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1. ÂÂÅÄÅÍÈÅ

Ïîñëå ïîÿâëåíèÿ îñíîâîïîëàãàþùèõ ðàáîò Áåðå-
çèíñêîãî [1, 2], Êîñòåðëèöà è Òàóëåñà (ÁÊÒ) [3�6]
(Íîáåëåâñêàÿ ïðåìèÿ 2016 ãîäà) ôèçèêà äâóìåðíûõ
ñèñòåì ïîëó÷èëà ìîùíûé ñòèìóë ê ðàçâèòèþ. Òå-
îðèÿ Áåðåçèíñêîãî � Êîñòåðëèöà � Òàóëåññà (ÁÊÒ)
íàøëà è ïðîäîëæàåò íàõîäèòü ïðèìåíåíèå ïðè ðàñ-
ñìîòðåíèè ñàìûõ ðàçíûõ äâóìåðíûõ ñèñòåì: ñâåðõ-

* E-mail: ryzhov@hppi.troitsk.ru

òåêó÷èõ è ñâåðõïðîâîäÿùèõ ïëåíîê, òîíêèõ ìàãíèò-
íûõ è æèäêîêðèñòàëëè÷åñêèõ ïëåíîê, ñèñòåì äæî-
çåôñîíîâñêèõ êîíòàêòîâ, äâóìåðíûõ ñèñòåì óëüòðà-
õîëîäíûõ àòîìîâ â îïòîìàãíèòíûõ ëîâóøêàõ (ñì.,
íàïðèìåð, [7�11]).

Îòäåëüíûì è î÷åíü âàæíûì îòâåòâëåíèåì òåî-
ðèè ÁÊÒ ÿâëÿåòñÿ òåîðèÿ äâóìåðíîãî ïëàâëåíèÿ,
ðàçâèòàÿ â êîíöå 70-õ â çíàìåíèòûõ ðàáîòàõ Õàëü-
ïåðèíà, Íåëüñîíà è ßíãà [12�14], â êîòîðûõ áûëî
ïîêàçàíî, ÷òî â îòëè÷èå îò ñëó÷àÿ òðåõ èçìåðåíèé,
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ãäå ïëàâëåíèå âñåãäà ïðîèñõîäèò ïîñðåäñòâîì îä-
íîãî ïåðåõîäà ïåðâîãî ðîäà, â äâóõ èçìåðåíèÿõ ñè-
ñòåìà ìîæåò ïëàâèòüñÿ ïîñðåäñòâîì äâóõ íåïðåðûâ-
íûõ ïåðåõîäîâ òèïà ÁÊÒ. Ïðè÷èíîé ýòîãî ÿâëÿþò-
ñÿ ñèëüíî ðàçâèòûå ôëóêòóàöèè â äâóìåðíîé ñèñòå-
ìå. Âïîñëåäñòâèè áûëî îáíàðóæåíî, ÷òî ñóùåñòâó-
þò åùå äâà ñöåíàðèÿ äâóìåðíîãî ïëàâëåíèÿ, êîòî-
ðûå áóäóò ïîäðîáíî îáñóæäåíû â ðàçä. 3.

Ïîíèìàíèå ïðîöåññîâ óïîðÿäî÷åíèÿ â äâóìåð-
íûõ ñèñòåìàõ èìååò âàæíîå çíà÷åíèå äëÿ øèðîêîãî
êðóãà ðàçëè÷íûõ ôèçè÷åñêèõ íàïðàâëåíèé: ôîòîíè-
êè è ýëåêòðîíèêè, ôèçèêè ìÿãêîé ìàòåðèè, ðàçðà-
áîòêè íîâûõ ìàòåðèàëîâ è áèîòåõíîëîãèè, ïîñêîëü-
êó çíàíèå ôàçîâîãî ïîâåäåíèÿ îòêðûâàåò ïóòü ê ñî-
çäàíèþ ñèñòåì ñ çàäàííûìè ñâîéñòâàìè. Íåñìîòðÿ
íà ìíîãî÷èñëåííûå èññëåäîâàíèÿ â äàííîì íàïðàâ-
ëåíèè, îñòàþòñÿ ôóíäàìåíòàëüíûå âîïðîñû, ñâÿçàí-
íûå â ïåðâóþ î÷åðåäü ñ çàâèñèìîñòüþ ôàçîâîãî ïî-
âåäåíèÿ îò êîíêðåòíîãî âèäà âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó
÷àñòèöàìè [8,15�17].

Èçó÷åíèå òàê íàçûâàåìîé ìÿãêîé ìàòåðèè (soft
matter), âêëþ÷àþùåé ðàñòâîðû ïðîòåèíîâ, ïîëèìå-
ðû, êîëëîèäû, ïûëåâóþ ïëàçìó è ò. ä., â îïðåäåëåí-
íîé ñòåïåíè âîçîáíîâèëî èíòåðåñ ê ñòàòèñòè÷åñêîé
ìåõàíèêå ñèñòåì, îïèñûâàåìûõ äîñòàòî÷íî ïðîñòû-
ìè èçîòðîïíûìè ýôôåêòèâíûìè ïîòåíöèàëàìè [15],
êîòîðûå õîðîøî ïîäõîäÿò äëÿ èñïîëüçîâàíèÿ èõ â
ðàìêàõ ìåòîäîâ êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ. Â
ïîñëåäíèå ãîäû ïîÿâèëîñü áîëüøîå êîëè÷åñòâî ýêñ-
ïåðèìåíòàëüíûõ è òåîðåòè÷åñêèõ (â ïåðâóþ î÷å-
ðåäü, ñâÿçàííûõ ñ èñïîëüçîâàíèåì ìåòîäîâ êîìïüþ-
òåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ) ðàáîò, ïîñâÿùåííûõ ýòèì
âîïðîñàì [18�50].

Ïðåäñêàçàíèå ñâîéñòâ ýòèõ ñèñòåì âîçìîæíî â
îñíîâíîì òîëüêî ñ èñïîëüçîâàíèåì ýôôåêòèâíûõ
ïîòåíöèàëîâ, êîòîðûå îïðåäåëÿþò ñòðóêòóðó ìÿã-
êîé ìàòåðèè, åå êîëëåêòèâíóþ äèíàìèêó è òåðìî-
äèíàìèêó. Ôàçîâûå äèàãðàììû, ïîëó÷åííûå ñ ïîìî-
ùüþ ýôôåêòèâíûõ ïîòåíöèàëîâ, ìîãóò êà÷åñòâåííî
îòëè÷àòüñÿ îò ñëó÷àÿ ñòàíäàðòíûõ ìîëåêóëÿðíûõ
ñèñòåì òèïà èíåðòíûõ ãàçîâ. Ïðîñòåéøèì ýôôåê-
òèâíûì ïîòåíöèàëîì, ñûãðàâøèì áîëüøóþ ðîëü â
ïîíèìàíèè ìåõàíèçìîâ êðèñòàëëèçàöèè è ïëàâëå-
íèÿ äâóìåðíûõ ñèñòåì ÿâëÿåòñÿ ïîòåíöèàë òâåðäûõ
äèñêîâ [51�76], îäíàêî äàæå äëÿ íåãî ðåçóëüòàòû
íîñèëè êðàéíå ïðîòèâîðå÷èâûé õàðàêòåð, è òîëüêî
â ïîñëåäíåå âðåìÿ ïîÿâèëèñü ðàáîòû, âíåñøèå ÿñ-
íîñòü â ýòîò âîïðîñ [75,76].

Äëÿ êà÷åñòâåííîãî îïèñàíèÿ êîëëîèäîâ, ïîëè-
ìåðíûõ ãëîáóë, çâåçäîîáðàçíûõ ïîëèìåðîâ, èñïîëü-
çóþòñÿ ðàçëè÷íûå ôåíîìåíîëîãè÷åñêèå ïîòåíöèà-
ëû, âêëþ÷àÿ ïîòåíöèàëû ñ îòðèöàòåëüíîé êðèâèç-

íîé â îáëàñòè îòòàëêèâàíèÿ (èëè ïîòåíöèàëû ñ ìÿã-
êèì ÿäðîì � soft-core potentials) [15,33�35,37�40,78�
83], îãðàíè÷åííûå ïîòåíöèàëû òèïà ãàóññîâñêîãî ïî-
òåíöèàëà [84�86] èëè ïîòåíöèàëà Ãåðöà [15,16,87�96].
Äëÿ ýòèõ ñèñòåì ôàçîâûå äèàãðàììû ïî ñðàâíåíèþ
ñ ôàçîâûìè äèàãðàììàìè äëÿ ñòàíäàðòíûõ ïîòåí-
öèàëîâ òèïà ïîòåíöèàëà Ëåííàðä-Äæîíñà èëè òâåð-
äûõ è ìÿãêèõ äèñêîâ (ïîòåíöèàë âèäà 1=rn ) êàð-
äèíàëüíûì îáðàçîì èçìåíÿþòñÿ è óñëîæíÿþòñÿ �
ïîÿâëÿåòñÿ áîëüøîå ÷èñëî íîâûõ êðèñòàëëè÷åñêèõ
ôàç, ìàêñèìóìû è ìèíèìóìû íà êðèâîé ïëàâëåíèÿ,
ñòåêîëüíûå ñîñòîÿíèÿ, à òàêæå àíîìàëüíîå ïîâåäå-
íèå â æèäêîé ôàçå, êîòîðîå ñîîòâåòñòâóåò õîðîøî
èçâåñòíûì âîäîïîäîáíûì àíîìàëèÿì. Â ýòîì ñëó÷àå
â ñèñòåìàõ íàáëþäàþòñÿ íå òîëüêî ðàçíîîáðàçíûå
êðèñòàëëè÷åñêèå ôàçû è àíîìàëèè â æèäêîé ôàçå,
íî è óäèâèòåëüíàÿ âîçìîæíîñòü íàáëþäàòü ðàçëè÷-
íûå ñöåíàðèè ïëàâëåíèÿ â ðàçëè÷íûõ îáëàñòÿõ ôà-
çîâîé äèàãðàììû.

Äâóìåðíîå ïëàâëåíèå íàáëþäàåòñÿ â öåëîì ðÿ-
äå ñàìûõ ðàçíîîáðàçíûõ ôèçè÷åñêèõ ñèñòåì, êàðäè-
íàëüíî îòëè÷àþùèõñÿ äðóã îò äðóãà ïî ôèçè÷åñêèì
ñâîéñòâàì è âèäàì âçàèìîäåéñòâèé � âèõðåâûå ðå-
øåòêè â òîíêèõ ñâåðõïðîâîäÿùèõ ïëåíêàõ [97�103],
ðåøåòêè ñêèðìèîíîâ â ìàãíåòèêàõ [104�106], âîäà â
êîíôàéíìåíòå [107, 108], âèõðè â áîçå-ýéíøòåéíîâ-
ñêèõ êîíäåíñàòàõ óëüòðàõîëîäíûõ àòîìîâ [109].

Âìåñòå ñ òåì çàâèñèìîñòü ñöåíàðèåâ äâóìåðíîãî
ïëàâëåíèÿ îò âèäà ïîòåíöèàëà äî êîíöà íå èçó÷å-
íà äàæå äëÿ òàêîé, êàçàëîñü áû, õîðîøî èçó÷åííîé
ñèñòåìû, êàê ñèñòåìà ñ ïîòåíöèàëîì òèïà Ëåííàðä-
Äæîíñà, äëÿ êîòîðîé îñòàåòñÿ áîëüøîå êîëè÷åñòâî
âîïðîñîâ è ïðîòèâîðå÷èé, ñâÿçàííûõ ñî ñöåíàðèÿìè
ïëàâëåíèÿ è òèïàìè ôàçîâûõ ïåðåõîäîâ [110�122].

Â ïðåäëàãàåìîì îáçîðå ìû îáñóæäàåì íàèáîëåå
ïîïóëÿðíûå â íàñòîÿùåå âðåìÿ ìîäåëè ïëàâëåíèÿ
äâóìåðíûõ ñèñòåì, îïèñûâàåì ñóùåñòâóþùèå ïîä-
õîäû äëÿ îïðåäåëåíèÿ ïàðàìåòðîâ ïëàâëåíèÿ è ñöå-
íàðèåâ ïëàâëåíèÿ è èëëþñòðèðóåì ýòè ïîäõîäû íà
ïðèìåðå ïîòåíöèàëà ìÿãêèõ äèñêîâ è n� m-ïîòåíöè-
àëà, ÿâëÿþùåãîñÿ îáîáùåíèåì ïîòåíöèàëà Ëåííàðä-
Äæîíñà.

2. ÒÅÎÐÈß ÁÅÐÅÇÈÍÑÊÎÃÎ � ÊÎÑÒÅÐ-
ËÈÖÀ � ÒÀÓËÅÑÑÀ (ÁÊÒ)

Â ðàáîòàõ Áåðåçèíñêîãî, Êîñòåðëèöà è Òàóëå-
ñà [1, 4]) (ñì. òàêæå [8, 10]) áûëî ïîêàçàíî, ÷òî êâà-
çèäàëüíèé ïîðÿäîê â äâóìåðíûõ âûðîæäåííûõ ñè-
ñòåìàõ, ê êîòîðûì îòíîñÿòñÿ è äâóìåðíûå êðèñòàë-
ëû, ðàçðóøàåòñÿ â ðåçóëüòàòå äèññîöèàöèè ñâÿçàí-
íûõ òîïîëîãè÷åñêèõ äåôåêòîâ. Ðàññìîòðèì ýòî áî-
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ëåå ïîäðîáíî íà ïðèìåðå X � Y-ìîäåëè [8]. Ãàìèëü-
òîíèàí ìîäåëè èìååò âèä
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jr � r 0j
a0

� � kB T=2�J

; (2)

ãäåa0 � ïîñòîÿííàÿ ðåøåòêè. Òàêèì îáðàçîì, â ñè-
ñòåìå ñóùåñòâóåò êâàçèäàëüíèé ïîðÿäîê, õàðàêòå-
ðèçóåìûé ñòåïåííûì óáûâàíèåì êîððåëÿöèé

hS(r )S(r 0)i / r � � ;

â òî âðåìÿ êàê ïðè âûñîêèõ òåìïåðàòóðàõ ñóùåñòâó-
åò ýêñïîíåíöèàëüíîå óáûâàíèå êîððåëÿöèé

hS(r )S(r 0)i / exp(� r=� )

(ñì., íàïðèìåð, [124]). Ìåõàíèçì ðàçðóøåíèÿ êâàçè-
äàëüíåãî ïîðÿäêà áûë ïðåäëîæåí â óïîìèíàâøèõñÿ
ðàáîòàõ Áåðåçèíñêîãî, Êîñòåðëèöà è Òàóëåñà. Èìè
áûëî ïîêàçàíî, ÷òî ðàçðóøåíèå êâàçèäàëüíåãî ïî-
ðÿäêà ïðîèñõîäèò ïîñðåäñòâîì îáðàçîâàíèÿ â ñèñòå-
ìå ñâîáîäíûõ òîïîëîãè÷åñêèõ äåôåêòîâ � âèõðåé,
êîòîðûå îïèñûâàþòñÿ óðàâíåíèåì

�H
�!

= J r 2! = 0 ; (3)

ðåøåíèå êîòîðîãî èìååò âèä

! = qarctg
y
x

; vq = r ! =
q
r

e' : (4)

Çäåñüx è y � êîîðäèíàòû íà ïëîñêîñòè, q � òîïî-
ëîãè÷åñêèé çàðÿä âèõðÿ, ïðè ýòîì

�
(r ! ) dl = 2 �q;

ãäå èíòåãðàë áåðåòñÿ ïî êîíòóðó âîêðóã âèõðÿ, e' �
åäèíè÷íûé âåêòîð â ïîëÿðíîé ñèñòåìå êîîðäèíàò ñ
íà÷àëîì â öåíòðå âèõðÿ, q = � 1; � 2; :::. Âèõðü ïðåä-
ñòàâëÿåò ñîáîé òîïîëîãè÷åñêèé äåôåêò, êîòîðûé íå
ìîæåò áûòü ïðåîáðàçîâàí â îñíîâíîå ñîñòîÿíèå, â
êîòîðîì âñå ñïèíû íàïðàâëåíû â îäíó ñòîðîíó, ïî-
ñðåäñòâîì íåïðåðûâíûõ âðàùåíèé.

Òåìïåðàòóðà ïåðåõîäà ìîæåò áûòü îïðåäåëåíà èç
ïðîñòûõ ýíåðãåòè÷åñêèõ ñîîáðàæåíèé: ýíåðãèÿ îò-
äåëüíîãî âèõðÿ ïîëó÷àåòñÿ èç (1) è (4) è èìååò âèä

E � =
J
2

L�

0

2�
r

dr = J� ln
L
a

; (5)

ãäåL � ðàçìåð ñèñòåìû. Èçìåíåíèå ñâîáîäíîé ýíåð-
ãèè ïðè ïîÿâëåíèè âèõðÿ ðàâíî

F = E � � T S;

ãäå
S = 2 kB ln(L=a)

� ýíòðîïèÿ âèõðÿ, êîòîðàÿ ïðîïîðöèîíàëüíà ëîãà-
ðèôìó ïëîùàäè ñèñòåìû. Âåëè÷èíà

F = ( J� � 2kB T) ln( L=a)

ïðè
T > TBKT = �J= 2kB

ñòàíîâèòñÿ îòðèöàòåëüíîé, òàê ÷òî ïîÿâëåíèå âèõðÿ
ñòàíîâèòñÿ ýíåðãåòè÷åñêè âûãîäíûì.

Èç óðàâíåíèÿ (2) ñëåäóåò, ÷òî ïðè T = TBKT êîð-
ðåëÿöèîííàÿ ôóíêöèÿ èìååò âèä

hS(r )S(0)i / r � 1=4:

Òàêèì îáðàçîì, â òî÷êå ïåðåõîäà çíà÷åíèå ïîêàçà-
òåëÿ ñòåïåíè äëÿ êîððåëÿöèîííîé ôóíêöèè � = 1 =4.

Ýòà ïðîñòàÿ ôèçè÷åñêàÿ êàðòèíà, îäíàêî, íå
ÿâëÿåòñÿ ïîëíîñòüþ ôèçè÷åñêè àäåêâàòíîé, òàê
êàê ñâÿçàííûå ïàðû ïðîòèâîïîëîæíî ¾çàðÿæåí-
íûõ¿ âèõðåé íå ðàçðóøàþò êâàçèäàëüíèé ïîðÿäîê
è èìåþò êîíå÷íóþ ýíåðãèþ. Òàêèå ïàðû ìîãóò ñó-
ùåñòâîâàòü ïðè íèçêèõ òåìïåðàòóðàõ. Ïðèâåäåííûé
ãàìèëüòîíèàí äëÿ ïîäñèñòåìû âèõðåé ýêâèâàëåíòåí
ãàìèëüòîíèàíó äâóõêîìïîíåíòíîãî äâóìåðíîãî êó-
ëîíîâñêîãî ãàçà [4,7]:

H c = � �J
X

i<j

q(r i )q(r j ) ln
jr i � r j j

a
+ Ec

X

i

q2(r i ):

(6)
Ãàðìîíè÷åñêîå ïðèáëèæåíèå, èñïîëüçîâàííîå ïðè
âûâîäå (6), íåàäåêâàòíî ïðè ìàëûõ r , ïîýòîìó ââåäå-
íà ýíåðãèÿ ÿäðà Ec, ÷òîáû ó÷åñòü âêëàä îò îáëàñòè
ìàëûõ r ïîðÿäêà äèàìåòðà ÿäðà a; Ec èãðàåò ðîëü
õèìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà êóëîíîâñêîãî ãàçà.

Ìåõàíèçì ïåðåõîäà ÁÊÒ [1, 4] ïðåäñòàâëÿåò ñî-
áîé äèññîöèàöèþ ðàçðåæåííîãî ãàçà âèõðåâûõ ïàð,
ïðè ýòîì íåîáõîäèìî ó÷åñòü ýêðàíèðîâàíèå êóëî-
íîâñêîãî ïîòåíöèàëà çà ñ÷åò òåðìè÷åñêè âîçáóæäåí-
íûõ ïàð. Äèññîöèàöèÿ ïðîèñõîäèò ïðè òåìïåðàòóðå,
ïðè êîòîðîé äèýëåêòðè÷åñêàÿ ïîñòîÿííàÿ ñèñòåìû
ðàñõîäèòñÿ.
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Òåîðèÿ ÁÊÒ âêëþ÷àåò â ñåáÿ ðåíîðìãðóïïîâîå
ðàññìîòðåíèå ýôôåêòîâ ýêðàíèðîâêè. Òåîðèÿ ïðåä-
ñêàçûâàåò íåïðåðûâíûé ïåðåõîä èç íèçêîòåìïåðà-
òóðíîé ôàçû, õàðàêòåðèçóåìîé êâàçèäàëüíèì ïî-
ðÿäêîì, â âûñîêîòåìïåðàòóðíóþ íåóïîðÿäî÷åííóþ
ôàçó. Ïðè ýòîì âåëè÷èíà K = J=kB T ïåðåíîðìèðó-
åòñÿ â òî÷êå ïåðåõîäà TBKT ê óíèâåðñàëüíîìó ïðå-
äåëüíîìó çíà÷åíèþ, êîòîðîå çàòåì ñêà÷êîì îáðàùà-
åòñÿ â íóëü. Óðàâíåíèÿ, îïèñûâàþùèå ïåðåíîðìè-
ðîâêó ïàðàìåòðîâ ñèñòåìû â îêðåñòíîñòè ïåðåõîäà,
áûëè ïîëó÷åíû â ðàáîòå [4], îäíàêî èç-çà íå âïîëíå
êîððåêòíîãî ïðèáëèæåíèÿ èõ íå óäàëîñü ïðàâèëüíî
ðåøèòü. Íåòî÷íîñòü áûëà èñïðàâëåíà â ðàáîòå ßí-
ãà [125], â ðåçóëüòàòå ÷åãî áûëà ïîëó÷åíà ñèñòåìà
ðåíîðìãðóïïîâûõ óðàâíåíèé, èìåþùàÿ â íàñòîÿùåå
âðåìÿ õîðîøî èçâåñòíûé âèä [7,10,124�126]:

dy(l )
dl

= (2 � �K (l; T ))y(l ); (7)

dK � 1(l; T )
dl

= 4 � 3y2(l ); (8)

ãäå l = ln( r=a), y � ôóãèòèâíîñòü. Ðåøåíèå óðàâíå-
íèé (7), (8) îáñóæäàëîñü íåîäíîêðàòíî (ñì., íàïðè-
ìåð, [7, 10, 124]), ïîýòîìó ìû íå áóäåì îñòàíàâëè-
âàòüñÿ íà ýòîì äåòàëüíî. Çàìåòèì òîëüêî, ÷òî ýòè
óðàâíåíèÿ ñïðàâåäëèâû ïðè y � 1. Ó÷èòûâàÿ, ÷òî
y / e� E c =kB T , ìîæíî çàêëþ÷èòü, ÷òî îíè ñîîòâåò-
ñòâóþò ñëó÷àþ áîëüøîé ýíåðãèè ÿäðà òîïîëîãè÷å-
ñêîãî äåôåêòà. Ýòî î÷åíü âàæíîå îáñòîÿòåëüñòâî, ê
îáñóæäåíèþ êîòîðîãî ìû âåðíåìñÿ íèæå. Â ðåçóëü-
òàòå ðåøåíèÿ ñèñòåìû (7), (8) ïëîñêîñòü y� K � 1 ðàç-
áèâàåòñÿ íà òðè îáëàñòè, â ïåðâîé èç êîòîðûõ ïðè
l ! 1 âåëè÷èíà y ! 0, à K � 1(l; T ) ñòðåìèòñÿ ê êî-
íå÷íîé ïåðåíîðìèðîâàííîé âåëè÷èíå, êîòîðàÿ îïðå-
äåëÿåòñÿ íà÷àëüíûìè çíà÷åíèÿìè K � 1

0 (l = 0 ; T), çà-
âèñÿùèìè îò òåìïåðàòóðû. Òåìïåðàòóðà ïåðåõîäà
TBKT îïðåäåëÿåòñÿ êàê ìàêñèìàëüíàÿ òåìïåðàòóðà,
ïðè êîòîðîé ïåðåíîðìèðîâàííîå çíà÷åíèå K � 1(l; T )
îñòàåòñÿ êîíå÷íûì ïðè l ! 1 . Ïðè T = TBKT è
l ! 1 ïîëó÷àåì ñîîòíîøåíèå

K (l ! 1 ; TBKT ) =
Jr (l ! 1 ; TBKT )

kB TBKT
=

2
�

; (9)

ãäå Jr � ïåðåíîðìèðîâàííîå çíà÷åíèå îáìåííî-
ãî èíòåãðàëà. Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî òåìïåðàòóðà
ïåðåõîäà, ïîëó÷åííàÿ ñ ïîìîùüþ ìåòîäà ðåíîðì-
ãðóïïû, ôîðìàëüíî ñîâïàäàåò ñ òåìïåðàòóðîé, âû-
÷èñëåííîé âûøå èç ïðîñòûõ ýíåðãåòè÷åñêèõ ñîîá-
ðàæåíèé, ñ çàìåíîé êîíñòàíòû ñâÿçè íà åå ïåðå-
íîðìèðîâàííîå çíà÷åíèå. Ôèçè÷åñêèé ñìûñë ïåðå-
íîðìèðîâêè äîñòàòî÷íî ïðîñò � ïðè óâåëè÷åíèè
l = ln( r=a) ïðîïàäàåò âëèÿíèå âèõðåé, ñâÿçàííûõ â

ïàðû, è èç ïåðåíîðìèðîâàííîãî ãàìèëüòîíèàíà èñ-
÷åçàåò ÷àñòü, ñîîòâåòñòâóþùàÿ òîïîëîãè÷åñêèì äå-
ôåêòàì. Â ðåçóëüòàòå, â ýòîé îáëàñòè ñóùåñòâóåò
êâàçèäàëüíèé ïîðÿäîê. Îáå îñòàâøèåñÿ îáëàñòè ôà-
çîâîé äèàãðàììû â ïëîñêîñòè (y; K � 1) õàðàêòåðè-
çóþòñÿ òåì, ÷òî ïðè ëþáûõ íà÷àëüíûõ çíà÷åíèÿõ
y0(l; T ) è K � 1

0 (l; T ) îáå âåëè÷èíû îáðàùàþòñÿ â áåñ-
êîíå÷íîñòü ïðè l ! 1 .

