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Î ÄÈÍÀÌÈÊÅ ÏÎËß�ÎÍÀ Â ÊËÀÑÑÈ×ÅÑÊÎÉ ÖÅÏÎ×ÊÅÑ ÊÎÍÅ×ÍÎÉ ÒÅÌÏÅ�ÀÒÓ�ÎÉÂ. Ä. Ëàõíî *, Í. Ñ. Ôèàëêî **Èíñòèòóò ìàòåìàòè÷åñêèõ ïðîáëåì áèîëîãèè �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê142290, Ïóùèíî, Ìîñêîâñêàÿ îáë., �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 2 èþëÿ 2014 ã.Â ñîâðåìåííîé ëèòåðàòóðå ïîëÿðîííûå ñîñòîÿíèÿ â êëàññè÷åñêèõ ìîëåêóëÿðíûõ öåïî÷êàõ â ïîäàâëÿþ-ùåì áîëüøèíñòâå ðàññ÷èòûâàþòñÿ äëÿ íóëåâîé òåìïåðàòóðû. Ïðè ýòîì ñ÷èòàåòñÿ, ÷òî èõ ñâîéñòâà ìàëîìåíÿþòñÿ, åñëè òåìïåðàòóðà îòëè÷íà îò íóëÿ, íî ìíîãî ìåíüøå õàðàêòåðíîé ýíåðãèè, ðàâíîé ãëóáèíåïîëÿðîííîãî óðîâíÿ. Íàìè ñ ïîìîùüþ ÷èñëåííîãî ýêñïåðèìåíòà ïîêàçàíî, ÷òî ¾òåìïåðàòóðíîå¿ ðàçðó-øåíèå ïîëÿðîíà çàâèñèò îò äëèíû öåïî÷êè. ×åì äëèííåå öåïî÷êà, òåì íèæå êðèòè÷åñêàÿ òåìïåðàòóðà,âûøå êîòîðîé çàðÿä íàõîäèòñÿ â ¾äåëîêàëèçîâàííîì¿ ñîñòîÿíèè, è íàîáîðîò � ÷åì êîðî÷å öåïî÷êà, òåìâûøå òåìïåðàòóðà ¾ðàçâàëà¿ ïîëÿðîíà. �åçóëüòàòû âû÷èñëèòåëüíûõ ýêñïåðèìåíòîâ ïðèâîäÿò ê ïðåäïî-ëîæåíèþ, ÷òî â íåîãðàíè÷åííî äëèííîé öåïî÷êå ïîëÿðîííûå ñîñòîÿíèÿ ðàçðóøàþòñÿ ïðè ñêîëü óãîäíîìàëî îòëè÷àþùåéñÿ îò íóëÿ òåìïåðàòóðå.DOI: 10.7868/S00444510150101251. ÂÂÅÄÅÍÈÅÂîïðîñ î âîçìîæíîñòè ïåðåíîñà ýíåðãèè è çàðÿ�äà ëîêàëèçîâàííûìè âîçáóæäåíèÿìè � ñîëèòîíàìèèëè ïîëÿðîíàìè � â áèîëîãè÷åñêèõ ìîëåêóëàõ áûëâïåðâûå ïîñòàâëåí Äàâûäîâûì [1�4℄, è âïëîòü äîíàñòîÿùåãî âðåìåíè ïîëíàÿ ÿñíîñòü â åãî ðåøåíèèîòñóòñòâóåò. Â ðàáîòå [5℄ ïîñðåäñòâîì ïðÿìîãî ÷èñ�ëåííîãî ýêñïåðèìåíòà áûëî ïîêàçàíî, ÷òî äàâûäîâ�ñêèé ñîëèòîí ïðè �èçèîëîãè÷åñêèõ òåìïåðàòóðàõáûñòðî ðàçðóøàåòñÿ è ïåðåíîñ èì ýíåðãèè íåâîçìî�æåí. Ñàìûì óäèâèòåëüíûì îêàçàëîñü òî, ÷òî ïðèýíåðãèè ñâÿçè ñîëèòîíà îêîëî 300 K åãî ðàçðóøåíèåïðîèñõîäèò ïðè î÷åíü íèçêîé òåìïåðàòóðå, ìåíüøåé10 K. Ïîñëåäóþùèå ìíîãî÷èñëåííûå âû÷èñëèòåëü�íûå ýêñïåðèìåíòû è àíàëèòè÷åñêèå îöåíêè ðàçíûõàâòîðîâ [6�15℄ ïîäòâåðäèëè âûâîä, ÷òî ïðè �èçèîëî�ãè÷åñêèõ òåìïåðàòóðàõ â áèîìàêðîìîëåêóëàõ ïîëÿ�ðîíû ðàçðóøàþòñÿ. Â ðàáîòàõ [1�5℄ ðàññìàòðèâàëñÿñëó÷àé âçàèìîäåéñòâèÿ ñ àêóñòè÷åñêèìè �îíîíàìè,è ìîãëî áû ïîêàçàòüñÿ, ÷òî ìîæíî ó÷åñòü âçàèìî�äåéñòâèÿ ñ äðóãèìè ñòåïåíÿìè ñâîáîäû è ýòî óâå�ëè÷èò ýíåðãèþ ñâÿçè ñîëèòîíà, äåëàÿ åãî ñòàáèëü�*E-mail: lak�impb.psn.ru**E-mail: fialka�impb.psn.ru

