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ÌÎËÅÊÓËß�ÍÀß ÄÈÍÀÌÈÊÀ ÆÈÄÊÎ�Î ÑÂÈÍÖÀÂÁËÈÇÈ ÒÎ×ÊÈ ÏËÀÂËÅÍÈß�. Ì. Õóñíóòäèíîâ, À. Â. Ìîêøèí *, �. Ì. ÞëüìåòüåâÊàçàíñêèé ãîñóäàðñòâåííûé óíèâåðñèòåò420008, Êàçàíü, �îññèÿÊàçàíñêèé ãîñóäàðñòâåííûé ïåäàãîãè÷åñêèé óíèâåðñèòåò420021, Êàçàíü, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 30 àïðåëÿ 2008 ã.Ìîäåëèðîâàíèå ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè àòîìîâ æèäêîãî ñâèíöà ïðè òåìïåðàòóðå T = 613 K âûïîëíåíîñ ïîìîùüþ òðåõ ðàçëè÷íûõ ìîäåëåé ïîòåíöèàëà ìåæ÷àñòè÷íîãî âçàèìîäåéñòâèÿ: ïàðíîãî ïîòåíöèàëàÄæóãóòîâà è äâóõ ìíîãî÷àñòè÷íûõ ïîòåíöèàëîâ (¾êëååâûé¿ ïîòåíöèàë è ïîòåíöèàë �óïòû). Îäíà èçöåëåé íàñòîÿùåé ðàáîòû çàêëþ÷àåòñÿ â îïðåäåëåíèè îïòèìàëüíîé ìîäåëè âçàèìîäåéñòâèÿ àòîìîâ æèä-êîãî ñâèíöà. Âû÷èñëåííûå ñòðóêòóðíûå ñòàòè÷åñêèå è äèíàìè÷åñêèå õàðàêòåðèñòèêè ñðàâíåíû ñ ýêñïå-ðèìåíòàëüíûìè äàííûìè ïî ðàññåÿíèþ ðåíòãåíîâñêèõ ëó÷åé è ðàññåÿíèþ íåéòðîíîâ. Âñå òðè ìîäåëèïîòåíöèàëîâ, â öåëîì, âåðíî âîñïðîèçâîäÿò ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå. Îáíàðóæåíî, ÷òî ðàñ÷åòû íàîñíîâå ïàðíîãî ïîòåíöèàëà Äæóãóòîâà íàèëó÷øèì ñïîñîáîì âîñïðîèçâîäÿò ñòðóêòóðíûå ñâîéñòâà è äè-íàìèêó æèäêîãî ñâèíöà íà íàíîìàñøòàáàõ. Â ðàáîòå òàêæå èññëåäóåòñÿ ðîëü ìíîãî÷àñòè÷íîãî âêëàäà â¾êëååâûé¿ ïîòåíöèàë è ïîòåíöèàë �óïòû, à òàêæå åãî âëèÿíèå íà äèíàìè÷åñêèå ñâîéñòâà æèäêîãî ñâèí-öà â íàíîìåòðîâûõ ïðîñòðàíñòâåííûõ îáëàñòÿõ. Ïîêàçàíî, ÷òî ïðåíåáðåæåíèå ýòèì âêëàäîì ïðèâîäèò, â÷àñòíîñòè, ê çàìåòíîìó óìåíüøåíèþ ÷àñòîòû àêóñòè÷åñêîé ìîäû.PACS: 61.20.-p, 61.05.F-, 67.25.du1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÂ íàñòîÿùåå âðåìÿ êîìïüþòåðíîå ìîäåëèðîâà�íèå ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè íàõîäèò øèðîêîå ïðè�ìåíåíèå â èññëåäîâàíèÿõ â îáëàñòè ìàòåðèàëîâåäå�íèÿ è �èçèêè êîíäåíñèðîâàííîãî ñîñòîÿíèÿ âåùå�ñòâà [1, 2℄. Îäíîé èç öåíòðàëüíûõ ïðîáëåì, âîçíèêà�þùèõ â ìîäåëèðîâàíèè ðåàëüíûõ ìàòåðèàëîâ (ìå�òàëëîâ, ïîëóïðîâîäíèêîâ è äðóãèõ âåùåñòâ), ÿâëÿ�åòñÿ ïîèñê àäåêâàòíûõ ìîäåëåé ïîòåíöèàëîâ ìåæ�÷àñòè÷íûõ âçàèìîäåéñòâèé, ñïîñîáíûõ äîñòàòî÷íîòî÷íî âîñïðîèçâîäèòü êàê ñòàòè÷åñêèå ñòðóêòóð�íûå, òàê è äèíàìè÷åñêèå ñâîéñòâà âåùåñòâ. Åùåâ 70-õ�80-õ ãîäàõ ïðîøëîãî ñòîëåòèÿ áûëà ïðåäëî�æåíà öåëàÿ èåðàðõèÿ ìîäåëüíûõ ïîòåíöèàëîâ ìåæ�÷àñòè÷íûõ âçàèìîäåéñòâèé [3�11℄. Ïðè ýòîì ðå÷üøëà î ïðîñòûõ ýìïèðè÷åñêèõ ïîòåíöèàëàõ è ïñåâ�äîïîòåíöèàëàõ, à òàêæå î ïîòåíöèàëàõ, ðàçâèòûõíà îñíîâå òåîðèè �óíêöèîíàëà ïëîòíîñòè (ÒÔÏ)*E-mail: avm�kazan-spu.ru

ñ ïîìîùüþ ab-initio êâàíòîâî-ìåõàíè÷åñêîãî ìîäå�ëèðîâàíèÿ. Íåñìîòðÿ íà òî÷íîñòü ÒÔÏ-ìîäåëåé èèõ óñïåøíîå ïðèìåíåíèå â îáëàñòè èññëåäîâàíèÿñâîéñòâ äîñòàòî÷íî øèðîêîãî äèàïàçîíà ìàòåðèàëîâè ñèñòåì, îíè èìåþò îäèí ñóùåñòâåííûé íåäîñòàòîê.Îí ñâÿçàí ñ çàòðàòàìè áîëüøèõ âû÷èñëèòåëüíûõ ðå�ñóðñîâ íà îïðåäåëåíèå ìåæàòîìàðíûõ ñèë è ýíåð�ãèé, êîòîðûå íàêëàäûâàþò îãðàíè÷åíèÿ íà ðàçìåðèññëåäóåìîé ñèñòåìû. Ìîäåëè, îñíîâàííûå íà ýìïè�ðè÷åñêèõ ïîòåíöèàëàõ, ëèøåíû òàêîãî íåäîñòàòêà.Â ðåçóëüòàòå îêàçàëîñü âîçìîæíûì èññëåäîâàòü ñè�ñòåìû, ñîñòîÿùèå èç ñîòåí òûñÿ÷ è ìèëëèîíîâ àòî�ìîâ. Òåì íå ìåíåå òàêèå ìîäåëè ÿâëÿþòñÿ ìåíååòî÷íûìè è âåñüìà ÷óâñòâèòåëüíûìè ê èçìåíåíèÿìòåðìîäèíàìè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ ñèñòåìû (òåìïåðà�òóðû, ïëîòíîñòè, äàâëåíèÿ è ò. ä.) [12, 13℄.Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî ñàìûå ïåðâûå èññëåäîâà�íèÿ æèäêîñòåé ñ ïîìîùüþ íåóïðóãîãî ðàññåÿíèÿíåéòðîíîâ â 50-õ ãîäàõ ïðîøëîãî âåêà áûëè âûïîë�íåíû èìåííî äëÿ ðàñïëàâà ñâèíöà [14, 15℄. Çäåñü íàè�áîëåå èçâåñòíû ðàáîòû Ýãåëüñòà��à [16℄ è Áðîêõà�477