Âûøå TBKT êîððåëÿöèîííàÿ ôóíêöèÿ ñïàäàåò
ýêñïîíåíöèàëüíî, ïðè ýòîì êîððåëÿöèîííàÿ äëè-
íà ýêñïîíåíöèàëüíî ðàñõîäèòñÿ ïðè ïðèáëèæåíèè ê
òåìïåðàòóðå ïåðåõîäà ñâåðõó [7,10]:

� / exp
const

jT � TBKT j1=2
: (10)

Óðàâíåíèÿ (7), (8) áûëè âûâåäåíû Êîñòåðëè-
öåì [126] (ñì. òàêæå ðàáîòó ßíãà [125]) â ðàìêàõ
ìîäåëè äâóìåðíîãî êóëîíîâñêîãî ãàçà. Ïîçæå îíè
áûëè ïåðåâûâåäåíû ñòàíäàðòíûìè ìåòîäàìè êâàí-
òîâîé òåîðèè ïîëÿ â ðàáîòàõ [127�129] ñ èñïîëüçîâà-
íèåì ïðåäñòàâëåíèÿ ñòàòèñòè÷åñêîé ñóììû äâóìåð-
íîãî êóëîíîâñêîãî ãàçà ÷åðåç òåîðèþ ïîëÿ ñ ãàìèëü-
òîíèàíîì â ôîðìå ñèíóñ-Ãîðäîí [7]. Â ðàáîòå [129]
áûëî ïîëó÷åíî ñëåäóþùåå ïðèáëèæåíèå â ðàçëîæå-
íèè ïî ìàëûì ïàðàìåòðàì y è 2 � �K (l; T ).

Ñóùåñòâåííîé îñîáåííîñòüþ ïåðåõîäà ÁÊÒ ÿâ-
ëÿåòñÿ òîò ôàêò, ÷òî ïðîèçâîäíûå ñâîáîäíîé ýíåð-
ãèè ëþáîãî ïîðÿäêà ñïðàâà è ñëåâà îò òî÷êè ïåðå-
õîäà ñîâïàäàþò [7], ò. å. â ñîîòâåòñòâèè ñ êëàññèôè-
êàöèåé Ýðåíôåñòà ýòî íåïðåðûâíûé ïåðåõîä áåñêî-
íå÷íîãî ðîäà.

Ïðè ó÷åòå ôëóêòóàöèé â ñèñòåìå íàáëþäàåòñÿ
ýêñïîíåíöèàëüíàÿ ðàñõîäèìîñòü èçîõîðíîé òåïëîåì-
êîñòè CV (T ) [130], ïðè ýòîì ñèíãóëÿðíàÿ ÷àñòü òåï-
ëîåìêîñòè â îêðåñòíîñòè òî÷êè ïåðåõîäà èìååò âèä

Csing
V (T ) / � � 2: (11)

Èç óðàâíåíèé (11) è (10) âèäíî, ÷òî ýòîé ðàñõîäè-
ìîñòè ñîîòâåòñòâóåò î÷åíü óçêèé è âûñîêèé ïèê, ïî-
ýòîìó íè â ðåàëüíîì, íè â êîìïüþòåðíîì ýêñïåðè-
ìåíòå åå íåâîçìîæíî îáíàðóæèòü [130]. Ñõåìàòè÷å-
ñêîå ïîâåäåíèå CV (T ) äëÿ X � Y-ìîäåëè ïîêàçàíî íà
ðèñ. 9.4.3 â [130]:CV (T ) èìååò íåíàáëþäàåìóþ ñóùå-
ñòâåííóþ îñîáåííîñòü ïðè TBKT è íåóíèâåðñàëüíûé
çàâèñÿùèé îò ìîäåëè ìàêñèìóì âûøå TBKT , ñâÿçàí-
íûé ñ ýíòðîïèåé, âûñâîáîæäàåìîé ïðè äèññîöèàöèè
ñâÿçàííûõ ïàð òîïîëîãè÷åñêèõ äåôåêòîâ (âèõðåé).

Êàê óæå óïîìèíàëîñü, ðåíîðìãðóïïîâûå óðàâíå-
íèÿ ñïðàâåäëèâû ïðè áîëüøèõ çíà÷åíèÿõ ýíåðãèè
ÿäðà äåôåêòàEc. Â òî æå âðåìÿ ïðè ìàëûõ çíà÷åíè-
ÿõ Ec ïîâåäåíèå ñèñòåìû êà÷åñòâåííî èçìåíÿåòñÿ �
íåïðåðûâíûé ÁÊÒ-ïåðåõîä ïðåâðàùàåòñÿ â ïåðåõîä
ïåðâîãî ðîäà [7, 78�80, 131]. Ýòî ñâîéñòâî ïåðåõîäà
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ÁÊÒ èãðàåò ñóùåñòâåííóþ ðîëü ïðè îïèñàíèè äâó-
ìåðíîãî ïëàâëåíèÿ.

Â ðàçëîæåíèè êîñèíóñà â óðàâíåíèè (1) ìû îãðà-
íè÷èëèñü ïåðâûì ïîðÿäêîì ïî (r ! )2. Â òî æå âðåìÿ
áåçâèõðåâûå ôëóêòóàöèè äîëæíû ïåðåíîðìèðîâàòü
J çà ñ÷åò àíãàðìîíèçìîâ âèäà (r ! )n . Ðàññìîòðèì,
íàïðèìåð, àíãàðìîíèçì âèäà (r ! )4, ñëåäóÿ ìåòî-
äàì, îïèñàííûì â êíèãå Ïàòàøèíñêîãî è Ïîêðîâ-
ñêîãî [124]. Ïðåäñòàâèì ïðèáëèæåííî (r ! )4 â âèäå
h(r ! )2 i (r ! )2. Â ýòîì ñëó÷àå èçìåíåííûé ãàìèëüòî-
íèàí äëÿ ïîëÿ ! ïðèìåò âèä

He� =
J
2

(1 � ch(r ! )2 i )
�

d2r (r ! )2; (12)

ãäå c � íåêîòîðàÿ êîíñòàíòà. Âû÷èñëÿÿ h(r ! )2 i ñ
ïîìîùüþ ãàìèëüòîíèàíà (1), ïîëó÷èì

h(r ! )2 i =
T
J

�
d2k

k2

k2 /
T
J

: (13)

Òàêèì îáðàçîì, ïîëó÷àåòñÿ ëèíåéíàÿ ïî òåìïåðà-
òóðå ïîïðàâêà ê ïåðåíîðìèðîâàííîìó îáìåííîìó
èíòåãðàëó / � T=J. Â ïðèíöèïå, ïîäîáíûì îáðà-
çîì ìîæíî âû÷èñëèòü è ñëåäóþùèå ïîïðàâêè, îä-
íàêî, êàê îòìå÷åíî â [124], ïîëó÷àþùèéñÿ ðÿä áó-
äåò àñèìïòîòè÷åñêèì, è ðàçëîæåíèå íåïðèìåíèìî â
îêðåñòíîñòè ïåðåõîäà.

×òîáû îáîéòè ýòó òðóäíîñòü, â [124] áûë ïðåäëî-
æåí âàðèàöèîííûé ïîäõîä, áàçèðóþùèéñÿ íà ðàñ-
ñìîòðåíèè êâàäðàòè÷íîãî ãàìèëüòîíèàíà

H0 = � s
J
2

�
d2r (r ! )2; (14)

ãäå � s � âàðèàöèîííûé ïàðàìåòð. Âàðèàöèîííàÿ
ñâîáîäíàÿ ýíåðãèÿ ñèñòåìû èìååò âèä

Fvar = hH i 0 � T S0; (15)

ãäå H � òî÷íûé ãàìèëüòîíèàí ñèñòåìû (1), óñðåä-
íåíèå ïðîâîäèòñÿ ïî àíñàìáëþ Ãèááñà ñ ãàìèëüòî-
íèàíîì H0, S0 � ýíòðîïèÿ ñèñòåìû ñ ãàìèëüòîíèà-
íîì H0. Ïîñëå ìèíèìèçàöèè Fvar ïîëó÷àåòñÿ óðàâ-
íåíèå äëÿ � s:

� s = exp( � �=� s); (16)

ãäå� = T=(4J ). Ïðè � = 0 âåëè÷èíà � s = 1 . Óðàâíå-
íèå (16) âñåãäà èìååò òðèâèàëüíîå ðåøåíèå � s = 0 .
Ïðè � c = exp( � 1) ïîÿâëÿåòñÿ íåíóëåâîå ðåøåíèå.
Îêàçàëîñü [124], ÷òî ïðè òåìïåðàòóðå T = TBKT

âêëàä àíãàðìîíèçìîâ â � s ÷èñëåííî ìàë.
Â ïåðâûå ãîäû ïîñëå ïîÿâëåíèÿ ðàáîò Áåðåçèí-

ñêîãî [1, 2] è Êîñòåðëèöà è Òàóëåñà [3, 4] èíòåðåñ ê
òåîðèè áûë íå î÷åíü âûñîê. Ñèòóàöèÿ èçìåíèëàñü
ïîñëå òîãî, êàê Êîñòåðëèö è Íåëüñîí [132] ïðèìå-
íèëè òåîðèþ ÁÊÒ ê îïèñàíèþ ôàçîâîãî ïåðåõîäà â
ïëåíêå ñâåðõòåêó÷åãî ãåëèÿ.

Ñâåðõòåêó÷àÿ ïëåíêà îïèñûâàåòñÿ ãàìèëüòîíèà-
íîì, ñîâïàäàþùèì ïî ôîðìå ñ (1), ñ çàìåíîé J íà
~2� s(T )=m2, ãäåm � ìàññà àòîìà 4He, � s(T ) � ïëîò-
íîñòü ñâåðõòåêó÷åé êîìïîíåíòû. Èç óðàâíåíèÿ (9)
ïîëó÷àåì, ÷òî äëÿ ïëåíêè ñâåðõòåêó÷åãî ãåëèÿ îòíî-
øåíèå ñâåðõòåêó÷åé ïëîòíîñòè ê òåìïåðàòóðå ïåðå-
õîäà, íàéäåííîå òåîðåòè÷åñêè Êîñòåðëèöåì è Íåëü-
ñîíîì [132], îêàçàëîñü êîìáèíàöèåé ìèðîâûõ ïîñòî-
ÿííûõ, íå çàâèñÿùèì îò òîëùèíû ïëåíêè:

� s(TBKT )
kB TBKT

=
2m2

� ~2 = 3 :491� 10� 9 ã� ñì � 2 � Ê � 1: (17)

Òåîðèÿ ÁÊÒ ÿâëÿåòñÿ ñòàòè÷åñêîé. Äèíàìè÷å-
ñêèé âàðèàíò òåîðèè áûë âñêîðå ðàçðàáîòàí [133,
134] è èñïîëüçîâàí äëÿ ïîäòâåðæäåíèÿ ýêñïåðèìåí-
òîì óðàâíåíèÿ (17) [135�137]. Èíòåðåñíî îòìåòèòü,
÷òî ôàçîâûé ïåðåõîä ÁÊÒ êîìáèíèðóåò ÷åðòû ñêà÷-
êîîáðàçíîñòè è äèñêðåòíîñòè: ýíòðîïèÿ, ïëîùàäü è
äàæå òåïëîåìêîñòü èçìåíÿþòñÿ íåïðåðûâíî, íî ïî-
ïåðå÷íàÿ æåñòêîñòü (ñâåðõòåêó÷àÿ ïëîòíîñòü) ïàäà-
åò ñêà÷êîì äî íóëÿ. Â íàñòîÿùåå âðåìÿ ýêñïåðèìåí-
òàëüíîå èçó÷åíèå ÁÊÒ-ïåðåõîäà â áîçå-êîíäåíñàòàõ
ñîñðåäîòî÷åíî â ïåðâóþ î÷åðåäü íà èññëåäîâàíèè
ñâåðõòåêó÷èõ ñîñòîÿíèé, âêëþ÷àÿ ïîâåäåíèå âèõ-
ðåé, â äâóìåðíûõ ñèñòåìàõ óëüòðàõîëîäíûõ àòîìîâ
â ýêñòðåìàëüíî àíèçîòðîïíûõ êâàçèäâóìåðíûõ îï-
òîìàãíèòíûõ ëîâóøêàõ (ñì., íàïðèìåð, [138�141]).

Ñâåðõïðîâîäÿùèå ïëåíêè òàêæå îáëàäàþò
íåïðåðûâíîé ñèììåòðèåé ïàðàìåòðà ïîðÿäêà è â
îïðåäåëåííîì ñìûñëå àíàëîãè÷íû ñâåðõòåêó÷èì
ïëåíêàì. Â íèõ òàêæå êâàçèäàëüíèé ïîðÿäîê
ðàçðóøàåòñÿ â ðåçóëüòàòå äèññîöèàöèè ïàð âèõðü�
àíòèâèõðü (ÁÊÒ-ïåðåõîä). Ñëåäóåò çàìåòèòü, ÷òî
â ðàáîòå [4] îøèáî÷íî óòâåðæäàëîñü, ÷òî â òîíêîé
ñâåðõïðîâîäÿùåé ïëåíêå îáðàçîâàíèå ñâÿçàííûõ
ïàð âèõðü�àíòèâèõðü íåâîçìîæíî èç-çà òîãî, ÷òî
âçàèìîäåéñòâèå ìåæäó âèõðÿìè íà áîëüøîì ðàñ-
ñòîÿíèè âåäåò ñåáÿ êàê 1=r, â òî âðåìÿ êàê äëÿ
ÁÊÒ-ïåðåõîäà íóæíî ëîãàðèôìè÷åñêîå âîçðàñòà-
íèå ïîòåíöèàëà âçàèìîäåéñòâèÿ. Ïðèìåíèìîñòü
òåîðèè ÁÊÒ äëÿ ñâåðõïðîâîäÿùèõ ïëåíîê âïåð-
âûå îáñóæäàëàñü â ðàáîòå [142]. Äëÿ áåñêîíå÷íîé
ñâåðõïðîâîäÿùåé ïëåíêè òîëùèíîé d è èìåþùåé
îáúåìíóþ ãëóáèíó ïðîíèêíîâåíèÿ � B (T ) ýíåðãèÿ
âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó âèõðÿìè âåäåò ñåáÿ ëîãà-
ðèôìè÷åñêè ïðè r � �( T ) = 2 � B (T )=d è êàê 1=r
ïðè r � � [143, 144].�( T ) ìîæåò ðàññìàòðèâàòüñÿ
êàê ýôôåêòèâíàÿ ãëóáèíà ïðîíèêíîâåíèÿ äëÿ
ïåðïåíäèêóëÿðíîãî ê ïëîñêîñòè ïëåíêè ìàãíèòíîãî
ïîëÿ. Ìîæíî îæèäàòü, ÷òî ÁÊÒ-ïåðåõîä ìîæåò
ïðîèñõîäèòü, åñëè �( T ) ïðåâûøàåò ðàçìåð ïëåíêè,
÷òî ìîæåò áûòü äîñòèãíóòî êàê óìåíüøåíèåì

147
10*



Â. Í. Ðûæîâ, Å. À. Ãàéäóê, Å. Å. Òàðååâà è äð. ÆÝÒÔ, òîì 164, âûï. 1 (7), 2023

òîëùèíû ïëåíêè, òàê è óâåëè÷åíèåì ñòåïåíè áåñ-
ïîðÿäêà â ñèñòåìå, êàê âïåðâûå áûëî îòìå÷åíî
â [142]. Îòñþäà ìîæíî çàêëþ÷èòü, ÷òî â ñâåðõïðî-
âîäÿùåé ïëåíêå ôàçîâûé ïåðåõîä â ñòðîãîì ñìûñëå
îòñóòñòâóåò, òàê êàê ñâîáîäíûå âèõðè ñóùåñòâóþò
â ñâåðõïðîâîäÿùåé ïëåíêå ïðè âñåõ T > 0.

Ýíåðãèÿ âçàèìîäåéñòâèÿ äâóõ âèõðåé, ðàñïîëî-
æåííûõ â òî÷êàõ r i è r j , èìååò âèä [143]

�( r ij ) =
' 2

0

8� �

h
H0

� r ij

�

�
� Y0

� r ij

�

�i
;

�( r ij ) � �
' 2

0

4� 2�
ln

� r ij

�

�
; r ij � � ; (18)

�( r ij ) �
' 2

0

4� 2r ij
; r ij � � ;

H0 � ôóíêöèÿ Ñòðóâå è Y0 � ôóíêöèÿ Íåéìàíà.
Ïîïðàâêè ê ýòîé ýíåðãèè çà ñ÷åò ìàëîé, íî êîíå÷-
íîé òîëùèíû ïëåíêè, ïîëó÷åíû â ðàáîòå [144]. Åñ-
ëè îãðàíè÷èòüñÿ ëîãàðèôìè÷åñêèì âçàèìîäåéñòâè-
åì, êîòîðîå èìååò ìåñòî ïðè r ij � � , êàê ýòî áûëî
ñäåëàíî â ðàáîòå [142], ïî àíàëîãèè ñî ñâåðõòåêó÷è-
ìè ïëåíêàìè ïîëó÷àåì èç (18) ïðèáëèæåííîå âûðà-
æåíèå äëÿ òåìïåðàòóðû ÁÊÒ-ïåðåõîäà:

kB TBKT =
' 2

0

16� 2

1
�( TBKT )

; (19)

ãäå � 0 = hc=(2e) � êâàíò ïîòîêà, ïðè ýòîì îêà-
çàëîñü, ÷òî â ñëó÷àå ñâåðõïðîâîäíèêîâ ñ ïðèìå-
ñÿìè TBKT íèæå êðèòè÷åñêîé òåìïåðàòóðû ÁÊØ
Tc. Ñòàòèñòè÷åñêàÿ ìåõàíèêà ñèñòåìû, îïèñûâàåìîé
ïîòåíöèàëîì (18), ìîæåò áûòü ïîñòðîåíà â ðàìêàõ
êîëüöåâîãî ïðèáëèæåíèÿ, õîðîøî èçâåñòíîãî èç ôè-
çèêè ïëàçìû [8, 145�150]. Ïðè T > 0 ñâåðõïðîâîäÿ-
ùàÿ ïëåíêà âñåãäà èìååò êîíå÷íóþ ïëîòíîñòü ñâî-
áîäíûõ âèõðåé. Ýòè ñâîáîäíûå âèõðè îòâåòñòâåííû
çà äèññèïàöèþ ýíåðãèè è âûçûâàþò ¾õâîñò¿ ñîïðî-
òèâëåíèÿ â îáëàñòè íèçêèõ òåìïåðàòóð, ïðè ýòîì
ôàçîâûé ïåðåõîä îòñóòñòâóåò, à èìååò ìåñòî ðåçêèé
êðîññîâåð ïðè òåìïåðàòóðå, îïðåäåëÿåìîé óðàâíå-
íèåì (19). Èìååòñÿ áîëüøîå êîëè÷åñòâî ýêñïåðèìåí-
òàëüíûõ ðàáîò, â êîòîðûõ ðàññìàòðèâàåòñÿ ïîâåäå-
íèå òîíêèõ ñâåðõïðîâîäÿùèõ ïëåíîê èç ðàçëè÷íûõ
ñâåðõïðîâîäÿùèõ ìàòåðèàëîâ íà îñíîâå ïðèáëèæå-
íèé, ñîîòâåòñòâóþùèõ óðàâíåíèþ (19) [151�156].

