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otlandÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 18 îêòÿáðÿ 2013 ã.Âû÷èñëÿåòñÿ ïàðíàÿ �óíêöèÿ ðàñïðåäåëåíèÿ g(r) �åððîæèäêîñòè, êîòîðàÿ ìîäåëèðóåòñÿ áèäèñïåðñíîéñèñòåìîé äèïîëüíûõ òâåðäûõ ñ�åð. Èçó÷àåòñÿ âëèÿíèå âíåøíåãî îäíîðîäíîãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ è ïîëè-äèñïåðñíîñòè íà g(r) è ñâÿçàííûé ñ íåé ñòðóêòóðíûé �àêòîð. �àñ÷åò ïðîâîäèòñÿ ìåòîäàìè äèàãðàììíîãîðàçëîæåíèÿ â ðàìêàõ òåðìîäèíàìè÷åñêîé òåîðèè âîçìóùåíèé ïî êîíöåíòðàöèè ÷àñòèö è èíòåíñèâíîñòèìåæ÷àñòè÷íîãî äèïîëü-äèïîëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ. Ïðèâåäåíû àíàëèòè÷åñêèå âûðàæåíèÿ äëÿ ïàðíîé�óíêöèè ðàñïðåäåëåíèÿ ñ òî÷íîñòüþ äî ïåðâîãî ïîðÿäêà ïî ïëîòíîñòè è âòîðîãî ïîðÿäêà ïî èíòåí-ñèâíîñòè äèïîëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ. Ïîñòðîåííàÿ òåîðèÿ ñðàâíèâàåòñÿ ñ ðåçóëüòàòàìè êîìïüþòåðíîãîìîäåëèðîâàíèÿ (ìåòîä Ìîíòå-Êàðëî) äëÿ îïðåäåëåíèÿ åå îáëàñòè ïðèìåíèìîñòè. Ñ ïîìîùüþ ïðåîáðà-çîâàíèÿ Ôóðüå ïàðíîé êîððåëÿöèîííîé �óíêöèè g(r)� 1 îïðåäåëÿåòñÿ ñòðóêòóðíûé �àêòîð ðàññåÿíèÿ.Àíàëèçèðóåòñÿ âëèÿíèå ãðàíóëîìåòðè÷åñêîãî ñîñòàâà è èíòåíñèâíîñòè ìàãíèòíîãî ïîëÿ íà çíà÷åíèå èïîëîæåíèå ïåðâîãî ìàêñèìóìà ñòðóêòóðíîãî �àêòîðà, íàèáîëåå ëåãêî ïîääàþùèõñÿ ýêñïåðèìåíòàëüíîìóèçó÷åíèþ. Ïîëó÷åííûå äàííûå ìîãóò ñëóæèòü îñíîâîé äëÿ èíòåðïðåòàöèè ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ðåçóëü-òàòîâ ìàëîóãëîâîãî íåéòðîííîãî ðàññåÿíèÿ è îïðåäåëåíèÿ çàêîíîìåðíîñòåé â ïîâåäåíèè ñòðóêòóðíîãî�àêòîðà, åãî çàâèñèìîñòè îò �ðàêöèîííîãî ñîñòàâà �åððîæèäêîñòè, ìåæ÷àñòè÷íûõ êîððåëÿöèé è âíåø-íåãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ.DOI: 10.7868/S00444510140301361. ÂÂÅÄÅÍÈÅÂîçìîæíîñòü óïðàâëåíèÿ ñâîéñòâàìè è ïîâåäå�íèåì æèäêèõ è ïîëèìåðíûõ ñðåä ïðè ïîìîùè âíåø�íåãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ î÷åíü ïðèâëåêàòåëüíà äëÿ ñî�âðåìåííûõ òåõíîëîãèé, òàê êàê ïîçâîëÿåò ðåøàòüìíîãèå èíæåíåðíûå, áèîëîãè÷åñêèå è ìåäèöèíñêèåçàäà÷è. �ëàâíûì óñëîâèåì ïðèìåíåíèÿ òàêèõ ìà�òåðèàëîâ ÿâëÿåòñÿ èõ ÷óâñòâèòåëüíîñòü ê ñëàáûìïîëÿì, ñîçäàíèå êîòîðûõ íå òðåáóåò ãðîìîçäêîãîè äîðîãîñòîÿùåãî îáîðóäîâàíèÿ. Ý��åêòèâíîå ðå�øåíèå òàêîé çàäà÷è äàþò �åððîæèäêîñòè � èñêóñ�ñòâåííî ñèíòåçèðóåìûå óñòîé÷èâûå âçâåñè íàíîðàç�ìåðíûõ îäíîäîìåííûõ ÷àñòèö �åððî- è �åððèìàã�*P. J. Camp.**E-mail: Ekaterina.Elfimova�usu.ru

íèòíûõ ìàòåðèàëîâ â æèäêèõ íîñèòåëÿõ [1℄. Ñâîé�ñòâà �åððîæèäêîñòåé øèðîêî èçó÷àþòñÿ ýêñïåðè�ìåíòàëüíî [2�8℄, òåîðåòè÷åñêè [9�15℄ è ìåòîäàìè êîì�ïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ [14�19℄. Äëÿ ý��åêòèâ�íîãî ïðèìåíåíèÿ �åððîæèäêîñòåé êëþ÷åâîé õàðàê�òåðèñòèêîé ÿâëÿåòñÿ ìèêðîñòðóêòóðà ýòèõ ìàòåðè�àëîâ. Ïðÿìîå ýêñïåðèìåíòàëüíîå èçó÷åíèå ìèêðî�ñòðóêòóðû �åððîæèäêîñòåé âîçìîæíî òîëüêî ñ ïî�ìîùüþ òåõíèêè ìàëîóãëîâîãî íåéòðîííîãî ðàññåÿ�íèÿ, ïîçâîëÿþùåãî îïðåäåëèòü ñòðóêòóðíûé �àê�òîð (ÑÔ) [6, 20℄. Ïîñëåäíèé îòðàæàåò îñîáåííîñòèìåæ÷àñòè÷íûõ êîððåëÿöèé â �óðüå-ïðîñòðàíñòâå.Ñ ïîìîùüþ îáðàòíîãî ïðåîáðàçîâàíèÿ Ôóðüå ìîæ�íî âîññòàíîâèòü ïàðíóþ �óíêöèþ ðàñïðåäåëåíèÿ(ÏÔ�), êîòîðàÿ îïèñûâàåò ïëîòíîñòü âåðîÿòíîñòèðàñïîëîæåíèÿ ïàðû �åððî÷àñòèö íà çàäàííîì ðàñ�ñòîÿíèè è ñîäåðæèò âñþ èí�îðìàöèþ î ìåæ÷àñòè÷�íûõ êîððåëÿöèÿõ â ñèñòåìå �åððî÷àñòèö [21, 22℄.508



ÆÝÒÔ, òîì 145, âûï. 3, 2014 Ïàðíûå êîððåëÿöèè â áèäèñïåðñíîé �åððîæèäêîñòè : : :ÏÔ� ïîçâîëÿåò îïðåäåëèòü ìíîãèå ðåîëîãè÷åñêèå,ýëåêòðîìàãíèòíûå è òåðìîäèíàìè÷åñêèå õàðàêòå�ðèñòèêè ñèñòåìû [23�27℄, òàêèå êàê âÿçêîñòü, íà�ìàãíè÷åííîñòü, îïòè÷åñêàÿ àíèçîòðîïèÿ, ñæèìàå�ìîñòü. Îäíàêî îáðàáîòêà ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàí�íûõ ÑÔ äëÿ âîññòàíîâëåíèÿ ÏÔ� î÷åíü ÷óâñòâè�òåëüíà ê áàçîâîé ìîäåëè �åððîæèäêîñòè, âûáðàí�íîé äëÿ èíòåðïðåòàöèè ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ.Òîëüêî ïðè ó÷åòå òàêèõ �àêòîðîâ, êàê ïîëèäèñïåðñ�íîñòü, ìåæ÷àñòè÷íûå êîððåëÿöèè, âûçâàííàÿ âíåø�íèì ìàãíèòíûì ïîëåì àíèçîòðîïèÿ, ìîæíî ìèíèìè�çèðîâàòü îøèáêè ïðè âîññòàíîâëåíèè ÏÔ�.Òåîðåòè÷åñêèå èññëåäîâàíèÿ è êîìïüþòåðíîå ìî�äåëèðîâàíèå, â îòëè÷èå îò ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ìåòî�äîâ, ïîäõîäÿò ê ïðîáëåìå èçó÷åíèÿ ìèêðîñòðóêòóðû�åððîæèäêîñòåé ñ äðóãîé ñòîðîíû. Â áàçîâîé ìî�äåëè èçíà÷àëüíî îïðåäåëåíà ìèêðîñòðóêòóðà �åð�ðîæèäêîñòè. Ìåòîäàìè êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâà�íèÿ è òåîðåòè÷åñêè âû÷èñëÿåòñÿ ÏÔ�, à çàòåì ñ ïî�ìîùüþ ïðåîáðàçîâàíèÿÔóðüå íàõîäèòñÿ ÑÔ. Òàêèìîáðàçîì ìîæíî ïðîñëåäèòü, êàê èçìåíåíèå ìèêðî�ñòðóêòóðû ñèñòåìû îòðàæàåòñÿ íà ÑÔ. Ýòè äàííûåñëóæàò îñíîâîé äëÿ èíòåðïðåòàöèè ýêñïåðèìåíòàëü�íûõ ðåçóëüòàòîâ è îïðåäåëåíèÿ çàêîíîìåðíîñòåé âïîâåäåíèè ÑÔ, åãî çàâèñèìîñòè îò �ðàêöèîííîãî ñî�ñòàâà �åððîæèäêîñòè, ìåæ÷àñòè÷íûõ êîððåëÿöèé,âíåøíåãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ.×òî êàñàåòñÿ òåîðåòè÷åñêèõ èññëåäîâàíèé, òîÑÔ �åððîæèäêîñòè ñ ÷àñòèöàìè, èíòåíñèâíî âçàè�ìîäåéñòâóþùèìè äðóã ñ äðóãîì ïîñðåäñòâîì ìàã�íèòíûõ äèïîëü-äèïîëüíûõ ñèë, äîñòàòî÷íî ïîëíîèçó÷åí [6; 18; 28�31℄. Òàêèå �åððîæèäêîñòè ñîäåð�æàò àãðåãàòû �åððî÷àñòèö â �îðìå ãèáêèõ öåïî�÷åê, êîëåö èëè ñåòîê. Íàëè÷èå òàêèõ àãðåãàòîâ ïîä�òâåðæäåíî äàííûìè êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ[18, 28℄; èçâåñòíû òàêæå êîñâåííûå ïðèçíàêè èõ ïðè�ñóòñòâèÿ â ýêñïåðèìåíòàõ [6℄. Òåîðåòè÷åñêèå ðàáîòûïîçâîëèëè îáúÿñíèòü àíèçîòðîïèþ ÑÔ âî âíåøíåììàãíèòíîì ïîëå â ðàìêàõ ¾öåïî÷å÷íîé¿ òðàêòîâ�êè [31℄. Îäíàêî â ðåàëüíûõ, øèðîêî èñïîëüçóåìûõ�åððîæèäêîñòÿõ òèïà ¾ìàãíåòèò â êåðîñèíå¿, ñòàáè�ëèçèðîâàííûõ îëåèíîâîé êèñëîòîé, óñòîé÷èâûå öå�ïî÷å÷íûå àãðåãàòû �àêòè÷åñêè íåâîçìîæíû. Â ðà�áîòå [32℄ íà îñíîâå ìîíîäèñïåðñíîé ìîäåëè äèïîëü�íûõ òâåðäûõ ñ�åð àíèçîòðîïèÿ ÑÔ â ìàãíèòíîìïîëå âïåðâûå òåîðåòè÷åñêè áûëà îáúÿñíåíà íàëè÷è�åì ìåæ÷àñòè÷íûõ êîððåëÿöèé â �åððîæèäêîñòÿõ ñóìåðåííûìè êîíöåíòðàöèÿìè è íåâûñîêîé èíòåíñèâ�íîñòüþ äèïîëü-äèïîëüíûõ âçàèìîäåéñòâèé. Ñðàâíå�íèÿ ïîñòðîåííîé òåîðèè ñ ðåçóëüòàòàìè êîìïüþòåð�íîãî ìîäåëèðîâàíèÿ [33℄ (ìåòîä Ìîíòå-Êàðëî) è [34℄(ìåòîä ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè) ïîçâîëèëè îïðåäå�

ëèòü îáëàñòü ïðèìåíèìîñòè òåîðèè.Ïîñêîëüêó ðåàëüíûå �åððîæèäêîñòè ÿâëÿþòñÿïîëèäèñïåðñíûìè ïî ñâîåìó ãðàíóëîìåòðè÷åñêîìóñîñòàâó, ñëåäóþùèì øàãîì ðàçâèòèÿ òåîðèè ìèêðî�ñòðóêòóðû �åððîæèäêîñòåé ñòàëà ðàáîòà [35℄, â êî�òîðîé áûëî èçó÷åíî âëèÿíèå ïîëèäèñïåðñíîñòè íàÑÔ â îòñóòñòâèå âíåøíåãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ. Â ðà�áîòå [36℄ ïðîâåäåíî èññëåäîâàíèå âëèÿíèÿ ñòåðè÷å�ñêèõ ìåæ÷àñòè÷íûõ âçàèìîäåéñòâèé íåìàãíèòíîéïðèðîäû íà ÑÔ áèäèñïåðñíîé �åððîæèäêîñòè â îò�ñóòñòâèå ïîëÿ. Ïîñòðîåííûå àíàëèòè÷åñêèå çàêîíî�ìåðíîñòè ñðàâíèâàëèñü ñ ðåçóëüòàòàìè êîìïüþòåð�íîãî ìîäåëèðîâàíèÿ, ïðîâåäåííîãî ìåòîäîì ìîëåêó�ëÿðíîé äèíàìèêè. Íàñòîÿùàÿ ðàáîòà ÿâëÿåòñÿ ïðî�äîëæåíèåì ïðåäøåñòâóþùèõ òåîðåòè÷åñêèõ èññëå�äîâàíèé, â íåé èçó÷åíî âëèÿíèå âíåøíåãî ìàãíèò�íîãî ïîëÿ íà ÑÔ è ÏÔ� áèäèñïåðñíîé �åððîæèä�êîñòè. Èññëåäîâàíèÿ ïðîâîäÿòñÿ òåîðåòè÷åñêè è ìå�òîäàìè êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ (ìåòîä Ìîí�òå-Êàðëî) íà îñíîâå áèäèñïåðñíîé ìîäåëè äèïîëü�íûõ òâåðäûõ ñ�åð.Öåëüþ äàííîé ñòàòüè ÿâëÿþòñÿ òåîðåòè÷åñêîåîïðåäåëåíèå ÏÔ� è ÑÔ áèäèñïåðñíîé ñèñòåìû äè�ïîëüíûõ òâåðäûõ ñ�åð âî âíåøíåì ìàãíèòíîì ïîëåè èññëåäîâàíèå çàêîíîìåðíîñòåé ìåæäó äèñïåðñíûìñîñòàâîì �åððîæèäêîñòè è ïîâåäåíèåì ÑÔ âî âíåø�íåì ìàãíèòíîì ïîëå.Ñòàòüÿ ïîñòðîåíà ñëåäóþùèì îáðàçîì. Â ðàçä. 2ïðåäñòàâëåíà èññëåäóåìàÿ áèäèñïåðñíàÿ ìîäåëü äè�ïîëüíûõ òâåðäûõ ñ�åð âî âíåøíåì ìàãíèòíîì ïî�ëå. �àçäåë 3 ïîñâÿùåí òåîðåòè÷åñêîìó ïîñòðîåíèþÏÔ� è ÑÔ: îïèñàíû ìåòîäû èññëåäîâàíèÿ, îïðåäå�ëåíû àíàëèòè÷åñêèå âûðàæåíèÿ ïàðöèàëüíûõ ÏÔ�.Â ðàçä. 4 èçëîæåíû äåòàëè êîìïüþòåðíîãî ìîäå�ëèðîâàíèÿ, ïðîâåäåííîãî ìåòîäîì Ìîíòå-Êàðëî. Âðàçä. 5 ïðîäåìîíñòðèðîâàíû ðåçóëüòàòû èññëåäîâà�íèÿ ÏÔ� è ÑÔ. Çàêëþ÷èòåëüíûé ðàçä. 6 ñîäåðæèòâûâîäû. 2. ÌÎÄÅËÜÔåððîæèäêîñòü ìîäåëèðóåòñÿ áèäèñïåðñíîé ñè�ñòåìîé îäíîðîäíî íàìàãíè÷åííûõ òâåðäûõ ñ�åðè�÷åñêèõ ÷àñòèö. Äâå êîìïîíåíòû ðàññìàòðèâàåìîéñèñòåìû áóäåì íàçûâàòü ìåëêîé è êðóïíîé �ðàê�öèÿìè. Â ìåëêîé �ðàêöèè ñîäåðæèòñÿ Ns ÷àñòèöäèàìåòðà �s è ñ ìàãíèòíûì ìîìåíòîì ms. Êðóïíàÿ�ðàêöèÿ ñîñòîèò èç Nl ÷àñòèö äèàìåòðà �l ñ ìàã�íèòíûì ìîìåíòîì ml. Ñîîòâåòñòâóþùèå ìîëÿðíûåäîëè ÷àñòèö �ðàêöèéxs = Ns=N; xl = Nl=N (N = Ns +Nl):509



Þ. Å. Íåõîðîøêîâà, Î. À. �îëüäèíà, Ô. Äæ. Êýìï è äð. ÆÝÒÔ, òîì 145, âûï. 3, 2014Âñå ÷àñòèöû âçâåøåíû â îáúåìå V ïðè òåìïåðàòóðåT . Îáùàÿ îáúåìíàÿ êîíöåíòðàöèÿ ' îïðåäåëÿåòñÿñóììîé îáúåìíûõ êîíöåíòðàöèé ìåëêîé è êðóïíîé�ðàêöèé:' = 's + 'l; 's = Ns��3s=6V; 'l = Nl��3l =6V:Âíåøíåå ìàãíèòíîå ïîëå H = (0; 0; H) íàïðàâ�ëåíî ïàðàëëåëüíî îñè z ëàáîðàòîðíîé ñèñòåìû êî�îðäèíàò. Êàæäàÿ ÷àñòèöà îáëàäàåò ïÿòüþ ñòåïåíÿ�ìè ñâîáîäû: òðè ñòåïåíè ñâîáîäû ïðèõîäÿòñÿ íàòðàíñëÿöèîííîå äâèæåíèå, îïèñûâàåìîå â ñ�åðè�÷åñêèõ êîîðäèíàòàõ ïåðåìåùåíèåì ðàäèóñ-âåêòîðàöåíòðà ìàññ i-é ÷àñòèöû ri = (ri; �i; �i), è äâå ñòå�ïåíè ñâÿçàíû ñ âðàùåíèåì åå ìàãíèòíîãî ìîìåíòàmi = (mi; !i; �i).Îáùàÿ ïîòåíöèàëüíàÿ ýíåðãèÿ ñèñòåìû U == Uint + Uext ñîäåðæèò âêëàäû îò ïàðíûõ ìåæ÷àñ-òè÷íûõ âçàèìîäåéñòâèé (Uint) è îäíî÷àñòè÷íûõ âçà�èìîäåéñòâèé äèïîëåé ÷àñòèö ñ âíåøíèì ìàãíèòíûìïîëåì (Uext). Ýíåðãèÿ Uint çàäàåòñÿ ñóììîé:Uint = NXi<j uij = NXi<j uhsij + udij ; (1)ãäå uhsij � ïîòåíöèàë òâåðäûõ ñ�åð,uhsij = ( 1; rij < (�i + �j)=2;0; rij > (�i + �j)=2; (2)rij = ri � rj ;udij � ïîòåíöèàë äèïîëü-äèïîëüíîãî âçàèìîäåé�ñòâèÿ:udij = �"3(mi � rij)(mj � rij)r5ij � (mi �mj)r3ij # : (3)Ïîòåíöèàë âçàèìîäåéñòâèÿ äèïîëåé ÷àñòèö ñ âíåø�íèì ìàãíèòíûì ïîëåì îïðåäåëÿåòñÿ �îðìóëîéUext = � NXi=1mi �H = �H NXi=1 mi 
os!i: (4)Â êà÷åñòâå ìåðû èíòåíñèâíîñòè äèïîëü-äèïîëü-íîãî âçàèìîäåéñòâèÿ òðàäèöèîííî èñïîëüçóåòñÿ ïà�ðàìåòð äèïîëü-äèïîëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ, èìåþ�ùèé ñìûñë îòíîøåíèÿ õàðàêòåðíîé ýíåðãèè âçàèìî�äåéñòâèÿ ìàãíèòíûõ ìîìåíòîâ äâóõ ÷àñòèö ïðè èõêîíòàêòå ê òåïëîâîé ýíåðãèè kT . Â áèäèñïåðñíîé ñè�ñòåìå äëÿ ÷àñòèö ìåëêîé (êðóïíîé) �ðàêöèè ïàðà�ìåòð äèïîëü-äèïîëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ îïðåäåëÿ�åòñÿ ñîîòíîøåíèåì�ss(ll) = �m2s(l)=�3s(l); � = 1=kT:

Èíòåíñèâíîñòü âçàèìîäåéñòâèÿ ìåëêîé è êðóïíîé÷àñòèö çàäàåòñÿ ïàðàìåòðîì�sl = 8�msml=(�s + �l)3:Âåëè÷èíà âçàèìîäåéñòâèÿ ìàãíèòíûõ ìîìåíòîâ ìåë�êèõ (êðóïíûõ) ÷àñòèö ñ âíåøíèì ìàãíèòíûì ïîëåìîïèñûâàåòñÿ ïàðàìåòðîì Ëàíæåâåíà�s(l) = �ms(l)H:Òèïè÷íûå, øèðîêî èñïîëüçóåìûå �åððîæèäêî�ñòè òèïà ¾ìàãíåòèò â êåðîñèíå¿, ñòàáèëèçèðîâàííûåîëåèíîâîé êèñëîòîé, èìåþò ñðåäíåå çíà÷åíèå ïàðà�ìåòðà äèïîëü-äèïîëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ � � 1,îáúåìíóþ êîíöåíòðàöèþ ' � 0:1. Êîëè÷åñòâî êðóï�íûõ ÷àñòèö â òàêèõ ñèñòåìàõ íå ïðåâîñõîäèò 20%.Òèïè÷íûå �åððîæèäêîñòè äîñòèãàþò ïðèìåðíî80% íàìàãíè÷åííîñòè íàñûùåíèÿ, êîãäà ïàðàìåòðËàíæåâåíà � = 5. Ïîýòîìó â ñòàòüå �åððîæèäêîñòüáóäåò èçó÷àòüñÿ äëÿ ñëåäóþùèõ ïàðàìåòðîâ ñèñòå�ìû: ' = 0:1; 'l = 0:01, 0:02; �ss = 0:77; �sl = 1:06,1:34; �ll = 1:5, 2:6; �s = 0; 1; 2, 5.3. ÒÅÎ�ÈßÄëÿ áèäèñïåðñíîé ñèñòåìû ÑÔ S(q) ìîæíî ïðåä�ñòàâèòü â âèäå ñóììû ïàðöèàëüíûõ ÑÔ [37℄:S(q) = Sss(q) + 2Ssl(q) + Sll(q); (5)S
�(q) = x
Æ
� + x
x�� Z dr[g
�(r)� 1℄e�ir�q; (6)ãäå q � âîëíîâîé âåêòîð, 
; � 2 fs; lg, Æ
� � ñèìâîëÊðîíåêåðà, g
�(r) � ïàðöèàëüíûå ÏÔ�, � = N=V �÷èñëîâàÿ êîíöåíòðàöèÿ. ÏÔ� îïðåäåëÿåò ïëîòíîñòüâåðîÿòíîñòè òîãî, ÷òî äâå ÷àñòèöû çàíèìàþò ïîëî�æåíèÿ r1 è r2 â îáúåìå ñèñòåìû, à ðàäèóñ-âåêòîðr = r1 � r2 ñâÿçûâàåò öåíòðû äâóõ ñëó÷àéíî âû�áðàííûõ ÷àñòèö ñ íîìåðàìè 1 è 2. Äëÿ ïàðöèàëüíûõÏÔ� âåëè÷èíà r ÿâëÿåòñÿ ðàññòîÿíèåì ìåæäó äâó�ìÿ ñëó÷àéíî âûáðàííûìè ìåëêèìè ÷àñòèöàìè (gss),èëè ðàññòîÿíèåì ìåæäó äâóìÿ êðóïíûìè ÷àñòèöà�ìè (gll), èëè êîãäà îäíà âûáðàííàÿ ÷àñòèöà êðóïíàÿ,äðóãàÿ ìåëêàÿ (gsl). Ïîëíóþ ÏÔ� ñèñòåìû ìîæíîîïðåäåëèòü ñóììîé ïàðöèàëüíûõ ÏÔ� ñ âåñîâûìèêîý��èöèåíòàìè:g(r) = x2sgss(r) + 2xsxlgsl(r) + x2l gll(r): (7)Êëàññè÷åñêèé ðåçóëüòàò ãðóïïîâîãî (âèðèàëüíî�ãî) ðàçëîæåíèÿ [23, 37, 38℄ ïðåäñòàâëÿåò ÏÔ� â âèäåðÿäà ïî ñòåïåíÿì êîíöåíòðàöèè:g(r) = 1Xk=2 �k�2Bk(r): (8)510



ÆÝÒÔ, òîì 145, âûï. 3, 2014 Ïàðíûå êîððåëÿöèè â áèäèñïåðñíîé �åððîæèäêîñòè : : :Êîý��èöèåíòû Bk(r) àíàëîãè÷íû âèðèàëüíûì êî�ý��èöèåíòàì è ìîãóò áûòü âûðàæåíû ÷åðåç �óíê�öèþ Ìàéåðà f(ij) = exp(��uij) � 1 [37�40℄. Íàïðè�ìåð, ïåðâûå äâà ñëàãàåìûõ èìåþò âèäB2(r) = hf(12) + 1i12; (9)B3(r) = Z dr3h(f(12) + 1)f(13)f(23)i123; (10)ãäå óãëîâûå ñêîáêè îçíà÷àþò óñðåäíåíèå ïî âñåìîðèåíòàöèÿì ìàãíèòíîãî ìîìåíòà ñ ó÷åòîì ýíåðãèèåãî âçàèìîäåéñòâèÿ ñ ïîëåì è íîðìèðîâêè:h: : : ii = �4� sh� Z : : : exp(� 
os!i) d
i;d
i = sin!id!id�i: (11)Ñîãëàñíî ðàáîòàì [32, 33, 41℄, â êàæäîé �óíêöèèÌàéåðà ìîæåò áûòü îòäåëüíî âûäåëåí âêëàä, ñâÿ�çàííûé ñî âçàèìîäåéñòâèåì òâåðäûõ ñ�åð,fhs(ij) = exp(��uhsij )� 1:Âêëàä äèïîëü-äèïîëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿfd(ij) = exp(��udij)� 1ìîæåò áûòü ïðåäñòàâëåí â âèäå ðÿäà Òåéëîðà, â êî�òîðîì ¾ìàëûì ïàðàìåòðîì¿ ÿâëÿåòñÿ �ij :f(ij) = fhs(ij) + (fhs(ij) + 1)fd(ij) == fhs(ij) + (fhs(ij) + 1) 1Xl=1 (��udij)ll! : (12)Â òàêîì ðàçëîæåíèè êàæäîå ñëàãàåìîå ÏÔ�ìîæíî àññîöèèðîâàòü ñ äèàãðàììîé, â âåðøèíàõ êî�òîðîé ðàñïîëàãàþòñÿ ÷àñòèöû, à ëèíèè, ñîåäèíÿþ�ùèå âåðøèíû, îáîçíà÷àþò èíòåãðàëû îò ñîîòâåò�ñòâóþùèõ �óíêöèé. Íà ðèñ. 1 ïðåäñòàâëåíû äâóõ-è òðåõ÷àñòè÷íûå äèàãðàììû, ïîçâîëÿþùèå îïðåäå�ëèòü ÏÔ� ñ òî÷íîñòüþ äî ïåðâîãî ïîðÿäêà ïî êîí�öåíòðàöèè � è äî âòîðîãî ïîðÿäêà ïî ïîòåíöèàëóäèïîëü-äèïîëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ udij . Ïðèâåäåìèíòåãðàëû, îïðåäåëÿþùèå êàæäóþ äèàãðàììó íàðèñ. 1: I2a = fhs(12) + 1; (13)I2b = (fhs(12) + 1)���ud12�12 �12 ; (14)I2
 = (fhs(12) + 1)*12 ���ud12�12 �2+12 ; (15)

I3a1 23 I3b1 23 I3
31 2 I3d31 2I3e31 2 I3f1 3 2 I3g31 2
I2
1 2 + :::;I2bB2 =B3 = 1 12 2I2a +�12 +�212+�12 +2�13+2�213 +�212 ++:::+�13�23+2�12�13�èñ. 1. Äèàãðàììû, ñîîòâåòñòâóþùèå âòîðîìó èòðåòüåìó âèðèàëüíûì êîý��èöèåíòàì è èñïîëüçó-åìûå ïðè ðàñ÷åòå ÏÔ� äëÿ ðàçëè÷íûõ ðàçìåðîâ÷àñòèö f1; 2; 3g. Äâîéíàÿ ñïëîøíàÿ ëèíèÿ îáîçíà-÷àåò �óíêöèþ Ìàéåðà fhs(ij) äëÿ ñèñòåìû òâåð-äûõ ñ�åð; ñïëîøíàÿ ëèíèÿ ñîîòâåòñòâóåò êîìáèíà-öèè fhs(ij) + 1; n øòðèõîâûõ ëèíèé îáîçíà÷àþò(��udij)n=n!I3a = �fhs(12) + 1� Z dr3fhs(13)fhs(23); (16)I3b = �fhs(12) + 1����ud12�12 �12 �� Z dr3fhs(13)fhs(23); (17)I3
 = �fhs(12) + 1� Z dr3(fhs(13) + 1)fhs(23)�����ud13�13 �13 ; (18)I3d = �fhs(12) + 1�*12 ���ud12�12 �2+12 �� Z dr3fhs(13)fhs(23); (19)I3e = �fhs(12) + 1� Z dr3(fhs(13) + 1)fhs(23)��*12 ���ud13�13 �2+13 ; (20)I3f = �fhs(12) + 1� Z dr3(fhs(13) + 1)fhs(23)��� (��ud12)(��ud13)�12�13 �123 ; (21)511



Þ. Å. Íåõîðîøêîâà, Î. À. �îëüäèíà, Ô. Äæ. Êýìï è äð. ÆÝÒÔ, òîì 145, âûï. 3, 2014I3g = �fhs(12)+1� Z dr3(fhs(13)+1)(fhs(23)+1)��� (��ud13)(��ud23)�13�23 �123 : (22)Ïîñêîëüêó ðàññìàòðèâàåìàÿ ñèñòåìà ÿâëÿåòñÿáèäèñïåðñíîé, êàæäàÿ ÷àñòèöà äèàãðàììû ìîæåòáûòü äâóõ òèïîâ: ìåëêîé è êðóïíîé. Âêëàä êàæäîéäèàãðàììû â Ï�Ô çàâèñèò îò òèïà ÷àñòèö, âõîäÿ�ùèõ â åå ñîñòàâ. Äèàãðàììû, ó êîòîðûõ ÷àñòèöû 1è 2 ïðèíàäëåæàò ìåëêîé (êðóïíîé) �ðàêöèè, âíîñÿòâêëàä â ïàðöèàëüíûå ÏÔ� gss(r) (gll(r)). Åñëè 1 è2 ÿâëÿþòñÿ ÷àñòèöàìè ðàçíûõ �ðàêöèé, òî ñîîòâåò�ñòâóþùèå äèàãðàììû ó÷èòûâàþòñÿ â gsl(r).3.1. ÏÔ� â îòñóòñòâèå âíåøíåãî ïîëÿÂ îòñóòñòâèå âíåøíåãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ �åððî�æèäêîñòü â öåëîì ÿâëÿåòñÿ èçîòðîïíîé è ÏÔ� çàâè�ñèò òîëüêî îò ðàññòîÿíèÿ r = jrj. Ïîýòîìó ÑÔ çàâè�ñèò òîëüêî îò ìîäóëÿ q = jqj âîëíîâîãî âåêòîðà. Âðàáîòå [36℄ âû÷èñëåíû ÏÔ� â îòñóòñòâèå âíåøíåãîìàãíèòíîãî ïîëÿ äëÿ áèäèñïåðñíîé ñèñòåìû äî ñëà�ãàåìûõ ïîðÿäêà ��4
� è ïðèâåäåíû ÿâíûå âûðàæåíèÿäëÿ äèàãðàìì, îïðåäåëÿþùèõ âòîðîé è òðåòèé âèðè�àëüíûå êîý��èöèåíòû. Ïîêàçàíî, ÷òî â îòñóòñòâèåâíåøíåãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ äèàãðàììû, â ñòðóêòó�ðó êîòîðûõ âõîäèò îäíà øòðèõîâàÿ ëèíèÿ, ðàâíûíóëþ. Ïðîâåäåíî ñðàâíåíèå ïîëó÷åííîãî âèðèàëüíî�ãî ðàçëîæåíèÿ ÏÔ� ñ ðåçóëüòàòàìè êîìïüþòåðíîãîìîäåëèðîâàíèÿ (ìåòîä ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè) èîïðåäåëåíà îáëàñòü ïðèìåíèìîñòè ïîñòðîåííîé òåî�ðèè: ' < 0:15, �
� < 2. Òàêæå èçó÷åíà ðîëü ñòåðè�÷åñêîãî ïîòåíöèàëà ìåæ÷àñòè÷íîãî âçàèìîäåéñòâèÿâ ïàðíûõ êîððåëÿöèÿõ: ïîêàçàíî, ÷òî ÏÔ� î÷åíü÷óâñòâèòåëüíà ê òèïó êîðîòêîäåéñòâóþùåãî ñòåðè�÷åñêîãî ïîòåíöèàëà.Â òàáë. 1 ïðèâåäåíû ÿâíûå âûðàæåíèÿ äëÿ âå�ëè÷èí I2a(r), I2
(r), I3a(r), I3d(r) è I3e(r), êîòîðûåáóäóò èñïîëüçîâàòüñÿ â íàñòîÿùåé ðàáîòå. Äëÿ óäîá�ñòâà çàïèñè ââåäåíî ñëåäóþùåå îáîçíà÷åíèå: dij �ðàññòîÿíèå ìåæäó öåíòðàìè ÷àñòèö i è j; äëÿ áè�äèñïåðñíîé ñèñòåìû âåëè÷èíà dij ìîæåò ïðèíèìàòüòðè ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèÿ: �s, �l è �sl = (�s + �l)=2.Òàêèì îáðàçîì, ïàðöèàëüíûå ÏÔ� äëÿ ñëó÷àÿ îò�ñóòñòâèÿ âíåøíåãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ â îãðàíè÷åíèèñëàãàåìûìè ïîðÿäêà ��2
� èìåþò âèä [36℄