íûì ïðè êîìíàòíûõ òåìïåðàòóðàõ. Îäíàêî óâåëè÷å�íèå ýíåðãèè ñâÿçè ñîëèòîíà ïðèâîäèò ê åãî ñèëüíîéëîêàëèçàöèè è, êàê ñëåäñòâèå, ê ïðàêòè÷åñêè ïîë�íîé íåâîçìîæíîñòè ïåðåìåùåíèé ïî ìîëåêóëÿðíîéöåïî÷êå [16�19℄.Óñëîæíåíèå ìîäåëè � ââåäåíèå ðàçíîãî òèïàíåëèíåéíûõ âçàèìîäåéñòâèé è àíãàðìîíè÷åñêèõ ïî�òåíöèàëîâ [15; 20�22℄ â ìîëåêóëÿðíîé öåïî÷êå �¾óëó÷øàåò¿ ñèòóàöèþ, ïîëÿðîíû ñóùåñòâóþò ïðèáîëåå âûñîêèõ òåìïåðàòóðàõ, îäíàêî ýòè èññëåäîâà�íèÿ ïðîâîäèëèñü äëÿ äîñòàòî÷íî êîðîòêèõ öåïî÷åêè ïðè ìàëûõ âðåìåíàõ ñ÷åòà, îñòàâëÿÿ, òåì ñàìûì,îòêðûòûì âîïðîñ î òåìïåðàòóðíîé ñòàáèëüíîñòè ïî�ëÿðîííûõ ñîñòîÿíèé.Â äàííîé ðàáîòå ñ èñïîëüçîâàíèåì ïðÿìîãî ÷èñ�ëåííîãî ýêñïåðèìåíòà ìû, êàê ðàíåå [5, 14℄, èññëå�äóåì âîïðîñ î âîçìîæíîñòè ñóùåñòâîâàíèÿ ïîëÿðî�íà (ñîëèòîíà) â ìîëåêóëÿðíîé öåïî÷êå ïðè êîíå÷�íîé òåìïåðàòóðå. Â êà÷åñòâå ìîäåëè âûáðàí ïîëÿ�ðîí Õîëñòåéíà â ñâÿçè ñ àêòóàëüíîñòüþ ýòîé ìîäåëèäëÿ îáúÿñíåíèÿ ïåðåíîñà çàðÿäà â ÄÍÊ [23�27℄, ñì.òàêæå ðàáîòû [18; 28�30℄. Ìîäåëèðîâàíèå âûïîëíåíîäëÿ âåëè÷èí ïàðàìåòðîâ, ïðèâåäåííûõ Õîëñòåéíîìäëÿ ïîëÿðîíà ìàëîãî ðàäèóñà [31℄. Ýòî ïîçâîëÿåòñðàâíèòü ðåçóëüòàòû ïîëóêëàññè÷åñêèõ ðàñ÷åòîâ èðåçóëüòàòû, ïîëó÷åííûå íà îñíîâå òî÷íîãî êâàíòî�âîìåõàíè÷åñêîãî îïèñàíèÿ [31, 32℄.142



ÆÝÒÔ, òîì 147, âûï. 1, 2015 Î äèíàìèêå ïîëÿðîíà â êëàññè÷åñêîé öåïî÷êå : : :2. ÌÎÄÅËÜÌîäåëü îñíîâàíà íà ãàìèëüòîíèàíå Õîëñòåéíàäëÿ äèñêðåòíîé öåïî÷êè ñàéòîâ [31, 32℄. Â ïîëóêëàñ�ñè÷åñêîì ïðèáëèæåíèè, âûáèðàÿ âîëíîâóþ �óíê�öèþ 	 â âèäå 	 = NXn=1 bnjni;ãäå bn � àìïëèòóäà âåðîÿòíîñòè íàõîæäåíèÿ çàðÿäà(ýëåêòðîíà èëè äûðêè) íà n-ì ñàéòå (n = 1; : : : ; N ,N � äëèíà öåïî÷êè), ïîëó÷èì óñðåäíåííûé ãàìèëü�òîíèàíh	jĤ j	i =Xm;n �nmbmb�n + 12Xn M _~u2n ++ 12Xn K~u2n +Xn �0~unbnb�n: (1)Çäåñü �mn (m 6= n) � ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû ïåðåõîäàýëåêòðîíà ìåæäó m-ì è n-ì ñàéòàìè (çàâèñÿùèå îòèíòåãðàëîâ ïåðåêðûòèÿ), �nn � ýíåðãèÿ çàðÿäà íàn-ì ñàéòå. Ìû èñïîëüçóåì ïðèáëèæåíèå áëèæàéøèõñîñåäåé, ò. å. �mn = 0, åñëè m 6= n � 1; ñ÷èòàåì, ÷òîâíóòðèñàéòîâûå êîëåáàíèÿ ~un îòíîñèòåëüíî öåíòðàìàññ ìàëû è ìîãóò ñ÷èòàòüñÿ ãàðìîíè÷åñêèìè; ïî�ëàãàåì ëèíåéíîé çàâèñèìîñòü ýíåðãèè îò ñìåùåíèéñàéòîâ ~un èç èõ ðàâíîâåñíûõ ïîëîæåíèé, �0 � êîí�ñòàíòà ñâÿçè êâàíòîâîé è êëàññè÷åñêîé ïîäñèñòåì,M � ý��åêòèâíàÿ ìàññà ñàéòà, K � óïðóãàÿ ïîñòî�ÿííàÿ. Óðàâíåíèÿ äâèæåíèÿ äëÿ ãàìèëüòîíèàíà (1)èìåþò âèäi~dbnd~t = �n;n�1bn�1 + �n;nbn ++ �n;n+1bn+1 + �0~unbn; (2)Md2~und~t2 = �K~un � �0jbnj2 � ~ d~und~t + ~An(~t): (3)Â ïîäñèñòåìó (3) äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ òåðìîñòàòà äî�áàâëåíû ÷ëåí ñ òðåíèåì (~ � êîý��èöèåíò òðåíèÿ)è ñëó÷àéíàÿ ñèëà ~An(~t ) ñî ñâîéñòâàìèh ~An(~t )i = 0; h ~An(~t ) ~Am(~t+~s)i = 2kB ~T ~nÆnmÆ(~s);~T � òåìïåðàòóðà [K℄. Òàêîé ñïîñîá èìèòàöèè òåìïå�ðàòóðû îêðóæàþùåé ñðåäû ñ ïîìîùüþ óðàâíåíèéËàíæåâåíà (3) äàâíî èçâåñòåí [5, 33, 34℄.Ïðè ~T = 0 ñòàöèîíàðíûì ñîñòîÿíèåì ñèñòåìû ñíàèíèçøåé ýíåðãèåé Epol áóäåò ïîëÿðîí [32℄, êîãäàçàðÿä ëîêàëèçîâàí íà íåñêîëüêèõ ñàéòàõ. Âåëè÷èíàEpol çàâèñèò îò ïàðàìåòðîâ ìîäåëè, íî íå çàâèñèò îò