3. ÑÖÅÍÀÐÈÈ ÄÂÓÌÅÐÍÎÃÎ ÏËÀÂËÅÍÈß

3.1. Òåîðèÿ ïëàâëåíèÿ
Áåðåçèíñêîãî � Êîñòåðëèöà � Òàóëåññà � Õàëü-

ïåðèíà � Íåëüñîíà � ßíãà (ÁÊÒÕÍß)

Åùå â ïåðâîíà÷àëüíûõ ðàáîòàõ Áåðåçèíñêèé [1],
à òàêæå Êîñòåðëèö è Òàóëåññ [4] îòìåòèëè, ÷òî

äâóìåðíûé êðèñòàëë äîëæåí ïëàâèòüñÿ ïîñðåä-
ñòâîì äèññîöèàöèè äèñëîêàöèîííûõ ïàð, êîòîðûå
â äàííîì ñëó÷àå ÿâëÿþòñÿ òîïîëîãè÷åñêèìè äå-
ôåêòàìè. Ïðè íàëè÷èè êâàçèäàëüíåãî òðàíñëÿöè-
îííîãî ïîðÿäêà ýòè äåôåêòû õîðîøî îïðåäåëåíû.
Ýòî íàáëþäåíèå áûëî ïîëîæåíî â îñíîâó íàèáî-
ëåå ïîïóëÿðíîé òåîðèè äâóìåðíîãî ïëàâëåíèÿ �
òåîðèè Áåðåçèíñêîãî � Êîñòåðëèöà � Òàóëåñà � Õàëü-
ïåðèíà � Íåëüñîíà � ßíãà (ÁÊÒÕÍß). Êðèñòàëëè÷å-
ñêàÿ ðåøåòêà õàðàêòåðèçóåòñÿ äâóìÿ âèäàìè íàðó-
øåííîé ñèììåòðèè � òðàíñëÿöèîííîé è âðàùàòåëü-
íîé, êîòîðûì ñîîòâåòñòâóþò äâà ðàçíûõ ïàðàìåòðà
ïîðÿäêà è, ñîîòâåòñòâåííî, äâà òèïà òîïîëîãè÷åñêèõ
äåôåêòîâ � äèñëîêàöèè è äèñêëèíàöèè, ïðè ýòîì
äèñëîêàöèÿ ìîæåò áûòü ïðåäñòàâëåíà â âèäå äèñ-
êëèíàöèîííîãî äèïîëÿ (ðèñ. 1). Íàëè÷èå äâóõ ïàðà-
ìåòðîâ ïîðÿäêà è, ñîîòâåòñòâåííî, äâóõ âèäîâ òîïî-
ëîãè÷åñêèõ äåôåêòîâ íàâîäèò íà ìûñëü, ÷òî ïëàâ-
ëåíèå äâóìåðíîãî êðèñòàëëà â èçîòðîïíóþ æèä-
êîñòü ìîæåò ïðîèñõîäèòü ïîñðåäñòâîì äâóõ ïåðåõî-
äîâ. Ðàññìîòðèì áîëåå ïîäðîáíî ìåõàíèçì ïëàâëå-
íèÿ, ïîëîæåííûé â îñíîâó òåîðèè ÁÊÒÕÍß.

Ðèñ. 1. Äèñëîêàöèÿ êàê äèñêëèíàöèîííûé äèïîëü. Çíà÷-
êè ¾+ ¿ è ¾� ¿ îáîçíà÷àþò ÷àñòèöû ñ ÷èñëîì áëèæàéøèõ

ñîñåäåé, ðàâíûì 7 è 5 [8]
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Êâàçèäàëüíèé ïåðèîäè÷åñêèé òðàíñëÿöèîííûé
ïîðÿäîê ðàçðóøàåòñÿ çà ñ÷åò äèññîöèàöèè äèñëî-
êàöèîííûõ ïàð è ïîÿâëåíèÿ ñâîáîäíûõ äèñëîêàöèé
(êîòîðûå èãðàþò ðîëü âèõðåé â X � Y-ìîäåëè), ÷òî
ïðèâîäèò ê îáðàùåíèþ â íóëü ìîäóëÿ ñäâèãà � . Ãà-
ìèëüòîíèàí, îïèñûâàþùèé ñèñòåìó äèñëîêàöèé â
òðåóãîëüíîì êðèñòàëëå, èìååò âèä [8,12,14]

Hdis = �
a2

0K
8�

MX

i 6= j

�
b(r i )b(r j ) ln

r ij

a
�

�
(b(r i )r ij )(b(r i )r ij )

r 2
ij

�
+ Ec

MX

i =1

b2(r i ); (20)

ãäå Ec � ýíåðãèÿ ÿäðà äèñëîêàöèè, a0 � ïåðèîä
ðàññìàòðèâàåìîé òðåóãîëüíîé ðåøåòêè, b � âåêòîð
Áþðãåðñà, ìîäóëü Þíãà K äàåòñÿ óðàâíåíèåì

K =
4� (� + � )

2� + �
: (21)

Çäåñü� è � � êîýôôèöèåíòû Ëàìå [4,8,12�14]. Êî-
ýôôèöèåíò Ëàìå � ñâÿçàí ñ îáúåìíûì ìîäóëåì

B = ( dP=d�)T = � + �:

Ãàìèëüòîíèàí (20) àíàëîãè÷åí ãàìèëüòîíèàíó äâó-
ìåðíîãî êóëîíîâñêîãî ãàçà (6) ñ òîé òîëüêî ðàçíè-
öåé, ÷òî âìåñòî ñêàëÿðíîãî ¾çàðÿäà¿ q(r ) ïîÿâëÿ-
åòñÿ âåêòîð Áþðãåðñàb(r ), ïîýòîìó ñèñòåìó, îïè-
ñûâàåìóþ ýòèì ãàìèëüòîíèàíîì, èíîãäà íàçûâàþò
âåêòîðíûì êóëîíîâñêèì ãàçîì.

Äèññîöèàöèÿ äèñëîêàöèîííûõ ïàð, ïðèâîäÿùàÿ
ê ïëàâëåíèþ ïðè òåìïåðàòóðå Tm è ÿâëÿþùàÿñÿ
àíàëîãîì äèññîöèàöèè âèõðü�àíòèâèõðü ïðè ñòàí-
äàðòíîì ïåðåõîäå ÁÊÒ, ïðîèñõîäèò ïðè óñëîâèè [4,
12,14]

kB Tm =
Ka 2

0

16�
: (22)

Êàê è â ñëó÷àå ñòàíäàðòíîãî ïåðåõîäà ÁÊÒ,
íåîáõîäèìî ó÷åñòü ïåðåíîðìèðîâêó ìîäóëåé óïðóãî-
ñòè çà ñ÷åò ñâÿçàííûõ äèñëîêàöèîííûõ ïàð. Ðåíîðì-
ãðóïïîâûå óðàâíåíèÿ äëÿ ìîäóëÿ Þíãà òðåóãîëüíî-
ãî êðèñòàëëà èìåþò âèä [13,14]:

dK � � 1(l )
dl

=
3�
4

y2(l )e
K � ( l )

8 � �

�
�

2I 0

�
K � (l )

8�

�
� I 1

�
K � (l )

8�

��
; (23)

dy(l )
dl

=
�

2 �
K � (l )

8�

�
y(l ) +

+ 2 �y 2(l )e
K � ( l )

16 � I 0

�
K � (l )

8�

�
; (24)

ãäå

K � =
a2

0K
kB T

;

l � ìàñøòàáíàÿ ïåðåìåííàÿ, I 0 è I 1 � ìîäèôèöèðî-
âàííûå ôóíêöèè Áåññåëÿ. Ïðåäåë áåñêîíå÷íîé ñè-
ñòåìû ñîîòâåòñòâóåò l = 1 . Íåïåðåíîðìèðîâàííûé
ìîäóëü Þíãà K (l = 0 ) è ôóãèòèâíîñòü

y(l = 0) = exp( � Ec=kB T)

ñëóæàò íà÷àëüíûìè óñëîâèÿìè äëÿ ñèñòåìû óðàâ-
íåíèé (23) è (24).

Òåìïåðàòóðà ïåðåõîäà Tm äàåòñÿ óðàâíåíè-
åì (22), â êîòîðîì ó÷òåíà ïåðåíîðìèðîâêà óïðóãèõ
êîýôôèöèåíòîâ çà ñ÷åò íàëè÷èÿ â ñèñòåìå ñâÿçàí-
íûõ äèñëîêàöèîííûõ ïàð, ïîíèæàþùèõ óïðóãîñòü
ñèñòåìû.

Õàðàêòåðèçóþùàÿ êâàçèäàëüíèé òðàíñëÿöèîí-
íûé ïîðÿäîê êîððåëÿöèîííàÿ ôóíêöèÿ ïëîòíîñòü-
ïëîòíîñòü GT (r ) èìååò âèä [12,13]

GT (r ) / r � � T (T ) ; (25)

ãäå ïîêàçàòåëü � T íèæå òåìïåðàòóðû ïëàâëåíèÿ Tm

èìååò çíà÷åíèÿ
� T (T ) 6 1=3; (26)

� T (Tm ) = 1 =3 ñîîòâåòñòâóåò íåóñòîé÷èâîñòè êðè-
ñòàëëè÷åñêîé ôàçû ïî îòíîøåíèþ ê äèññîöèàöèè
äèñëîêàöèîííûõ ïàð. Êàê è â ñëó÷àå X � Y-ìîäåëè,
ïèê òåïëîåìêîñòè èìååò ìåñòî âûøå Tm , ïðè ýòîì
ôîðìà ïèêà çàâèñèò îò âèäà ñèñòåìû. Íåðàâåí-
ñòâî (26) èãðàåò ïðèíöèïèàëüíî âàæíóþ ðîëü äëÿ
îïðåäåëåíèÿ ñöåíàðèÿ ïëàâëåíèÿ è ïàðàìåòðîâ ïå-
ðåõîäà. Â ñâÿçè ñ ýòèì ñëåäóåò ïîä÷åðêíóòü, ÷òî ñî-
îòíîøåíèå (26) ñòðîãî ñïðàâåäëèâî òîëüêî äëÿ ïëàâ-
ëåíèÿ òðåóãîëüíîé ðåøåòêè, êîòîðàÿ îïèñûâàåòñÿ
òåîðèåé ÁÊÒÕÍß.

Â òî æå âðåìÿ íåòðåóãîëüíûå êðèñòàëëè÷åñêèå
ñòðóêòóðû áûëè îáíàðóæåíû â ðàáîòàõ ïî êîìïüþ-
òåðíîìó ìîäåëèðîâàíèþ äâóìåðíûõ ñèñòåì, íàïðè-
ìåð, â ñèñòåìàõ ñ ïîòåíöèàëàìè ñ äâóìÿ ïðîñòðàí-
ñòâåííûìè ìàñøòàáàìè [15, 82, 93, 157�162], à òàê-
æå â âîäå [33, 163]. Â ðàáîòàõ [78�80, 164, 165] áûëî
ïîêàçàíî ñóùåñòâîâàíèå êâàäðàòíûõ êðèñòàëëîâ, â
ðàáîòàõ [164, 165] áûëà òàêæå îáíàðóæåíà ãåêñàãî-
íàëüíàÿ ñòðóêòóðà. Ðåøåòêà Êàãîìå áûëà íàéäåíà
â [33, 166]. Â ðÿäå ïóáëèêàöèé ñîîáùàëîñü î âîç-
ìîæíîñòè ñóùåñòâîâàíèÿ â äâóõ èçìåðåíèÿõ êâà-
çèêðèñòàëëè÷åñêèõ ñòðóêòóð [82, 167�169]. Òî÷íûå
ðåíîðìãðóïïîâûå óðàâíåíèÿ òèïà (23) è (24) äëÿ
íåòðåóãîëüíûõ ñòðóêòóð îòñóòñòâóþò äàæå äëÿ ïðî-
ñòåéøåãî ñëó÷àÿ êâàäðàòíîé ðåøåòêè, â ñâÿçè ñ
ýòèì âîçìîæåí òîëüêî ïðèáëèæåííûé àíàëèç ñöå-
íàðèåâ ïëàâëåíèÿ, áàçèðóþùèéñÿ íà èñïîëüçîâà-
íèè íåðàâåíñòâà (26). Ïðè ýòîì âûâîä ñîîòâåòñòâó-
þùèõ ðåíîðìãðóïïîâûõ óðàâíåíèé îñòàåòñÿ äîñòà-
òî÷íî âàæíîé òåîðåòè÷åñêîé çàäà÷åé.
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Ïîñêîëüêó â äâóìåðíîì êðèñòàëëå êðîìå êâà-
çèäàëüíåãî òðàíñëÿöèîííîãî ïîðÿäêà ñóùåñòâóåò
äàëüíèé îðèåíòàöèîííûé ïîðÿäîê, òî, êàê çàìåòè-
ëè Õàëüïåðèí è Íåëüñîí [12, 13], æèäêîñòü âûøå
òî÷êè äèññîöèàöèè äèñëîêàöèîííûõ ïàð îêàçûâàåò-
ñÿ íåèçîòðîïíîé. Îíè íàøëè, ÷òî äèññîöèàöèÿ äèñ-
ëîêàöèîííûõ ïàð íå ïîëíîñòüþ ðàçðóøàåò äàëüíèé
îðèåíòàöèîííûé ïîðÿäîê, à òîëüêî ïðåâðàùàåò åãî â
êâàçèäàëüíèé [8]. Ïîëó÷àþùàÿñÿ â ðåçóëüòàòå íîâàÿ
ôàçà áûëà íàçâàíà ¾ãåêñàòè÷åñêîé¿ ïî àíàëîãèè ñ
æèäêèìè êðèñòàëëàìè, îäíàêî â îòëè÷èå îò æèäêèõ
êðèñòàëëîâ, îíà ðåàëèçóåòñÿ â ñèñòåìàõ ñ èçîòðîï-
íûìè ïîòåíöèàëàìè. Â ðàìêàõ äîñòàòî÷íî ãðóáîé
àíàëîãèè ãåêñàòè÷åñêóþ ôàçó ìîæíî ïðåäñòàâèòü
êàê óïîðÿäî÷åííóþ ñèñòåìó øåñòèóãîëüíûõ êëàñòå-
ðîâ, ñîñòîÿùèõ èç ìîëåêóëû è åå øåñòè áëèæàéøèõ
ñîñåäåé. Ïðè ýòîì êîððåëÿöèîííàÿ ôóíêöèÿ îðè-
åíòàöèîííîãî ïàðàìåòðà ïîðÿäêà äëÿ ñèñòåìû øå-
ñòèóãîëüíèêîâ ñïàäàåò ñ ðàññòîÿíèåì ïî ñòåïåííîìó
çàêîíó (êâàçèäàëüíèé îðèåíòàöèîííûé ïîðÿäîê). Â
ãåêñàòè÷åñêîé ôàçå ñóùåñòâóþò ñâîáîäíûå äèñëî-
êàöèè, ïîýòîìó åå ìîäóëü ñäâèãà ðàâåí íóëþ, ò. å.
îíà ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé æèäêîñòü ñ ýëåìåíòàìè óïî-
ðÿäî÷åíèÿ. Äèñëîêàöèþ ìîæíî ïðåäñòàâèòü â âèäå
ñâÿçàííîé ïàðû äâóõ äèñêëèíàöèé (ðèñ. 1). Ãåêñàòè-
÷åñêàÿ ôàçà ïðåâðàùàåòñÿ â îáû÷íóþ èçîòðîïíóþ
æèäêîñòü â ðåçóëüòàòå ñëåäóþùåãî ïåðåõîäà ÁÊÒ
ïîñðåäñòâîì äèññîöèàöèè äèñêëèíàöèîííûõ ïàð.

Õàëüïåðèí è Íåëüñîí [13] ïðåäëîæèëè ðàññìàò-
ðèâàòü â êà÷åñòâå ôåíîìåíîëîãè÷åñêîãî îðèåíòàöè-
îííîãî ïàðàìåòðà ïîðÿäêà äëÿ òðåóãîëüíîé ðåøåò-
êè âåëè÷èíó

 (r ) = e6i# ( r ) ; (27)

ãäå#(r ) � îðèåíòàöèÿ ñâÿçè ìåæäó äâóìÿ áëèæàé-
øèìè ñîñåäÿìè ïî îòíîøåíèþ ê íåêîòîðîé ôèêñèðî-
âàííîé îñè. Êâàçèäàëüíèé ïîðÿäîê ïðè òåìïåðàòó-
ðå âûøå Tm õàðàêòåðèçóåòñÿ ñòåïåííûì óáûâàíèåì
êîððåëÿöèé:

G6(r ) / r � � 6 (T ) : (28)

Äëÿ îïèñàíèÿ äëèííîâîëíîâûõ ôëóêòóàöèé â
àíèçîòðîïíîé æèäêîñòè Õàëüïåðèíûì è Íåëüñîíîì
áûë ââåäåí ôåíîìåíîëîãè÷åñêèé ãàìèëüòîíèàí, àíà-
ëîãè÷íûé ãàìèëüòîíèàíó X � Y-ìîäåëè [13]:

HA =
1
2

K A (T )
�

d2r (r #(r ))2; (29)

ãäå êîíñòàíòà Ôðàíêà K A (T ) ñâÿçàíà ñ � 6 ñîîòíîøå-
íèåì

� 6(T ) =
18kB T

�K A (T )
: (30)

Äèññîöèàöèÿ äèñêëèíàöèîííûõ ïàð ïðîèñõîäèò
ïðè Ti > T m . Óðàâíåíèå äëÿ îïðåäåëåíèÿ Ti èìååò
âèä

kB Ti =
�K A (Ti )

72
; (31)

ïðè ýòîì � 6(Ti ) = 1 =4. Ýòî çíà÷åíèå ïîêàçàòåëÿ ñî-
îòâåòñòâóåò òåìïåðàòóðå íåóñòîé÷èâîñòè ãåêñàòè÷å-
ñêîé ôàçû ïî îòíîøåíèþ ê îáðàçîâàíèþ ñâîáîäíûõ
äèñêëèíàöèé, ïðèâîäÿùèõ ê ïîÿâëåíèþ èçîòðîïíîé
æèäêîñòè.

Ïðåäñòàâëåííàÿ òåîðèÿ íîñèò íàçâàíèå òåîðèè
ÁÊÒÕÍß. Â ðàìêàõ ýòîé òåîðèè äâóìåðíûé êðè-
ñòàëë äîëæåí ïëàâèòüñÿ ïîñðåäñòâîì äâóõ íåïðå-
ðûâíûõ ïåðåõîäîâ òèïà ÁÊÒ ñ ïðîìåæóòî÷íîé ãåê-
ñàòè÷åñêîé ôàçîé.

Òåîðèÿ ÁÊÒÕÍß äîëãîå âðåìÿ áûëà íàèáîëåå
ïîïóëÿðíîé è ïîðîäèëà áîëüøîå êîëè÷åñòâî êàê ýêñ-
ïåðèìåíòàëüíûõ, òàê è òåîðåòè÷åñêèõ ðàáîò, îñíî-
âàííûõ íà êîìïüþòåðíîì ìîäåëèðîâàíèè [8], âêëþ-
÷àÿ òàêèå ýêçîòè÷åñêèå ñèñòåìû, êàê ñèñòåìà âèõ-
ðåé â òîíêèõ ñâåðõïðîâîäÿùèõ ïëåíêàõ [97�101] è
ñêèðìèîííàÿ ðåøåòêà [104�106]. Â íàñòîÿùåå âðåìÿ
ìîæíî ñ äîñòàòî÷íîé ñòåïåíüþ óâåðåííîñòè, îïèðà-
ÿñü êàê íà ýêñïåðèìåíò, òàê è íà êîìïüþòåðíîå ìî-
äåëèðîâàíèå [170], óòâåðæäàòü, ÷òî ñèñòåìû ñ äàëü-
íîäåéñòâóþùèì âçàèìîäåéñòâèåì (íàïðèìåð, êóëî-
íîâñêîå èëè äèïîëü-äèïîëüíîå âçàèìîäåéñòâèå, ìÿã-
êèå äèñêè1=rn ñ ïîêàçàòåëåì n 6 6) ïëàâÿòñÿ â ñî-
îòâåòñòâèè ñî ñöåíàðèåì ÁÊÒÕÍß.

3.2. Ïëàâëåíèå äâóìåðíûõ ðåøåòîê
ïîñðåäñòâîì ïåðåõîäà ïåðâîãî ðîäà

Â òî æå âðåìÿ ñòàíäàðòíûé ïåðåõîä ïåðâîãî ðî-
äà òàêæå ìîæåò ðåàëèçîâàòüñÿ. Âîçìîæíûé ìåõà-
íèçì ïåðåõîäà ïåðâîãî ðîäà, âûçâàííîãî ïîÿâëåíè-
åì ãðàíèö çåðåí è ñîîòâåòñòâóþùèì ðåçêèì ðîñòîì
÷èñëà ñâîáîäíûõ äèñëîêàöèé, êîòîðûé ïðîèñõîäèò
ïðåæäå äèññîöèàöèè äèñëîêàöèîííûõ ïàð è ñîîòâåò-
ñòâóþùåãî ïåðåõîäà ÁÊÒ, áûë ïðåäëîæåí â ðàáîòå
×óè [171] (ñì. òàêæå [8, 17]). Ãðàíèöà çåðíà ïðåä-
ñòàâëÿåò ñîáîé êîëëåêòèâíîå âîçáóæäåíèå äèñëîêà-
öèé, ÿâëÿþùååñÿ ¾ñòðóíîé¿ äèñëîêàöèé (ñì. ðèñ. 2).
Ïîÿâëåíèå ãðàíèöû çåðíà ïðèâîäèò ê âðàùåíèþ îä-
íîé ÷àñòè êðèñòàëëà ïî îòíîøåíèþ ê äðóãèì. Áåñ-
êîíå÷íûå ïàðàëëåëüíûå ãðàíèöû çåðåí âçàèìîäåé-
ñòâóþò ïîñðåäñòâîì êîðîòêîäåéñòâóþùåãî ïîòåíöè-
àëà [17, 171], ÷òî ïðèâîäèò ê òîìó, ÷òî ïëàâëåíèå
ïðîèñõîäèò â ñîîòâåòñòâèè ñî ñöåíàðèåì, îòëè÷íûì
îò ÁÊÒÕÍß. Áûëè ðàññ÷èòàíû ñâîáîäíûå ýíåðãèè
âîçìîæíûõ êîíôèãóðàöèé ìàëîóãëîâûõ ãðàíèö çå-
ðåí â ïðèáëèæåíèè ìàëîé ïëîòíîñòè ãðàíèö çå-
ðåí è äèñëîêàöèîííûõ ïàð, ïðè ýòîì íå ðàññìàò-
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Ðèñ. 2. Ìàëîóãëîâàÿ ãðàíèöà çåðíà, ñîñòîÿùàÿ èç ëèíèè
äèñëîêàöèé [17]

ðèâàëàñü ïåðåíîðìèðîâêà ýíåðãèè ÿäðà äèñëîêàöèè
è óïðóãèõ êîíñòàíò. Â ðåçóëüòàòå ×óè ïðèøåë ê
âûâîäó, ÷òî äî ïåðåõîäà ÁÊÒÕÍß ïðîèñõîäèò ïå-
ðåõîä ïåðâîãî ðîäà âíå çàâèñèìîñòè îò âåëè÷èíû
ýíåðãèè ÿäðà äèñëîêàöèè, îäíàêî ïðè ýíåðãèè ÿäðà
Ec= > E �

c > 2:84kB Tm , ãäå Tm � òåìïåðàòóðà äèñ-
ñîöèàöèè äèñëîêàöèîííûõ ïàð (22), ïåðåõîä ïåðâî-
ãî ðîäà ñòàíîâèòñÿ áëèçêèì ê íåïðåðûâíîìó, íî áåç
ãåêñàòè÷åñêîé ôàçû. Âû÷èñëåíèÿ â ðàáîòå [171] áà-
çèðóþòñÿ íà ïðåäïîëîæåíèè, ÷òî ðàññòîÿíèå s ìåæ-
äó äèñëîêàöèÿìè â ãðàíèöàõ çåðåí ìàëî ïî ñðàâ-
íåíèþ ñ ðàññòîÿíèÿìè z ìåæäó ñàìèìè ãðàíèöàìè
çåðåí. Äëÿ Ec > E �

c ýòî ïðèáëèæåíèå ïåðåñòàåò ðà-
áîòàòü è ðàññòîÿíèå s ñòàíîâèòñÿ áîëüøèì, ïîýòîìó
ïðåäñêàçàíèå î ïåðåõîäå ïåðâîãî ðîäà ïðè Ec > E �

c

âûçûâàåò ñîìíåíèÿ. Êðîìå òîãî, ñëåäóåò îòìåòèòü,
÷òî â ïðåäñòàâëåííîé òåîðèè íå ðàññìàòðèâàåòñÿ
ðàçìåð ÿäðà äèñëîêàöèè. Ñêîðåå âñåãî, òåîðèÿ ×óè
ñïðàâåäëèâà äëÿ Ec < E �

c , îäíàêî ïðè áîëåå âûñî-
êèõ çíà÷åíèÿõ ýíåðãèè ÿäðà äèñëîêàöèè ñïðàâåäëè-
âà òåîðèÿ ÁÊÒÕÍß. Â ðàáîòå [172] ìåòîäîì Ìîíòå-
Êàðëî áûëà ðàññìîòðåíà òàê íàçûâàåìàÿ îãðóáëåí-
íàÿ ìîäåëü Ëàïëàñà, â ðàìêàõ êîòîðîé óäàëîñü ïî-
êàçàòü, ÷òî ïðè áîëüøèõ çíà÷åíèÿõ ýíåðãèè ÿäðà
äèñëîêàöèè èìååò ìåñòî ñöåíàðèé ÁÊÒÕÍß, â òî
âðåìÿ êàê ïðè Ec < E �

c � ïåðåõîä ïåðâîãî ðîäà.

