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Представлены результаты экспериментального и численного изучения фазовых переходов в сильноне-
равновесных малых системах сильно взаимодействующих броуновских частиц. Для анализа состояния
исследуемых систем использовался метод динамической энтропии. Проведены эксперименты с кинети-
ческим нагревом структур частиц микронного размера в лабораторной плазме ВЧ-разряда. Наблюдались
три фазовых состояния рассмотренных малых систем — кристаллическое, жидкостное и переходное. Опи-
сан механизм фазовых переходов в кластерных структурах сильно взаимодействующих частиц.
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1. ВВЕДЕНИЕ

Изучение малых структур — актуальная задача
в различных областях науки и техники. Особенный
интерес она представляет для наноиндустрии, так
как наноматериалы и зерна кристаллов можно рас-
сматривать как малые системы. Использование кла-
стерных структур на основе квазидвумерной угле-
родной решетки открывает новые возможности для
развития наноэлектронных технологий. Учитывая,
что кластеры из нескольких десятков частиц могут
сохранять свою индивидуальность внутри макро-
скопических объектов, становится возможным про-
ектирование материалов с уникальными свойства-
ми. Отдельно следует отметить роль, которую иг-
рает изучение термодинамических свойств газожид-
костных систем в малых объемах [1], так как эта за-
дача является актуальной для добычи углеводоро-
дов из резервуаров с нано- и микроскопическим раз-
мером пор. Также одной из важных прикладных и
теоретических задач является изучение примесных
нанокластерных структур, образующихся в жидком
гелии при температурах порядка 1 К.
Кластеры обнаруживают особенности, которые

не характерны ни для микроскопических, ни для
макроскопических тел. Поэтому такие мезоскопиче-

* E-mail: miasnikovmi@mail.ru

ские объекты иногда относят к «пятому состоянию
материи», в дополнение к твердому, жидкому, газо-
образному и плазменному. Описание малых систем
является нетривиальным, так как к ним непримени-
мы методы статистической термодинамики. Ситуа-
ция осложняется, если мы имеем дело с открытыми
системами, — а в приложениях мы рассматриваем
преимущественно их.
Одной из интереснейших задач в изучении клас-

теров является исследование фазовых переходов в
них, что обусловлено распространенностью малых
систем в различных технических приложениях. В
частности, агрегатное состояние кластеров молекул
и атомов оказывает существенное влияние на свой-
ства искусственных материалов, содержащих уз-
кие капилляры и малые поры. Однако классичес-
кий термодинамический подход к малым системам
неприменим. Дело в том, что ключевым понятием
в классической термодинамике является термодина-
мический предел, т. е. переход к системе из бесконеч-
ного числа частиц в бесконечном объеме — переход,
который невозможно использовать в мезоскопичес-
ких структурах [2, 3].
Фактически, изучение фазовых переходов в ма-

лой системе представляет собой изучение перехода
структуры от порядка к хаосу и обратно. Если не
ограничиваться рассмотрением термодинамически
изолированных систем, практически не встречаю-
щихся в природе, то для количественного описания
этого процесса можно использовать лишь неболь-
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шое количество инструментов. Так, например, инте-
ресна серия работ [4–6], в которых динамика пере-
охлажденных жидкостей описывается при помощи
четырехчастичных корреляционных функций. Но,
по существу, все подходы к измерению степени хао-
тичности незамкнутых систем сводятся к поиску их
энтропии [7].
Первоначально термин «энтропия» был введен

в термодинамике для описания функции состояния,
изменение которой определяет количество передан-
ного системе тепла. Больцман дал статистическое
определение энтропии как для равновесных, так и
для неравновесных процессов. В 1948 г. Шеннон
ввел понятие энтропии, которое стало ключевым
в теории информации [8] Сравнение этих величин
показало, что информационная энтропия Шеннона
пропорциональна статистической энтропии Больц-
мана и термодинамической энтропии [9]. Понятие
информационной энтропии было позднее развито
Колмогоровым [10] и Синаем [11], которые ввели но-
вый метрический инвариант hKS динамических си-
стем, определяющий скорость увеличения энтропии
S в результате перемешивания траекторий в фазо-
вом пространстве:

S = hKSt+ ln(ε), (1)

где t — время, ε — элементарный фазовый объем.
Для вычисления энтропии с большей точностью сле-
дует перейти к пределу ε → 0. Таким образом, од-
ним из основных свойств энтропии динамической
системы hKS является ее независимость от способа
разбиения фазового пространства и его огрубления
ε [12].
Необходимо отметить, что у энтропии Колмого-

рова –Синая есть несколько особенностей, затрудня-
ющих ее применение для описания сложных конфи-
гурационных изменений в динамических системах.
Один из таких недостатков — ее расходимость для
броуновского движения в связи с недифференциру-
емостью траекторий [13,14]. В связи с этим удобным
обобщением стало понятие динамической энтропии
h(ε), зависящей от величины разбиения ε, введенное
в работе [13]. В настоящей же работе для вычис-
ления динамической энтропии используется прос-
тое приближение, которое легко можно применять
для анализа экспериментов и численного модели-
рования [13–15]: так называемая динамическая эн-
тропия первого пересечения (mean first-passage time
(MFPT) dynamic entropy).
Следует отметить, что упорядоченные динами-

ческие системы, несмотря на стационарность, прак-
тически всегда являются неравновесными (так как

в равновесном состоянии системы энтропия макси-
мальна), поэтому метод динамической энтропии яв-
ляется особенно важным для описания состояния
таких систем. Отметим, что связь между кинети-
ческими характеристиками системы и эргодической
теорией для ряда динамических систем была по-
казана несколько десятилетий назад в работе [16],
а именно, было установлено фундаментальное со-
отношение между коэффициентом диффузии, наи-
большим показателем Ляпунова и энтропией Кол-
могорова –Синая для газа Лоренца. А в ряде работ
[17, 18] наибольший показатель Ляпунова использо-
вался в качестве индикатора фазового перехода ди-
намической системы.
Малые системы являются сильно неоднородны-

ми — в них почти невозможно разделить поверх-
ностные и объемные свойства. По этой причине ди-
агностика их состояния значительно отличается от
диагностики свойств макроскопических объектов, а
их изучение представляет сложную задачу как в
теоретическом, так и в экспериментальном плане.
Однако существует уникальный физический объект,
позволяющий наблюдать мезоскопические системы
невооруженным глазом и регистрировать движе-
ние составляющих их частиц на «кинетическом»
уровне — это структуры, формируемые частицами
микронного размера в плазме. Такие частицы само-
произвольно образуются в плазме в результате раз-
личных процессов, либо вводятся в плазму извне.
Заряжаясь в результате различных процессов, они
приобретают значительный отрицательный или по-
ложительный электрический заряд (∼ 102–105 за-
рядов электрона) [17–23]. Такие заряженные час-
тицы эффективно взаимодействуют как между со-
бой, так и с внешними электрическими (или магнит-
ными) полями. Совместное действие внешних сил
и сил межчастичного взаимодействия с процесса-
ми диссипации в таких системах может приводить к
формированию как квазистационарных плазменно-
пылевых структур (подобных жидкости или твер-
дому телу), так и к сложным колебательным или
хаотическим режимам [24–41]. Интересны работы
[42,43], в которых рассмотрены вопросы формирова-
ния двумерных кластеров со свободными границами
и спиралевидных пылевых структур в плазме. Сле-
дует отметить, что плазменно-пылевые структуры в
лабораторном газовом разряде являются существен-
но открытыми системами, так как для поддержания
разряда (и, соответственно, левитации частиц) тре-
буется постоянный приток энергии, которая в хо-
де эксперимента рассеивается при взаимодействии
пылинок с частицами окружающей плазмы. Доба-
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вим, что в статьях [16,44] аналитически и численно
рассматривается трехмерный кулоновский кластер
в цилиндрически симметричной гармонической ло-
вушке, однако вопрос фазовых переходов в ней не
затронут.
Одним из основных вопросов в эксперименталь-

ном исследовании фазовых переходов является рав-
номерный кинетический разогрев системы частиц,
при котором меняется только кинетическая тем-
пература частиц, но не параметры окружающей
их среды. Наиболее подходящими для исследова-
ния фазовых переходов в квазидвумерных плазмен-
но-пылевых структурах являются методы разогре-
ва с помощью лазерного излучения [45–47]. В дан-
ной работе представлены результаты эксперимен-
тального и численного исследования плавления ква-
зидвумерных кластеров макрочастиц в плазме. Экс-
перименты проводились с полимерными частицами,
левитирующими в приэлектродном слое высокочас-
тотного емкостного разряда, увеличение кинетичес-
кой температуры пылинок достигалось с помощью
их лазерного облучения.

2. ЧИСЛЕННОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ

Численное моделирование малых систем прово-
дилось методом молекулярной динамики с приме-
нением термостата Ланжевена, основанным на ре-
шении системы из Np обыкновенных дифференци-
альных уравнений движения (где Np — число час-
тиц в расчетной ячейке), с учетом силы Ланжевена
Fran, отвечающей за стохастический характер дви-
жения частиц с заданной кинетической температу-
рой T . Базовые принципы техники моделирования,
уравнения движения для компонент моделируемой
системы, а также ограничения на шаг интегрирова-
ния подробно описаны в работе [48]. Расчеты были
выполнены для двумерных систем с экранирован-
ным кулоновским потенциалом взаимодействия, со-
стоящих из семи частиц. В начальный момент вре-
мени частицы были размещены в модельной ловуш-
ке случайным образом; в ходе моделирования они
выстраивались в структуры с разной степенью упо-
рядоченности.
При моделировании кластеров, состоящих из се-

ми частиц, радиус частицы задавался равным a =

= 5 · 10−4 см, плотность материала частицы — ρd =

= 1.5 г/см3, масса частицы — 7.854 · 10−10 г, заряд
частицы — qd = 1.5 · 104 e. Частицы удерживались
полем ловушки с частотой ω = 10 с−1. Коэффици-
ент трения частиц о нейтральные частицы буфер-

ного газа задавался равным 10 с−1, длина экрани-
рования составляла 0.01 см. Кинетическая темпера-
тура пылевой подсистемы изменялась в диапазоне
T = 10−7–30 эВ. Шаг моделирования по времени
составлял 0.01 с, а общее время моделирования —
400 с. На рис. 1 показаны траектории движения час-
тиц за 40 с в кластерах из семи элементов, полу-
ченные в результате численного моделирования при
разных кинетических температурах частиц.

3. ЭКСПЕРИМЕНТ

Эксперименты по исследованию плавления ква-
зидвумерных кластеров проводились в высокочас-
тотном газовом разряде в атмосфере аргона. Экс-
периментальный стенд для изучения пылевой плаз-
мы представлял собой газоразрядную камеру, отка-
чиваемую до давления 0.01 Па, которая затем на-
полнялась аргоном до давлений 3–7 Па. Мощность
ВЧ-разряда в экспериментах составляла 4–12 Вт.
Для формирования плазменно-пылевых структур
в разряд инжектировались полистироловые пыле-
вые частицы диаметром 10.16 мкм и плотностью
1.05 г/см3. В таких условиях частицы приобрета-
ли значительный отрицательный электрический за-
ряд и при достижении баланса электрической си-
лы и силы тяжести формировали пылевые структу-
ры в приэлектродной области ВЧ-разряда. Варьи-
руя параметры разряда (мощность разряда и дав-
ление буферного газа), удавалось добиться осажде-
ния избыточного числа пылевых частиц и получить
левитацию желаемой структуры, а именно, един-
ственного кластера, состоящего из семи частиц. Для
визуализации (подсветки) структуры и одновремен-
но для кинетического разогрева структуры (увели-
чения кинетической температуры пылинок) приме-
нялся аргоновый лазер, плоскопараллельный пучок
излучения которого имел в перетяжке толщину око-
ло 250 мкм (лазерный «нож»). Мощность лазерного
излучения варьировалась от 18 до 300 мВт.
Движение пылевых частиц регистрировалось