äëèíû êëàññè÷åñêîé öåïî÷êè, åñëè, êîíå÷íî, öåïî÷�êà äîñòàòî÷íî äëèííàÿ è ïîëÿðîí íå óïèðàåòñÿ â ååêðàÿ.Äëÿ ïðèâåäåíèÿ ñèñòåìû (2), (3) ê áåçðàçìåðíî�ìó âèäó âûáåðåì õàðàêòåðíîå âðåìÿ � , ~t = �t, è õà�ðàêòåðíûé ìàñøòàá êîëåáàíèé U�, ~un = U�un. Áåç�ðàçìåðíûå óðàâíåíèÿ äâèæåíèÿ äëÿ îäíîðîäíîé öå�ïî÷êè èìåþò âèäidbndt = �(bn�1 + bn+1) + �unbn; (4)d2undt2 = �!2un � �jbnj2 �  dundt + �Zn(t): (5)Ñâÿçü ðàçìåðíûõ ïàðàìåòðîâ ñ áåçðàçìåðíûìè ñëå�äóþùàÿ. Ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû � = �n;n�1�=~, ÷àñ�òîòû êîëåáàíèé ñàéòîâ ! = �pK=M . Õàðàêòåðíàÿâåëè÷èíà êîëåáàíèé U� âûáðàíà òàê, ÷òîáû ìíî�æèòåëü â óðàâíåíèÿõ (4) è (5) ó ÷ëåíîâ, ó÷èòû�âàþùèõ âçàèìîäåéñòâèå êâàíòîâîé è êëàññè÷åñêîé÷àñòåé ñèñòåìû, áûë îäèíàêîâûì, êîíñòàíòà ñâÿçè� = �0p�3=~M . Êîý��èöèåíò òðåíèÿ  = ~�=M ,Zn(t) � íîðìàëüíàÿ ñëó÷àéíàÿ âåëè÷èíà ñ åäèíè÷�íûì ðàñïðåäåëåíèåìhZn(t)i = 0; hZn(t)Zn(t+ t0)i = Æ(t0);� = q2kB ~T ~�3MU� =r2kBT ��~ pT ; (6)ãäå T � � õàðàêòåðíàÿ òåìïåðàòóðà (ìû ïðèíÿëèT � = 1 K), áåçðàçìåðíàÿ òåìïåðàòóðà T = ~T=T �.3. ÏÀ�ÀÌÅÒ� ÄÅËÎÊÀËÈÇÀÖÈÈÌîäåëèðîâàíèå ñâîäèòñÿ ê ÷èñëåííîìó èíòåãðè�ðîâàíèþ ñèñòåìû ÎÄÓ (4), (5), îïèñûâàþùåé äâè�æåíèå êâàíòîâîé ÷àñòèöû (ýëåêòðîíà èëè äûðêè) ïîöåïî÷êå êëàññè÷åñêèõ ñàéòîâ. �àñ÷åòû ïðîâîäÿòñÿïî áîëüøîìó ÷èñëó ðåàëèçàöèé (äèíàìèêè ðàñïðî�ñòðàíåíèÿ çàðÿäà èç ðàçíûõ íà÷àëüíûõ óñëîâèé èñ ðàçíûìè çíà÷åíèÿìè ñëó÷àéíîé ñèëû) ñ äàëüíåé�øèì ïîëó÷åíèåì ¾ñðåäíèõ ïî ðåàëèçàöèÿì¿ âðåìåí�íûõ çàâèñèìîñòåé. Íàñ èíòåðåñóåò ïàðàìåòð äåëîêà�ëèçàöèè hRi = � 1P jbnj4� = � 1P p2n� (7)(çäåñü ÷åðåç pn(t) = jbnj2 îáîçíà÷åíà âåðîÿòíîñòüíàõîæäåíèÿ çàðÿäà íà n-ì ñàéòå) ïîñëå âûõîäà ñè�ñòåìû íà òåðìîäèíàìè÷åñêîå ðàâíîâåñèå, è åãî çàâè�ñèìîñòü îò òåìïåðàòóðû, hR(T )i.Î÷åâèäíî, ÷òî äëÿ îäíîé ðåàëèçàöèè, åñëè çàðÿäëîêàëèçîâàí íà n-ì ñàéòå (pn(t) � 1), òî R � 1. Åñëè143