Ðèñ. 3. Ïîëîæèòåëüíàÿ ( s = +1 ) è îòðèöàòåëüíàÿ ( s = � 1)
äèñêëèíàöèè [8])

Êðèñòàëë òàêæå ìîæåò ïëàâèòüñÿ ïîñðåäñòâîì
îäíîãî ïåðåõîäà ïåðâîãî ðîäà, ïðè êîòîðîì ïðîèñ-
õîäèò äèññîöèàöèÿ äèñêëèíàöèîííûõ êîìïëåêñîâ è
ïîÿâëåíèå â ñèñòåìå ñâîáîäíûõ äèñêëèíàöèé. Ñâî-
áîäíàÿ äèñêëèíàöèÿ ïðèâîäèò ê ïîâîðîòó ÷àñòè
êðèñòàëëà ïî îòíîøåíèþ ê äðóãèì (ñì. ðèñ. 3), ÷òî
ïîëíîñòüþ ðàçðóøàåò êàê êâàçèäàëüíèé òðàíñëÿ-
öèîííûé ïîðÿäîê, òàê è îðèåíòàöèîííûé ïîðÿäîê.
Ãàìèëüòîíèàí ñèñòåìû äèñëîêàöèé è äèñêëèíàöèé
èìååò âèä [173]

Hdisl � disc =
�
18

NX

i 6= j

si sj

�
K
8

r 2
ij ln

r ij

a

�
+ Ed

NX

i =1

s2
i +

+
a0K
12

MX

i =1

NX

j =1

sj � mn bn (r i )( r i � r j )m

�
ln

r ij

a
+ C

�
�

�
a2

0K
8�

MX

i 6= j

(

b(r i )b(r j ) ln
r ij

a
�

(b(r i )r ij )(b(r i )r ij )
r 2

ij

)

+

+ Ec

MX

i =1

b2(r i ); (32)

ãäå Ed è Ec � ýíåðãèè ÿäåð äèñêëèíàöèé è äèñëî-
êàöèé, r ij = r i � r j , K äàåòñÿ óðàâíåíèåì (21).
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Ïåðâûå äâà ÷ëåíà îïèñûâàþò ýíåðãèþ âçàè-
ìîäåéñòâóþùèõ äèñêëèíàöèé, òðåòèé � âçàèìî-
äåéñòâèå äèñëîêàöèé ñ äèñêëèíàöèÿìè, ïîñëåä-
íèå äâà � ýíåðãèþ âçàèìîäåéñòâèÿ äèñëîêàöèé
(ñì. (20)). Ìîæíî ïîêàçàòü, ÷òî ýíåðãèÿ çàäàííîé
êîíôèãóðàöèè äèñêëèíàöèîííûõ è äèñëîêàöèîííûõ
çàðÿäîâ êîíå÷íà ëèøü ïðè âûïîëíåíèè óñëîâèé

X

j

sj = 0 ;
X

j

r j sj = 0 ;
X

j

b(r j ) = 0 : (33)

Áëàãîäàðÿ ýêðàíèðîâàíèþ ïðè íàëè÷èè ñâîáîä-
íûõ äèñêëèíàöèé âçàèìîäåéñòâèå ìåæäó äèñêëèíà-
öèÿìè ñòàíîâèòñÿ êîðîòêîäåéñòâóþùèì [173,174],

Udisc � disc / exp(� r=� ):

Ðàäèóñ ýêðàíèðîâàíèÿ èìååò âèä [173]

� =
1
2

�
� 2Km 0

9kB T

� 1=4

: (34)

Çäåñüm0 � ïëîòíîñòü ñâîáîäíûõ äèñêëèíàöèé.
Ïðè íàëè÷èè äèñêëèíàöèè ïîëå ñìåùåíèé íà

áîëüøèõ ðàññòîÿíèÿõ èìååò âèä u / R ln R, ïîýòîìó
ôàçà, â êîòîðóþ ïåðåõîäèò êðèñòàëë, îêàçûâàåòñÿ
ïîëíîñòüþ ðàçóïîðÿäî÷åííîé. Ñ÷èòàÿ, ÷òî â æèä-
êîé ôàçå íåò äèñëîêàöèé, ïîëó÷èì óðàâíåíèå äëÿ
ðàäèóñà ýêðàíèðîâàíèÿ � [173,174]:

�( x) = x# � z exp
�
� Q=x2�

= 0 ; (35)

ãäå
# = 4 +

�Ka 2
0t2

144kB T
; Q =

� 2Ka 2
0t2

576kB T
;

z =
� 2Ka 2

0t4

72
p

3kB T
exp

�
�

Ed

kB T

�
exp

�
�

�Ka 2
0t2(1 � C)

144kB T

�
;

C � 0:577� ïîñòîÿííàÿ Ýéëåðà, x = r0=�; t = r0=a0.
Âèä ôóíêöèè �( x) äëÿ íåñêîëüêèõ çíà÷åíèé ïðèâå-
äåííîé ýíåðãèè ÿäðà äèñêëèíàöèè

E 0
d =

16�E d

a2
0K

è òåìïåðàòóðû

T � =
16�k B T

a2
0K

ïðèâåäåí íà ðèñ. 4.
Óðàâíåíèå (35) âñåãäà èìååò ðåøåíèå x = 0 , ñîîò-

âåòñòâóþùåå êðèñòàëëè÷åñêîé ôàçå. Ëåãêî âèäåòü,
÷òî íåòðèâèàëüíîå ðåøåíèå âïåðâûå âîçíèêàåò ïðè
óñëîâèè

� 0(x) = 0 : (36)

Èç óðàâíåíèé (35) è (36) ïîëó÷àåì âûðàæåíèå
äëÿ ñêà÷êà êîððåëÿöèîííîé äëèíû � , ñâÿçàííîé ñ
ïëîòíîñòüþ ñâîáîäíûõ äèñêëèíàöèé ïðè ïåðåõîäå:

x2 = 2 Q=#: (37)

Ðèñ. 4. Âèä ôóíêöèè �( x) äëÿ íåñêîëüêèõ çíà÷åíèé ïðè-
âåäåííîé ýíåðãèè ÿäðà äèñêëèíàöèè E 0

d = 16 �E d=(a2
0K ) è

òåìïåðàòóðû T � = 16 �k B T=(a2
0K )

Òàêèì îáðàçîì, äèñêëèíàöèîííîå ïëàâëåíèå
ïðîèñõîäèò êàê ïåðåõîä ïåðâîãî ðîäà.

Â êîýôôèöèåíòû óðàâíåíèÿ (35) âõîäÿò ýíåðãèÿ
ÿäðà äèñêëèíàöèè Ed è îòíîñèòåëüíûé ðàçìåð ÿäðà
t, ïðè ýòîì ïîâåäåíèå ñèñòåìû ñóùåñòâåííî çàâèñèò
îò ýòèõ âåëè÷èí.

Ïîäñòàâëÿÿ (37) â (35), ïîëó÷èì óðàâíåíèå äëÿ
îïðåäåëåíèÿ òåìïåðàòóðû ïåðåõîäà:

exp
�

�
Ed

kB T

�
=

=
�

2Q
#

� #=2

e#=2 72
p

3kB T
� 2Ka 2

0t4 �

� exp
�

�Ka 2
0t2(1 � C)

144kB T

�
: (38)

Èç óðàâíåíèÿ (38) ñëåäóåò, ÷òî òåìïåðàòóðà ïå-
ðåõîäà ðàñòåò ñ ðîñòîì Ed è ïðè íåêîòîðîì E �

d
ïðåâûøàåò òåìïåðàòóðó äèñëîêàöèîííîãî ïåðåõî-
äà (22). Òàêèì îáðàçîì, ïðè Ed < E �

d ïëàâëå-
íèå ïðîèñõîäèò êàê ïåðåõîä ïåðâîãî ðîäà, ïðè
Ed > E �

d � êàê äâàíåïðåðûâíûõ ïåðåõîäà. Ïîäñòà-
âèâ (22) â (38), ïîëó÷èì óðàâíåíèå äëÿ îïðåäåëåíèÿ
E �

d êàê ôóíêöèè t. Ïîëîæèâ t = 1 :0, ïîëó÷èì èç (38)
E �

d = 1 :13. Òàêèì îáðàçîì, ïîëó÷àåì êðèòè÷åñêîå
çíà÷åíèå ýíåðãèè ÿäðà äèñëîêàöèè E �

c � 2E �
d = 2 :26,

÷òî êà÷åñòâåííî ñîâïàäàåò ñ ïîëó÷åííûì â ðàáî-
òå [171] ðåçóëüòàòîì (ñì. òàêæå [17,172]).

Âàæíîñòü âåëè÷èíû ýíåðãèè ÿäðà äåôåêòà äëÿ
îïðåäåëåíèÿ òèïà ïåðåõîäà îòìå÷àëàñü â ìíîãî÷èñ-
ëåííûõ ðàáîòàõ (ñì., íàïðèìåð, [172] è îáçîð [17])
ïî ìîäåëèðîâàíèþ äâóìåðíîãî ïëàâëåíèÿ. Ê ñîæà-
ëåíèþ, îäíîçíà÷íîé âåëè÷èíû ýíåðãèè ÿäðà äåôåê-
òà äëÿ ðåàëèñòè÷åñêîé ìîäåëè âçàèìîäåéñòâóþùèõ
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÷àñòèö òàì ïîëó÷åíî íå áûëî. Â ðàìêàõ ìåòîäà
ôóíêöèîíàëà ïëîòíîñòè â òåîðèè êðèñòàëëèçàöèè
áûëî ïîêàçàíî, ÷òî ñöåíàðèé ïëàâëåíèÿ çàâèñèò îò
âèäà ìåæìîëåêóëÿðíîãî ïîòåíöèàëà [175�183], îäíà-
êî äåòàëüíîå îïèñàíèå çàâèñèìîñòè ñöåíàðèåâ äâó-
ìåðíîãî ïëàâëåíèÿ îò âèäà ïîòåíöèàëà â áîëüøèí-
ñòâå ñëó÷àåâ òðåáóåò èñïîëüçîâàíèÿ ìåòîäîâ êîì-
ïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ [8,15].

3.3. Ñöåíàðèé Áåðíàðäà è Êðàóñà (ÁÊ)

Â 2011 ãîäó ïîÿâèëàñü ñòàòüÿ Áåðíàðäà è Êðàó-
ñà [75], ïîëó÷èâøàÿ ðàçâèòèå â ðàáîòàõ [76,170,185�
188], â êîòîðîé ìåòîäàìè êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðî-
âàíèÿ áûëî ðàññìîòðåíî ïëàâëåíèå äâóìåðíîé ñè-
ñòåìû òâåðäûõ äèñêîâ è áûë ïðåäëîæåí åùå îäèí
ñöåíàðèé, â ñîîòâåòñòâèè ñ êîòîðûì ïåðåõîä èç êðè-
ñòàëëà â ãåêñàòè÷åñêóþ ôàçó ÿâëÿåòñÿ íåïðåðûâ-
íûì ïåðåõîäîì òèïà ÁÊÒ, â òî âðåìÿ êàê ãåêñàòè÷å-
ñêàÿ ôàçà ïåðåõîäèò â èçîòðîïíóþ æèäêîñòü â ðå-
çóëüòàòå ïåðåõîäà ïåðâîãî ðîäà. Àâòîðû ïðåäëîæè-
ëè áûñòðûé àëãîðèòì ìåòîäà Ìîíòå-Êàðëî [184], êî-
òîðûé áûë ïðèìåíåí ê íàáîðó ñèñòåì, ÷èñëî ÷àñòèö
â êîòîðûõ ìåíÿåòñÿ îò N = 2562 äî N = 10242. Ðàñ-
ñìàòðèâàåìûå ñèñòåìû äîñòàòî÷íî âåëèêè, à ó÷èòû-
âàÿ, ÷òî áûëà ïðèìåíåíà ýêñòðåìàëüíî äëèòåëüíàÿ
òåðìàëèçàöèÿ, ìîæíî íàäåÿòüñÿ, ÷òî ïîëó÷åííûå
ðåçóëüòàòû âåðíû äëÿ ðàâíîâåñíîé ñèñòåìû â òåð-
ìîäèíàìè÷åñêîì ïðåäåëå. Ïðåäëîæåííûé ñöåíàðèé
ïîëó÷èë ýêñïåðèìåíòàëüíîå ïîäòâåðæäåíèå â ðàáî-
òå [71], â êîòîðîé èññëåäîâàëîñü ïîâåäåíèå æåñòêèõ
êîëëîèäîâ, çàêëþ÷åííûõ ìåæäó ïðîçðà÷íûìè ïëà-
ñòèíàìè, ðàñïîëîæåííûìè ïîä íåáîëüøèì óãëîì,
÷òî ïîçâîëèëî ñìîäåëèðîâàòü èçìåíåíèå ëîêàëüíîé
ïëîòíîñòè â ñèñòåìå.

Â ñâÿçè ñ ýòèì ñëåäóåò ñäåëàòü ñëåäóþùåå çàìå-
÷àíèå. Èçó÷åíèå ïëàâëåíèÿ äâóìåðíûõ ñèñòåì èìå-
åò äîëãóþ èñòîðèþ è íà÷àëîñü åùå ñ ïåðâîíà÷àëü-
íûõ ðàáîò Îëäåðà è Âàéíðàéòà [51�54], â êîòîðûõ
ðàññìàòðèâàëàñü ñèñòåìà òâåðäûõ äèñêîâ. Ïðè ýòîì
â áîëüøèíñòâå ðàáîò àâòîðû ïðèõîäèëè ê âûâîäó,
÷òî ïëàâëåíèå äàííîé ñèñòåìû ïðîèñõîäèò êàê ïå-
ðåõîä ïåðâîãî ðîäà [8, 55�66]. Âìåñòå ñ òåì ñëåäóåò
óïîìÿíóòü ðàáîòó [67], àâòîðû êîòîðîé ñ èñïîëüçî-
âàíèåì ìåòîäà Ìîíòå-Êàðëî ïðèøëè ê âûâîäó, ÷òî
ñèñòåìà ïëàâèòñÿ ïîñðåäñòâîì îäíîãî íåïðåðûâíî-
ãî ïåðåõîäà áåç ãåêñàòè÷åñêîé ôàçû. Ïî-âèäèìîìó,
ïðè÷èíû ðàñõîæäåíèé ñâÿçàíû òðóäíîñòÿìè ñ äî-
ñòèæåíèåì èñòèííîãî òåðìîäèíàìè÷åñêîãî ðàâíîâå-
ñèÿ è íåäîñòàòî÷íîñòüþ ðàçìåðà ñèñòåìû. Â ýòîé
ñâÿçè ñëåäóåò óïîìÿíóòü ðàáîòû êëàññèêà êîìïüþ-
òåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ Êóðòà Áèíäåðà [63, 68], â
ïåðâîé èç êîòîðûõ îáíàðóæåí ïåðåõîä ïåðâîãî ðîäà

â òâåðäûõ äèñêàõ, à âî âòîðîé ñ èñïîëüçîâàíèåì ìî-
ëåêóëÿðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ è ìåòîäà ðåíîðìãðóï-
ïû ïëàâëåíèå ýòîé ñèñòåìû îïèñûâàåòñÿ êàê íåïðå-
ðûâíûé ïåðåõîä áåç ãåêñàòè÷åñêîé ôàçû. Ïðè÷èíà
ïðîòèâîðå÷èé ñîñòîèò, ñêîðåå âñåãî, â òîì, ÷òî ðàç-
ìåð ñèñòåìû è âðåìÿ ìîäåëèðîâàíèÿ áûëè íåäîñòà-
òî÷íû äëÿ òîãî, ÷òîáû ïðèáëèçèòüñÿ ê ðàâíîâåñíî-
ìó òåðìîäèíàìè÷åñêîìó ïðåäåëó. Ñëåäóåò òàêæå çà-
ìåòèòü, ÷òî, êàê ïîêàçàíî â [71, 75, 76], øèðèíà îá-
ëàñòè ñóùåñòâîâàíèÿ ãåêñàòè÷åñêîé ôàçû â ñèñòåìå
òâåðäûõ äèñêîâ íàñòîëüêî ìàëà, ÷òî åå òðóäíî çà-
ìåòèòü íà ôîíå äâóõôàçíîé îáëàñòè ïðè ïåðåõîäå
ïåðâîãî ðîäà. Â ñëåäóþùåì ðàçäåëå ìû âåðíåìñÿ ê
îáñóæäåíèþ äàííîãî âîïðîñà.

Â îïðåäåëåííîì ñìûñëå ïåðåõîä ïåðâîãî ðîäà
èç ãåêñàòè÷åñêîé ôàçû â èçîòðîïíóþ æèäêîñòü ÿâ-
ëÿåòñÿ êîíòðèíòóèòèâíûì. Ôàçîâûé ïåðåõîä â ñè-
ñòåìå, îïèñûâàåìîé ãàìèëüòîíèàíîì (29), â äâóõ è
òðåõ èçìåðåíèÿõ â ïðèáëèæåíèè ñðåäíåãî ïîëÿ ÿâ-
ëÿåòñÿ íåïðåðûâíûì ïåðåõîäîì, ïîýòîìó òîò ôàêò,
÷òî èñ÷åçíîâåíèå êâàçèäàëüíåãî ïîðÿäêà ïðîèñõî-
äèò ïîñðåäñòâîì ïåðåõîäà ïåðâîãî ðîäà, âûçûâà-
åò óäèâëåíèå. Â íàñòîÿùåå âðåìÿ îòñóòñòâóåò îäíî-
çíà÷íàÿ ïîñëåäîâàòåëüíàÿ òåîðèÿ ïåðåõîäà ïåðâî-
ãî ðîäà ãåêñàòèê�èçîòðîïíàÿ æèäêîñòü. Âåðîÿòíûé
ìåõàíèçì ñîñòîèò â òîì, ÷òî ïåðåõîä ÁÊÒ ìîæåò
ñòàòü ïåðåõîäîì ïåðâîãî ðîäà ïðè óìåíüøåíèè ýíåð-
ãèè ÿäðà òîïîëîãè÷åñêîãî äåôåêòà [7,8,131,145�147],
îäíàêî ïîñëåäîâàòåëüíûé ðàñ÷åò ýíåðãèè ÿäðà äèñ-
êëèíàöèè íà äàííûé ìîìåíò îòñóòñòâóåò, ÷òî íå ïîç-
âîëÿåò ïðîãíîçèðîâàòü õàðàêòåð ïåðåõîäà â çàâèñè-
ìîñòè îò âèäà ìåæìîëåêóëÿðíîãî ïîòåíöèàëà.

Â íàñòîÿùåå âðåìÿ ìîæíî ñ äîñòàòî÷íîé ñòåïå-
íüþ óâåðåííîñòè, îïèðàÿñü êàê íà ýêñïåðèìåíò, òàê
è íà êîìïüþòåðíîå ìîäåëèðîâàíèå [8, 170], óòâåð-
æäàòü, ÷òî ñèñòåìû ñ äàëüíîäåéñòâóþùèì âçàèìî-
äåéñòâèåì (íàïðèìåð, êóëîíîâñêîå èëè äèïîëü-äè-
ïîëüíîå âçàèìîäåéñòâèå, ìÿãêèå äèñêè 1=rn ñ ïîêà-
çàòåëåì n 6 6) ïëàâÿòñÿ â ñîîòâåòñòâèè ñî ñöåíà-
ðèåì ÁÊÒÕÍß, â òî âðåìÿ êàê ïåðåõîä â ñèñòåìå
ìÿãêèõ äèñêîâ ñ n > 6 ïðîèñõîäèò â ñîîòâåòñòâèè ñ
îïèñàííûì âûøå ñöåíàðèåì ÁÊ.

Ñëåäóåò çàìåòèòü, ÷òî â äàííûé ìîìåíò íåò ÷åò-
êèõ òåîðåòè÷åñêèõ êðèòåðèåâ, ïîçâîëÿþùèõ îäíî-
çíà÷íî îïðåäåëèòü, èñõîäÿ èç âèäà ïîòåíöèàëà, ïî
êàêîìó ñöåíàðèþ ïîéäåò ïëàâëåíèå. Ïðè ýòîì ñëå-
äóåò ó÷åñòü òîò ôàêò, ÷òî òåîðèÿ ÁÊÒÕÍß, êàê è
êîìïüþòåðíîå ìîäåëèðîâàíèå ìÿãêèõ äèñêîâ [170,
188] è ýêñïåðèìåíòû ñ äâóìåðíûìè òâåðäûìè ñôå-
ðàìè [186], îòíîñèëàñü ê òðåóãîëüíîé êðèñòàëëè÷å-
ñêîé ðåøåòêå. Îäíàêî â ïîñëåäíåå âðåìÿ áûëè îáíà-
ðóæåíû äâóìåðíûå ñèñòåìû ñ êâàäðàòíûìè è áîëåå
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ñëîæíûìè ðåøåòêàìè, äëÿ èññëåäîâàíèÿ ñöåíàðè-
åâ ïëàâëåíèÿ êîòîðûõ ñóùåñòâóþùèå òåîðèè ìîãóò
áûòü ïðèìåíåíû òîëüêî óñëîâíî. Áîëåå òîãî, êàê îá-
ñóæäàëîñü â [81, 188, 189], ñëó÷àéíûé ïèííèíã ñïî-
ñîáåí èçìåíèòü ñöåíàðèé ïëàâëåíèÿ è ïðåâðàòèòü
ïåðåõîä ïåðâîãî ðîäà â äâóõñòàäèéíîå ïëàâëåíèå ñ
íåïðåðûâíûì ïåðåõîäîì èç êðèñòàëëà â ãåêñàòè÷å-
ñêóþ ôàçó è ïåðåõîäîì ïåðâîãî ðîäà èç ãåêñàòè÷å-
ñêîé ôàçû â èçîòðîïíóþ æèäêîñòü. Òàêèì îáðàçîì,
èçó÷åíèå ñâÿçè ìåæäó ôîðìîé ìåæ÷àñòè÷íîãî ïî-
òåíöèàëà è ñóùåñòâîâàíèåì ãåêñàòè÷åñêîé ôàçû ÿâ-
ëÿåòñÿ èíòåðåñíîé çàäà÷åé, êîòîðàÿ ïîêà äàëåêà îò
îäíîçíà÷íîãî ðåøåíèÿ.