при помощи высокоскоростной ПЗС-видеокамеры
с частотой видеосъемки, варьируемой в пределах
30–200 кадров/с. Полученные видеоизображения
обрабатывались при помощи специально разрабо-
танных компьютерных программ, в результате чего
были определены координаты частиц, их траек-
тории и скорости движения. На рис. 2 показаны
траектории движения частиц за 40 с в кластере из
семи элементов, полученные в ходе эксперимента
при изменении мощности лазерного излучения, в
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а б в г

Рис. 1. Траектории движения частиц за 40 с в кластерах из семи элементов, полученные в результате численного моде-
лирования при разных кинетических температурах частиц: а — T = 2 эВ, б — 4.9 эВ, в — 9.5 эВ, г — 29 эВ

а б в г

Рис. 2. Траектории движения частиц за 40 с в кластерах из семи элементов, полученные в ходе эксперимента при изме-
нении мощности излучения лазера W : а — W = 19 мВт, T = 4.8 эВ; б — W = 39 мВт, T = 5.6 эВ; в — W = 100 мВт,

T = 9.8 эВ; г — W = 149 мВт, T = 25.4 эВ

результате чего изменялась кинетическая темпера-
тура частиц.

4. АНАЛИЗ И ОБСУЖДЕНИЕ
РЕЗУЛЬТАТОВ

В данной работе для вычисления динамической
энтропии используется простое приближение, кото-
рое легко можно применять для анализа экспери-
ментов и численного моделирования [13–15]. При
условии, что пространственный масштаб ε не слиш-
ком мал [13], динамическую энтропию можно при-
ближенно подсчитать, описав в момент времени
t = 0 вокруг частицы сферу радиуса ε с центром в
точке нахождения частицы, а затем определив мо-
мент времени τ , в который траектория впервые до-
стигнет порогового значения ε. Усредняя это время
первого пересечения τ(ε) по всем частицам системы,
получаем динамическую энтропию первого пересе-
чения S(ε) [14]:

S(ε) ≡ 1/τ(ε), (2)

где

τ(ε) =

∞∫

0

Pε(t) dt,

а P (ε) — вероятность того, что частица достигнет
границы сферы ε в момент времени между t и t+dt.
Таким образом, динамическая энтропия S(ε)— мера
средней «скорости убегания» частицы из ее окруже-
ния [49].
На рис. 3–5 показаны зависимости величины ди-

намической энтропии и ее производной от величины
огрубления ε, полученные в результате численного
моделирования, а на рис. 6–8 — эксперименталь-
но полученные динамическая энтропия и ее про-
изводная. Все результаты представлены для нор-
мированного параметра огрубления ε∗ = ε/lp, где
lp — среднее расстояние между частицами класте-
ра. Следует отметить, что отличительной особеннос-
тью представленной методики исследования явля-
ется возможность анализировать динамику каждой
отдельной частицы; так, на рис. 3–8 кривые, соот-
ветствующие разным частицам кластера, обозначе-
ны разными цветами (оттенками серого). Для сис-
тем, находящихся в упорядоченном состоянии, хо-
рошо заметно различие между динамической энтро-
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Рис. 3. Динамическая энтропия (а) и ее производная (б ) для кластера из семи частиц, полученные при численном
моделировании. На вставке (а) — траектории частиц кластера за 40 с. Кинетическая температура частиц T = 2.0 эВ.

Переходное фазовое состояние: частицы локализованы в потенциальных желобах

0

1

2

3

4

–1

–0.5

– .51

– .52

– .53

– .54

–2

–1.0

– .02

– .03

– .04

– .05
0 0 0.5 1.0 1.5 2.0 2.50.5–0.5–1.0–1.5–2.0–2.5–3.0–3.5

lg *� *�

lg S

а б

�

Рис. 4. Динамическая энтропия (а) и ее производная (б ) для кластера из семи частиц, полученные при численном
моделировании. На вставке (а) — траектории частиц кластера за 40 с. Кинетическая температура частиц T = 4.9 эВ.

