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ÈÑÑËÅÄÎÂÀÍÈÅ ÌÈÊ�ÎÑÒ�ÓÊÒÓ�Û ÌÅÆÔÀÇÍÎÉÏÎÂÅ�ÕÍÎÑÒÈ ÆÈÄÊÎÑÒÜ��ÀÇ ÌÅÒÎÄÎÌÌÎËÅÊÓËß�ÍÎÉ ÄÈÍÀÌÈÊÈÄ. È. Æóõîâèöêèé *Èíñòèòóò âûñîêèõ òåìïåðàòóð �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê127412, Ìîñêâà, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 31 àâãóñòà 2001 ã.Â ÷èñëåííîì ýêñïåðèìåíòå îáíàðóæåíî, ÷òî ðàñïðåäåëåíèå ÷àñòèö, îáðàçóþùèõ äîñòàòî÷íî áîëüøîéðàñïëàâëåííûé àðãîíîïîäîáíûé êëàñòåð, ïî ÷èñëó ñâÿçåé ÿâëÿåòñÿ áèìîäàëüíûì. Ýòîò ðåçóëüòàò èíòåð-ïðåòèðóåòñÿ êàê ñëåäñòâèå îáðàçîâàíèÿ äâóõ ¾�àç¿: ÷àñòèö, íàõîäÿùèõñÿ âíóòðè êëàñòåðà, è ìîíîñëîÿ÷àñòèö, ëåæàùèõ ïîâåðõ îñòàëüíûõ. Ïîêàçàíî, ÷òî âáëèçè ïîâåðõíîñòè êëàñòåðà èìåþòñÿ ñïîíòàííî îá-ðàçóþùèåñÿ öåïî÷êè ÷àñòèö. Îòðûâ îò íèõ îòäåëüíûõ ÷àñòèö ÿâëÿåòñÿ íàèáîëåå âåðîÿòíûì ìåõàíèçìîìèñïàðåíèÿ. �àçâèòû ìîäåëüíûå ïðåäñòàâëåíèÿ, îïèñûâàþùèå çàâèñèìîñòè, íàáëþäàåìûå â ÷èñëåííîìýêñïåðèìåíòå.PACS: 68.10.Jy, 68.35.Bs, 68.35.Ct1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÑîãëàñíî ñîâðåìåííûì ïðåäñòàâëåíèÿì, ìåæäóñîñóùåñòâóþùèìè ãàçîì è æèäêîñòüþ èìååòñÿ ïå�ðåõîäíûé ñëîé. Îñíîâó äëÿ åãî îïèñàíèÿ çàëîæè�ëè ðàáîòû �èááñà [1℄ è Âàí äåð Âààëüñà [2℄. �èá-áñîì áûëè ïîëó÷åíû òåðìîäèíàìè÷åñêèå ñîîòíîøå�íèÿ ìåæäó ðàçëè÷íûìè ìàêðîñêîïè÷åñêèìè âåëè�÷èíàìè, õàðàêòåðèçóþùèìè ïåðåõîäíûé ñëîé â öå�ëîì; åãî ìèêðîñêîïè÷åñêàÿ ñòðóêòóðà íå ðàññìàòðè�âàëàñü. Â ðàìêàõ òåîðèè Âàí äåð Âààëüñà ïðåäïîëà�ãàåòñÿ, ÷òî âíóòðè ïåðåõîäíîãî ñëîÿ, òîëùèíà êîòî�ðîãî çàìåòíî ïðåâîñõîäèò ìåæìîëåêóëÿðíîå ðàññòî�ÿíèå, ñâîéñòâà îäíîé �àçû ïëàâíî ïåðåõîäÿò â ñâîé�ñòâà äðóãîé, à ïîâåðõíîñòíûå òåðìîäèíàìè÷åñêèåâåëè÷èíû âûðàæàþòñÿ ÷åðåç ïàðàìåòðû, õàðàêòåðè�çóþùèå ýòîò ïåðåõîä.Ñîâðåìåííûå ïîäõîäû ê îïèñàíèþ ïîâåðõíîñòèîñíîâûâàþòñÿ íà àïïàðàòå ñòàòèñòè÷åñêîé ìåõàíè�êè [3℄. Íàèáîëåå øèðîêî èñïîëüçóåòñÿ ìåòîä �óíêöè�îíàëà ïëîòíîñòè [4�6℄, ãäå ïðåäïîëàãàåòñÿ, ÷òî ïëîò�íîñòü ÿâëÿåòñÿ íåïðåðûâíîé �óíêöèåé êîîðäèíàòû,ïåðïåíäèêóëÿðíîé ïîâåðõíîñòè ðàçäåëà �àç; õàðàê�òåðíàÿ òîëùèíà ïåðåõîäíîãî ñëîÿ îáû÷íî îêàçûâàåò�ñÿ ïîðÿäêà ÷åòûðåõ-ïÿòè ìåæìîëåêóëÿðíûõ ðàññòî�*E-mail: dmrzh�or.ru

ÿíèé. Èñïîëüçóþòñÿ òàêæå ìîäè�èöèðîâàííàÿ òåî�ðèÿ Âàí äåð Âààëüñà [7℄ è ïðèáëèæåíèå ñðåäíåãîïîëÿ â åå ðàìêàõ [8℄.Ñ ïîìîùüþ ìåòîäà �óíêöèîíàëà ïëîòíîñòè èäðóãèõ ïðèáëèæåíèé, èñïîëüçóþùèõ ïðåäïîëîæå�íèå î ïëàâíîé òðàíñ�îðìàöèè îäíîé �àçû â äðó�ãóþ, áûëè äîñòèãíóòû çíà÷èòåëüíûå óñïåõè â îïèñà�íèè ðàâíîâåñíûõ ñâîéñòâ ïîâåðõíîñòè. Îäíàêî ýòèïîäõîäû íåïðèìåíèìû äëÿ îïèñàíèÿ ïðèïîâåðõíîñò�íîé êèíåòèêè, íàïðèìåð, íàáëþäàåìûõ â ÷èñëåí�íûõ ýêñïåðèìåíòàõ íåçàòóõàþùèõ êîððåëÿöèé ïëîò�íîñòè [9℄ è âûñîêèõ çíà÷åíèé êîý��èöèåíòà ñàìî�äè��óçèè [10℄. Ýòè ÿâëåíèÿ íàõîäÿò êà÷åñòâåííîåîáúÿñíåíèå, åñëè, ñëåäóÿ Ôðåíêåëþ [11℄, ïðåäñòà�âèòü ïåðåõîäíûé ñëîé â âèäå ñîâîêóïíîñòè ýëåìåí�òàðíûõ òåïëîâûõ âîçáóæäåíèé òèïà êàïèëëÿðíûõâîëí. Ïðè ýòîì ïëàâíûå çàâèñèìîñòè âåëè÷èí îòêîîðäèíàòû âíóòðè ñëîÿ ïîëó÷àþòñÿ ïðè óñðåäíå�íèè ìãíîâåííûõ çíà÷åíèé â äàííîé òî÷êå ïî âðåìå�íè. Äàííûé ïîäõîä ïîëó÷èë äàëüíåéøåå ðàçâèòèå[12�14℄, îäíàêî, ïîñêîëüêó îí ïðåäïîëàãàåò èñïîëü�çîâàíèå ìàêðîñêîïè÷åñêèõ âåëè÷èí (ïîâåðõíîñòíîåíàòÿæåíèå, ïëîòíîñòü) äëÿ îïèñàíèÿ âîëí ñ ìèêðî�ñêîïè÷åñêîé äëèíîé, ðåçóëüòàòû, ïîëó÷åííûå ñ åãîïîìîùüþ, íîñÿò ëèøü êà÷åñòâåííûé õàðàêòåð è íåìîãóò áûòü ìåðîé àäåêâàòíîñòè ýòîé ìîäåëè.396



ÆÝÒÔ, òîì 121, âûï. 2, 2002 Èññëåäîâàíèå ìèêðîñòðóêòóðû ìåæ�àçíîé ïîâåðõíîñòè : : :Òàêèì îáðàçîì, àêòóàëüíûì ÿâëÿåòñÿ âîïðîñ îòîì, êàêîâà â äåéñòâèòåëüíîñòè ñòðóêòóðà ïåðåõîä�íîãî ñëîÿ íà ìèêðîñêîïè÷åñêîì óðîâíå. Â íàñòîÿùååâðåìÿ íàêîïëåí áîëüøîé ìàññèâ äàííûõ, ïîëó÷åí�íûõ â ðåçóëüòàòå ÷èñëåííîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ìåæ��àçíîé ïîâåðõíîñòè ìåòîäàìè ìîëåêóëÿðíîé äèíà�ìèêè [9; 15�17℄ è Ìîíòå-Êàðëî [18; 19℄. Îäíàêî â ÷èñ�ëåííîì ýêñïåðèìåíòå èçó÷àþòñÿ, êàê ïðàâèëî, òîëü�êî óñðåäíåííûå ïî âðåìåíè âåëè÷èíû: â ñèñòåìàõ,ñîñòîÿùèõ èç áîëüøîãî ÷èñëà ÷àñòèö, èññëåäîâàíèåìãíîâåííûõ êîí�èãóðàöèé çàòðóäíåíî ââèäó ñëîæ�íîñòè ïîñëåäíèõ. Ìîæíî ñäåëàòü ëèøü âûâîä î òîì,÷òî ïîâåðõíîñòü æèäêîñòè ÿâëÿåòñÿ ÷ðåçâû÷àéíîíåðîâíîé, çàìåòíû ñèëüíûå �ëóêòóàöèè.