Â. Ä. Ëàõíî, Í. Ñ. Ôèàëêî ÆÝÒÔ, òîì 147, âûï. 1, 2015

1000

〈R〉

10

5

4

3

2

1

100 10000 t�èñ. 1. �ðà�èêè âðåìåííîé çàâèñèìîñòè êîý��èöèåíòà äåëîêàëèçàöèè hR(t)i (óñðåäíåíèå íàáîðîâ ïî 100 âàðèàí-òîâ) äëÿ 9-ñàéòîâîé öåïî÷êè ïðè T = 200. Íèæíèé ãðà�èê � ðàñ÷åò èç íà÷àëüíûõ óñëîâèé ¾ïîëÿðîí ñ òåìïåðàòó-ðîé¿ (ïîëÿðîííîå ðàñïðåäåëåíèå äëÿ âåðîÿòíîñòåé, ÷òî ñîîòâåòñòâóåò hRi � 1:02, ¾ïîëÿðîííîå+ òåìïåðàòóðíîå¿ñìåùåíèÿ ñàéòîâ è ¾òåìïåðàòóðíîå¿ ðàñïðåäåëåíèå ñêîðîñòåé ñàéòîâ). Îñòàëüíûå ãðà�èêè � ðàñ÷åò èç ðàâíîâåñíûõíà÷àëüíûõ äàííûõ ïî ñêîðîñòÿì è ñìåùåíèÿì ñàéòîâ äëÿ ðàçíûõ íà÷àëüíûõ ðàñïðåäåëåíèé âåðîÿòíîñòè: âåðõíÿÿëèíèÿ � èç ðàâíîìåðíîãî (hR(t = 0)i = 9, hR(t = 20)i � 4:7), íèæå � èç ¾ïðÿìîóãîëüíîãî¿ íà ÷åòûðåõ ñàéòàõ âñåðåäèíå öåïî÷êè, b3(t = 0) = b4(t = 0) = b5(t = 0) = b6(t = 0) = 0:25 (hR(t = 0)i = 4, hR(t = 20)i � 4:2), çàòåì èçjb5(t = 0)j = 1 (hR(t = 0)i = 1, hR(t = 20)i � 2:8), è íèæå èç jb1(t = 0)j = 1 (hR(t = 0)i = 1, hR(t = 20)i � 1:8).Ìîæíî óòâåðæäàòü, ÷òî ñèñòåìà âûøëà íà òåðìîäèíàìè÷åñêîå ðàâíîâåñèå ïðè t > 25000, ïîñëå ýòîãî ìîìåíòàhRi � 2:3çàðÿä â êàêîé-òî ìîìåíò t ðàâíîìåðíî ðàñïðåäåëåíïî N -ñàéòîâîé öåïî÷êå (pn(t) = 1=N), òî R(t) = N .Äëÿ âûñîêîé òåìïåðàòóðû, ïðè êîòîðîé ñìåùå�íèÿ ñàéòîâ, âûçâàííûå íàõîæäåíèåì çàðÿäà, ìíîãîìåíüøå, ÷åì âûçâàííûå òåìïåðàòóðíûìè �ëóêòóà�öèÿìè, íàäî ó÷åñòü, ÷òî ïîëîâèíà ñìåùåíèé èìååòçíàê ¾+¿, âòîðàÿ ïîëîâèíà � çíàê ¾�¿. Ñäåëàåì ãðó�áóþ îöåíêó: â îòäåëüíîé ðåàëèçàöèè íà ñàéòàõ ñ ïî�ëîæèòåëüíûìè ñìåùåíèÿìè çàðÿäà íåò (ýòî ñëåäóåòèç ñòàöèîíàðíîãî óðàâíåíèÿ (5) 0 = �!2un��jbnj2),à íà îñòàëüíûõ îí ðàñïðåäåëåí ðàâíîìåðíî, ò. å.pn = 2=N . Òîãäà R = 1P p2n = N2 ;è óñðåäíåííûé ïî ðåàëèçàöèÿì ïàðàìåòð äåëîêàëè�çàöèè ðàâåí hRi = N=2. Ïî ðåçóëüòàòàì ÷èñëåííîãîìîäåëèðîâàíèÿ ïðè âûñîêèõ òåìïåðàòóðàõ ðåçóëü�

òàò òàêîé æå, hRi � N=2. Ïðè ýòîì ðàñ÷åò èç ñðåä�íèõ âåðîÿòíîñòåé äàåò 1=hpn(t)2i � N , ò. å. ñðåäíÿÿâåðîÿòíîñòü íàõîæäåíèÿ çàðÿäà îäèíàêîâà ïî âñåìñàéòàì.Íàñ èíòåðåñóåò, êàê âåäåò ñåáÿ ïðè ðàçíîé òåìïå�ðàòóðå ïàðàìåòð äåëîêàëèçàöèè hR(T )i.4. ×ÈÑËÅÍÍÛÅ ÝÊÑÏÅ�ÈÌÅÍÒÛÂåëè÷èíû ïàðàìåòðîâ ìîäåëè, ñîîòâåòñòâóþùèåïîëÿðîíó ìàëîãî ðàäèóñà (ïðè T = 0 çàðÿä ëîêà�ëèçîâàí íà îäíîì ñàéòå ñ âåðîÿòíîñòüþ p � 0:99,ò. å. R � 1:02), ìû âçÿëè èç ðàáîòû [31℄: � = ~~! == 0:04 ýÂ, �0=2M~~!3 = 10. Õàðàêòåðíîå âðåìÿ âû�áðàëè � = 10�14 ñ, õàðàêòåðíóþ òåìïåðàòóðó T � == 1 K. Áåçðàçìåðíûå êîý��èöèåíòû ñèñòåìû (4),(5): ÷àñòîòû êëàññè÷åñêèõ ñàéòîâ è ìàòðè÷íûå ýëå�144



ÆÝÒÔ, òîì 147, âûï. 1, 2015 Î äèíàìèêå ïîëÿðîíà â êëàññè÷åñêîé öåïî÷êå : : :ìåíòû îäèíàêîâû, � = ! = 0:608, � = 2:12. Áëèçêèåïàðàìåòðû êâàíòîâîé (4) è êëàññè÷åñêîé (5) ïîäñè�ñòåì ïîçâîëÿþò óìåíüøèòü ðàñ÷åòíîå âðåìÿ äî âû�õîäà íà òåðìîäèíàìè÷åñêîå ðàâíîâåñèå.�àñ÷åòû îòäåëüíûõ ðåàëèçàöèé äëÿ ïîëó÷åíèÿhR(T )i âûïîëíÿëèñü 2o2s1g-ìåòîäîì [35℄. Äëÿ ïðî�âåðêè ÷àñòü ðàñ÷åòîâ áûëà âûïîëíåíà, êðîìå ýòî�ãî ìåòîäà, ñìåøàííûì àëãîðèòìîì [36℄; ñðåäíèå ðå�çóëüòàòû îäèíàêîâû.Ïðè ÷èñëåííîì èíòåãðèðîâàíèè íà÷àëüíûå êëàñ�ñè÷åñêèå ñìåùåíèÿ è ñêîðîñòè ñàéòîâ â ðåàëèçàöèÿõâ íà÷àëüíûé ìîìåíò çàäàþòñÿ èç ðàâíîâåñíîãî ðàñ�ïðåäåëåíèÿ ïðè çàäàííîé òåìïåðàòóðå. Äëÿ êâàíòî�âîé ïîäñèñòåìû çàäàþòñÿ ðàçíûå âàðèàíòû ðàñïðå�äåëåíèÿ çàðÿäà: íàïðèìåð, íà êðàÿõ öåïî÷êè ñ âåðî�ÿòíîñòüþ p1 = pN = 0:5 èëè íà îäíîì ñàéòå â öåíòðåöåïî÷êè ñ âåðîÿòíîñòüþ p[N=2℄ = 1. Ëèáî çàäàåòñÿ¾ïîëÿðîííîå ðàñïðåäåëåíèå¿: â êâàíòîâîé ïîäñèñòå�ìå (4) àìïëèòóäû âåðîÿòíîñòåé bn(t = 0) ñîîòâåò�ñòâóþò ïîëÿðîíó � ñîñòîÿíèþ ñ íàèìåíüøåé ýíåð�ãèåé, à â êëàññè÷åñêîé ïîäñèñòåìå (5) ïîëÿðîííûåñìåùåíèÿ ñóììèðóþòñÿ ñî ñëó÷àéíûìè ñìåùåíèÿ�ìè, âûçâàííûìè òåìïåðàòóðîé, ïðè ýòîì ñêîðîñòèñàéòîâ çàäàþòñÿ èç ðàâíîâåñíîãî ðàñïðåäåëåíèÿ.Äëÿ êàæäîãî âàðèàíòà ðàññ÷èòûâàþòñÿ ñðåäíèåâðåìåííûå çàâèñèìîñòè (ïî íàáîðàì îò 100 äî 500ðåàëèçàöèé). Ïîñëå âûõîäà íà òåðìîäèíàìè÷åñêîåðàâíîâåñèå ñðåäíèå âåëè÷èíû hR(T )i äîëæíû áûòüîäèíàêîâûìè.Íà ðèñ. 1 ïðèâåäåíû ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ äëÿâðåìåíè âûõîäà íà ñîñòîÿíèå òåðìîäèíàìè÷åñêîãîðàâíîâåñèÿ ïðè T = 200 äëÿ íàáîðîâ ñ ðàçíûìè íà�÷àëüíûìè äàííûìè â êâàíòîâîé ïîäñèñòåìå (è, ñî�îòâåòñòâåííî, ñ ðàçëè÷íîé íà÷àëüíîé ýíåðãèåé ñè�ñòåìû). Ïîêàçàíà äèíàìèêà hR(t)i, ðàññ÷èòàííàÿ èçñîñòîÿíèÿ ñ íàèíèçøåé ýíåðãèåé Epol ïîëÿðîíà, èçðàâíîìåðíîãî íà÷àëüíîãî ðàñïðåäåëåíèÿ çàðÿäà ïîâñåì ñàéòàì (êîòîðîå áåç ó÷åòà òåìïåðàòóðû ñîîò�âåòñòâóåò ñîñòîÿíèþ ñ íàèáîëüøåé ýíåðãèåé Emax),ïðè ëîêàëèçàöèè â íà÷àëüíûé ìîìåíò çàðÿäà íà îä�íîì ñàéòå è íà ÷åòûðåõ ñàéòàõ. Âèäíî, ÷òî ìåäëåí�íåå âñåãî ðàçðóøàåòñÿ ïîëÿðîííîå ñîñòîÿíèå. Îòìå�òèì, ÷òî õîòÿ õàðàêòåðíûå âðåìåíà áåçðàçìåðíîéñèñòåìû (4), (5) ïîðÿäêà åäèíèöû, âðåìÿ èíòåãðèðî�âàíèÿ òðàåêòîðèè äî âûõîäà íà òåðìîäèíàìè÷åñêîåðàâíîâåñèå äîâîëüíî âåëèêî è óâåëè÷èâàåòñÿ ïðè ïî�íèæåíèè òåìïåðàòóðû. Òàê, äëÿ ýòîé æå öåïî÷êè äå�âÿòè ñàéòîâ ïðè òåìïåðàòóðå T = 150 âðåìÿ âûõî�äà íà òåðìîäèíàìè÷åñêîå ðàâíîâåñèå èç ¾êðàéíèõ¿íà÷àëüíûõ ñîñòîÿíèé � ïîëÿðîííîãî (Epol) è ðàâ�íîìåðíîãî (Emax) � ïî÷òè â ÷åòûðå ðàçà áîëüøå,t > 90000.

Çàìåòèì, ÷òî ïðè âûáðàííûõ íàìè çíà÷åíèÿõ ïà�ðàìåòðîâ ïðè T = 0 ïîëÿðîí ëîêàëèçîâàí íà îäíîìñàéòå ñ âåðîÿòíîñòüþ p[N=2℄ � 0:99 è íà äâóõ ñîñåä�íèõ ñàéòàõ ñ âåðîÿòíîñòüþ p[N=2℄�1 � 0:0026, ò. å. öå�ïî÷êà äëèíîé â äåâÿòü ñàéòîâ óæå ìîæåò ñ÷èòàòüñÿáåñêîíå÷íîé.5. �ÅÇÓËÜÒÀÒÛ ÌÎÄÅËÈ�ÎÂÀÍÈßÄëÿ öåïî÷êè äëèíû N òåìïåðàòóðíàÿ çàâèñè�ìîñòü êîý��èöèåíòà äåëîêàëèçàöèè hR(T )i èìååòS-îáðàçíóþ �îðìó. Ïðè áëèçêèõ ê íóëþ òåìïåðà�òóðàõ èìååì hR(T )i � 1, çàòåì ìåäëåííûé ðîñò ñïîâûøåíèåì òåìïåðàòóðû, è ïîòîì, â óçêîì òåìïå�ðàòóðíîì äèàïàçîíå, ðåçêèé ñêà÷îê è îïÿòü ìåäëåí�íûé ðîñò äî hR(T )i � N=2 (ðèñ. 2).Îêàçàëîñü, ÷òî äëÿ öåïî÷åê ðàçíîé äëèíû (õî�òÿ âñå îíè äîñòàòî÷íî âåëèêè, ÷òîáû ïðè T = 0ñ÷èòàòüñÿ ¾áåñêîíå÷íûìè¿ äëÿ ëîêàëèçîâàííîãî âöåíòðå ïîëÿðîíà) ïðè îäèíàêîâîé òåìïåðàòóðå âå�ëè÷èíà hR(T )i ìîæåò ñèëüíî ðàçëè÷àòüñÿ. �ðà�è�êè ðàññ÷èòàííûõ âåëè÷èí hR(T )i äëÿ öåïî÷åê ðàç�íîé äëèíû ïðèâåäåíû íà ðèñ. 2. Íàïðèìåð, ïðè T == 50 äëÿ öåïî÷åê äëèíîé N � 35 ñàéòîâ çíà÷åíèåhR(T = 50)i íå áîëüøå 2, äëÿ öåïî÷êè N = 40 ñàé�òîâ hR(50)i � 10, è äëÿ öåïî÷êè äëèíîé N = 49ñàéòîâ hR(50)i � 23 � N=2 (ðèñ. 2). Òàêèì îáðà�çîì, â ¾êîðîòêèõ¿ öåïî÷êàõ ïîëÿðîíû åùå åñòü, àâ ¾äëèííûõ¿ ïðè ýòîé æå òåìïåðàòóðå ïîÿâëÿåòñÿäåëîêàëèçîâàííîå ñîñòîÿíèå.Ïî ðåçóëüòàòàì ðàñ÷åòîâ âåëè÷èíà òåìïåðàòóðûðàçðóøåíèÿ ïîëÿðîíà T çàâèñèò îò äëèíû öåïî÷�êè: ÷åì áîëüøå N , òåì íèæå òåìïåðàòóðà, ïðè êî�òîðîé hR(T )i � N=2 è çàðÿä â ñðåäíåì ðàâíîìåðíîðàñïðåäåëåí ïî âñåé öåïî÷êå. Ñëåäîâàòåëüíî, êàêóþáû ìàëóþ êîíå÷íóþ òåìïåðàòóðó ìû íå âçÿëè, ìîæ�íî ïîäîáðàòü òàêóþ äëèíó N , ÷òî â áîëåå äëèííûõöåïî÷êàõ ïîëÿðîí ïðè ýòîé òåìïåðàòóðå áóäåò ðàç�ðóøàòüñÿ.Ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû ïîêàçûâàþò, ÷òî êðè�òè÷åñêèì ïàðàìåòðîì, îïðåäåëÿþùèì ðàçðóøåíèåïîëÿðîíà, ÿâëÿåòñÿ íå òåìïåðàòóðà, à ýíåðãèÿ, çà�ïàñåííàÿ â ðåøåòî÷íîé ïîäñèñòåìå1). Ýòî ñëåäóåòèç ðèñ. 3, íà êîòîðîì ïðèâåäåíû ïåðåìàñøòàáèðî�âàííûå çàâèñèìîñòè hRi=(N=2) îò ýíåðãèè öåïî÷êèNkB ~T . Íà ðèñ. 3 âèäíî, ÷òî ñ ðîñòîì N ãðà�è�êè ñáëèæàþòñÿ. ¾Ïîëóäåëîêàëèçîâàííîå¿ ñîñòîÿíèåhRi=(N=2) = 0:5 ñîîòâåòñòâóåò ïðèìåðíî 0:4jEpolj.Ìîæíî ñäåëàòü ñëåäóþùóþ îöåíêó: ïðè âûáðàííûõ1) Àâòîðû ïðèçíàòåëüíû çà ýòî çàìå÷àíèå ðåöåíçåíòó.10 ÆÝÒÔ, âûï. 1 145