Переходное фазовое состояние: потенциальные желоба обмениваются частицами

пией частиц, находящихся в разных оболочках. На
рис. 3, 4, 6, 7, 8 центральной частице соответствуют
графики S(ε∗) и Δ(ε∗) ≡ d(lg(S(ε∗)))/d(lg ε∗), наи-
более круто уходящие вниз. Рисунок 9 демонстри-
рует, как меняются S(ε∗) и Δ(ε∗) для центральной
частицы кластера при нагреве системы, полученной
в численном моделировании.
Начальные участки кривых (для малых ε∗) соот-

ветствуют баллистическому режиму движения час-
тиц. Движение всех частиц системы в этом режи-
ме идентично, а производная Δ(ε∗) с хорошей точ-

ностью равна −1. После участка, соответствующего
баллистическому режиму движения, величина про-
изводной увеличивается по модулю, достигая мак-
симума в точке ε∗ = ε∗c — характерном размере
«клетки», или потенциальной ямы, в которой дви-
жется частица. Для больших ε значение производ-
ной становится равным константе, по величине ко-
торой можно судить о степени локализации частицы
(а в совокупности — о степени локализации систе-
мы в целом). Иллюстрация упомянутых характер-
ных значений приведена на рис. 10. Частица, для
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Рис. 5. Динамическая энтропия (а) и ее производная (б ) для кластера из семи частиц, полученные при численном
моделировании. На вставке (а) — траектории частиц кластера за 40 с. Кинетическая температура частиц T = 29.0 эВ.

Жидкостная фаза
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Рис. 6. Динамическая энтропия (а) и ее производная (б ) для кластера из семи частиц, полученные в эксперименте.
На вставке (а) — траектории частиц кластера за 40 с. Мощность лазера — 28 мВт, кинетическая температура частиц
T = 4.5 эВ. Переходное фазовое состояние: высокая степень локализации частиц в потенциальных желобах (Δ(ε∗) < −2)

которой Δ(ε∗) ≥ −2, совершает броуновское движе-
ние (см. рис. 3, 8), а если Δ(ε∗) < −2 — движение
частицы ограничено [14], см. рис. 4–7.
Обратим внимание на то, что в представленных

результатах численного моделирования при повы-
шении температуры на графике производной энтро-
пии пропадает локальный минимум (см. рис. 5), т. е.
частицы «выходят из клетки», но их движение при-
обретает ограниченный характер, так как значения
производных при больших ε∗ меньше −2. Это свя-
зано с влиянием ловушки, удерживающей частицы.

Анализ зависимостей динамической MFPT-энт-
ропии от величины огрубления ε∗ выявил следую-
щие закономерности.
1) Расположение S(ε∗) по вертикали дает инфор-

мацию о кинетической температуре частицы. Чем
выше график, тем более активно движется соответ-
ствующая частица (за меньшее время «осваивает»
ту же область пространства). Наиболее хорошо эта
тенденция прослеживается на рис. 9а, где представ-
лены графики для динамической энтропии одной и
той же частицы при разных температурах.
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Рис. 7. Динамическая энтропия (а) и ее производная (б ) для кластера из семи частиц, полученные в эксперименте.
На вставке (а) — траектории частиц кластера за 40 с. Мощность лазера — 19 мВт, кинетическая температура частиц

T = 4.5 эВ. Переходное фазовое состояние — частицы перемещаются по потенциальному желобу

0

1

2

3

4

–1

–0.5

– .51

– .52

– .53

– .54

–2

–1.0

– .02

– .03

– .04

– .05
0 0 0.5 1.0 1.5 2.0 2.50.5–0.5–1.0–1.5–2.0–2.5–3.0–3.5

lg *� *�

lg S

а
б

�

Рис. 8. Динамическая энтропия (а) и ее производная (б ) для кластера из семи частиц, полученные в эксперименте.
На вставке (а) — траектории частиц кластера за 40 с. Мощность лазера — 81 мВт, кинетическая температура частиц

T = 6.2 эВ. Переходное фазовое состояние: частицы локализованы в потенциальных желобах

2) Наклон S(ε∗) характеризует локализацию час-
тицы, т. е. частица может двигаться быстрее, но в
более ограниченной области пространства. Это сви-
детельствует о том, что потенциальная яма у этой
частицы более глубокая. Так, сравнение графиков
на рис. 9 позволяет сделать вывод о том, что при
повышении кинетической температуры с T = 9.5 эВ
до T = 29 эВ центральная частица кластера освоила
большую область (график S(ε∗) лежит выше, про-
падает локальный минимум функции Δ(ε∗), соот-
ветствующий ограниченной «клетке»), но при этом
ее движение стало носить более локализованный ха-

рактер: для больших ε∗ график Δ(ε∗) лежит ниже
для T = 29 эВ. Как было отмечено выше, это связа-
но с влиянием ловушки.
3) На некоторых графиках пучков S(ε∗) просле-

живается динамика «слияния»: частицы, обладав-
шие разной скоростью и находившиеся в потенци-
альных ямах разной глубины, начинают двигаться
одинаково («прорывают» потенциальный желоб, об-
мениваются скоростями) (рис. 3, 7, 8).
4) «Ступеньки» соответствуют движению час-

тицы внутри кластерной оболочки. Более пологие
участки — движение между потенциальными яма-
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Рис. 9. Динамическая энтропия S(ε∗) (а) и ее производная Δ(ε∗) (б ) для центральной частицы кластера, полученные
при численном моделировании при различных значениях кинетической температуры системы

0 0.1–0.1 0.3–0.3– .50

– .0 4

– .0 6

– .0 8

– .1 0

– .1 2

– .1 4

– .1 6

– .1 8

– .2 0
lg ∗�

∗�∗�

d S d(lg )/ (lg ∗)�

–0.5

–1.0

–4.0

∗�

∗
c

�

lg S

2.50

S(   ) (  )�
–�

–�

Рис. 10. Иллюстрация определения характерного размера
«клетки» ε∗c , в которой движется частица, а также угла на-
клона графика энтропии Δ(ε∗) = −γ. На рисунке изобра-
жена производная d(lg(S(ε∗)))/d(lg ε∗) для одной из час-
тиц кластера, полученная в эксперименте; на вставке —
участок зависимости S(ε∗) для той же частицы, соответ-

ствующий указанному значению γ

ми, более крутые — задержка в потенциальной яме
(см. рис. 7).
Отметим, что графики, представленные на рис. 6

и 7, были получены для разных мощностей лазера
(28 мВт и 19 мВт, соответственно), при этом кине-
тические температуры пылевых систем совпадают
(4.5 эВ). На рис. 6 показано переходное состояние

системы — от более упорядоченной фазы к менее
упорядоченной. В этом случае энергия, сообщенная
системе, приводит к изменению ее состояния в сто-
рону меньшей корреляции (что сказывается на фор-
ме производной динамической энтропии, см. рис. 6б
и 7б ), не меняя заметно при этом ее кинетической
температуры (и, следовательно, абсолютной вели-
чины динамической энтропии, см. рис. 6а, 7а). Бо-
лее подробное рассмотрение зависимости динами-
ки плавления пылевых кластеров с помощью «разо-
грева» лазерным излучением — предмет отдельного
рассмотрения.

Таким образом, механизм плавления в рассмот-
ренных нами системах таков. Кристаллическое сос-
тояние кластера характеризуется высокой степенью
локализации частиц в нем, о чем говорит нали-
чие локальных минимумов на графиках производ-
ной d(lg(S(ε∗)))/d(lg ε∗), и ограниченностью их по-
движности (для больших ε∗ производная энтропии
стремится к значению, меньшему −2). На первом
этапе при повышении температуры частицы выхо-
дят из своих потенциальных ям и начинают двигать-
ся внутри оболочек кластера. При этом глубина ло-
кальных минимумов производной энтропии умень-
шается, а для больших значений ε∗ производная энт-
ропии становится равной −2 и больше, что свиде-
тельствует о броуновском характере движения час-
тиц. С дальнейшим повышением температуры обо-
лочки начинают обмениваться частицами, глубины
потенциальных желобов, в которых они движутся,
уменьшаются; и, наконец, после размытия потенци-
альных границ все частицы начинают равноправно
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Рис. 11. Зависимость параметра Линдемана от температу-
ры в численном эксперименте для кластера из семи частиц

двигаться по площади ловушки. Структура перехо-
дит в жидкостное состояние, «пучок» динамической
энтропии сливается в один, размер «клетки», в кото-
рой движется частица (положение локального мини-
мума производной энтропии), увеличивается, а дви-
жение частиц остается броуновским (Δ(ε∗) ≥ −2).

Таким образом, кристаллической фазе рассмот-
ренных малых систем взаимодействующих частиц
соответствует наличие локальных минимумов на
графиках производной динамической энтропии, а
для больших ε∗ — значения Δ(ε∗) < −2. В жидкост-
ной фазе локальные минимумы производной отсут-
ствуют, Δ(ε∗) ≥ −2. Переходная фаза характеризу-
ется наличием менее выраженных локальных мини-
мумов, при этом значения производной Δ(ε∗) при
больших ε∗ могут меняться от −2 до −1, так как
с повышением кинетической температуры системы
частицы переходят в режим броуновского движе-
ния.

На данный момент количественные критерии,
которые позволили бы точно определить точки фа-
зовых переходов в малых системах взаимодейству-
ющих частиц, отсутствуют. Тем не менее визуаль-
ные наблюдения траекторий частиц в сочетании с
оценкой различных полуэмпирических критериев,
используемых для протяженных структур (напри-
мер, параметр Линдемана [45, 46] или флуктуации
межчастичного расстояния [50]), позволяют сделать
однозначный вывод о фазовом состоянии, в котором
находится система.

Рис. 12. Зависимость параметра Линдемана от темпера-
туры, полученная в результате эксперимента для кластера

из семи частиц

Для качественной проверки предложенной мето-
дики оценки фазового состояния мы использовали
параметр Линдемана δL = Δl/rd, где Δl — сред-
неквадратичное смещение частицы, rd — среднее
межчастичное расстояние. На рис. 11 и 12 приве-
дены зависимости δL от температуры для класте-
ров из семи частиц, полученные в результате со-
ответственно численного моделирования и экспери-
мента. Скачок параметра δL, соответствующий пе-
реходу из кристаллического в жидкостное состоя-
ние, происходит для модельного кластера в диапа-
зоне температур 0.5–10 эВ, а для эксперименталь-
но полученного — в диапазоне температур 5–10 эВ.
Отметим, что и экспериментальные, и «численные»
точки на рис. 11, 12 лежат выше критического па-
раметра Линдемана для протяженных двумерных
систем, равного 0.18 [45, 46]. Различие в темпера-
турах плавления на рис. 11, 12 связано с отличием
параметров, задаваемых в численном моделирова-
нии, от параметров эксперимента (сила, действую-
щая со стороны ловушки, и радиус Дебая). Этот же
результат прослеживается и на траекториях движе-
ния частиц. Хорошо заметно (см. рис. 1, 2), что фа-
зовые состояния системы, полученные в лаборатор-
ном эксперименте, отличаются от фаз, зарегистри-
рованных в численном моделировании при близких
температурах. Например, в лабораторном экспери-
менте при T ∼ 9.8 эВ частицы локализованы в кла-
стерных оболочках: имеют место лишь единичные
случаи их перехода с периферии в центр (рис. 2в).
В то же время частицы в модельной системе при
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температуре T ∼ 9.46 эВ активно перемещаются по
всей площади кластера, фазовое состояние близко к
жидкостному (рис. 1в).
Тем не менее точное положение точки фазового

перехода, равно как и этапы плавления, с помощью
критерия Линдемана отследить не удается — наибо-
лее подходящим инструментом для этого оказыва-
ется динамическая энтропия, позволяющая зафик-
сировать фазовое состояние как системы в целом,
так и каждой отдельной составляющей ее частицы.

5. ЗАКЛЮЧЕНИЕ

Представлены полученные экспериментально и
численно функции динамической энтропии (MFPT)
для систем из семи частиц при различных значе-
ниях кинетических температур. Наблюдались три
фазовых состояния рассмотренных малых систем
(кристаллическое, жидкостное и переходное). Опи-
сан механизм фазовых переходов в рассмотренных
системах. Предлагаемый способ анализа динамики
систем может применяться к сколь угодно малым
структурам, вплоть до структур, состоящих из
одной частицы.

Работа выполнена при финансовой поддержке
РНФ (проект №14-12-01440).
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