ ïîìîùüþ ïðèâåäåííûõ â ðàçä. 2 è 4 ìåòîäîâ
ìîæíî èññëåäîâàòü íå òîëüêî ñèñòåìû èç êîíå÷íîãî

÷èñëà ÷àñòèö â ëîâóøêå, íî è îäíîðîäíûå ñèñòåìû
â ïåðèîäè÷åñêèõ ãðàíè÷íûõ óñëîâèÿõ.

Ïðåäëàãàåìûé ëîêàëüíûé ïîäõîä ê îïèñàíèþ êî-
íå÷íûõ ñèñòåì ïîçâîëÿåò ñðàâíèòü ñ òî÷êè çðåíèÿ
äèíàìè÷åñêèõ ñâîéñòâ ðàçëè÷íûå îáëàñòè êîíå÷íîé
ñèñòåìû ñ ñîîòâåòñòâóþùèìè èì ïî ïëîòíîñòè îäíî-
ðîäíûìè ñèñòåìàìè â ÏÃÓ. Ñòðóêòóðà èç êîíå÷íî-
ãî ÷èñëà ÷àñòèö ìûñëåííî ðàçáèâàåòñÿ íà ó÷àñòêè
ñ áëèçêîé ê ïîñòîÿííîé ïëîòíîñòüþ ÷àñòèö. Êàæ-
äàÿ èç ïîëó÷åííûõ òàêèì îáðàçîì êâàçèîäíîðîäíûõ
ïîäñèñòåì ñðàâíèâàåòñÿ ñ îäíîðîäíîé ñòðóêòóðîé â
ÏÃÓ (ñì. ðèñ. 1). Ýòî ïîçâîëÿåò ñäåëàòü âûâîäû î
ãðàíèöàõ ïðèìåíèìîñòè ïîäõîäà ê îïèñàíèþ êîíå÷-
íûõ ñòðóêòóð, êîòîðûé çàêëþ÷àåòñÿ â ïåðåíîñå õî-
ðîøî èçó÷åííûõ ñâîéñòâ ñèñòåì â ÏÃÓ íà áëèçêóþ
ê îäíîðîäíîé âíóòðåííþþ îáëàñòü ñòðóêòóð èç êî-
íå÷íîãî ÷èñëà ÷àñòèö.

5.1. Ñðàâíåíèå ñïåêòðîâ êîëåáàíèé ÷àñòèö

Íà ðèñ. 11 ïîêàçàí ðåçóëüòàò ïðèìåíåíèÿ ëî-
êàëüíîãî ïîäõîäà ê ñðàâíåíèþ ñïåêòðîâ êîëåáàíèé
÷àñòèö â êîíå÷íîé ñèñòåìå â ëîâóøêå ñî ñïåêòðàìè
ñîîòâåòñòâóþùèõ ïî ïëîòíîñòè îäíîðîäíûõ ñèñòåì
â ÏÃÓ.

Îñîáåííîñòè ñïåêòðîâ êîëåáàíèé ÷àñòèö â êîíå÷-
íîé ñèñòåìå óæå ïîäðîáíî îïèñàíû â ðàçä. 3 è 4. Â
äàííîì ðàçäåëå ìû îòìåòèì îñîáåííîñòè ñïåêòðîâ,
ïðîÿâëÿþùèåñÿ ïðè ñðàâíåíèè ñèñòåì èç êîíå÷íîãî
÷èñëà ÷àñòèö è îäíîðîäíûõ áåñêîíå÷íûõ ñèñòåì â
ÏÃÓ.

Êàê â êîíå÷íûõ ñòðóêòóðàõ, òàê è â ¾áåñêîíå÷-
íûõ¿ ñèñòåìàõ ñïåêòð êîëåáàíèé ÷àñòèö îãðàíè÷è-
âàåòñÿ ïðåäåëüíîé ÷àñòîòîé, ïðè÷åì âåëè÷èíû ωmax
èìåþò áëèçêèå äðóã ê äðóãó çíà÷åíèÿ â îáåèõ ñè-
ñòåìàõ ïðè îäèíàêîâîì ìåæ÷àñòè÷íîì ðàññòîÿíèè.
Ýòîò ðåçóëüòàò åùå ðàç ïîä÷åðêèâàåò âûâîä î òîì,
÷òî ìàêñèìàëüíàÿ ÷àñòîòà êîëåáàíèé ÷àñòèö îïðå-
äåëÿåòñÿ ìèíèìàëüíûì ìåæ÷àñòè÷íûì ðàññòîÿíè-
åì â ñèñòåìå.

5.2. Ñðàâíåíèå àìïëèòóä êîëåáàíèé ÷àñòèö

Â íàñòîÿùåì ðàçäåëå ðàññìàòðèâàþòñÿ (à) öåí-
òðàëüíàÿ ÷àñòü ñèñòåìû èç êîíå÷íîãî ÷èñëà ÷àñòèö
è (á) ñèñòåìà â ÏÃÓ ïðè òîé æå ïëîòíîñòè ÷àñ-
òèö. Äâóìåðíàÿ ïîñòàíîâêà çàäà÷è òðåáóåò èññëåäî-
âàíèÿ âëèÿíèÿ ÷èñëà ÷àñòèö íà âåëè÷èíó àìïëèòó-
äû òåïëîâûõ êîëåáàíèé ÷àñòèö, ïîñêîëüêó â äâóìåð-
íûõ ñèñòåìàõ íàáëþäàåòñÿ ëîãàðèôìè÷åñêàÿ ðàñõî-
äèìîñòü àìïëèòóäû òåïëîâûõ êîëåáàíèé ïî ÷èñëó
÷àñòèö [50�52]. Òàêæå îòìåòèì, ÷òî ñóùåñòâåííûì
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Ðèñ. 11. (Â öâåòå îíëàéí) Ñïåêòðû êîëåáàíèé ÷àñòèö â

âûäåëåííûõ ïîäñèñòåìàõ êîíå÷íîé ñèñòåìû (ñîîòâåòñòâó-

þò áóêâàì A, C) è ñîîòâåòñòâóþùèõ ïî ïëîòíîñòè îäíî-

ðîäíûõ ñèñòåìàõ (ñîîòâåòñòâóþò áóêâàì B, D). ×àñòîòû

íîðìèðîâàíû íà ëîêàëüíîå çíà÷åíèå ýéíøòåéíîâñêîé ÷àñ-

òîòû ωlocalE . Ñïåêòðû îãðàíè÷åíû âåëè÷èíîé ìàêñèìàëü-

íîé ÷àñòîòû ωmax/ω
local
E . Ñïåêòð âûäåëåííîé ïîäñèñòåìû

ñ ïîñòîÿííîé ïëîòíîñòüþ îãðàíè÷èâàåòñÿ ïðèáëèçèòåëüíî

íà òîé æå ÷àñòîòå, ÷òî è ñîîòâåòñòâóþùàÿ îäíîðîäíàÿ ñè-

ñòåìà â ÏÃÓ. Îðàíæåâîé ëèíèè ñîîòâåòñòâóåò ñãëàæåííûé

äëÿ íàãëÿäíîñòè ñïåêòð

îòëè÷èåì êîíå÷íîé ñèñòåìû îò ñèñòåìû â ÏÃÓ ÿâ-
ëÿåòñÿ îòñóòñòâèå â ïîñëåäíåé óäåðæèâàþùåé ëî-
âóøêè. Â äàííîì ðàçäåëå ïðîâîäèòñÿ ñðàâíåíèå àì-
ïëèòóä òåïëîâûõ êîëåáàíèé ÷àñòèö â áëèçêîé ê îä-
íîðîäíîé öåíòðàëüíîé îáëàñòè ñèñòåìû â ëîâóøêå
è â ñèñòåìå â ÏÃÓ.