gss(ll)(r) = hI2a(r) + �2ss(ll)�6s(l)I2
(r)id12=�s(l) ++�xs(l) hI3a(r)+�2ss(ll)�6s(l) (I3d(r)+2I3e(r))idij=�s(l) ++ �xl(s) hI3a(r) + �2ss(ll)�6s(l)I3d(r) ++ 2�2sl�6slI3e(r)�d12=�s(l); d13=d23=�sl ; (23)gsl(r) = �I2a(r) + �2sl�6slI2
(r)�d12=�sl ++ �xs �I3a(r) + �2sl�6slI3d(r) ++ �2ss�6sI3e(r)�d12=d23=�sl; d13=�s ++ �xl �I3a(r) + �2sl�6slI3d(r) ++ �2sl�6slI3e(r)�d12=d13=�sl; d23=�l ++ �xs�2sl�6sl [I3e(r)℄d12=d13=�sl; d23=�s ++ �xl�2ll�6l [I3e(r)℄d12=d23=�sl; d13=�l : (24)3.2. ÏÔ� âî âíåøíåì ìàãíèòíîì ïîëåÂî âíåøíåì ìàãíèòíîì ïîëå ÏÔ� çàâèñèò íåòîëüêî îò r, íî è îò óãëà � = �12 ìåæäó ðàäè�óñ-âåêòîðîì r, ñîåäèíÿþùèì öåíòðû ÷àñòèö 1 è 2, èíàïðàâëåíèåì ìàãíèòíîãî ïîëÿH (îñüþ z). Ñîîòâåò�ñòâåííî, ÑÔ òàêæå ñòàíîâèòñÿ �óíêöèåé êîìïîíåíòâîëíîâîãî âåêòîðà q = (q?; qjj), ïåðïåíäèêóëÿðíîéè ïàðàëëåëüíîé íàïðàâëåíèþ âíåøíåãî ìàãíèòíîãîïîëÿ. Èçó÷åíèå àíèçîòðîïèè ÏÔ� â ïîëå äëÿ ìî�íîäèñïåðñíîé �åððîæèäêîñòè ïðîâåäåíî â ðàáîòàõ[32, 33℄, ãäå ïîäðîáíî èçëîæåíà ïðîöåäóðà óñðåäíå�íèÿ äèàãðàìì ïî îðèåíòàöèÿì ìàãíèòíîãî ìîìåíòàh� � � ii è ïîëîæåíèþ òðåòüåé ÷àñòèöû dr3. Â ñëó÷àåïðèñóòñòâèÿ ïîëÿ â ÏÔ� ïîÿâëÿþòñÿ âêëàäû, ëè�íåéíûå ïî �
�, ïîñêîëüêó äèàãðàììû I2b, I3b è I3
íà ðèñ. 1 ñòàíîâÿòñÿ íåíóëåâûìè. Äëÿ �åððîæèä�êîñòåé ñ �
� . 1 ýòè ñëàãàåìûå â îñíîâíîì îïðå�äåëÿþò àíèçîòðîïèþ ÏÔ� â ïîëå. Äàííàÿ ðàáîòàîãðàíè÷èâàåòñÿ âû÷èñëåíèåì äëÿ áèäèñïåðñíîé ñè�ñòåìû â ìàãíèòíîì ïîëå äâóõ- è òðåõ÷àñòè÷íûõ äèà�ãðàìì I2b(r; �), I3b(r; �) è I3
(r; �), ëèíåéíûõ ïî �
�,è äâóõ÷àñòè÷íîé äèàãðàììû I2
(r; �), êâàäðàòè÷íîéïî �2
�.Ïåðâûé øàã ïðè âû÷èñëåíèè ïåðå÷èñëåííûõ âû�øå äèàãðàìì � óñðåäíåíèå ïî îðèåíòàöèÿì ìàãíèò�íûõ ìîìåíòîâ �åððî÷àñòèö:*��udij�ij +ij = �dijrij �3 2L(�i)L(�j)P2(
os �ij); (25)512



ÆÝÒÔ, òîì 145, âûï. 3, 2014 Ïàðíûå êîððåëÿöèè â áèäèñïåðñíîé �åððîæèäêîñòè : : :Òàáëèöà 1. Êîý��èöèåíòû Ikl(r) â ðàçëîæåíèè ÏÔ� â îòñóòñòâèå âíåøíåãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ [36℄. Êàæäûéêîý��èöèåíò ðàâåí íóëþ â îáëàñòè r < d12Êîý��èöèåíò Îáëàñòü ÔîðìóëàI2a(r) r > d12 1I2
(r) r > d12 13r6I3a(r) d12 6 r < d13 + d23 �6 �12r3 � 3r �d213 + d223�+ 4 �d313 + d323� �� 32r �d213 � d223�2�r > d13 + d23 0I3d(r) r > d12 I3a(r)I2
(r)I3e(r) d12 6 r < d13 + d23 � (r + d23 � d13)236rd413 (r + d23)3 �3r3 + r2(3d23 � 2d13) �� r(8d13d23 + 3d223 + d213) �� 6d13d223 � 3d213d23 � 3d323�r > d13 + d23 � 4�9 d323(r2 � d223)3*12  ��udij�ij !2+ij = �dijrij �6 �� �3635L3(�i)L3(�j)P4(
os �ij) ++�L(�i)L3(�j)�i + L(�j)L3(�i)�j ++ 47L3(�i)L3(�j)�P2(
os �ij) ++L(�i)L3(�j)2�i +L(�j)L3(�i)2�j � 110L3(�i)L3(�j)++9L(�i)L(�j)2�i�j � L(�i)�i � L(�j)�j + 12� ; (26)ãäå L(�) = 
th� � 1=� � �óíêöèÿ Ëàíæåâåíà,L3(�) = 1 � 3L(�)=�, P2(z) = (3z2 � 1)=2 � âòîðîéïîëèíîì Ëåæàíäðà, P4(z) = (35z4 � 30z2 + 3)=8 �÷åòâåðòûé ïîëèíîì Ëåæàíäðà; �ij � óãîë ìåæäó ðà-äèóñ-âåêòîðîì rij , ñîåäèíÿþùèì öåíòðû ÷àñòèö i èj, è íàïðàâëåíèåì ìàãíèòíîãî ïîëÿ H (îñüþ z).Ñëåäóþùèì øàãîì ÿâëÿåòñÿ óñðåäíåíèå ïî ïîëî�æåíèþ òðåòüåé ÷àñòèöû dr3. Ìíîæèòåëü fhs(ij) + 1â èíòåãðàëå (18) îãðàíè÷èâàåò îáëàñòü èíòåãðèðîâà�íèÿ rij > dij . Â ñâîþ î÷åðåäü, ìíîæèòåëü fhs(ij)â (17) è (18) îçíà÷àåò, ÷òî öåíòð ÷àñòèöû i äîëæåíðàñïîëàãàòüñÿ âíóòðè èñêëþ÷åííîãî îáúåìà ñî ñòî�ðîíû ÷àñòèöû j. Ïîñëåäîâàòåëüíîñòü èíòåãðèðîâà�

íèé ïðîâîäèòñÿ â íîâîé ñèñòåìå êîîðäèíàò, â êîòî�ðîé îñü z0 íàïðàâëåíà âäîëü ðàäèóñ-âåêòîðà r, ñîåäè�íÿþùåãî öåíòðû ÷àñòèö 1 è 2. �åçóëüòàòû óñðåäíå�íèÿ ïðèâåäåíû â òàáë. 2.Ïðèíèìàÿ âî âíèìàíèå, ÷òî âêëàä â gss(ll)(r; �)äàþò äèàãðàììû, ó êîòîðûõ ÷àñòèöû 1 è 2 ïðèíàäëå�æàò ìåëêîé (êðóïíîé) �ðàêöèè, à gsl(r; �) ó÷èòûâà�åò âñå äèàãðàììû, â êîòîðûõ ÷àñòèöû 1 è 2 ïðèíàä�ëåæàò ðàçíûì �ðàêöèÿì, ïðèõîäèì ê àíàëèòè÷åñêî�ìó âûðàæåíèþ äëÿ ïàðöèàëüíûõ ÏÔ� âî âíåøíåììàãíèòíîì ïîëå:gss(ll)(r; �) == ngss(ll)(r) � �2ss(ll)�6s(l) [I2
(r)� I2
(r; �)℄o++ �ss(ll)�3s(l)I2b(r; �) + �xs(l)�ss(ll)�3s(l) �� [I3b(r; �) + 2I3
(r; �)℄ ++ �xl(s) h�ss(ll)�3s(l)I3b(r; �) + 2�sl�3slI3
(r; �)i ; (27)gsl(r; �) = �gsl(r) � �2sl�6sl [I2
(r)� I2
(r; �)℄	++ �sl�3slI2b(r; �) ++�xs ��sl�3sl (I3b(r; �)+I3
(r; �)) +�ss�3sI3
(r; �)�++ �xl ��sl�3sl (I3b(r; �) + I3
(r; �)) ++ �ll�3l I3
(r; �)� : (28)9 ÆÝÒÔ, âûï. 3 513



Þ. Å. Íåõîðîøêîâà, Î. À. �îëüäèíà, Ô. Äæ. Êýìï è äð. ÆÝÒÔ, òîì 145, âûï. 3, 2014Òàáëèöà 2. Êîý��èöèåíòû I2b(r; �), I2
(r; �), I3b(r; �) è I3
(r; �) â ðàçëîæåíèè ÏÔ� âî âíåøíåì ìàãíèòíîìïîëå. Êàæäûé êîý��èöèåíò ðàâåí íóëþ â îáëàñòè r < d12Êîý��èöèåíò Îáëàñòü ÔîðìóëàI2b(r; �) r > d12 2r3L(�1)L(�2)P2(
os �)I2
(r; �) r > d12 * 12d612 ���ud12�12 �2+12(�îðìóëà (26))I3b(r; �) r > d12 I2b(r; �)I3a(r)I3
(r; �) d12 6 r < d13 + d23 �12r3d313 �r2 � d213 � d223 � 4d13d23����r2 � [d13 � d23℄2�2 L(�1)L(�3)P2(
os �)r > d13 + d23 � 8�d3233r3 L(�1)L(�3)P2(
os �)Ôóíêöèè gss(ll)(r) è gsl(r) îïðåäåëåíû âûðàæåíèÿìè(23), (24). Â �èãóðíûõ ñêîáêàõ â âûðàæåíèÿõ (27)è (28) èñêëþ÷åí âêëàä â ÏÔ� îò äèàãðàììû I2
(r),íå ó÷èòûâàþùèé âëèÿíèÿ ïîëÿ, è ÿâíî âêëþ÷åíâêëàä îò äèàãðàììû I2
(r; �), ó÷èòûâàþùèé ýòî âëè�ÿíèå.Â �îðìóëå (27) âî âñåõ ñëàãàåìûõ Ikl(r; �) ðàññòî�ÿíèå ìåæäó ÷àñòèöàìè 1 è 2 è çíà÷åíèå ïàðàìåòðàËàíæåâåíà äëÿ ÷àñòèö 1 è 2 îïðåäåëÿþòñÿ ñëåäóþ�ùèì îáðàçîì: d12 = �s(l), �1 = �2 = �s(l). Â �óíêöè�ÿõ �xs(l)�ss(ll)�3s(l)I3b(r; �) è 2�xs(l)�ss(ll)�3s(l)I3
(r; �),îïèñûâàþùèõ òðåõ÷àñòè÷íûå âçàèìîäåéñòâèÿ, ïà�ðàìåòðû, õàðàêòåðèçóþùèå ðàññòîÿíèÿ ìåæäó ÷à�ñòèöàìè è èíòåíñèâíîñòü âçàèìîäåéñòâèÿ ÷àñòèöû3 ñ âíåøíèì ìàãíèòíûì ïîëåì, ïðèíèìàþò çíà÷å�íèÿ d13 = d23 = �s(l), �3 = �s(l). Â �óíêöè�ÿõ �xl(s)�ss(ll)�3s(l)I3b(r; �) è 2�xl(s)�sl�3slI3
(r; �) ïà�ðàìåòðû ðàâíû d13 = d23 = �sl, �3 = �l(s).Â �îðìóëå (28) âî âñåõ ñëàãàåìûõ Ikl(r; �) ðàññòî�ÿíèå d12 = �sl. Ôóíêöèè I2
(r; �) è I2b(r; �), îïèñûâà�þùèå äâóõ÷àñòè÷íûå âçàèìîäåéñòâèÿ, âû÷èñëÿþòñÿñî ñëåäóþùèìè çíà÷åíèÿìè ïàðàìåòðîâ: �1 = �s,�2 = �l. Äëÿ ðàñ÷åòà ñëàãàåìûõ, îïðåäåëÿþùèõòðåõ÷àñòè÷íûå êîððåëÿöèè, èñïîëüçîâàëèñü ñëåäóþ�ùèå ïàðàìåòðû:d13 = �s; d23 = �sl; �1 = �s;�2 = �l; �3 = �säëÿ �xs�sl�3slI3b(r; �) è �xs�ss�3sI3
(r; �);d13 = �sl; d23 = �l; �1 = �s; �2 = �3 = �l

äëÿ �xl�sl�3slI3b(r; �) è �xl�sl�3slI3
(r; �);d13 = �sl; d23 = �s; �1 = �l; �2 = �3 = �säëÿ �xs�sl�3slI3
(r; �) èd13 = �l; d23 = �sl; �1 = �l;�2 = �s; �3 = �läëÿ �xl�ll�3l I3
(r; �).4. ÊÎÌÏÜÞÒÅ�ÍÎÅ ÌÎÄÅËÈ�ÎÂÀÍÈÅÊîìïüþòåðíîå ìîäåëèðîâàíèå ïðîâîäèëîñü ìåòî�äîì Ìîíòå-Êàðëî (ÌÊ) äëÿ êàíîíè÷åñêîãî (NV T )àíñàìáëÿ [42, 43℄. ß÷åéêà ìîäåëèðîâàíèÿ èìåëà êó�áè÷åñêóþ �îðìó ñ îáúåìîì V = L3, ê íåé áûëè ïðè�ìåíåíû ïåðèîäè÷åñêèå ãðàíè÷íûå óñëîâèÿ. Äàëüíî�äåéñòâóþùèå äèïîëüíûå âçàèìîäåéñòâèÿ ó÷èòûâà�ëèñü ïðè ïîìîùè ñóììèðîâàíèÿ Ýâàëüäà ñ ãðàíè÷�íûìè óñëîâèÿìè äëÿ ìåòàëëà [42, 43℄. Äëÿ êàæ�äîãî ñëó÷àÿ íà÷àëüíàÿ êîí�èãóðàöèÿ ñîäåðæàëàNs = 1372 ÷àñòèö ìåëêîé �ðàêöèè, ðàçìåùåííûõ íà�ÖÊ-ðåøåòêå ïðè çàäàííîé îáúåìíîé êîíöåíòðàöèè's. ×èñëî Nl ÷àñòèö êðóïíîé �ðàêöèè âûáèðàëîñüâ ñîîòâåòñòâèè 
 îïðåäåëåííîé îáúåìíîé êîíöåíòðà�öèåé 'l. Êðóïíûå ÷àñòèöû ðàçìåùàëèñü ñëó÷àéíî; âñëó÷àå âîçíèêíîâåíèÿ ïåðåñå÷åíèé ÷àñòèö êîí�èãó�ðàöèÿ îòâåðãàëàñü, è ïðîöåäóðà ðàññòàíîâêè êðóï�íûõ ÷àñòèö ïîâòîðÿëàñü. Îäèí ÌÊ-öèêë ñîäåðæàëòðàíñëÿöèîííûå èëè îðèåíòàöèîííûå ïåðåìåùåíèÿ514



ÆÝÒÔ, òîì 145, âûï. 3, 2014 Ïàðíûå êîððåëÿöèè â áèäèñïåðñíîé �åððîæèäêîñòè : : :N = Ns +Nl ñëó÷àéíî âûáðàííûõ ÷àñòèö. Ïàðàìåò�ðû ìàêñèìàëüíûõ òðàíñëÿöèîííûõ è îðèåíòàöèîí�íûõ ñäâèãîâ áûëè âûáðàíû òàê, ÷òîáû êîý��èöè�åíòû ïðèíÿòèÿ êîí�èãóðàöèé áûëè ñîîòâåòñòâåííî30% è 50%. Â êàæäîì ñëó÷àå ñèñòåìà ïðèâîäèëàñüâ ñîñòîÿíèå ðàâíîâåñèÿ 105 ÌÊ-öèêëàìè; ðåçóëüòà�òû îïðåäåëÿëèñü â òå÷åíèå 106 ÌÊ-öèêëîâ. ÏÔ�èçìåðÿëàñü ñòàíäàðòíûìè ìåòîäàìè [42, 43℄. Ïàðöè�àëüíûå ÑÔ âû÷èñëÿëèñü áåç èñïîëüçîâàíèÿ ïðÿìîãîïðåîáðàçîâàíèÿ Ôóðüå ÏÔ� ïî ñëåäóþùåé �îðìó�ëå: S
�(q) = 1N h�
(q)��(�q)i ; (29)ãäå �
(q) � �óðüå-êîìïîíåíòà êîíöåíòðàöèè ÷àñòèöòèïà 
, îïðåäåëÿåìàÿ ñîîòíîøåíèåì�
(q) = N
Xj=1 exp [�i(rj � q)℄; (30)â êîòîðîì âîëíîâîé âåêòîð ñîãëàñîâàí ñ ïåðèîäè÷å�ñêèìè ãðàíè÷íûìè óñëîâèÿìè è çàäàåòñÿ �îðìóëîéq = (2�=L)(nx; ny; nz); nx; ny; nz = 0;�1;�2; : : :Óãëîâûå ñêîáêè â (29) îçíà÷àþò óñðåäíåíèå ïî àí�ñàìáëþ. Âî âíåøíåì ìàãíèòíîì ïîëå âîëíîâûå âåê�òîðû ðàññìàòðèâàëèñü ëèáî ïàðàëëåëüíûìè (qk) ëè�áî ïåðïåíäèêóëÿðíûìè (q?) íàïðàâëåíèþ ïîëÿ. ÑÔäëÿ âîëíîâûõ âåêòîðîâ jq?j óñðåäíÿëñÿ.5. �ÅÇÓËÜÒÀÒÛÂ äàííîì ðàçäåëå ïðèâîäÿòñÿ ðåçóëüòàòû äëÿ ïÿ�òè ìîäåëåé �åððîæèäêîñòè, èìåþùèõ ðàçíûé äèñ�ïåðñíûé ñîñòàâ, íî îáùóþ îáúåìíóþ êîíöåíòðàöèþ' = 0:1. Îñíîâíûå õàðàêòåðèñòèêè ñèñòåì ïðèâåäå�íû â òàáë. 3. Âëèÿíèå âíåøíåãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ íàÏÔ� è ÑÔ áóäåò ïðåäñòàâëåíî äëÿ äâóõ íàïðàâëå�íèé: ïàðàëëåëüíîãî (g(r; 0); S(qjj) = S(q? = 0; qjj)) èïåðïåíäèêóëÿðíîãî �g(r; �=2); S(q?) = S(q?; qjj = 0�âíåøíåìó ìàãíèòíîìó ïîëþ H.5.1. Ïàðíàÿ �óíêöèÿ ðàñïðåäåëåíèÿÍà ðèñ. 2, 3 ïðåäñòàâëåíû òåîðåòè÷åñêèå ïàðöè�àëüíûå ÏÔ� (27), (28) äëÿ ñèñòåìû M2 ïðè ðàç�ëè÷íûõ íàïðÿæåííîñòÿõ âíåøíåãî ìàãíèòíîãî ïî�ëÿ (�s = 0; 1; 2; 5) â íàïðàâëåíèÿõ, ïàðàëëåëüíîì(� = 0, ðèñ. 2) è ïåðïåíäèêóëÿðíîì (� = �=2,ðèñ. 3) âíåøíåìó ìàãíèòíîìó ïîëþ. Â íóëåâîì ïî�ëå (�s = �l = 0) êîððåëÿöèè â îáîèõ íàïðàâëåíèÿõ

ýêâèâàëåíòíû (ðèñ. 2à èäåíòè÷åí ðèñ. 3à); â îáëà�ñòè êîíòàêòà ÷àñòèö (r � d12) ïàðöèàëüíûå ÏÔ� äå�ìîíñòðèðóþò êîðîòêîäåéñòâóþùèå ïðèòÿãèâàþùèåìåæ÷àñòè÷íûå êîððåëÿöèè. Óâåëè÷åíèå ìàãíèòíî�ãî ïîëÿ ïðèâîäèò ê çíà÷èòåëüíîìó óâåëè÷åíèþ ïðè�òÿãèâàþùèõ êîððåëÿöèé â íàïðàâëåíèè, ïàðàëëåëü�íîì âíåøíåìó ìàãíèòíîìó ïîëþ (ðèñ. 2á�ã) è óìåíü�øåíèþ ïðèòÿãèâàþùèõ âçàèìîäåéñòâèé â ïåðïåíäè�êóëÿðíîì ïîëþ íàïðàâëåíèè (ðèñ. 3á,â). Â ñèëüíîììàãíèòíîì ïîëå (�s = 5, ðèñ. 3ã) â ïåðïåíäèêó�ëÿðíîì íàïðàâëåíèè ïðåîáëàäàþò îòòàëêèâàþùèåêîððåëÿöèè â îáëàñòè êîíòàêòà (r � d12), ãäå çíà�÷åíèå ïàðöèàëüíûõ ÏÔ� ìåíüøå åäèíèöû. Ñ ðîñ�òîì âíåøíåãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ çíà÷åíèå �óíêöèég
�(r; 0) ïðè r � d12 âîçðàñòàåò çà ñ÷åò óñèëåíèÿ êîð�ðåëÿöèé òèïà ãîëîâà�õâîñò ìåæäó ìàãíèòíûìè ìî�ìåíòàìè ÷àñòèö â íàïðàâëåíèè ïîëÿ, â òî âðåìÿ êàêçíà÷åíèå �óíêöèé g
�(r; �=2) ïðè r � d12 óìåíüøàåò�ñÿ èç-çà óâåëè÷åíèÿ îòòàëêèâàþùåãî ìåæ÷àñòè÷íî�ãî âçàèìîäåéñòâèÿ òèïà áîê-î-áîê ìåæäó ïàðàëëåëü�íûìè íàïðàâëåíèÿìè ìàãíèòíûõ ìîìåíòîâ �åððî�÷àñòèö. Çàìåòèì, ÷òî â ïàðàëëåëüíîì ïîëþ íàïðàâ�ëåíèè âñåãäà ñïðàâåäëèâî ñîîòíîøåíèågss(r � d12; 0) < gsl(r � d12; 0) < gll(r � d12; 0):Ýòî îçíà÷àåò, ÷òî ïðèòÿæåíèå çíà÷èòåëüíåå ìåæ�äó êðóïíûìè ÷àñòèöàìè. Â ïåðïåíäèêóëÿðíîì ïî�ëþ íàïðàâëåíèè, óæå â óìåðåííûõ ïîëÿõ (�s = 2),íàáëþäàåòñÿ îáðàòíàÿ ñèòóàöèÿ:gss(r � d12; �=2) > gsl(r � d12; �=2) >> gll(r � d12; �=2):Òàêîå ïîâåäåíèå îáúÿñíÿåòñÿ òåì, ÷òî êðóïíûå ÷àñ�òèöû áîëåå ÷óâñòâèòåëüíû ê âíåøíåìó ïîëþ è óæå âóìåðåííûõ ïîëÿõ èìåþò íàïðàâëåíèå ìàãíèòíûõ ìî�ìåíòîâ, áëèçêîå ê ðàñïîëîæåíèþ áîê-î-áîê, ÷òî ïðè�âîäèò ê ðåçêîìó óìåíüøåíèþ ïðèòÿãèâàþùèõ âçàè�ìîäåéñòâèé â íàïðàâëåíèè ïåðïåíäèêóëÿðíîì ïîëþ.Íà ðèñ. 4, 5 ïîêàçàíî ñðàâíåíèå îáùåé ÏÔ� (7),îïðåäåëåííîé òåîðåòè÷åñêè, ñ ðåçóëüòàòàìè êîìïüþ�òåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ äëÿ g(r; 0) è g(r; �=2) äëÿ ñè�ñòåì M1 è M4 (ðèñ. 4) è M2 è M5 (ðèñ. 5). Òåîðèÿîòëè÷íî ñîãëàñóåòñÿ ñ äàííûìè êîìïüþòåðíîãî ìî�äåëèðîâàíèÿ. Â îòñóòñòâèå âíåøíåãî ìàãíèòíîãî ïî�ëÿ ñòðóêòóðà ÏÔ� õàðàêòåðèçóåòñÿ äâóìÿ ÿðêî âû�ðàæåííûìè ïèêàìè â îáëàñòÿõ r � �s è r � �sl. Óâå�ëè÷åíèå 'l (ðèñ. 4à ñðàâíèâàåòñÿ ñ ðèñ. 5à, ðèñ. 4â �ñ ðèñ. 5â) ïðè íåèçìåííîé îáùåé îáúåìíîé êîíöåí�òðàöèè ' ïðèâîäèò ê íåáîëüøîìó óìåíüøåíèþ ïðè�òÿãèâàþùèõ êîððåëÿöèé â îáëàñòè r � �s è ê íåçíà�÷èòåëüíîìó ðîñòó ïðèòÿãèâàþùèõ êîððåëÿöèé â îá�ëàñòè r � �sl. Èçìåíåíèå ðàçìåðà êðóïíûõ ÷àñòèö515 9*



Þ. Å. Íåõîðîøêîâà, Î. À. �îëüäèíà, Ô. Äæ. Êýìï è äð. ÆÝÒÔ, òîì 145, âûï. 3, 2014Òàáëèöà 3. Õàðàêòåðèñòèêè èññëåäóåìûõ ìîäåëåé �åððîæèäêîñòèÕàðàêòåðèñòèêàÌîäåëü �l=�s 's 'l �ss �sl �ll Ns Nl L=�ssM1 1:25 0:09 0:01 0:77 1:06 1:51 1372 78 19:984724M2 1:25 0:08 0:02 0:77 1:06 1:51 1372 176 20:786911M3 � 0:10 0:00 0:77 � � 1372 � 19:295273M4 1:50 0:09 0:01 0:77 1:34 2:61 1372 45 19:984180M5 1:50 0:08 0:02 0:77 1:34 2:61 1372 102 20:786964
à á
â ã

1 2 3 321

1 2 3321

1 2 3r=�s 1 2 3r=�s

1 2 3r=�s 1 2 3r=�s

02
4

02
4

02
4

02
468 68

g
�(r; 0) g
�(r; 0)
g
�(r; 0) g
�(r; 0)

�èñ. 2. Òåîðåòè÷åñêèå ïàðöèàëüíûå ÏÔ� (27), (28) äëÿ ñèñòåìû M2 ïðè ðàçëè÷íûõ íàïðÿæåííîñòÿõ âíåøíåãî ìàã-íèòíîãî ïîëÿ (�s = 0 (à), 1 (á ), 2 (â), 5 (ã)) â ïàðàëëåëüíîì ïîëþ íàïðàâëåíèè (� = 0). Êðèâûå: 1 � gss(r; 0); 2 �gsl(r; 0); 3 � gll(r; 0)ïðè íåèçìåííûõ îáúåìíûõ êîíöåíòðàöèÿõ 's è 'l(ðèñ. 4à ñðàâíèâàåòñÿ ñ ðèñ. 4â, ðèñ. 5à � ñ ðèñ. 5â)âëå÷åò íåáîëüøîé ðîñò ïðèòÿãèâàþùèõ êîððåëÿöèéâ îáëàñòè r � �s. Âî âíåøíåì ìàãíèòíîì ïîëå â íà�ïðàâëåíèè, ïàðàëëåëüíîì ïîëþ, èçìåíåíèå äèñïåðñ�íîãî ñîñòàâà êà÷åñòâåííî ïîäîáíî îòðàæàåòñÿ íà ïî�
âåäåíèè ÏÔ�, îäíàêî ýòè èçìåíåíèÿ ãîðàçäî çíà�÷èòåëüíåå. Êðîìå òîãî, ïðè âûñîêîé êîíöåíòðàöèèêðóïíûõ ÷àñòèö, 'l = 0:02 (ðèñ. 5á,ã), â ñòðóêòóðåÏÔ� ïîÿâëÿåòñÿ ñëàáîâûðàæåííûé òðåòèé ïèê â îá�ëàñòè r � �l. Ïðè �s = 5 â ïåðïåíäèêóëÿðíîì ïîëþíàïðàâëåíèè â ÏÔ� íàáëþäàþòñÿ îòòàëêèâàþùèå516
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�èñ. 3. Òî æå, ÷òî íà ðèñ. 2, íî â ïåðïåíäèêóëÿðíîì ïîëþ íàïðàâëåíèè (� = �=2)êîððåëÿöèè, è ïðè èçìåíåíèè äèñïåðñíîãî ñîñòàâàñèñòåìû ïðîèñõîäèò òîëüêî ãîðèçîíòàëüíûé ñäâèãïîëîæåíèÿ ïèêà â îáëàñòè r � �sl.5.2. Ñòðóêòóðíûé �àêòîðÂëèÿíèå ïîëèäèñïåðñíîñòè íà ÑÔ â îòñóòñòâèåïîëÿ â óìåðåííûõ è ñèëüíûõ ïîëÿõ ïðîäåìîíñòðè�ðîâàíî íà ðèñ. 6. Ñðàâíèâàëèñü ìîäåëè M3 è M5.Òåîðèÿ îòëè÷íî ñîãëàñóåòñÿ ñ äàííûìè êîìïüþòåð�íîãî ìîäåëèðîâàíèÿ â îáëàñòè âîëíîâûõ âåêòîðîâq�s & 3. Â ïðåäåëå ìàëûõ âîëíîâûõ âåêòîðîâ ïî�ñòðîåííàÿ òåîðèÿ íå ìîæåò àäåêâàòíî îïèñàòü ïîâå�äåíèå ÑÔ. Ýòî ñâÿçàíî ñ òåì, ÷òî ðàññåÿíèå çäåñüîïðåäåëÿåòñÿ â îñíîâíîì áîëüøèìè äëèíàìè âîëíè î÷åíü ÷óâñòâèòåëüíî ê çàâèñèìîñòè ÏÔ� îò ìåæ�÷àñòè÷íîãî ðàññòîÿíèÿ íà ìàñøòàáàõ, çíà÷èòåëüíîïðåâûøàþùèõ ðàçìåð ÷àñòèö. Êîððåêòíîå îïèñàíèåÑÔ â ýòîé îáëàñòè òðåáóåò âû÷èñëåíèÿ ìíîãî÷àñòè÷�íûõ äèàãðàìì äëÿ ïàðöèàëüíûõ ÏÔ�. Â äàííîì ðàç�äåëå áóäóò ïðåäñòàâëåíû îñíîâíûå çàêîíîìåðíîñòèäëÿ ïåðâîãî ìàêñèìóìà ÑÔ, íàèáîëåå ëåãêî ïîääà�

þùåãîñÿ ýêñïåðèìåíòàëüíîìó èçó÷åíèþ. Âîëíîâûåâåêòîðû, ñîîòâåòñòâóþùèå ïåðâîìó ìàêñèìóìó ÑÔ,îïðåäåëÿþò ðàññåÿíèå íà ìàñøòàáàõ, áëèçêèõ ê êîí�òàêòó ïàðû ÷àñòèö.Ïðè �s = �l = 0 (ðèñ. 6a) ïîÿâëåíèå ïîëèäèñïåðñ�íîñòè â ñèñòåìå ïðèâîäèò ê íåçíà÷èòåëüíîìó ñìåùå�íèþ âëåâî ïåðâîãî ìàêñèìóìà ÑÔ. Ýòîò ñäâèã îáó�ñëîâëåí òåì, ÷òî â ñèñòåìå ïîÿâëÿþòñÿ êðóïíûå ÷àñ�òèöû è ñðåäíåå ðàññòîÿíèå ìåæäó öåíòðàìè â êàæ�äîé ïàðå �åððî÷àñòèö, ÿâëÿþùåéñÿ öåíòðîì ðàññåÿ�íèÿ, ñòàíîâèòñÿ áîëüøå. Åñòåñòâåííî, ÷òî ïðè ýòîìóâåëè÷èâàåòñÿ õàðàêòåðíîå çíà÷åíèå äëèíû âîëíûðàññåÿíèÿ è óìåíüøàåòñÿ çíà÷åíèå âîëíîâîãî âåêòî�ðà q, ïðè êîòîðîì ÑÔ ÿâëÿåòñÿ ìàêñèìàëüíûì.Âî âíåøíåì ìàãíèòíîì ïîëå, â íàïðàâëåíèè ïà�ðàëëåëüíîì ïîëþ (ðèñ. 6á, â, ñïëîøíûå êðèâûå),ïîÿâëåíèå ïîëèäèñïåðñíîñòè â ñèñòåìå ïðèâîäèò êáîëåå âûðàæåííîìó ñäâèãó âëåâî ïåðâîãî ìàêñèìó�ìà ÑÔ. Êðîìå òîãî, íàáëþäàåòñÿ ñìåùåíèå ïåðâî�ãî ìàêñèìóìà ÑÔ âíèç. Óìåíüøåíèå çíà÷åíèÿ ìàê�ñèìóìà ÑÔ ñâÿçàíî ñ òåì, ÷òî ïîÿâëåíèå êðóïíûõ÷àñòèö â ñèñòåìå, ïðè ïîñòîÿííîé îáùåé îáúåìíîé517
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r=�s r=�s�èñ. 4. Ñðàâíåíèå îáùåé ÏÔ� (7), îïðåäåëåííîé òåîðåòè÷åñêè (ñïëîøíûå ëèíèè), ñ ðåçóëüòàòàìè êîìïüþòåðíîãîìîäåëèðîâàíèÿ (òî÷êè) â ïàðàëëåëüíîì (g(r;0)) è ïåðïåíäèêóëÿðíîì (g(r; �=2)) ïîëþ íàïðàâëåíèÿõ äëÿ ñèñòåì M1(à,á ) è M4 (â,ã): à,â � �s = �l = 0; á,ã � �s = 5. Ôóíêöèÿ g(r; 0) ñäâèíóòà íà åäèíèöó ââåðõ äëÿ íàãëÿäíîñòèêîíöåíòðàöèè ' ÷àñòèö, ïðèâîäèò ê óìåíüøåíèþ îá�ùåãî êîëè÷åñòâà ÷àñòèö. Ñëåäîâàòåëüíî, óìåíüøàåò�ñÿ êîëè÷åñòâî ïàð, ðàññåèâàþùèõ íà äàííîé äëèíåâîëíû. Â ñèëüíûõ ïîëÿõ, â ïàðàëëåëüíîì ïîëþ íà�ïðàâëåíèè (ðèñ. 6â, ñïëîøíûå êðèâûå), èçìåíåíèåïîëîæåíèÿ ïåðâîãî ìàêñèìóìà ÑÔ ïðîÿâëÿåòñÿ çíà�÷èòåëüíåå.Â ïåðïåíäèêóëÿðíîì ïîëþ íàïðàâëåíèè (ðèñ. 6,øòðèõîâûå êðèâûå) ïîëèäèñïåðñíîñòü íå âûçûâà�åò áîëüøèõ èçìåíåíèé â ïîâåäåíèè ÑÔ. Ýòî ñâÿçà�íî ñ òåì, ÷òî ìåæ÷àñòè÷íîå îòòàëêèâàþùåå âçàèìî�äåéñòâèå áîê-î-áîê íå ñïîñîáñòâóåò ñáëèæåíèþ ÷àñ�òèö íà ðàññòîÿíèÿ ïîðÿäêà ðàçìåðà ÷àñòèö. Ñëåäî�

âàòåëüíî, ïàð, ðàññåèâàþùèõ íà òàêîì ðàññòîÿíèè,ìàëî, à íåçíà÷èòåëüíîå óìåíüøåíèå îáùåãî êîëè÷å�ñòâà ÷àñòèö â ñèñòåìå çà ñ÷åò ïîÿâëåíèÿ êðóïíûõ÷àñòèö (ïðè íåèçìåííîé îáùåé îáúåìíîé êîíöåíòðà�öèè) íå ïðèâîäèò ê ñóùåñòâåííîìó èçìåíåíèþ êîëè�÷åñòâà ïàð ðàñïîëîæåííûõ áëèçêî äðóã ê äðóãó.Ïàðöèàëüíûå è îáùèé ÑÔ äëÿ ñèñòåìû M4 â ïî�ëå ïðè ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèÿõ �s = 0; 2; 5 ïîêàçàíûíà ðèñ. 7 â íàïðàâëåíèè, ïàðàëëåëüíîì âíåøíåìóïîëþ, è íà ðèñ. 8 â íàïðàâëåíèè, ïåðïåíäèêóëÿðíîìïîëþ. Çàìåòèì, ÷òî â îáëàñòè q�s & 2 íàáëþäàåòñÿîòëè÷íîå ñîãëàñèå òåîðèè è êîìïüþòåðíîãî ìîäåëè�ðîâàíèÿ. Ïðåæäå âñåãî îáðàòèì âíèìàíèå íà îáùèé518
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r=�s r=�s�èñ. 5. Òî æå, ÷òî íà ðèñ. 4, äëÿ ñèñòåì M2 (à,á ) è M5 (â,ã)ÑÔ (ðèñ. 7ã è 8ã). Â ïàðàëëåëüíîì ïîëþ íàïðàâëå�íèè (ðèñ. 7ã) âíåøíåå ìàãíèòíîå ïîëå ñïîñîáñòâóåòóâåëè÷åíèþ è ñóæåíèþ ïåðâîãî ìàêñèìóìà S(qjj).�îñò ìàêñèìóìà ñâÿçàí ñ òåì, ÷òî âíåøíåå ìàãíèò�íîå ïîëå óñèëèâàåò êîððåëÿöèè òèïà ãîëîâà�õâîñòìåæäó ìàãíèòíûìè ìîìåíòàìè áëèæàéøèõ �åððî�÷àñòèö, à îðèåíòèðóþùåå âîçäåéñòâèå ïîëÿ âûñòðà�èâàåò ñêîððåëèðîâàííûå ïàðû ÷àñòèö ïî íàïðàâëå�íèþ ïîëÿ. Çà ñ÷åò ýòîãî ïðîèñõîäèò ðîñò êîëè÷åñòâàïàð �åððî÷àñòèö, ðàññåèâàþùèõ íà ýòîé äëèíå âîë�íû â ïàðàëëåëüíîì ïîëþ íàïðàâëåíèè. Ïîëîæåíèåïåðâîãî ìàêñèìóìà �óíêöèè S(qjj) îñòàåòñÿ íåèç�ìåííûì â ïîëå, ïîñêîëüêó áëèæàéøåå ðàññòîÿíèåìåæäó ïàðîé �åððî÷àñòèö �èêñèðîâàíî ïîòåíöèà�ëîì òâåðäûõ ñ�åð. Ñóæåíèå è ðîñò ïåðâîãî ìàêñèìó�

ìà S(qjj) â ïîëå ñîîòâåòñòâóåò ýêñïåðèìåíòàëüíûìíàáëþäåíèÿì [6; 29; 44�46℄ è ðåçóëüòàòàì êîìïüþòåð�íîãî è òåîðåòè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ìîíîäèñïåðñ�íîé �åððîæèäêîñòè [28, 33, 34, 47, 48℄.Â ïåðïåíäèêóëÿðíîì ïîëþ íàïðàâëåíèè (ðèñ. 8ã)ñòðóêòóðíûé �àêòîð S(q?) òàêæå ÷óâñòâèòåëåíê âíåøíåìó ìàãíèòíîìó ïîëþ. Ïåðâûé ìàêñèìóìS(q?) ðàñøèðÿåòñÿ è ñäâèãàåòñÿ â ñòîðîíó ìà�ëûõ âîëíîâûõ âåêòîðîâ ïðè óâåëè÷åíèè âíåøíå�ãî ïîëÿ. Àíàëîãè÷íîå ïîâåäåíèå õîðîøî çàìåòíîâ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ðàáîòàõ [6; 29; 44�46℄ è ñîîò�âåòñòâóåò äàííûì êîìïüþòåðíîãî è òåîðåòè÷åñêî�ãî ìîäåëèðîâàíèÿ ìîíîäèñïåðñíîé �åððîæèäêîñòè[28, 33, 34, 47, 48℄. Ñäâèã ïîëîæåíèÿ ïåðâîãî ìàêñè�ìóìà îáóñëîâëåí òåì, ÷òî ìàãíèòíûå ìîìåíòû �åð�519
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�èñ. 6. Âëèÿíèå ïîëèäèñïåðñíîñòè íà ÑÔ â îòñóò-ñòâèå ïîëÿ �s = �l = 0 (à), à òàêæå â óìåðåííûõ,�s = 2 (á ), è ñèëüíûõ, �s = 5 (â), ïîëÿõ: òåîðåòè÷å-ñêèå ÑÔ (5) â ïàðàëëåëüíîì (S(qk), ñïëîøíûå êðè-âûå) è ïåðïåíäèêóëÿðíîì (S(q?), øòðèõîâûå êðè-âûå) ïîëþ íàïðàâëåíèÿõ è ðåçóëüòàòû êîìïüþòåð-íîãî ìîäåëèðîâàíèÿ (òî÷êè)
ðî÷àñòèö âûñòðàèâàþòñÿ â íàïðàâëåíèè âíåøíåãîìàãíèòíîãî ïîëÿ, ñëåäîâàòåëüíî, â ïåðïåíäèêóëÿð�íîì ïîëþ íàïðàâëåíèè âîçíèêàþò îòòàëêèâàþùèåêîí�èãóðàöèè òèïà áîê-î-áîê, è ñðåäíåå ðàññòîÿíèåìåæäó ÷àñòèöàìè â ýòîì íàïðàâëåíèè óâåëè÷èâàåò�ñÿ. Äðóãàÿ èíòåðåñíàÿ çàâèñèìîñòü S(q?) îò ïîëÿñâÿçàíà ñ óìåíüøåíèåì çíà÷åíèÿ ïåðâîãî ìàêñèìó�ìà â íàïðàâëåíèè, ïåðïåíäèêóëÿðíîì ïîëþ. Ïîñëåä�íÿÿ òåíäåíöèÿ ñâèäåòåëüñòâóåò î òîì, ÷òî â ïåð�ïåíäèêóëÿðíîì ïîëþ íàïðàâëåíèè ïðèòÿãèâàþùèåè îòòàëêèâàþùèå ìåæ÷àñòè÷íûå êîððåëÿöèè âçàèì�íî êîìïåíñèðóþò äðóã äðóãà.�àçëè÷èÿ â ïîëîæåíèÿõ ïåðâîãî ìàêñèìóìà ïàð�öèàëüíûõ ÑÔ (ðèñ. 7a�â, 8à�â) ñâÿçàíû ñ íîðìè�ðîâêîé îñè àáñöèññ q�s. Ñ ðîñòîì âíåøíåãî ïî�ëÿ äëÿ ïàðöèàëüíûõ ÑÔ íàáëþäàþòñÿ òå æå òåí�äåíöèè, ÷òî è äëÿ îáùåãî ñòðóêòóðíîãî �àêòîðà:

â ïàðàëëåëüíîì ïîëþ íàïðàâëåíèè çíà÷åíèå ïåð�âîãî ìàêñèìóìà âîçðàñòàåò, ïðè ýòîì åãî ïîëîæå�íèå îñòàåòñÿ íåèçìåííûì; â ïåðïåíäèêóëÿðíîì ïî�ëþ íàïðàâëåíèè ïðîèñõîäÿò ðàñøèðåíèå è ñäâèã âëå�âî ïåðâîãî ìàêñèìóìà. Â ïîëå îòêëîíåíèÿ âåëè÷è�íû Sll(q?) (ðèñ. 8a) îò àñèìïòîòè÷åñêîãî ïîâåäå�íèÿ (ãîðèçîíòàëüíàÿ ïðÿìàÿ) ñòàíîâÿòñÿ íåçíà÷è�òåëüíûìè, ïîýòîìó çàâèñèìîñòü Sll(q?) õàðàêòåðè�çóåòñÿ ïîâåäåíèåì, áëèçêèì ê ïîâåäåíèþ èäåàëüíî�ãî ãàçà íåâçàèìîäåéñòâóþùèõ ÷àñòèö. Íåîáõîäèìîîòìåòèòü, ÷òî â ïîëå, â îáëàñòè ìàëûõ âîëíîâûõâåêòîðîâ, êðèâàÿ Sll(q?) èìååò îòðèöàòåëüíûé íà�êëîí. Òàêîå ïîâåäåíèå êàðäèíàëüíî îòëè÷àåòñÿ îòïîâåäåíèÿ êðèâûõ Sss(q?), Ssl(q?) è S(q?). Îòðè�öàòåëüíûé íàêëîí ÑÔ â îáëàñòè ìàëûõ âîëíîâûõâåêòîðîâ ïðè íèçêèõ êîíöåíòðàöèÿõ ÷àñòèö, â ñèëü�íûõ ïîëÿõ è ïðè óìåðåííûõ èíòåíñèâíîñòÿõ ìåæ�520
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�èñ. 7. Ïàðöèàëüíûå è îáùèé ÑÔ äëÿ ñèñòåìû M4 â íàïðàâëåíèè, ïàðàëëåëüíîì âíåøíåìó ïîëþ, ïðè �s = �l = 0(êðèâàÿ 1 ), �s = 2 (2 ) è �s = 5 (3 ). Êðèâûå � òåîðåòè÷åñêèå ðåçóëüòàòû, òî÷êè � äàííûå êîìïüþòåðíîãî ìîäåëè-ðîâàíèÿ, ãîðèçîíòàëüíàÿ ïðÿìàÿ � àñèìïòîòè÷åñêîå çíà÷åíèå ÑÔ ïðè q !1 (0:968 äëÿ Sss(q), 0:032 äëÿ Sll(q), 0äëÿ Ssl(q), 1:0 äëÿ S(q))÷àñòè÷íîãî äèïîëü-äèïîëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ èçó�÷àëñÿ ðàíåå [28, 33, 48℄. Â ðàáîòå [48℄ áûë ñäåëàíâûâîä î òîì, ÷òî òàêîå ïîâåäåíèå ÑÔ ñâÿçàíî ñ äàëü�íîäåéñòâóþùèìè êîððåëÿöèÿìè â íàïðàâëåíèè, ïåð�ïåíäèêóëÿðíîì ïîëþ. Â ðàáîòå [33℄ áûëî ïðîäåìîí�ñòðèðîâàíî, ÷òî îòðèöàòåëüíûé íàêëîí ÑÔ ñâÿçàíñ òåì, ÷òî îðèåíòèðîâàííûå ïî íàïðàâëåíèþ âíåø�íåãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ ìàãíèòíûå ìîìåíòû ÷àñòèö�ëóêòóèðóþò, îòêëîíÿÿñü îò íàèáîëåå ýíåðãåòè÷å�ñêè âûãîäíîãî ðàñïîëîæåíèÿ.6. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÂ ñòàòüå ïðèâåäåíû ðåçóëüòàòû âû÷èñëåíèÿÏÔ� �åððîæèäêîñòè âî âíåøíåì ìàãíèòíîì ïîëå,êîòîðàÿ ìîäåëèðîâàëàñü áèäèñïåðñíîé ñèñòåìîéäèïîëüíûõ òâåðäûõ ñ�åð. ÏÔ� ïðåäñòàâëÿëàñü â

âèäå âèðèàëüíîãî ðÿäà ïî êîíöåíòðàöèè � �åððî�÷àñòèö. Âèðèàëüíûå êîý��èöèåíòû îïðåäåëÿëèñüêàê ðÿä ïî ïàðàìåòðó äèïîëü-äèïîëüíîãî âçàèìî�äåéñòâèÿ �
�. Ïîëó÷åíû àíàëèòè÷åñêèå âûðàæåíèÿäëÿ ïàðöèàëüíûõ ÏÔ� ñ òî÷íîñòüþ äî � è �2
�.Àíèçîòðîïíàÿ ÷àñòü ÏÔ� ðàññ÷èòàíà âî âòîðîìâèðèàëüíîì êîý��èöèåíòå äî âòîðîãî ïîðÿäêà ïî�2
�, â òðåòüåì âèðèàëüíîì êîý��èöèåíòå â íèçøåìïîðÿäêå ïî �
� (ñì. âûðàæåíèÿ (27), (28)).Îñíîâíîé ðåçóëüòàò ñòàòüè � ñòðóêòóðíûå õà�ðàêòåðèñòèêè �åððîæèäêîñòè (ÏÔ� è ÑÔ) ÷óâñòâè�òåëüíû ê ïîÿâëåíèþ ïîëèäèñïåðñíîñòè â ñèñòåìå;âíåøíåå îäíîðîäíîå ìàãíèòíîå ïîëå çíà÷èòåëüíîóñèëèâàåò ý��åêòû, ñâÿçàííûå ñ ïðèñóòñòâèåì ïî�ëèäèñïåðñíîñòè.Àíàëèç àíèçîòðîïíîé ÏÔ� â ïàðàëëåëüíîì ïî�521
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�èñ. 8. Òî æå, ÷òî íà ðèñ. 7, íî â íàïðàâëåíèè, ïåðïåíäèêóëÿðíîì âíåøíåìó ïîëþ, ïðè �s = �l = 0 (1 ) è �s = 5 (2 )ëþ íàïðàâëåíèè ïîêàçàë, ÷òî èçìåíåíèå äèñïåðñíî�ãî ñîñòàâà êà÷åñòâåííî ïîäîáíî ïîâåäåíèþ ÏÔ� â îò�ñóòñòâèå ïîëÿ, îäíàêî ýòè èçìåíåíèÿ ãîðàçäî çíà÷è�òåëüíåå. Â ïàðàëëåëüíîì ïîëþ íàïðàâëåíèè ñòðóê�òóðà ÏÔ� õàðàêòåðèçóåòñÿ äâóìÿ ÿðêî âûðàæåííû�ìè ïèêàìè â îáëàñòÿõ r � �s è r � �sl. Óâåëè÷å�íèå êîíöåíòðàöèè êðóïíûõ ÷àñòèö ïðè íåèçìåííîéîáùåé îáúåìíîé êîíöåíòðàöèè ïðèâîäèò ê óìåíü�øåíèþ ïðèòÿãèâàþùèõ âçàèìîäåéñòâèé â îáëàñòèr � �s è ê èõ ðîñòó â îáëàñòè r � �sl. Èçìåíå�íèå ðàçìåðà êðóïíûõ ÷àñòèö ïðè íåèçìåííûõ îáú�åìíûõ êîíöåíòðàöèÿõ 's è 'l âëå÷åò ðîñò ïðèòÿãè�âàþùèõ êîððåëÿöèé â îáëàñòè r � �s. Ïðè âûñîêîéêîíöåíòðàöèè êðóïíûõ ÷àñòèö ('l = 0:02) â ñòðóêòó�ðå ÏÔ� ïîÿâëÿåòñÿ ñëàáîâûðàæåííûé òðåòèé ïèê â

îáëàñòè r � �l. Â ïåðïåíäèêóëÿðíîì ïîëþ íàïðàâëå�íèè ÏÔ� êðàéíå ìàëî÷óâñòâèòåëüíà ê äèñïåðñíîìóñîñòàâó �åððîæèäêîñòè è äåìîíñòðèðóåò ïðåîáëàäà�íèå îòòàëêèâàþùèõ âçàèìîäåéñòâèé â ñèëüíûõ ïî�ëÿõ. Ñðàâíåíèå òåîðåòè÷åñêîé ÏÔ� ñ ðåçóëüòàòàìèêîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ìåòîäîì ÌÊ ïîêàçà�ëî îòëè÷íîå ñîãëàñèå äàííûõ â ñëàáûõ, óìåðåííûõ èñèëüíûõ ïîëÿõ äëÿ ðàçëè÷íûõ ìîäåëåé �åððîæèä�êîñòè (ñì. òàáë. 3).�àññ÷èòàííàÿ ÏÔ� èñïîëüçîâàëàñü äëÿ èçó÷å�íèÿ ÑÔ è åãî àíèçîòðîïèè â ìàãíèòíîì ïîëå. Ïîÿâ�ëåíèå ïîëèäèñïåðñíîñòè â ñèñòåìå ïðèâîäèò ê ñìå�ùåíèþ âëåâî è âíèç ïåðâîãî ìàêñèìóìà ÑÔ â íà�ïðàâëåíèè, ïàðàëëåëüíîì ïîëþ. Ïðè÷èíîé ñìåùå�íèÿ âëåâî ÿâëÿåòñÿ óâåëè÷åíèå ñðåäíåãî ðàññòîÿíèÿ522



ÆÝÒÔ, òîì 145, âûï. 3, 2014 Ïàðíûå êîððåëÿöèè â áèäèñïåðñíîé �åððîæèäêîñòè : : :ìåæäó öåíòðàìè â êàæäîé ïàðå �åððî÷àñòèö ïðèïîÿâëåíèè êðóïíûõ ÷àñòèö â ñèñòåìå. Óìåíüøåíèåçíà÷åíèÿ ìàêñèìóìà ÑÔ ñâÿçàíî ñ òåì, ÷òî âîçíèê�íîâåíèå êðóïíûõ ÷àñòèö â ñèñòåìå ïðè ïîñòîÿííîéîáùåé îáúåìíîé êîíöåíòðàöèè ' ÷àñòèö ïðèâîäèòê óìåíüøåíèþ îáùåãî êîëè÷åñòâà ÷àñòèö, ñëåäîâà�òåëüíî, óìåíüøàåòñÿ êîëè÷åñòâî ïàð, ðàññåèâàþùèõíà äàííîé äëèíå âîëíû.Â ïåðïåíäèêóëÿðíîì ïîëþ íàïðàâëåíèè ïîëè�äèñïåðñíîñòü íå âûçûâàåò çíà÷èòåëüíûõ èçìåíå�íèé â ïîâåäåíèè ÑÔ. Ïðîâåäåíî ñðàâíåíèå òå�îðåòè÷åñêîãî ÑÔ ñ ðåçóëüòàòàìè êîìïüþòåðíîãîÌÊ-ìîäåëèðîâàíèÿ. Â îáëàñòè âîëíîâûõ âåêòîðîâq�s & 2 äàííûå îòëè÷íî ñîãëàñóþòñÿ.Ïîëó÷åííûå â íàñòîÿùåé ñòàòüå äàííûå ÿâëÿþò�ñÿ îñíîâîé äëÿ èíòåðïðåòàöèè ýêñïåðèìåíòàëüíûõðåçóëüòàòîâ ìàëîóãëîâîãî íåéòðîííîãî ðàññåÿíèÿ èîïðåäåëåíèÿ çàêîíîìåðíîñòåé â ïîâåäåíèè ÑÔ, åãîçàâèñèìîñòè îò �ðàêöèîííîãî ñîñòàâà �åððîæèäêî�ñòè è âíåøíåãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ.�àáîòà âûïîëíåíà ïðè ÷àñòè÷íîé �èíàíñîâîéïîääåðæêå �ÔÔÈ (ãðàíòû ��12-02-12063-î�è-ì,12-02-31079-ìîë), à òàêæå â ðàìêàõ ïðîåêòà�2.609.2011 è ñîãëàøåíèÿ �02.A03.21.0006 îò27.08.2013, �èíàíñèðóåìûõ Ìèíèñòåðñòâîì îáðàçî�âàíèÿ è íàóêè �îññèéñêîé Ôåäåðàöèè.ËÈÒÅ�ÀÒÓ�À1. �. �îçåíöâåéã, Ôåððîãèäðîäèíàìèêà, Ìèð, Ìîñêâà(1989).2. B. Luigjes, D. M. E. Thies-Weesie, A. P. Philipse, andB. H. Ern�e, J. Phys.: Condens. Matter 24, 245104(2012).3. A. F. Psheni
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