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ÑÒÎÕÀÑÒÈ×ÅÑÊÈÅ ÑÂÎÉÑÒÂÀÌÎËÅÊÓËß�ÍÎ-ÄÈÍÀÌÈ×ÅÑÊÎÉËÅÍÀ�Ä-ÄÆÎÍÑÎÂÑÊÎÉ ÑÈÑÒÅÌÛ Â �ÀÂÍÎÂÅÑÍÎÌÈ ÍÅ�ÀÂÍÎÂÅÑÍÎÌ ÑÎÑÒÎßÍÈßÕ�. Ý. Íîðìàí *, Â. Â. Ñòåãàéëîâ **Ìîñêîâñêèé �èçèêî-òåõíè÷åñêèé èíñòèòóò141700, Äîëãîïðóäíûé, Ìîñêîâñêàÿ îáë., �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 30 íîÿáðÿ 2000 ã.Ìåòîäîì ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè ðàññ÷èòàíû K-ýíòðîïèÿ è âðåìÿ äèíàìè÷åñêîé ïàìÿòè tm (âðåìÿçàáûâàíèÿ íà÷àëüíûõ óñëîâèé â ïðîöåññå ÷èñëåííîãî èíòåãðèðîâàíèÿ) êëàññè÷åñêîé ñèñòåìû ÷àñòèö,âçàèìîäåéñòâèå êîòîðûõ îïðåäåëÿåòñÿ ïîòåíöèàëîì Ëåíàðäà-Äæîíñà. Âåëè÷èíà K åñòü õàðàêòåðèñòèêàñèñòåìû ìíîãèõ ÷àñòèö, âåëè÷èíà tm îêàçàëàñü ëîãàðè�ìè÷åñêè âîçðàñòàþùåé ñ óìåíüøåíèåì �ëóê-òóàöèé ïîëíîé ýíåðãèè ñèñòåìû, ò. å. ñ ïîâûøåíèåì òî÷íîñòè ÷èñëåííîãî èíòåãðèðîâàíèÿ. Îáíàðóæåíîñóùåñòâîâàíèå äâóõ ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèé K-ýíòðîïèè ïðè îäíîé è òîé æå ïîëíîé ýíåðãèè ñèñòåìû: äëÿðàâíîâåñíîãî (Ke) è íåðàâíîâåñíîãî (Kn) ñîñòîÿíèé. Ïîêàçàíî, ÷òî ñêîðîñòü ðåëàêñàöèè êèíåòè÷åñêîéýíåðãèè t�1r ðàâíà Kn, ïðè÷åì âåëè÷èíà Kn èãðàåò áîëåå �óíäàìåíòàëüíóþ ðîëü, ÷åì t�1r . �àññ÷èòàíûçàâèñèìîñòè Ke (ìîíîòîííàÿ) è Kn (íåìîíîòîííàÿ) îò ïëîòíîñòè. �àññìîòðåí ïåðåõîä îò äèíàìè÷åñêèõ(íüþòîíîâñêèõ) ê ñòîõàñòè÷åñêèì êîððåëÿöèÿì äëÿ àâòîêîððåëÿöèîííîé �óíêöèè ñêîðîñòè. Îáñóæäà-þòñÿ ïðè÷èíû êîíå÷íîñòè âðåìåíè äèíàìè÷åñêîé ïàìÿòè â �èçè÷åñêèõ ïðîöåññàõ. Äëèòåëüíîñòü äè-íàìè÷åñêèõ êîððåëÿöèé â ðåàëüíûõ ñèñòåìàõ îãðàíè÷åíà êâàíòîâîé íåîïðåäåëåííîñòüþ è îêàçàëàñü âïèêîñåêóíäíîì äèàïàçîíå.PACS: 02.70.Ns, 05.45.-a, 05.45.Gg1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÂîçíèêíîâåíèå íåîáðàòèìîñòè, ñòîõàñòè÷íîñòè èõàîñà â äèíàìè÷åñêèõ ñèñòåìàõ èññëåäîâàëîñü âîìíîãèõ ðàáîòàõ (ñì., íàïðèìåð, [1�20℄ è ñîäåðæàùè�åñÿ òàì ññûëêè). Áîëüøîé èíòåðåñ ïðè ýòîì ïðåä�ñòàâëÿþò ðàñõîäèìîñòü òðàåêòîðèé è õàðàêòåðèçóþ�ùàÿ ýòó ðàñõîäèìîñòü K-ýíòðîïèÿ (ýíòðîïèÿ Êðû�ëîâà�Êîëìîãîðîâà, óñðåäíåííûé ìàêñèìàëüíûé ïî�êàçàòåëü Ëÿïóíîâà). Âåëè÷èíà K ÿâëÿåòñÿ òàêæåñêîðîñòüþ ðîñòà ýíòðîïèè [1; 9; 10℄, ò. å. K�1 îêàçû�âàåòñÿ âàæíûì âðåìåíåì ðåëàêñàöèè.Â ðàññìîòðåíèå áûëî ââåäåíî âðåìÿ ïðåäñêàçóå�ìîñòè ïîâåäåíèÿ �pr [3�5℄. Ýòà âåëè÷èíà õàðàêòåðè�çóåò èíòåðâàë âðåìåíè, íà êîòîðûé ìîæíî ïðåäñêà�çûâàòü áóäóùåå ïîâåäåíèå äèíàìè÷åñêîé ñèñòåìûèñõîäÿ èç íà÷àëüíûõ óñëîâèé è äåòåðìèíèñòè÷åñêèõ*E-mail: henry�n�or.ru**E-mail: vlad�st�yahoo.om

äèíàìè÷åñêèõ óðàâíåíèé, îïðåäåëÿþùèõ ýâîëþöèþñèñòåìû. Â êà÷åñòâå ïðè÷èí êîíå÷íîñòè âåëè÷èíû�pr îòìå÷àëèñü [3�7℄ èçìåðèòåëüíûå øóìû, �ëóêòó�àöèîííûå ñèëû è íåòî÷íîñòü çíàíèÿ äè��åðåíöè�àëüíûõ óðàâíåíèé, îïèñûâàþùèõ äèíàìè÷åñêóþ ñè�ñòåìó. �îðèçîíòîì ïðåäñêàçóåìîñòè �h áûëî íàçâà�íî çíà÷åíèå, ê êîòîðîìó ñòðåìèòñÿ �pr â ïðåäåëåïðåíåáðåæèìî ìàëûõ èçìåðèòåëüíûõ øóìîâ è øó�ìîâ íåçíàíèÿ. Êàê �pr, òàê è �h ïðîïîðöèîíàëüíû��1+ , ãäå �+ � íàèáîëüøèé ïîëîæèòåëüíûé ïîêà�çàòåëü Ëÿïóíîâà, à êîý��èöèåíò ïðîïîðöèîíàëüíî�ñòè ëîãàðè�ìè÷åñêè çàâèñèò îò óðîâíÿ øóìîâ. Ïî�ëàãàëîñü òàêæå, ÷òî âðåìÿ êîððåëÿöèè ñèñòåìû åñòü� � 0:5��1+ [3�5℄.Çàñëàâñêèé [1℄ ïîëüçîâàëñÿ òåðìèíàìè ¾K-ýíò-ðîïèÿ¿ è ¾âðåìÿ ðàñöåïëåíèÿ êîððåëÿöèé �¿. Çíà�÷åíèå K ñîîòâåòñòâóåò âåëè÷èíå �+, óñðåäíåííîé ïî�àçîâîìó ïðîñòðàíñòâó, à � � âðåìåíè �h. Ïðè ýòîì,îäíàêî, ïîëàãàëîñü, ÷òî � = K�1.1011 10*



�. Ý. Íîðìàí, Â. Â. Ñòåãàéëîâ ÆÝÒÔ, òîì 119, âûï. 5, 2001×àñòíûì ñëó÷àåì äèíàìè÷åñêèõ ñèñòåì ÿâëÿþò�ñÿ êëàññè÷åñêèå ñèñòåìû ìíîãèõ ÷àñòèö. Òàêèå ñè�ñòåìû ÷èñëåííî èññëåäóþòñÿ ìåòîäîì ìîëåêóëÿðíîéäèíàìèêè. Èäåÿ ìåòîäà î÷åíü ïðîñòà: âñåâîçìîæ�íûå êëàññè÷åñêèå ñèñòåìû è ñðåäû ìîäåëèðóþòñÿñîâîêóïíîñòüþ N äâèæóùèõñÿ àòîìîâ è/èëè ìîëå�êóë, âçàèìîäåéñòâóþùèõ äðóã ñ äðóãîì (ñì., íàïðè�ìåð, [10; 11; 18; 21�25℄). ×èñëåííûì èíòåãðèðîâàíè�åì ñîîòâåòñòâóþùåé ñèñòåìû óðàâíåíèé Íüþòîíàmi d2ri(t)dt2 = Fi[r(t)℄; (1)èëè mi dvi(t)dt = Fi[r(t)℄; (2a)dri(t)dt = vi(t); (2á)äëÿ êàæäîé ÷àñòèöû îïðåäåëÿþòñÿ òðàåêòîðèè âñåõ÷àñòèö; mi, vi, ri è Fi � ìàññà, ñêîðîñòü, êîîðäèíà�òà i-é ÷àñòèöû è ñèëà, äåéñòâóþùàÿ íà ýòó ÷àñòèöó,i = 1; 2; : : : ; N . Âåëè÷èíû vi è ri ÿâíî çàâèñÿò òîëü�êî îò âðåìåíè t, à Fi � òîëüêî îò êîîðäèíàò ÷àñ�òèö. Ïîä r(t) ïîíèìàåòñÿ ñîâîêóïíîñòü êîîðäèíàòâñåõ ÷àñòèö r(t) = fr1(t); r2(t); : : : ; rN (t)g, àíàëîãè÷�íî îáîçíà÷åíèå v(t),Fi = � ��riU(r1; r2; : : : ; rN ); (3)ãäå U � ïîòåíöèàëüíàÿ ýíåðãèÿ. Íàïðèìåð, äëÿ ïàð�íîãî ïîòåíöèàëà �(r) âçàèìîäåéñòâèÿ ÷àñòèö äðóã ñäðóãîì U(r1; r2; : : : ; rN ) =Xi>j �(jri � rj j): (4)Ôóíêöèÿ U (ñèëû F) â ìåòîäå ìîëåêóëÿðíîé äèíà�ìèêè ñ÷èòàåòñÿ çàäàííûìè. Ïîëíàÿ ýíåðãèÿ ñèñòå�ìû E åñòü ñóììà êèíåòè÷åñêîé T è ïîòåíöèàëüíîéU ýíåðãèé: E = T + U; (5)T = NXi=1 mv2i2 : (6)�åøåíèå ñèñòåìû óðàâíåíèé (1) èëè (2) äàåò òðàåê�òîðèè ÷àñòèö fr(t);v(t)g.Ñèñòåìà óðàâíåíèé (1) èëè (2) ýêñïîíåíöèàëüíîíåóñòîé÷èâà äëÿ ñèñòåìû, ñîñòîÿùåé áîëüøå ÷åì èç

äâóõ ÷àñòèö (ñì., íàïðèìåð, [1; 9; 10; 18; 21�24℄). Ïà�ðàìåòðîì, îïðåäåëÿþùèì ñòåïåíü íåóñòîé÷èâîñòè,ò. å. ñêîðîñòü ðàçáåãàíèÿ ïåðâîíà÷àëüíî áëèçêèõ �à�çîâûõ òðàåêòîðèé, ÿâëÿåòñÿ K-ýíòðîïèÿ. Çíà÷åíèÿK-ýíòðîïèè ðàññ÷èòûâàëèñü ìåòîäîì ìîëåêóëÿðíîéäèíàìèêè äëÿ ñèñòåì íåéòðàëüíûõ [10�14; 17�20℄è çàðÿæåííûõ ÷àñòèö äâóõ- [26℄ è îäíîêîìïîíåíò�íîé [27�29℄ ïëàçìû. Â [30℄ ââåäåíî ïîíÿòèå î âðåìå�íè tm äèíàìè÷åñêîé ïàìÿòè, õàðàêòåðèçóþùåì âðå�ìÿ çàáûâàíèÿ íà÷àëüíûõ óñëîâèé. Çíà÷åíèå tm îïðå�äåëÿåòñÿ òî÷íîñòüþ ñõåìû ÷èñëåííîãî èíòåãðèðîâà�íèÿ [17�19, 26�30℄. Âåëè÷èíû tm è th [3�5℄ èìåþòáëèçêóþ ïðèðîäó, èõ ðàçëè÷èå îáóñëîâëåíî ðàçëè�÷èåì øóìîâ, êîòîðûì îíè ñîîòâåòñòâóþò. Çíà÷åíèÿK-ýíòðîïèè ðàññ÷èòûâàëèñü â [10�14; 17�20; 26�30℄òîëüêî äëÿ ðàâíîâåñíûõ ñèñòåì. Â [1; 3�30℄ íå äåëà�ëîñü ðàçëè÷èÿ ìåæäó ðàâíîâåñíûìè è íåðàâíîâåñ�íûìè ñèñòåìàìè.Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ðàññìîòðåíû êàê ðàâíîâåñ�íûå, òàê è íåðàâíîâåñíûå äâóõ- è òðåõìåðíûå ñèñòå�ìû ÷àñòèö, âçàèìîäåéñòâèå êîòîðûõ îïðåäåëÿåòñÿïîòåíöèàëîì Ëåíàðäà-ÄæîíñàU = 4"�� r��12 � � r��6� : (7)Èñïîëüçîâàëèñü ïðèâåäåííûå åäèíèöû, â êîòîðûõm = " = � = 1, ïðè÷åì âðåìÿ èçìåðÿåòñÿ âåäèíèöàõ (m�2=")1=2. Íàïðèìåð, äëÿ àðãîíà " == 1:65324 � 10�21 Äæ, � = 3:405 � 10�10 ì, m == 6:64 � 10�26 êã, à (m�2=")1=2 = 2:16 � 10�12 ñ. �àñ�÷åò ïðîâîäèëñÿ â äèàïàçîíå ïëîòíîñòåé � = mn == (0:1�1:1)m��1=3. Èñïîëüçîâàëèñü ïåðèîäè÷åñêèåãðàíè÷íûå óñëîâèÿ. ×èñëî ÷àñòèö â îñíîâíîé ÿ÷åé�êå N ìåíÿëîñü îò 16 äî 216. Â ðàçä. 2 ðàññ÷èòàíûK è tm äëÿ ðàâíîâåñíîé ñèñòåìû è íàéäåíà çàâèñè�ìîñòü âåëè÷èíûKtm îò �ëóêòóàöèé ïîëíîé ýíåðãèèñèñòåìû E. Ýòà çàâèñèìîñòü ñîïîñòàâëÿåòñÿ ñ ðå�çóëüòàòàìè äëÿ ïëàçìû. Îáñóæäàåòñÿ �èçè÷åñêèéñìûñë K-ýíòðîïèè. Â ðàçä. 3 ðàññìîòðåíî ñóùåñòâî�âàíèå äâóõ ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèé K-ýíòðîïèè: äëÿðàâíîâåñíîãî è íåðàâíîâåñíîãî ñîñòîÿíèé. Ñêîðîñòüðåëàêñàöèè êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè ñîâïàëà ñî çíà÷å�íèåì íåðàâíîâåñíîé K-ýíòðîïèè. Â ðàçä. 4 îïèñàíïåðåõîä âðåìåííûõ êîððåëÿöèé îò äèíàìè÷åñêèõ êñòîõàñòè÷åñêèì ïî ìåðå óâåëè÷åíèÿ èíòåðâàëà âðå�ìåíè. Ôèçè÷åñêèé ñìûñë ìàêñèìàëüíîãî äèíàìè÷å�ñêîãî âðåìåíè ïàìÿòè â ðåàëüíûõ ñèñòåìàõ ñâÿçû�âàåòñÿ ñ ìàëûìè, íî êîíå÷íûìè øóìàìè êâàíòîâîéíåîïðåäåëåííîñòè, ñóùåñòâóþùèìè â ëþáîé êëàññè�÷åñêîé ñèñòåìå. Ýòîò ðåçóëüòàò èìååò ïðÿìîå îòíî�øåíèå ê ãèïîòåçå Ëàíäàó [2℄ î êâàíòîâîé ïðèðîäåíåîáðàòèìîñòè.1012



ÆÝÒÔ, òîì 119, âûï. 5, 2001 Ñòîõàñòè÷åñêèå ñâîéñòâà : : :2. �ÀÂÍÎÂÅÑÍÀß ÑÈÑÒÅÌÀ2.1. Ìîäåëü è ìåòîä ðàñ÷åòàÄëÿ çàäàííîé �óíêöèè U è ÷àñòèö îäíîé è òîéæå ìàññû m, äëÿ òîæäåñòâåííûõ íà÷àëüíûõ óñëî�âèé, ñîîòâåòñòâóþùèõ i-é òî÷êå íà ðàâíîâåñíîé ìî�ëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîé òðàåêòîðèè, íàõîäÿòñÿ ðå�øåíèå fr(t);v(t)g ñèñòåìû (2) ñ øàãîì �t è òðàåêòî�ðèè fr0(t);v0(t)g, ðàññ÷èòàííûå ñ øàãîì �t0. Îïðå�äåëÿþòñÿ óñðåäíåííûå ðàçëè÷èÿ êîîðäèíàò (ñêîðî�ñòåé) ïåðâîé è âòîðîé òðàåêòîðèé â ñîâïàäàþùèåìîìåíòû âðåìåíè:h�v2(t)i = 1N NXj �vj(t)� v0j(t)�2 ;h�r2(t)i = 1N NXj �rj(t)� r0j(t)�2 : (8)Äëÿ ïîâûøåíèÿ òî÷íîñòè ïðîâîäèòñÿ òàêæå óñðåä�íåíèå ïî i, i = 1; 2; : : : ;M . Ïî ïðîøåñòâèè íåêîòîðî�ãî âðåìåíè tl (ýòà âåëè÷èíà çàñëóæèâàåò îòäåëüíîãîðàññìîòðåíèÿ) ðàçëè÷èÿ ñòàíîâÿòñÿ ýêñïîíåíöèàëü�íî âîçðàñòàþùèìè (ðèñ. 1):h�v2(t)i = A exp(Kt); h�r2(t)i = B exp(Kt): (9)10110010�110�210�310�410�510�610�710�80 2 4 6
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�èñ. 1. Íîðìèðîâàííûå óñðåäíåííûå ðàçëè÷èÿ ñêîðî-ñòåé h�v2(t)i (1 ) è êîîðäèíàò h�r2(t)i (2 ) â ñîâïàäà-þùèå ìîìåíòû âðåìåíè äëÿ äâóõ òðàåêòîðèé, ðàññ÷è-òàííûõ èñõîäÿ èç òîæäåñòâåííûõ íà÷àëüíûõ óñëîâèéñ øàãàìè �t = 0:001 è �t0 = 0:0001; L � äëèíà ðå-áðà ðàñ÷åòíîé ÿ÷åéêè; N = 64, � = 0:5, T = 0:44,òðåõìåðíàÿ ñèñòåìà (d = 3)
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�èñ. 2. Çàâèñèìîñòü t0m îò �t0=�t äëÿ ðàçëè÷íûõçíà÷åíèé �t: 1 � �t = 0:01, 2 � 0.005, 3 � 0.001,4 � 0.0005, 5 � 0.0001 (êðàéíèå ëåâûå òî÷êè íà ëè-íèÿõ 1 è 2 ñîîòâåòñòâóþò �t0 = 0:00001); N = 64,� = 0:5, T = 0:44, d = 3Âåëè÷èíà K åñòü çíà÷åíèå K-ýíòðîïèè; çíà÷åíèÿ Aè B îïðåäåëÿþòñÿ ðàçíèöåé ìåæäó �t è �t0. Ïðèt > t0m � 1K ln�6kTm 1A� ; (10)ãäå T � òåìïåðàòóðà, íàñòóïàåò íàñûùåíèå:h�v2(t)i = 2hv2i = 6kT=m;h�r2(t)i = 6D(t� tm) + h�r2(tm)i; (11)3kT=m � êâàäðàò òåïëîâîé ñêîðîñòè vT , D �êîý��èöèåíò äè��óçèè. Îöåíêè ïîêàçàëè, ÷òîh�r2(tm)i = rav , ãäå rav = �p2n���1 � ñðåäíÿÿäëèíà ïðîáåãà ÷àñòèöû ìåæäó ñòîëêíîâåíèÿìè.Äëÿ îïðåäåëåíèÿ âðåìåíè äèíàìè÷åñêîé ïàìÿòèïðîâîäÿòñÿ ðàñ÷åòû t0m ïðè îäíîì è òîì æå çíà�÷åíèè �t è ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèÿõ �t0: �t=2, �t=5,�t=10 è ò. ä. (ðèñ. 2). Ïðåäåëüíîå çíà÷åíèå t0m ïðè�t0=�t ! 0 � ýòî âðåìÿ äèíàìè÷åñêîé ïàìÿòè tmäëÿ äàííîé ñõåìû è âûáðàííîãî øàãà ÷èñëåííîãîèíòåãðèðîâàíèÿ �t. Â ïðîöåññå ÷èñëåííîãî èíòåãðè�ðîâàíèÿ ïî ïðîøåñòâèè âðåìåíè tm ñèñòåìà ÷àñòèöïîëíîñòüþ ¾çàáûâàåò¿ ñâîè íà÷àëüíûå óñëîâèÿ, èðàññ÷èòûâàåìàÿ ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêàÿ òðàåê�òîðèÿ òåðÿåò âñÿêóþ êîððåëÿöèþ ñ èñõîäíîé íüþ�òîíîâñêîé òðàåêòîðèåé.Çíà÷åíèÿ K-ýíòðîïèè (è tm) ñëàáî çàâèñÿò îòN [20℄, íà÷èíàÿ ñ N � 10 (ðèñ. 3).1013
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�èñ. 3. Çàâèñèìîñòü K-ýíòðîïèè îò ÷èñëà ÷àñòèöN äëÿ � = 0:5, T = 0:44, d = 32.2. K-ýíòðîïèÿ è âðåìÿ ïàìÿòèÂ ëèòåðàòóðå [1℄ âåëè÷èíà K èñòîëêîâûâàåòñÿêàê ñêîðîñòü èçìåíåíèÿ ýíòðîïèè S â ðåçóëüòàòåäèíàìè÷åñêîãî ïåðåìåøèâàíèÿ òðàåêòîðèé, à âåëè�÷èíåK�1 ïðèïèñàí ñìûñë âðåìåíè ðàñöåïëåíèÿ êîð�ðåëÿöèé (ñì. òàêæå [9; 10℄). Äëÿ òîãî ÷òîáû ñîïîñòà�âèòü ýòè óòâåðæäåíèÿ ñ ìåòîäîì ìîëåêóëÿðíîé äè�íàìèêè, íàïîìíèì âêðàòöå ðàññóæäåíèÿ, ïðèâåäåí�íûå â [1; 9; 10℄.Ýíòðîïèÿ S ïîäñèñòåìû îïðåäåëÿåòñÿ âûðàæåíè�åì [1℄ S = k ln��; (12)ãäå �� � ðàçìåð òîé îáëàñòè �àçîâîãî ïðîñòðàí�ñòâà, ãäå ïîäñèñòåìà ïðîâîäèò â ðàâíîâåñèè ïî÷òèâñå âðåìÿ. �àññìîòðèì ýâîëþöèþ íåêîòîðîãî ìàëî�ãî, ïåðâîíà÷àëüíî êîìïàêòíîãî ýëåìåíòà �àçîâîãîîáúåìà ��0. Â ñèëó òåîðåìû Ëèóâèëëÿ��(t) = ��0: (13)Îäíàêî ñòðóêòóðà �àçîâîãî îáúåìà ìåíÿåòñÿ. Òðà�åêòîðèè, èìåâøèå â êà÷åñòâå íà÷àëüíûõ óñëîâèéáëèçêèå òî÷êè âíóòðè ��0, ñ òå÷åíèåì âðåìåíèýêñïîíåíöèàëüíî ðàçáåãàþòñÿ. Ïîñêîëüêó âåëè÷èíàîáúåìà ñîõðàíÿåòñÿ, åãî ñòðóêòóðà ñòàíîâèòñÿ âñåáîëåå èçðåçàííîé, ðàñòÿíóòîé è ñ ïóñòîòàìè âíóòðè.Îãèáàþùàÿ ýòîé ñòðóêòóðû îãðàíè÷èâàåò âñå áîëü�øèé îáúåì ��(t). Èç (9) ñëåäóåò îöåíêà��(t) = ��0eht; (14)è åñëè ïîëüçîâàòüñÿ �îðìóëîé òèïà �� = (4=3)�r3,òî h ñ òî÷íîñòüþ äî ìíîæèòåëÿ ñîâïàäàåò ñ K-ýíò-ðîïèåé. Èç �îðìóë (12) è (14) âèäíî, ÷òî h � K �ýòî äåéñòâèòåëüíî ñêîðîñòü èçìåíåíèÿ ýíòðîïèè âðåçóëüòàòå äèíàìè÷åñêîãî ïðîöåññà ïåðåìåøèâàíèÿòðàåêòîðèé [1; 9; 10℄.Èç íàøèõ ðàñ÷åòîâ ñëåäóåò, ÷òî âðåìÿ tm ìîæíîèñòîëêîâûâàòü êàê âðåìÿ, â òå÷åíèå êîòîðîãî �à�çîâûé îáúåì ��(t) äîñòèãàåò ñâîåãî ìàêñèìàëüíîãî

çíà÷åíèÿ ��max, à ýíòðîïèÿ � ìàêñèìàëüíîãî çíà�÷åíèÿ, ñîîòâåòñòâóþùåãî òîé ðàâíîâåñíîé �àçîâîéòðàåêòîðèè, êîòîðàÿ èññëåäóåòñÿ ïðè ìîëåêóëÿð�íî-äèíàìè÷åñêîì ðàñ÷åòå. Èíûìè ñëîâàìè, âðåìÿtm åñòü âðåìÿ ïîëíîãî çàïîëíåíèÿ �àçîâîãî îáúåìà,â êîòîðîì ïîäñèñòåìà (ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêàÿÿ÷åéêà ïðè çàäàííîé òåìïåðàòóðå T ), òî÷íåå, ïðåä�ñòàâëÿþùàÿ åå �àçîâàÿ òî÷êà áëóæäàåò âäîëü ìîëå�êóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîé òðàåêòîðèè. Â òå÷åíèå êàæ�äîãî èç ïîñëåäóþùèõ îòðåçêîâ tm ýòîé òðàåêòî�ðèè ïðîöåäóðà ïîëíîãî çàïîëíåíèÿ �àçîâîãî îáúåìà��max ïîâòîðÿåòñÿ âíîâü è âíîâü.Ïî ñìûñëó ðàñ÷åòà tm åñòü è âðåìÿ ðàñöåïëåíèÿêîððåëÿöèé (â òåðìèíàõ [1℄), ò. å. tm = � . Âèäíî,÷òî âîïðåêè ïðåäïîëîæåíèþ [1℄ � = K�1, çíà÷åíèÿK�1 è tm ìîãóò ðàçëè÷àòüñÿ âåñüìà ñèëüíî. Ïîìèìîêîëè÷åñòâåííîãî, ìåæäó K�1 è tm åñòü è ïðèíöè�ïèàëüíîå ðàçëè÷èå. Âåëè÷èíà K ÿâëÿåòñÿ õàðàêòå�ðèñòèêîé èññëåäóåìîé ñèñòåìû ìíîãèõ ÷àñòèö è íåçàâèñèò îò òî÷íîñòè è ñõåìû ÷èñëåííîãî èíòåãðèðî�âàíèÿ. Âåëè÷èíà tm, íàïðîòèâ, çàâèñèò îò òî÷íîñòè÷èñëåííîãî èíòåãðèðîâàíèÿ, êîòîðàÿ â äàííîì ñëó�÷àå âûïîëíÿåò �óíêöèþ ïðîöåäóðû îãðóáëåíèÿ.Â [1℄ â ðàññìîòðåíèå ââîäèëñÿ ïàðàìåòð îãðóá�ëåíèÿ " è ïðåäëàãàëîñü â êîíöå âûâîäà óñòðåìèòü" ê íóëþ. Ïðè ýòîì ïîëàãàëîñü, ÷òî ðåçóëüòàò äëÿâðåìåíè ðàñöåïëåíèÿ êîððåëÿöèé íå çàâèñèò îò " èîñòàåòñÿ êîíå÷íûì äëÿ " ! 0. Â ìåòîäå ìîëåêóëÿð�íîé äèíàìèêè ðîëü " âûïîëíÿåò òî÷íîñòü ÷èñëåííî�ãî èíòåãðèðîâàíèÿ. Âèäíî, ÷òî tm ! 1 ïðè " ! 0.Ïðè ýòîì, êàê è â [1℄, K-ýíòðîïèÿ ÿâëÿåòñÿ ìåòðè�÷åñêèì èíâàðèàíòîì è íå çàâèñèò îò ñïîñîáà îãðóá�ëåíèÿ ïðè "! 0.2.3. Çàâèñèìîñòü Ktm îò �t è h�E2i�åçóëüòàòû ðàñ÷åòà çàâèñèìîñòè Ktm îò �t èh�E2i ïðåäñòàâëåíû íà ðèñ. 4. Âåëè÷èíà Ktm ëî�ãàðè�ìè÷åñêè âîçðàñòàåò ïðè óìåíüøåíèè øàãà ÷èñ�ëåííîãî èíòåãðèðîâàíèÿ. Òàêîé ðåçóëüòàò ìîæíî ïî�ëó÷èòü èç (9)�(11), ïðåäïîëàãàÿ, ÷òî A � (�t)n, ãäån îïðåäåëÿåòñÿ ïîðÿäêîì òî÷íîñòè ñõåìû ÷èñëåííî�ãî èíòåãðèðîâàíèÿ. Äåéñòâèòåëüíî, â ìîìåíò âðåìå�íè t = tm6kT=m = 2hv2i = h�v2(tm)i = A exp(Ktm); (15)ëîãàðè�ìèðóÿ (15), ïîëó÷àåìKtm = �n ln(�t) + onst; (16)èëè â äðóãîé �îðìåK(tm1 � tm2) = n ln(�t2=�t1); (17)1014
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ph�E2i=E�t�èñ. 4. Çàâèñèìîñòü âåëè÷èíû Ktm îò îòíî-ñèòåëüíîé �ëóêòóàöèè ïîëíîé ýíåðãèè ñèñòåìûh�E2i1=2=E è øàãà èíòåãðèðîâàíèÿ �t: 1 �ëåíàðä-äæîíñîâñêàÿ ñèñòåìà ñ N = 64, � = 0:5,T = 0:44, d = 3; 2 � íåèäåàëüíàÿ ïëàçìà [26℄ (ïëàç-ìå ñîîòâåòñòâóåò òîëüêî îñü ph�E2i=E)ãäå tm1 è tm2 � âðåìåíà ïàìÿòè äëÿ äâóõ çíà÷åíèé�t1 è �t2. Ïðè ýòîì âûðàæåíèå (17) íå çàâèñèò íèîò òåìïåðàòóðû, íè îò ïëîòíîñòè, íè îò ñïåöè�èêèèññëåäóåìîé ñèñòåìû.Ñëåäñòâèåì ïðèáëèæåííîñòè ÷èñëåííîãî èíòå�ãðèðîâàíèÿ ÿâëÿåòñÿ òî, ÷òî ïîñòîÿíñòâî ïîëíîéýíåðãèè E (5) èìååò ìåñòî ëèøü â ñðåäíåì. Çíà÷åíèåE îò øàãà ê øàãó �ëóêòóèðóåò îêîëî ñðåäíåãî çíà÷å�íèÿ, ïîýòîìó òðàåêòîðèÿ, ðàññ÷èòûâàåìàÿ ìåòîäîììîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè, ëåæèò íå íà ïîâåðõíîñòèE = onst, êàê äîëæíî áûëî áû áûòü äëÿ ðåøåíèÿóðàâíåíèé Íüþòîíà (1) èëè (2). Ýòà òðàåêòîðèÿ ðàñ�ïîëàãàåòñÿ â íåêîòîðîì ñëîå òîëùèíîé �E > 0 îêî�ëî ïîâåðõíîñòèE = onst [18; 19℄. Çíà÷åíèå�E îïðå�äåëÿåòñÿ òî÷íîñòüþ è ñõåìîé ÷èñëåííîãî èíòåãðèðî�âàíèÿ [18; 19; 31�34℄, ïðè÷åì h�E2i � �tn. Èç (16) è(17) ñëåäóåò, ÷òîKtm = � ln(hE2i) + onst; (18)K(tm1 � tm2) = ln� h�E22 ih�E21 i � : (19)Íà ðèñ. 4 è 5 ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû äëÿ ëå�íàðä-äæîíñîâñêîé ñèñòåìû, à òàêæå ðåçóëüòàòû ðà�áîòû [26℄ äëÿ íåèäåàëüíîé ïëàçìû. �åçóëüòàòû ðàñ�÷åòà õîðîøî ñîãëàñóþòñÿ ñ ïîëó÷åííûìè �îðìóëà�ìè (18) è (19).
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�èñ. 5. ÇàâèñèìîñòüK(tm1�tm2) îò h�E22i=h�E21i:1 � ëåíàðä-äæîíñîâñêàÿ ñèñòåìà ñ N = 64, � = 0:5,T = 0:44, d = 3; 2 � íåèäåàëüíàÿ ïëàçìà [26℄Âûðàæåíèå (19) ñâÿçûâàåò K-ýíòðîïèþ è âðå�ìÿ äèíàìè÷åñêîé ïàìÿòè ñ óðîâíåì øóìîâ â äè�íàìè÷åñêîé ñèñòåìå. Ýòî âûðàæåíèå ñîîòâåòñòâóåòïðåäñòàâëåíèÿì [3�7℄. Íàïîìíèì, ÷òî, ñîãëàñíî [1℄,K(tm1� tm2) = 0 äëÿ âðåìåíè ðàñöåïëåíèÿ êîððåëÿ�öèé è îò óðîâíÿ øóìîâ íå çàâèñèò.2.4. Âûáîð òî÷íîñòè ÷èñëåííîãîèíòåãðèðîâàíèÿÑõåìó è øàã ÷èñëåííîãî èíòåãðèðîâàíèÿ ñëåäóåòâûáèðàòü òàê, ÷òîáû âûïîëíÿëîñü óñëîâèå�r < tm < t0=M; (20)ãäå �r � âðåìÿ ðåëàêñàöèè èññëåäóåìîãî äèíàìè�÷åñêîãî ïðîöåññà, t0 � äëèòåëüíîñòü òðàåêòîðèè,M�1=2 � æåëàåìàÿ òî÷íîñòü óñðåäíåíèÿ ðåçóëüòà�òîâ. Ïðàâàÿ ÷àñòü íåðàâåíñòâà (20) îáóñëîâëåíà òåì,÷òî òî÷êè íà �àçîâîé ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîéòðàåêòîðèè, îòñòîÿùèå ïî âðåìåíè íà ðàññòîÿíèåtm, ÿâëÿþòñÿ çàâåäîìî ñòàòèñòè÷åñêè íåçàâèñèìû�ìè. Ïîýòîìó ðåàëüíàÿ òî÷íîñòü óñðåäíåíèÿ îæèäà�åòñÿ äàæå ëó÷øå, ÷åì M�1=2.3. ÍÅ�ÀÂÍÎÂÅÑÍÀß ÑÈÑÒÅÌÀ3.1. Ìîäåëü è ìåòîä ðàñ÷åòàÏðè ðàñ÷åòå íåðàâíîâåñíûõ ñîñòîÿíèé ïàðàìåò�ðû ñèñòåìû òàêèå æå, êàê â ðàâíîâåñíîì ñëó÷àå,1015
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�èñ. 6. Íîðìèðîâàííûå çàâèñèìîñòè îò âðåìåíè êè-íåòè÷åñêîé ýíåðãèè ñèñòåìû (1 ), ðàçáåãàíèÿ êîîð-äèíàò (2 ) è ñêîðîñòåé (3 ) â íåðàâíîâåñíîì ñëó÷àå:N = 64, � = 0:5, d = 2à â êà÷åñòâå íà÷àëüíûõ óñëîâèé âûáèðàëàñü êâàä-ðàòíàÿ (êóáè÷åñêàÿ) ðåøåòêà ÷àñòèö ñ ìàëûìèñêîðîñòÿìè. Âû÷èñëÿëèñü çíà÷åíèÿ êèíåòè÷åñêîéýíåðãèè hv2(t)i, à òàêæå ðàçáåãàíèÿ ïî ñêîðîñòÿìh�v2(t)i è êîîðäèíàòàì h�r2(t)i. Ïðè ýòîì èñïîëüçî�âàëàñü �îðìóëà (8) äëÿ äâóõ �àçîâûõ òðàåêòîðèé,íà÷àëüíûå óñëîâèÿ êîòîðûõ ïåðâîíà÷àëüíî ðàçëè÷à�ëèñü íà ìàëóþ ñëó÷àéíóþ âåëè÷èíó. Óñðåäíåíèå ïîM íå ïðîâîäèëîñü.3.2. Äâå K-ýíòðîïèè: íåðàâíîâåñíàÿ èðàâíîâåñíàÿ�àñ÷åò ïîêàçàë, ÷òî äëÿ íåðàâíîâåñíîé ñèñòåìûñóùåñòâóþò äâà ýêñïîíåíöèàëüíûõ ó÷àñòêà (ðèñ. 6)â çàâèñèìîñòÿõ h�v2(t)i è h�r2(t)i, ïåðâûé èç êî�òîðûõ ñîîòâåòñòâóåò ýòàïó ýâîëþöèè ñèñòåìû äîâûõîäà íà ðàâíîâåñèå (Kn � íåðàâíîâåñíîå çíà÷å�íèå K-ýíòðîïèè), à âòîðîé � ïîñëå âûõîäà íà ðàâ�íîâåñèå (Ke � ðàâíîâåñíîå çíà÷åíèå K-ýíòðîïèè).Âåëè÷èíà K-ýíòðîïèè îêàçàëàñü ïîñòîÿííîé â ïðî�öåññå ðåëàêñàöèè íà ïåðâîì ó÷àñòêå íåçàâèñèìî îòòîãî, ÷òî ñîîòíîøåíèå ìåæäó êèíåòè÷åñêîé è ïî�òåíöèàëüíîé ýíåðãèÿìè ñèëüíî ìåíÿëîñü â ïðîöåñ�ñå ðàçáåãàíèÿ òðàåêòîðèé. Ïîýòîìó íåëüçÿ ñ÷èòàòü,÷òî K-ýíòðîïèÿ ÿâëÿåòñÿ �óíêöèåé òåìïåðàòóðû.Íåëüçÿ ñ÷èòàòü åå è �óíêöèåé ïîëíîé ýíåðãèè ñè�ñòåìû ïðè ïîñòîÿííîé ïëîòíîñòè: âåëè÷èíà K ìå�íÿëàñü ïîñëå âûõîäà ñèñòåìû íà ðàâíîâåñèå, ò. å.ïðè îäíîé è òîé æå ïîëíîé ýíåðãèè ñóùåñòâóþò äâàçíà÷åíèÿ K-ýíòðîïèè: íåðàâíîâåñíîå è ðàâíîâåñíîå.

Ñìûñë K-ýíòðîïèè êàê ñêîðîñòè âîçðàñòàíèÿ ýíòðî�ïèè ïðè ýòîì ñîõðàíÿåòñÿ.3.3. Ñâÿçü íåðàâíîâåñíîé K-ýíòðîïèè ñâðåìåíåì ðåëàêñàöèè êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèèÓãëû íàêëîíà (â ëîãàðè�ìè÷åñêîì ìàñøòàáå)ýêñïîíåíöèàëüíûõ ó÷àñòêîâ çàâèñèìîñòåé êèíåòè÷å�ñêîé ýíåðãèè è ðàçáåãàíèÿ ñêîðîñòåé îò âðåìåíè ñîâ�ïàäàþò â ïðåäåëàõ ñòàòèñòè÷åñêèõ ïîãðåøíîñòåé âîâñåõ èññëåäîâàííûõ ñëó÷àÿõ (ðèñ. 6). Ýòî ñîâïàäå�íèå èìååò ìåñòî êàê äëÿ äâóõ-, òàê è äëÿ òðåõìåð�íûõ ñèñòåì. Ñëåäîâàòåëüíî, çíà÷åíèå íåðàâíîâåñíîéK-ýíòðîïèè ñîâïàäàåò ñî çíà÷åíèåì ��1r , ãäå ��1r �ñêîðîñòü ðåëàêñàöèè êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè. Âðåìÿ�r ïîëó÷èëî, òàêèì îáðàçîì, ñìûñë îáðàòíîé ñêîðî�ñòè ïåðåìåøèâàíèÿ òðàåêòîðèé.Ïî àíàëîãèè ñ tm ìîæíî ââåñòè âðåìÿ tr âûõî�äà êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè ñèñòåìû íà ðàâíîâåñèå. Âïðîöåññå ðåëàêñàöèè êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè T çàâè�ñèìîñòü T (t) ïîä÷èíÿåòñÿ óðàâíåíèþT (t) = T0 exp(Knt); (21)ãäå T0 � íà÷àëüíîå íåðàâíîâåñíîå çíà÷åíèå êèíåòè�÷åñêîé ýíåðãèè. Òîãäàtr=�r = Kntr = ln(T=T0); (22)ãäå T � ðàâíîâåñíîå çíà÷åíèå êèíåòè÷åñêîé ýíåð�ãèè. Èìåííî tr, à íå �r ÿâëÿåòñÿ âðåìåíåì ðåëàêñà�öèè êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè. Äëèòåëüíîñòü âûõîäà êè�íåòè÷åñêîé ýíåðãèè íà ðàâíîâåñèå tr îêàçàëàñü ïðèýòîì ìíîãî áîëüøå âðåìåíè �r : íàïðèìåð, tr = 20�ríà ðèñ. 6.Äëÿ òîãî ÷òîáû âûÿñíèòü, êàêàÿ èç âåëè÷èí �rè Kn ÿâëÿåòñÿ ïåðâè÷íîé, áûëè ïðîâåäåíû ðàñ÷åòûäëÿ ïëîòíîóïàêîâàííîé íà÷àëüíîé ðåøåòêè â ñëó�÷àå, êîãäà ñðåäíÿÿ êèíåòè÷åñêàÿ ýíåðãèÿ ÷àñòèö âòå÷åíèå äëèòåëüíîãî (ïî ñðàâíåíèþ ñ �r) íà÷àëüíî�ãî ïåðèîäà â ñðåäíåì íå ìåíÿåòñÿ (ðèñ. 7). �åøåò�êà îñòàåòñÿ â ñîñòîÿíèè àíàëîãè÷íîì ìåòàñòàáèëü�íîìó, ïðè ýòîì òðàåêòîðèè ýêñïîíåíöèàëüíî ðàçáå�ãàþòñÿ ñî ñêîðîñòüþ Kn. Îäíàêî ÷åðåç íåêîòîðîåâðåìÿ êèíåòè÷åñêàÿ ýíåðãèÿ íà÷èíàåò âîçðàñòàòü,ðåëàêñèðóÿ ê ðàâíîâåñíîìó çíà÷åíèþ, ïðè÷åì è âýòîì ñëó÷àå ��1r = Kn. Òàêèì îáðàçîì, çíà÷åíèÿKn è ��1r ñîâïàäàþò äàæå â òîì ñëó÷àå, êîãäà ïðî�öåññ ðåëàêñàöèè êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè íå ñîâïàäàåòïî âðåìåíè ñ ýêñïîíåíöèàëüíûì ðàçáåãàíèåì ñêîðî�ñòåé. Ïîýòîìó ìîæíî ãîâîðèòü î òîì, ÷òî âåëè÷èíàKn îïðåäåëÿåò ñêîðîñòü ðîñòà êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèèñèñòåìû, à K�1n � õàðàêòåðíîå âðåìÿ ðåëàêñàöèè,1016
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�èñ. 7. Íîðìèðîâàííûå çàâèñèìîñòè îò âðåìåíè êè-íåòè÷åñêîé ýíåðãèè ñèñòåìû (1 ) è ðàçáåãàíèÿ ñêîðî-ñòè (2 ) â íåðàâíîâåñíîì ñëó÷àå: N = 64, � = 1:1,d = 2êîòîðîå ïðîÿâëÿåòñÿ êàê ïðè ðàçáåãàíèè òðàåêòîðèéâ íåðàâíîâåñíîì ñîñòîÿíèè, òàê è ïðè âûõîäå êèíå�òè÷åñêîé ýíåðãèè íà ðàâíîâåñèå.Íà÷àëüíûé (ìåòàñòàáèëüíûé) ó÷àñòîê íà ðèñ. 7âíåøíå òàêîé æå, êàê äëÿ ðàâíîâåñíîé ñèñòåìû (ïðà�âàÿ ÷àñòü ðèñ. 6), íî çíà÷åíèå K äëÿ òàêîãî ñîñòîÿ�íèÿ îêàçàëîñü ñîâïàäàþùèì íå ñ ðàâíîâåñíûì, à ñíåðàâíîâåñíûì çíà÷åíèåì Kn, ñ òåì çíà÷åíèåì ��1r ,êîòîðîå âîçíèêàåò â äàëüíåéøåì, êîãäà êèíåòè÷å�ñêàÿ ýíåðãèÿ íà÷íåò ðåëàêñèðîâàòü ê ðàâíîâåñíîéâåëè÷èíå.�àçëè÷èå çíà÷åíèé Kn è Ke áûëî ïðîâåðåíî âøèðîêîì äèàïàçîíå ïëîòíîñòåé (ðèñ. 8). Â ðåçóëüòà�òå ðàñ÷åòîâ îáíàðóæåíà íåìîíîòîííàÿ çàâèñèìîñòüKn-ýíòðîïèè îò ïëîòíîñòè. Ïîëó÷åííûé ðåçóëüòàòîòëè÷àåòñÿ, êàê è â [20℄, îò ìîíîòîííîé çàâèñèìîñòèKe-ýíòðîïèè îò ïëîòíîñòè â ðàâíîâåñíîì ñëó÷àå.3.4. Âûáîð òî÷íîñòè ÷èñëåííîãîèíòåãðèðîâàíèÿÏðè èññëåäîâàíèè íåðàâíîâåñíîé ñèñòåìû äîñòà�òî÷íî ïîëîæèòü tr � t0. Ïðè ýòîì, îäíàêî, íåîáõî�äèìî óñðåäíåíèå ïî ðàñïðåäåëåíèþ íà÷àëüíûõ êîí��èãóðàöèé, ñîîòâåòñòâóþùåìó ïîñòàâëåííîé çàäà�÷å, ò. å. ðàñ÷åò äëèíû t0 ïîâòîðÿåòñÿ äëÿ êàæäîéèç ñòàòèñòè÷åñêè íåçàâèñèìûõ íà÷àëüíûõ êîí�èãó�ðàöèé. Èõ ÷èñëî M îïðåäåëÿåò òî÷íîñòü óñðåäíå�íèÿ M�1=2. Âûáîð àíñàìáëÿ íà÷àëüíûõ êîí�èãóðà�öèé � îòäåëüíàÿ çàäà÷à.
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t�èñ. 9. Àâòîêîððåëÿöèîííàÿ �óíêöèÿ ñêîðîñòèhvv(t)i=v2T ïðè N = 64, � = 0:5, T = 0:44, d = 34. ÔÈÇÈ×ÅÑÊÈÉ ÑÌÛÑË È �ÎËÜÂ�ÅÌÅÍÈ ÄÈÍÀÌÈ×ÅÑÊÎÉ ÏÀÌßÒÈÑîïîñòàâèì çíà÷åíèå âðåìåíè äèíàìè÷åñêîé ïà�ìÿòè ñ õàðàêòåðíûìè âðåìåíàìè àâòîêîððåëÿöèîí�íîé �óíêöèè ñêîðîñòè. �åçóëüòàòû äëÿ ïîñëåäíåéïðåäñòàâëåíû íà ðèñ. 9. Îáëàñòü, â êîòîðîé çíà÷å�íèÿ àâòîêîððåëÿöèîííîé �óíêöèè ñêîðîñòè ïðåâû�øàþò 10�1, ñîîòâåòñòâóåò âðåìåíàì ìåíüøèì âðåìå�íè ïàìÿòè tm. Òàêèì îáðàçîì, êîððåëÿöèè â ýòîé îá�ëàñòè ÿâëÿþòñÿ äèíàìè÷åñêèìè êîððåëÿöèÿìè, ñëå�äóþùèìè èç óðàâíåíèé Íüþòîíà. Êîððåëÿöèè äëÿ1017



�. Ý. Íîðìàí, Â. Â. Ñòåãàéëîâ ÆÝÒÔ, òîì 119, âûï. 5, 2001õâîñòà àâòîêîððåëÿöèîííîé �óíêöèè ñêîðîñòè ïîïà�äàþò â òó âðåìåííóþ îáëàñòü, ãäå äèíàìè÷åñêàÿ ïà�ìÿòü î íà÷àëüíûõ óñëîâèÿõ óæå íå ñîõðàíÿåòñÿ, ò. å.ýòè êîððåëÿöèè èìåþò óæå íå äèíàìè÷åñêóþ, à ñòî�õàñòè÷åñêóþ ïðèðîäó.Ïðåäñòàâëÿëî áû èíòåðåñ èññëåäîâàòü, âëèÿåò ëèèçìåíåíèå âðåìåíè ïàìÿòè ïðè óâåëè÷åíèè òî÷íî�ñòè ÷èñëåííîãî èíòåãðèðîâàíèÿ íà õàðàêòåð êîððå�ëÿöèé â îáëàñòè ïåðåõîäà îò äèíàìè÷åñêèõ ê ñòîõà�ñòè÷åñêèì êîððåëÿöèÿì. Â âû÷èñëèòåëüíîì îòíîøå�íèè ýòà çàäà÷à íå î÷åíü ïðîñòà. Èç �îðìóë (18), (19)è ðèñ. 4 è 5 ñëåäóåò, ÷òî âåëè÷èíà tm ëèøü ëîãàðè��ìè÷åñêè âîçðàñòàåò ñ ïîâûøåíèåì òî÷íîñòè ÷èñëåí�íîãî èíòåãðèðîâàíèÿ. Èìåþùèåñÿ âû÷èñëèòåëüíûåâîçìîæíîñòè ïîçâîëÿþò óìåíüøèòü �E òîëüêî íà 5ïîðÿäêîâ äàæå ïðè èñïîëüçîâàíèè ðà�èíèðîâàííûõ÷èñëåííûõ ñõåì [32�34℄. Ýòî óâåëè÷èëî áû tm ëèøüâäâîå. Òàêèì îáðàçîì, îáëàñòü ñòîõàñòè÷åñêèõ êîð�ðåëÿöèé âñå ðàâíî áû ñîõðàíèëàñü â òîì âðåìåííîìèíòåðâàëå, ãäå ðàññ÷èòûâàåòñÿ àâòîêîððåëÿöèîííàÿ�óíêöèÿ ñêîðîñòè [35℄. Çíà÷åíèÿ âðåìåíè ïåðåõîäàîò äèíàìè÷åñêîãî ê ñòîõàñòè÷åñêîìó õàðàêòåðó êîð�ðåëÿöèé äëÿ ðàçëè÷íûõ ñõåì èíòåãðèðîâàíèÿ â çàâè�ñèìîñòè îò òåìïåðàòóðû, ïëîòíîñòè è ìàññû ÷àñòèöòðåáóþò îòäåëüíîãî ðàññìîòðåíèÿ.Âìåñòå ñ òåì çàäà÷à ÷ðåçìåðíîãî óâåëè÷åíèÿ tmíå èìååò çíà÷åíèÿ äëÿ �èçèêè. Íàïîìíèì, ÷òî ñó�ùåñòâóþò �èçè÷åñêèå �àêòîðû, êîòîðûå ïðèâîäÿòê êîíå÷íûì âðåìåíàì äèíàìè÷åñêîé ïàìÿòè è â ðå�àëüíûõ ñèñòåìàõ [3�7; 15; 16; 36℄. Ïîãðåøíîñòè ÷èñ�ëåííîé ñõåìû èãðàþò ðîëü íè÷òîæíîé (íî âñåãäàêîíå÷íîé!) êâàíòîâîé íåîïðåäåëåííîñòè, èìåþùåéìåñòî â ëþáîé ñèñòåìå, ñ÷èòàþùåéñÿ êëàññè÷åñêîé.Â [15; 16; 36℄ áûëî ââåäåíî ïîíÿòèå êâàçèêëàññè÷å�ñêèõ òðàåêòîðèé è ïîëó÷åíû óðàâíåíèÿ äâèæåíèÿâ êâàçèêëàññè÷åñêîì ïðèáëèæåíèè, ò. å. ïðè ïåðåõî�äå ê êëàññè÷åñêîìó ïðåäåëó áûëè ñîõðàíåíû ïåð�âûå ïîïðàâêè ïî ïîñòîÿííîé Ïëàíêà h. Ïîëó÷åííûåóðàâíåíèÿ îòëè÷àþòñÿ îò íüþòîíîâñêèõ ïîÿâëåíè�åì ñëó÷àéíûõ èñòî÷íèêîâ. Ýòè èñòî÷íèêè ó÷èòû�âàþò ðàñïëûâàíèå âîëíîâûõ ïàêåòîâ è äè�ðàêöèþïðè óïðóãîì ðàññåÿíèè. Íà ðîëü ñëàáûõ íåóïðóãèõïðîöåññîâ îáðàùàþò âíèìàíèå �åðöåíøòåéí è Êðàâ�öîâ [7℄, ðàññìîòðåâøèå âîçìóùåíèÿ òðàåêòîðèè ïîääåéñòâèåì òåïëîâîãî ýëåêòðîìàãíèòíîãî ïîëÿ [3℄ èñïîíòàííîãî èçëó÷åíèÿ íèçêî÷àñòîòíûõ �îòîíîâ [6℄.Ïîäõîäû [3; 6; 7; 15; 16; 36℄ ïîñòðîåíû íà ãèïîòå�çå Ëàíäàó î òîì, ÷òî ïðîèñõîæäåíèå íåîáðàòèìî�ñòè ñâÿçàíî ñ êâàíòîâîé ìåõàíèêîé. Õîòÿ óðàâíå�íèå Øðåäèíãåðà è ñèììåòðè÷íî ïî îòíîøåíèþ êèçìåíåíèþ çíàêà âðåìåíè, êâàíòîâàÿ ìåõàíèêà âäåéñòâèòåëüíîñòè ñóùåñòâåííûì îáðàçîì ñîäåðæèò

íåýêâèâàëåíòíîñòü îáîèõ íàïðàâëåíèé âðåìåíè. �ëó�áîêàÿ íåîáðàòèìîñòü â êâàíòîâîé ìåõàíèêå çàëîæå�íà â ïðîöåññå èçìåðåíèÿ [2℄, êîòîðûé íîñèò âåðîÿò�íîñòíûé õàðàêòåð. Èñïîëüçîâàíèå ïðîöåäóðû èçìå�ðåíèÿ ïîçâîëèëî îöåíèòü âåëè÷èíó êâàíòîâûõ øó�ìîâ è ââåñòè êâàçèêëàññè÷åñêèå óðàâíåíèÿ äâèæå�íèÿ [15; 16; 36℄.Ìîäåëèðîâàíèå êâàíòîâûõ øóìîâ [15; 16; 36℄ âðàìêàõ ìåòîäà ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè åùå íå âû�ïîëíåíî. Îäíàêî óæå ñåé÷àñ ìîæíî ïîëàãàòü, ÷òîââèäó ëîãàðè�ìè÷åñêîé çàâèñèìîñòè tm îò óðîâíÿøóìà êâàíòîâàÿ íåîïðåäåëåííîñòü ïðèâåäåò ê çíà�÷åíèÿì tm, ëåæàùèì â îáëàñòè, èññëåäîâàâøåéñÿ âíàñòîÿùåé ðàáîòå, ò. å. â ïèêîñåêóíäíîì äèàïàçîíå.Ïîä÷åðêíåì, ÷òî çäåñü ìû ãîâîðèì î âðåìåíàõ äè�íàìè÷åñêîé ïàìÿòè äëÿ ðåàëüíîé ïëîòíîé ñèñòåìûàòîìîâ, à íå äëÿ åå ÷èñëåííîé ìîäåëè.Â ñâåòå ñêàçàííîãî ìîæíî òàêæå ïåðåñìîòðåòüòðàäèöèîííûå ïðåäñòàâëåíèÿ î ïðîáëåìå îáðàòèìî�ñòè. Êàê óæå áûëî çàìå÷åíî, âñåãäà êîíå÷íàÿ âå�ëè÷èíà êâàíòîâîé íåîïðåäåëåííîñòè (�E > 0) ÿâ�ëÿåòñÿ ïðè÷èíîé êîíå÷íîñòè âðåìåíè äèíàìè÷åñêîéïàìÿòè â ðåàëüíûõ ñèñòåìàõ (tm < +1). Â êâà�çèêëàññè÷åñêîì ïðèáëèæåíèè ìîæíî ñ÷èòàòü, ÷òîèç îïðåäåëåííîé òî÷êè �àçîâîãî ïðîñòðàíñòâà ñè�ñòåìû âûõîäèò íå îäíà åäèíñòâåííàÿ êëàññè÷åñêàÿòðàåêòîðèÿ, à ïó÷îê òðàåêòîðèé, ðàñøèðÿþùèéñÿñî ñêîðîñòüþ K�1. Îò ïîñòîÿííîé Ïëàíêà áóäóò çà�âèñåòü ëèøü ñòàðòîâûå óñëîâèÿ ðàçáåãàíèÿ, ò. å. A,B è tl (ñì. (9) è ðèñ. 1). Ïðè ñòàíäàðòíîé ïðîöå�äóðå îáðàùåíèÿ âðåìåíè â ìîìåíò âðåìåíè t = t�(v(t�) ! �v(t�); t ! �t) èç òî÷êè fr(t�);v(t�)g, ãäåâ äàííûé ìîìåíò íàõîäèòñÿ ñèñòåìà, âûõîäèò íîâûéïó÷îê �àçîâûõ òðàåêòîðèé. Ê ìîìåíòó t� äèíàìè÷å�ñêàÿ ïàìÿòü î íà÷àëüíûõ óñëîâèÿõ áûëà ÷àñòè÷íî(èëè ïîëíîñòüþ) óòåðÿíà, ïîýòîìó òîëüêî ñ íåêîòî�ðîé âåðîÿòíîñòüþ Prev ñèñòåìà âåðíåòñÿ â èñõîäíóþòî÷êó fr(0);v(0)g. Âåðîÿòíîñòü Prev ýêñïîíåíöèàëü�íî óáûâàåò ïðè óâåëè÷åíèè âðåìåíè t� äëÿ t� > tl.Âðåìÿ äèíàìè÷åñêîé ïàìÿòè tm ÿâëÿåòñÿ õàðàêòåð�íûì âðåìåíåì, çà êîòîðîå ýòà âåðîÿòíîñòü ñïàäåòïðàêòè÷åñêè äî íóëÿ, ò. å. Prev (t� = tm) � 0. Ñëåäî�âàòåëüíî, îáðàòèìîñòü, ò. å. âîçâðàùåíèå ñèñòåìû êíà÷àëüíûì óñëîâèÿì, íåâîçìîæíà óæå ïî êðàéíåéìåðå íà âðåìåíàõ ïîðÿäêà tm. Áûëî çàìå÷åíî, ÷òîtm â ðåàëüíûõ ñèñòåìàõ íàõîäèòñÿ â ïèêîñåêóíäíîìäèàïàçîíå, ïîýòîìó ìîæíî ñ÷èòàòü, ÷òî ïîäàâëÿþ�ùåå áîëüøèíñòâî ìîëåêóëÿðíûõ ïðîöåññîâ (õèìè÷å�ñêèå ðåàêöèè è äð.), âîîáùå ãîâîðÿ, íåîáðàòèìû.Èòàê, â òî âðåìÿ êàê ðàíüøå óäèâëåíèå âûçûâàë�àêò íåîáðàòèìîñòè, òåïåðü, ïî-âèäèìîìó, âñòðå÷à�þùèåñÿ ñëó÷àè îáðàòèìîñòè ïîòðåáóþò òùàòåëüíî�1018
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