�. Ì. Õóñíóòäèíîâ, À. Â. Ìîêøèí, �. Ì. Þëüìåòüåâ ÆÝÒÔ, òîì 135, âûï. 3, 2009óçà [17℄. Òàê, â ðàáîòàõ [17, 18℄ ïðèâåäåíû ñïåêòðûðàññåÿíèÿ íåéòðîíîâ â æèäêîì ñâèíöå âáëèçè òî÷�êè ïëàâëåíèÿ ïðè òåìïåðàòóðå T = 620 K (òåìïå�ðàòóðà ïëàâëåíèÿ Tm = 600:61 Ê). Òàì æå íà îñíî�âå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ âïåðâûå áûëà íàéäå�íà ïðîñòðàíñòâåííî-âðåìåííàÿ �óíêöèÿ Âàí ÕîâàG(r; t) (ïðè ýòîì îòìå÷åíî âëèÿíèå ý��åêòîâ ìíî�ãîêðàòíîãî ðàññåÿíèÿ íà ðåçóëüòàòû ýêñïåðèìåíòà).Â ýòèõ æå ðàáîòàõ áûëè ïðèâåäåíû ýêñïåðèìåíòàëü�íûå äàííûå ïî îäíî÷àñòè÷íîé äèíàìèêå æèäêîãîñâèíöà. Â 1961 ã. Ïàëåâñêèì è äðóãèìè [19℄ ýêñïå�ðèìåíòàëüíî áûëà èçìåðåíà òåìïåðàòóðíàÿ çàâèñè�ìîñòü êîý��èöèåíòà ñàìîäè��óçèè æèäêîãî ñâèí�öà. Ñ 1965 ã. ïðàêòè÷åñêè îäíîâðåìåííî âûïîëíÿåò�ñÿ íîâàÿ ñåðèÿ ýêñïåðèìåíòîâ ïî èññëåäîâàíèþ ìè�êðîñêîïè÷åñêîé äèíàìèêè ðàñïëàâà ñâèíöà íåñêîëü�êèìè íåçàâèñèìûìè ãðóïïàìè. �àíäîëü� è Ñèíãâè[20℄ ïîëó÷èëè áîëåå òî÷íûå ðåçóëüòàòû äëÿ ñïåêòðîâäèíàìè÷åñêîãî ñòðóêòóðíîãî �àêòîðà S(k; !) æèä�êîãî ñâèíöà ïðè òåìïåðàòóðå T = 625 Ê, à â ðà�áîòå [21℄ áûëà ïðåäñòàâëåíà äèñïåðñèÿ âûñîêî÷àñ�òîòíûõ âîçáóæäåíèé íà îñíîâå àíàëèçà ñïåêòðîâ!2S(k; !).Ïîçæå Ýãåëüñòà��îì è äðóãèìè [22℄ ýêñïåðè�ìåíòàëüíî áûëè ïîëó÷åíû ñïåêòðû !2S(k; !) æèä�êîãî ñâèíöà ïðè òåìïåðàòóðå T = 613 Ê, â êîòî�ðûõ íàáëþäàëèñü äâà (!) ¾íåóïðóãèõ ïèêà¿. Ñîãëàñ�íî çàêëþ÷åíèÿì àâòîðîâ ðàáîòû [22℄, íèçêî÷àñòîò�íàÿ âåòâü îáúÿñíÿëàñü ðàñïðîñòðàíåíèåì ïîïåðå÷�íûõ êîëëåêòèâíûõ âîçáóæäåíèé, à âûñîêî÷àñòîòíàÿâåòâü ñâÿçûâàëàñü ñ ïðîäîëüíûìè êîëëåêòèâíûìèâîçáóæäåíèÿìè â æèäêîì ñâèíöå. Îäíàêî ïîçæå àâ�òîðû îòêàçàëèñü îò òàêîé òðàêòîâêè ñâîèõ ðåçóëüòà�òîâ, ñâÿçàâ ïîÿâëåíèå íèçêî÷àñòîòíîé âåòâè ñ ïðîÿâ�ëåíèåì ý��åêòîâ ìíîãîêðàòíîãî ðàññåÿíèÿ â ýêñïå�ðèìåíòå.Ïîäîáíûå ýêñïåðèìåíòàëüíûå èññëåäîâàíèÿ ñ öå�ëüþ èçó÷åíèÿ êîëëåêòèâíûõ âîçáóæäåíèé â äëèííî�âîëíîâîé îáëàñòè (0:3�A�1 < k < 0:9�A�1) æèäêîãîñâèíöà âáëèçè òåìïåðàòóðû ïëàâëåíèÿ áûëè âûïîë�íåíû òàêæå äðóãîé ãðóïïîé ïîä ðóêîâîäñòâîì Äîð�íåðà [23℄. Â ïîëó÷åííûõ ñïåêòðàõ S(k; !) êðîìå öåí�òðàëüíîãî óïðóãîãî ïèêà (! = 0) áûëî îáíàðóæåíîòàêæå íàëè÷èå äâóõ ïèêîâ íà ÷àñòîòàõ ! 6= 0. Âîç�íèêíîâåíèå ïèêà â íèçêî÷àñòîòíîé îáëàñòè ñïåêòðîâäèíàìè÷åñêîãî ñòðóêòóðíîãî �àêòîðà âíîâü áûëîèíòåðïðåòèðîâàíî êàê ðåçóëüòàò ïðîÿâëåíèÿ ý��åê�òà ìíîãîêðàòíîãî ðàññåÿíèÿ â ýêñïåðèìåíòå. Â áî�ëåå ïîçäíèõ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ èññëåäîâàíèÿõ ïîðàññåÿíèþ íåéòðîíîâ â ðàñïëàâå ñâèíöà ïðè òåìïå�ðàòóðàõ T = 623 Ê è T = 1173 Ê (âáëèçè è çíà÷è�

òåëüíî âûøå òåìïåðàòóðû ïëàâëåíèÿ) íèçêî÷àñòîò�íûå êîëëåêòèâíûå âîçáóæäåíèÿ íå áûëè îáíàðóæå�íû [24�26℄.Ñ äðóãîé ñòîðîíû, ñ ðàçâèòèåì âû÷èñëèòåëü�íîé òåõíèêè íàðÿäó ñ òðàäèöèîííûìè ýêñïåðè�ìåíòàìè ïî ðàññåÿíèþ íåéòðîíîâ â æèäêîì ñâèí�öå ñòàëè èíòåíñèâíî ðàçâèâàòüñÿ èññëåäîâàíèÿ ïîêîìïüþòåðíîìó ìîäåëèðîâàíèþ ìîëåêóëÿðíîé äè�íàìèêè (ÌÄ). Â ðàáîòå [27℄ èññëåäîâàíà äèñïåð�ñèÿ êîëëåêòèâíûõ âîçáóæäåíèé, îïðåäåëÿåìàÿ èçäàííûõ ïî ìîäåëèðîâàíèþ ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêèíà îñíîâå ý��åêòèâíîãî ïàðíîãî ïîòåíöèàëà [28℄.Àâòîðàìè ðàññìàòðèâàëàñü ñèñòåìà àòîìîâ ñâèí�öà ïðè òåìïåðàòóðå T = 613 Ê è ïëîòíîñòèn = 0:3065 � 1023 àòîìîâ/ñì3. Àíàëèç íàéäåííîé äèñ�ïåðñèè êîëëåêòèâíûõ âîçáóæäåíèé ïîêàçàë çíà÷è�òåëüíîå ðàñõîæäåíèå ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííû�ìè ïî ðàññåÿíèþ íåéòðîíîâ. Ýòî îò÷àñòè ñâèäåòåëü�ñòâîâàëî î íåàäåêâàòíîñòè ïðåäëîæåííîé ìîäåëè ïî�òåíöèàëà.Íåñêîëüêî ïîçæå ïàðíîàääèòèâíûé ìåæàòîìàð�íûé ïîòåíöèàë áûë ïîëó÷åí íà îñíîâå àíàëèçà ýêñ�ïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ äëÿ ñòàòè÷åñêîãî ñòðóêòóð�íîãî �àêòîðà æèäêîãî ñâèíöà [5℄. Äàííàÿ ìîäåëüïîòåíöèàëà ñîñòîèò èç êîðîòêîäåéñòâóþùåé îòòàë�êèâàþùåé ñîñòàâëÿþùåé ÷àñòè è äàëüíîäåéñòâóþ�ùåé ìåäëåííî-çàòóõàþùåé ÷àñòè, îòâå÷àþùåé çàïðèòÿæåíèå ìåæäó ÷àñòèöàìè. Îäíàêî âû÷èñëåí�íûå ðàâíîâåñíûå ñòðóêòóðíûå õàðàêòåðèñòèêè æèä�êîãî ñâèíöà ïðè T = 617 Ê ïîêàçàëè íåñîîòâåò�ñòâèå ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè äëÿ ðàäèàëü�íîé �óíêöèè ðàñïðåäåëåíèÿ ÷àñòèö, à íàéäåííûåñ ïîìîùüþ ìîäåëèðîâàíèÿ çíà÷åíèÿ êîý��èöèåí�òà ñàìîäè��óçèè îêàçàëèñü çàíèæåííûì ïî ñðàâíå�íèþ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè.Â äàííîé ðàáîòå ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû êîì�ïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ìîëåêóëÿðíîé äèíàìè�êè æèäêîãî ñâèíöà âáëèçè òî÷êè ïëàâëåíèÿ íà îñíî�âå òðåõ ðàçëè÷íûõ ìîäåëüíûõ ïîòåíöèàëîâ ìåæ�÷àñòè÷íîãî âçàèìîäåéñòâèÿ. Íàìè èñïîëüçîâàëèñüïàðíûé ïîòåíöèàë Äæóãóòîâà [29℄ è äâà ìíîãî÷à�ñòè÷íûõ ïîòåíöèàëà (òàê íàçûâàåìûé êëååâûé ïî�òåíöèàë [30℄ è ïîòåíöèàë �óïòû [31℄). Îäíà èç öå�ëåé ðàáîòû ñîñòîèò â îïðåäåëåíèè íàèáîëåå àäå�êâàòíîé ìîäåëè ïîòåíöèàëà â ïðåäñêàçàíèè ñòðóê�òóðíûõ ñâîéñòâ è äèíàìèêè ÷àñòèö æèäêîãî ñâèí�öà íà íàíîìåòðîâûõ ïðîñòðàíñòâåííûõ ìàñøòàáàõ.Äðóãàÿ öåëü ðàáîòû çàêëþ÷àëàñü â îöåíêå âêëàäà,îòâå÷àþùåãî çà ìíîãî÷àñòè÷íûå âçàèìîäåéñòâèÿ, âïîòåíöèàë è åãî âëèÿíèÿ íà ðàâíîâåñíûå ñòðóêòóð�íûå è äèíàìè÷åñêèå ñâîéñòâà æèäêîñòè âáëèçè òî÷�êè ïëàâëåíèÿ. È, íàêîíåö, íàìè èçó÷åíà äèñïåð�478