4. ÎÏÐÅÄÅËÅÍÈÅ ÏÀÐÀÌÅÒÐÎÂ
ÄÂÓÌÅÐÍÎÃÎ ÏËÀÂËÅÍÈß ÌÅÒÎÄÀÌÈ

ÊÎÌÏÜÞÒÅÐÍÎÃÎ ÌÎÄÅËÈÐÎÂÀÍÈß

Äëÿ îïðåäåëåíèÿ ãðàíèö ôàçîâûõ ïåðåõîäîâ
ïðèìåíÿåòñÿ íåñêîëüêî âçàèìîäîïîëíÿþùèõ ìåòî-
äîâ. Ïðåæäå âñåãî ðàññ÷èòûâàåòñÿ óðàâíåíèå ñîñòî-
ÿíèÿ. Íà ðèñ. 5 à, á, â ïðåäñòàâëåíû óðàâíåíèÿ ñîñòî-
ÿíèÿ, ñîîòâåòñòâóþùèå îïèñàííûì âûøå ñöåíàðèÿì
ïëàâëåíèÿ.

Â ñëó÷àå ïåðåõîäîâ ïåðâîãî ðîäà íà óðàâíåíèÿõ
ñîñòîÿíèÿ äîëæíû íàáëþäàòüñÿ ïåòëè Ìàéåðà � Âó-
äà [190] � àíàëîãè ïåòåëü Âàí äåð Âààëüñà (ðèñ. 5 à),
èç êîòîðûõ ñ ïîìîùüþ ïîñòðîåíèÿ Ìàêñâåëëà ìîæ-
íî îïðåäåëèòü ãðàíèöû ïåðåõîäà. Âèä ïåòåëü Ìàé-
åðà � Âóäà çàâèñèò îò ÷èñëà ÷àñòèö â ñèñòåìå. Ïðè
óâåëè÷åíèè ÷èñëà ÷àñòèö ïåòëè ñãëàæèâàþòñÿ è â
òåðìîäèíàìè÷åñêîì ïðåäåëå âìåñòî ïåòëè îêàçûâà-
åòñÿ ïðÿìàÿ ëèíèÿ, ñîâïàäàþùàÿ ñ ëèíèåé ïåðåõîäà,
ïîëó÷àåìîé èç ïîñòðîåíèÿ Ìàêñâåëëà. Â ïðèíöèïå,
ïåòëè Ìàéåðà � Âóäà íàáëþäàþòñÿ íå òîëüêî â ñëó-
÷àå ïåðåõîäà ïåðâîãî ðîäà, íî è â ñëó÷àå ñòàíäàðò-
íîãî íåïðåðûâíîãî ïåðåõîäà òèïà ïåðåõîäà â äâó-
ìåðíîé ìîäåëè Èçèíãà [65], îäíàêî ïîâåäåíèå ïåòåëü
ïðè óâåëè÷åíèè ÷èñëà ÷àñòèö â ýòèõ ñëó÷àÿõ ðàçëè-
÷àåòñÿ. Äëÿ ïåðåõîäà ïåðâîãî ðîäà ïåòëÿ íàõîäèòñÿ
â îáëàñòè ñîñóùåñòâîâàíèÿ è îáóñëîâëåíà ñâîáîäíîé
ýíåðãèåé èíòåðôåéñà � F . Ïðè çàäàííîé ïëîòíîñòè
ñâîáîäíàÿ ýíåðãèÿ ïîâåðõíîñòè ðàçäåëà íà ÷àñòèöó,
� f = � F=N , ìîæåò áûòü âû÷èñëåíà ïóòåì èíòå-
ãðèðîâàíèÿ óðàâíåíèÿ ñîñòîÿíèÿ [65, 75, 76]. Â äâóõ
èçìåðåíèÿõ îíà ìàñøòàáèðóåòñÿ êàê � f / 1=

p
N .

Íàïðîòèâ, äëÿ íåïðåðûâíîãî ïåðåõîäà � f çàòóõà-
åò áûñòðåå, òàê ÷òî� F ïîñòîÿííà, ò. å. � f / N � 1,
è óðàâíåíèå ñîñòîÿíèÿ ñòàíîâèòñÿ ìîíîòîííûì ïðè
äîñòàòî÷íî áîëüøèõ ðàçìåðàõ ñèñòåìû [65]. Ìàñ-
øòàáèðîâàíèå � f â çàâèñèìîñòè îò ðàçìåðà ñèñòå-
ìû äëÿ áîëüøèõ ðàçìåðîâ ñèñòåìû ÿâëÿåòñÿ íàäåæ-
íûì èíäèêàòîðîì ôàçîâîãî ïåðåõîäà ïåðâîãî ðî-

äà [77]. Áàçèðóÿñü íà ýòîì ðàçëè÷èè, àâòîðû ñöå-
íàðèÿ ÁÊ äîêàçûâàëè, ÷òî îíè íàáëþäàþò ïåðåõîä
ïåðâîãî ðîäà. Îäíàêî â ýòîì ðàññìîòðåíèè íå ó÷è-
òûâàåòñÿ ïðèíöèïèàëüíîå ðàçëè÷èå ïåðåõîäà â äâó-
ìåðíîé ìîäåëè Èçèíãà è ïåðåõîäà ÁÊÒ.

Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî ñóùåñòâóåò íåêîòîðîå
íåäîïîíèìàíèå òåðìèíà íåïðåðûâíûé ïåðåõîä ïðè
îáñóæäåíèè ïîâåäåíèÿ óðàâíåíèÿ ñîñòîÿíèÿ â ñëó-
÷àå ïåðåõîäà ïåðâîãî ðîäà è íåïðåðûâíîãî ïåðåõî-
äà. ×òîáû ñðàâíèòü ïîâåäåíèå ñèñòåì ñ ïåðåõîäîì
ïåðâîãî ðîäà è íåïðåðûâíûì ïåðåõîäîì, àâòîðû [65]
ðàññìîòðåëè ïîâåäåíèå ñèñòåìû æåñòêèõ äèñêîâ è
ìîäåëè Èçèíãà è ïîïûòàëèñü ïðèìåíèòü ðåçóëüòàòû
èññëåäîâàíèÿ ïåðåõîäà â äâóìåðíîé ìîäåëè Èçèíãà
äëÿ èíòåðïðåòàöèè ðåçóëüòàòîâ êîìïüþòåðíîãî ìî-
äåëèðîâàíèÿ äâóìåðíîãî ïëàâëåíèÿ. Â ýòîé ñòàòüå
áûëî ïðîàíàëèçèðîâàíî ïîâåäåíèå ïåòåëü Ìàéåðà �
Âóäà äëÿ ïåðåõîäà â ìîäåëè Èçèíãà è ñèñòåìû æåñò-
êèõ äèñêîâ è ïîëó÷åíà ïðåäñòàâëåííàÿ âûøå çàâè-
ñèìîñòü îò ÷èñëà ÷àñòèö. Îäíàêî ïðè ýòîì íå ó÷è-
òûâàëàñü ïðèíöèïèàëüíàÿ ðàçíèöà ìåæäó ïåðåõî-
äîì âòîðîãî ðîäà â ìîäåëè Èçèíãà è ïåðåõîäîì ÁÊÒ.
Â äâóõ ïðîñòðàíñòâåííûõ èçìåðåíèÿõ òåîðåìà Ìåð-
ìèíà � Âàãíåðà ñòðîãî ïîêàçûâàåò, ÷òî â äâóìåðíûõ
ñèñòåìàõ ñ íåïðåðûâíîé ñèììåòðèåé äàëüíèé ïî-
ðÿäîê íå ìîæåò ñóùåñòâîâàòü ïðè ëþáîé êîíå÷íîé
òåìïåðàòóðå, â îòëè÷èå îò äâóìåðíîé ìîäåëè Èçèí-
ãà. Íàïðèìåð, X � Y-ìîäåëü íå ìîæåò èìåòü óïîðÿäî-
÷åííóþ ôàçó ïðè íèçêîé òåìïåðàòóðå, êàê ó äâóìåð-
íîé ìîäåëè Èçèíãà. Â äâóìåðíûõ ñèñòåìàõ ñ íåïðå-
ðûâíîé ñèììåòðèåé, êàê îáñóæäàëîñü âî Ââåäåíèè,
èìååòñÿ íåïðåðûâíûé ÁÊÒ-ïåðåõîä, îäíàêî ïî ñðàâ-
íåíèþ ñ íåïðåðûâíûì ïåðåõîäîì âòîðîãî ðîäà â ìî-
äåëè Èçèíãà ïåðåõîä ÁÊÒ ÿâëÿåòñÿ ïåðåõîäîì áåñ-
êîíå÷íîãî ðîäà, ò. å. ïî îáå ñòîðîíû îò ïåðåõîäà ïðî-
èçâîäíûå áåñêîíå÷íîãî ïîðÿäêà îò òåðìîäèíàìè÷å-
ñêîãî ïîòåíöèàëà ðàâíû äðóã äðóãó, ÷òî äåëàåò ïå-
ðåõîä áîëåå ¾ïëàâíûì¿ ïî ñðàâíåíèþ ñî ñòàíäàðò-
íûì ïåðåõîäîì âòîðîãî ðîäà [7]. ÁÊÒ-ïåðåõîä ïðî-
èñõîäèò â ðåçóëüòàòå äèññîöèàöèè ïàð òîïîëîãè÷å-
ñêèõ äåôåêòîâ (âèõðåé â ñëó÷àåX � Y-ìîäåëè, äèñ-
ëîêàöèé â ñëó÷àå äâóìåðíîãî ïåðåõîäà êðèñòàëë�
ãåêñàòè÷åñêàÿ ôàçà è äèñêëèíàöèé äëÿ ïåðåõîäà
ãåêñàòè÷åñêàÿ ôàçà�èçîòðîïíàÿ æèäêîñòü). Ïîÿâëå-
íèå åäèíñòâåííîãî ñâîáîäíîãî òîïîëîãè÷åñêîãî äå-
ôåêòà êà÷åñòâåííî ìåíÿåò ïîâåäåíèå êîððåëÿöèîí-
íîé ôóíêöèè ïàðàìåòðà ïîðÿäêà îò ñòåïåííîãî ê
ýêñïîíåíöèàëüíîìó çàòóõàíèþ. Â ÷àñòíîñòè, ñâî-
áîäíàÿ äèñëîêàöèÿ äåëàåò ìîäóëü ñäâèãà äâóìåðíî-
ãî êðèñòàëëà ðàâíûì íóëþ. Â ýòîì ñëó÷àå îòñóò-
ñòâóþò ãðàíèöû ôàç, êîòîðûå ñîçäàþò ïåòëè Ìàéå-
ðà � Âóäà â ñëó÷àå ïåðåõîäà âòîðîãî ðîäà â êîíå÷íîé
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ñèñòåìå, íàïðèìåð, â äâóìåðíîé ìîäåëè Èçèíãà, ïî-
ýòîìó â ñëó÷àå ÁKT-ïåðåõîäà ïåòëÿ Ìàéåðà � Âóäà
âîîáùå íåâîçìîæíà. Ýòî ïðèâîäèò ê òîìó, ÷òî äëÿ
ñöåíàðèÿ ïëàâëåíèÿ ÁÊÒÕÍß óðàâíåíèå ñîñòîÿíèÿ
äîëæíî áûòü ìîíîòîííûì, áåç êàêèõ-ëèáî ïåòåëü è,
â ïðèíöèïå, ïî÷òè áåç ÿâíîãî èçãèáà (ñì. ðèñ. 5 á).
Êàê óæå áûëî ñêàçàíî âûøå, óâåëè÷åíèå ÷èñëà ÷àñ-
òèö â ñëó÷àå ïåðåõîäà ïåðâîãî ðîäà äåéñòâèòåëüíî
äåëàëî ïåòëè áîëåå ïëîñêèìè è íåçíà÷èòåëüíî èç-
ìåíÿëî ðàçìåð äâóõôàçíîé îáëàñòè, íî íå óñòðàíÿ-
ëî ïåòëè Ìàéåðà � Âóäà [64,75,76]. Â òî æå âðåìÿ â
ñëó÷àå ñöåíàðèÿ ÁÊÒÕÍß èçìåíåíèå ÷èñëà ÷àñòèö
ìîæåò íåçíà÷èòåëüíî èçìåíèòü êîëè÷åñòâåííûå õà-
ðàêòåðèñòèêè ïåðåõîäà ïëàâëåíèÿ, íî íå ìîæåò èç-
ìåíèòü êà÷åñòâåííóþ ôîðìó óðàâíåíèÿ ñîñòîÿíèÿ.

Óðàâíåíèÿ ñîñòîÿíèÿ âåñüìà íàäåæíî îòðàæàþò
îáëàñòü ñîñóùåñòâîâàíèÿ äâóõ ôàç, íî íå äàþò èí-
ôîðìàöèþ î ñöåíàðèè ïåðåõîäà. Äëÿ îïðåäåëåíèÿ
òî÷íûõ ãðàíèö ãåêñàòè÷åñêîé ôàçû è êðèñòàëëà ñëå-
äóåò èñïîëüçîâàòü ïîäõîä, ñâÿçàííûé ñ äàëüíîäåé-
ñòâóþùèì ïîâåäåíèåì îðèåíòàöèîííûõ è òðàíñëÿ-
öèîííûõ êîððåëÿöèîííûõ ôóíêöèé ïàðàìåòðîâ ïî-
ðÿäêà [78�82, 93]. Êàê îáñóæäàëîñü âûøå (ñì. òàê-
æå [13]), ãðàíèöà óñòîé÷èâîñòè ãåêñàòè÷åñêîé ôàçû
ìîæåò áûòü îïðåäåëåíà èç óñëîâèÿ ðàâåíñòâà ïî-
êàçàòåëÿ ñòåïåíè îðèåíòàöèîííîé êîððåëÿöèîííîé
ôóíêöèè (ÎÊÔ) G6(r ) (28) � 6 = 1 =4, â òî âðåìÿ êàê
òðàíñëÿöèîííàÿ êîððåëÿöèîííàÿ ôóíêöèÿ (ÒÊÔ)
GT (r ) ïðè ïåðåõîäå êðèñòàëë�ãåêñàòèê òàêæå óáû-
âàåò ñòåïåííûì îáðàçîì (25) ñ ïîêàçàòåëåì, ðàâíûì
� T = 1 =3. Íà ðèñ. 5 ñõåìàòè÷åñêè ïîêàçàíî ïîëîæå-
íèå ãðàíèö óñòîé÷èâîñòè äëÿ ðàçëè÷íûõ ñöåíàðè-
åâ. Â ñëó÷àå ïåðåõîäà ïåðâîãî ðîäà (ñì. ðèñ. 5 à) ýòè
ãðàíèöû óñòîé÷èâîñòè îêàçûâàþòñÿ âíóòðè äâóõ-
ôàçíîé îáëàñòè, â òî âðåìÿ êàê â ñëó÷àå ñöåíà-
ðèÿ ÁÊ (ðèñ. 5â) ãðàíèöà óñòîé÷èâîñòè äëÿ ïåðåõîäà
ãåêñàòèê�èçîòðîïíàÿ æèäêîñòü ïîïàäàåò â äâóõôàç-
íóþ îáëàñòü, â òî âðåìÿ êàê ãðàíèöà ÁÊÒ-ïåðåõîäà
êðèñòàëë�ãåêñàòèê íàõîäèòñÿ â îáëàñòè ñòàáèëüíî-
ñòè òâåðäîãî òåëà, ÷òî ïðèâîäèò ê ñóùåñòâîâàíèþ
ãåêñàòè÷åñêîé ôàçû.

Îáëàñòü ñóùåñòâîâàíèÿ ãåêñàòè÷åñêîé ôàçû
îáû÷íî äîâîëüíî óçêàÿ, ÷òî äåëàåò åå èçó÷åíèå
ìåòîäàìè êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ äîâîëü-
íî çàòðóäíèòåëüíûì. Â òî æå âðåìÿ â ðåàëüíûõ
ýêñïåðèìåíòàõ ïî èññëåäîâàíèþ äâóìåðíîãî ïëàâ-
ëåíèÿ ðàññìàòðèâàåìûå ñèñòåìû, êàê ïðàâèëî,
ñîäåðæàò ñëó÷àéíûå ïîëÿ ðàçëè÷íîé ïðèðîäû �
âìîðîæåííûå êîðîòêîäåéñòâóþùèå è äàëüíîäåé-
ñòâóþùèå ïðèìåñè, ñëó÷àéíûé ðåëüåô ïîäëîæêè,
ïèííèíãóþùàÿ ñëó÷àéíàÿ ñèëà, îáÿçàííàÿ ñâîèì
ïðîèñõîæäåíèåì íåîäíîðîäíîñòè ïîäëîæêè.

à

á

â

Ðèñ. 5. Òèïè÷íûå óðàâíåíèÿ ñîñòîÿíèÿ, ñîîòâåòñòâóþùèå
îïèñàííûì â òåêñòå ñöåíàðèÿì äâóìåðíîãî ïëàâëåíèÿ.
Ñòðåëêàìè óêàçàíû ãðàíèöû óñòîé÷èâîñòè êðèñòàëëè÷å-
ñêîé è ãåêñàòè÷åñêîé ôàç, ïîëó÷åííûå èç àíàëèçà ïîâå-
äåíèÿ êîððåëÿöèîííûõ ôóíêöèé òðàíñëÿöèîííîãî è îðè-
åíòàöèîííîãî ïàðàìåòðîâ ïîðÿäêà. à) Òèïè÷íîå óðàâíåíèå
ñîñòîÿíèÿ äëÿ ïåðåõîäà ïåðâîãî ðîäà. Ãðàíèöû ïåðåõîäà
îïðåäåëÿþòñÿ èç ïîñòðîåíèÿ Ìàêñâåëëà. á) Óðàâíåíèå ñî-
ñòîÿíèÿ â ñëó÷àå ñöåíàðèÿ ÁÊÒÕÍß. Íà óðàâíåíèè ñîñòîÿ-
íèÿ îòñóòñòâóþò ïåòëè Ìàéåðà � Âóäà. â) Óðàâíåíèå ñîñòî-
ÿíèÿ, ñîîòâåòñòâóþùåå ñöåíàðèþ ïëàâëåíèÿ ÁÊ. Ãðàíèöû
ïåðåõîäà ãåêñàòèê�èçîòðîïíàÿ æèäêîñòü îïðåäåëÿþòñÿ èç

ïîñòðîåíèÿ Ìàêñâåëëà
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Â ðàáîòàõ Íåëüñîíà [191,192], à çàòåì â ïîñëåäó-
þùèõ èññëåäîâàíèÿõ [43,44,193�195] áûëî ïîêàçàíî,
÷òî ââåäåíèå áåñïîðÿäêà, äåéñòâóþùåãî íà ÷àñòèöû,
ïî-ðàçíîìó äîëæíî äåéñòâîâàòü íà òðàíñëÿöèîí-
íûé è îðèåíòàöèîííûé ïîðÿäêè. Î÷åâèäíî, ÷òî äà-
æå íåáîëüøîé áåñïîðÿäîê äîëæåí ñèëüíî íàðóøàòü
ðàñïîëîæåíèå ÷àñòèö ïî óçëàì ðåøåòêè, â òî æå âðå-
ìÿ îðèåíòàöèÿ âåêòîðîâ, íàïðàâëåííûõ íà áëèæàé-
øèõ ñîñåäåé, íå äîëæíà çíà÷èòåëüíî ìåíÿòüñÿ îò
íàëè÷èÿ òî÷å÷íûõ äåôåêòîâ, ïîýòîìó òðàíñëÿöèîí-
íûé ïîðÿäîê äîëæåí äîñòàòî÷íî ëåãêî ðàçðóøàòü-
ñÿ áåñïîðÿäêîì, â òî âðåìÿ êàê âëèÿíèå áåñïîðÿä-
êà íà îðèåíòàöèîííûé ïîðÿäîê äîëæíî áûòü íåçíà-
÷èòåëüíûì. Â ðåçóëüòàòå òåìïåðàòóðà ïåðåõîäà èç
êðèñòàëëà â ãåêñàòè÷åñêóþ ôàçó äîëæíà ïîíèæàòü-
ñÿ, â òî âðåìÿ êàê òåìïåðàòóðà ïåðåõîäà èç ãåêñàòè-
÷åñêîé ôàçû â èçîòðîïíóþ æèäêîñòü äîëæíà áûòü
ïðàêòè÷åñêè íåèçìåííîé, ÷òî ïðèâîäèò ê óâåëè÷å-
íèþ îáëàñòè ñóùåñòâîâàíèÿ ãåêñàòè÷åñêîé ôàçû çà
ñ÷åò óìåíüøåíèÿ îáëàñòè êðèñòàëëà. Â ýòîì ñëó÷àå
äàæå âîçìîæíà ñèòóàöèÿ, êîãäà ïåðåõîä ïåðâîãî ðî-
äà òðàíñôîðìèðóåòñÿ â äâà ïåðåõîäà â ñîîòâåòñòâèè
ñî ñöåíàðèåì ÁÊ [81,94,189].

Íàëè÷èå îðèåíòàöèîííîãî è òðàíñëÿöèîííîãî
óïîðÿäî÷åíèÿ â ñèñòåìå îöåíèâàåòñÿ èç èçó÷åíèÿ ïî-
âåäåíèÿ ñîîòâåòñòâóþùèõ ïàðàìåòðîâ ïîðÿäêà è èõ
êîððåëÿöèîííûõ ôóíêöèé.

Äëÿ îöåíêè ñòåïåíè îðèåíòàöèîííîãî óïîðÿäî÷å-
íèÿ ïðèìåíÿåòñÿ ïàðàìåòð ïîðÿäêà, èìåþùèé âèä

	 6(r i ) =
1

n(i )

n ( i )X

j =1

ei 6� ij ; (39)

ãäå� ij � óãîë ìåæäó âåêòîðîì r ij , ñîåäèíÿþùèì i -þ
è j -þ ÷àñòèöû è ïðîèçâîëüíîé îñüþ. Ñóììà ïðîâî-
äèòñÿ ïî âñåì áëèæàéøèì ñîñåäÿì i -é ÷àñòèöû n(i ).
Ñîñåäè îïðåäåëÿþòñÿ ïî ïîñòðîåíèþ Âîðîíîãî.