Âîïðîñ ñðàâíåíèÿ ñâîéñòâ êîíå÷íîé ñèñòåìû â
ëîâóøêå è ñèñòåìû â ÏÃÓ ïîäíèìàëñÿ ðàíåå [35,53,
54]. Â ðàáîòå [54] îòìå÷åíî, ÷òî êîíå÷íîðàçìåðíûå
ýôôåêòû â äâóìåðíîé ñèñòåìå ñòàíîâÿòñÿ íåçíà÷è-
òåëüíûìè ñ òî÷êè çðåíèÿ âëèÿíèÿ íà ñòðóêòóðíûå
ñâîéñòâà ïðè ÷èñëå ÷àñòèö â ñèñòåìå N > 50. Ïðè

Ðèñ. 12. Çàâèñèìîñòü ïàðàìåòðà Ëèíäåìàííà√
〈u2(r)〉/∆local îò ïîëíîãî ÷èñëà ÷àñòèö â ñèñòåìå.

Êàæäàÿ òî÷êà ñîîòâåòñòâóåò îòäåëüíîé ñèñòåìå. Çàêðà-

øåííûå ñèìâîëû (•) ñîîòâåòñòâóþò öåíòðàëüíîé îáëàñòè

êîíå÷íûõ ñèñòåì â ëîâóøêå, ñâåòëûå (�) � îäíîðîäíûì

ñòðóêòóðàì â ÏÃÓ

ýòîì â öåíòðå êîíå÷íîé ñèñòåìû íàáëþäàåòñÿ ãåêñà-
ãîíàëüíàÿ ðåøåòêà, àíàëîãè÷íàÿ ðåøåòêå â ñòðóê-
òóðå â ïåðèîäè÷åñêèõ ãðàíè÷íûõ óñëîâèÿõ. Â ðà-
áîòå [53] ñðàâíåíèå êîíå÷íîé ñèñòåìû ñ ñèñòåìîé â
ÏÃÓ ïðîâîäèòñÿ íå òîëüêî ñ òî÷êè çðåíèÿ ñòðóê-
òóðíûõ ñâîéñòâ, íî è ñ òî÷êè çðåíèÿ óïðóãèõ õà-
ðàêòåðèñòèê, â ÷àñòíîñòè, ìîäóëÿ óïðóãîñòè. Âû-
äâèíóòî ïðåäïîëîæåíèå î òîì, ÷òî ïðè ÷èñëå ÷àñ-
òèö áîëüøåì 3200 âíóòðåííÿÿ îáëàñòü ñèñòåìû èç
êîíå÷íîãî ÷èñëà ÷àñòèö ìîæåò îïèñûâàòüñÿ ñ ïîìî-
ùüþ òåîðåòè÷åñêèõ ïðåäñòàâëåíèé, ñóùåñòâóþùèõ
äëÿ ñèñòåì â ÏÃÓ. Ýòîò ðåçóëüòàò ïîëó÷åí äëÿ çíà-
÷åíèé ïàðàìåòðà ýêðàíèðîâêè ïîòåíöèàëà èç äèà-
ïàçîíà 0.2 < κ∆local < 0.5. Â ðàáîòå [35] îòìå÷åíî
ñõîäñòâî ñïåêòðîâ êîëåáàíèé ÷àñòèö â êîíå÷íîé ñè-
ñòåìå è â ñèñòåìå â ÏÃÓ. Ïîêàçàíî íàëè÷èå â êîíå÷-
íîé ñèñòåìå êîëåáàòåëüíûõ ïðîöåññîâ, àíàëîãè÷íûõ
âîëíàì ñæàòèÿ è ñäâèãà â ¾áåñêîíå÷íîé¿ ñèñòåìå.
Òåì íå ìåíåå ïîëó÷åííûå â ïðèâåäåííûõ ðàáîòàõ ðå-
çóëüòàòû íå ïîçâîëÿþò ðàçðåøèòü âîïðîñ î âîçìîæ-
íîñòè ïåðåíîñà äèíàìè÷åñêèõ ñâîéñòâ ñèñòåì â ÏÃÓ
íà êîíå÷íûå ñòðóêòóðû â ñâÿçè ñ îãðàíè÷åííîñòüþ
ðàññìîòðåííîãî äèàïàçîíà ÷èñëà ÷àñòèö N . 103.
Â ïðèâåäåííûõ ðàáîòàõ òàêæå íå îáñóæäàåòñÿ âî-
ïðîñ îáåñïå÷åíèÿ íåèçìåííîãî ìåæ÷àñòè÷íîãî ðàñ-
ñòîÿíèÿ â öåíòðå êîíå÷íîé ñèñòåìû. Ýòîò âîïðîñ
èìååò ïðèíöèïèàëüíîå çíà÷åíèå, ïîñêîëüêó ïðè óâå-
ëè÷åíèè ÷èñëà ÷àñòèö â êîíå÷íîé ñèñòåìå ïðè ïî-
ñòîÿííûõ Q, κ, α ìåæ÷àñòè÷íîå ðàññòîÿíèå â öåí-
òðàëüíîé îáëàñòè ñòðóêòóðû ìîíîòîííî óìåíüøàåò-
ñÿ, ÷òî ïîêàçàíî â ðàáîòàõ [26, 30]. Òàêèì îáðàçîì,
ïðè óâåëè÷åíèè ÷èñëà ÷àñòèö òðåáóåòñÿ óìåíüøàòü
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ïàðàìåòð ëîâóøêè α äëÿ îáåñïå÷åíèÿ íåèçìåííîñòè
ìåæ÷àñòè÷íîãî ðàññòîÿíèÿ â öåíòðàëüíîé îáëàñòè
êîíå÷íîé ñòðóêòóðû. Ïðè ýòîì âëèÿíèå ëîâóøêè
íà ñèñòåìó èç êîíå÷íîãî ÷èñëà ÷àñòèö óìåíüøàåò-
ñÿ, è åå äèíàìè÷åñêèå ñâîéñòâà ïîñòåïåííî ñõîäÿòñÿ
ê ñâîéñòâàì ñèñòåìû â ÏÃÓ.