ÆÝÒÔ, òîì 135, âûï. 3, 2009 Ìîëåêóëÿðíàÿ äèíàìèêà æèäêîãî ñâèíöà : : :ñèÿ êîëëåêòèâíûõ âîçáóæäåíèé æèäêîãî ñâèíöà íàîñíîâå èñïîëüçîâàííûõ ìîäåëåé ïîòåíöèàëîâ ìåæ�÷àñòè÷íûõ âçàèìîäåéñòâèé.2. ÄÈÍÀÌÈ×ÅÑÊÈÉ ÑÒ�ÓÊÒÓ�ÍÛÉÔÀÊÒÎ� È ÝÊÑÏÅ�ÈÌÅÍÒÀËÜÍÀßÔÓÍÊÖÈß ÈÍÒÅÍÑÈÂÍÎÑÒÈ�ÀÑÑÅßÍÈßÈí�îðìàöèÿ î ìèêðîñêîïè÷åñêîé äèíàìèêåæèäêèõ ìåòàëëîâ ìîæåò áûòü ïîëó÷åíà ñ ïîìîùüþìåòîäîâ àêóñòè÷åñêîé ñïåêòðîñêîïèè, à òàêæå ýêñ�ïåðèìåíòîâ ïî ðàññåÿíèþ [14; 15; 32�34℄. Ïîñëåäíèåâêëþ÷àþò â ñåáÿ ýêñïåðèìåíòû ïî íåóïðóãîìóðàññåÿíèþ ðåíòãåíîâñêèõ ëó÷åé è ðàññåÿíèþíåéòðîíîâ.Ïðè íåóïðóãîì ðàññåÿíèè �îòîíîâ íà íåêîòîðîìîáðàçöå äè��åðåíöèàëüíîå ïîïåðå÷íîå ñå÷åíèå ðàñ�ñåÿíèÿ ïðîïîðöèîíàëüíî èíòåíñèâíîñòè [15; 32�34℄:I(k; t) = 12� 1Z�1 dt ei!t*Ayk(0)Ak(t)+; (1)ãäå êîíêðåòíûé âèä îïåðàòîðà Ak çàâèñèò îò �èçè�÷åñêîé ïðèðîäû ñèñòåìû, à òàêæå îò ÷àñòîòû ïàäàþ�ùåé ýëåêòðîìàãíèòíîé âîëíû, k � âîëíîâîé âåêòîð.Íåçàâèñèìî îò êîíêðåòíîãî âèäà âåëè÷èíû Akäè��åðåíöèàëüíîå ïîïåðå÷íîå ñå÷åíèå ðàññåÿíèÿîïðåäåëÿåòñÿ âðåìåíí�îé êîððåëÿöèîííîé �óíêöèåé(èëè �óíêöèåé ðàññåÿíèÿ)Fr(k; t) = 1N*Xl eik�rl(0)Xj eik�rj(t)+ == *�(k; 0)��(k; t)+; (2)÷àñòîòíûé ñïåêòð êîòîðîéS(k; !) = 12�N 1Z�1 dt e�i!t*Xl;j eik�(rl(0)�rj(t))+ == 1� 1Z0 dt os (!t)Fr(k; t) (3)åñòü äèíàìè÷åñêèé ñòðóêòóðíûé �àêòîð, ñêîáêèh: : : i îáîçíà÷àþò óñðåäíåíèå ïî àíñàìáëþ ÷àñòèö.Â ðåçóëüòàòå îñíîâíàÿ íåóïðóãàÿ ÷àñòü ïîïåðå÷íîãîñå÷åíèÿ ðàññåÿíèÿ â ñîîòâåòñòâèè ñ âûðàæåíèåì (3)îòðàæàåò êîððåëÿöèè �ëóêòóàöèè ëîêàëüíîé ïëîò�íîñòè â ðàçëè÷íûå ìîìåíòû âðåìåíè:

Æ�(k; t) = �(k; t)� h�(k)i;�(k; t) = 1pN NXj eik�rj(t): (4)Â ýêñïåðèìåíòàõ ïî ðàññåÿíèþ íåéòðîíîâ äè���åðåíöèàëüíîå ïîïåðå÷íîå ñå÷åíèå òàêæå ïðîïîðöè�îíàëüíî èíòåíñèâíîñòè ðàññåÿíèÿ, êîòîðàÿ ñîñòîèòèç ñóììû äâóõ ðàçëè÷íûõ âêëàäîâ [34, 35℄:In(k; !) = N4���ohS(k; !) + �inohSs(k; !)�; (5)ãäå âåëè÷èíû �oh è �inoh ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé âåñî�âûå âêëàäû ñîîòâåòñòâåííî êîãåðåíòíîãî è íåêîãå�ðåíòíîãî ðàññåÿíèÿ. Âåëè÷èíà S(k; !) ÿâëÿåòñÿ äè�íàìè÷åñêèì ñòðóêòóðíûì �àêòîðîì è ïðåäñòàâëÿåòñîáîé êîãåðåíòíóþ ÷àñòü ñïåêòðà, êîòîðàÿ ÿâëÿåò�ñÿ åäèíñòâåííîé â ðàññåÿíèè �îòîíîâ. Â îòëè÷èå îòðàññåÿíèÿ ðåíòãåíîâñêèõ ëó÷åé, ïîëíûé ñïåêòð ðàñ�ñåÿíèÿ çäåñü ñîäåðæèò òàêæå íåêîãåðåíòíûé âêëàäSs(k; !), êîòîðûé îïèñûâàåò îäíî÷àñòè÷íóþ äèíà�ìèêó.Âðåìåíí�àÿ êîððåëÿöèîííàÿ �óíêöèÿ �ëóêòóà�öèè ïëîòíîñòè ÷èñëà ÷àñòèö ìîæåò áûòü òàêæå íàé�äåíà íà îñíîâå òðàåêòîðèé ÷àñòèö, îöåíèâàåìûõñ ïîìîùüþ ìîäåëèðîâàíèÿ ìîëåêóëÿðíîé äèíàìè�êè [34; 36; 37℄:Fr(k; t) = 1N *Xl;j eik�(rl(0)�rj(t))+ : (6)Ñ äðóãîé ñòîðîíû, â ñîîòâåòñòâèè ñ óðàâíåíèåì (3)âåëè÷èíà Fr(k; t) íåïîñðåäñòâåííî ñâÿçàíà ñ ýêñïå�ðèìåíòàëüíî èçìåðÿåìûì äèíàìè÷åñêèì ñòðóêòóð�íûì �àêòîðîì [35℄:S(k; !) = 12� 1Z�1 dt e�i!tFr(k; t): (7)Â îäíîêîìïîíåíòíûõ æèäêîñòÿõ íà ïðîñòðàíñòâåí�íûõ ìàñøòàáàõ, ñîèçìåðèìûõ ñ îáëàñòüþ ¾ñâîáîä�íîãî ïðîáåãà¿ (ò. å. ïðè k � 2�=�, ãäå � � ðàç�ìåð ÷àñòèö), äèíàìè÷åñêèé ñòðóêòóðíûé �àêòîðS(k; !) îïèñûâàåòñÿ ïðîñòîé ãàóññîâîé �óíêöèåé(ïî ÷àñòîòå !) [12℄. Â ãèäðîäèíàìè÷åñêîì ïðåäåëå(ïðè k � 2�=�) äèíàìè÷åñêèé ñòðóêòóðíûé �àêòîðS(k; !) õîðîøî îïèñûâàåòñÿ êîìáèíàöèåé ëîðåíöå�âûõ �óíêöèé [37℄: ðýëååâñêèì ïèêîì, ðàñïîëîæåí�íûì íà ÷àñòîòå ! = 0, è âûñîêî÷àñòîòíûì ïèêîì,íàëè÷èå êîòîðîãî ñâÿçàíî ñ àêóñòè÷åñêèìè âîçáóæ�äåíèÿìè. Îòìåòèì, ÷òî àêóñòè÷åñêèå âîçáóæäåíèÿñîõðàíÿþòñÿ âïëîòü äî çíà÷åíèé âîëíîâîãî ÷èñëà479



�. Ì. Õóñíóòäèíîâ, À. Â. Ìîêøèí, �. Ì. Þëüìåòüåâ ÆÝÒÔ, òîì 135, âûï. 3, 2009k � km=2, ãäå km � ïîëîæåíèå ïåðâîãî äè�ðàêöèîí�íîãî ìàêñèìóìà â ñòàòè÷åñêîì ñòðóêòóðíîì �àêòî�ðå S(k). Ñ óâåëè÷åíèåì k äî çíà÷åíèé, ñîîòâåòñòâóþ�ùèõ îáëàñòè ñâîáîäíîãî ïðîáåãà, ýòè êîëëåêòèâíûåâîçáóæäåíèÿ èñ÷åçàþò [38, 39℄.3. ÌÎÄÅËÈ�ÎÂÀÍÈÅ ÌÎËÅÊÓËß�ÍÎÉÄÈÍÀÌÈÊÈA. Îïèñàíèå ìåòîäàÌîäåëèðîâàíèå ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè ïîçâî�ëÿåò îöåíèòü òðàåêòîðèè, èìïóëüñû è ýíåðãèè ÷àñ�òèö (àòîìîâ, ìîëåêóë) íà îñíîâå íåêîòîðîé âûáðàí�íîé ìîäåëè ïîòåíöèàëà ìåæ÷àñòè÷íîãî âçàèìîäåé�ñòâèÿ, íàèáîëåå àäåêâàòíî îïèñûâàþùåé ñòðóêòóð�íûå è äèíàìè÷åñêèå îñîáåííîñòè.Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ïðè ìîäåëèðîâàíèè äèíàìè�êè àòîìîâ æèäêîãî ñâèíöà íàìè ðàññìàòðèâàåòñÿ ñè�ñòåìà ïðè òåìïåðàòóðå T = 613Ê (ò. å. âáëèçè òåìïå�ðàòóðû ïëàâëåíèÿ Tm = 600:61 Ê) ñ ÷èñëåííîé ïëîò�íîñòüþ n = 0:031�A�3, ÷òî ñîîòâåòñòâóåò ìàññîâîéïëîòíîñòè �� = nm0 = 10:662 ã/ñì3 (ãäå m0 � ìàññààòîìà ñâèíöà). �àçìåð ñèñòåìû ñîñòàâëÿåòN = 4000÷àñòèö, âçàèìîäåéñòâóþùèõ â êóáè÷åñêîé ÿ÷åéêå ñðåáðîì L = (n=N)�1=3. Îí îïðåäåëÿåòñÿ, ãëàâíûìîáðàçîì, èìåþùèìèñÿ âû÷èñëèòåëüíûìè ðåñóðñàìè(çàòðàòû âðåìåíè íà ðàñ÷åò òðàåêòîðèé àòîìîâ, íà�êîïëåíèå îïòèìàëüíîé ñòàòèñòèêè äëÿ âû÷èñëåíèÿñòðóêòóðíûõ è äèíàìè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê èññëå�äóåìîãî âåùåñòâà). Â êà÷åñòâå íà÷àëüíîé êîí�èãó�ðàöèè äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ âûáèðàåòñÿ ãðàíåöåíòðè�ðîâàííàÿ êóáè÷åñêàÿ ñòðóêòóðà ñ íóëåâûìè çíà÷å�íèÿìè ñêîðîñòåé è óñêîðåíèé.Òðàåêòîðèè ÷àñòèö îïðåäåëÿëèñü â ñîîòâåòñòâèèçàêîíàìè êëàññè÷åñêîé ìåõàíèêè [1℄:d2ridt2 = Fimi : (8)Çäåñü mi � ìàññà i-é ÷àñòèöû, Fi � ñèëà, äåéñòâó�þùàÿ íà íåå ñî ñòîðîíû îñòàëüíûõ âçàèìîäåéñòâó�þùèõ ÷àñòèö: Fi = � NXj 6=i �Epot(rij)�ri ; (9)ãäå Epot(r) � ïîòåíöèàëüíàÿ ýíåðãèÿ, çàâèñÿùàÿîò âçàèìíîãî ðàñïîëîæåíèÿ âñåõ ÷àñòèö. Ïîëíàÿýíåðãèÿ èññëåäóåìîé ñèñòåìû â ìèêðîêàíîíè÷åñêîì(NV E) àíñàìáëåE = Ekin +Epot = 12 NXi=1mi _r2i +Epot (10)

ÿâëÿåòñÿ èíòåãðàëîì äâèæåíèÿ, dE=dt = 0.Â ñîîòâåòñòâèè ñ ìåòîäàìè ìîëåêóëÿðíîé äèíà�ìèêè [2℄ íà îñíîâå íà÷àëüíîé êîí�èãóðàöèè ñ ïîìî�ùüþ óðàâíåíèÿ äâèæåíèÿ (8) âûïîëíÿåòñÿ ðàñ÷åòòðàåêòîðèé è ñêîðîñòåé ÷àñòèö, îáðàçóþùèõ ñèñòå�ìó, â ïîñëåäóþùèå ìîìåíòû âðåìåíè t = N � , ãäå� � âðåìåííîé øàã èëè øàã èíòåãðèðîâàíèÿ óðàâ�íåíèé äâèæåíèÿ ÷àñòèö, N � íîìåð âðåìåííîãî øà�ãà. Äëÿ ýòîãî èñïîëüçóþòñÿ ðàçëè÷íûå àëãîðèòìûèíòåãðèðîâàíèÿ óðàâíåíèé äâèæåíèÿ ÷àñòèö, ñðåäèêîòîðûõ íàèáîëåå èçâåñòíûé è îïòèìàëüíûé � àë�ãîðèòì Âåðëå â ñêîðîñòíîé �îðìå [40℄:vi(t+ �) = vi(t) + 12"ai(t) + ai(t+ �)#�;ri(t+ �) = ri(t) + vi(t)� + 12ai(t)�2 (11)ñ êîððåêòèðóþùåé ïîïðàâêîé íà ïîëîâèííîì øà�ãå [1℄: vi �t+ �2� =s TT (t)vi(t) + 12ai(t)�: (12)Çäåñü T � çàäàííàÿ òåìïåðàòóðà èññëåäóåìîé ñè�ñòåìû, ìãíîâåííàÿ òåìïåðàòóðà T (t) îïðåäåëÿåòñÿñîîòíîøåíèåìT (t) = 13kBN NXi=1mivi(t)2: (13)Âàæíûì ìîìåíòîì ïðè èíòåãðèðîâàíèè óðàâíå�íèé äâèæåíèé ÷àñòèö ÿâëÿåòñÿ îïðåäåëåíèå ðàçìå�ðà âðåìåíí�îãî øàãà. Òàê, âðåìåíí�îé øàã � , ñ îäíîéñòîðîíû, îïðåäåëÿåò òî÷íîñòü íàõîæäåíèÿ òðàåêòî�ðèé è âëèÿåò íà òî÷íîñòü âû÷èñëÿåìûõ äèíàìè÷å�ñêèõ õàðàêòåðèñòèê ñèñòåìû: ÷åì ìåíüøå � , òåì âû�øå òî÷íîñòü. Ñ äðóãîé ñòîðîíû, � îïðåäåëÿåò âðå�ìÿ íàáëþäåíèÿ ñèñòåìû çà çàäàííîå ÷èñëî øàãîâN , êîòîðîå çà÷àñòóþ äîëæíî áûòü äîñòàòî÷íî áîëü�øèì. Â ñîîòâåòñòâèè ñ âåëè÷èíîé N � òàêæå îïðåäå�ëÿåòñÿ îáëàñòü �àçîâîãî ïðîñòðàíñòâà, ñîîòâåòñòâó�þùàÿ äèíàìèêå ñèñòåìû. Ïîñëåäíåå ÿâëÿåòñÿ àðãó�ìåíòîì â ïîëüçó âûáîðà � ñ áîëüøèìè çíà÷åíèÿìè.Êðîìå ýòîãî, âðåìåííîé øàã � äîëæåí áûòü òàêèì,÷òîáû áûëà âîçìîæíîñòü íàáëþäàòü ÿâëåíèÿ, õà�ðàêòåðèçóþùèåñÿ ðàçëè÷íûìè âðåìåíí�ûìè ìàñøòà�áàìè (íàïðèìåð, ìàñøòàáû âíóòðèìîëåêóëÿðíûõ èìåæìîëåêóëÿðíûõ ïðîöåññîâ). Äàëåå, âûáîð âåëè÷è�íû � íå äîëæåí âåñòè ê ¾ïåðåêðûâàíèþ¿ ÷àñòèö äà�æå â ñëó÷àå âñòðå÷íîãî äâèæåíèÿ ñàìûõ áûñòðûõèç íèõ. Òàêèì îáðàçîì äëÿ ñèñòåìû, ñîñòîÿùåé èçñ�åðè÷åñêè-ñèììåòðè÷íûõ ÷àñòèö, äëÿ ìîäåëèðîâà�íèÿ äèíàìèêè àòîìîâ æèäêîãî ñâèíöà äîñòàòî÷íî480



ÆÝÒÔ, òîì 135, âûï. 3, 2009 Ìîëåêóëÿðíàÿ äèíàìèêà æèäêîãî ñâèíöà : : :âûáðàòü � = 10�14 ñ. Íà âåðíîñòü âûáîðà òàêîãîçíà÷åíèÿ � óêàçûâàåò îòñóòñòâèå äðåé�à âíóòðåí�íåé ýíåðãèè ñèñòåìû ïîñëå òîãî, êàê ýòàï êîððåêöèèòåìïåðàòóðû çàâåðøåí, è äîñòèãíóòî ñîñòîÿíèå ðàâ�íîâåñèÿ.Äëÿ óâåëè÷åíèÿ ý��åêòèâíîãî ðàçìåðà ñèñòåìûè ïîâûøåíèÿ òî÷íîñòè ðàñ÷åòîâ íàìè èñïîëüçóþò�ñÿ òàê íàçûâàåìûå ïåðèîäè÷åñêèå ãðàíè÷íûå óñëî�âèÿ [1℄. Äëÿ ýòîãî îñíîâíîé êóá ñî âñåì åãî ñîäåð�æèìûì òðàíñëèðóåòñÿ ïî òðåì îñÿì êîîðäèíàò, îá�ðàçóÿ òåì ñàìûì ïðîñòóþ êóáè÷åñêóþ ñâåðõðåøåò�êó [2℄. Ïðè ýòîì ÷àñòèöû âçàèìîäåéñòâóþò íå òîëüêîñ äðóãèìè ÷àñòèöàìè îñíîâíîãî êóáà, íî è ñ ÷àñòè�öàìè â ñîñåäíèõ êóáàõ ñâåðõðåøåòêè. Ñëåäóåò îòìå�òèòü, ÷òî èñïîëüçîâàíèå ïåðèîäè÷åñêèõ ãðàíè÷íûõóñëîâèé ïðè ìîäåëèðîâàíèè ñèñòåìû ïîçâîëÿåò èçáå�æàòü ïîÿâëåíèÿ íåæåëàòåëüíûõ ïîâåðõíîñòíûõ ý���åêòîâ.Äëÿ ïîëó÷åíèÿ æèäêîãî ñâèíöà âáëèçè òî÷êèïëàâëåíèÿ ìû ¾ðàñïëàâèëè¿ êðèñòàëë è óðàâíîâå�ñèëè ñèñòåìó ïðè òåìïåðàòóðå T = 613 Ê â òå÷å�íèå N = 10000 âðåìåíí�ûõ øàãîâ, ÷òî ñîîòâåòñòâóåòt = N � = 100 ïñ. Äëÿ ðàñ÷åòà âðåìåíí�ûõ êîððå�ëÿöèîííûõ �óíêöèé âûïîëíÿëîñü 60000 âðåìåíí�ûõøàãîâ. B. Ìîäåëüíûå ïîòåíöèàëûÏðàêòè÷åñêè ëþáîé (äàæå îäíîàòîìíûé) ìåòàë�ëè÷åñêèé ðàñïëàâ ìîæíî ðàññìàòðèâàòü êàê äâóõ�êîìïîíåíòíóþ ñèñòåìó, ýíåðãèÿ êîòîðîé îïðåäåëÿ�åòñÿ èîííûì, ýëåêòðîííûì è ýëåêòðîí-èîííûì âçàè�ìîäåéñòâèåì [41℄. Òåì íå ìåíåå, ñëîæíîå âçàèìîäåé�ñòâèå ìåæäó èîíàìè, íà êîòîðîå âëèÿåò ýëåêòðîí�íûé ãàç, ïðè ìîäåëèðîâàíèè äèíàìèêè ìîæåò áûòüçàäàíî ý��åêòèâíî ìîäåëüíûì ïîòåíöèàëîì [1℄, ãäåâëèÿíèå ñâîáîäíûõ ýëåêòðîíîâ îòðàæàåòñÿ â �îðìåïîòåíöèàëà. Â äàííîé ðàáîòå íàìè ðàññìàòðèâàþòñÿòðè ìîäåëüíûõ ïîòåíöèàëà ìåæ÷àñòè÷íîãî âçàèìî�äåéñòâèÿ: ïàðíûé ïîòåíöèàë Äæóãóòîâà [29℄, ìíîãî�÷àñòè÷íûé êëååâûé ïîòåíöèàë [30℄ è ìíîãî÷àñòè÷�íûé ïîòåíöèàë �óïòû [31℄.Àíàëèòè÷åñêè ïîòåíöèàë Äæóãóòîâà ïðåäñòàâ�ëÿåòñÿ â ñëåäóþùåì âèäå [29℄:Epot =  1(r) +  2(r) +  3(r); 1(r) = a1�b1r �12 exp� dr � 1� ; r < 1; 1(r) = 0; r � 1;