Êðîìå ëîêàëüíîãî ïàðàìåòðà ïîðÿäêà 	 6(r i )
ìîæíî ââåñòè åùå ãëîáàëüíûé ïàðàìåòð  6, êîòî-
ðûé ÿâëÿåòñÿ ñðåäíèì ïî ñèñòåìå îò 	 6(r i ):

 6 =
1
N

* �
�
�
�
�

X

i

	 6(r i )

�
�
�
�
�

+

: (40)

Òðàíñëÿöèîííîå óïîðÿäî÷åíèå â ñèñòåìå îïðåäå-
ëÿåòñÿ èç ïàðàìåòðà ïîðÿäêà

 T =
1
N

* �
�
�
�
�

X

i

ei Gr i

�
�
�
�
�

+

; (41)

ãäår i � ðàäèóñ-âåêòîð i -é ÷àñòèöû, à G âåêòîð îá-
ðàòíîé ðåøåòêè.

Òðàíñëÿöèîííàÿ êîððåëÿöèîííàÿ ôóíêöèÿ èìå-
åò âèä

GT (r ) =
hexp(iG(r i � r j )) i

g(r )
; (42)

ãäå
r = jr i � r j j;

g(r ) = h� (r i )� (r j )i

� ðàäèàëüíàÿ ôóíêöèÿ ðàñïðåäåëåíèÿ. Â êðèñòàë-
ëè÷åñêîé ôàçå áåç âìîðîæåííîãî áåñïîðÿäêà â ïðå-
äåëår ! 1 èìååì

GT (r ) / r � � T ;

ãäå� T 6 1=3 [13].
Ïîõîæèì îáðàçîì îïðåäåëÿåòñÿ è ÎÊÔ G6(r ):

G6(r ) =
h	 6(r )	 �

6(0)i
g(r )

; (43)

ãäå 	 6(r ) � ëîêàëüíûé îðèåíòàöèîííûé ïàðàìåòð
ïîðÿäêà (39). Â ãåêñàòè÷åñêîé ôàçå ÎÊÔ óáûâàåò
ïî ñòåïåííîìó çàêîíó:

G6(r ) / r � � 6 ;

ãäå 0 6 � 6 6 1=4 [13]. Ãåêñàòè÷åñêàÿ ôàçà òå-
ðÿåò ñâîþ ñòàáèëüíîñòü ïðè äîñòèæåíèè óñëîâèÿ
� 6(Ti ) = 1 =4.

Â ïðèñóòñòâèè ïèííèíãà íàìè áûëî îáíàðóæå-
íî [81], ÷òî îãèáàþùàÿ ÒÊÔ â ëîãàðèôìè÷åñêèõ êî-
îðäèíàòàõ â çàâèñèìîñòè îò ðàññòîÿíèÿ èìååò èç-
ëîì, ïîñëå êîòîðîãî è ïðèìåíèì êðèòåðèé óáûâà-
íèÿ ÒÊÔ ñòåïåííûì îáðàçîì ñ ïîêàçàòåëåì, ðàâíûì
� T = 1 =3 äëÿ îïðåäåëåíèÿ ãðàíèöû ñòàáèëüíîñòè
êðèñòàëëà ïðè ïåðåõîäå â ãåêñàòè÷åñêóþ ôàçó.

Îïèñàííûå âûøå ïîäõîäû äëÿ îïðåäåëåíèÿ ñöå-
íàðèåâ è ïàðàìåòðîâ ïëàâëåíèÿ ñèñòåì ñ êîíêðåò-
íûìè ïîòåíöèàëàìè ÿâëÿþòñÿ íàèáîëåå èñïîëüçóå-
ìûìè â ñëó÷àå ïðîâåäåíèÿ èññëåäîâàíèé ìåòîäàìè
êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ.

Â êà÷åñòâå èëëþñòðàöèè ïðèìåíåíèÿ óðàâíåíèé
ðåíîðìãðóïïû (23) è (24) ðàññìîòðèì ïëàâëåíèå ñè-
ñòåìû ìÿãêèõ äèñêîâ U(r ) = � (�=r )12 [189] (äàëåå èñ-
ïîëüçóåòñÿ ïðèâåäåííàÿ ïëîòíîñòü � � = �� 2 è òåì-
ïåðàòóðà T � = T=� è çâåçäî÷êà â äàëüíåéøèõ âûðà-
æåíèÿõ îïóñêàåòñÿ). Ýòà ñèñòåìà, êàê óæå óïîìèíà-
ëîñü âûøå [170], ïëàâèòñÿ â ñîîòâåòñòâèè ñî ñöåíà-
ðèåì ÁÊ, ò. å. ïðîèñõîäèò ÁÊÒ-ïåðåõîä èç êðèñòàë-
ëà â ãåêñàòèê, à çàòåì ïåðåõîä ïåðâîãî ðîäà èç ãåê-
ñàòèêà â èçîòðîïíóþ æèäêîñòü. Ñ ïîìîùüþ óðàâ-
íåíèé ðåíîðìãðóïïû ìîæíî îïðåäåëèòü ïàðàìåòðû
ïåðâîãî ïåðåõîäà, ÷òî è áûëî ñäåëàíî â íàøåé ðàáî-
òå [189]. Ìû ðàññìàòðèâàëè ìåòîäîì ìîëåêóëÿðíîé
äèíàìèêè ñèñòåìó èç 20000÷àñòèö. Ñèñòåìà ìîäå-
ëèðîâàëàñü â àíñàìáëå NV T (÷èñëî ÷àñòèö N , îáú-
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à á

Ðèñ. 6. Êîððåëÿöèîííûå ôóíêöèè òðàíñëÿöèîííîãî GT è îðèåíòàöèîííîãî G6 ïàðàìåòðîâ ïîðÿäêà [189]. à) Êîððå-
ëÿöèîííàÿ ôóíêöèÿ îðèåíòàöèîííîãî ïàðàìåòðà ïîðÿäêà. Ïðÿ ìàÿ ëèíèÿ ñîîòâåòñòâóåò óñëîâèþ � 6 = 1 =4. á) Êîððå-
ëÿöèîííàÿ ôóíêöèÿ òðàíñëÿöèîííîãî ïàðàìåòðà ïîðÿäêà ñïàä àåò ïî ñòåïåííîìó çàêîíó. Ïðÿìàÿ ëèíèÿ ñîîòâåòñòâóåò

óñëîâèþ � T = 1 =3

Ðèñ. 7. Óðàâíåíèå ñîñòîÿíèÿ ðàññìàòðèâàåìîé ñèñòåìû ñ
ïîòåíöèàëîì ìÿãêèõ äèñêîâ 1=r12 . Ñòðåëêàìè óêàçàíû ãðà-
íèöû óñòîé÷èâîñòè êðèñòàëëè÷åñêîé è ãåêñàòè÷åñêîé ôàç,
ïîëó÷åííûå èç àíàëèçà ïîâåäåíèÿ êîððåëÿöèîííûõ ôóíê-
öèé òðàíñëÿöèîííîãî GT è îðèåíòàöèîííîãî G6 ïàðàìåò-
ðîâ ïîðÿäêà. Ãðàíèöû ïåðåõîäà ãåêñàòèê�èçîòðîïíàÿ æèä-
êîñòü îïðåäåëÿþòñÿ èç ïîñòðîåíèÿ Ìàêñâåëëà äëÿ íàáëþ-
äàåìîé ïåòëè Ìàéåðà � Âóäà. Ïðåäñòàâëåííàÿ êàðòèíà ñî-

îòâåòñòâóåò ñöåíàðèþ ïëàâëåíèÿ ÁÊ

åì V è òåìïåðàòóðà T) ñ èñïîëüçîâàíèåì ïàêåòà
LAMMPS [196]. Ñ ó÷åòîì ñêåéëèíãîâûõ ñîîòíîøå-
íèé äëÿ ñèñòåì ñ ÷èñòî ñòåïåííûìè ïîòåíöèàëàìè
äëÿ ðàñ÷åòà êðèâîé ôàçîâîãî ïåðåõîäà äîñòàòî÷íî
ïîëó÷èòü ïàðàìåòðû ïåðåõîäà ïðè îäíîé òåìïåðà-
òóðå T = 1 :0. Íà ðèñ. 6 ïðåäñòàâëåíû êîððåëÿöèîí-
íûå ôóíêöèè îðèåíòàöèîííîãî G6 è òðàíñëÿöèîí-
íîãî GT ïàðàìåòðîâ ïîðÿäêà. Âèäíî, ÷òî ïðè âû-
ñîêèõ ïëîòíîñòÿõ îðèåíòàöèîííàÿ êîððåëÿöèîííàÿ
ôóíêöèÿ íå çàòóõàåò, ÷òî ñîîòâåòñòâóåò íàëè÷èþ

äàëüíåãî îðèåíòàöèîííîãî ïîðÿäêà â ñèñòåìå. Â òî
æå âðåìÿ òðàíñëÿöèîííàÿ êîððåëÿöèîííàÿ ôóíêöèÿ
çàòóõàåò ïî ñòåïåííîìó çàêîíó ïðè âñåõ ïëîòíîñòÿõ.
Ïðè íèçêèõ ïëîòíîñòÿõ êàê îðèåíòàöèîííûå, òàê è
òðàíñëÿöèîííûå êîððåëÿöèîííûå ôóíêöèè äåìîí-
ñòðèðóþò ýêñïîíåíöèàëüíîå çàòóõàíèå, ò. å. íàáëþ-
äàåòñÿ èçîòðîïíàÿ æèäêîñòü. Íà ðèñ. 7 ïðåäñòàâëå-
íî óðàâíåíèå ñîñòîÿíèÿ ðàññìàòðèâàåìîé ñèñòåìû.
Ïîñòðîåíèå Ìàêñâåëëà äàåò � l = 0 :998 äëÿ ïëîòíî-
ñòè èçîòðîïíîé æèäêîñòè ïðè ïåðåõîäå æèäêîñòü�
ãåêñàòè÷åñêàÿ ôàçà è� lh = 1 :006äëÿ ïëîòíîñòè ãåê-
ñàòè÷åñêîé ôàçû. Êðèòè÷åñêîå çíà÷åíèå ïîêàçàòåëÿ
òðàíñëÿöèîííîé êîððåëÿöèîííîé ôóíêöèè � T = 1 =3
äîñòèãàåòñÿ ïðè � sh = 1 :014. Ýòà ïëîòíîñòü âûøå,
÷åì ïëîòíîñòü ïåðåõîäà ïåðâîãî ðîäà, ïîëó÷åííàÿ
ñ ïîìîùüþ ïîñòðîåíèÿ Ìàêñâåëëà äëÿ ïåòëè Ìàéå-
ðà � Âóäà (ðèñ. 7). Ïðåäåë óñòîé÷èâîñòè ãåêñàòè÷å-
ñêîé ôàçû � 6 = 1 =4 äîñòèãàåòñÿ ïðè � h = 1 :0 è
íàõîäèòñÿ âíóòðè ïåòëè Ìàéåðà � Âóäà. Ýòè ïëîò-
íîñòè õîðîøî ñîãëàñóþòñÿ ñ ïðèâåäåííûìè â [170]
âåëè÷èíàìè ( � l = 0 :998; � lh = 1 :005; � sh = 1 :015).
Íà ðèñ. 8 ïðåäñòàâëåíî ïîâåäåíèå ïàðàìåòðîâ ïî-
ðÿäêà (40) è (41). Çàìåòèì, ÷òî ïðåäñòàâëåííûå íà
ðèñ. 8 ïàðàìåòðû ïîðÿäêà íå îáðàùàþòñÿ â íóëü ïðè
ïëîòíîñòÿõ íèæå òî÷êè ñîîòâåòñòâóþùåãî ïåðåõîäà,
÷òî ñâÿçàíî ñ êîíå÷íîñòüþ èñïîëüçóåìûõ ïðè ìî-
äåëèðîâàíèè ñèñòåì. Èç ïðåäñòàâëåííûõ ðåçóëüòà-
òîâ âèäíî, ÷òî ïëàâëåíèå ðàññìàòðèâàåìîé ñèñòåìû
ïðîèñõîäèò ïî ñöåíàðèþ ÁÊ.

Äëÿ îïðåäåëåíèÿ ïàðàìåòðîâ ïåðåõîäà êðèñ-
òàëë�ãåêñàòè÷åñêàÿ ôàçà ìîæíî òàêæå èñïîëüçî-
âàòü óðàâíåíèÿ, ïîëó÷åííûå èç ðàññìîòðåíèÿ ïî-
âåäåíèÿ âåêòîðíîãî êóëîíîâñêîãî ãàçà (20). Îäíàêî
äëÿ èñïîëüçîâàíèÿ óðàâíåíèÿ (22) è óðàâíåíèé ðå-
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Ðèñ. 8. Îðèåíòàöèîííûé (  6) è òðàíñëÿöèîííûé (  T )
ïàðàìåòðû ïîðÿäêà (40) è (41). Ñòðåëêà � sh óêàçûâà-
åò ãðàíèöó óñòîé÷èâîñòè êðèñòàëëè÷åñêîé ôàçû, ïîëó-
÷åííóþ èç àíàëèçà ïîâåäåíèÿ êîððåëÿöèîííîé ôóíêöèè
òðàíñëÿöèîííîãî GT ïàðàìåòðà ïîðÿäêà. Ãðàíèöû ïåðåõî-
äà ãåêñàòèê�èçîòðîïíàÿ æèäêîñòü (ñòðåëêè� lh è � liq ) îïðå-
äåëÿþòñÿ èç ïîñòðîåíèÿ Ìàêñâåëëà äëÿ íàáëþäàåìîé ïåò-
ëè Ìàéåðà � Âóäà. Ïðåäñòàâëåííàÿ êàðòèíà ñîîòâåòñòâóåò

ñöåíàðèþ ïëàâëåíèÿ ÁÊ

íîðìãðóïïû (23) è (24) íåîáõîäèìû íà÷àëüíûå óñëî-
âèÿ äëÿ ìîäóëÿ Þíãà (21) è ôóãèòèâíîñòè

y(l = 0) = exp( � Ec=kB T);

Ec � ýíåðãèÿ ÿäðà äèñëîêàöèè.
Äëÿ âû÷èñëåíèÿ ìîäóëÿ Þíãà íåîáõîäèìî ðàñ-

ñ÷èòàòü êîýôôèöèåíòû Ëàìý � è � . Ìîäóëü ñäâèãà
� ìîæåò áûòü âû÷èñëåí ñ ïîìîùüþ ìåòîäà, ïðåä-
ëîæåííîãî â [197]. Â ðàìêàõ ýòîãî ìåòîäà ñèñòåìà
ïîäâåðãàåòñÿ äåôîðìàöèè, ïðè ýòîì íåäèàãîíàëü-
íàÿ êîìïîíåíòà òåíçîðà íàïðÿæåíèé Pxy ïðîïîðöè-
îíàëüíà òåíçîðó äåôîðìàöèè ñ êîýôôèöèåíòîì ïðî-
ïîðöèîíàëüíîñòè, ðàâíîì ìîäóëþ ñäâèãà � :

Pxy = �u xy + O(u2
xy ); (44)

ãäå uxy � òåíçîð äåôîðìàöèé. Êîýôôèöèåíò Ëà-
ìå � ìîæåò áûòü ïîëó÷åí èç îáúåìíîãî ìîäóëÿ
B = ( dP=d�)T :

B = ( dP=d�)T = � + �: (45)

Ýíåðãèþ ÿäðà äèñëîêàöèè ìîæíî îöåíèòü èç
ïðèáëèæåííîãî ñîîòíîøåíèÿ, êîòîðîå îïðåäåëÿåò
âåðîÿòíîñòü îáíàðóæåíèÿ ñâÿçàííîé ïàðû äèñëîêà-
öèé [198�200]:

pd =
16

p
3� 2

K � � 8�
I 0

�
K �

8�

�
e

K �
8 � e� 2E c

k B T : (46)

ÇäåñüI 0 � ìîäèôèöèðîâàííàÿ ôóíêöèÿ Áåññåëÿ,

K � = a2
0K=(kB T); pd = ndp=N;

Ðèñ. 9. Íåäèàãîíàëüíàÿ êîìïîíåíòà òåíçîðà íàïðÿæåíèé
Pxy êàê ôóíêöèÿ òåíçîðà äåôîðìàöèè uxy

ãäå ndp � ÷èñëî äèñëîêàöèîííûõ ïàð, N � ÷èñëî
÷àñòèö â ñèñòåìå.

Íà ðèñ. 9 ïðåäñòàâëåíî ïîâåäåíèå íåäèàãîíàëü-
íîé êîìïîíåíòû òåíçîðà íàïðÿæåíèé êàê ôóíêöèè
òåíçîðà äåôîðìàöèè. Âèäíî, ÷òî äëÿ ñðàâíèòåëüíî
âûñîêèõ ïëîòíîñòåé çàâèñèìîñòü ñ âûñîêîé òî÷íî-
ñòüþ ëèíåéíàÿ, ÷òî îáúÿñíÿåòñÿ òåì, ÷òî ïðè âû-
ñîêèõ ïëîòíîñòÿõ èìååò ìåñòî õîðîøèé êðèñòàëë,
êîòîðûé ðåàãèðóåò íà ñäâèã â ñîîòâåòñòâèè ñ çàêî-
íîì Ãóêà. Ïðè ïîíèæåíèè ïëîòíîñòè è ïðèáëèæå-
íèè ê ëèíèè ïëàâëåíèÿ ëèíåéíàÿ çàâèñèìîñòü ñî-
õðàíÿåòñÿ òîëüêî äëÿ íåáîëüøèõ äåôîðìàöèé, îä-
íàêî ýòîé îáëàñòè ëèíåéíîñòè îêàçûâàåòñÿ äîñòà-
òî÷íî äëÿ âû÷èñëåíèÿ ìîäóëÿ Þíãà, ïðåäñòàâëåí-
íîãî íà ðèñ. 10. Ðàññ÷èòàííàÿ ñ ïîìîùüþ äàííîãî

Ðèñ. 10. Ïðèâåäåííûé ìîäóëü Þíãà K � = a2
0K=(kB T) êàê

ôóíêöèÿ ïëîòíîñòè � . Ãîðèçîíòàëüíàÿ ëèíèÿ ñîîòâåòñòâó-
åò ðàâåíñòâóK � = 16 � , îïðåäåëÿþùóþ ïëîòíîñòü ïåðåõî-

äà ïðè çàäàíîé òåìïåðàòóðå (ñì. óðàâíåíèå (22)
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Ðèñ. 11. Ýíåðãèÿ ÿäðà äèñëîêàöèè Ec êàê ôóíêöèÿ ïëîò-
íîñòè �

ìîäóëÿ Þíãà è óðàâíåíèÿ (46) ýíåðãèÿ ÿäðà äèñ-
ëîêàöèè Ec êàê ôóíêöèÿ ïëîòíîñòè ïðèâåäåíà íà
ðèñ. 11. Çàìåòèì, ÷òî äàííàÿ ýíåðãèÿ çàìåòíî âûøå
îáñóæäàâøåéñÿ â ðàçä. 2.2 êðèòè÷åñêîé ýíåðãèè ÿä-
ðà äèñëîêàöèè, íèæå êîòîðîé ìîæíî îæèäàòü ïëàâ-
ëåíèÿ ñèñòåìû ïîñðåäñòâîì ïåðåõîäà ïåðâîãî ðîäà.
Ðåøåíèÿ ðåíîðìãðóïïîâûõ óðàâíåíèé (23) è (24)
ïðåäñòàâëåíû íà ðèñ. 12. Èç ïðåäñòàâëåííûõ ðåøå-
íèé âèäíî, ÷òî ïåðåõîä ïðîèñõîäèò ïðè ïëîòíîñòè
� = 1 :019811� 1:02. Ýòî çíà÷åíèå õîðîøî ñîâïàäàåò
ñ ïîëó÷åííîé â ýòîé æå ñòàòüå èç ðàññìîòðåíèÿ ïî-
âåäåíèÿ òðàíñëÿöèîííîé êîððåëÿöèîííîé ôóíêöèè
GT âåëè÷èíîé ïëîòíîñòè, ïðè êîòîðîé ïðîèñõîäèò
ïåðåõîä � sh = 1 :014. Â ðàáîòå [170] äëÿ ïëîòíîñòè
ïåðåõîäà ïðèâåäåíî çíà÷åíèå � HS = 1 :015 � 0:005.
Òàêèì îáðàçîì ðàñ÷åò, èñïîëüçóþùèé ðåíîðìãðóï-
ïîâûå óðàâíåíèÿ, äàåò äîñòàòî÷íî íàäåæíûå îöåí-
êè äëÿ ïàðàìåòðîâ ïåðåõîäà, îäíàêî ýòîò ïîäõîä
áîëåå òðóäîåìêèé, íåæåëè èñïîëüçîâàíèå óðàâíå-
íèÿ ñîñòîÿíèÿ è àíàëèç ïîâåäåíèÿ îðèåíòàöèîííîé è
òðàíñëÿöèîííîé êîððåëÿöèîííûõ ôóíêöèé. Âìåñòå
ñ òåì áûâàþò ñèòóàöèè, êîãäà äàííûé ïîäõîä îêàçû-
âàåòñÿ íåîáõîäèì äëÿ ïîäòâåðæäåíèÿ ðåçóëüòàòîâ,
ïîëó÷åííûõ ñ ïîìîùüþ áîëåå ïðîñòûõ ìåòîäîâ [94].