Íà ðèñ. 12 ïðåäñòàâëåíà çàâèñèìîñòü ïàðàìåòðà
Ëèíäåìàííà

√
〈u2〉/∆local îò ïîëíîãî ÷èñëà ÷àñòèö â

ñèñòåìå. Âåëè÷èíà ïàðàìåòðà Ëèíäåìàííà â êîíå÷-
íîé ñèñòåìå ðàññ÷èòûâàåòñÿ äëÿ öåíòðàëüíîé îáëà-
ñòè, à â ïåðèîäè÷åñêèõ ãðàíè÷íûõ óñëîâèÿõ � äëÿ
âñåé ñèñòåìû. Êàê ìîæíî âèäåòü èç ãðàôèêà, àìïëè-
òóäà òåïëîâûõ êîëåáàíèé ÷àñòèö â ñèñòåìå â ÏÃÓ
ëîãàðèôìè÷åñêè ðàñòåò ñ ðîñòîì ÷èñëà ÷àñòèö. Ýòîò
ýôôåêò ïîäòâåðæäàåòñÿ ðåçóëüòàòàìè ðàáîò [50�52].
Â òî æå âðåìÿ àìïëèòóäà òåïëîâûõ êîëåáàíèé ÷àñ-
òèö â öåíòðå êîíå÷íîé ñèñòåìû ìîíîòîííî óìåíü-
øàåòñÿ ñ ðîñòîì ïîëíîãî ÷èñëà ÷àñòèö â ñòðóêòó-
ðå. Ïðè çíà÷åíèè ÷èñëà ÷àñòèö N ≈ 105 âåëè÷èíà
àìïëèòóäû òåïëîâûõ êîëåáàíèé ÷àñòèö â êîíå÷íîé
ñèñòåìå ñðàâíèâàåòñÿ ñ âåëè÷èíîé â ñèñòåìå â ÏÃÓ
â ïðåäåëàõ îøèáêè ðàñ÷åòà. Îòìåòèì, ÷òî ñòðóêòó-
ðû èç 105 ÷àñòèö ðåäêî íàáëþäàþòñÿ â ëàáîðàòîð-
íûõ ýêñïåðèìåíòàõ [3]. Òàêèì îáðàçîì, ïåðåíîñ õî-
ðîøî èçó÷åííûõ ñâîéñòâ îäíîðîäíûõ ñèñòåì â ÏÃÓ
íà ñòðóêòóðû èç êîíå÷íîãî ÷èñëà ÷àñòèö ìîæåò ïðè-
âîäèòü ê çàìåòíûì ñèñòåìàòè÷åñêèì îøèáêàì ïðè
îïèñàíèè ïûëåâîé ïîäñèñòåìû â ïëàçìå â óñëîâèÿõ
ëàáîðàòîðíîãî ýêñïåðèìåíòà.

6. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅ

Â íàñòîÿùåé ðàáîòå èññëåäîâàíû äèíàìè÷åñêèå
ñâîéñòâà äâóìåðíîé ñèñòåìû èç êîíå÷íîãî ÷èñëà
âçàèìîäåéñòâóþùèõ ïî ýêðàíèðîâàííîìó êóëîíîâ-
ñêîìó ïîòåíöèàëó îäíîèìåííî çàðÿæåííûõ ÷àñòèö
â ëîâóøêå: ñïåêòðû, ÷àñòîòû è àìïëèòóäû òåïëî-
âûõ êîëåáàíèé ÷àñòèö. Ñèñòåìà ðàññìàòðèâàåòñÿ
ïðè ñèëüíîé ýêðàíèðîâêå (κ∆ & 1).

Ìåòîäîì àíàëèçà íîðìàëüíûõ ìîä ïîêàçàíî ïðî-
ñòðàíñòâåííîå ðàñïðåäåëåíèå àìïëèòóä êîëåáàíèé
÷àñòèö â ðàçëè÷íûõ ìîäàõ. Ñäåëàí âûâîä î òîì, ÷òî
â íèçêî÷àñòîòíûå êîëåáàíèÿ âîâëå÷åíû âñå ÷àñòèöû
ñèñòåìû, â òî âðåìÿ êàê âûñîêî÷àñòîòíûå êîëåáàíèÿ
ëîêàëèçóþòñÿ â îáëàñòè ñ íàèáîëüøåé ïëîòíîñòüþ
÷àñòèö. Â ðàññìàòðèâàåìîé äâóìåðíîé ñèñòåìå â ïà-
ðàáîëè÷åñêîé ëîâóøêå ýòîé îáëàñòè ñîîòâåòñòâóåò
öåíòðàëüíàÿ ÷àñòü ñòðóêòóðû.

Äëÿ îáîáùåíèÿ ðåçóëüòàòîâ àíàëèçà íîðìàëü-
íûõ ìîä íà áîëåå øèðîêèé òåìïåðàòóðíûé äèàïàçîí
ïðîâåäåíî ÷èñëåííîå ìîäåëèðîâàíèå ñèñòåìû èç êî-

íå÷íîãî ÷èñëà îäíîèìåííî çàðÿæåííûõ ÷àñòèö â ïà-
ðàáîëè÷åñêîé ýëåêòðîñòàòè÷åñêîé ëîâóøêå ìåòîäîì
êëàññè÷åñêîé ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè. Â ëîêàëüíîì
ïîäõîäå ðàññìîòðåíû ñïåêòðû è àìïëèòóäû òåïëî-
âûõ êîëåáàíèé ÷àñòèö. Ïîêàçàíî, ÷òî îò öåíòðà ê
êðàþ ñòðóêòóðû ïðîèñõîäèò ñìåùåíèå ñïåêòðà êî-
ëåáàíèé ÷àñòèö â íèçêî÷àñòîòíóþ îáëàñòü, ÷òî ñâÿ-
çàíî ñ óâåëè÷åíèåì ìåæ÷àñòè÷íîãî ðàññòîÿíèÿ â ñè-
ñòåìå îò öåíòðà ê êðàþ. Íåîäíîðîäíîñòü ðàäèàëüíî-
ãî ïðîôèëÿ àìïëèòóäû òåïëîâûõ êîëåáàíèé ÷àñòèö
ïðîäåìîíñòðèðîâàíà êàê ìåòîäîì àíàëèçà íîðìàëü-
íûõ ìîä, òàê è ñ ïîìîùüþ ðàñ÷åòîâ ìåòîäîì ìîëå-
êóëÿðíîé äèíàìèêè. Ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ âåëè÷èíû
àìïëèòóäû òåïëîâûõ êîëåáàíèé ÷àñòèö ðàçëè÷íû-
ìè ìåòîäàìè ñîãëàñóþòñÿ äðóã ñ äðóãîì ïðè íèçêèõ
òåìïåðàòóðàõ.