 2(r) = a2�b2r � 2� exp� dr � b2� ; r < b2; 2(r) = 0; r � b2; 3(r) = a3r3 os(2kF r): (14)Çäåñü ââåäåíû ìîäóëü âåêòîðà Ôåðìè kF == 1:5417�A�1 è ñëåäóþùèå ïîäãîíî÷íûå ïàðàìåòðûïàðíîãî ïîòåíöèàëà [29℄: a1 = 102:5 ìýÂ, b1 == 3:284�A, 1 = 5:72�A, a2 = 90:0 ìýÂ, b2 = 4:83�A,2 = 0:5, a3 = 418:3 ìýÂ ��A�3, d = 1:0�A. Äâà äðóãèõïîòåíöèàëà, ðàññìàòðèâàåìûõ â ðàáîòå, ÿâëÿþòñÿìíîãî÷àñòè÷íûìè è îòíîñÿòñÿ ê êëàññó âëîæåííûõïîòåíöèàëîâ ñëåäóþùåãî âèäà [30℄:Epot = Epair +Eembed =Xi<j  (rij) +Xi U(�i): (15)Çäåñü  (r) � êîðîòêîäåéñòâóþùèé ïàðíûé ïîòåíöè�àë, U(�) � ìíîãî÷àñòè÷íàÿ �óíêöèÿ, à �óíêöèÿ �iîïðåäåëÿåòñÿ ñëåäóþùèì âûðàæåíèåì:�i =Xj �(rij); (16)ãäå �(r) � ëîêàëüíàÿ àòîìàðíàÿ ïëîòíîñòü.Äëÿ êëååâîãî ïîòåíöèàëà �óíêöèè  (r), U(�) è�(r) èçâåñòíû ëèøü â òàáëè÷íîì âèäå [30℄, â òî âðå�ìÿ, êàê äëÿ ïîòåíöèàëà �óïòû îíè èìåþò ñëåäóþ�ùèé àíàëèòè÷åñêèé âèä: (r) = 2Ae�p(r=r0�1);U(�) = ��p�;�(r) = e�2q(r=r0�1): (17)Çäåñü âåëè÷èíû A, �, p, q è r0 ïðåäñòàâëÿþò ñî�áîé ïîäãîíî÷íûå ïàðàìåòðû, êîòîðûå âçÿòû èç ðà�áîòû [31℄. Áîëåå òîãî, �óíêöèè, âõîäÿùèå â óðàâíå�íèå (17), íå ÿâëÿþòñÿ åäèíñòâåííûìè [42℄, à ïðèíàä�ëåæàò ê êëàññó �óíêöèé, óäîâëåòâîðÿþùèõ ñëåäóþ�ùèì óñëîâèÿì: 0(r) =  (r) + 2g�(r);U 0(�) = U(�)� g�;g = dU(�)d� ������=�xtal ; (18)ãäå �xtal ñîîòâåòñòâóåò çíà÷åíèþ � êðèñòàëëà. Óñëî�âèå (18) ïîçâîëÿåò ïåðåðàñïðåäåëèòü ïîëíóþ ïîòåí�öèàëüíóþ ýíåðãèþ Epot ìåæäó ñîîòâåòñòâóþùèìèâêëàäàìè, êîòîðûå îòâå÷àþò çà ïàðíûå Epair è ìíî�ãî÷àñòè÷íûå Eembed âçàèìîäåéñòâèÿ (äåòàëüíîå îïè�ñàíèå ïðîöåäóðû ïðåîáðàçîâàíèÿ ýíåðãèè äëÿ ðàñ�ñìàòðèâàåìîé ñèñòåìû ïðåäñòàâëåíî â ðàáîòå [43℄).5 ÆÝÒÔ, âûï. 3 481
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U, эВ �èñ. 1. Ïîòåíöèàë ìåæ÷àñòè÷íîãî âçàèìîäåéñòâèÿæèäêîãî ñâèíöà: øòðèõîâàÿ ëèíèÿ ïðåäñòàâëÿåòìîäåëü ïîòåíöèàëà Äæóãóòîâà [29℄, ñïëîøíàÿ ëè-íèÿ � êëååâàÿ ìîäåëü ïîòåíöèàëà ìíîãî÷àñòè÷íî-ãî âçàèìîäåéñòâèÿ [30℄, ïóíêòèð � ïîòåíöèàë �óï-òû [31℄. Ñîîòâåòñòâåííî,  (r) � ïîòåíöèàë âçàèìî-äåéñòâèÿ äâóõ ÷àñòèö, �(r) � ëîêàëüíàÿ àòîìàðíàÿïëîòíîñòü è U(�) � ìíîãî÷àñòè÷íàÿ �óíêöèÿ
Äëÿ ñîêðàùåíèÿ âðåìåíè ðàñ÷åòà ìû ïðåíåáðåã�ëè âçàèìîäåéñòâèÿìè ìåæäó ÷àñòèöàìè íà ðàññòîÿ�íèÿõ r � r, ãäå r = 6:5�A ÿâëÿåòñÿ ðàäèóñîì óñå÷å�íèÿ ïîòåíöèàëà. �ðà�èêè �óíêöèé  (r), �(r) è U(�)äëÿ ïîòåíöèàëîâ ïðåäñòàâëåíû íà ðèñ. 1.
4. ÑÒ�ÓÊÒÓ�ÍÛÅ ÕÀ�ÀÊÒÅ�ÈÑÒÈÊÈA. Ôóíêöèÿ ðàäèàëüíîãî ðàñïðåäåëåíèÿ èñòàòè÷åñêèé ñòðóêòóðíûé �àêòîðÏðîñòîé è óäîáíûé ñïîñîá ïðîâåðêè êîððåêòíî�ñòè ìîäåëè ïîòåíöèàëà ìåæ÷àñòè÷íîãî âçàèìîäåé�ñòâèÿ, âûáðàííîé (èëè ðàçâèòîé) äëÿ êîíêðåòíîé�èçè÷åñêîé ñèñòåìû, ñîñòîèò â âû÷èñëåíèè ðàäèàëü�íîé �óíêöèè ðàñïðåäåëåíèÿ ÷àñòèö [44, 45℄

g(r) = V4�r2N* NXj=1 �nj(r)�r + (19)è ñòàòè÷åñêîãî ñòðóêòóðíîãî �àêòîðàS(k) = 1 + 4�n 1Z0 r2 [g(r)� 1℄ sin(kr)kr dr (20)è ñðàâíåíèè ýòèõ âåëè÷èí ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìèäàííûìè ïî ðàññåÿíèþ ðåíòãåíîâñêèõ ëó÷åé [46, 47℄.Âåëè÷èíà �nj(r) îïðåäåëÿåò ÷èñëî ÷àñòèö â ñ�åðè�÷åñêîì ñëîå òîëùèíîé �r íà ðàññòîÿíèè r îò j-é÷àñòèöû.Íà ðèñ. 2 �óíêöèè g(r) è S(k), âû÷èñëåííûåíà îñíîâå ðàçëè÷íûõ ïîòåíöèàëîâ ìåæ÷àñòè÷íûõâçàèìîäåéñòâèé, ñðàâíèâàþòñÿ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíû�ìè äàííûìè ïî íåóïðóãîìó ðàññåÿíèþ ðåíòãåíîâ�ñêèõ ëó÷åé [46, 47℄ è ðåçóëüòàòàìè ab-initio êâàíòî�âî-ìåõàíè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ [48℄. Íà ðèñóíêàõâèäíî, ÷òî âñå òðè ìîäåëüíûõ ïîòåíöèàëà, â öåëîì,482



ÆÝÒÔ, òîì 135, âûï. 3, 2009 Ìîëåêóëÿðíàÿ äèíàìèêà æèäêîãî ñâèíöà : : :

2 4 6

r, Å
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�èñ. 2. �àäèàëüíàÿ �óíêöèÿ ðàñïðåäåëåíèÿ ÷àñòèö g(r) è ñòàòè÷åñêèé ñòðóêòóðíûé �àêòîð S(k) æèäêîãî ñâèíöà ïðèòåìïåðàòóðå T = 613 Ê: ñïëîøíàÿ ëèíèÿ ïðåäñòàâëÿåò ðåçóëüòàòû ìîäåëèðîâàíèÿ ñ ïîòåíöèàëîì Äæóãóòîâà [29℄,øòðèõîâàÿ ëèíèÿ � ðåçóëüòàòû ìîäåëèðîâàíèÿ ñ ìíîãî÷àñòè÷íûì êëååâûì ïîòåíöèàëîì ìåæ÷àñòè÷íîãî âçàèìîäåé-ñòâèÿ [30℄; ïóíêòèð � ðåçóëüòàòû ìîäåëèðîâàíèÿ ñ ìíîãî÷àñòè÷íûì ïîòåíöèàëîì �óïòû [31℄, Æ � ýêñïåðèìåíòàëüíûåäàííûå ïî íåóïðóãîìó ðàññåÿíèþ ðåíòãåíîâñêèõ ëó÷åé [46, 47℄, øòðèõïóíêòèðíîé ëèíèåé ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòûab-initio êâàíòîâî-ìåõàíè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ äèíàìèêè àòîìîâ æèäêîãî ñâèíöà ïðè òåìïåðàòóðå T = 650 Ê [48℄âåðíî âîñïðîèçâîäÿò ¾ñòðóêòóðíûå¿ îñîáåííîñòè ñè�ñòåìû è äîâîëüíî õîðîøî îïèñûâàþò ýêñïåðèìåí�òàëüíûå äàííûå ïî íåóïðóãîìó ðàññåÿíèþ ðåíòãå�íîâñêèõ ëó÷åé. Òåì íå ìåíåå íà íåêîòîðûõ ó÷àñòêàõíàáëþäàåòñÿ íåçíà÷èòåëüíîå îòêëîíåíèå îò ýêñïåðè�ìåíòàëüíûõ êðèâûõ. Òàê, íàïðèìåð, âûñîòà ïåðâîãîìàêñèìóìà â ñòàòè÷åñêîì ñòðóêòóðíîì �àêòîðå, ïî�ëó÷åííàÿ èç ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè ñ ìîäåëüíûìèïîòåíöèàëàìè, õàðàêòåðèçóåòñÿ íåñêîëüêî çàâûøåí�íûìè çíà÷åíèÿìè ïî ñðàâíåíèþ ñ ýêñïåðèìåíòàëü�íûìè äàííûìè. Ïðè ýòîì íàèáîëüøåå ðàçíîãëàñèåìåæäó ýêñïåðèìåíòîì è ìîäåëèðîâàíèåì íàáëþäà�åòñÿ äëÿ êëååâîãî ïîòåíöèàëà ìåæ÷àñòè÷íîãî âçàè�ìîäåéñòâèÿ è ïîòåíöèàëà �óïòû. Äëÿ ýòèõ æå ïî�òåíöèàëîâ çàìåòåí çíà÷èòåëüíûé ¾ïðîâàë¿ â ìèíè�ìóìàõ êàê ðàäèàëüíîãî ðàñïðåäåëåíèÿ ÷àñòèö g(r),òàê è ñòàòè÷åñêîãî ñòðóêòóðíîãî �àêòîðà S(k). Íàè�áîëåå áëèçêîå ê ýêñïåðèìåíòàëüíûì çíà÷åíèÿì ïîâå�äåíèå äàåò ïîòåíöèàë Äæóãóòîâà.

B. Âëèÿíèå ìíîãî÷àñòè÷íûõ âçàèìîäåéñòâèéâ ìîäåëüíûõ ïîòåíöèàëàõ íà ñòðóêòóðíûåîñîáåííîñòèÄàëüíåéøåå èññëåäîâàíèå çàêëþ÷àëîñü â îöåí�êå ðîëè ìíîãî÷àñòè÷íûõ âêëàäîâ âî âçàèìîäåéñòâèè÷àñòèö â ñòðóêòóðíûõ îñîáåííîñòÿõ æèäêîãî ñâèí�öà. Äëÿ ýòîãî íàìè âûïîëíåíî ìîäåëèðîâàíèå ìî�ëåêóëÿðíîé äèíàìèêè îòäåëüíî ñ ïîòåíöèàëîì �óï�òû è êëååâûì ïîòåíöèàëîì, íî áåç ñîîòâåòñòâóþ�ùèõ ìíîãî÷àñòè÷íûõ ïîïðàâîê. Íàìè áûëî îáíàðó�æåíî, ÷òî îòñóòñòâèå ìíîãî÷àñòè÷íûõ âêëàäîâ â ïî�òåíöèàëàõ ïðèâîäèò ê çàíèæåíèþ âûñîò ïèêîâ êàêâ ðàäèàëüíîé �óíêöèè ðàñïðåäåëåíèÿ g(r), òàê èâ ñòàòè÷åñêîì ñòðóêòóðíîì �àêòîðå S(k) è óìåíü�øåíèþ ìèíèìóìîâ. Íåêîòîðîå ðàñõîæäåíèå ñ ýêñ�ïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè, â öåëîì, ñîõðàíÿåòñÿ.Óìåíüøåíèå èíòåíñèâíîñòè ïåðâîãî ïèêà â ðàäèàëü�íîé �óíêöèè ðàñïðåäåëåíèÿ äâóõ ÷àñòèö ñâÿçàíî ñçàìåòíûì óìåíüøåíèåì ðîëè àòòðàêòèâíîé êîìïî�483 5*



�. Ì. Õóñíóòäèíîâ, À. Â. Ìîêøèí, �. Ì. Þëüìåòüåâ ÆÝÒÔ, òîì 135, âûï. 3, 2009Òàáëèöà. Ïàðàìåòð Âåíäòà� Àáðàõàìà rWA, ïàðàìåòð òðàíñëÿöèîííîãî ïîðÿäêà % è åãî ïåðâûå òðè âêëàäà%i (i = 1, 2, 3) äëÿ æèäêîãî ñâèíöà âáëèçè òåìïåðàòóðû ïëàâëåíèÿ, îïðåäåëåííûå íà îñíîâå ýêñïåðèìåíòàëü-íûõ äàííûõ ïî íåóïðóãîìó ðàññåÿíèþ ðåíòãåíîâñêèõ ëó÷åé [46, 47℄, ðåçóëüòàòîâ êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ñðàçëè÷íûìè ìîäåëüíûìè ïîòåíöèàëàìè ìåæ÷àñòè÷íîãî âçàèìîäåéñòâèÿ è êâàíòîâî-ìåõàíè÷åñêîãî ìîäåëèðîâà-íèÿ [48℄rWA % %1 %2 %3Ýêñïåðèìåíò 0.1954 4.766 3.983 0.525 0.179Ïîòåíöèàë Äæóãóòîâà 0.2081 5.064 4.188 0.512 0.206Êëååâûé ïîòåíöèàë 0.1778 5.292 4.213 0.637 0.250Ïîòåíöèàë �óïòû 0.1806 5.317 4.196 0.639 0.258Êëååâûé ïîòåíöèàë (ïàðíûé âêëàä) 0.2606 4.464 3.817 0.431 0.138Ïîòåíöèàë �óïòû (ïàðíûé âêëàä) 0.2775 4.416 3.777 0.426 0.134Êâàíòîâî-ìåõàíè÷åñêîå ìîäåëèðîâàíèå 0.2143 4.059 4.059 0.472 �íåíòû ìíîãî÷àñòè÷íûõ ïîòåíöèàëîâ ìåæ÷àñòè÷íûõâçàèìîäåéñòâèé (ñì. ðèñ. 1) â äàííîé ïðîñòðàíñòâåí�íîé îáëàñòè (r � �, ãäå � � ñðåäíåå ìåæàòîìàðíîåðàññòîÿíèå).C. Ïàðàìåòð Âåíäòà �Àáðàõàìà è ïàðàìåòðòðàíñëÿöèîííîãî ïîðÿäêàÄîïîëíèòåëüíàÿ èí�îðìàöèÿ î ñòðóêòóðíûõîñîáåííîñòÿõ èññëåäóåìîé ñèñòåìû ìîæåò áûòüïîëó÷åíà ïóòåì âû÷èñëåíèÿ ïàðàìåòðà Âåíäòà �Àá-ðàõàìà [49℄: rWA = gmin(r)gmax(r) (21)è ïàðàìåòðà òðàíñëÿöèîííîãî ïîðÿäêà [50℄:% � r0Z0 jg(r)� 1j dr: (22)Çäåñü gmax(r) è gmin(r) ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé ñîîò�âåòñòâåííî ãëàâíûé ìàêñèìóì è ïåðâûé ìèíèìóìâ ðàäèàëüíîé �óíêöèè ðàñïðåäåëåíèÿ; r0 � ðàññòî�ÿíèå, êîòîðûì îãðàíè÷èâàåòñÿ ðàññìîòðåíèå ñòðóê�òóðíûõ îñîáåííîñòåé ñèñòåìû1). Óìåíüøåíèå çíà�÷åíèé ïàðàìåòðà rWA ñâèäåòåëüñòâóåò îá óâåëè÷å�íèè äîëè äâóõ÷àñòè÷íûõ ñòðóêòóðíûõ îáðàçîâàíèéâ ñèñòåìå, êîòîðûå ìîãóò âîçíèêàòü, íàïðèìåð, ïðè1) Î÷åâèäíî, ÷òî â ñëó÷àå àíàëèçà äàííûõ ìîäåëèðîâà�íèÿ ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè, ãäå ýëåìåíòàðíàÿ ìîäåëèðóå�ìàÿ ÿ÷åéêà èìååò êîíå÷íûå ðàçìåðû, âåëè÷èíà r0 íå äîëæ�íà ïðåâûøàòü ïîëîâèíû íàèìåíüøåãî ðåáðà ìîäåëèðóåìîéÿ÷åéêè.

óïëîòíåíèè ñèñòåìû, à òàêæå õàðàêòåðèçîâàòü åå ïå�ðåõîä â êðèñòàëëè÷åñêóþ èëè àìîð�íóþ �àçó. Óâå�ëè÷åíèå ïàðàìåòðà % óêàçûâàåò íà óñèëåíèå ý��åê�òîâ ñòðóêòóðíîãî óïîðÿäî÷åíèÿ â ñèñòåìå. Ñëåäóÿðàáîòå [51℄, ïàðàìåòð òðàíñëÿöèîííîãî ïîðÿäêà %óäîáíî ðàññìàòðèâàòü â âèäå ñîâîêóïíîñòè âêëàäîâ,ó÷èòûâàþùèõ îñîáåííîñòè ðàçëè÷íûõ êîîðäèíàöè�îííûõ îáîëî÷åê:% =Xi %i; %i = riZri�1 jg(r)� 1j dr: (23)Íåñìîòðÿ íà òî, ÷òî îáà ïðèâåäåííûõ âûøå ïàðà�ìåòðà, rWA è %, ÿâëÿþòñÿ âïîëíå èí�îðìàòèâíûìèâ õàðàêòåðèñòèêå ñòðóêòóðíûõ îñîáåííîñòåé ñèñòå�ìû, â íàñòîÿùåé ðàáîòå ìû âûïîëíÿåì èõ ðàñ÷åòäëÿ ñðàâíåíèÿ ïðåäñêàçàíèé ìîäåëüíûõ ïîòåíöèà�ëîâ è ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ.Â òàáëèöå ïðåäñòàâëåíû çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðàÂåíäòà �Àáðàõàìà, òðàíñëÿöèîííîãî ïîðÿäêà è åãîïåðâûõ òðåõ âêëàäîâ, âû÷èñëåííûå äëÿ æèäêî�ãî ñâèíöà âáëèçè òåìïåðàòóðû ïëàâëåíèÿ. Ëó÷øååñîîòâåòñòâèå ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè ïîíåóïðóãîìó ðàññåÿíèþ ðåíòãåíîâñêèõ ëó÷åé ïî âñåìïðåäñòàâëåííûì âåëè÷èíàì íàáëþäàåòñÿ â ñëó÷àåïîòåíöèàëà Äæóãóòîâà. Ýòî ïîäòâåðæäàåò âûâîä,ñäåëàííûé íàìè ðàíåå íà îñíîâå àíàëèçà �óíêöèég(r) è S(k). Âåñüìà ïðèìå÷àòåëüíûì ÿâëÿåòñÿ òàê�æå òîò �àêò, ÷òî ìîäåëü Äæóãóòîâà äåìîíñòðèðóåòíàèëó÷øåå ñîîòâåòñòâèå ñ ýêñïåðèìåíòîì äàæå ïîñðàâíåíèþ ñ ðåçóëüòàòàìè êâàíòîâî-ìåõàíè÷åñêîãîìîäåëèðîâàíèÿ.484
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−1

k = 0.67 Å
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�èñ. 3. Äèíàìè÷åñêèé ñòðóêòóðíûé �àêòîð æèä-êîãî ñâèíöà ïðè òåìïåðàòóðå T = 613 Ê. Ñïëîøíàÿëèíèÿ ïðåäñòàâëÿåò ðåçóëüòàòû ìîäåëèðîâàíèÿ ìî-ëåêóëÿðíîé äèíàìèêè ñ ïîìîùüþ ìíîãî÷àñòè÷íî-ãî êëååâîãî ïîòåíöèàëà, ïóíêòèð � ðåçóëüòàòû ìî-äåëèðîâàíèÿ ñ ïîìîùüþ ïîòåíöèàëà �óïòû, øòðè-õîâîé è øòðèõïóíêòèðíîé ëèíèÿìè îáîçíà÷åíû ñî-îòâåòñòâåííî ðåçóëüòàòû ìîäåëèðîâàíèÿ íà îñíîâåêëååâîãî ïîòåíöèàëà è ìîäåëüíîãî ïîòåíöèàëà �óï-òû áåç ó÷åòà ìíîãî÷àñòè÷íîãî âêëàäà5. ÄÈÍÀÌÈ×ÅÑÊÈÉ ÑÒ�ÓÊÒÓ�ÍÛÉÔÀÊÒÎ� È ÄÈÑÏÅ�ÑÈßÝËÅÌÅÍÒÀ�ÍÛÕ ÂÎÇÁÓÆÄÅÍÈÉÆÈÄÊÎ�Î ÑÂÈÍÖÀÍà ðèñ. 3 ïðåäñòàâëåíû ñïåêòðû äèíàìè÷åñêîãîñòðóêòóðíîãî �àêòîðà S(k; !) æèäêîãî ñâèíöà ïðèòåìïåðàòóðå T = 613 Ê, ïîëó÷åííûå äëÿ ðàçëè÷�íûõ ìîäåëåé ïîòåíöèàëà. Ïðåæäå âñåãî îòìåòèì,÷òî äëÿ âñåõ òðåõ ïîòåíöèàëîâ êàê ñ ó÷åòîì, òàêè áåç ó÷åòà ìíîãî÷àñòè÷íîé ñîñòàâëÿþùåé îò÷åòëè�

âî íàáëþäàþòñÿ íèçêî- è âûñîêî÷àñòîòíûå ïèêè.Íà ðèñóíêå âèäíî, ÷òî â ñïåêòðàõ äèíàìè÷åñêîãîñòðóêòóðíîãî �àêòîðà èìåþòñÿ ñóùåñòâåííûå ðàç�ëè÷èÿ. Íàèáîëåå ÿðêî âûðàæåííûå ðàçëè÷èÿ â ñïåê�òðàõ S(k; !) äëÿ ðàçëè÷íûõ ïîòåíöèàëîâ íàáëþäà�þòñÿ â îáëàñòè ìàëûõ çíà÷åíèé âîëíîâîãî ÷èñëàk. Ïðèìå÷àòåëüíî, ÷òî ðåçóëüòàòû ìîäåëèðîâàíèÿíà îñíîâå êëååâîãî ïîòåíöèàëà è ïîòåíöèàëà �óïòûáåç ó÷åòà ìíîãî÷àñòè÷íûõ âêëàäîâ, ïðåäñòàâëåííûåíà ðèñ. 3, òàêæå íåñêîëüêî ðàçíÿòñÿ ìåæäó ñîáîé.Äàëåå, èíòåíñèâíîñòü ñïåêòðîâ S(k; !), ïîëó÷åííûõñ ýòèìè ìîäè�èöèðîâàííûìè ïîòåíöèàëàìè, çíà÷è�òåëüíî âûøå ðåçóëüòàòîâ, ïîëó÷åííûõ ñ ïîìîùüþïîëíûõ ïîòåíöèàëîâ. Èíòåðåñíî òàêæå òî, ÷òî èãíî�ðèðîâàíèå â ïîòåíöèàëå ïîïðàâîê, îòâåòñòâåííûõ çàìíîãî÷àñòè÷íîå âçàèìîäåéñòâèå, ïðèâîäèò ê ñìåùå�íèþ ïîëîæåíèé âûñîêî÷àñòîòíûõ ïèêîâ â îáëàñòüáîëåå íèçêèõ ÷àñòîò. Òàêèì îáðàçîì, ìíîãî÷àñòè÷�íàÿ ñîñòàâëÿþùàÿ ïîòåíöèàëîâ ìåæ÷àñòè÷íûõ âçàè�ìîäåéñòâèé (êëååâîãî ïîòåíöèàëà è ïîòåíöèàëà �óï�òû) îêàçûâàåò ñóùåñòâåííîå âëèÿíèå íà ñòðóêòóð�íûå îñîáåííîñòè è äèíàìèêó ÷àñòèö íà íàíîìåò�ðîâûõ ïðîñòðàíñòâåííûõ îáëàñòÿõ â æèäêîì ñâèí�öå âáëèçè òåìïåðàòóðû ïëàâëåíèÿ. Ñ óâåëè÷åíèåìðàçìåðîâ èññëåäóåìîãî ïðîñòðàíñòâåííîãî ìàñøòà�áà ðîëü ìíîãî÷àñòè÷íîãî âçàèìîäåéñòâèÿ â êîëëåê�òèâíîé äèíàìèêå çàìåòíî âîçðàñòàåò.Íà ðèñ. 4 ñïåêòðû èíòåíñèâíîñòè ðàññåÿíèÿ íåé�òðîíîâ â æèäêîì ñâèíöå âáëèçè òåìïåðàòóðû ïëàâ�ëåíèÿ [25℄ ñðàâíåíû ñ ðåçóëüòàòàìè êîìïüþòåðíîãîìîäåëèðîâàíèÿ ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè íà îñíîâåðàçëè÷íûõ ìîäåëüíûõ ïîòåíöèàëîâ ìåæ÷àñòè÷íîãîâçàèìîäåéñòâèÿ. Äëÿ ýòîãî ñïåêòðû S(k; !), íàéäåí�íûå ñ ïîìîùüþ ìîäåëèðîâàíèÿ, áûëè ïðåîáðàçîâà�íû ñ ó÷åòîì �óíêöèè ýêñïåðèìåíòàëüíîãî ðàçðåøå�íèÿ:I(k; !) = E(k) Z R(k; ! � !0)Sq(k; !0) d!0;Sq(k; !) = ~�!1� e�~�!S(k; !): (24)Çäåñü Sq(k; !)� êâàíòîâûé äèíàìè÷åñêèé ñòðóêòóð�íûé �àêòîð, � = 1=(kBT ) � îáðàòíàÿ òåìïåðàòó�ðà, E(k) � íîðìèðîâî÷íûé ìíîæèòåëü, à R(k; !) ��óíêöèÿ ýêñïåðèìåíòàëüíîãî ðàçðåøåíèÿ [53℄:R(k; !) = 1p�!0(k)e�!2=!0(k)2 ; (25)óäîâëåòâîðÿþùàÿ óñëîâèþ íîðìèðîâêè1Z�1 R(k; !) d! = 1: (26)485
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!; ïñ�1�èñ. 4. Ñïåêòðû èíòåíñèâíîñòè ðàññåÿíèÿ íåéòðîíîâ I(k; !) â æèäêîì ñâèíöå ïðè òåìïåðàòóðå T = 613 Ê è ðàç-ëè÷íûõ çíà÷åíèÿõ âîëíîâûõ ÷èñåë k. Ñïëîøíàÿ ëèíèÿ ïðåäñòàâëÿåò ðåçóëüòàòû ìîäåëèðîâàíèÿ íà îñíîâå ïàðíîãîïîòåíöèàëà Äæóãóòîâà, øòðèõîâàÿ è øòðèõïóíêòèðíàÿ ëèíèè ïðåäñòàâëÿþò ðåçóëüòàòû ìîäåëèðîâàíèÿ íà îñíîâåñîîòâåòñòâåííî ìíîãî÷àñòè÷íîãî êëååâîãî ïîòåíöèàëà è ìíîãî÷àñòè÷íîãî ïîòåíöèàëà �óïòû, Æ � ýêñïåðèìåíòàëüíûåäàííûå ïî ðàññåÿíèþ íåéòðîíîâ â æèäêîì ñâèíöå ïðè òåìïåðàòóðå T = 623 Ê [25℄. Äëÿ ñðàâíåíèÿ ñ ýêñïåðèìåíòàëü-íûìè ñïåêòðàìè ðåçóëüòàòû ìîäåëèðîâàíèÿ ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè ïðåîáðàçîâàíû ñ ó÷åòîì ýêñïåðèìåíòàëüíîãîðàçðåøåíèÿ â ñîîòâåòñòâèè ñ âûðàæåíèåì (24)486
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�èñ. 5. Äèñïåðñèÿ âûñîêî÷àñòîòíûõ êîëëåêòèâíûõâîçáóæäåíèé â æèäêîì ñâèíöå: � � ýêñïåðèìåí-òàëüíûå äàííûå ïî ðàññåÿíèþ íåéòðîíîâ [20℄, � �ðåçóëüòàòû ìîäåëèðîâàíèÿ íà îñíîâå ïàðíîãî ïî-òåíöèàëà Äæóãóòîâà, øòðèõîâàÿ ëèíèÿ îòîáðàæàåòýêñòðàïîëèðîâàííûé ãèäðîäèíàìè÷åñêèé ðåçóëüòàò!(k) = sk, ãäå s = 1760 ì/ñ � ñêîðîñòü ðàñïðî-ñòðàíåíèÿ çâóêà [52℄Çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðà !0(k) âçÿòû èç ðàáîòû [25℄.Èç ðèñóíêà âèäíî, ÷òî ðåçóëüòàòû ìîëåêóëÿðíîéäèíàìèêè ñî âñåìè òðåìÿ ðàññìîòðåííûìè â äàííîéðàáîòå ìîäåëüíûìè ïîòåíöèàëàìè äîâîëüíî áëèçêèê ýêñïåðèìåíòàëüíûì äàííûì èíòåíñèâíîñòè ðàññå�ÿíèÿ íåéòðîíîâ I(k; !) [25℄ è, â öåëîì, ïðàâèëüíîâîñïðîèçâîäÿò îñîáåííîñòè ñïåêòðîâ, ñâÿçàííûå, â÷àñòíîñòè, ñ ïîÿâëåíèåì è èñ÷åçíîâåíèåì âûñîêî�÷àñòîòíîãî ïèêà. Òåì íå ìåíåå ìîäåëèðîâàíèå ñ ïàð�íûì ïîòåíöèàëîì Äæóãóòîâà íàèáîëåå òî÷íî ñîîò�âåòñòâóåò ýêñïåðèìåíòó, ÷òî îò÷åòëèâî ïðîÿâëÿåòñÿâ ñïåêòðàõ ïðè ìàëûõ çíà÷åíèÿõ âîëíîâîãî âåêòî�ðà k.Íà ðèñ. 5 ïðåäñòàâëåíà äèñïåðñèÿ âûñîêî÷àñ�òîòíûõ êîëëåêòèâíûõ âîçáóæäåíèé æèäêîãî ñâèí�öà, ïîëó÷åííàÿ èç âû÷èñëåííûõ è ýêñïåðèìåíòàëü�íûõ ñïåêòðîâ S(k; !) è I(k; !). Íà ðèñóíêå âèäíî,÷òî ðåçóëüòàòû êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ íàîñíîâå ïàðíîãî ïîòåíöèàëà Äæóãóòîâà íàõîäÿòñÿ âõîðîøåì ñîãëàñèè ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìèïî ðàññåÿíèþ íåéòðîíîâ [20, 25℄. Çàòóõàíèå êîëëåê�òèâíûõ âîçáóæäåíèé ïðè âûñîêèõ âîëíîâûõ ÷èñëàõ(k > 1:2�A) ñâÿçàíî ñ òåì, ÷òî íà ïðîñòðàíñòâåííûõìàñøòàáàõ ñ ýòèìè çíà÷åíèÿìè k íà÷èíàþò ïðîÿâ�ëÿòüñÿ ý��åêòû âçàèìíîé íåïðîíèöàåìîñòè ÷àñòèö.

6. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÂ íàñòîÿùåé ðàáîòå âûïîëíåíî êîìïüþòåðíîåìîäåëèðîâàíèå ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè æèäêîãîñâèíöà ïðè òåìïåðàòóðå T = 613 Ê (Tm = 600:61 Ê)ñ ðàçëè÷íûìè ìîäåëüíûìè ïîòåíöèàëàìè ìåæ÷à�ñòè÷íîãî âçàèìîäåéñòâèÿ: ïàðíûì ïîòåíöèàëîìÄæóãóòîâà, âëîæåííûì ìíîãî÷àñòè÷íûì êëååâûìïîòåíöèàëîì è âëîæåííûì ìíîãî÷àñòè÷íûì ïîòåí�öèàëîì �óïòû. Çàìå÷àòåëüíûì è íåîæèäàííûìÿâëÿåòñÿ òî, ÷òî ïî äîñòîâåðíîñòè âîñïðîèçâåäåíèÿýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ ïàðíûé ïîòåíöèàëÄæóãóòîâà ïðåâîñõîäèò êàê âëîæåííûå ìíîãî÷à�ñòè÷íûå ïîòåíöèàëû, òàê è ðåçóëüòàòû ab-initioêâàíòîâî-ìåõàíè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ. Â ÷àñòíî�ñòè, âû÷èñëåííûå íà îñíîâå ïîòåíöèàëà Äæóãóòîâàðàäèàëüíàÿ �óíêöèÿ ðàñïðåäåëåíèÿ g(r) è ñòàòè÷å�ñêèé ñòðóêòóðíûé �àêòîð S(k) äåìîíñòðèðóþò íàè�ëó÷øåå ñîãëàñèå ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìèïî íåóïðóãîìó ðàññåÿíèþ ðåíòãåíîâñêèõ ëó÷åé. Êî�ëè÷åñòâåííàÿ îöåíêà ïàðàìåòðà Âåíäòà �Àáðàõàìàè ïàðàìåòðà òðàíñëÿöèîííîãî ïîðÿäêà è ñîïî�ñòàâëåíèå ýòèõ âåëè÷èí ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìèäàííûìè òàêæå óâåðåííî ñâèäåòåëüñòâóþò â ïîëüçóïîòåíöèàëà Äæóãóòîâà.Êàê ïðàâèëî, íàèáîëåå ñëîæíàÿ çàäà÷à ïðè óñòà�íîâëåíèè êîíêðåòíîãî âèäà ìîäåëüíîãî ïîòåíöèàëàñîñòîèò â êîððåêòíîì âîñïðîèçâåäåíèè äèíàìè÷å�ñêèõ ñâîéñòâ îïèñûâàåìîé ñèñòåìû [12, 13℄. Äëÿ ñî�îòâåòñòâóþùåãî òåñòèðîâàíèÿ íàìè áûëè âû÷èñëå�íû ñïåêòðû äèíàìè÷åñêîãî ñòðóêòóðíîãî �àêòîðàS(k; !) è èíòåíñèâíîñòè ðàññåÿíèÿ I(k; !) íà îñíîâåðàññìàòðèâàåìûõ ïîòåíöèàëîâ. Íàìè îáíàðóæåíî,÷òî ïàðíûé ïîòåíöèàë Äæóãóòîâà íàìíîãî ëó÷øåäðóãèõ ìîäåëåé âîñïðîèçâîäèò ýêñïåðèìåíòàëüíûåäàííûå ïî ðàññåÿíèþ íåéòðîíîâ, à òàêæå äèñïåð�ñèþ âûñîêî÷àñòîòíûõ êîëëåêòèâíûõ âîçáóæäåíèé âæèäêîì ñâèíöå.Äðóãàÿ çàäà÷à íàñòîÿùåé ðàáîòû çàêëþ÷àëàñü âèññëåäîâàíèè âëèÿíèÿ ìíîãî÷àñòè÷íûõ âçàèìîäåé�ñòâèé íà ñòðóêòóðíûå ñâîéñòâà è äèíàìèêó ÷àñòèöæèäêîãî ñâèíöà íà íàíîìàñøòàáàõ âáëèçè òåìïå�ðàòóðû ïëàâëåíèÿ. Â ÷àñòíîñòè, îáíàðóæåíî, ÷òîïîïðàâêè âî âëîæåííûõ ïîòåíöèàëàõ, ñâÿçàííûå ñìíîãî÷àñòè÷íûìè âçàèìîäåéñòâèÿìè, íåîáõîäèìûäëÿ êîððåêòíîãî îïèñàíèÿ ñòðóêòóðíûõ îñîáåííî�ñòåé ñèñòåìû, è èõ ó÷åò îêàçûâàåò ñóùåñòâåííîåâëèÿíèå íà äèíàìèêó ÷àñòèö. Îòñóòñòâèå ìíîãî÷à�ñòè÷íîãî âêëàäà â êëååâîì ïîòåíöèàëå è ìîäåëüíîìïîòåíöèàëå �óïòû ïðèâîäèò ê ñóùåñòâåííûì èç�ìåíåíèÿì â ïîâåäåíèè ðàâíîâåñíûõ ñòðóêòóðíûõõàðàêòåðèñòèê. Â ÷àñòíîñòè, íàáëþäàåòñÿ óìåíü�487
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