Äîñòàòî÷íî ýôôåêòèâíûì ìåòîäîì èññëåäîâà-
íèÿ ôàçîâûõ ïåðåõîäîâ â ðàçëè÷íûõ ñèñòåìàõ â ñëó-
÷àå äâóõ è òðåõ èçìåðåíèé ÿâëÿåòñÿ ìåòîä, áàçèðóþ-
ùèéñÿ â ïåðâóþ î÷åðåäü íà êîíå÷íî-ðàçìåðíîì àíà-
ëèçå êóìóëÿíòîâ Áèíäåðà, ñâÿçàííûõ ñ ïàðàìåòðîì
ïîðÿäêà è ýíåðãèåé [63,68,201�214]:

UL (T; � ) = 1 �
h 4

6 i L

3h 2
6 i 2

L
; (47)

VL (T; � ) = 1 �
hE 4 i L

3hE 2 i 2
L

; (48)

ãäå  6 � îðèåíòàöèîííûé ïàðàìåòð ïîðÿäêà, E �
ýíåðãèÿ è L � ëèíåéíûé ðàçìåð ðàññìàòðèâàåìîé
ñèñòåìû. Â ñëó÷àå îáû÷íîãî íåïðåðûâíîãî ïåðåõî-
äà (íàïðèìåð, äâóìåðíîé ìîäåëè Èçèíãà) êóìóëÿí-
òû (47) è (48) äåìîíñòðèðóþò ñëåäóþùåå ïîâåäå-
íèå: âäàëè îò êðèòè÷åñêîé òî÷êè â ïðåäåëå áåñêî-
íå÷íîé ñèñòåìû L ! 1 êóìóëÿíòû èìåþò ðàçëè÷-
íûå ïðåäåëüíûå çíà÷åíèÿ âûøå è íèæå òåìïåðàòó-
ðû ïåðåõîäà. Äëÿ êîíå÷íûõ ñèñòåì êóìóëÿíò (47)
èìååò ðàçëè÷íóþ âåëè÷èíó â çàâèñèìîñòè îò ðàç-
ìåðà ñèñòåìû � ÷åì ìåíüøå ðàçìåð ñèñòåìû, òåì
áîëüøå îòêëîíåíèå. Îäíàêî â òî÷êå ôàçîâîãî ïåðå-
õîäà âòîðîãî ðîäà, â êîòîðîé íàáëþäàåòñÿ ñòåïåí-
íîå ïîâåäåíèå êîððåëÿöèîííîé ôóíêöèè ïàðàìåòðà
ïîðÿäêà è, ñîîòâåòñòâåííî, ìàñøòàáíàÿ èíâàðèàíò-
íîñòü ýòîé ôóíêöèè, êóìóëÿíò UL ïðèîáðåòàåò óíè-
âåðñàëüíîå çíà÷åíèå U �

L , íå çàâèñÿùåå îò ðàçìåðà
ñèñòåìû [201, 202, 204]. Â ñèëó ýòîãî êóìóëÿíòû UL

êàê ôóíêöèè òåìïåðàòóðû èëè ïëîòíîñòè ïåðåñåêà-
þòñÿ â îäíîé òî÷êå äëÿ ðàçíûõ çíà÷åíèé L . Â ñëó-
÷àå ïåðåõîäà ïåðâîãî ðîäà áûëî ïîêàçàíî [213], ÷òî
êóìóëÿíòû UL äëÿ ðàçëè÷íûõ L íå ïåðåñåêàþòñÿ â
îäíîé òî÷êå, êîòîðóþ ìîæíî áûëî áû ñ÷èòàòü òî÷-
êîé ôàçîâîãî ïåðåõîäà, îäíàêî ðàññòîÿíèå ìåæäó
òî÷êîé ïåðåñå÷åíèÿ è òî÷êîé ïåðåõîäà óìåíüøàåòñÿ
â òåðìîäèíàìè÷åñêîì ïðåäåëå. Ïîä òî÷êîé ïåðåõî-
äà â äàííîì ñëó÷àå ïîíèìàåòñÿ òî÷êà â äâóõôàçíîé
îáëàñòè, â êîòîðîé ôàçû èìåþò îäèíàêîâûé ñòàòè-
ñòè÷åñêèé ¾âåñ¿ [215, 216]. Â öåëîì, ïîëíóþ êàðòè-
íó îïðåäåëåíèÿ ðîäà ôàçîâûõ ïåðåõîäîâ è ðàñ÷åòà
êðèòè÷åñêèõ òåìïåðàòóð ìîæíî ïîëó÷èòü, åñëè îä-
íîâðåìåííî ïðîâåñòè òùàòåëüíûé àíàëèç êóìóëÿí-
òîâ ïî ïàðàìåòðó ïîðÿäêà è ýíåðãèè. Êóìóëÿíòû ïî
ýíåðãèè íå òîëüêî ïîçâîëÿþò äîêàçàòü íàëè÷èå ôà-
çîâîãî ïåðåõîäà ïåðâîãî ðîäà, íî è äàþò ìíîãî ñî-
ïóòñòâóþùåé èíôîðìàöèè [203,207�214].

Â ñëó÷àå ïåðåõîäà ÁÊÒ â ôàçå ñ êâàçèäàëüíèì
ïîðÿäêîì êîððåëÿöèîííûå ôóíêöèè âñåãäà èìåþò
ñòåïåííîå ìàñøòàáíî-èíâàðèàíòíîå ïîâåäåíèå (2), â
ñèëó ÷åãî êóìóëÿíòû äëÿ ðàçëè÷íûõ ðàçìåðîâ ñè-
ñòåìû äîëæíû ñîáèðàòüñÿ íà îäíó ëèíèþ êðèòè-
÷åñêèõ çíà÷åíèé U �

L . Ïðèìåð ïîäîáíîãî ïîâåäåíèÿ
ïðåäñòàâëåí â ðàáîòàõ [205, 206], â êîòîðûõ áûëà
ðàññìîòðåíà ôåððîìàãíèòíàÿ ìîäåëü Ïîòòñà ñ øå-
ñòüþ ñîñòîÿíèÿìè íà êâàäðàòíîé ðåøåòêå. Â ñèñòå-
ìå èìååòñÿ èíòåðâàë òåìïåðàòóð, â êîòîðîì ñóùå-
ñòâóåò ôàçà, ïîäîáíàÿ X � Y-ìîäåëè, ïðè ýòîì äëÿ
äîñòàòî÷íî áîëüøèõ ðàçìåðîâ ñèñòåìû â ýòîì òåì-
ïåðàòóðíîì èíòåðâàëå êóìóëÿíòû U �

L îêàçûâàþòñÿ
íà îäíîé ëèíèè. Ó÷èòûâàÿ, ÷òî â ãåêñàòè÷åñêîé ôà-
çå òàêæå íàáëþäàåòñÿ ñòåïåííîå ïîâåäåíèå îðèåí-
òàöèîííîé êîððåëÿöèîííîé ôóíêöèè (28), ïðåäñòàâ-
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Ðèñ. 12. Ðåøåíèÿ ðåíîðìãðóïïîâûõ óðàâíåíèé (23) è (24). Ïëîòíîñòü ï åðåõîäà � = 1 :019811� 1:02

ëÿåòñÿ åñòåñòâåííûì ïðèìåíèòü ýòîò ïîäõîä äëÿ
îïðåäåëåíèÿ ãðàíèö ãåêñàòè÷åñêîé ôàçû íà ôàçî-
âîé äèàãðàììå. Ïðè ýòîì íóæíî ó÷èòûâàòü, ÷òî
¾øèðèíà¿ ãåêñàòè÷åñêîé ôàçû äîâîëüíî ìàëà (ñì.,
íàïðèìåð, [75, 76, 170, 189]). Â ðàáîòàõ [63, 68] áûëà
ïðåäïðèíÿòà ïîïûòêà èññëåäîâàòü ñ ïîìîùüþ ìåòî-
äà êóìóëÿíòîâ âîçìîæíîñòü ïîÿâëåíèÿ ãåêñàòè÷å-
ñêîé ôàçû ïðè ïëàâëåíèè ñèñòåìû òâåðäûõ äèñêîâ,
îäíàêî ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû îêàçàëèñü ïðîòèâî-
ðå÷èâûìè � â ðàáîòå [63] óòâåðæäàåòñÿ, ÷òî ñèñòå-
ìà ïëàâèòñÿ ïîñðåäñòâîì îäíîãî ôàçîâîãî ïåðåõî-
äà ïåðâîãî ðîäà, â òî âðåìÿ êàê â [68] àâòîðû ïðè-
øëè ê âûâîäó, ÷òî ñèñòåìà ïåðåõîäèò èç èçîòðîï-
íîé æèäêîñòè â ãåêñàòè÷åñêóþ ôàçó ïîñðåäñòâîì
íåïðåðûâíîãî ÁÊÒ-ïåðåõîäà, îäíàêî àâòîðû íå áû-
ëè óâåðåíû, ÷òî ñìîãëè äîñòè÷ü òåðìîäèíàìè÷åñêî-
ãî ðàâíîâåñèÿ è ïîëó÷èòü ãåêñàòè÷åñêóþ ôàçó. Ýòè
ðåçóëüòàòû íàõîäÿòñÿ â î÷åâèäíîì ïðîòèâîðå÷èè ñ
áîëåå ïîçäíèìè ðàáîòàìè [75, 76], â êîòîðûõ ðàñ-
ñìàòðèâàëèñü ñèñòåìû ãîðàçäî áîëüøåãî ðàçìåðà è
ïðîâîäèëîñü î÷åíü äëèòåëüíîå ìîäåëèðîâàíèå äëÿ
äîñòèæåíèÿ òåðìîäèíàìè÷åñêîãî ðàâíîâåñèÿ. Çàìå-
òèì, ÷òî òåì íå ìåíåå ìåòîä êóìóëÿíòîâ ìîæåò îêà-
çàòüñÿ ïîëåçíûì ïðè èçó÷åíèè âîçíèêíîâåíèÿ ãåê-
ñàòè÷åñêîé ôàçû, åñëè ðàññìîòðåòü ñèñòåìó ïðè íà-
ëè÷èè ñëó÷àéíîãî ïèííèíãà. Èçâåñòíî, ÷òî ââåäå-
íèå áåñïîðÿäêà ïðèâîäèò ê äîâîëüíî çíà÷èòåëüíîìó
óøèðåíèþ îáëàñòè ãåêñàòèêà íà ôàçîâîé äèàãðàì-
ìå [8,81,188,189,191,192], â ñâÿçè ñ ÷åì ïðè íàëè÷èè

ñëó÷àéíîãî áåñïîðÿäêà èñïîëüçîâàíèå ìåòîäà êóìó-
ëÿíòîâ äëÿ îïðåäåëåíèÿ ãðàíèö ãåêñàòè÷åñêîé ôàçû
ìîæåò îêàçàòüñÿ äîñòàòî÷íî ýôôåêòèâíûì, îäíàêî
ýòî ïîêà çàäà÷à äëÿ áóäóùèõ èññëåäîâàíèé.

Ñëåäóåò òàêæå óïîìÿíóòü èñïîëüçîâàíèå ìîäè-
ôèöèðîâàííîãî êðèòåðèÿ Ëèíäåìàíà äëÿ îïèñàíèÿ
ïëàâëåíèÿ äâóìåðíûõ ñèñòåì [22�24, 28, 217�219].
Çíàìåíèòûé êðèòåðèé ïëàâëåíèÿ Ëèíäåìàíà [220]
óòâåðæäàåò, ÷òî ïëàâëåíèå òðåõìåðíîãî êðèñòàëëà
ïðîèñõîäèò, êîãäà îòíîøåíèå 
 êâàäðàòíîãî êîðíÿ
èç ñðåäíåêâàäðàòè÷íîãî ñìåùåíèÿ ÷àñòèöû èç ïî-
ëîæåíèÿ ðàâíîâåñèÿ

p
hu2i ê ìåæàòîìíîìó ðàññòîÿ-

íèþ â òâåðäîì òåëå a äîñòèãàåò ïîðîãîâîãî çíà÷åíèÿ
(
 � 0:1)


 =

p
hu2i
a

� 0:1: (49)

Ýòî ñàìûé ñòàðûé è, ïî-âèäèìîìó, íàèáîëåå øèðîêî
èñïîëüçóåìûé ìåòîä ïðèáëèçèòåëüíîé îöåíêè ïàðà-
ìåòðîâ ïëàâëåíèÿ ðåàëüíûõ è ìîäåëüíûõ ñèñòåì.

Î÷åâèäíî, ÷òî òðàäèöèîííûé êðèòåðèé Ëèíäå-
ìàíà íåïðèìåíèì ê äâóìåðíûì êðèñòàëëàì, ïî-
ñêîëüêó, êàê óæå îáñóæäàëîñü â ðàçä. 3, äëèííîâîë-
íîâûå ôëóêòóàöèè ïëîòíîñòè ïðèâîäÿò ê ëîãàðèô-
ìè÷åñêîé ðàñõîäèìîñòè ñðåäíåêâàäðàòè÷íîãî ñìå-
ùåíèÿ ñ ðàçìåðîì ñèñòåìû, ÷òî õàðàêòåðíî äëÿ êâà-
çèäàëüíåãî êðèñòàëëè÷åñêîãî ïîðÿäêà. Äîñòàòî÷íî
óñïåøíàÿ ïîïûòêà ìîäèôèöèðîâàòü êðèòåðèé Ëèí-
äåìàíà äëÿ îïèñàíèÿ ïëàâëåíèÿ äâóìåðíûõ ñèñòåì
áûëà ïðåäïðèíÿòà â ñåðèè ðàáîò [217�219]. Â ðà-
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áîòàõ [217, 218] â ðàìêàõ ñàìîñîãëàñîâàííîãî ïðè-
áëèæåíèÿ áûëè ó÷òåíû àíãàðìîíèçìû òðåòüåãî è
÷åòâåðòîãî ïîðÿäêîâ äëÿ ñèñòåìû ìÿãêèõ äèñêîâ
U(r ) / 1=rn äëÿ n = 1 ; : : : ; 12è ðàññ÷èòàíû òåìïåðà-
òóðû ïîÿâëåíèÿ íåóñòîé÷èâîñòåé êðèñòàëëè÷åñêèõ
ðåøåòîê. Îêàçàëîñü, ÷òî âåëè÷èíà ìîäèôèöèðîâàí-
íîãî ïàðàìåòðà ïëàâëåíèÿ


 2D =
h(u i � u i +1 )2 i

a2 ;

ãäå u i � ñìåùåíèå i -ãî àòîìà, ïðàêòè÷åñêè íå çà-
âèñèò îò n. Ñ ïîìîùüþ ìîäåëèðîâàíèÿ ìåòîäîì
ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè [219] áûëî ïîêàçàíî, ÷òî

 2D ïðàêòè÷åñêè íå çàâèñèò îò ïðèðîäû äâóìåð-
íîãî êëàññè÷åñêîãî êðèñòàëëà. Äëÿ äâóìåðíûõ äè-
ïîëüíûõ êðèñòàëëîâ è äâóìåðíûõ êðèñòàëëîâ Ëåí-
íàðä-Äæîíñà 
 2D = 0 :12. Äëÿ äâóìåðíîãî ýëåêòðîí-
íîãî êðèñòàëëà 
 2D = 0 :10 [219]. Ïðè ýòîì çíà÷å-
íèÿ 
 2D ðàçëè÷íû â êâàíòîâîé è êëàññè÷åñêîé îáëà-
ñòÿõ [217, 218]. Ê ñîæàëåíèþ, êðèòåðèé Ëèíäåìàíà
ÿâëÿåòñÿ îäíîôàçíûì êðèòåðèåì, íå ó÷èòûâàþùèì
òåðìîäèíàìèêó ïåðåõîäà, à âåëè÷èíà 
 2D íå ñâÿçà-
íà ñ êðèòåðèåì, èñïîëüçóåìûì â òåîðèè ÁÊÒÕÍß.
Ïîïûòêà ïðîñëåäèòü ýòó ñâÿçü áûëà ïðåäïðèíÿòà â
ðàáîòàõ [24,28].

5. ÄÂÓÌÅÐÍÀß ÑÈÑÒÅÌÀ Ñ
n � m -ÏÎÒÅÍÖÈÀËÎÌ

Êàê îáñóæäàëîñü âûøå, äëÿ ÷èñòî îòòàëêèâà-
òåëüíûõ ïîòåíöèàëîâ ìÿãêîñòü îòòàëêèâàíèÿ êàð-
äèíàëüíûì îáðàçîì âëèÿåò íà ñöåíàðèè ïëàâëå-
íèÿ, òåðìîäèíàìèêó è ñïåêòðû âîçáóæäåíèé â äâó-
ìåðíûõ ñèñòåìàõ. Îäíàêî, íàñêîëüêî íàì èçâåñò-
íî, ðîëü ïðèòÿæåíèÿ â ñöåíàðèÿõ ïëàâëåíèÿ äâó-
ìåðíûõ ñèñòåì ñèñòåìàòè÷åñêè íå èçó÷àëàñü. Ñè-
ñòåìû ñ ïîòåíöèàëîì Ëåííàðä-Äæîíñà (ËÄæ) áû-
ëè îäíèìè èç ïåðâûõ, êîòîðûå ðàññìàòðèâàëèñü ñ
öåëüþ ïðîÿñíåíèÿ ðîëè ïðèòÿæåíèÿ â äâóìåðíîì
ïëàâëåíèè. Ïðè ýòîì ìíîãèå îïóáëèêîâàííûå ðå-
çóëüòàòû ïî êðèòè÷åñêîé òî÷êå è ñöåíàðèþ äâóìåð-
íîãî ïëàâëåíèÿ ËÄæ-êðèñòàëëîâ äîñòàòî÷íî ïðî-
òèâîðå÷èâû [110�123]. Â ðàííèõ ðàáîòàõ ñîîáùà-
ëîñü î ðàçëè÷íûõ ñöåíàðèÿõ ïëàâëåíèÿ òðåóãîëü-
íîãî êðèñòàëëà, âêëþ÷àÿ äâà íåïðåðûâíûõ ïåðåõî-
äà ñ ïðîìåæóòî÷íîé ãåêñàòè÷åñêîé ôàçîé ñîãëàñíî
òåîðèè ÁÊÒÕÍß [110] è îäèí ïåðåõîä ïåðâîãî ðî-
äà [110�116]. Áëàãîäàðÿ ðîñòó âû÷èñëèòåëüíûõ âîç-
ìîæíîñòåé ìîäåëèðîâàíèå áîëüøèõ ñèñòåì ( > 105

÷àñòèö) ïðèâåëî ê íîâûì ðåçóëüòàòàì ïî äâóìåðíî-
ìó ïëàâëåíèþ ËÄæ-êðèñòàëëîâ è ðîäñòâåííûõ ñè-
ñòåì. Ìîäåëèðîâàíèå ñèñòåì ñ ïîñëåäóþùèì àíà-
ëèçîì èõ óðàâíåíèÿ ñîñòîÿíèÿ è äàëüíîäåéñòâóþ-

ùåé àñèìïòîòèêè òðàíñëÿöèîííîé êîððåëÿöèîííîé
ôóíêöèè (ÒÊÔ) (êîòîðàÿ îïðåäåëÿåò ïðåäåë óñòîé-
÷èâîñòè êðèñòàëëà) ïîçâîëèëî îäíîçíà÷íî îïðåäå-
ëèòü ñöåíàðèè ïëàâëåíèÿ. Íàïðèìåð, îá èçìåíåíèè
ñöåíàðèÿ ïëàâëåíèÿ ñîîáùàëîñü â ðàáîòå [122], â êî-
òîðîé àâòîðû èçó÷àëè äâóìåðíûå ñèñòåìû ÷àñòèö,
âçàèìîäåéñòâóþùèõ ïîñðåäñòâîì îáîáùåííîãî ïî-
òåíöèàëà ËÄæ ñ ðàçëè÷íûìè îòòàëêèâàþùèìè ÷à-
ñòÿìè ( / 1=r12 è / 1=r64). Â ðàáîòå áûëî ïîêàçàíî,
÷òî ñèñòåìà ïëàâèòñÿ ïîñðåäñòâîì ôàçîâîãî ïåðå-
õîäà ïåðâîãî ðîäà ïðè íèçêèõ òåìïåðàòóðàõ è ÷åðåç
äâà íåïðåðûâíûõ ÁÊÒ-ïåðåõîäà (ïî òåîðèè ÁÊÒÕ-
Íß) ïðè âûñîêèõ òåìïåðàòóðàõ. Îäíàêî ñèñòåìà
ËÄæ ïðè âûñîêèõ òåìïåðàòóðàõ îáû÷íî ñ÷èòàåòñÿ
áëèçêîé ê ñèñòåìå ìÿãêèõ äèñêîâ 1=r12, òàêèì îá-
ðàçîì ìîæíî îæèäàòü, ÷òî â âûñîêîòåìïåðàòóðíîé
îáëàñòè ôàçîâîé äèàãðàììû ïëàâëåíèå äîëæíî ïðî-
èñõîäèòü â ñîîòâåòñòâèè ñ ÁÊ-ñöåíàðèåì (ñì., îäíà-
êî, [123]).

Â ðàáîòå [117] áûëî ïîêàçàíî, ÷òî â äâóìåðíîé
ËÄæ-ñèñòåìå ïðè âûñîêèõ òåìïåðàòóðàõ íàáëþ-
äàåòñÿ ïåðåõîä ïåðâîãî ðîäà ãåêñàòèê�æèäêîñòü è
íåïðåðûâíûé ÁÊÒ-ïåðåõîä êðèñòàëë�ãåêñàòèê (ÁÊ-
ñöåíàðèé), â òî âðåìÿ êàê ïðè íèçêèõ òåìïåðàòó-
ðàõ ñèñòåìà ïëàâèòñÿ ïîñðåäñòâîì îäíîãî ïåðåõîäà
ïåðâîãî ðîäà. Ðåçóëüòàòû ìîäåëèðîâàíèÿ äâóìåð-
íîé ËÄæ-ñèñòåìû ïðèòÿãèâàþùèõñÿ ìíîãîóãîëüíè-
êîâ [118] (êâàäðàòû, ïÿòèóãîëüíèêè, è øåñòèóãîëü-
íèêè) ïîêàçàëè, ÷òî ïðè íèçêèõ òåìïåðàòóðàõ, êî-
ãäà ðîëü ïðèòÿæåíèÿ ïðåîáëàäàåò, âñå ñèñòåìû ïëà-
âÿòñÿ ïîñðåäñòâîì ïåðåõîäà ïåðâîãî ðîäà çà ñ÷åò
ïîäàâëåíèÿ ãåêñàòè÷åñêîé ôàçû. Ïðè âûñîêèõ òåì-
ïåðàòóðàõ ìÿãêèå äèñêè ïëàâÿòñÿ â ñîîòâåòñòâèè ñ
ÁÊ-ñöåíàðèåì, òîãäà êàê øåñòèóãîëüíèêè è êâàä-
ðàòû ïëàâÿòñÿ â ðàìêàõ òåîðèè ÁÊÒÕÍß ñ ïðîìå-
æóòî÷íûìè ãåêñàòè÷åñêîé è òåòðàòè÷åñêîé ôàçàìè
ñîîòâåòñòâåííî. Ñöåíàðèé ïëàâëåíèÿ ïåíòàãîíîâ íå
ìåíÿåòñÿ ñ ïîâûøåíèåì òåìïåðàòóðû è ÿâëÿåòñÿ ïå-
ðåõîäîì ïåðâîãî ðîäà.

Çäåñü ìû ðàññìîòðèì ìîäåëèðîâàíèå ñèñòå-
ìû ñ îáîáùåííûì ïîòåíöèàëîì ËÄæ � n� m-
ïîòåíöèàëîì (ñì. ðèñ. 13) ïðè ïîñòîÿííîì n = 12 è
m = 6 , 9 è 11:

Unm (r ) =
�

n � m

h
m

� �
r

�n
� n

� �
r

� m i
; (50)

ãäå n è m � ïîêàçàòåëè ñòåïåíè äëÿ îòòàëêèâà-
þùåé è ïðèòÿãèâàþùåé ÷àñòåé ñîîòâåòñòâåííî, è
� è � � ìàñøòàá äëèíû è ãëóáèíà ïîòåíöèàëà. Â
äàëüíåéøåì ìû èñïîëüçóåì áåçðàçìåðíûå âåëè÷è-
íû r ! r=� , T ! T=�.

Ñèñòåìà ñîñòîÿëà èç 20000÷àñòèö. Ìîäåëèðîâà-
íèå ïðîâîäèëîñü ìåòîäîì ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè
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Ðèñ. 13. n� m-ïîòåíöèàë ïðè n = 12 è m = 6 , 9 è 11. Rc �
ðàäèóñ îáðåçàíèÿ ïîòåíöèàëà, èñïîëüçóåìûé ïðè ìîäåëè-

ðîâàíèè

â NV T-àíñàìáëå â øèðîêîì äèàïàçîíå ïëîòíîñòåé
è òåìïåðàòóð (îò T = 0 :3 äî T = 50:0) ñ èñïîëüçîâà-
íèåì ïàêåòà LAMMPS [196]. Ïëàâëåíèå êðèñòàëëà
â íåêîòîðûõ ñëó÷àÿõ èññëåäîâàëîñü è äëÿ áîëüøèõ
ñèñòåì N = 2562 è 5122 äëÿ áîëåå òî÷íîãî îïðåäå-
ëåíèÿ ãðàíèö äâóõôàçíîé îáëàñòè.