Ñ ïîìîùüþ ÷èñëåííîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ñ ïðèìå-
íåíèåì ëîêàëüíîãî ïîäõîäà ñðàâíèâàåòñÿ öåíòðàëü-
íàÿ ïîäñèñòåìà êîíå÷íîé ñòðóêòóðû èç çàðÿæåííûõ
÷àñòèö â ëîâóøêå è ñîîòâåòñòâóþùàÿ åé ïî ïëîòíî-
ñòè ¾áåñêîíå÷íàÿ¿ îäíîðîäíàÿ ñèñòåìà çàðÿæåííûõ
÷àñòèö â ïåðèîäè÷åñêèõ ãðàíè÷íûõ óñëîâèÿõ. Äàæå
ïðè óñëîâèè ñîâïàäåíèÿ ìåæ÷àñòè÷íûõ ðàññòîÿíèé
ïðè ÷èñëå ÷àñòèö ìåíüøåì 105 íàáëþäàåòñÿ ðàçëè-
÷èå äèíàìè÷åñêèõ ñâîéñòâ öåíòðàëüíîé ïîäñèñòåìû
êîíå÷íîé ñòðóêòóðû è ñîîòâåòñòâóþùåé îäíîðîä-
íîé ñèñòåìû â ðàññìàòðèâàåìûõ óñëîâèÿõ. Ïîêàçà-
íî, ÷òî ïðè ìàëîì ÷èñëå ÷àñòèö àìïëèòóäû òåïëî-
âûõ êîëåáàíèé ÷àñòèö ñóùåñòâåííî ðàçëè÷íû â öåí-
òðå êîíå÷íîé ñèñòåìû â ëîâóøêå è â ñîâïàäàþùåé ñ
íåé ïî ïëîòíîñòè îäíîðîäíîé ñèñòåìå â ïåðèîäè÷å-
ñêèõ ãðàíè÷íûõ óñëîâèÿõ. Òàêèì îáðàçîì, ïåðåíîñ
äèíàìè÷åñêèõ ñâîéñòâ îäíîðîäíûõ ñèñòåì â ïåðèî-
äè÷åñêèõ ãðàíè÷íûõ óñëîâèÿõ íà ñèñòåìû èç êîíå÷-
íîãî è íåäîñòàòî÷íî áîëüøîãî ÷èñëà ÷àñòèö ìîæåò
ïðèâîäèòü ê îøèáêàì êàê ïðè ðàçðàáîòêå òåîðåòè-
÷åñêèõ ìîäåëåé, òàê è ïðè îáðàáîòêå ýêñïåðèìåí-
òàëüíûõ ðåçóëüòàòîâ.

Ôèíàíñèðîâàíèå. Ðàáîòà Â. Ñ. Íèêîëàåâà áû-
ëà ïîääåðæàíà ãðàíòîì Ôîíäà ðàçâèòèÿ òåîðåòè-
÷åñêîé ôèçèêè è ìàòåìàòèêè ¾ÁÀÇÈÑ¿. Ðàáîòà
À. Â. Òèìîôååâà ïîääåðæàíà â ðàìêàõ Ïðîãðàììû
ôóíäàìåíòàëüíûõ èññëåäîâàíèé ÍÈÓ ÂØÝ.
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