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ÆÝÒÔ, òîì 147, âûï. 1, 2015 Î äèíàìèêå ïîëÿðîíà â êëàññè÷åñêîé öåïî÷êå : : :ïàðàìåòðàõ ðàçðóøåíèå íà÷èíàåòñÿ ïðè ýíåðãèè öå�ïî÷êè E > jEpolj=3, è äëÿ E > jEpolj=2 çàðÿä íàõî�äèòñÿ â äåëîêàëèçîâàííîì ñîñòîÿíèè.Òàêèì îáðàçîì, ñîãëàñíî ðèñ. 3, êðèòè÷åñêàÿ òåì�ïåðàòóðà ðàçâàëà ïîëÿðîíà ~T îïðåäåëÿåòñÿ èç ñîîò�íîøåíèÿ NkB ~T � jEpolj; (8)ò. å. êîãäà ïîëíàÿ ýíåðãèÿ öåïî÷êè ñòàíîâèòñÿ ïî ïî�ðÿäêó âåëè÷èíû ðàâíîé ýíåðãèè ïîëÿðîíà. Ìîæíîäàòü êà÷åñòâåííîå îáúÿñíåíèå ýòîãî ÿâëåíèÿ. Êàêïîêàçàíî â ðàáîòå [37℄, ïðè íèçêîé òåìïåðàòóðå ÷èñ�ëî äåëîêàëèçîâàííûõ ñîñòîÿíèé ýëåêòðîíà â öåïî÷�êå ïðè N � 1 íàìíîãî ïðåâûøàåò ÷èñëî åãî ëî�êàëèçîâàííûõ ñîñòîÿíèé. Òîãäà ïðè ïîëíîé ýíåð�ãèè öåïî÷êè, ïðåâûøàþùåé ïîëíóþ ýíåðãèþ ïîëÿ�ðîíà jEpolj, ýëåêòðîí, êàê ìîæíî ïðåäïîëîæèòü, áó�äåò ïðåèìóùåñòâåííî íàõîäèòüñÿ â äåëîêàëèçîâàí�íîì ñîñòîÿíèè, ÷òî ñîîòâåòñòâóåò ðàçðóøåíèþ ïîëÿ�ðîííîãî ñîñòîÿíèÿ.Äëÿ ¾äîñòàòî÷íî äëèííûõ¿ öåïî÷åê (êàê âèäíîèç ðèñ. 3, N = 5 èëè N = 7 ñàéòîâ � åùå íåäëèííàÿ öåïî÷êà; ïðè âûáðàííûõ ïàðàìåòðàõ ëó÷�øå âçÿòü N > 12) â áåçðàçìåðíûõ ïåðåìåííûõ âåëè�÷èíà NT = E îïðåäåëÿåò îáëàñòü ñòàáèëüíîñòè ïî�ëÿðîííûõ ñîñòîÿíèé. Äðóãèìè ñëîâàìè, ïëîñêîñòü(N; T ) äåëèòñÿ ãèïåðáîëîé NT = E íà äâå îáëà�ñòè � âûøå ãèïåðáîëû ïîëÿðîíû â öåïî÷êå ðàçðó�øàþòñÿ, à íèæå ïîëÿðîííûå ñîñòîÿíèÿ ñòàáèëüíû.Â îáëàñòè ñòàáèëüíîñòè èñõîäíî ââåäåííûé â öå�ïî÷êó ïîëÿðîí ñî âðåìåíåì èçìåíèò ñâîþ �îðìó(ìàêñèìóì âåðîÿòíîñòè óìåíüøàåòñÿ ñ óâåëè÷åíèåìòåìïåðàòóðû). Êàê êà÷åñòâåííóþ êàðòèíó ïðîöåññàïåðåõîäà ê ðåëàêñèðîâàííîìó ñîñòîÿíèþ ìîæíî èñ�ïîëüçîâàòü ñàìóþ íèæíþþ êðèâóþ íà ðèñ. 1, äëÿêîòîðîé âðåìÿ âûõîäà íà òåðìîäèíàìè÷åñêîå ðàâíî�âåñèå ñîñòàâëÿåò t � 25000; ïðè ýòîì hR(t)i ìåíÿ�åòñÿ îò çíà÷åíèÿ hR(0)i � 1:02 ê íîâîé âåëè÷èíåhRi � 2:3. Îòìåòèì, ÷òî â ýòîé îáëàñòè N < N,T < T âðåìÿ ðåëàêñàöèè çàâèñèò íå òîëüêî îò òåì�ïåðàòóðû, íî è îò äëèíû öåïî÷êè.Â îáëàñòèN > N, T > T ïîëÿðîííûå ñîñòîÿíèÿíåñòàáèëüíû. Ïî ðåçóëüòàòàì ìîäåëèðîâàíèÿ ìîæíîïðåäïîëîæèòü, ÷òî äëÿ ìàëûõ T (kBT �T � jEpolj)è áîëüøèõ N âðåìÿ ðàçðóøåíèÿ íà÷àëüíîãî ïîëÿ�ðîííîãî ñîñòîÿíèÿ 1) íå çàâèñèò îò äëèíû öåïî÷�êè è 2) ýêñïîíåíöèàëüíî çàâèñèò îò òåìïåðàòóðû,ln t / T �1.

6. ÎÁÑÓÆÄÅÍÈÅÂ äàííîé ñòàòüå ïðèâåäåíû ðåçóëüòàòû ìîäåëè�ðîâàíèÿ òåìïåðàòóðíîãî ðàçâàëà ïîëÿðîíà äëÿ öåïî�÷åê ðàçíîé äëèíû. Ïðè ïàðàìåòðàõ ìîäåëè, âçÿòûõèç ðàáîòû Õîëñòåéíà [31℄, ðàçâàë ïîëÿðîíà, íàïðè�ìåð â 5-ñàéòîâîé öåïî÷êå ïðîèñõîäèò ïðè ~T > 600K,a â 30-ñàéòîâîé öåïî÷êå � â îáëàñòè òåìïåðàòóð60�80 K (ñì. ðèñ. 2). Âîîáùå ãîâîðÿ, ïîëóêëàññè÷å�ñêîå îïèñàíèå (1) ñïðàâåäëèâî äëÿ òåìïåðàòóð âû�øå äåáàåâñêîé òåìïåðàòóðû � (kB� = ~!; ïðè âû�áðàííûõ ïàðàìåòðàõ � � 460 K). Â ðàññìàòðèâàå�ìîì äèàïàçîíå òåìïåðàòóð ïîëóêëàññè÷åñêîå îïèñà�íèå (1) ñòàíîâèòñÿ íåòî÷íûì, ðåçóëüòàòû ìîäåëèðî�âàíèÿ íîñÿò êà÷åñòâåííûé õàðàêòåð, õîòÿ è ñîãëà�ñóþòñÿ ñ êàðòèíîé ðàçðóøåíèÿ ïîëÿðîííîãî ñîñòî�ÿíèÿ, îïèñàííîé â ðàáîòå [31℄. Ïðè èçó÷åíèè çàâè�ñèìîñòè äè��óçèè îò òåìïåðàòóðû â êâàíòîâîìåõà�íè÷åñêîé ìîäåëè Õîëñòåéí íàøåë, ÷òî ïðè òåìïåðà�òóðàõ ~T < ~Tt � 0:5� ïðîÿâëÿåò ñåáÿ ïîëÿðîííûéìåõàíèçì ðàñïðîñòðàíåíèÿ çàðÿäà, à ïðè ~T > ~Tt ïî�ëÿðîí ðàçðóøàåòñÿ. Â ïîëóêëàññè÷åñêîì îïèñàíèèïî ðåçóëüòàòàì ÷èñëåííîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ïîëó÷à�åòñÿ, ÷òî ïîëÿðîííûå ñîñòîÿíèÿ ðàçðóøàþòñÿ ïðèNkB ~T � 0:5jEpolj.Òàêèì îáðàçîì, ïîëóêëàññè÷åñêîå îïèñàíèå äà�åò êà÷åñòâåííî äðóãóþ êàðòèíó. Ïðè ïîñëåäîâàòåëü�íîì êâàíòîâîìåõàíè÷åñêîì îïèñàíèè òåìïåðàòóðíî�ãî ðàçâàëà ïîëÿðîíà âîïðîñ î äëèíå öåïî÷êè âîîáùåíå ñòîèò. �åçóëüòàòû Õîëñòåéíà �îðìàëüíî ñïðàâåä�ëèâû äëÿ áåñêîíå÷íîé öåïî÷êè. Êàê ïîêàçàíî â ðà�áîòå [37℄, â ïîëóêëàññè÷åñêîé ìîäåëè Õîëñòåéíà (êî�ãäà ðàññìàòðèâàåòñÿ áåñêîíå÷íàÿ êëàññè÷åñêàÿ öå�ïî÷êà) ðàâíîâåñíîãî ïîëÿðîííîãî ñîñòîÿíèÿ íå ñó�ùåñòâóåò âîîáùå. Ýòî îáùèé äå�åêò ïîëóêëàññè÷å�ñêîãî îïèñàíèÿ, è îí íå çàâèñèò îò âèäà ìîäåëè: îï�òè÷åñêèå �îíîíû, êàê ó Õîëñòåéíà, èëè àêóñòè÷å�ñêèå, êàê ó Äàâûäîâà.Îòñþäà âûòåêàåò îáùàÿ ðåêîìåíäàöèÿ äëÿ òåõ,êòî çàíèìàåòñÿ ìîäåëèðîâàíèåì ïåðåíîñà ýíåðãèèè çàðÿäà íà îñíîâå ïîëÿðîííîãî (ñîëèòîííîãî)ìåõàíèçìà. Ïðè êîíêðåòíîì ìîäåëèðîâàíèè ñ èñ�ïîëüçîâàíèåì ïîëóêëàññè÷åñêîãî îïèñàíèÿ íóæíîïðàâèëüíî âûáðàòü äëèíó öåïî÷êè. Îíà äîëæíàáûòü òàêîé, ÷òîáû ðåçóëüòàòû ïîëóêëàññè÷åñêîãîìîäåëèðîâàíèÿ áûëè ¾ïîõîæè¿ íà ðåçóëüòàòûêâàíòîâîìåõàíè÷åñêîãî ïîäõîäà.Àâòîðû âûðàæàþò èñêðåííþþ áëàãîäàðíîñòüðåöåíçåíòó çà öåííûå çàìå÷àíèÿ. �àáîòà âûïîë�íåíà ïðè ÷àñòè÷íîé ïîääåðæêå �ÔÔÈ (ãðàíòû��14-07-00894, 13-07-00256). Àâòîðû áëàãîäàðíû147 10*
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