Óðàâíåíèÿ ñîñòîÿíèÿ (èçîòåðìû) äëÿ âñåõ ðàñ-
ñìàòðèâàåìûõ ñèñòåì âåëè ñåáÿ ñõîäíûì îáðàçîì è
èìåëè îñîáåííîñòè, êîòîðûå â çàâèñèìîñòè îò òåì-
ïåðàòóðû è ïëîòíîñòè ñâÿçàíû ñ ïåðåõîäîì ãàç�
æèäêîñòü èëè ïëàâëåíèåì êðèñòàëëà ñîîòâåòñòâåí-
íî. Ýòî ïîêàçàíî íà ðèñ. 14 à äëÿ m = 6 : çäåñü íà èçî-
òåðìå T = 0 :45 âèäíà øèðîêàÿ ïåòëÿ, ñâîéñòâåííàÿ
ïåðåõîäó ãàç�æèäêîñòü è óçêàÿ ïåòëÿ, ñâÿçàííàÿ ñ
ïëàâëåíèåì êðèñòàëëà, òîãäà êàê òîëüêî îäíà ïåò-
ëÿ, ñâÿçàííàÿ ñ ïëàâëåíèåì êðèñòàëëà, âèäíà âûøå
êðèòè÷åñêîé òî÷êè äëÿ ïåðåõîäà ãàç�æèäêîñòü ïðè
T = 1 :0. Íèæå òðîéíîé òî÷êè ïðè T = 0 :3 èìååòñÿ
òîëüêî îäíà øèðîêàÿ ïåòëÿ, ñîîòâåòñòâóþùàÿ ïå-
ðåõîäó ãàç�êðèñòàëë. Áèíîäàëè ãàç�æèäêîñòü áûëè
ðàññ÷èòàíû ñ ïîìîùüþ ïîñòðîåíèÿ Ìàêñâåëëà äëÿ
ïåòåëü íà èçîòåðìàõ â êîîðäèíàòàõ P� V , ïðè ýòîì
êðèòè÷åñêàÿ òåìïåðàòóðà Tc � 0:51 è òåìïåðàòóðà
òðîéíîé òî÷êè Tt � 0:4.

Áûëî îáíàðóæåíî, ÷òî ñ óâåëè÷åíèåì m (ñî-
îòâåòñòâóþùåì óìåíüøåíèþ ðàäèóñà äàëüíîäåé-
ñòâèÿ ïðèòÿæåíèÿ) êðèòè÷åñêàÿ òåìïåðàòóðà ïåðå-
õîäà ãàç�æèäêîñòü ïîíèæàåòñÿ, äâóõôàçíàÿ îáëàñòü
ñóæàåòñÿ, ñäâèãàÿñü ê íèçêèì ïëîòíîñòÿì, à îòíî-
øåíèå ìåæäó òåìïåðàòóðàìè êðèòè÷åñêîé è òðîé-
íîé òî÷åê ñòàíîâèòñÿ áëèçêèì ê åäèíèöå ïðè m = 11
(ðèñ. 15).

Ïåòëÿ Ìàéåðà � Âóäà íàáëþäàëàñü âî âñåõ ðàñ-
ñìîòðåííûõ ñèñòåìàõ ïðè âûñîêèõ òåìïåðàòóðàõ,
÷òî ñâèäåòåëüñòâóåò î ïåðåõîäå ïåðâîãî ðîäà. Îäíà-

à

á

â

Ðèñ. 14. Óðàâíåíèå ñîñòîÿíèÿ äëÿ äâóìåðíîé n� m-
ñèñòåìû ( m = 6 ). à) Èçîòåðìû ñèñòåìû ñ m = 6 íèæå
(T = 0 :3) è âûøå ( T = 0 :45) òðîéíîé òî÷êè è âûøå êðèòè-
÷åñêîé òî÷êè T = 1 :0. á) Èçîòåðìà T = 0 :45 ãàç�æèäêîñòü
è èçîòåðìà T = 0 :3 ãàç�êðèñòàëë ïðè íèçêèõ ïëîòíîñòÿõ.
â) Èçîòåðìà T = 0 :45 ãàç�æèäêîñòü è èçîòåðìà T = 0 :3

ãàç�êðèñòàëë ïðè âûñîêèõ ïëîòíîñòÿõ
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Ðèñ. 15. Çàâèñèìîñòè òåìïåðàòóð òðîéíîé è êðèòè÷åñêîé
òî÷åê îò ïîêàçàòåëÿ ïðèòÿæåíèÿ m

êî, ÷òîáû îïðåäåëèòü ïîäõîäÿùèé ñöåíàðèé ïëàâ-
ëåíèÿ, íóæíî ñðàâíèòü ãðàíèöû ñòàáèëüíîñòè êðè-
ñòàëëà è ãåêñàòè÷åñêîé ôàçû ñ ãðàíèöàìè ïåò-
ëè Ìàéåðà � Âóäà. Ïðåäåëû óñòîé÷èâîñòè ãåêñà-
òè÷åñêîé è êðèñòàëëè÷åñêîé ôàç áûëè ïîëó÷åíû
èç àñèìïòîòè÷åñêîãî ïîâåäåíèÿ êîððåëÿöèîííûõ
ôóíêöèé îðèåíòàöèîííîãî è òðàíñëÿöèîííîãî ïàðà-
ìåòðîâ ïîðÿäêà ñîîòâåòñòâåííî. Ïðèìåð ýâîëþöèè
êîððåëÿöèîííûõ ôóíêöèé íà èçîòåðìå ñèñòåìû ñ
m = 6 ïðè T = 3 :0 ïðåäñòàâëåí íà ðèñ. 16á, â. Íà
ðèñ. 16à ïîêàçàíî óðàâíåíèå ñîñòîÿíèÿ ïðè T = 3 :0,
ïîëó÷åííîå ïóòåì óñðåäíåíèÿ ïî 20 íåçàâèñèìûì
ðåïëèêàì äëÿ ñèñòåìû c m = 6 , ñîñòîÿùåé èç
N = 5122 ÷àñòèö. Âèäíà ÷åòêî âûðàæåííàÿ ïåò-
ëÿ Ìàéåðà � Âóäà, ïðèñóùàÿ ïåðåõîäàì ïåðâîãî ðî-
äà. Ïåòëÿ î÷åíü ãëàäêàÿ, ÷òî ïîçâîëÿåò îïðåäåëèòü
ãðàíèöû äâóõôàçíîé îáëàñòè ñ âûñîêîé òî÷íîñòüþ
(� = 1 :010� 1:0206) ñ ïîìîùüþ ïðàâèëà Ìàêñâåëëà.

Àíàëèçèðóÿ êîððåëÿöèîííûå ôóíêöèè íà
ðèñ. 16á è 16â, ìîæíî âèäåòü, ÷òî ïåòëÿ ñîîòâåò-
ñòâóåò äâóõôàçíîé îáëàñòè ãåêñàòèê�æèäêîñòü,
ïðè ýòîì èìååò ìåñòî ÁÊ-ñöåíàðèé ïëàâëåíèÿ
ñ íåïðåðûâíûì ïåðåõîäîì ÁÊÒ èç êðèñòàëëà â
ãåêñàòèê è ïåðåõîäîì ïåðâîãî ðîäà èç ãåêñàòèêà â
èçîòðîïíóþ æèäêîñòü. Ãåêñàòè÷åñêàÿ ôàçà ñòàíî-
âèòñÿ íåóñòîé÷èâîé ïðè ïëîòíîñòè � hex � liq = 1 :014
(ðèñ. 16á), íàõîäÿùåéñÿ âíóòðè ïåòëè. Ïðè ýòîé
ïëîòíîñòè îðèåíòàöèîííàÿ êîððåëÿöèîííàÿ ôóíê-
öèÿ óáûâàåò ïî ñòåïåííîìó çàêîíó ñ ïîêàçàòåëåì
� 6 = 1 =4. Êðèñòàëë ñòàíîâèòñÿ íåóñòîé÷èâûì ïðè
ïëîòíîñòè � sol � hex = 1 :038 (ðèñ. 16â), êîòîðàÿ âûõî-
äèò äàëåêî çà ïðåäåëû ïåòëè Ìàéåðà � Âóäà. Ïðè
ýòîé ïëîòíîñòè òðàíñëÿöèîííàÿ êîððåëÿöèîííàÿ
ôóíêöèÿ óáûâàåò ñòåïåííûì îáðàçîì ñ ïîêàçàòåëåì
� T = 1 =3, ÷òî óêàçûâàåò íà íàëè÷èå êâàçèäàëüíåãî

à

á

â

Ðèñ. 16. Ýâîëþöèÿ êîððåëÿöèîííûõ ôóíêöèé íà èçîòåðìå
T = 3 :0. à) Èçîòåðìà T = 3 :0 äëÿ ñèñòåìû ñ m = 6 , ñî-
ñòîÿùåé èç N = 5122 , ïîëó÷åííàÿ óñðåäíåíèåì áîëåå 20
íåçàâèñèìûõ ðåïëèê. Ñòðåëêîé óêàçàí ïðåäåë óñòîé÷èâî-
ñòè G6 ãåêñàòè÷åñêîé ôàçû.á), â) Îðèåíòàöèîííàÿ G6 è
òðàíñëÿöèîííàÿ Gt êîððåëÿöèîííûå ôóíêöèè äëÿ îäíîé è

òîé æå ñèñòåìû m = 6 ïðè ðàçíûõ ïëîòíîñòÿõ
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Ðèñ. 17. ÁÊ-ñöåíàðèé ïëàâëåíèÿ òðåóãîëüíûõ êðèñòàëëîâ ïðè âûñîêèõ òåìïåðàòóðàõ è ïëîòíîñòè. Ñïëîøíûå ëèíèè �
ãðàíèöû ïåòëè Ìàéåðà � Âóäà, ñîîòâåòñòâóþùèå äâóõôàçíîé îá ëàñòè ãåñàòè÷åñêàÿ ôàçà � èçîòðîïíàÿ æèäêîñòü. Øòðè-
õîâûå ëèíèè � ãðàíèöû ïåðåõîäà ÁÊÒ èç êðèñòàëëà â ãåêñàòè÷åñêóþ ôàçó. Ðåçóëüòàòû ïðèâåäåíû äëÿ ñëó÷àåâm = 6 , 9

è 11, êàê óêàçàíî íà ðèñóíêå

Ðèñ. 18.Èçìåíåíèå ñöåíàðèÿ ïëàâëåíèÿ äëÿ ñëó÷àÿ m = 9 :
Ñöåíàðèé ïëàâëåíèÿ ìåíÿåòñÿ ñ ïåðåõîäà ïåðâîãî ðîäà
(T = 0 :6) íà ÁÊ-ñöåíàðèé ( T = 0 :7). Ñòðåëêàìè ïîêà-
çàíû ïðåäåëû ñòàáèëüíîñòè ãåêñàòè÷åñêîé ôàçû G6 , ïî-
ëó÷åííûå ñ èñïîëüçîâàíèåì îðèåíòàöèîííîé êîððåëÿöè-
îííîé ôóíêöèè è ïðåäåëû ñòàáèëüíîñòè êðèñòàëëè÷åñêîé
ôàçû Gt , ïîëó÷åííûå ñ ïîìîùüþ òðàíñëÿöèîííîé êîððå-
ëÿöèîííîé ôóíêöèè, êîòîðûå îêàçûâàþòñÿ âíóòðè ïåòëè
ïðè ïîíèæåíèè òåìïåðàòóðû. Òî÷êè, ðàñïîëîæåííûå â ïðå-
äåëàõ ñòàáèëüíîñòè ãåêñàòè÷åñêîé ôàçû, îêðàøåíû â êðàñ-

íûé öâåò

òðàíñëÿöèîííîãî ïîðÿäêà. Ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû
õîðîøî ñîãëàñóþòñÿ ñî ñöåíàðèåì ïëàâëåíèÿ äëÿ
ìÿãêèõ äèñêîâ 1=r12 (ñì. [117, 170, 189]), íî, â îòëè-
÷èå îò [123], íå äåìîíñòðèðóåò äâóõ íåïðåðûâíûõ
ïåðåõîäîâ ÁÊÒ â ñèñòåìå Ëåííàðä-Äæîíñà ïðè
âûñîêèõ òåìïåðàòóðàõ.

Áûëî îáíàðóæåíî, ÷òî âñå èññëåäîâàííûå íàìè
òðåóãîëüíûå êðèñòàëëû ïëàâÿòñÿ ïðè âûñîêèõ òåì-
ïåðàòóðàõ ïî ÁÊ-ñöåíàðèþ íåçàâèñèìî îò ïîêàçàòå-
ëÿ ïðèòÿæåíèÿ m. Ëèíèè ïëàâëåíèÿ â ýòîé îáëàñòè
ôàçîâîé äèàãðàììû ñ óâåëè÷åíèåì m ñìåùàþòñÿ â
ñòîðîíó ìàëûõ ïëîòíîñòåé è âåäóò ñåáÿ ïîäîáíî ñè-
ñòåìå ìÿãêèõ äèñêîâ 1=r12, êàê ïîêàçàíî íà ðèñ. 17.

Îäíàêî ñ ïîíèæåíèåì òåìïåðàòóðû ïëàâëåíèÿ
áàëàíñ âëèÿíèÿ îòòàëêèâàþùåé è ïðèòÿãèâàþùåé
âåòâåé ìåíÿåòñÿ. Â ðåçóëüòàòå ìû íàáëþäàëè, ÷òî
ïðè íèçêèõ òåìïåðàòóðàõ ïðîèñõîäèò èçìåíåíèå
ñöåíàðèÿ ïëàâëåíèÿ ñ ÁÊ íà ïåðåõîä ïåðâîãî ðîäà
(áåç ãåêñàòè÷åñêîé ôàçû) â ñèñòåìàõ ñm = 6 , 9 è 11.
Ñìåíà ñöåíàðèÿ ïëàâëåíèÿ ïîêàçàíà äëÿ äâóõ èçî-
òåðì ñèñòåìû ñ m = 9 íà ðèñ. 18. Òåìïåðàòóðà Tm ,
ïðè êîòîðîé ïðîèñõîäèò èçìåíåíèå ñöåíàðèÿ ïëàâ-
ëåíèÿ äëÿ ðàçíûõ m, áûëè îïðåäåëåíû â [121]: äëÿ
m = 6 ýòà òåìïåðàòóðà Tm = 0 :6; äëÿ m = 9 òåì-
ïåðàòóðà Tm = 0 :65; à äëÿ m = 11 òåìïåðàòóðà
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Tm = 0 :7. Òåìïåðàòóðà èçìåíåíèÿ ñöåíàðèÿ ïëàâëå-
íèÿ óìåíüøàëàñü ñ óìåíüøåíèåì m (â ñòîðîíó áîëåå
ìÿãêîãî è äàëüíîäåéñòâóþùåãî ïðèòÿæåíèÿ). Äèà-
ïàçîí ïðèòÿæåíèÿ ñóùåñòâåííî âëèÿåò íà îáëàñòü
ïåðåõîäà ãàç�æèäêîñòü è êðèòè÷åñêóþ òåìïåðàòó-
ðó Tc, à òàêæå òåìïåðàòóðó Tm , ïðè êîòîðîé ïðî-
èñõîäèò ñìåíà ñöåíàðèÿ ïëàâëåíèÿ è âîçíèêàåò ãåê-
ñàòè÷åñêàÿ ôàçà. Äëÿ ñëó÷àÿm = 3 èçìåíåíèå ñöå-
íàðèÿ ïëàâëåíèÿ ïðîèñõîäèò â ìåòàñòàáèëüíîé îá-
ëàñòè êðèñòàëëà, è, êàê ïîêàçàíî â [121], ïðèâîäèò
ê î÷åíü ñëîæíîé ôàçîâîé äèàãðàììå ñ äâóìÿ òðîé-
íûìè òî÷êàìè: òàê êàê â äàííîì ñëó÷àå ïëàâëåíèå
ÿâëÿåòñÿ äâóõñòàäèéíûì ïðîöåññîì, â ñèëó ïðàâèëà
Ãèááñà îäíà òðîéíàÿ òî÷êà ñîîòâåòñòâóåò ðàâíîâå-
ñèþ ãåêñàòèê�æèäêîñòü�ãàç, êîòîðîé ñîîòâåòñòâóåò
òåìïåðàòóðà Tt 1, à âòîðàÿ � ðàâíîâåñèþ êðèñòàëë�
ãåêñàòèê�ãàç. Ýòîé òî÷êå îòâå÷àåò òåìïåðàòóðàTt 2,
ïðè ýòîì òåìïåðàòóðà Tt 2 íèæå òåìïåðàòóðû Tt 1.
Â èíòåðâàëå Tt 2 < T t 1 íà èçîòåðìàõ íàáëþäàåòñÿ
íåïðåðûâíûé ïåðåõîä òèïà ÁÊÒ èç êðèñòàëëà â ãåê-
ñàòè÷åñêóþ ôàçó è ïåðåõîä ïåðâîãî ðîäà èç ãåêñàòè-
êà â ãàç âïëîòü äî ëèíèè ñóáëèìàöèè êðèñòàëë�ãàç,
íà êîòîðîé ïðîèñõîäèò ïåðåõîä ïåðâîãî ðîäà èç êðè-
ñòàëëà â ãàç.

6. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅ

Â îáçîðå îáñóæäàþòñÿ îñíîâíûå ñîâðåìåííûå
ïðåäñòàâëåíèÿ î ñöåíàðèÿõ ïëàâëåíèÿ äâóìåðíûõ
ñèñòåì, áàçèðóþùèåñÿ â çíà÷èòåëüíîé ñòåïåíè íà
òåîðèè Áåðåçèíñêîãî � Êîñòåðëèöà � Òàóëåñà (ÁÊÒ)
[1,4], à òàêæå ðàçëè÷íûå ìåòîäû êîìïüþòåðíîãî ìî-
äåëèðîâàíèÿ, êîòîðûå èñïîëüçóþòñÿ äëÿ îïðåäåëå-
íèÿ ñöåíàðèåâ è ïàðàìåòðîâ ïëàâëåíèÿ. Â íàñòîÿ-
ùåå âðåìÿ ìîæíî ãîâîðèòü î òðåõ îñíîâíûõ ñöå-
íàðèÿõ äâóìåðíîãî ïëàâëåíèÿ. Ïðåæäå âñåãî, ýòî
òåîðèÿ Áåðåçèíñêîãî � Êîñòåðëèöà � Òàóëåñà � Õàëü-
ïåðèíà � Íåëüñîíà � ßíãà (ÁÊÒÕÍß) [8], â êîòîðîé
áûë ïðåäëîæåí íåñòàíäàðòíûé ïî ñðàâíåíèþ ñî ñëó-
÷àåì òðåõ èçìåðåíèé ñöåíàðèé ïëàâëåíèÿ äâóìåð-
íûõ êðèñòàëëîâ ïîñðåäñòâîì äâóõ íåïðåðûâíûõ ïå-
ðåõîäîâ òèïà ÁÊÒ ñ ïðîìåæóòî÷íîé ãåêñàòè÷åñêîé
ôàçîé. Ïðè ýòîì ôàçîâûé ïåðåõîä ïåðâîãî ðîäà
òàêæå ìîæåò ðåàëèçîâàòüñÿ. Ñðàâíèòåëüíî íåäàâíî
Áåðíàðäîì è Êðàóñîì (ÁÊ) [75, 76] áûë ïðåäëîæåí
åùå îäèí ñöåíàðèé ïëàâëåíèÿ, â ðàìêàõ êîòîðîãî
ïëàâëåíèå òàêæå ìîæåò ïðîèñõîäèòü ïîñðåäñòâîì
äâóõ ïåðåõîäîâ, îäíàêî ïðè ýòîì ïåðåõîä òâåðäîå
òåëî�ãåêñàòè÷åñêàÿ ôàçà ïðîèñõîäèò ÷åðåç íåïðå-
ðûâíûé ïåðåõîä òèïà ÁÊÒ, à ïåðåõîä ãåêñàòè÷åñêàÿ
ôàçà�èçîòðîïíàÿ æèäêîñòü � ïîñðåäñòâîì ïåðåõîäà
ïåðâîãî ðîäà.

Ôèçè÷åñêèé ìåõàíèçì ðàññìàòðèâàåìûõ ïåðåõî-
äîâ îïðåäåëÿåòñÿ ïîâåäåíèåì òîïîëîãè÷åñêèõ äå-
ôåêòîâ � äèñëîêàöèé, äèñêëèíàöèé, äîìåííûõ ñòå-
íîê, ñâÿçàííûõ ñ òðàíñëÿöèîííûì è îðèåíòàöèîí-
íûì ïàðàìåòðàìè ïîðÿäêà. Â íàñòîÿùåå âðåìÿ îò-
ñóòñòâóåò óíèâåðñàëüíàÿ òåîðèÿ äâóìåðíîãî ïëàâëå-
íèÿ, êîòîðàÿ ïîçâîëèëà áû îäíîçíà÷íî îïðåäåëèòü
ìåõàíèçì ïëàâëåíèÿ äâóìåðíîé ñèñòåìû â çàâèñè-
ìîñòè îò âèäà ìåæ÷àñòè÷íîãî ïîòåíöèàëà, ÷òî äå-
ëàåò ïðèíöèïèàëüíî âàæíûì èñïîëüçîâàíèå ìåòî-
äîâ êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ. Â îáçîðå îïèñà-
íû ðàçëè÷íûå ïîäõîäû, êîòîðûå ïîçâîëÿþò â ðàì-
êàõ êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ îïðåäåëèòü ïà-
ðàìåòðû è ìåõàíèçì ïëàâëåíèÿ äâóìåðíûõ ñèñòåì.
Â ÷àñòíîñòè, ïîäðîáíî ïîêàçàíî, êàê ïîñòðîèòü ôà-
çîâóþ äèàãðàììó è îïðåäåëèòü òèï ïåðåõîäà, èñõî-
äÿ èç âèäà óðàâíåíèÿ ñîñòîÿíèÿ è àñèìïòîòè÷åñêîãî
ïîâåäåíèÿ êîððåëÿöèîííûõ ôóíêöèé îðèåíòàöèîí-
íîãî è òðàíñëÿöèîííîãî ïàðàìåòðîâ ïîðÿäêà, îïðå-
äåëÿþùèõ ïðåäåëû óñòîé÷èâîñòè ãåêñàòè÷åñêîé è
êðèñòàëëè÷åñêîé ôàç ñîîòâåòñòâåííî. Íóæíî ó÷è-
òûâàòü, ÷òî ïðèíöèïèàëüíî âàæíûì äëÿ îïðåäåëå-
íèÿ òèïà ïåðåõîäà ÿâëÿåòñÿ íàëè÷èå ïåòåëü Ìàéå-
ðà � Âóäà íà óðàâíåíèè ñîñòîÿíèÿ. Ïðè ýòîì íóæ-
íî ó÷èòûâàòü, ