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�ÅÊÎÌÁÈÍÀÖÈß Â ÍÅÈÄÅÀËÜÍÎÉ ÈÎÍÍÎÉ ÏËÀÇÌÅÏÎÑËÅÑÂÅ×ÅÍÈß �ÀÇÎÂÎ�Î �ÀÇ�ßÄÀ�. Õ. Àìèðîâ *, À. Â. Ëàíêèí **, �. Ý. Íîðìàí ***Îáúåäèíåííûé èíñòèòóò âûñîêèõ òåìïåðàòóð �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê127412, Ìîñêâà, �îññèÿÌîñêîâñêèé �èçèêî-òåõíè÷åñêèé èíñòèòóò141700, Äîëãîïðóäíûé, Ìîñêîâñêàÿ îáë., �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 8 íîÿáðÿ 2012 ã.ïîñëå ïåðåðàáîòêè 4 àïðåëÿ 2014 ã.Ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû äëÿ ñêîðîñòè ðåêîìáèíàöèè â èîííîé ïëàçìå, ïîëó÷åííûå îáðàáîòêîé äàí-íûõ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ èññëåäîâàíèé ïîñëåñâå÷åíèÿ ãàçîâîãî ðàçðÿäà â ñðåäå �òîðà è ãåêñà�òîðèäàñåðû. Äàíî òåîðåòè÷åñêîå îáúÿñíåíèå çàìåäëåíèÿ ñêîðîñòè ðåêîìáèíàöèè ïëàçìû â òàêèõ ñðåäàõ ïî ìå-ðå ïîâûøåíèÿ ñòåïåíè èõ êóëîíîâñêîé íåèäåàëüíîñòè. �àññìîòðåí äîïîëíèòåëüíûé �àêòîð ïîäàâëåíèÿðåêîìáèíàöèè � ñîëüâàòàöèÿ èîíîâ. Ïîêàçàíî, ÷òî â ñëó÷àå ïëàçìû ïîñëåñâå÷åíèÿ ðàçðÿäà â ñðåäå �òî-ðà ïðîöåññ ðåêîìáèíàöèè íîñèò äâóõñòàäèéíûé õàðàêòåð ñ ïðîìåæóòî÷íûì îáðàçîâàíèåì íåóñòîé÷èâûõðûõëûõ èîííûõ ïàð, îáðàçîâàííûõ èîí-ìîëåêóëÿðíûìè êëàñòåðàìè. Â ñðåäå ãåêñà�òîðèäà ñåðû ïðîöåññîáðàçîâàíèÿ òàêèõ ïàð íå îêàçûâàåò ñóùåñòâåííîãî âëèÿíèÿ íà ñêîðîñòü ðåêîìáèíàöèè.DOI: 10.7868/S004445101408015X1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÏðè èìïóëüñíûõ ðàçðÿäàõ â ïëîòíûõ ýëåêòðî�îòðèöàòåëüíûõ ñðåäàõ â ðåçóëüòàòå ïðèëèïàíèÿýëåêòðîíîâ çà âðåìåíà ïîðÿäêà íåñêîëüêèõ íàíîñå�êóíä îáðàçóåòñÿ èîííàÿ ïëàçìà. Õàðàêòåðíîå âðå�ìÿ æèçíè òàêîé ñèñòåìû ìîæåò ñîñòàâëÿòü äåñÿòêèìèêðîñåêóíä èëè áîëüøå. Ïðîöåññû ðåêîìáèíàöèèèîíîâ ñóùåñòâåííû ïðè âîññòàíîâëåíèè ýëåêòðè÷å�ñêîé ïðî÷íîñòè ïîñëå ïðîáîÿ ýëåãàçà (ãåêñà�òîðèäàñåðû, SF6) [1; 2℄ è òðàíñ�îðìàòîðíîãî ìàñëà [3℄ ââûñîêîâîëüòíîì îáîðóäîâàíèè, ïðè ðåëàêñàöèè ïî�ñëå èìïóëüñíîãî ðàçðÿäà â âîäå [4�10℄, ïðè èíèöè�àöèè õèìè÷åñêèõ ëàçåðîâ [11℄, ïðè ðàçðÿäàõ â âîç�äóõå [12�14℄ è äð. Íà ñòàäèè ðàñïàäà ïëàçìû ðàç�ðÿäà â òàêèõ ñðåäàõ ìîæåò îáðàçîâûâàòüñÿ ñèëü�íîíåèäåëüíàÿ èîííàÿ ïëàçìà [2℄. Ïðîöåññû ðåêîì�áèíàöèè äîëæíû ó÷èòûâàòüñÿ ïðè îïèñàíèè ñîñòà�âà, êèíåòèêè õèìè÷åñêèõ ïðîöåññîâ è ãèäðîäèíàìè�êè ïëàçìû, îñîáåííî â ñëó÷àå áûñòðîïðîòåêàþùèõñèëüíîíåðàâíîâåñíûõ ïðîöåññîâ.*E-mail: amirovravil�yandex.ru**E-mail: Alex198508�yandex.ru***E-mail: norman�ihed.ras.ru

Èçâåñòíî, ÷òî ïðè ñðåäíèõ äàâëåíèÿõ ãàçà êîí�ñòàíòà k òðåõ÷àñòè÷íîé ðåêîìáèíàöèè èîíîâ ïðè èõíèçêîé êîíöåíòðàöèè óäîâëåòâîðèòåëüíî îïèñûâàåò�ñÿ ìîäåëüþ Íàòàíñîíà [15℄, ÿâëÿþùåéñÿ ðàçâèòèåììîäåëè Òîìñîíà. Íî ïðè âîçðàñòàíèè êîíöåíòðàöèèèîíîâ âçàèìîäåéñòâèå ìåæäó íèìè ïåðåñòàåò áûòüêóëîíîâñêèì è îïðåäåëÿåòñÿ ðàñïðåäåëåíèåì ïëîò�íîñòè çàðÿäà, èìåþùèì ñëîæíóþ çàâèñèìîñòü [16℄,ò. å. âîçíèêàåò ý��åêò èîííîé ýêðàíèðîâêè. Â ðàáî�òå [17℄ ìåòîäîì Ìîíòå-Êàðëî áûë ïðîâåäåí ðàñ÷åòêîíñòàíòû ðåêîìáèíàöèè ïðè T = 300 K äëÿ òðåõ�÷àñòè÷íîé ðåàêöèè F� + Kr+ + Ar ïðè äàâëåíèÿõ0.4�10 àòì è ïðè ni = 1013�1015 ñì�3. Ó÷åò ý��åê�òà èîííîé ýêðàíèðîâêè îñíîâûâàëñÿ íà èñïîëüçîâà�íèè ïîòåíöèàëà Äåáàÿ �Õþêêåëÿ. Ïðè ýòîì âïåð�âûå áûëî ïîêàçàíî, ÷òî íà÷èíàÿ ñ ni � 1013 ñì�3,ò. å. ïðè ïàðàìåòðå íåèäåàëüíîñòè áîëüøå 0.2, ñ ðîñ�òîì êîíöåíòðàöèè èîíîâ ïðîèñõîäèò ñíèæåíèå êîí�ñòàíòû ñêîðîñòè ðåêîìáèíàöèè, ïðè÷åì ñ ïîíèæåíè�åì äàâëåíèÿ ý��åêò óñèëèâàåòñÿ. Òàê, îòíîøåíèåk(ni < 1013 ñì�3)=k(ni = 1015 ñì�3) � 1:5�2.0 ïðèP = 1�2 àòì è ðàâíî 4�5 ïðè P = 0:4�0.6 àòì. Îòìå�òèì, ÷òî â [16℄ ïîêàçàíî, ÷òî èñïîëüçîâàíèå ïîòåíöè�àëà Äåáàÿ �Õþêêåëÿ â [17℄ ÿâëÿåòñÿ íå êîððåêòíûì.Â ðàáîòå [18℄ ïîêàçàíî, ÷òî ïðè âûñîêèõ äàâëåíè�384



ÆÝÒÔ, òîì 146, âûï. 2 (8), 2014 �åêîìáèíàöèÿ â íåèäåàëüíîé èîííîé ïëàçìå : : :ÿõ, êîãäà êîý��èöèåíò ðåêîìáèíàöèè îïðåäåëÿåòñÿ�îðìóëîé Ëàíæåâåíà k = 4e�(u+i +u�i ) [19℄, êîíöåí�òðàöèÿ èîíîâ íå âëèÿåò íà êîý��èöèåíò ðåêîìáè�íàöèè (u+i è u�i � ïîäâèæíîñòè ïîëîæèòåëüíûõ èîòðèöàòåëüíûõ èîíîâ).Â ðàáîòå [16℄ áûëà ðàçâèòà ìèêðîñêîïè÷åñêàÿ òå�îðèþ ðåêîìáèíàöèè íà îñíîâå ðåøåíèÿ óðàâíåíèÿÁîëüöìàíà è Ïóàññîíà è ïîêàçàíî, ÷òî k çàâèñèòîò ïëîòíîñòè è êîíöåíòðàöèè èîíîâ è óìåíüøàåòñÿïðè êîíöåíòðàöèÿõ âûøå 1014 ñì�3 ïðè êîìíàòíûõòåìïåðàòóðàõ. Íà îñíîâå ïîäõîäà èç [16℄ â ðàáîòå[20℄ ïðè ðàñ÷åòàõ ìåòîäîì Ìîíòå-Êàðëî ïîëó÷åíîóìåíüøåíèå k ïðè ni � 1015 ñì�3 è P < 1 àòì,ò. å. êîãäà ïàðàìåòð íåèäåàëüíîñòè èîííîé ïëàçìûáûë îêîëî 0.9. Â ðàáîòå [21℄ ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàí�íûå ïî äèíàìèêå �ëóîðåñöåíöèè ýêñèìåðîâ â ñìå�ñÿõ Ar+Kr+F áûëè îáúÿñíåíû íà îñíîâå ðåøåíèÿñèñòåìû êèíåòè÷åñêèõ óðàâíåíèé, â êîòîðîé ó÷èòû�âàëîñü óìåíüøåíèå êîíñòàíòû ðåêîìáèíàöèè. Äëÿïðîöåññîâ F�+Kr++Ar è F�+Kr+2 +Ar àâòîðû ðà�áîòû [21℄ èñïîëüçîâàëè êîíñòàíòû ðåêîìáèíàöèè, â÷åòûðå ðàçà ìåíüøèå, ÷åì â [22℄, îáúÿñíÿÿ ýòî âëè�ÿíèåì ý��åêòà ýêðàíèðîâêè. Â ðàáîòå [23℄ òàêæåáûë ðàçâèò òåîðåòè÷åñêèé ïîäõîä ê ðàññìîòðåíèþèîí-èîííîé ðåêîìáèíàöèè â õîëîäíîì ãàçå ïðè âûñî�êèõ êîíöåíòðàöèÿõ èîíîâ. Òàêæå îòìå÷àëîñü ñíèæå�íèå k ïî ñðàâíåíèþ ñ ðåçóëüòàòàìè ðàáîòû [17℄. Âëè�ÿíèå ý��åêòîâ èîí-èîííîé ýêðàíèðîâêè, èëè, ÷òî òîæå ñàìîå, ý��åêòîâ ñëàáîé íåèäåàëüíîñòè ïëàçìûíà ñêîðîñòü ðåêîìáèíàöèè ó÷èòûâàëîñü â ðàáîòå [23℄ââåäåíèåì äåáàåâñêîé àêòèâíîñòè  ïî àíàëîãèè ñýëåêòðîëèòàìè.Â ðàáîòå [24℄ îòìå÷àëîñü, ÷òî íå ñóùåñòâóåò ÿñ�íîñòè î ìåõàíèçìå âëèÿíèÿ ïîâûøåííîé êîíöåíòðà�öèè èîíîâ íà ñêîðîñòü ðåêîìáèíàöèè. Âîïðîñ î ðå�êîìáèíàöèè èîíîâ ïðè èõ âûñîêîé êîíöåíòðàöèè âìîëåêóëÿðíûõ ãàçàõ, ãäå âîçìîæíî îáðàçîâàíèå êëà�ñòåðíûõ èîíîâ [25℄, òàêæå îñòàåòñÿ îòêðûòûì. Òàê,åùå â ðàáîòå [26℄ ïðåäñêàçûâàëîñü ñóùåñòâåííîå çà�ìåäëåíèå ðåêîìáèíàöèè èîíîâ â êëàñòåðíîé ïëàçìå.Îòìåòèì, ÷òî ýêñïåðèìåíòàëüíûå ìåòîäû èññëå�äîâàíèÿ òðåõ÷àñòè÷íîé èîí-èîííîé ðåêîìáèíàöèèîòíîñÿòñÿ ê ñëó÷àþ íèçêîé ñòåïåíè èîíèçàöèè èïðè êîíöåíòðàöèè èîíîâ ìåíåå 108 ñì�3 [16℄. Â òîæå âðåìÿ èîí-èîííàÿ ðåêîìáèíàöèÿ îïðåäåëÿåò ðàñ�ïàä ïëàçìû ñ âûñîêîé êîíöåíòðàöèåé ñèëüíîýëåê�òðîîòðèöàòåëüíûõ ãàçîâ, òàêèõ êàê SF6 è F2, âêîòîðûõ áëàãîäàðÿ âûñîêîé ñêîðîñòè ïðèëèïàíèÿýëåêòðîíîâ ê ìîëåêóëàì [16℄, â ðàííåì ïîñëåñâå÷å�íèè îáðàçóåòñÿ èîí-èîííàÿ ïëàçìà. �åêîìáèíàöèÿèîíîâ �òîðà ÿâëÿåòñÿ îäíèì èç êàíàëîâ îáðàçî�âàíèÿ àòîìàðíîãî �òîðà [27℄. Ñêîðîñòü îáðàçîâà�

íèÿ àòîìàðíîãî �òîðà ÿâëÿåòñÿ âàæíûì �àêòîðîì,îïðåäåëÿþùèì ÊÏÄ èìïóëüñíûõ õèìè÷åñêèõ HF- èDF�CO2-ëàçåðîâ íà öåïíûõ ðåàêöèÿõ [28℄. Èçó÷åíèåðåêîìáèíàöèè èîíîâ â SF6 âàæíî äëÿ îïðåäåëåíèÿñêîðîñòè âîññòàíîâëåíèÿ äèýëåêòðè÷åñêèõ ñâîéñòâñîåäèíåíèÿ SF6, êîòîðîå èñïîëüçóåòñÿ êàê ãàçîâûéèçîëÿòîð [29℄.Ïðîöåññû ðåêîìáèíàöèè â èîííîé ïëàçìå èìå�þò ðÿä îñîáåííîñòåé, îòëè÷àþùèõ èõ îò ðåêîì�áèíàöèè â ýëåêòðîí-èîííîé ïëàçìå. Êîíöåíòðàöèÿèîíîâ â èîííîé ïëàçìå ïðàêòè÷åñêè âñåãäà ìàëàïî ñðàâíåíèþ ñ êîíöåíòðàöèåé íåéòðàëüíîé êîìïî�íåíòû, è ñòîëêíîâåíèÿ èîíîâ ñ íåéòðàëüíûìè ìî�ëåêóëàìè ñóùåñòâåííî ïðåîáëàäàþò íàä ñòîëêíîâå�íèÿìè ìåæäó çàðÿæåííûìè ÷àñòèöàìè [30℄. Äàííîåîáñòîÿòåëüñòâî â ñî÷åòàíèè ñî ñðàâíèòåëüíî íèçêè�ìè çíà÷åíèÿìè òåìïåðàòóðû òàêîé ñèñòåìû ñîçäà�åò óñëîâèÿ äëÿ �îðìèðîâàíèÿ ñëîæíûõ êëàñòåðíûõèîíîâ [25℄. Âëèÿíèå ïåðå÷èñëåííûõ �àêòîðîâ ìîæåòìåíÿòü õàðàêòåð çàâèñèìîñòè ñêîðîñòè ðåêîìáèíà�öèè îò ñòåïåíè íåèäåàëüíîñòè â ñëó÷àå èîííîé ïëàç�ìû ïî ñðàâíåíèþ ñ ýëåêòðîí-èîííîé. Íàêîíåö, åñëèâ ýëåêòðîí-èîííîé ïëàçìå äëÿ îñóùåñòâëåíèÿ àêòàðåêîìáèíàöèè ïàðà ÷àñòèö äîëæíà ïåðåäàòü èçáû�òîê ýíåðãèè îêðóæàþùåé ñðåäå, òî â ñëó÷àå èîííîéïëàçìû òàêàÿ íåîáõîäèìîñòü îòñóòñòâóåò. Äîñòàòî÷�íûì óñëîâèåì ðåêîìáèíàöèè äâóõ ïðîòèâîïîëîæíîçàðÿæåííûõ èîíîâ ÿâëÿåòñÿ èõ ñáëèæåíèå íà ðàññòî�ÿíèå, êîãäà âîçìîæåí òóííåëüíûé ïåðåíîñ ýëåêòðî�íà ñ îòðèöàòåëüíîãî èîíà íà ïîëîæèòåëüíûé [30℄.�àçëè÷íûå ñî÷åòàíèÿ ïåðå÷èñëåííûõ �àêòîðîâìîãóò äàâàòü ðàçëè÷íûå ìåõàíèçìû ðåêîìáèíàöèèâ èîííîé ïëàçìå. Ïðè î÷åíü íèçêèõ çíà÷åíèÿõ ïëîò�íîñòè ñèñòåìû ïðåîáëàäàþò ïàðíûå ïðîöåññû, â êî�òîðûõ ñáëèæåíèå èîíîâ ïðîèñõîäèò ïî áàëëèñòè÷å�ñêèì òðàåêòîðèÿì.Ïî ìåðå ïîâûøåíèÿ ïëîòíîñòè ïðîèñõîäèò óâåëè�÷åíèå ðîëè ìíîãî÷àñòè÷íûõ ïðîöåññîâ, â ðåçóëüòàòå÷åãî ðåêîìáèíàöèÿ íà÷èíàåò ïðîòåêàòü ïðåèìóùå�ñòâåííî ÷åðåç ïðîìåæóòî÷íîå îáðàçîâàíèå èîííîéïàðû, êîòîðàÿ ïî ìåðå ñâîåé ýâîëþöèè ïîñòåïåííîîòäàåò ýíåðãèþ îêðóæàþùåé ñðåäå, à èîíû â íåéñáëèæàþòñÿ âïëîòü äî òîãî ìîìåíòà, ïîêà ðàññòîÿ�íèå ìåæäó íèìè íå ñòàíåò ìåíüøå êðèòè÷åñêîãî. Òà�êîé ìåõàíèçì ðåêîìáèíàöèè èîíîâ îêàçûâàåòñÿ áëè�çîê ê ìåõàíèçìó ñòîëêíîâèòåëüíîé ðåêîìáèíàöèè âýëåêòðîí-èîííîé ïëàçìå. Â ðàçðåæåííîé èäåàëüíîéïëàçìå ýòîò ïðîöåññ õîðîøî èçó÷åí è îïðåäåëÿåò�ñÿ òðåõ÷àñòè÷íûìè ñòîëêíîâåíèÿìè ïàðû çàðÿæåí�íûõ ÷àñòèö ñ òðåòüåé, çàðÿæåííîé èëè íåéòðàëü�íîé [25; 30℄. Îäíàêî äëÿ ñèëüíîíåèäåàëüíîé ïëàçìûòàêîå ïðèáëèæåíèå óæå íå ñïðàâåäëèâî, è ïðîöåññ12 ÆÝÒÔ, âûï. 2 (8) 385



�. Õ. Àìèðîâ, À. Â. Ëàíêèí, �. Ý. Íîðìàí ÆÝÒÔ, òîì 146, âûï. 2 (8), 2014ðåêîìáèíàöèè îïðåäåëÿåòñÿ íå òðîéíûìè ñòîëêíîâå�íèÿìè, à âçàèìîäåéñòâèåì ÷àñòèö ñ êîëëåêòèâíûììèêðîïîëåì ïëàçìû. Ïðè ýòîì çîíà ìíîãî÷àñòè÷�íûõ �ëóêòóàöèé�E, ðàçäåëÿþùàÿ ïî ýíåðãèè îáëà�ñòè ïàðíûõ ñîñòîÿíèé è ñâîáîäíûõ ýëåêòðîíîâ [31℄,ñòàíîâèòñÿ áîëüøå òåìïåðàòóðû. Ýòî ïðèâîäèò êñíèæåíèþ ñêîðîñòè ðåêîìáèíàöèè [32�37℄.Î÷åâèäíî, ÷òî äàííûé ý��åêò íå ÿâëÿåòñÿ õà�ðàêòåðíîé îñîáåííîñòüþ èñêëþ÷èòåëüíî ýëåêòðîí�íî-èîííîé ïëàçìû, à äîëæåí áûòü ïðèñóù ëþáîéñèñòåìå çàðÿæåííûõ ÷àñòèö. Îäíàêî â ñëó÷àå èîí�íîé ïëàçìû îïèñàíèå ïðîöåññà ðåêîìáèíàöèè îñëîæ�íÿåòñÿ òåì, ÷òî ïðàêòè÷åñêè âñåãäà îíà èìååò ñó�ùåñòâåííóþ êîíöåíòðàöèþ íåéòðàëüíûõ ìîëåêóë. Ñîäíîé ñòîðîíû, ýòî ïðèâîäèò ê ïîÿâëåíèþ âëèÿíèÿèîí-ìîëåêóëÿðíûõ ñòîëêíîâåíèé íà �îðìèðîâàíèåçîíû �E, à ñ äðóãîé âåäåò ê âîçìîæíîñòè �îðìè�ðîâàíèÿ èîí-ìîëåêóëÿðíûõ êëàñòåðîâ [25℄. Ñîëüâà�òàöèÿ èîíîâ ìîæåò ñòàòü äðóãèì �àêòîðîì, ñíèæà�þùèì ñêîðîñòü ðåêîìáèíàöèè.Ïðè âûñîêèõ ïëîòíîñòÿõ, â òðåòüåì ðåæèìå, ïðî�öåññîì, ëèìèòèðóþùèì ñêîðîñòü ðåêîìáèíàöèè, ñòà�íîâèòñÿ óæå íå ïåðåäà÷à ýíåðãèè îò ïàðû èîíîâ êñðåäå, à ñàì ïðîöåññ ñáëèæåíèÿ èîíîâ, èäóùèé ïîäè��óçèîííîìó ìåõàíèçìó. Êèíåòèêà òàêîãî ïðî�öåññà ìîæåò áûòü îïèñàíà ìîäåëüþ Ëàíæåâåíà [30℄.Â äàííîé ðàáîòå ðàññìîòðåíû îñîáåííîñòè ðå�êîìáèíàöèè âî âòîðîì èç ïåðå÷èñëåííûõ ðåæèìîâ.Ïðèìåð ãåêñà�òîðèäà ñåðû ïîçâîëèë ïîêàçàòü ðîëü�E â ïîäàâëåíèè ðåêîìáèíàöèè â íåèäåàëüíîé èîí�íîé ïëàçìå, à ïðèìåð ïëàçìû �òîðà � ðîëü ñîëü�âàòàöèè èîíîâ. Â ðàçä. 2 ïðåäñòàâëåíû äàííûå ýêñ�ïåðèìåíòà, îïèñûâàþùèå ïðîöåññ ðåêîìáèíàöèè âïëàçìå ïîñëåñâå÷åíèÿ ðàçðÿäà âî �òîðå è â ãåêñà��òîðèäå ñåðû, è ñäåëàíû îöåíêè èîííîãî ñîñòàâà.Íà îñíîâàíèè ýòèõ îöåíîê â ðàçä. 3 ñ�îðìóëèðî�âàíà ìîäåëü èîííîé ïëàçìû äëÿ èññëåäîâàíèÿ ðå�êîìáèíàöèè â íåèäåàëüíîé èîííîé ïëàçìå [36; 37℄ èïðîâåäåíû âû÷èñëåíèÿ ñêîðîñòè ðåêîìáèíàöèè. Ýòèðåçóëüòàòû ïðèìåíåíû ê îïèñàíèþ ðåêîìáèíàöèèïëàçìû â ïîñëåñâå÷åíèè ðàçðÿäà â ãåêñà�òîðèäå ñå�ðû. Â ðàçä. 4 ñäåëàí àíàëèç âëèÿíèÿ �îðìèðîâàíèÿèîí-ìîëåêóëÿðíûõ êëàñòåðîâ íà ïðîöåññ ðåêîìáèíà�öèè â èîííîé ïëàçìå è ïðåäëîæåíà ìîäåëü, ïîçâîëÿ�þùàÿ îáúÿñíèòü äàííûå ýêñïåðèìåíòà äëÿ ðàçðÿäàâî �òîðå â ñëàáîíåèäåàëüíîì ñëó÷àå.2. �ÅÇÓËÜÒÀÒÛ ÈÇÌÅ�ÅÍÈÉ2.1. Îáðàáîòêà ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõÊîý��èöèåíòû ðåêîìáèíàöèè èîííîé ïëàçìûîïðåäåëÿëèñü ïî âðåìåíí�îìó õîäó êîíöåíòðàöèè

èîíîâ â ðàñïàäàþùåéñÿ ïëàçìå èç èçìåðåíèéïðîâîäèìîñòè. Â ýêñïåðèìåíòå îïðåäåëÿëàñüïðîâîäèìîñòü ïëàçìû ïîñëåñâå÷åíèÿ ìîùíîãîíàíîñåêóíäíîãî ðàçðÿäà â SF6 ïðè äàâëåíèÿõ P == 60�400 ììðò. ñò. è â F2 ïðè P = 60�250 ììðò. ñò.Â êà÷åñòâå ðàçðÿäíîãî óñòðîéñòâà èñïîëüçîâàëàñüñàï�èðîâàÿ òðóáêà ñ âíóòðåííèì äèàìåòðîì 18 ììè äëèíîé 16.5 ñì. Àìïëèòóäà íàïðÿæåíèÿ âûñîêî�âîëüòíîãî íàíîñåêóíäíîãî ðàçðÿäà, ðåãèñòðèðóåìàÿñ ïîìîùüþ åìêîñòíîãî äåëèòåëÿ íà âûñîêîâîëüòíîìýëåêòðîäå, ñîñòàâèëà 125 êÂ, à àìïëèòóäà òîêà,èçìåðåííàÿ ñ ïîìîùüþ øóíòà ðàñïîëîæåííîãîíåïîñðåäñòâåííî âáëèçè ðàçðÿäíîé òðóáêè, â çà�âèñèìîñòè îò äàâëåíèÿ ìåíÿëàñü îò 2.8 êÀ äî1.0 êÀ. Äëèòåëüíîñòü ðàçðÿäà ñîñòàâëÿëà îêîëî35 íñ ñ ïåðåäíèì �ðîíòîì â 2 íñ è çàäíèì 10�15 íñ.Ñèíõðîíèçîâàííûå èçìåðåíèÿ íàïðÿæåíèÿ è òîêàïîçâîëèëè îïðåäåëèòü ýíåðãîâêëàä â ðàçðÿäíûéïðîìåæóòîê, õàðàêòåðíóþ êîíöåíòðàöèþ ýëåê�òðîíîâ â ðàçðÿäå è îöåíèòü òåìïåðàòóðó ïëàçìûâ ïîçäíåì ïîñëåâå÷åíèè [2℄. Òàê, äëÿ ðàçðÿäàâ SF6 ýíåðãîâêëàä ìåíÿëñÿ îò 5.2 äî 12.2 Äæ âçàâèñèìîñòè îò äàâëåíèÿ [2℄.Êîíöåíòðàöèþ ýëåêòðîíîâ â ðàçðÿäå ìîæíî îöå�íèòü ïî �îðìóëåne = JeVdr(Ef=P )S0 ; (1)ãäå Vdr � äðåé�îâàÿ ñêîðîñòü ýëåêòðîíîâ, S0 �ïëîùàäü ïîïåðå÷íîãî ñå÷åíèÿ ðàçðÿäíîé òðóáêè,e � çàðÿä ýëåêòðîíà. Ïðè âåëè÷èíå òîêà íàíîñå�êóíäíîãî ðàçðÿäà J � 1:0�2.8 êÀ è õàðàêòåðíîéïðèâåäåííîé íàïðÿæåííîñòè ýëåêòðè÷åñêîãî ïîëÿEf=P � 30�130 Â/ñì�ììðò. ñò. íà îñíîâå èçâåñòíûõäàííûõ ïî ñêîðîñòè äðåé�à ýëåêòðîíîâ â F2, SF6âû÷èñëåííàÿ êîíöåíòðàöèÿ ýëåêòðîíîâ ñîñòàâëÿëà5�1014�1015 ñì�3 [2℄. Áëèçêèå öè�ðû äàþò îöåíêè èçèõ ýíåðãîâêëàäà [23℄. Ïðè âûêëþ÷åíèè ðàçðÿäà ýëåê�òðîíû â íåóïðóãèõ ñòîëêíîâåíèÿõ îñòûâàþò çà åäè�íèöû è äîëè íàíîñåêóíä è ý��åêòèâíî âñòóïàþò âðåàêöèè ïðèëèïàíèÿ. Òàê, îöåíêà õàðàêòåðíîãî âðå�ìåíè ïðèëèïàíèÿ ïðè äàâëåíèÿõ ñâûøå 50 ììðò. ñò.äëÿ SF6 äàåò çíà÷åíèÿ ìåíåå 10�9 ñ ïðè çíà÷åíè�ÿõ êîíñòàíòû ñêîðîñòè ïðèëèïàíèÿ â ïîñëåñâå÷åíèèðàçðÿäà (2.2�3:1) � 10�7 ñì3/ñ [19℄.Ìåòîäèêà îïðåäåëåíèÿ ïðîâîäèìîñòè èîííîéïëàçìû, îáðàçóþùåéñÿ ïîñëå îêîí÷àíèÿ íàíî�ñåêóíäíîãî ðàçðÿäà, çàêëþ÷àëàñü â ïîäà÷å íàðàçðÿäíûé ïðîìåæóòîê çîíäèðóþùèõ ñëàáîòî÷íûõèìïóëüñîâ òîêà òàêîé äëèòåëüíîñòè, ÷òîáû ïàäåíèåíàïðÿæåíèÿ U1 íà ïðèýëåêòðîäíûõ îáëàñòÿõ èç-çàîáðàçîâàíèÿ îáúåìíîãî çàðÿäà çíà÷èòåëüíî óñòó�386



ÆÝÒÔ, òîì 146, âûï. 2 (8), 2014 �åêîìáèíàöèÿ â íåèäåàëüíîé èîííîé ïëàçìå : : :ïàëî íàïðÿæåíèþ U íà ðàçðÿäíîì ïðîìåæóòêå,êîòîðîå è èçìåðÿëîñü. Ïðè ýòîì íàïðÿæåííîñòüïîëÿ, ñîçäàâàåìàÿ â ïëàçìå, íå äîëæíà ïðèâîäèòüê ðàçðóøåíèþ îòðèöàòåëüíûõ èîíîâ.Åñëè ïðèíÿòü U1 < 0:1U , òî óñëîâèå äëÿ äëèòåëü�íîñòè çîíäèðóþùåãî èìïóëüñà îïðåäåëÿåòñÿ âûðà�æåíèåì t < 1:4 � 10�7pL=jui, ãäå L � äëèíàðàçðÿäíîãî ïðîìåæóòêà â ñì, ui � ïîäâèæíîñòüèîíîâ â ñì2/Â�ñ, à j � ïëîòíîñòü òîêà â çîíäèðó�þùåì èìïóëüñå â À/ñì2 [2℄. Êàê ïîêàçûâàþò îöåí�êè, äëÿ ðàññìàòðèâàåìîãî äèàïàçîíà ïàðàìåòðîâäëèòåëüíîñòü çîíäèðóþùåãî èìïóëüñà íå äîëæíàïðåâûøàòü 1 ìêñ. Ïðè ïðîòåêàíèè èîííîãî òîêà ñj < 10 ìÀ/ñì2, ÷òî âûïîëíÿëîñü â ýêñïåðèìåíòå, èêîíöåíòðàöèè èîíîâ ni � 1013 ñì�3 âåëè÷èíà ïðèâå�äåííîé íàïðÿæåííîñòè Ef=na â ñòîëáå ïëàçìû óäî�âëåòâîðÿåò íåðàâåíñòâóEf=na � j=eniuiN � 10�16 Â � ñì2; (2)ãäå na � êîíöåíòðàöèÿ íåéòðàëüíûõ ìîëåêóë. Ïðèòàêèõ çíà÷åíèÿõ Ef=na êîíöåíòðàöèÿ ýëåêòðîíîâ ïîêðàéíåé ìåðå íà ïÿòü ïîðÿäêîâ óñòóïàåò êîíöåíòðà�öèè èîíîâ è âêëàäîì ýëåêòðîíîâ â ïðîâîäèìîñòüìîæíî ïðåíåáðå÷ü, ó÷èòûâàÿ èõ ïîäâèæíîñòü [38℄.Èçìåðåíèÿ ïðîâîäèìîñòè ïðîâîäèëèñü ïðè âðå�ìåíè ïîñëåñâå÷åíèÿ � = 2 � 10�6�10�5 ñ. Òàê êàê èñ�ñëåäîâàëîñü ïîçäíåå ïîñëåñâå÷åíèå, êîãäà îñíîâíàÿäîëÿ èîíîâ óæå ïðîðåêîìáèíèðîâàëà, ïðåäïîëîæå�íèå î âåëè÷èíå òåìïåðàòóðû ïëàçìû, îïðåäåëÿåìîéèç ïîëíîãî ýíåðãîâêëàäà, íà èññëåäóåìûõ ñòàäèÿõðàñïàäà ïëàçìû ÿâëÿåòñÿ êîððåêòíûì [2℄. Âëèÿíèåíà ïðîâîäèìîñòü âûñîêîé êîíöåíòðàöèè èîíîâ ðàñ�ñ÷èòûâàëîñü ñ ïîìîùüþ ó÷åòà èîí-èîííûõ ñòîëêíî�âåíèé íàðÿäó ñî ñòîëêíîâåíèÿìè ñ ìîëåêóëàìè ãàçàè ñ ðåëàêñàöèîííîé ïîïðàâêîé, ó÷èòûâàþùåé íåèäå�àëüíîñòü èîííîé ïëàçìû [39℄. Ïðè îïðåäåëåíèè êîí�öåíòðàöèè èîíîâ ó÷èòûâàëñÿ èõ õàðàêòåðíûé ñî�ñòàâ. Â ñëó÷àå ãåêñà�òîðèäà ñåðû ó÷èòûâàëîñü, ÷òîíà íàáëþäàåìûõ ñòàäèÿõ ïîñëåñâå÷åíèÿ ïëàçìû ñó�ùåñòâåííûé âêëàä â ïðîâîäèìîñòü âíîñèò èîí F�.Ýòî îáúÿñíÿåòñÿ áîëåå âûñîêîé ïîäâèæíîñòüþ èîíàF� è âûñîêîé äîëåé ýòèõ èîíîâ, îáðàçóþùèõñÿ ïðèðàçðÿäå [2; 23℄. Äëÿ ïîëó÷åíèÿ êîíñòàíò ðåêîìáèíà�öèè èîíîâ èñïîëüçîâàëèñü ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàí�íûå, îïóáëèêîâàííûå â ðàáîòàõ [2; 33; 40; 41℄. �åçóëü�òàòû ïðåäñòàâëåíû â òàáë. 1.2.2. Èîííûé ñîñòàâ�åêñà�òîðèä ñåðû. Ñîãëàñíî èçâåñòíûì ýêñïåðè�ìåíòàëüíûì äàííûì [42℄, îñíîâíûì ïîëîæèòåëüíûìèîíîì â ïîñëåñâå÷åíèè ïëàçìû SF6 ÿâëÿåòñÿ èîí

Òàáëèöà 1. Êîíñòàíòû èîí-èîííîé ðåêîìáèíàöèè� = (4�ni=3)1=3e2=kBT è kni, ñì�3 � k, 10�8 ñì3/ñF2 (P = 60 Òîðð, T = 300 Ê)4:061 � 1012 0.143 7.238:235 � 1012 0.181 6.881:625 � 1013 0.227 6.404:137 � 1013 0.310 5.51F2 (P = 100 Òîðð, T = 500 Ê)1:317 � 1013 0.127 2.602:634 � 1013 0.160 2.485:300 � 1013 0.202 2.331:041 � 1014 0.253 2.131:294 � 1014 0.272 2.05SF6 (P = 250 Òîðð, T = 415 Ê)0 0 0.7641:193 � 1014 0.319 0.7641:370 � 1014 0.334 0.7562:442 � 1014 0.405 0.6203:350 � 1014 0.450 0.5905:229 � 1014 0.522 0.4871:101 � 1015 0.669 0.3352:202 � 1015 0.843 0.189SF+5 . Îñíîâíûìè îòðèöàòåëüíûìè èîíàìè ÿâëÿþò�ñÿ SF�6 , SF�5 , SF�4 è F�; ïðîöåññ îáðàçîâàíèÿ ýòèõèîíîâ èäåò â ðàííåì ïîñëåñâå÷åíèè ïî ìåðå îñòûâà�íèÿ ýëåêòðîíîâ, ñå÷åíèÿ ðåàêöèé ïðèâîäÿòñÿ â [19℄.Äîëÿ èîíîâ �òîðà ïîñëå îêîí÷àíèÿ ðàçðÿäà ìîæåòñîñòàâëÿòü ïî îöåíêàì 30% îò îáùåãî êîëè÷åñòâàîòðèöàòåëüíûõ èîíîâ ñ ó÷åòîì ñå÷åíèÿ îáðàçîâàíèÿèîíîâ è äàííûõ ðàáîòû [43℄ î çíà÷èòåëüíîé äîëå îò�ðèöàòåëüíûõ èîíîâ �òîðà, îáðàçóþùèõñÿ ïðè ïðî�áîå.�åçóëüòàòû ðàáîòû [23℄ ïîêàçûâàþò, ÷òî íà îòíî�ñèòåëüíî ïîçäíèõ ñòàäèÿõ ïîñëåâå÷åíèÿ ýêñïåðèìåí�òàëüíûå äàííûå íå ìîãóò áûòü îáúÿñíåíû íà îñíîâåêàíàëîâ ðåêîìáèíàöèè òèïà SF�n + SF+5 . Åñëè ïðèðàñ÷åòå ïðèíÿòü îñíîâíûì ýòîò êàíàë, òî ïîëó÷àå�ìûå â ðåçóëüòàòå êîý��èöèåíòû ðåêîìáèíàöèè ïðèíèçêèõ äàâëåíèÿõ íà ïîçäíèõ ñòàäèÿõ ðàñïàäà, êî�ãäà ý��åêòû èîííîé ýêðàíèðîâêè (íåèäåàëüíîñòèïëàçìû) íå èãðàþò ðîëè, ìåíüøå ÷åì êîý��èöèåí�òû ïàðíîé íåéòðàëèçàöèè.387 12*



�. Õ. Àìèðîâ, À. Â. Ëàíêèí, �. Ý. Íîðìàí ÆÝÒÔ, òîì 146, âûï. 2 (8), 2014Íà íàáëþäàåìûõ ñòàäèÿõ ïîñëåñâå÷åíèÿ ïëàçìûñïàä ïðîâîäèìîñòè â SF6 îáóñëîâëåí ðåêîìáèíàöèåéñ ó÷àñòèåì èîíà F�. Ýòî îáúÿñíÿåòñÿ áîëåå âûñîêîéïîäâèæíîñòüþ èîíà F�, âûñîêîé äîëåé ýòèõ èîíîâ,îáðàçóþùèõñÿ ïðè ðàçðÿäå, è òåì, ÷òî èç-çà ìàëîéìàññû èîíà F� ïî ñðàâíåíèþ ñ ìàññîé ìîëåêóëû SF6äëÿ ðåêîìáèíàöèè èîíà F� ñëåäóåò îæèäàòü áîëååíèçêîé ñêîðîñòè ðåêîìáèíàöèè ïî ñðàâíåíèþ ñ èîíà�ìè òèïà SF�n [18℄. Òàê, â ðàáîòå [23℄ ó÷åò âëèÿíèÿñèëüíîé ðàçíîñòè ìàññ íà ðåêîìáèíàöèþ ïî êàíàëóF� + SF+5 ïðîâîäèëñÿ ïî ìîäåëè, ïðåäëîæåííîé âðàáîòå [18℄. Ýòî ïðèâîäèò ê óìåíüøåíèþ êîíñòàíòûðåêîìáèíàöèè â 3.3 ðàçà ïî ñðàâíåíèþ ñ ìîäåëüþÍàòàíñîíà [44℄.Ôòîð. Ïðè ðàññìàòðèâàåìûõ â ýêñïåðèìåíòåäàâëåíèÿõ è âðåìåíàõ ïîñëåñâå÷åíèÿ ñïàä ïðî�âîäèìîñòè ïëàçìû F2, èç êîòîðîé îïðåäåëÿëàñüêîíñòàíòà ðåêîìáèíàöèè, îïðåäåëÿåòñÿ òîëüêîïðîöåññàìè ñ ó÷àñòèåì èîíîâ �òîðà [2℄. Îñíîâ�íûì ïîëîæèòåëüíûì èîíîì ÿâëÿåòñÿ ïðè ýòîìF+2 [27; 45; 46℄, êîíöåíòðàöèÿ êîòîðîãî ïðåâûøà�åò êîíöåíòðàöèþ F+. Îñíîâíûì îòðèöàòåëüíûìèîíîì ÿâëÿåòñÿ F� [27; 45�47℄. Ïðè îïðåäåëåíèèêîíñòàíòû ðåêîìáèíàöèè êàê â ñëó÷àå SF6, òàê èF2 òåìïåðàòóðà ðåêîìáèíèðóþùåé ïëàçìû ïðè�íèìàëàñü îòëè÷íîé îò êîìíàòíîé è îïðåäåëÿëàñüòåïëîåìêîñòüþ ãàçà è óäåëüíûì ýíåðãîâêëàäîì âíàíîñåêóíäíûé ðàçðÿä, êîòîðûé ñèëüíî çàâèñåë îòäàâëåíèÿ ãàçà [2℄.Îòìåòèì, ÷òî â äàííîì ñëó÷àå ðàññìàòðèâàåòñÿãàçîâàÿ ñðåäà óìåðåííîé ïëîòíîñòè ñ äàâëåíèåì âíåñêîëüêî ñîòåí òîðð è ñëàáîïîëÿðíûå ãàçû, ÷òî èñ�êëþ÷àåò âîçìîæíîñòü ðàçëè÷íûõ àâòîèîíèçàöèîí�íûõ ïðîöåññîâ, êîòîðûå ìîãóò èìåòü ìåñòî â æèä�êèõ ñðåäàõ è �ëþèäàõ âûñîêîé ïëîòíîñòè. Ýòî ïîç�âîëÿåò íå ó÷èòûâàòü äàííîå ÿâëåíèå êàê ïðè àíàëè�çå ðåçóëüòàòîâ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ èçìåðåíèé, òàê èâ òåîðåòè÷åñêèõ ìîäåëÿõ ýòèõ ïðîöåññîâ.3. ÂËÈßÍÈÅ ÍÅÈÄÅÀËÜÍÎÑÒÈ3.1. Ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêàÿ ìîäåëüðåêîìáèíàöèè èîííîé ïëàçìûÏðè ìîäåëèðîâàíèè ðåêîìáèíàöèè èîíîâ â íåèäå�àëüíîé ïëàçìå ìîæíî èñïîëüçîâàòü ìåòîä êëàññè÷å�ñêîé ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè (ÌÄ). Îí ìîæåò áûòüóñïåøíî ïðèìåíåí êàê ïðè ðàññìîòðåíèè ðàâíîâåñ�íîé ñðåäû, ãäå, â ÷àñòíîñòè, îí ïîçâîëÿåò îïðåäå�ëÿòü õàðàêòåð îãðàíè÷åíèÿ ñòàòèñòè÷åñêîé ñóììûàòîìà è èîíèçàöèîííîå ðàâíîâåñèå [31; 48℄, òàê è ïðè

îïèñàíèè ðåëàêñàöèè íåðàâíîâåñíîé ñðåäû è âû÷èñ�ëåíèè ñêîðîñòè ðåêîìáèíàöèè [32; 49�51℄.Ïðè ýòîì äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ïîäñèñòåìû çàðÿ�æåííûõ ÷àñòèö áûë èñïîëüçîâàí îãðàíè÷åííûé íàíåêîòîðîé ãëóáèíå êóëîíîâñêèé ïîòåíöèàë ñ îòòàë�êèâàíèåì íà ìàëûõ ðàññòîÿíèÿõ. Ïîñêîëüêó ïðå�èìóùåñòâåííî ðàññìàòðèâàåòñÿ ñðåäà ñ äîñòàòî÷�íî âûñîêîé ñòåïåíüþ íåèäåàëüíîñòè, ýêðàíèðîâà�íèå â íåé ïðîèñõîäèò íà ðàññòîÿíèè â íåñêîëüêîñðåäíèõ ìåæ÷àñòè÷íûõ ðàññòîÿíèé, à ýòî ïîçâîëÿ�åò èñïîëüçîâàòü ïðè ìîäåëèðîâàíèè ñðàâíèòåëüíîíåáîëüøîå êîëè÷åñòâî èîíîâ � ïîðÿäêà íåñêîëüêèõñîòåí. Äàëüíåéøåå åãî óâåëè÷åíèå íåöåëåñîîáðàçíî,è ïîâûøåíèå òî÷íîñòè ðàñ÷åòà äîñòèãàåòñÿ óñðåä�íåíèåì ïî àíñàìáëþ êîí�èãóðàöèé, ïîëó÷åííûõ èçíåçàâèñèìûõ íà÷àëüíûõ óñëîâèé. �ðàíè÷íûå óñëî�âèÿ ïîëàãàëèñü ïåðèîäè÷åñêèìè.Êîíöåíòðàöèÿ íåéòðàëüíûõ ìîëåêóë â èîííîéïëàçìå íà ìíîãèå ïîðÿäêè ïðåâûøàåò êîíöåíòðà�öèþ èîíîâ. Ïðÿìîå ìîäåëèðîâàíèå äâèæåíèÿ íåé�òðàëüíîé êîìïîíåíòû òðåáóåò îïèñàíèå ñèñòåì ñîáúåìîì ÿ÷åéêè â íåñêîëüêî äëèí ñâîáîäíîãî ïðî�áåãà ìîëåêóë. Ýòî ïîòðåáîâàëî áû ðàññìîòðåíèÿíåñêîëüêèõ ñîòåí ìèëëèàðäîâ ÷àñòèö, ÷òî íà òåêó�ùåì òåõíè÷åñêîì óðîâíå íåâîçìîæíî. Ïîýòîìó äëÿîïèñàíèÿ âçàèìîäåéñòâèÿ èîíîâ ñ ìîëåêóëàìè èñ�ïîëüçîâàëàñü êîñâåííàÿ ìîäåëü, îïèñûâàþùàÿ ýòîâçàèìîäåéñòâèå êàê ðÿä ñòîëêíîâåíèé èîíîâ ñ ÷à�ñòèöàìè �îíîâîãî ãàçà. Ïðè ýòîì ðàñïðåäåëåíèåìîëåêóë �îíîâîãî ãàçà ïî ñêîðîñòÿì ïðèíèìàëèìàêñâåëëîâñêèì, êîððåëÿöèÿìè ìåæäó íåéòðàëüíû�ìè è çàðÿæåííûìè ÷àñòèöàìè ïðåíåáðåãàëè, à ðàññå�ÿíèå ñ÷èòàëè ñ�åðè÷åñêè-ñèììåòðè÷íûì â ñèñòåìåöåíòðà ìàññ. Â òàêèõ ïðåäïîëîæåíèÿõ âåðîÿòíîñòüñòîëêíîâåíèÿ ÷àñòèö â åäèíèöó âðåìåíè ìîæåò áûòüðàññ÷èòàíà ïî �îðìóëåp = 0:5�naV hexp(�x2) + 0:5�1=2 erf(x)=xi ++ �naV0 erf(x); (3)ãäå � � ñå÷åíèå ñòîëêíîâåíèÿ èîíîâ ñ ìîëåêóëà�ìè, V0 � ñêîðîñòü èîíà, M � ìàññà ìîëåêóëû �î�íîâîãî ãàçà, x = pMV 20 =2kBT , T � òåìïåðàòóðà�îíîâîãî ãàçà, kB � ïîñòîÿííàÿ Áîëüöìàíà, V == p8kBT=�M � ñðåäíÿÿ ñêîðîñòü ìîëåêóëû �îíî�âîãî ãàçà. Ïðè ìîäåëèðîâàíèè ïðîèçâåäåíèå �na áû�ëî âûáðàíî 12.45 ìêì�1.Áûëî ïðîâåäåíî ïðÿìîå ÌÄ-ìîäåëèðîâàíèå ñó÷åòîì èîí-ìîëåêóëÿðíûõ ñòîëêíîâåíèé ïî �îðìó�ëå (3). Äëÿ âû÷èñëåíèÿ ñêîðîñòè ðåêîìáèíàöèè èñ�ïîëüçîâàëàñü ïðîöåäóðà, ñîñòîÿùàÿ èç äâóõ ýòàïîâ.Íà ïåðâîì ñèñòåìà ïðèâîäèëàñü â ñîñòîÿíèå ðàâíî�388
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�èñ. 1. Çàâèñèìîñòü äîëè ïàð â ÌÄ-ÿ÷åéêå îò âðå-ìåíè ïðè � = 0:5; � =p�m�=e2niâåñèÿ. Íà âòîðîì â ñèñòåìå îñóùåñòâëÿëñÿ ïîèñêñâÿçàííûõ èîííûõ ïàð ñîãëàñíî àëãîðèòìó, îïèñàí�íîìó â ðàáîòå [31℄, à çàòåì ïðîâîäèëîñü èõ èñêëþ÷å�íèå ïóòåì âûïîëíåíèÿ ñëåäóþùèõ äåéñòâèé:1) ñòðîèëàñü ñðàâíèòåëüíî êîðîòêàÿ ìîëåêóëÿð�íî-äèíàìè÷åñêàÿ òðàåêòîðèÿ, íà êîòîðîé îòûñêèâà�ëèñü èîííûå ïàðû, ñóùåñòâîâàâøèå â íà÷àëüíûé ìî�ìåíò âðåìåíè è ñîõðàíÿâøèåñÿ âäîëü âñåé òðàåêòî�ðèè;2) ñêîðîñòè ÷àñòèö, îáðàçóþùèõ ýòè ïàðû, óâå�ëè÷èâàëèñü, à ñêîðîñòè îñòàâøèõñÿ ÷àñòèö ñèñòåìûóìåíüøàëèñü òàê, ÷òîáû ïîëíàÿ êèíåòè÷åñêàÿ ýíåð�ãèÿ âñåõ ÷àñòèö ñèñòåìû ñîõðàíÿëàñü íåèçìåííîé;3) ïîëó÷åííîå â ðåçóëüòàòå ýòàïîâ 1 è 2 êîíå÷íîåñîñòîÿíèå òðàåêòîðèè èñïîëüçîâàëîñü â êà÷åñòâå íà�÷àëüíûõ óñëîâèé äëÿ ïîâòîðåíèÿ ýòàïîâ 1 è 2.Ïðîöåäóðû 1�3 ïîâòîðÿëèñü äî òåõ ïîð, ïîêà íåóäàâàëîñü ïîëó÷èòü íà÷àëüíûå óñëîâèÿ, íå ñîäåðæà�ùèå ñâÿçàííûõ èîííûõ ïàð.Â äàëüíåéøåì ïðîâîäèëñÿ ðàñ÷åò ÌÄ-òðàåêòî-ðèè è óñòàíàâëèâàëàñü çàâèñèìîñòü N(t) ÷èñëà èîí�íûõ ïàð îò âðåìåíè. Íàéäåííàÿ çàâèñèìîñòü áëèçêàê ëèíåéíîé (ðèñ. 1), à ñêîðîñòü K ñòîëêíîâèòåëüíîéðåêîìáèíàöèè âû÷èñëÿëàñü èç ïðîèçâîäíîé çàâèñè�ìîñòè äîëè ïàð â ñèñòåìå îò âðåìåíè â íóëå:K = 1N� dNdt ; (4)ãäå N� � èñõîäíîå ÷èñëî èîíîâ îäíîãî çíàêà. Âå�ëè÷èíà K îêàçàëàñü çàâèñÿùåé îò îòíîøåíèÿ ìàññ
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�èñ. 2. Ñõåìà ñîñòîÿíèé èîíà â ïëàçìå: I � ñâîáîä-íûå èîíû; II � ëîêàëèçîâàííûå èîíû; III � ïàðíûåñîñòîÿíèÿîòðèöàòåëüíûõ è ïîëîæèòåëüíûõ èîíîâ è âåëè÷èíû�na â �îðìóëå (3) è íå çàâèñÿùåé îò ðàäèóñà êîðîò�êîäåéñòâóþùåãî îòòàëêèâàíèÿ ìåæäó ïîëîæèòåëü�íûìè è îòðèöàòåëüíûìè èîíàìè. Áûëè ïðîâåäåíûòåñòîâûå ðàñ÷åòû äëÿ íåñêîëüêèõ çíà÷åíèé ýòèõ ïà�ðàìåòðîâ.Â ñëó÷àå, êîãäà �îí íåéòðàëüíûõ ìîëåêóë íåó÷èòûâàåòñÿ, à ìàññà ïîëîæèòåëüíûõ èîíîâ ìíî�ãî áîëüøå ìàññû îòðèöàòåëüíûõ, ÷èñëåííûå ðåçóëü�òàòû ìîãóò áûòü àïïðîêñèìèðîâàíû àíàëèòè÷åñêè,êàê è â ñëó÷àå ýëåêòðîí-èîííîé ïëàçìû [32; 36; 37℄:K = k(�; T )n+n2�;k(�; T ) = ( k0(T; P ); � < �0;�k0(T; P ) exp(�A�); � > �0; (5)k0(T ) = Ce10m�1=2� T�9=2;ãäå n+ = n� = ni � êîíöåíòðàöèè ïîëîæèòåëü�íûõ (n+) è îòðèöàòåëüíûõ (n�) èîíîâ, k0(T; P ) �êîíñòàíòà ñêîðîñòè ðåêîìáèíàöèè â ïðåäåëå èäåàëü�íîé ïëàçìû [25; 30℄, T � òåìïåðàòóðà ïëàçìû, � == (4�ni=3)1=3(e2=kBT ) � ïàðàìåòð íåèäåàëüíîñòè,m� � ìàññà îòðèöàòåëüíîãî èîíà. �åçóëüòàòû ìîäå�ëèðîâàíèÿ ïîçâîëèëè îïðåäåëèòü çíà÷åíèÿ C = 1:4,A = 4:5 è ãðàíèöû �0 = 0:5, ïðè êîòîðîé ñêîðîñòüðåêîìáèíàöèè íà÷èíàåò îòëè÷àòüñÿ îò k0(T; P ). Ïà�ðàìåòð � = 9:5 âûáðàí, ÷òîáû îáåñïå÷èòü íåïðåðûâ�íîñòü çàâèñèìîñòè k(�).Õàðàêòåð ðåêîìáèíàöèè ñóùåñòâåííî ìåíÿåòñÿïðè ïåðåõîäå îò èäåàëüíîé ïëàçìû ê íåèäåàëüíîé.Ýòî ñâÿçàíî ñ �îðìèðîâàíèåì çîíû ìíîãî÷àñòè÷�íûõ �ëóêòóàöèé �E � 2n1=3i e2 [31℄, ðàçäåëÿþùåéîáëàñòè ñâîáîäíûõ è ïàðíûõ ñâÿçàííûõ ñîñòîÿíèé(ðèñ. 2). Ýêñïîíåíöèàëüíûé õàðàêòåð ïîäàâëåíèÿ389



�. Õ. Àìèðîâ, À. Â. Ëàíêèí, �. Ý. Íîðìàí ÆÝÒÔ, òîì 146, âûï. 2 (8), 2014ðåêîìáèíàöèè ïðè � > �0 îáúÿñíÿåòñÿ òåì, ÷òîäè��óçèîííûé ìåõàíèçì ðåêîìáèíàöèè ìåíÿåòñÿíà ïðûæêîâûé ïðè �E > kBT . Ïåðåõîä ÷àñòèö èççîíû ñâîáîäíûõ ñîñòîÿíèé â îáëàñòü ñâÿçàííûõ îêà�çûâàåòñÿ ïîäàâëåí, ÷òî ïðèâîäèò ê òîìó, ÷òî ïðî�öåññ ðåêîìáèíàöèè îñóùåñòâëÿåòñÿ èñêëþ÷èòåëüíîçà ñ÷åò ñðàâíèòåëüíî ðåäêèõ ñòîëêíîâåíèé ñâîáîä�íûõ ÷àñòèö ñ ñèëüíîé ïåðåäà÷åé ýíåðãèè, ÷òî âåäåòê ñóùåñòâåííîìó ñíèæåíèþ ñêîðîñòè ðåêîìáèíàöèèâ òàêîé ñèñòåìå. Èç ðèñ. 2 âèäíî, ïî÷åìó çíà÷åíèÿK ïðè �E > kBT îêàçàëèñü íå çàâèñÿùèìè îò ðàäè�óñà êîðîòêîäåéñòâóþùåãî îòòàëêèâàíèÿ ìåæäó ïî�ëîæèòåëüíûìè è îòðèöàòåëüíûìè èîíàìè. ¾Óçêèìãîðëîì¿ ÿâëÿåòñÿ èíòåðâàë �E, à ÷òî ïðîèñõîäèò âãëóáèíå êóëîíîâñêèõ âîðîíîê óæå íå ñóùåñòâåííî.�àñ÷åòû äëÿ ðåàëüíûõ îòíîøåíèé ìàññ èîíîâ èñ ó÷åòîì ñîîòíîøåíèÿ (3) ïîêàçàëè, ÷òî àíàëèòè÷å�ñêèé âèä çàâèñèìîñòè K(�) îñòàåòñÿ òåì æå, ÷òî èâ �îðìóëå (5). Ìåíÿþòñÿ òîëüêî çíà÷åíèÿ A, �0, �(è, ñîîòâåòñòâåííî, �E) è âèä k0(T; P ).3.2. �îëü ñëàáîãî äàëüíîäåéñòâóþùåãîèîí-ìîëåêóëÿðíîãî ïðèòÿæåíèÿÂûðàæåíèå (3) ó÷èòûâàåò ñèëüíîå êîðîòêîäåé�ñòâóþùåå îòòàëêèâàòåëüíîå âçàèìîäåéñòâèå èîíîâñ ìîëåêóëàìè. Íàðÿäó ñ íèì äåéñòâóåò äàëüíîäåé�ñòâóþùåå ïðèòÿæåíèå, ñëàáîå ïî ñðàâíåíèþ ñ T .Îíî óâåëè÷èâàåò �E ïî ñðàâíåíèþ ñ �E � 2n1=3i e2.Â ìîäåëè Ëèêàëüòåðà [52℄ îöåíêà âêëàäà � â âå�ëè÷èíó �E âñëåäñòâèå âçàèìîäåéñòâèÿ èîíîâ ñ íåé�òðàëüíûì ãàçîì äàåòñÿ â âèäå�=T = 8�Bna(�e2=2T )3=4; (6)ãäå B � êîíñòàíòà ïîðÿäêà äâóõ, � � ïîëÿðèçóå�ìîñòü ÷àñòèö ãàçà.Ïîìèìî ïîïðàâêè Ëèêàëüòåðà [52℄, ïîëó÷åííîé÷åðåç çíà÷åíèå âòîðîãî âèðèàëüíîãî êîý��èöèåíòà,ñóùåñòâóåò áîëåå ðàííÿÿ ìîäåëü Ñìèðíîâà [53℄, ïî�ñòðîåííàÿ â ïðèáëèæåíèè ñðåäíåãî ïîëÿ. Â ñîîòâåò�ñòâèè ñ íåé ñíèæåíèå ïîòåíöèàëà èîíèçàöèè è, ñëå�äîâàòåëüíî, äîïîëíèòåëüíûé âêëàä â øèðèíó çîíûìíîãî÷àñòè÷íûõ �ëóêòóàöèé ðàâåí� = 2�na�e2(1=ra+ + 1=ra�); (7)ãäå ra+ , ra� � ý��åêòèâíûå ðàäèóñû èîí-ìîëåêó-ëÿðíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ äëÿ ïîëîæèòåëüíîãî è îò�ðèöàòåëüíîãî èîíîâ, ïî ñóòè ïðåäñòàâëÿþùèå ñîáîéñâîáîäíûå ïàðàìåòðû ìîäåëè.Âåëè÷èíà �E â èîííîé ïëàçìå åñòü ñóììà âêëà�äà êóëîíîâñêîé íåèäåàëüíîñòè [31; 32; 36; 37℄ è âêëà�

äà � èîí-ìîëåêóëÿðíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ. ×ëåí â ïî�êàçàòåëå ýêñïîíåíòû â âûðàæåíèè (5) ëèíåéíî çà�âèñèò îò �E. Ñîîòíîøåíèå (5) ñ ó÷åòîì (6) ìîæíîîáîáùèòü â �îðìåk0(P; T;�) == ( k0(T ); � < �0;�k0(T ) exp[�0:5A(2�+�=T )℄; � > �0: (8)Ïîëîæåíèå òî÷êè �0 ñìåíû ìåõàíèçìà ðåêîìáèíà�öèè îïðåäåëÿåòñÿ óñëîâèåì ðàâåíñòâà �E è òåìïå�ðàòóðû [32; 36; 37℄, ÷òî ïîçâîëÿåò ñâÿçàòü �0 è �=T :�=T = 1� 2�0: (9)3.3. Èäåàëüíàÿ ïëàçìàÂ èîííîé ïëàçìå, ãäå êîíöåíòðàöèÿ íåéòðàëüíûõìîëåêóë ñèëüíî ïðåâûøàåò êîíöåíòðàöèþ èîíîâ,ïðîöåññ òðåõ÷àñòè÷íîé ðåêîìáèíàöèè îïðåäåëÿåòñÿñòîëêíîâåíèÿìè èîíîâ ñ ìîëåêóëàìè, ÷òî â ïðåäåëåèäåàëüíîé ïëàçìû äàåò ñîîòíîøåíèå [25; 30℄:K = ~k0(T; P )n+n�na; (10)ãäå ~k0(T; P ) � êîíñòàíòà ñêîðîñòè ïðîöåññà ðå�êîìáèíàöèè, êîòîðàÿ çàâèñèò òîëüêî îò äàâëåíèÿíåéòðàëüíîãî ãàçà è òåìïåðàòóðû. Â ñëó÷àå îòíî�ñèòåëüíî ðàçðåæåííîãî ãàçà çíà÷åíèå ~k0(T; P ) ìî�æåò áûòü âû÷èñëåíî ñ ïîìîùüþ �îðìóëû Áåéò�ñà �Ôëàíåðè [24℄~k0(T ) = De7p�T 3 � 1p�13 + 1p�23 � ; (11)ãäå �13 è �23 � ïðèâåäåííûå ìàññû ïîëîæèòåëüíîãîèîíà è íåéòðàëüíîé ÷àñòèöû, à òàêæå îòðèöàòåëü�íîãî èîíà è íåéòðàëüíîé ÷àñòèöû, D = 3:5 � 0:9 �êîý��èöèåíò ïðîïîðöèîíàëüíîñòè.Â ÌÄ-ðàñ÷åòàõ áûëè ïîëó÷åíû çíà÷åíèÿk0(T; P ) òîãî æå ïîðÿäêà, ÷òî ñ ïîìîùüþ �îðìóëû(11). Èõ óòî÷íåíèå ïðåäñòàâëÿåò îòäåëüíóþ çàäà÷ó,âûõîäÿùóþ çà ðàìêè äàííîé ðàáîòû ââèäó ñëîæíî�ñòè ÌÄ-âû÷èñëåíèé äëÿ èäåàëüíûõ ãàçîâ. Ïîýòîìóíèæå ïðèâîäèòñÿ îòíîñèòåëüíàÿ çàâèñèìîñòü êîí�ñòàíòû ñêîðîñòè îò êóëîíîâñêîé íåèäåàëüíîñòèñðåäû.3.4. �åêîìáèíàöèÿ â ïëàçìå ãåêñà�òîðèäàñåðû�åçóëüòàòû ñðàâíåíèÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ñ ýêñïåðè�ìåíòàëüíûìè äàííûìè ðàçä. 2 ïîêàçàíû íà ðèñ. 3.390
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�èñ. 3. Îòíîøåíèå êîíñòàíòû ñêîðîñòè ðåêîìáèíà-öèè â ïëàçìå ïîñëåñâå÷åíèÿ ðàçðÿäà â SF6 ê êîí-ñòàíòå ñêîðîñòè ðåêîìáèíàöèè â ïðåäåëå èäåàëüíîéïëàçìû: Æ � ýêñïåðèìåíò; � � ìîäåëèðîâàíèå áåçïîïðàâêè Ëèêàëüòåðà; � � ìîäåëèðîâàíèå ñ ïîïðàâ-êîé ËèêàëüòåðàÊàê ÷èñëåííûé ðàñ÷åò, òàê è ðåçóëüòàòû èçìåðåíèéäàëè äëÿ áîëüøèõ çíà÷åíèé � ýêñïîíåíöèàëüíûéñïàä ñ îäíèì è òåì æå ïîêàçàòåëåì A = 2:8. Ïðèìîäåëèðîâàíèè ýòî æå çíà÷åíèå áûëî ïîëó÷åíî äëÿðåàëüíûõ ìàññ èîíîâ SF+5 è F� ñ ó÷åòîì �îíîâîãîâçàèìîäåéñòâèÿ (3). Ýòèì îáúÿñíÿåòñÿ îòëè÷èå îòA = 4:5, óêàçàííîãî â (5). Óìåíüøåíèå A, âåðîÿòíî,îáóñëîâëåíî, òåì, ÷òî ïðîöåññ ðåêîìáèíàöèè â ñèëü�íîíåèäåàëüíîé èîííîé ïëàçìå ñâÿçàí ñ ïðîöåññîìñòîëêíîâåíèé ÷àñòèö ñ áîëüøîé ïåðåäà÷åé ýíåðãèè.Ïðè ýòîì åñëè îòíîñèòåëüíûé âêëàä òàêèõ ñòîëêíî�âåíèé â ñëó÷àå, êîãäà âçàèìîäåéñòâèå ÷àñòèö îïèñû�âàåòñÿ ïîòåíöèàëîì Êóëîíà, ñðàâíèòåëüíî íåâåëèê,òî ïðè ñòîëêíîâåíèè ñ ìîëåêóëàìè íåéòðàëüíîé êîì�ïîíåíòû èõ âåðîÿòíîñòü îêàçûâàåòñÿ ñóùåñòâåííîáîëüøå.Ìîäåëèðîâàíèå äëÿ ðåàëüíûõ ìàññ èîíîâ SF+5 èF� ñ ó÷åòîì �îíîâîãî âçàèìîäåéñòâèÿ (3) ñìåñòèëîâëåâî òî÷êó ñìåíû ìåõàíèçìîâ ðåêîìáèíàöèè è èç�ëîìà çàâèñèìîñòè, íî íåäîñòàòî÷íî äëÿ ñîãëàñèÿ ñýêñïåðèìåíòîì. Íåîáõîäèì ó÷åò ïîïðàâêè�. Âûáîðçíà÷åíèé �0 = 0:34, ò. å. �=T = 0:32 îáåñïå÷èâàåòèäåàëüíîå ñîãëàñèå (ðèñ. 3).Ïðè èñïîëüçîâàíèè (7) ýòî ñîîòâåòñòâóåò ra+ == ra� = 7:25�A â ïðåäïîëîæåíèè ðàâåíñòâà ýòèõ

ðàäèóñîâ. Äëÿ ñðåäû ýëåãàçà ýòî çíà÷åíèå îêàçûâà�åòñÿ çàìåòíî áîëüøå ðàäèóñà âàíäåðâààëüñîâñêîãîâçàèìîäåéñòâèÿ äëÿ ìîëåêóëû SF6, ðàâíîãî 3.1�A,íî äîñòàòî÷íî áëèçêî ê îæèäàåìîìó ðàññòîÿíèþ âèîí-ìîëåêóëÿðíûõ êîìïëåêñàõ, ñîäåðæàùèõ â êà÷å�ñòâå îäíîãî èç êîìïîíåíòîâ ãåêñà�òîðèä ñåðû. Îä�íàêî òî÷íîñòü ìîäåëè [53℄ íåâåëèêà â ñèëó îòñóò�ñòâèÿ â íåé ó÷åòà êîððåëÿöèé ÷àñòèö âáëèçè èîíà.Êðîìå òîãî, àïðèîðíûé âûáîð ý��åêòèâíîãî ðàäè�óñà èîí-ìîëåêóëÿðíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ äîñòàòî÷íîïðîèçâîëåí.Ïðèìåíåíèå áîëåå ñòðîãîé ìîäåëè [52℄ ïðåäïî�÷òèòåëüíåå. Âåëè÷èíå �=T = 0:32 â ðàìêàõ ïðèáëè�æåíèÿ (6) ñîîòâåòñòâóåò B = 1:5, ÷òî ïîëíîñòüþ ñî�îòâåòñòâóåò ðåêîìåíäîâàííîìó â [52℄ çíà÷åíèþ îêî�ëî äâóõ. Òàêèì îáðàçîì, âûðàæåíèÿ (6) è (7) õîðîøîîïèñàëè âåñü íàáîð ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ èçòàáë. 1 äëÿ ïðîöåññà ðåêîìáèíàöèè â ïîñëåñâå÷åíèèãàçîâîãî ðàçðÿäà â ãåêñà�òîðèäå ñåðû.4. ÂËÈßÍÈÅ ÑÎËÜÂÀÒÀÖÈÈ, ÏËÀÇÌÀÔÒÎ�ÀÅñëè â ñëó÷àå ïëàçìû ïîñëåñâå÷åíèÿ ãàçîâîãîðàçðÿäà â ãåêñà�òîðèäå ñåðû âûðàæåíèå (8) ïîçâî�ëÿåò äàòü óäîâëåòâîðèòåëüíîå îáúÿñíåíèå äàííûõýêñïåðèìåíòà, òî â ñëó÷àå ïëàçìû ïîñëåñâå÷åíèÿðàçðÿäà âî �òîðå [2; 40℄ ýòî íå óäàåòñÿ. Îòêëîíåíèåêîíñòàíòû ñêîðîñòè ðåêîìáèíàöèè îò åå âåëè÷èíûk0 äëÿ èäåàëüíîé ïëàçìû íàáëþäàåòñÿ ïðè íèçêèõçíà÷åíèÿõ ïàðàìåòðà íåèäåàëüíîñòè, ÷òî íå ïîçâî�ëÿåò àïïðîêñèìèðîâàòü ýòè äàííûå çàâèñèìîñòüþ â�îðìå (8) ïðè ëþáîì âûáîðå ïàðàìåòðà �.Îáúÿñíåíèå ýòèõ äàííûõ ìîæåò áûòü ñäåëàíî,åñëè ó÷åñòü, ÷òî â èîííîé ïëàçìå, ãäå êîíöåíòðàöèÿìîëåêóë íà ïîðÿäêè âåëè÷èíû ïðåâûøàåò êîíöåí�òðàöèþ èîíîâ, áûñòðî îáðàçóþòñÿ íàèáîëåå óñòîé÷è�âûå èîííûå êëàñòåðû F�(F2)12 è F+2 (F2)12 ñ ïëîòíîéèêîñàýäðè÷åñêîé óïàêîâêîé. Äëÿ âû÷èñëåíèÿ ñêîðî�ñòè ðåêîìáèíàöèè òàêèõ êëàñòåðîâ íàäî ðàññ÷èòàòüõàðàêòåðíûå âðåìåíà �r � ñïîíòàííîãî ìîíîìîëå�êóëÿðíîãî ðàñïàäà èçîëèðîâàííîé êëàñòåðíîé ïàðûF�(F2)12F+2 (F2)12 â ïðîäóêòû ðåêîìáèíàöèè è �i �îáðàòíîé èîíèçàöèè ïàðû â ñâîáîäíûå êëàñòåðíûåèîíû F�(F2)12 è F+2 (F2)12 è ââåñòè ñîîòâåòñòâóþ�ùóþ ïîïðàâêó â (5).4.1. Ñïîíòàííûé ðàñïàä èçîëèðîâàííîéêëàñòåðíîé ïàðû1. Íà ïåðâîì ýòàïå îïðåäåëÿåòñÿ ïîòåíöèàë âçà�èìîäåéñòâèÿ èîíà �òîðà ñ ìîëåêóëîé �òîðà. Êâàí�391



�. Õ. Àìèðîâ, À. Â. Ëàíêèí, �. Ý. Íîðìàí ÆÝÒÔ, òîì 146, âûï. 2 (8), 2014òîâûå ðàñ÷åòû ñèñòåì F�F2 è F+2 F2 ïðîâåäåíû âïðèáëèæåíèè òåîðèè �óíêöèîíàëà ïëîòíîñòè ñ èñ�ïîëüçîâàíèåì ïàêåòà CPMD [54℄ â áàçèñå ïëîñêèõâîëí ñ E = ~2k2=2m äî 90 Ry, ÷òî ñîîòâåòñòâóåò389220 ïëîñêèì âîëíàì. Ñåìü âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâó÷èòûâàþòñÿ ÿâíî, à ýëåêòðîíû êîðà � ý��åêòèâ�íî ÷åðåç �îðìó âûáðàííîãî ïñåâäîïîòåíöèàëà. Îá�ìåííî-êîððåëÿöèîííûé �óíêöèîíàë âûáðàí â �îð�ìå îáîáùåííî-ãðàäèåíòíîãî �óíêöèîíàëà PBE. �àñ�÷åò ïðîâîäèëñÿ â èçîëèðîâàííîé êóáè÷åñêîé ÿ÷åé�êå, ðàçìåð ðåáðà l êîòîðîé áðàëñÿ îò 1 äî 20�A.Áûë íàéäåí óñðåäíåííûé ïî íàïðàâëåíèÿì ñ�åðè�÷åñêè-ñèììåòðè÷íûé ïîòåíöèàë U(r), ñîñòîÿùèé èçêîðîòêîäåéñòâóþùåé ÷àñòè è äàëüíîäåéñòâóþùåéïîëÿðèçàöèîííîé ÷àñòè, çàâèñÿùåé îò ðàññòîÿíèÿêàê r�4. �åçóëüòàò àïïðîêñèìèðîâàí �îðìóëîéU(r) = 4" ���r �12 � ��r �6�� �r4 ; (12)ãäå " = 1:46 ýÂ, � = 2:48�A, � = 10:29 ýÂ��A4 äëÿ èîíàF� è " = 1:9 ýÂ, � = 2:5�A, � = 10:29 ýÂ��A4 äëÿ F+2 .Â ñâÿçè ñ äèñêóññèåé [55℄ îòíîñèòåëüíî óñòîé�÷èâîñòè èîíà F� â DFT-ðàñ÷åòàõ áûëè ïðîâåäåíûòåñòîâûå ðàñ÷åòû ïàðàìåòðîâ àòîìà �òîðà è îòðè�öàòåëüíîãî èîíà �òîðà â òîé æå ïîñòàíîâêå. Ïðèl > 8�A çíà÷åíèÿ ýíåðãèè êàê äëÿ àòîìà �òîðà, òàêè äëÿ åãî îòðèöàòåëüíîãî èîíà âûõîäÿò íà êîíñòàí�òó, íå çàâèñÿùóþ îò ðàçìåðà ÿ÷åéêè. Çíà÷åíèå ýíåð�ãèè èîíà �òîðà ëåæèò íèæå ýíåðãèè àòîìà �òîðà íà4.7 ýÂ, ÷òî äàæå íåñêîëüêî âûøå ñïðàâî÷íîãî çíà÷å�íèÿ 3.4 ýÂ.2. Íàéäåííûé ïîòåíöèàë (12) èñïîëüçîâàí â ðàñ�÷åòàõ ðàâíîâåñíîé ñòðóêòóðû è óñòîé÷èâîñòè êëàñ�òåðîâ F+2 (F2)n, F�(F2)n è èõ ñâÿçàííûõ ïàð ïðèðàçëè÷íûõ òåìïåðàòóðàõ. Ïðèìåíåí êëàññè÷åñêèéìåòîä ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè. Âçàèìîäåéñòâèå ìî�ëåêóë �òîðà ìåæäó ñîáîé îïèñûâàëîñü ïîòåíöèà�ëîì Ëåíàðäà-Äæîíñà ñ ïàðàìåòðàìè " = 0:0097 ýÂ,� = 3:65�A. Äèàãðàììû ýíåðãèé êëàñòåðîâ ñ ðàçëè÷�íûì ÷èñëîì ïðèñîåäèíåííûõ ìîëåêóë è ýíåðãèÿ ïðè�ñîåäèíåíèÿ ñëåäóþùåé ìîëåêóëû ïðåäñòàâëåíû íàðèñ. 4, à çíà÷åíèÿ ýíåðãèé äàíû â òàáë. 2.�åçóëüòàòû ìîäåëèðîâàíèÿ ïîêàçûâàþò, ÷òî ïî�ñëåäîâàòåëüíîå ïðèñîåäèíåíèå ìîëåêóë ê èîíó êàêF�, òàê è F+2 âïëîòü äî n = 12 ÿâëÿåòñÿ ñóùåñòâåí�íî ýêçîòåðìè÷åñêèì ïðîöåññîì, ñîïðîâîæäàþùèì�ñÿ âûäåëåíèåì ýíåðãèè ïîðÿäêà ýëåêòðîíâîëüòà, ÷òîíàìíîãî ïðåâîñõîäèò òåïëîâóþ ýíåðãèþ ìîëåêóë ãà�çà è äîëæíî îáåñïå÷èâàòü èõ âûñîêóþ óñòîé÷èâîñòüè êîíäåíñàöèþ ìîëåêóë â íèõ. Èñêëþ÷åíèå ñîñòàâ�ëÿåò êëàñòåð F�(F2)11, ãäå äåñÿòü ìîëåêóë îáðàçó�þò âíóòðåííèé ñëîé, à îäèííàäöàòàÿ âûòåñíÿåòñÿ
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F+2 (F2)nF�(F2)n�22�èñ. 4. à) Ýíåðãèÿ ïîñëåäîâàòåëüíîãî ïðèñîåäèíå-íèÿ ìîëåêóë ê êëàñòåðó â ïðîöåññàõ F�(F2)n�1 ++ F2 ! F�(F2)n (Æ) è F+2 (F2)n�1 + F2 ! F+2 (F2)n(O). á ) Äèàãðàììà ýíåðãèé êëàñòåðîâ F+2 (F2)nè F�(F2)nÒàáëèöà 2. Ýíåðãèÿ êëàñòåðîâ, �îðìèðóåìûõèîíàìè F� è F+2n Ýíåðãèè êëàñòåðîâ, ýÂF�(F2)n F+2 (F2)n1 �1:65 �2:0742 �3:303 �4:153 �4:972 �6:2434 �6:643 �8:3365 �8:33 �10:4486 �10:018 �12:5577 �11:635 �14:6318 �12:995 �16:5169 �14:543 �18:54210 �15:427 �20:04711 �15:645 �21:00212 �16:702 �22:558âî âíåøíèé. Ýíåðãèÿ ïðèñîåäèíåíèÿ îäèííàäöàòîéìîëåêóëû ê êëàñòåðó, ñîäåðæàùåìó äåñÿòü ìîëåêóë,ïðè ýòîì ñîïðîâîæäàåòñÿ àíîìàëüíî íèçêèì âûäåëå�íèåì ýíåðãèè 0.28 ýÂ. Îäíàêî äàëüíåéøåå ïðèñîåäè�íåíèå äâåíàäöàòîé ìîëåêóëû óæå ñíîâà ïðåâðàùàåòñòðóêòóðó â îäíîñëîéíóþ øàðîâóþ è ñîïðîâîæäàåò�392



ÆÝÒÔ, òîì 146, âûï. 2 (8), 2014 �åêîìáèíàöèÿ â íåèäåàëüíîé èîííîé ïëàçìå : : :ñÿ âûäåëåíèåì ýíåðãèè 1.06 ýÂ, íàìíîãî ïðåâûøàþ�ùåé òåïëîâóþ.Ïðè ýòîì ýíåðãèÿ ïðèñîåäèíåíèÿ ìîëåêóëû äëÿêëàñòåðîâ, îáðàçóåìûõ èîíîì F+2 , íåñêîëüêî áîëüøå,÷åì äëÿ èîíà F�, âïëîòü äî n = 12. Äàëüíåéøååïðèñîåäèíåíèå ÷àñòèö ê òàêèì êëàñòåðàì, îáðàçóþ�ùèì øàðîâóþ ñòðóêòóðó ñ èêîñàýäðè÷åñêîé óïàêîâ�êîé èç äâåíàäöàòè ìîëåêóë, ïðèâîäèò ê �îðìèðîâà�íèþ òîëüêî äâóõñëîéíûõ êëàñòåðîâ ñ î÷åíü íèçêîéýíåðãèåé ïðèñîåäèíåíèÿ ñëåäóþùåé ìîëåêóëû, ñîèç�ìåðèìîé ñ òåïëîâîé.Ñ ó÷åòîì òîãî, ÷òî ãåîìåòðè÷åñêîå ñå÷åíèå êëàñ�òåðà � âåëè÷èíà ïðèìåðíî 26�A2, âðåìÿ ïðèëèïà�íèÿ ñëåäóþùåãî àòîìà â óñëîâèÿõ, ñîîòâåòñòâóþùèõýêñïåðèìåíòàëüíûì äàííûì, íå äîëæíî ïðåâûøàòü5 íñ, ÷òî íàìíîãî ìåíüøå õàðàêòåðíîãî âðåìåíè ðå�êîìáèíàöèè èîíîâ.Â ñèëó ýòîãî íàäî îæèäàòü, ÷òî â ñèñòåìå èîíîââ ñðåäå �òîðà äîëæíû �îðìèðîâàòüñÿ ïðåèìóùå�ñòâåííî îäíîñëîéíûå êëàñòåðû ñ èêîñàýäðè÷åñêîéóïàêîâêîé, ñîäåðæàùèå äâåíàäöàòü ïðèñîåäèíåí�íûõ ìîëåêóë, ò. å. F�(F2)12 è F+2 (F2)12. Ýíåðãèÿ ñâÿ�çè ïàðû F�(F2)12F+2 (F2)12 ðàâíà E0 = 1:4 ýÂ.3. Íåñìîòðÿ íà ïîëîæèòåëüíóþ ýíåðãèþ ñâÿçè(E0 � kBT ), êëàñòåðíàÿ ïàðà F�(F2)12F+2 (F2)12ÿâëÿåòñÿ ìåòàñòàáèëüíîé îòíîñèòåëüíî ìîíîìîëåêó�ëÿðíîãî ðàñïàäà. Èîíû F� è F+2 ìîãóò ïðåîäîëåòüðàçäåëÿþùèé èõ ïîòåíöèàëüíûé áàðüåð è ðåêîìáè�íèðîâàòü ñ ðàñïàäîì êëàñòåðîâ è îáðàçîâàíèåì äâóõáûñòðûõ àòîìîâ �òîðà,F�(F2)12F+2 (F2)12 ) 24F2 + 3F:Ïðîöåññ íîñèò �ëóêòóàöèîííûé õàðàêòåð è ìîæåòáûòü ðàññ÷èòàí ÌÄ-ìåòîäîì. Â ðàñ÷åòå îïðåäåëÿ�åòñÿ âðåìÿ æèçíè èçîëèðîâàííîé êëàñòåðíîé ïàðûîòíîñèòåëüíî ñïîíòàííîãî ðàñïàäà. Ïðîöåññ ðàñïàäàíîñèò ñòîõàñòè÷åñêèé õàðàêòåð, òàê êàê âðåìÿ ïàìÿ�òè [56℄ ïðè ÷èñëåííîì èíòåãðèðîâàíèè ìíîãî ìåíü�øå âðåìåíè æèçíè. Ïîýòîìó äëÿ âûÿñíåíèÿ êèíå�òèêè ðàñïàäà èîííîé êëàñòåðíîé ïàðû ïðè êàæäîéòåìïåðàòóðå ïðîâîäèëàñü ñåðèÿ ÌÄ-ðàñ÷åòîâ âðå�ìåí æèçíè êëàñòåðíûõ ïàð ïî îòíîøåíèþ ê ðàñïà�äó â ïðîäóêòû ðåêîìáèíàöèè. Ïîëó÷åííûå ïðè ýòîìñðåäíèå çíà÷åíèÿ âðåìåí æèçíè �r äëÿ íåñêîëüêèõçíà÷åíèé òåìïåðàòóðû ïðåäñòàâëåíû íà ðèñ. 5. Âû�÷èñëåííàÿ çàâèñèìîñòü îïèñûâàåòñÿ ñîîòíîøåíèåìÀððåíèóñà, ò. å. ìîæåò áûòü çàïèñàíà â âèäå��1r = kr [ñ�1℄ = B exp(�Er=RT ); (13)ãäå ïðåäýêñïîíåíöèàëüíûé ìíîæèòåëü B == 1:9 � 1017 �1, à ýíåðãèÿ àêòèâàöèè Er = 1 ýÂ.
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�èñ. 5. Çàâèñèìîñòü âðåìåíè æèçíè ðûõëîé èîííîéïàðû F�(F2)12F+2 (F2)12 îò îáðàòíîé òåìïåðàòóðûÎòìåòèì, ÷òî îíà îêàçàëàñü áëèçêîé ê ýíåðãèèñâÿçè 1.3 ýÂ ìîëåêóëû ñ èîíîì â êëàñòåðå. Ýòî,âåðîÿòíî, ñâÿçàíî ñ òåì, ÷òî ðàñïàä êëàñòåðíîéïàðû èäåò ïî ìåõàíèçìó îòðûâà îäíîé èç ìîëåêóëêëàñòåðà.Â òåõ ñëó÷àÿõ, êîãäà îêàçûâàåòñÿ âîçìîæåí èíîéìåõàíèçì ðàñïàäà, ýíåðãèÿ àêòèâàöèè ìîæåò îòëè�÷àòüñÿ îò âåëè÷èíû ýíåðãèè ñâÿçè ìîëåêóëû ñ èîíîìâ êëàñòåðå. �àñ÷åòû, àíàëîãè÷íûå îïèñàííûì âû�øå, ïîêàçàëè, ÷òî ïðè ðàñïàäå êëàñòåðíûõ ïàð, ñî�äåðæàùèõ èîí �òîðà â ñðåäå ãåêñà�òîðèäà ñåðû,îí ïðîèñõîäèò áåçàêòèâàöèîííûì îáðàçîì. Â ýòîìñëó÷àå îêàçûâàåòñÿ âîçìîæíûì ïðîõîæäåíèå èîíàìåæäó ìîëåêóëàìè, îáðàçóþùèìè îáîëî÷êó êëàñòå�ðà, èç-çà ñèëüíîãî îòëè÷èÿ ðàäèóñà âçàèìîäåéñòâèÿèîíà �òîðà ñ ìîëåêóëîé SF6 îò ðàäèóñà âçàèìî�äåéñòâèÿ äâóõ ìîëåêóë SF6 ìåæäó ñîáîé. Ïîýòîìó�r(T ) ! 0, k(�; T ) ! k0, è ïðîöåññ ðåêîìáèíàöèèìîæåò áûòü îïèñàí ñîîòíîøåíèåì (8).4.2. Îáðàòíàÿ èîíèçàöèÿ êëàñòåðíîé ïàðû âñâîáîäíûå êëàñòåðíûå èîíû1. Âûøå øëà ðå÷ü îá èçîëèðîâàííîé êëàñòåðíîéïàðå. Ïðè åå íàõîæäåíèè â èîííîé ïëàçìå îíà ìî�æåò íå óñïåòü ñïîíòàííî ðåêîìáèíèðîâàòü, äî òîãîêàê ñòîëêíîâåíèÿ ñ îêðóæàþùèìè ÷àñòèöàìè ïðèâå�äóò ê åå îáðàòíîìó ðàñïàäó íà äâà èîíà. Äëÿ âû÷èñ�ëåíèÿ õàðàêòåðíîãî âðåìåíè �i îáðàòíîé èîíèçàöèèïàðû â ñâîáîäíûå êëàñòåðíûå èîíû ìîæíî ïðèðàâ�393



�. Õ. Àìèðîâ, À. Â. Ëàíêèí, �. Ý. Íîðìàí ÆÝÒÔ, òîì 146, âûï. 2 (8), 2014íÿòü êèíåòè÷åñêóþ è òåðìîäèíàìè÷åñêóþ êîíñòàí�òû ðàâíîâåñèÿ ðåàêöèèF�(F2)12F+2 (F2)12 , F�(F2)12 + F+2 (F2)12:Â êèíåòè÷åñêîì ïîäõîäå óðàâíèâàþòñÿ ìåæäó ñîáîé÷èñëà êëàñòåðíûõ ïàð, îáðàçóþùèõñÿ è ðàñïàäàþ�ùèõñÿ â åäèíèöó âðåìåíè,np=�i = kn+n�; (14)ãäå np è n+, n� � ñîîòâåòñòâåííî êîíöåíòðàöèè êëà�ñòåðíûõ ïàð è êëàñòåðíûõ èîíîâ, k � êîíñòàíòàðåêîìáèíàöèè (8). Â òåðìîäèíàìè÷åñêîì ïîäõîäå âñëó÷àå íåèäåàëüíîé ïëàçìû ñâÿçü ìåæäó êîíöåíòðà�öèåé êëàñòåðíûõ èîíîâ è ïàð ìîæåò áûòü âûðàæåíàñîîòíîøåíèåì Keq = +�p n+n�np ; (15)ãäå Keq � êîíñòàíòà òåðìîäèíàìè÷åñêîãî ðàâíîâå�ñèÿ, +, � è p � êîý��èöèåíòû àêòèâíîñòè ñî�îòâåòñòâåííî ïîëîæèòåëüíûõ èîíîâ, îòðèöàòåëüíûõèîíîâ è èîííûõ ïàð. Ïîñêîëüêó äàííûå ýêñïåðèìåí�òà [2; 40℄ îòíîñÿòñÿ ê íåâûñîêèì ïëîòíîñòÿì ãàçà èîòíîñèòåëüíî íèçêèì çíà÷åíèÿì ïàðàìåòðà íåèäå�àëüíîñòè êóëîíîâñêîé ïîäñèñòåìû, êîý��èöèåíò àê�òèâíîñòè ¾ðûõëûõ¿ ïàð ìîæíî ïðèíÿòü ðàâíûìåäèíèöå p = 1, à äëÿ îöåíêè êîý��èöèåíòà àêòèâ�íîñòè çàðÿæåííûõ ÷àñòèö èñïîëüçîâàòü äåáàåâñêîåïðèáëèæåíèå:�(�) = +(�) = �(�) = exp��p6�3=2=2� :Òàêèì îáðàçîì, çàäà÷à îïðåäåëåíèÿ �i ñâåëàñü ê ðàñ�÷åòó êîíñòàíòû ðàâíîâåñèÿ.2. Â ñëó÷àå èäåàëüíîãî ãàçà ýòà êîíñòàíòà ðàâíî�âåñèÿ ìîæåò áûòü ïðåäñòàâëåíà â âèäåKeq = �2�kBT�h2 �3=2 Zin+ Zin�Zinp ; (16)ãäå � � ïðèâåäåííàÿ ìàññà èîíîâ, h � ïîñòîÿí�íàÿ Ïëàíêà, Zin+ , Zin� � ñòàòèñòè÷åñêèå ñóììû âíó�òðåííèõ êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûõ ñòåïåíåé ñâî�áîäû ñîîòâåòñòâåííî ïîëîæèòåëüíîãî è îòðèöàòåëü�íîãî êëàñòåðíûõ èîíîâ, Zp � ñòàòèñòè÷åñêàÿ ñóì�ìà âíóòðåííèõ ñòåïåíåé ñâîáîäû ðûõëîé èîííîéïàðû. Ñòàòèñòè÷åñêàÿ ñóììà èîííîé ïàðû ìîæåòáûòü ïðåäñòàâëåíà êàê Zp = ZClp Z+p Z�p , ãäå ZClp �ñòàòèñòè÷åñêàÿ ñóììà êîëåáàíèé äâóõ êëàñòåðíûõèîíîâ, ñîñòàâëÿþùèõ ïàðó, Z+p è Z�p � êîëåáà�òåëüíî-âðàùàòåëüíàÿ ñòàòèñòè÷åñêàÿ ñóììà ïîëî�æèòåëüíîãî è îòðèöàòåëüíîãî èîíîâ, ñîñòàâëÿþùèõ

ïàðó. Ïðè îöåíêå êîíñòàíòû ðàâíîâåñèÿ ðàçëè÷èåììåæäó Zin+ , Zin� è Z+p , Z�p ïðåíåáðåæåì, ïîëîæèâZin+ = Z+p è Zin� = Z�p . Â ýòîì ñëó÷àå ñîîòíîøåíèå(16) ïðèíèìàåò âèäKeq = �2�kBT�h2 �3=2 1ZClp : (17)Âû÷èñëåíèå ZClp ìîæåò áûòü âûïîëíåíî â êâà�çèêëàññè÷åñêîì ïðèáëèæåíèè. Äëÿ ýòîãî âûáåðåììîäåëüíûé ïîòåíöèàë âçàèìîäåéñòâèÿ äâóõ êëàñòåð�íûõ èîíîâ:U(r) = ( �e2=4�"0r; r > e2=E0;1; r < e2=E0;ãäå "0 � äèýëåêòðè÷åñêàÿ ïîñòîÿííàÿ, E0 = 1:4 ýÂ �ýíåðãèÿ ñâÿçè êëàñòåðíûõ èîíîâ â ïàðå. Â ýòîì ñëó�÷àå ZClp ìîæíî ïðåäñòàâèòü â âèäåZClp = e6�3=232p2 "30h3 �� ��EZ�E0 hj"j�5=2 � jE0j�5=2i exp�� "kBT � d"; (18)ãäå �E � ïàðàìåòð, îãðàíè÷èâàþùèé âêëàä ñîñòîÿ�íèé ñ ìàëîé ýíåðãèåé ñâÿçè. �åçóëüòàò ñëàáî çàâèñèòîò �E. Äëÿ îöåíêè ïðèìåì �E = 2�T ïî àíàëîãèèñ ýëåêòðîí-èîííîé ïëàçìîé [32; 36; 37℄; äðóãèå âàðè�àíòû îãðàíè÷åíèÿ ìîæíî íàéòè â ðàáîòàõ [48; 57℄.Ó÷èòûâàÿ (17) è (18), ïîëó÷èì îêîí÷àòåëüíîå âûðà�æåíèå: Keq = 128"30e�6 (�kBTE0)3=2F (�; T; E0) ; (19)ãäåF (�; T; E0) = �2�kT=E0Z�1 hjxj�5=2 � 1i�� exp��E0xkT � dx: (20)3. Èç âûðàæåíèÿ (14) ïîëó÷èì ñâÿçü ìåæäó êîí�ñòàíòàìè ñêîðîñòè îáðàòíîé èîíèçàöèè ðûõëîé ïà�ðû è ðåêîìáèíàöèè: ki = k0K (21)â èäåàëüíîé ïëàçìå èki = ��1i = k0Kp=+� (22)â íåèäåàëüíîé.394



ÆÝÒÔ, òîì 146, âûï. 2 (8), 2014 �åêîìáèíàöèÿ â íåèäåàëüíîé èîííîé ïëàçìå : : :4.3. Ñêîðîñòü ðåêîìáèíàöèèÊëàñòåðíàÿ ïàðà ìîæåò ëèáî ðàñïàäàòüñÿ îáðàò�íî íà ñîñòàâëÿþùèå ñâîáîäíûå êëàñòåðíûå èîíû,ëèáî òðàíñ�îðìèðîâàòüñÿ â ïëîòíóþ èîííóþ ïàðó ñïîñëåäóþùåé ðåêîìáèíàöèåé èîíîâ F+2 è F� âíóòðèïàðû. Òàêèì îáðàçîì, ìåõàíèçì ðåêîìáèíàöèè èìå�åò ñëîæíûé õàðàêòåð è ïðîòåêàåò ÷åðåç ïðîìåæó�òî÷íîå îáðàòèìîå îáðàçîâàíèå ðûõëîé êëàñòåðíîéèîííîé ïàðû ïî ìåõàíèçìóF�(F2)12 + F+2 (F2)12 , F�(F2)12F+2 (F2)12 )) 24F2 + 3F:Âûðàæåíèå (8) îïèñûâàåò òîëüêî ïåðâóþ ñòàäèþïðîöåññà ðåêîìáèíàöèè êëàñòåðíûõ èîíîâ ñ îáðàçî�âàíèåì ðûõëîé èîííîé ïàðû. Èòîãîâàÿ ñêîðîñòü ðå�êîìáèíàöèè â ýòîì ñëó÷àå íèæå, ÷åì ïðåäñêàçûâàåò�îðìóëà (8) è îïèñûâàåòñÿ ñîîòíîøåíèåìk = k01 + �r=�i ; (23)ãäå k0 � ñêîðîñòü ðåêîìáèíàöèè êëàñòåðíûõ èîíîâ âðûõëóþ èîííóþ ïàðó, �r è �i � íàéäåííûå íàìè õà�ðàêòåðíûå âðåìåíà ðåêîìáèíàöèè è îáðàòíîé èîíè�çàöèè ïàðû â ñâîáîäíûå êëàñòåðíûå èîíû. Ó÷èòû�âàÿ âûðàæåíèÿ (13), (19), (22), (23), ïîëó÷èìk(�; T ) = k0 �1 + k0K�r(T )�2� ��1 == k0 h1 + k0K�r(T ) exp�p6�3=2�i�1 ; (24)ãäå k0 îïðåäåëÿåòñÿ ñîîòíîøåíèåì (8). Ñðàâíåíèåêîíñòàíòû ñêîðîñòè ðåêîìáèíàöèè â ïëàçìå ïî�ñëåñâå÷åíèÿ ðàçðÿäà âî �òîðå, ðàññ÷èòàííîé ñî�ãëàñíî âûðàæåíèþ (24) ñ èñïîëüçîâàíèåì ïàðàìåò�ðîâ êëàñòåðà, ïîëó÷åííûõ â ðàìêàõ ìîëåêóëÿð�íî-äèíàìè÷åñêèõ ðàñ÷åòîâ, ñ ðåçóëüòàòàìè èçìåðå�íèé ïðåäñòàâëåíû íà ðèñ. 6. Íà íåì âèäíî õîðîøååñîãëàñèå ìåæäó ïðåäëîæåííîé ìîäåëüþ è ýêñïåðè�ìåíòîì. �åçóëüòàòû äëÿ òåìïåðàòóð 300 è 500 Êè äàâëåíèé 100 è 60 Òîðð îêàçûâàþòñÿ äîñòàòî÷íîáëèçêèìè.Äðóãèì ïðèìåðîì âëèÿíèÿ îáðàçîâàíèÿ êëàñòå�ðîâ ìîæåò ñòàòü ðåëàêñàöèÿ ïëàçìåííîãî êàíàëà,âîçíèêøåãî ïîñëå èìïóëüñíîãî ðàçðÿäà â âîäå. �å�êîìáèíàöèÿ, íàáëþäàâøàÿñÿ â ðàáîòàõ [4�7℄, îêàçà�ëàñü çàòÿíóòîé åùå áîëüøå, ÷åì ïðåäñêàçûâàåò âû�ðàæåíèå (5) [36℄. �àçíèöó ìîæíî, âåðîÿòíî, îòíåñòèíà ñ÷åò ãèäðàòàöèè çàðÿäîâ. Â ýòîì ñëó÷àå ïðåäïî�ëîæèòåëüíî äåéñòâóþò îáà �àêòîðà ïîäàâëåíèÿ ðå�êîìáèíàöèè: íåèäåàëüíîñòü è ñîëüâàòàöèÿ.
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�èñ. 6. Îòíîøåíèå êîíñòàíòû ñêîðîñòè ðåêîìáèíà-öèè â ïëàçìå ïîñëåñâå÷åíèÿ ðàçðÿäà â F2 ê êîí-ñòàíòå ñêîðîñòè ðåêîìáèíàöèè â ïðåäåëå èäåàëü-íîé ïëàçìû. �åçóëüòàòû èçìåðåíèé èç òàáë. 1: Æ �P = 100 Òîðð, T = 500 Ê; O � P = 60 Òîðð,T = 300 Ê. Êðèâûå � ðàñ÷åò ïî �îðìóëå (22) äëÿT = 300 Ê (1 ) è T = 500 Ê (2 )5. ÂÛÂÎÄÛÏðåäñòàâëåíû ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå äëÿïðîöåññà ðåêîìáèíàöèè â ñëàáîèîíèçîâàííîé íåèäå�àëüíîé (ãåêñà�òîðèä ñåðû) è èäåàëüíîé (�òîð) èîí�íîé ïëàçìå ïîñëåñâå÷åíèÿ ãàçîâîãî ðàçðÿäà, à òàê�æå èõ òåîðåòè÷åñêîå îáúÿñíåíèå. Ïîêàçàíî çàìåäëå�íèå ñêîðîñòè ðåêîìáèíàöèè â òàêèõ ñðåäàõ ïî ñðàâ�íåíèþ ñî ñòàíäàðòíûìè �îðìóëàìè äëÿ èäåàëüíîéïëàçìû. Âåëè÷èíà çàìåäëåíèÿ âîçðàñòàåò ïî ìåðåðîñòà çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðà íåèäåàëüíîñòè.1) Ïðè ðàññìîòðåíèè ãåêñà�òîðèäà ñåðû ðàçâèòÌÄ-ïîäõîä, ó÷èòûâàþùèé, íàðÿäó ñ èîí-èîííûìèâçàèìîäåéñòâèÿìè, ñèëüíûå áëèçêèå ñòîëêíîâåíèÿ ñíåéòðàëüíûìè ìîëåêóëàìè â �îíîâîì ðåæèìå. Ýòîò�àêòîð, ðàâíî êàê è îòíîøåíèå ìàññ ïîëîæèòåëü�íûõ è îòðèöàòåëüíûõ èîíîâ, ñóùåñòâåííî ïîâëèÿ�ëè íà ðàññ÷èòàííóþ ñêîðîñòü ðåêîìáèíàöèè. Ñëàáîåäàëüíîäåéñòâóþùåå èîí-ìîëåêóëÿðíîå ïðèòÿæåíèåó÷òåíî â âèðèàëüíîì ïðèáëèæåíèè.2) Ïðîöåññ ðåêîìáèíàöèè èîíîâ â ïëàçìå �òîðàçàìåäëåí ñîëüâàòàöèåé èîíîâ è ïðîõîäèò ÷åðåç îá�ðàçîâàíèå ïðîìåæóòî÷íîé ïàðû êëàñòåðíûõ èîíîâ.Çàâèñèìîñòü ñêîðîñòè ðåêîìáèíàöèè îò íåèäåàëüíî�ñòè ïðè ìàëûõ ïàðàìåòðàõ íåèäåàëüíîñòè � îáóñëîâ�395
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