Â äàííîé ðàáîòå ïðåäëîæåíà ìåòîäèêà èññëåäî�âàíèÿ ìèêðîñòðóêòóðû ìåæ�àçíîé ïîâåðõíîñòè â÷èñëåííîì ýêñïåðèìåíòå, îñíîâàííàÿ íà îïðåäåëå�íèè �óíêöèé ðàñïðåäåëåíèÿ ÷àñòèö, ñîñòàâëÿþùèõñèñòåìó, ïî ÷èñëó ñâÿçåé (÷èñëó áëèæàéøèõ ñîñå�äåé). Ýòà âåëè÷èíà ÿâëÿåòñÿ îäíîé èç �óíäàìåí�òàëüíûõ, õàðàêòåðèçóåò ñîñòîÿíèå è ñòðóêòóðó êîí�äåíñèðîâàííîãî âåùåñòâà, îíà ÷óâñòâèòåëüíà ê èõèçìåíåíèþ è â òî æå âðåìÿ ëåãêî îïðåäåëÿåòñÿ â÷èñëåííîì ýêñïåðèìåíòå. Îáúåêòîì èññëåäîâàíèÿ,âûïîëíåííîãî ìåòîäîì ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè, ÿâ�ëÿëèñü àðãîíîïîäîáíûå êëàñòåðû ðàçëè÷íûõ ðàçìå�ðîâ, íàõîäÿùèåñÿ â ïåðåñûùåííîì ïàðå ïðè òåìïå�ðàòóðå âûøå òðîéíîé òî÷êè ñîîòâåòñòâóþùåãî âå�ùåñòâà. Â îòëè÷èå îò òðàäèöèîííî èñïîëüçóåìîãî âìåòîäå ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè ïëîñêîãî ñëîÿ êîí�äåíñèðîâàííîé �àçû [9; 15�17℄, êëàñòåðû ïðåäñòàâ�ëÿþò ñîáîé óäîáíûé äëÿ èññëåäîâàíèÿ îáúåêò ñ ëåã�êî èçìåíÿåìûì ñîîòíîøåíèåì ÷èñåë ÷àñòèö íà ïî�âåðõíîñòè è â îáúåìå. Êðîìå òîãî, îòñóòñòâóåò íèæ�íÿÿ ñòåíêà, êîòîðàÿ �îðìèðóåò â òðàäèöèîííûõ ýêñ�ïåðèìåíòàõ ïðî�èëü ìåæ�àçíîé ïîâåðõíîñòè è ìî�æåò âëèÿòü íà ðåçóëüòàòû èçìåðåíèé.Äëÿ äîñòàòî÷íî áîëüøèõ êëàñòåðîâ, ñîäåðæàùèõíå ìåíåå íåñêîëüêèõ ñîòåí ÷àñòèö, ðàñïðåäåëåíèå÷àñòèö ïî ÷èñëó ñâÿçåé íîñèò ÿðêî âûðàæåííûé áè�ìîäàëüíûé õàðàêòåð è ìîæåò áûòü ïðåäñòàâëåíî ââèäå ñóììû äâóõ ãàóññîâûõ ýêñïîíåíò; ñîîòíîøåíèåìåæäó ìîäàìè ÿâëÿåòñÿ �óíêöèåé ðàçìåðà êëàñ�òåðà. Áèìîäàëüíûé õàðàêòåð ðàñïðåäåëåíèÿ ñâèäå�òåëüñòâóåò î íàëè÷èè äâóõ ðåçêî ðàçëè÷àþùèõñÿ ïîñâîéñòâàì ãðóïï ÷àñòèö, èëè äâóõ ¾�àç¿. ×àñòèöû,ëåæàùèå ïîâåðõ îñòàëüíûõ è îáðàçóþùèå ìîíîñëîé(ïîâåðõíîñòíûå ÷àñòèöû), èìåþò ïîíèæåííîå ÷èñëîñâÿçåé; âñå îñòàëüíûå (âíóòðåííèå) ÷àñòèöû èìåþòòî æå ÷èñëî ñâÿçåé, ÷òî è â ñïëîøíîé æèäêîñòè.Îêàçûâàåòñÿ, ÷òî ðàñïðåäåëåíèÿ ïîâåðõíîñòíûõ èâíóòðåííèõ ÷àñòèö ïî ÷èñëó ñâÿçåé òî÷íî âîñïðî�

èçâîäÿò ìîäû, íàáëþäàåìûå äëÿ êëàñòåðà â öåëîì.Ýòî îçíà÷àåò, ÷òî â êàæäûé ìîìåíò âðåìåíè ñóùå�ñòâóåò ïðåäåëüíî ðåçêàÿ ãðàíèöà, ðàçäåëÿþùàÿ îä�íîðîäíûå ãàç è æèäêîñòü; åå ïîëîæåíèå èçìåíÿåòñÿñî âðåìåíåì.Êàê áûëî ïîêàçàíî â [20℄, ìàëûå êëàñòåðû, ñîäåð�æàùèå ìåíåå äåñÿòè ÷àñòèö, íàõîäÿòñÿ ïðåèìóùå�ñòâåííî â ñîñòîÿíèè ñ ÷èñëîì ñâÿçåé, ðàâíûì äâóì,ò. å. îáðàçóþò âèðòóàëüíûå öåïè. Ïîäîáíûå ñòðóêòó�ðû îáíàðóæèâàþòñÿ è âáëèçè ïîâåðõíîñòè áîëüøèõêëàñòåðîâ; îíè èãðàþò âàæíóþ ðîëü â ïðîöåññå èñ�ïàðåíèÿ êëàñòåðîâ. Îêàçûâàåòñÿ, ÷òî íàèáîëåå âåðî�ÿòíûé ìåõàíèçì èñïàðåíèÿ ñ ïîâåðõíîñòè æèäêîñòèñâîäèòñÿ ê îòäåëåíèþ ÷àñòèö îò ïðèïîâåðõíîñòíûõâèðòóàëüíûõ öåïåé.Äëÿ èíòåðïðåòàöèè çàâèñèìîñòè ÷èñëà ñâÿçåé âêëàñòåðå îò åãî ðàçìåðà èñïîëüçóåòñÿ ìîäåëü äâóõ��àçíîãî êëàñòåðà, ñîñòîÿùåãî èç ÿäðà âíóòðåííèõ èñëîÿ ïîâåðõíîñòíûõ ÷àñòèö. Ïðåäåëüíûå ñëó÷àè ìà�ëûõ è áîëüøèõ êëàñòåðîâ ìîæíî ñâÿçàòü ëèíåéíîéèíòåðïîëÿöèåé, êîòîðàÿ óäîâëåòâîðèòåëüíî îïèñû�âàåò íàáëþäàåìóþ â ÷èñëåííîì ýêñïåðèìåíòå ðàç�ìåðíóþ çàâèñèìîñòü.Â ðàçä. 2 îïèñàíà ìåòîäèêà ÷èñëåííîãî ìîäåëè�ðîâàíèÿ è ïðèâåäåíû ïîëó÷åííûå �óíêöèè ðàñïðå�äåëåíèÿ ÷àñòèö ïî ÷èñëó ñâÿçåé. Â ðàçä. 3 ñ�îðìó�ëèðîâàíà ìîäåëü äâóõ�àçíîãî êëàñòåðà, ðàçä. 4 ïî�ñâÿùåí îáñóæäåíèþ ðåçóëüòàòîâ.2. ÔÓÍÊÖÈÈ �ÀÑÏ�ÅÄÅËÅÍÈß ÏÎ ×ÈÑËÓÑÂßÇÅÉ (×ÈÑËÅÍÍÛÉ ÝÊÑÏÅ�ÈÌÅÍÒ)Êàê îòìå÷àëîñü âî Ââåäåíèè, äëÿ èññëåäîâàíèÿ�óíêöèè ðàñïðåäåëåíèÿ ÷àñòèö ïî ÷èñëó ñâÿçåéóäîáíî ðàññìàòðèâàòü êëàñòåðû ðàçëè÷íûõ ðàçìå�ðîâ. Ïðè ýòîì âûÿñíÿåòñÿ çàâèñèìîñòü èññëåäóåìûõâåëè÷èí îò ðàçìåðà êëàñòåðà, à ãðàíèöà ðàçäåëàïàð�æèäêîñòü ÿâëÿåòñÿ ïðåäåëîì áåñêîíå÷íî áîëü�øîãî êëàñòåðà. Â ðàáîòå èñïîëüçîâàëñÿ ìåòîä ìî�ëåêóëÿðíîé äèíàìèêè â (P; T )-àíñàìáëå. Ìåòîäèêà÷èñëåííîãî ýêñïåðèìåíòà ïîäðîáíî îïèñàíà â [21; 22℄è ñîñòîèò â ñëåäóþùåì. Ìîäåëèðóåìàÿ ñèñòåìà,ïðåäñòàâëÿþùàÿ ñîáîé êëàñòåð, ïîìåùåííûé â ïàð ñ�èêñèðîâàííûìè ñðåäíèìè çíà÷åíèÿìè êîíöåíòðà�öèè è êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè, íàõîäèòñÿ â ñ�åðè÷å�ñêîé ÿ÷åéêå. Ñèñòåìà ÿâëÿåòñÿ îòêðûòîé: íà ãðàíè�öå ÿ÷åéêè ïðîèñõîäÿò óäàëåíèå ÷àñòèö, äîñòèãàþ�ùèõ åå èçíóòðè, è ãåíåðàöèÿ ÷àñòèö ïàðà, íàïðàâ�ëåííûõ âíóòðü ÿ÷åéêè, ñ ìàêñâåëëîâñêèì ðàñïðåäå�ëåíèåì ïî ñêîðîñòÿì. Â öåíòðå ÿ÷åéêè èíèöèàëèçè�ðóåòñÿ êëàñòåð; èññëåäóåìûå âåëè÷èíû ðåãèñòðèðó�397



Ä. È. Æóõîâèöêèé ÆÝÒÔ, òîì 121, âûï. 2, 2002þòñÿ â ïðîöåññå åãî ýâîëþöèè. Â îòëè÷èå îò òðàäè�öèîííî èñïîëüçóåìîãî ìèêðîêàíîíè÷åñêîãî àíñàìá�ëÿ (ñì., íàïðèìåð, [23℄), (P; T )-àíñàìáëü óäîáåí òåì,÷òî â ïðîöåññå ìîäåëèðîâàíèÿ ïðîñëåæèâàåòñÿ âåñüñïåêòð ðàçìåðîâ êëàñòåðîâ, îò áîëüøèõ äî ñàìûõ ìà�ëûõ. Êðîìå òîãî, òàêîå ìîäåëèðîâàíèå ñîîòâåòñòâó�åò óñëîâèÿì ðåàëüíîãî ýêñïåðèìåíòà.Ïðåäïîëàãàåòñÿ, ÷òî âçàèìîäåéñòâèå ÷àñòèö âñèñòåìå çàäàåòñÿ ïàðíûì àääèòèâíûì êîðîòêîäåé�ñòâóþùèì ïîòåíöèàëîìu(r) = ( v(r) � v(r); r � r;0; r > r;v(r) = 4��a12r12 � a6r6� ; (1)ãäå ðàäèóñ îáðåçàíèÿ r = 2:5a, � è a � ãëóáèíà ïî�òåíöèàëà è ìàñøòàá äëèíû. Ïîòåíöèàë (1) ñ ðàäè�óñîì îáðåçàíèÿ óêàçàííîé âåëè÷èíû ÷àñòî èñïîëü�çóåòñÿ ïðè èññëåäîâàíèè àðãîíîïîäîáíîé ñèñòåìû.Äëÿ óìåíüøåíèÿ âëèÿíèÿ �ëóêòóàöèé òåìïåðàòóðûêëàñòåðà íà ðåçóëüòàòû èñïîëüçîâàëñÿ ìîäè�èöèðî�âàííûé ìåòîä òåðìîñòàòà Áåðåíäñåíà [21; 22℄. Òåìïå�ðàòóðà ñèñòåìû ïðèíèìàëàñü ðàâíîé 0:75�=kB, ãäåkB � ïîñòîÿííàÿ Áîëüöìàíà, ðàäèóñ ÿ÷åéêè âûáè�ðàëñÿ ðàâíûì R = 16a, êîíöåíòðàöèÿ ïàðà nv âàðüè�ðîâàëàñü â ïðåäåëàõ (0.008�0:016)a�3. Ïðè ýòîì êðè�òè÷åñêèé ðàçìåð êëàñòåðà áûë áîëüøå èëè ïîðÿäêà103. Íà÷àëüíûé ðàçìåð êëàñòåðà ñîñòàâëÿë 2500; âïðîöåññå ýâîëþöèè êëàñòåð ïîëíîñòüþ èñïàðÿëñÿ.Äëÿ íàõîæäåíèÿ �óíêöèè ðàñïðåäåëåíèÿ ÷àñòèöïî ÷èñëó ñâÿçåé íåîáõîäèìî îïðåäåëèòü ïîíÿòèå ñâÿ�çè. Áóäåì ãîâîðèòü, ÷òî ÷àñòèöà èìååò b ñâÿçåé, åñ�ëè b ÷àñòèö, ïðèíàäëåæàùèõ òîìó æå êëàñòåðó, íà�õîäÿòñÿ îò íåå íà ðàññòîÿíèè, íå ïðåâûøàþùåì rb.Î÷åâèäíî, ÷òî âûáîð rb äîëæåí ïðèâîäèòü ê êîð�ðåêòíîìó îïðåäåëåíèþ ðàçìåðà êëàñòåðà. Â ñîîòâåò�ñòâèè ñ íàèáîëåå ÷àñòî èñïîëüçóåìûì îïðåäåëåíè�åì Ñòèëëèíäæåðà [23℄, êëàñòåð ïðåäñòàâëÿåò ñîáîéìíîæåñòâî ÷àñòèö, êàæäàÿ èç êîòîðûõ ñâÿçàíà ïîêðàéíåé ìåðå ñ îäíîé ÷àñòèöåé, ïðèíàäëåæàùåé ýòî�ìó êëàñòåðó. Äëÿ òîãî ÷òîáû ðàçìåð êëàñòåðà áûëíàáëþäàåìîé âåëè÷èíîé, îí íå äîëæåí çàâèñåòü îòâåëè÷èíû rb ïî êðàéíåé ìåðå â íåáîëüøîì èíòåð�âàëå åå çíà÷åíèé. Çíà÷åíèå, ðàâíîå ðàññòîÿíèþ äîòî÷êè îáðàùåíèÿ ïîòåíöèàëà â íóëü, ïðåäëîæåííîåÑòèëëèíäæåðîì, ýòîìó óñëîâèþ íå óäîâëåòâîðÿåò.Êàê ïîêàçàíî â [24℄, ñóùåñòâóåò òàêîå çíà÷åíèå rb,ïðè êîòîðîì ïåðâàÿ è âòîðàÿ ïðîèçâîäíûå çàâèñè�ìîñòè ÷èñëà ÷àñòèö â êëàñòåðå (åãî ðàçìåðà g) îò rbîáðàùàþòñÿ â íóëü, ò. å. â îêðåñòíîñòè ýòîãî çíà÷å�íèÿ g íå çàâèñèò îò rb. Èìåííî ýòî çíà÷åíèå âûáåðåì

äëÿ îïðåäåëåíèÿ ðàçìåðà êëàñòåðà è ÷èñëà ñâÿçåé;äëÿ óêàçàííûõ âûøå ïàðàìåòðîâ ÷èñëåííîãî ýêñïå�ðèìåíòà rb = 1:65a. Çàìåòèì, ÷òî àíàëîãè÷íûì îáðà�çîì îïðåäåëÿåòñÿ ïîâåðõíîñòíîå íàòÿæåíèå èñêðèâ�ëåííîé ïîâåðõíîñòè â êëàññè÷åñêîé òåðìîäèíàìèêå:â îêðåñòíîñòè ïîâåðõíîñòè íàòÿæåíèÿ îíî íå çàâè�ñèò îò ïîëîæåíèÿ ðàçäåëÿþùåé ïîâåðõíîñòè. Â [24℄òàêæå ïîêàçàíî, ÷òî ïðè òàêîì âûáîðå rb âåëè÷è�íà g îïðåäåëÿåò ýêâèìîëÿðíûé ðàäèóñ êëàñòåðà Re:g = R3en`, n` � êîíöåíòðàöèÿ ÷àñòèö â ñïëîøíîéæèäêîñòè.Îïðåäåëèì �óíêöèþ ðàñïðåäåëåíèÿ ïî ÷èñëóñâÿçåé äëÿ ñèñòåìû ÷àñòèö, F (b), êàê ñðåäíåå ÷èñ�ëî ÷àñòèö, èìåþùèõ b ñâÿçåé. Òîãäà âåëè÷èíûg = 1Xb=1 F (b); B = 1Xb=1 b F (b) (2)ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé ñîîòâåòñòâåííî ÷èñëî ÷àñòèö âêëàñòåðå è ïîëíîå ÷èñëî ñâÿçåé. Âåëè÷èíà F (b) îïðå�äåëÿëàñü â õîäå ÷èñëåííîãî ìîäåëèðîâàíèÿ. Êàæäàÿðåàëèçàöèÿ ïðîöåññà èñïàðåíèÿ ìíîãîêðàòíî ïîâòî�ðÿëàñü; âåëè÷èíà F (b) ðåãèñòðèðîâàëàñü ñ èíòåðâà�ëîì âî âðåìåíè �0=2, ãäå �0 = apM=24� � õàðàêòåð�íîå âðåìÿ ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè, M � ìàññà ÷àñ�òèöû. Ìãíîâåííûå çíà÷åíèÿ F (b) óñðåäíÿëèñü äëÿêàæäîãî ðàçìåðà êëàñòåðà g, à çàòåì è â èíòåðâàëåg � 0:04g.�åçóëüòàòû îïðåäåëåíèÿ F (b) äëÿ êëàñòåðà, ñî�äåðæàùåãî 2152 ÷àñòèöû, ïðèâåäåíû íà ðèñ. 1.Ôóíêöèþ F (b) ìîæíî ïðåäñòàâèòü â âèäå ñóììûäâóõ ãàóññîâûõ ýêñïîíåíò:F (b) = a1 exp �� (b� b1)221 �++ a2 exp �� (b� b2)222 � ; (3)ïàðàìåòðû êîòîðûõ ïîäáèðàëèñü èç óñëîâèÿ íàèëó÷�øåãî îïèñàíèÿ ðåçóëüòàòîâ ÷èñëåííîãî ìîäåëèðîâà�íèÿ: a1 = 113, a2 = 326, b1 = 8:78, b2 = 12:93,1 = 5:00, 2 = 2:03. Âèäíî, ÷òî ýòà àïïðîêñèìàöèÿîêàçûâàåòñÿ äîñòàòî÷íî òî÷íîé.Äëÿ âûÿñíåíèÿ ïðè÷èíû âîçíèêíîâåíèÿ áèìî�äàëüíîñòè ðàçäåëèì ÷àñòèöû, ïðèíàäëåæàùèå êëà�ñòåðó, íà äâà òèïà: âíóòðåííèå è ïîâåðõíîñòíûå.×àñòèöó 1 ñ ðàäèóñ-âåêòîðîì r1 (íà÷àëî êîîðäèíàòíàõîäèòñÿ â öåíòðå ìàññ êëàñòåðà) íàçîâåì âíóòðåí�íåé, åñëè îíà èìååò áîëåå ÷åòûðåõ ñâÿçåé, è ñóùå�ñòâóåò ïî êðàéíåé ìåðå îäíà ÷àñòèöà 2 ñ êîîðäèíà�òîé r2 òàêîé, ÷òî âûïîëíÿþòñÿ óñëîâèÿ398
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�èñ. 1. Ôóíêöèè ðàñïðåäåëåíèÿ ïî ÷èñëó ñâÿçåéäëÿ êëàñòåðà, ñîäåðæàùåãî 2152 ÷àñòèöû. Òî÷-êè � ðåçóëüòàòû ÷èñëåííîãî ìîäåëèðîâàíèÿ äëÿâñåõ ÷àñòèö, îáðàçóþùèõ êëàñòåð (òåìíûå êâàäðà-òû), ïîâåðõíîñòíûõ (ñâåòëûå òðåóãîëüíèêè) è âíó-òðåííèõ (ñâåòëûå êâàäðàòû) ÷àñòèö. Ñïëîøíûå êðè-âûå 1 è 2 � ðàçëîæåíèå ðåçóëüòàòîâ ìîäåëèðîâà-íèÿ íà äâå ãàóññîâû ýêñïîíåíòû, 3 � èõ ñóììà (3);øòðèõîâûå � �óíêöèÿ ðàñïðåäåëåíèÿ ïî ÷èñëó ñâÿ-çåé äëÿ áëèæàéøåé ê öåíòðó ìàññ ÷àñòèöû, íîðìè-ðîâàííàÿ íà ÷èñëî âíóòðåííèõ ÷àñòèör2 � r1 > r21 ; (4)r21 � (r2 � r1)2r21 < 13n2=3` : (5)Óñëîâèå (4) îçíà÷àåò, ÷òî ïðîåêöèÿ ðàäèóñ-âåêòîðà÷àñòèöû 2 íà íàïðàâëåíèå ðàäèóñ-âåêòîðà ÷àñòèöû1 ïðåâîñõîäèò äëèíó ïîñëåäíåãî. Óñëîâèå (5) îãðà�íè÷èâàåò äëèíó ïðîåêöèè âåêòîðà r2 íà ïëîñêîñòü,ïåðïåíäèêóëÿðíóþ r1. Îíî ïîäðàçóìåâàåò ìîäåëü�íîå ïðåäñòàâëåíèå î òîì, ÷òî ïîâåðõíîñòíàÿ ÷àñòèöàðàñïîëîæåíà â îäíîé âåðøèíå ïðàâèëüíîãî òåòðàýä�ðà ñ äëèíîé ðåáðà n�1=3` , ðàâíîé ñðåäíåìó ðàññòîÿ�íèþ ìåæäó ÷àñòèöàìè â æèäêîñòè, à òðè îñòàëüíûå÷àñòèöû, ðàñïîëîæåííûå â äðóãèõ âåðøèíàõ ýòîãîòåòðàýäðà, ÿâëÿþòñÿ âíóòðåííèìè.×àñòèöû, íå ÿâëÿþùèåñÿ âíóòðåííèìè, áóäåì íà�çûâàòü ïîâåðõíîñòíûìè. Êàê ïîêàçàíî íèæå, ÷àñòè�öû ñ ÷èñëîì ñâÿçåé ìåíåå ïÿòè, òàêæå îòíåñåííûåê ïîâåðõíîñòíûì, îáðàçóþò âèðòóàëüíûå öåïè, ïðè�êðåïëåííûå ê ïîâåðõíîñòè êëàñòåðà.
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�èñ. 2. Òèïè÷íûé âèä ïîïåðå÷íûõ ñå÷åíèé êëàñòå-ðîâ ïðè ðàçëè÷íûõ ðàçìåðàõ g êëàñòåðîâ è òîëùè-íàõ h ñëîÿ: 1 � g = 1592, h = 1:39a; 2 � g = 2230,h = 1:57a. Òåìíûå êðóæêè îáîçíà÷àþò âíóòðåííèå÷àñòèöû, çàøòðèõîâàííûå � ïîâåðõíîñòíûå, ñâåò-ëûå � âèðòóàëüíûå öåïè, ÷àñòèöû ãàçà íå ïîêàçà-íû. Ñïðàâà äàíû �ðàãìåíòû ñå÷åíèé; äëÿ êàæäîé÷àñòèöû óêàçàíî ÷èñëî ñâÿçåéÏîñêîëüêó ïîâåðõíîñòü êëàñòåðà ñèëüíî îòëè÷à�åòñÿ îò ñ�åðè÷åñêîé, ïðîñòîå óñëîâèå íàèáîëüøåãîðàññòîÿíèÿ ïîâåðõíîñòíîé ÷àñòèöû îò öåíòðà ìàññíåäîñòàòî÷íî. Áîëåå òî÷íûå óñëîâèÿ (4), (5) âûäåëÿ�þò ÷àñòèöû 2, êîòîðûå ìîãóò íå íàõîäèòüñÿ â ìàëîéîêðåñòíîñòè ÷àñòèöû 1, íî ëåæàò â ïðåäåëàõ ìàëîãîòåëåñíîãî óãëà ñ âåðøèíîé â öåíòðå ìàññ êëàñòåðàè îñüþ, ïðîõîäÿùåé ÷åðåç òî÷êó r1, íà ðàññòîÿíèèîò öåíòðà ìàññ áîëüøåì r1. Ïðè ýòîì, åñëè âíóòðèêëàñòåðà ñïîíòàííî îáðàçóåòñÿ ìèêðîïîëîñòü, ïðè�ëåãàþùèå ê íåé ÷àñòèöû îñòàþòñÿ âíóòðåííèìè âñîîòâåòñòâèè ñ (4), (5). Âìåñòå ñ òåì ïðè îáðàçîâà�íèè ãëóáîêîé âïàäèíû èëè ðåçêîé âûïóêëîñòè íàïîâåðõíîñòè êëàñòåðà ïîâåðõíîñòíûå ÷àñòèöû ïðà�âèëüíî î÷åð÷èâàþò èõ êîíòóðû.Îïðåäåëåíèå (4), (5) íîñèò ýâðèñòè÷åñêèé õàðàê�òåð, îäíàêî ñâÿçàííîå ñ íèì ðàçäåëåíèå ÷àñòèö íàâíóòðåííèå è ïîâåðõíîñòíûå â áîëüøèíñòâå ñëó÷àåâñîîòâåòñòâóåò î÷åâèäíûì ïðåäñòàâëåíèÿì. Òèïè÷�399



Ä. È. Æóõîâèöêèé ÆÝÒÔ, òîì 121, âûï. 2, 2002íûé âèä ïîïåðå÷íîãî ñå÷åíèÿ ïîêàçàí íà ðèñ. 2. Òîë�ùèíà ñå÷åíèÿ ïîðÿäêà ñðåäíåãî ìåæ÷àñòè÷íîãî ðàñ�ñòîÿíèÿ. Âèäíî, ÷òî ïîâåðõíîñòíûå ÷àñòèöû �îð�ìèðóþò ìîíîñëîé, ñèëüíî èñêðèâëåííûé òåïëîâûìè�ëóêòóàöèÿìè. Íåçíà÷èòåëüíûå îòëè÷èÿ îò ñòðóê�òóðû ìîíîñëîÿ ñâÿçàíû ñ òåì, ÷òî ïîêàçàííûå ÷àñ�òèöû íå ëåæàò â îäíîé ïëîñêîñòè. Âèäíî, ÷òî äëÿâíóòðåííèõ ÷àñòèö ÷èñëî ñâÿçåé íå ìåíåå äåñÿòè;÷àñòèöû, èìåþùèå íå áîëåå ÷åòûðåõ ñâÿçåé, îáðà�çóþò âèðòóàëüíûå öåïè.�åçóëüòàòû èçìåðåíèÿ �óíêöèé ðàñïðåäåëåíèÿïî ÷èñëó ñâÿçåé äëÿ ïîâåðõíîñòíûõ, F1(b), è âíó�òðåííèõ, F2(b), ÷àñòèö, ïðåäñòàâëåííûå íà ðèñ. 1,óäîâëåòâîðèòåëüíî îïèñûâàþòñÿ ãàóññîâûìè ýêñïî�íåíòàìè, ñòîÿùèìè â ïðàâîé ÷àñòè âûðàæåíèÿ (3)(èñêëþ÷àÿ àñèìïòîòèêó ïðè áîëüøèõ b, êîòîðàÿ íåìîæåò áûòü ãàóññîâîé èç-çà ñèëüíîãî îòòàëêèâàíèÿ÷àñòèö ïðè r < a). Â ÷èñëåííîì ýêñïåðèìåíòå îïðå�äåëÿëàñü òàêæå �óíêöèÿ ðàñïðåäåëåíèÿ ïî ÷èñëóñâÿçåé, F0(b), äëÿ ÷àñòèöû, êîòîðàÿ íàõîäèòñÿ áëè�æå îñòàëüíûõ ê öåíòðó ìàññ (öåíòðàëüíîé ÷àñòèöû,îïðåäåëÿåìîé â ïðîöåññå ìîäåëèðîâàíèÿ íà êàæäîìøàãå ïî âðåìåíè). Ýòà �óíêöèÿ íå çàâèñèò îò ðàçìå�ðà êëàñòåðà ïðè g > 300 è òàêæå ìîæåò áûòü ïðåä�ñòàâëåíà â âèäå ãàóññîâîé ýêñïîíåíòû (øòðèõîâàÿêðèâàÿ íà ðèñ. 1):F0(b) = a0 exp ��(b� b0)2Æ20� ;ãäå a0 = 1Xb=1 a2 exp ��(b� b2)2Æ22�1Xb=1 exp ��(b� b0)2Æ20� � 342� ìíîæèòåëü, íîðìèðóþùèé ðàñïðåäåëåíèå F0(b)íà ÷èñëî âíóòðåííèõ ÷àñòèö; b0 = 13:19, 0 = 2:06.Âèäíî, ÷òî ðàñïðåäåëåíèÿ äëÿ öåíòðàëüíîé è âíó�òðåííèõ ÷àñòèö ïî÷òè íå ðàçëè÷àþòñÿ, èç ÷åãî ñëå�äóåò, ÷òî âñÿ îáëàñòü, çàíèìàåìàÿ âíóòðåííèìè ÷à�ñòèöàìè, îäíîðîäíà. Èç ðåçóëüòàòîâ ðàñ÷åòà ñëåäóåòòàêæå, ÷òî â ñîîòâåòñòâèè ñ èñïîëüçóåìûì îïðåäå�ëåíèåì ñâÿçè ÷èñëî ñâÿçåé, ïðèõîäÿùèõñÿ íà îäíó÷àñòèöó â ñïëîøíîé æèäêîñòè, ðàâíî 13.2.Íà ðèñ. 3 ïîêàçàíû ðåçóëüòàòû îïðåäåëåíèÿ�óíêöèé ðàñïðåäåëåíèÿ ïî ÷èñëó ñâÿçåé äëÿ ïîâåðõ�íîñòíûõ è âíóòðåííèõ ÷àñòèö äëÿ êëàñòåðîâ ìåíü�øåãî ðàçìåðà. Ñðàâíåíèå ðèñ. 1 è 3 ïîêàçûâàåò, ÷òîÿðêî âûðàæåííàÿ áèìîäàëüíîñòü ñîõðàíÿåòñÿ íåçà�âèñèìî îò ðàçìåðà, îäíàêî ñîîòíîøåíèå ìåæäó ìî�äàìè èçìåíÿåòñÿ: ïðè óìåíüøåíèè g ÷èñëî ïîâåðõ�
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b�èñ. 3. Ôóíêöèè ðàñïðåäåëåíèÿ äëÿ ïîâåðõíîñòíûõ(ëåâûå êðèâûå) è âíóòðåííèõ (ïðàâûå êðèâûå) ÷àñ-òèö êëàñòåðîâ. Ñïëîøíàÿ êðèâàÿ � g = 316, øòðè-õîâàÿ � g = 198, øòðèõïóíêòèðíàÿ � g = 72íîñòíûõ ÷àñòèö ðàñòåò, çàìåòíî ñìåùåíèå ìàêñèìó�ìîâ ðàñïðåäåëåíèé â ñòîðîíó ìåíüøèõ b, ÷òî ñâÿçà�íî ñ ïîíèæåíèåì ïëîòíîñòè ÷àñòèö â ìàëûõ êëàñ-òåðàõ. Ñ èçìåíåíèåì ðàçìåðà êëàñòåðà ìåíÿåòñÿ èñðåäíåå ÷èñëî ñâÿçåé ïîâåðõíîñòíûõ ÷àñòèöhbsi = 1Xb=1 b F1(b)1Xb=1 F1(b)(ðèñ. 4). Âèäíî, ÷òî äëÿ ìàëûõ êëàñòåðîâ âåëè÷èíàhbsi ìàëî îòëè÷àåòñÿ îò äâîéêè, ò. å. îíè íàõîäÿòñÿïðåèìóùåñòâåííî â ñîñòîÿíèè âèðòóàëüíûõ öåïåé.Ïî ìåðå ðîñòà g ðàñòåò è hbsi, ñíà÷àëà ìåäëåííî,çàòåì ïðè g > 15 áûñòðåå, à ïðè g > 27 âåëè÷è�íà hbsi ëèíåéíî çàâèñèò îò g�1=3. Ïîñëåäíåå îáñòî�ÿòåëüñòâî ïîçâîëÿåò ýêñòðàïîëèðîâàòü ïîëó÷åííóþçàâèñèìîñòü íà ñëó÷àé ïëîñêîé ïîâåðõíîñòè ðàçäå�ëà �àç ãàç�æèäêîñòü (g =1): hbsi � 9:58. Çàìåòèì,÷òî îòíîøåíèå hbsiÆb0 áëèçêî ê ñîîòâåòñòâóþùåìóîòíîøåíèþ äëÿ ãðàíè èäåàëüíîãî êðèñòàëëà ãåêñà�ãîíàëüíîé ñòðóêòóðû (9/12).Òàêèì îáðàçîì, ìîæíî ãîâîðèòü î ðàçäåëåíèè÷àñòèö, ñîñòàâëÿþùèõ êëàñòåð, íà äâå �àçû, ðåç�êî ðàçëè÷àþùèåñÿ ïî ñâîéñòâàì: ïîâåðõíîñòíóþ èâíóòðåííþþ. �àññìîòðèì óïðîùåííóþ ìîäåëü, ñ ïî�400
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g−1/3�èñ. 4. Ñðåäíåå ÷èñëî ñâÿçåé ïîâåðõíîñòíûõ ÷àñ-òèö äëÿ êëàñòåðîâ ðàçëè÷íûõ ðàçìåðîâ. Êâàäðà-òû � äàííûå ÷èñëåííîãî ìîäåëèðîâàíèÿ, ïðÿìàÿ �ýêñòðàïîëÿöèÿ ê ïëîñêîé ïîâåðõíîñòèìîùüþ êîòîðîé ìîæíî èíòåðïðåòèðîâàòü ïîëó÷åí�íûå ðåçóëüòàòû.3. ÌÎÄÅËÜ ÄÂÓÕÔÀÇÍÎ�Î ÊËÀÑÒÅ�À�åçóëüòàòû ÷èñëåííîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ïîç�âîëÿþò ðàññìàòðèâàòü êëàñòåð, ñîñòîÿùèé èçäâóõ ÷àñòåé (�àç): ÿäðà è ïîâåðõíîñòíîãî ñëîÿ.Äëÿ ïðîñòîòû áóäåì ðàññìàòðèâàòü ñ�åðè÷å�ñêè-ñèììåòðè÷íóþ ìîäåëü. Êàê ñëåäóåò èç ðåçóëü�òàòîâ ÷èñëåííîãî ìîäåëèðîâàíèÿ, ñ�åðè÷åñêàÿñèììåòðèÿ êëàñòåðà ñèëüíî âîçìóùåíà òåïëîâûìè�ëóêòóàöèÿìè, ïîýòîìó ÷èñëî ïîâåðõíîñòíûõ ÷àñ�òèö â ðåàëüíîì êëàñòåðå ïðåâîñõîäèò ýòî ÷èñëî âñ�åðè÷åñêè-ñèììåòðè÷íîì ìîíîñëîå, ââîäèìîì âìîäåëè. Äëÿ òîãî ÷òîáû îõàðàêòåðèçîâàòü êëàñòåð âöåëîì, óäîáíî ïðèïèñàòü ïîâåðõíîñòíûì ÷àñòèöàì,ââîäèìûì â ìîäåëè, ÷èñëî ñâÿçåé, îòëè÷íîå îò èñ�òèííîãî, è ââåñòè ïîíÿòèå èõ ý��åêòèâíîãî ÷èñëà.Ïîñëåäíåå ìîæíî ñâÿçàòü ñ ïîëíûì ÷èñëîì ÷àñòèög ñëåäóþùèì îáðàçîì. �àññìîòðèì êëàñòåð ñ ðàäè�óñîì ÿäðà R1 è âíåøíèì ðàäèóñîì ïîâåðõíîñòíîãîñëîÿ R2. Ïðåäïîëîæèì, ÷òî êîíöåíòðàöèÿ ÷àñòèöâ ÿäðå ñîâïàäàåò ñ êîíöåíòðàöèåé n` â ñïëîøíîéæèäêîñòè, à â ïîâåðõíîñòíîì ñëîå êîíöåíòðàöèÿðàâíà �n`, ãäå � � ïàðàìåòð ìîäåëè. Ïî îïðåäå�ëåíèþ ýêâèìîëÿðíîãî ðàäèóñà Re äëÿ êëàñòåðà,

íàõîäÿùåãîñÿ â îäíîðîäíîé ïàðå ñ êîíöåíòðàöèåénv, èìååì(R3e �R31)(� � 1) + (R32 �R3e)�� � nvn`� = 0: (6)Ââîäÿ îáîçíà÷åíèÿ� = R2 �R1r` ; r` = � 34�n`�1=3 ; Æ = ��� �2è ïðåäïîëàãàÿ, ÷òî � � nv=n`, çàïèøåì (6) â âè�äå [25℄g = �Æ + �2�� + g1; g0 = �Æ + �2��;� = 3g2=31 + 3�g1=31 + �2; (7)ãäå g0 è g1 = (4�=3)R31n` � ý��åêòèâíûå ÷èñëà÷àñòèö ñîîòâåòñòâåííî â ïîâåðõíîñòíîì ñëîå è ÿäðåêëàñòåðà. Ïàðàìåòðû � è Æ ìîæíî ñâÿçàòü ñ òîé èëèèíîé òåðìîäèíàìè÷åñêîé âåëè÷èíîé, õàðàêòåðèçóþ�ùåé êëàñòåð. Òàê, åñëè âûáðàí õèìè÷åñêèé ïîòåí�öèàë êëàñòåðà, òî Æ ÿâëÿåòñÿ äëèíîé Òîëìåíà äëÿïëîñêîé ìåæ�àçíîé ãðàíèöû [24℄, à�� = Æ + �2 = 4�3 �r2̀kBT ln(K2=n1) ;ãäå � � êîý��èöèåíò ïîâåðõíîñòíîãî íàòÿæåíèÿïëîñêîé ïîâåðõíîñòè æèäêîñòè, T � òåìïåðàòóðà,K2 � êîíñòàíòà ðàâíîâåñèÿ äëÿ ðåàêöèè îáðàçîâà�íèÿ äèìåðà, n1 � êîíöåíòðàöèÿ ìîíîìåðîâ â íàñû�ùåííîì ïàðå. Êðîìå òîãî, � è Æ îïðåäåëÿþò òàêîå÷èñëî ÷àñòèö â êëàñòåðåz = �Æ + �2� (�2 + 3�+ 3) + 1; (8)ïðè êîòîðîì ÿäðî ñîñòîèò òîëüêî èç îäíîé ÷àñòèöû(ïðè g < z ïîëàãàåì g0 = g). Îáû÷íî �r` ïîðÿäêàìåæ÷àñòè÷íîãî ðàññòîÿíèÿ â æèäêîñòè, à z ïðèáëè�æåííî ðàâíî ÷èñëó áëèæàéøèõ ñîñåäåé [25℄.Çàìåòèì, ÷òî ðàññìîòðåííàÿ ìîäåëü ìîæåò áûòüèñïîëüçîâàíà òàêæå è äëÿ ïóçûðüêîâ â æèäêîñòè.Ïðåäïîëàãàÿ, ÷òî ïàð â ïóçûðüêå è æèäêîñòü ðàç�äåëåíû ñëîåì òîëùèíû �r` ñ êîíöåíòðàöèåé ÷àñòèö�n`, âìåñòî ïåðâîãî ñîîòíîøåíèÿ (7) ïîëó÷èìg = (�Æ + �=2)� + g1;ãäå g = (4�=3)R3en` � ýêâèìîëÿðíûé ðàçìåð ïóçûðü�êà, à âòîðîå ñîîòíîøåíèå (7) îñòàåòñÿ áåç èçìåíåíèé.Òàêèì îáðàçîì, ñëó÷àè êëàñòåðà è ïóçûðüêà ìîæíîîáúåäèíèòü ñëåäóþùèì îáðàçîì:g = ��Æ + �2�� + g1; g0 = �Æ + �2��; (9)10 ÆÝÒÔ, âûï. 2 401
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�èñ. 5. ×èñëî ÷àñòèö íà ïîâåðõíîñòè êëàñòåðà âçàâèñèìîñòè îò åãî ðàçìåðà:  = gs (êðóæêè, èñ-òèííîå ÷èñëî ïîâåðõíîñòíûõ ÷àñòèö), g0 (êâàäðà-òû, ý��åêòèâíîå ÷èñëî ÷àñòèö), gv (òðåóãîëüíè-êè, ÷èñëî ÷àñòèö â âèðòóàëüíûõ öåïÿõ). Êðèâûå �ðàñ÷åò ïî �îðìóëå (11) äëÿ ïàðàìåòðîâ âíóòðåííåéýíåðãèè (1 ) è õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà (2 ) [24℄ ïðè = g0 (ñïëîøíûå êðèâûå); øòðèõîâàÿ êðèâàÿ äëÿ = g ïðèâåäåíà äëÿ ñðàâíåíèÿãäå � = 1 äëÿ êëàñòåðà è � = �1 äëÿ ïóçûðüêà ñîîò�âåòñòâóþò çíàêó êðèâèçíû ïîâåðõíîñòè.�àññìîòðèì ðàçìåðíóþ çàâèñèìîñòü ïîëíîãî÷èñëà ñâÿçåé B â êëàñòåðå. Äëÿ åå îïèñàíèÿ ìîæíîïðèìåíèòü ïðîöåäóðó ïîñòðîåíèÿ ëèíåéíîé èí�òåðïîëÿöèè äëÿ òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ïîòåíöèàëîâêëàñòåðà [25℄. Êàê âèäíî èç ðèñ. 4, äëÿ ìàëûõêëàñòåðîâ hbsi � 2, à èç ðèñ. 5, â ñâîþ î÷åðåäü,ñëåäóåò, ÷òî â òàêèõ êëàñòåðàõ ïðàêòè÷åñêè âñå÷àñòèöû ÿâëÿþòñÿ ïîâåðõíîñòíûìè. Ïðè ýòîì÷èñëî ñâÿçåé ëèíåéíî çàâèñèò îò ðàçìåðà êëàñòåðà:B = 2(g � 1) = 2(g0 � 1). Äëÿ áîëüøîãî êëàñòåðàäîëÿ ïîâåðõíîñòíûõ ÷àñòèö ïðåíåáðåæèìî ìàëàè ÷èñëî ñâÿçåé gb`, ãäå b` � b0 � ÷èñëî ñâÿçåé÷àñòèöû â ñïëîøíîé æèäêîñòè, ïðîïîðöèîíàëüíîðàçìåðó êëàñòåðà. Ïðåäåëüíûå ñëó÷àè ìàëûõ èáîëüøèõ êëàñòåðîâ ìîæíî îáúåäèíèòü �îðìóëîéB = 2(g0 � 1) + b`(g � g0): (10)Ñîîòíîøåíèå (10) ñîâìåñòíî ñ óðàâíåíèÿìè (7) ïîç�âîëÿåò ðàññ÷èòàòü ðàçìåðíóþ çàâèñèìîñòü B â ìîäå�ëè äâóõ�àçíîãî êëàñòåðà. Â ÷àñòíîñòè, ïðè g ! 1ïîëó÷èìB = 3(2� b`)(Æ + �=2)g2=3 + b`g = �4��R2e + b`g;

ãäå � = (3Æ4�r2̀)(b` � 2)(Æ + �=2) � ¾äå�èöèò¿ ÷èñ�ëà ñâÿçåé íà åäèíèöó ïëîùàäè ïîâåðõíîñòè. Îòñþäàñëåäóåò, ÷òî â ìîäåëè äâóõ�àçíîãî êëàñòåðà ïîâåðõ�íîñòíûì ÷àñòèöàì ìîæíî ïðèïèñàòü ëþáîå ý��åê�òèâíîå ÷èñëî ñâÿçåé beff , òàêîå ÷òî 2 < beff < b`,òîãäà ìíîæèòåëü Æ + �=2 ñëåäóåò çàìåíèòü íà(Æ+�=2)(b`�2)Æ(b`�beff ). Òàêæå â (b`�2)Æ(b`�beff )ðàç óâåëè÷èâàåòñÿ äîëÿ ïîâåðõíîñòíûõ ÷àñòèö g0Æg.Îäíàêî â ýòîì ñëó÷àå ïðèìåíèìîñòü ìîäåëè îêàçû�âàåòñÿ îãðàíè÷åííîé â îáëàñòè ìàëûõ g, ãäå êëàñòåðíå ñîäåðæèò íè îäíîé âíóòðåííåé ÷àñòèöû.Èç (10) ñëåäóåò, ÷òî, çíàÿ ïîëíîå ÷èñëî ñâÿçåé B,ìîæíî îïðåäåëèòü ý��åêòèâíîå ÷èñëî ïîâåðõíîñò�íûõ ÷àñòèö ñ äâóìÿ ñâÿçÿìè,g0 = gb` �B � 2b` � 2 ; (11)íàðÿäó ñ èñòèííûì ÷èñëîì ïîâåðõíîñòíûõ ÷àñòèögs = 1Xb=1 F1(b):Äàííûå ÷èñëåííîãî ýêñïåðèìåíòà, ïðåäñòàâëåííûåâ âèäå ðàçìåðíîé çàâèñèìîñòè ý��åêòèâíîãî ÷èñëàg0, ïîêàçàíû íà ðèñ. 5. Äëÿ ðàñ÷åòà g0 èñïîëüçîâà�ëèñü çíà÷åíèÿ � è Æ, ïîëó÷åííûå â [24℄ äëÿ àðãîíî�ïîäîáíîé ñèñòåìû ñ ïàðàìåòðàìè ïîòåíöèàëà (1) èòåìïåðàòóðîé, ñîâïàäàþùèìè ñ èñïîëüçîâàííûìè âäàííîé ðàáîòå. Çíà÷åíèÿ � = 2:124, Æ = �0:175 îïè�ñûâàþò âíóòðåííþþ ýíåðãèþ êëàñòåðà, à � = 2:386,Æ = �0:420 � åãî õèìè÷åñêèé ïîòåíöèàë. Èç ðèñ. 5âèäíî, ÷òî ýòè íàáîðû çíà÷åíèé äàþò áëèçêèå ðå�çóëüòàòû äëÿ g0, êîòîðûå óäîâëåòâîðèòåëüíî ñîãëà�ñóþòñÿ ñ äàííûìè ÷èñëåííîãî ìîäåëèðîâàíèÿ. Íàè�áîëüøåå ðàñõîæäåíèå íàáëþäàåòñÿ â ïåðåõîäíîé îá�ëàñòè, ãäå êëàñòåðû ñîäåðæàò íåñêîëüêî äåñÿòêîâ÷àñòèö. Åñòåñòâåííî, òî÷íîñòü îïèñàíèÿ ðåçóëüòà�òîâ ìîäåëèðîâàíèÿ ìîæåò áûòü çàìåòíî ïîâûøå�íà ïðè ïîäáîðå ñîîòâåòñòâóþùèõ çíà÷åíèé � è Æ.Âèäíî, ÷òî óäåëüíîå ý��åêòèâíîå ÷èñëî ïîâåðõíîñò�íûõ ÷àñòèö g0g�2=3 ñòðåìèòñÿ ê ïîñòîÿííîé âåëè�÷èíå ïðè g ! 1, à èñòèííîå ÷èñëî ïîâåðõíîñòíûõ÷àñòèö çàìåòíî ïðåâîñõîäèò ý��åêòèâíîå. Çàìåòèì,÷òî çíà÷åíèå z = 13:3, ñîîòâåòñòâóþùåå îáåèì ïà�ðàì çíà÷åíèé � è Æ (�îðìóëà (8)), áëèçêî ê b0. Òà�êèì îáðàçîì, ìîäåëü äâóõ�àçíîãî êëàñòåðà ïðèãîä�íà äëÿ îïèñàíèÿ ðàçìåðíîé çàâèñèìîñòè ÷èñëà ñâÿ�çåé â êëàñòåðå, ÷òî ñâèäåòåëüñòâóåò â ïîëüçó ïðèìå�íèìîñòè ýòîé ìîäåëè è äëÿ îïèñàíèÿ ðàâíîâåñíûõñâîéñòâ êëàñòåðîâ.402
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�èñ. 6. Ôóíêöèÿ ðàñïðåäåëåíèÿ ïî ÷èñëó ñâÿ-çåé äëÿ ÷àñòèö, ñâÿçàííûõ ñ èñïàðÿþùåéñÿ (êðè-âàÿ � ñãëàæåííûå ðåçóëüòàòû ÷èñëåííîãî ìîäåëè-ðîâàíèÿ). Òî÷êè � �óíêöèè ðàñïðåäåëåíèÿ ìàëûõêëàñòåðîâ ïî ÷èñëó ñâÿçåé: g = 4 (êðóæêè) è 5 (êâà-äðàòû)4. ÎÁÑÓÆÄÅÍÈÅ �ÅÇÓËÜÒÀÒÎÂ�åçóëüòàòû ÷èñëåííîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ñâè�äåòåëüñòâóþò î òîì, ÷òî íà �àçîâîé ãðàíèöåæèäêîñòü�ãàç îáðàçóåòñÿ ìîíîñëîé ÷àñòèö, ðàçäå�ëÿþùèé äâå îäíîðîäíûå �àçû. Ôîðìà ýòîãî ñëîÿñèëüíî îòëè÷àåòñÿ îò ñ�åðè÷åñêîé (èëè ïëîñêîéâ ñëó÷àå ðàçäåëà ìàêðîñêîïè÷åñêèõ �àç) è �ëóê�òóèðóåò ñî âðåìåíåì. Ïîýòîìó ìîæíî ãîâîðèòüî ñóùåñòâîâàíèè íîâîé ïîâåðõíîñòíîé �àçû. Âòåîðèè �èááñà åå èíîãäà íàçûâàëè ¾ïîâåðõíîñòíûéàçåîòðîï¿ [3℄. Ïðè ðàññìîòðåíèè òåðìîäèíàìèêèèñêðèâëåííîé ïîâåðõíîñòè â êëàññè÷åñêîé òåîðèèîáû÷íî ïðåäïîëàãàåòñÿ, ÷òî äëèíà Òîëìåíà íåçàâèñèò îò êðèâèçíû ïîâåðõíîñòè. Â ìîäåëè äâóõ��àçíîãî êëàñòåðà ïîñòîÿííà íå äëèíà Òîëìåíà, àòîëùèíà ïîâåðõíîñòíîé �àçû.Êàê îòìå÷àëîñü â ðàçä. 2, ÷àñòü ïîâåðõíîñòíûõ÷àñòèö îáðàçóåò âèðòóàëüíûå öåïè, ïðèêðåïëåííûåê ïîâåðõíîñòè êëàñòåðà. Äëÿ áîëüøèõ êëàñòåðîâäîëÿ òàêèõ ÷àñòèö ñðåäè ïîâåðõíîñòíûõ â óñëîâè�ÿõ äàííîãî ÷èñëåííîãî ýêñïåðèìåíòà íåâåëèêà: ïðèg = 2200 îíà ñîñòàâëÿåò 0.14. Îäíàêî ýíåðãèÿ ñâÿçè÷àñòèö â âèðòóàëüíûõ öåïÿõ ìèíèìàëüíà. Ïîýòîìóñëåäóåò îæèäàòü, ÷òî èñïàðÿþùèåñÿ ÷àñòèöû îòäå�ëÿþòñÿ èìåííî îò íèõ. Äëÿ èññëåäîâàíèÿ ðîëè âèð�

òóàëüíûõ öåïåé ñ øàãîì ïî âðåìåíè �0=2 �èêñèðî�âàëñÿ êàæäûé àêò èñïàðåíèÿ è îïðåäåëÿëàñü �óíê�öèÿ ðàñïðåäåëåíèÿ ïî ÷èñëó ñâÿçåé äëÿ ÷àñòèö, êîòî�ðûå áûëè ñâÿçàíû ñ èñïàðèâøåéñÿ íà ïðåäûäóùåìøàãå. Îêàçàëîñü, ÷òî ïðè g > 500 âèä �óíêöèè ðàñ�ïðåäåëåíèÿ ïðàêòè÷åñêè íå çàâèñèò îò g. �åçóëüòà�òû åå óñðåäíåíèÿ â èíòåðâàëå 1500 < g < 2500, ïðåä�ñòàâëåííûå íà ðèñ. 6, ñâèäåòåëüñòâóþò î íàëè÷èèó íåå òðåõ îñîáåííîñòåé, ñîîòâåòñòâóþùèõ òðåì ìå�õàíèçìàì èñïàðåíèÿ. Ïåðâàÿ îñîáåííîñòü � ðåçêèéìàêñèìóì � ðàñïîëîæåíà ïðè ÷èñëå ñâÿçåé b = 2,êîòîðîå õàðàêòåðíî äëÿ âèðòóàëüíûõ öåïåé è ñâè�äåòåëüñòâóåò îá èõ îïðåäåëÿþùåé ðîëè â ïðîöåññåèñïàðåíèÿ. Ôóíêöèÿ ðàñïðåäåëåíèÿ íà ðèñ. 6 íîð�ìèðîâàíà òàê, ÷òî âûñîòà ïåðâîãî ìàêñèìóìà ðàâ�íà âûñîòå ìàêñèìóìà äëÿ �óíêöèè ðàñïðåäåëåíèÿïî ÷èñëó ñâÿçåé äëÿ êëàñòåðà, ñîäåðæàùåãî ÷åòûðå÷àñòèöû. Èç ðèñ. 6 âèäíî, ÷òî èññëåäóåìàÿ �óíêöèÿðàñïîëîæåíà ìåæäó �óíêöèÿìè ðàñïðåäåëåíèÿ äëÿêëàñòåðîâ ñ ðàçìåðàìè g = 4 è 5. Ýòî îáñòîÿòåëüñòâîïîçâîëÿåò çàêëþ÷èòü, ÷òî õàðàêòåðíîå ÷èñëî ÷àñòèöâ ïðèïîâåðõíîñòíîé âèðòóàëüíîé öåïè òîãî æå ïî�ðÿäêà, è îãðàíè÷èòü ÷èñëî ñâÿçåé äëÿ âõîäÿùèõ âíåå ÷àñòèö ÷èñëîì ÷åòûðå, ÷òî è ïðåäïîëàãàëîñü âðàçä. 2. Ïðèñóòñòâèå ÷àñòèö ñ ÷èñëîì ñâÿçåé áîëüøåäâóõ ó÷èòûâàåò êàê íàëè÷èå òî÷åê âåòâëåíèÿ, òàê èïðèìåñü êîìïàêòíûõ ñîñòîÿíèé âèðòóàëüíîé öåïè ñ÷èñëîì ñâÿçåé, ïðåâûøàþùèì ìèíèìàëüíîå [26℄.Âòîðàÿ îñîáåííîñòü �óíêöèè F (b) ðàñïîëîæåíàïðè b � hbsi è, î÷åâèäíî, ñîîòâåòñòâóåò îòðûâó èñ�ïàðÿþùèõñÿ ÷àñòèö îò ïîâåðõíîñòíûõ (íåáîëüøîéñäâèã ýòîé îñîáåííîñòè âëåâî îòíîñèòåëüíî hbsi, âîç�ìîæíî, ñâÿçàí ñ òåì, ÷òî ÷àñòèöû îòðûâàþòñÿ ïðå�èìóùåñòâåííî îò âûïóêëûõ ó÷àñòêîâ ïîâåðõíîñòè).Òðåòüÿ îñîáåííîñòü � ñëàáî âûðàæåííûé ìàêñèìóìïðè b � b0 � âîçíèêàåò âñëåäñòâèå ïðÿìîãî îòðûâàïîâåðõíîñòíûõ ÷àñòèö, íå îáðàçóþùèõ âèðòóàëüíûåöåïè, îò âíóòðåííèõ ÷àñòèö. Âèäíî, ÷òî âåðîÿòíîñòüðåàëèçàöèè òðåòüåãî ìåõàíèçìà èñïàðåíèÿ ìàëà.Â ðàáîòå [27℄ áûëî âûñêàçàíî ïðåäïîëîæåíèåî òîì, ÷òî èñïàðÿþùèåñÿ ÷àñòèöû îòðûâàþòñÿ îòñïîíòàííî îáðàçóþùèõñÿ âûïóêëûõ ó÷àñòêîâ ïî�âåðõíîñòè æèäêîñòè. �åçóëüòàòû äàííîé ðàáîòûïîäòâåðæäàþò ýòî ïðåäïîëîæåíèå è óòî÷íÿþò åãî:ïðèïîâåðõíîñòíûå âèðòóàëüíûå öåïè ìîæíî ðàñ�ñìàòðèâàòü êàê ïðåäåëüíûé ñëó÷àé âûïóêëîñòåé.Ïðåäñòàâëÿåò èíòåðåñ ðàññìîòðåíèå ðàçìåðíûõçàâèñèìîñòåé ÷èñåë ïîâåðõíîñòíûõ ÷àñòèö gs è ÷èñ�ëà ÷àñòèö, êîòîðûå ñîñòàâëÿþò âèðòóàëüíûå öåïè,gv = 4Xb=1 F1(b);403 10*



Ä. È. Æóõîâèöêèé ÆÝÒÔ, òîì 121, âûï. 2, 2002ïðèõîäÿùèõñÿ íà åäèíèöó ïîâåðõíîñòè êëàñòåðà(ðèñ. 5). Âèäíî, ÷òî ïðè áîëüøèõ g âåëè÷èíàgvg�2=3 ïî÷òè ëèíåéíî çàâèñèò îò g�1=3:gvg�2=3 � C1 + C2g�1=3;ãäå C1 è C2 � ïîñòîÿííûå. Â ñîîòâåòñòâèè ñ êëàññè�÷åñêîé òåîðèåé íóêëåàöèè [11℄ ñêîðîñòü èñïàðåíèÿ÷àñòèö ñ åäèíèöû ïîâåðõíîñòè êëàñòåðà ïðîïîðöèî�íàëüíà exp �8��r2̀Æ3kBTg1=3�, ãäå âåëè÷èíà � ñ÷è�òàåòñÿ íå çàâèñÿùåé îò g äëÿ áîëüøèõ êëàñòåðîâ(g > 300). Ïðè áîëüøèõ g ïîêàçàòåëü ýêñïîíåíòûìåíüøå åäèíèöû èexp� 8��r2̀3kBTg1=3� � 1 + 8��r2̀3kBTg1=3 :Åñëè ïðåäïîëîæèòü, ÷òî èñïàðÿþùèåñÿ ÷àñòèöû îò�ðûâàþòñÿ òîëüêî îò âèðòóàëüíûõ öåïåé, ñêîðîñòüèñïàðåíèÿ äîëæíà áûòü ïðîïîðöèîíàëüíà gvg�2=3,è òîãäà äîëæíî áûòüC2ÆC1 = 8��r2̀Æ3kBT:Äëÿ èñïîëüçîâàííûõ â äàííîì ÷èñëåííîì ýêñïåðè�ìåíòå çíà÷åíèé ðàäèóñà îáðåçàíèÿ ïîòåíöèàëà èòåìïåðàòóðû èìååì � = 0:52�Æa2, r` = 0:68a [16℄.Òîãäà C2ÆC1 = 2:48, ÷òî ñîîòâåòñòâóåò çíà÷åíèþC2ÆC1 � 3, êîòîðîå ñëåäóåò èç ðåçóëüòàòîâ ÷èñëåí�íîãî ìîäåëèðîâàíèÿ (ðèñ. 5).Âîçìîæíî, ðàçìåðíàÿ çàâèñèìîñòü ÷èñëà ïîâåðõ�íîñòíûõ ÷àñòèö gs ñâèäåòåëüñòâóåò îá èçìåíåíèè�ðàêòàëüíîé ðàçìåðíîñòè ïîâåðõíîñòíîé �àçû.Ïî-âèäèìîìó, ýòèì æå ý��åêòîì îáúÿñíÿåòñÿè ðàçìåðíàÿ çàâèñèìîñòü ñðåäíåãî ÷èñëà ñâÿçåéïîâåðõíîñòíûõ ÷àñòèö hbsi ïðè áîëüøîì g (ðèñ. 4).Çàìåòèì, ÷òî äîëÿ ïîâåðõíîñòíûõ ÷àñòèö gsÆgäîâîëüíî ìåäëåííî óáûâàåò ñ ðîñòîì g. Òàê, êëàñ�òåð íà 90% ñîñòîèò èç ïîâåðõíîñòíûõ ÷àñòèö ïðèg = 37 (ðèñ. 5), è gsÆg = 0:5 ïðè g = 1000. Ýêñòðà�ïîëÿöèÿ äàííûõ â îáëàñòü áîëüøèõ g äàåò çíà÷åíèågsÆg = 0:1 ïðè g � 105. Ýòîò ðàçìåð, ïî-âèäèìîìó,ìîæíî ðàññìàòðèâàòü êàê ïîðîãîâûé, ïðè êîòîðîìêëàñòåð ïðèîáðåòàåò ñâîéñòâà ìàêðîñêîïè÷åñêîéêàïëè.Ïðèâåäåííûé âûøå àíàëèç çàâèñèìîñòåé gs(g) ègv(g) íîñèò ëèøü êà÷åñòâåííûé õàðàêòåð. Àêòóàëü�íûìè çàäà÷àìè ÿâëÿþòñÿ äåòàëüíîå èññëåäîâàíèåïðèïîâåðõíîñòíûõ ñòðóêòóð òèïà âèðòóàëüíûõ öå�ïåé, â ÷àñòíîñòè, óòî÷íåíèå èõ îïðåäåëåíèÿ, è íà�õîæäåíèå �ðàêòàëüíîé ðàçìåðíîñòè ïîâåðõíîñòíîé�àçû.Ïðè óìåíüøåíèè ðàçìåðà êëàñòåðà òî÷íîñòü àï�ïðîêñèìàöèè �óíêöèé ðàñïðåäåëåíèÿ F1(b) è F2(b)

ãàóññîâûìè ýêñïîíåíòàìè (3) óõóäøàåòñÿ, à ìàêñè�ìóìû ðàñïðåäåëåíèé ñìåùàþòñÿ âëåâî. Ýòî ìîæåòáûòü ñâÿçàíî ñ ïîñòåïåííûì èñ÷åçíîâåíèåì ÿäðàâíóòðåííèõ ÷àñòèö ïðè óìåíüøåíèè g. Ìîæíî ñ÷è�òàòü, ÷òî ÿäðî �îðìèðóåòñÿ ïðè g > 200, ïîñêîëüêóïðè äàëüíåéøåì óâåëè÷åíèè ðàçìåðà ïðàêòè÷åñêèíå èçìåíÿåòñÿ ïëîòíîñòü ÷àñòèö â öåíòðå êëàñòåðà.Òàêèì îáðàçîì, äèàïàçîí ðàçìåðîâ z < g < 200 ÿâ�ëÿåòñÿ ïåðåõîäíîé îáëàñòüþ, ãäå �îðìèðóåòñÿ ÿä�ðî êëàñòåðà. Ïî ñâîåìó ñìûñëó ìîäåëü äâóõ�àçíî�ãî êëàñòåðà (ðàçä. 3) äîëæíà áûòü ïðèìåíèìà ïðèg > 200; ïðè g < 200 åå ðåçóëüòàòû ñëåäóåò ðàñ�ñìàòðèâàòü êàê ýêñòðàïîëÿöèîííûå. Â ñâÿçè ñ ýòèìíåóäèâèòåëüíî, ÷òî íàèáîëüøåå ðàñõîæäåíèå åå ðå�çóëüòàòîâ ñ äàííûìè ÷èñëåííîãî ýêñïåðèìåíòà èìå�åò ìåñòî â äèàïàçîíå 7 < g < 20.×èñëî ñâÿçåé äëÿ âíóòðåííåé ÷àñòèöû åñòåñòâåí�íî îòîæäåñòâèòü ñ ÷èñëîì áëèæàéøèõ ñîñåäåé âæèäêîñòè. Êàê ñëåäóåò èç âåëè÷èíû ïàðàìåòðà b0,â ðàññìàòðèâàåìûõ óñëîâèÿõ îíî ðàâíî 13.19. Òîò�àêò, ÷òî ýòî ÷èñëî ïðåâûøàåò ÷èñëî áëèæàéøèõñîñåäåé â ãåêñàãîíàëüíîì êðèñòàëëå, ðàâíîå äâåíà�äöàòè, íå óäèâèòåëåí, ïîñêîëüêó äëÿ êðèñòàëëà èñ�ïîëüçóåòñÿ ïîíÿòèå àòîìíûõ îáîëî÷åê, à íå ïàðà�ìåòð äëèíû rb. Ñ èñïîëüçóåìûì â äàííîé ðàáîòåçíà÷åíèåì rb, êîòîðîå ïðèáëèæåííî ñîîòâåòñòâóåòðàññòîÿíèþ äî ïåðâîãî ìèíèìóìà ðàäèàëüíîé �óíê�öèè ðàñïðåäåëåíèÿ â æèäêîñòè, ÷èñëî ¾áëèæàéøèõñîñåäåé¿ äëÿ êðèñòàëëà îêàçûâàåòñÿ ðàâíûì äåâÿò�íàäöàòè.Íàëè÷èå ñèëüíûõ �ëóêòóàöèé �îðìû ïîâåðõíî�ñòè êëàñòåðà â ñî÷åòàíèè ñ ñóùåñòâîâàíèåì ðåçêîéãðàíèöû, ðàçäåëÿþùåé îäíîðîäíûå æèäêîñòü è ãàç,ìîæíî èíòåðïðåòèðîâàòü êàê êàïèëëÿðíûå âîëíûíà ìåæ�àçíîé ãðàíèöå. Ñ ýòîé òî÷êè çðåíèÿ ïî�ëó÷åííûå ðåçóëüòàòû ïîäòâåðæäàþò åå êàïèëëÿð�íî-âîëíîâóþ ìîäåëü [12�14℄. Èç ðåçóëüòàòîâ ìîäå�ëèðîâàíèÿ ñëåäóåò, ÷òî âíóòðåííÿÿ òîëùèíà ïåðå�õîäíîãî ñëîÿ, îáû÷íî ââîäèìàÿ â òåîðèè, ðàâíà òîë�ùèíå ñëîÿ ïîâåðõíîñòíûõ ÷àñòèö, êîòîðàÿ áëèçêàê ñðåäíåìó ìåæ÷àñòè÷íîìó ðàññòîÿíèþ, à ïîëíàÿòîëùèíà îïðåäåëÿåòñÿ óñðåäíåíèåì ïîëîæåíèÿ ìåæ��àçíîé ãðàíèöû.Îäíîé èç òðóäíîñòåé òåîðèè òåðìîêàïèëëÿðíûõâîëí ÿâëÿåòñÿ ðàñõîäèìîñòü èõ ñïåêòðà [14℄. Âîç�ìîæíî, åå ïðè÷èíà çàêëþ÷àåòñÿ â ðàññìîòðåíèèâîëí êàê ìàêðîñêîïè÷åñêèõ è èñïîëüçîâàíèè çíà�÷åíèÿ ïîâåðõíîñòíîãî íàòÿæåíèÿ � äëÿ ïëîñêîéïîâåðõíîñòè. Ìåæäó òåì, åñëè äëèíà âîëíû ïîðÿäêàìåæ÷àñòè÷íîãî ðàññòîÿíèÿ, íåîáõîäèìî ó÷èòûâàòüðàçìåðíóþ ïîïðàâêó ê �. Äëÿ ýòîé öåëè ìîæåòîêàçàòüñÿ ïîëåçíûì ñîîòíîøåíèå (9). �àçâèòèå404
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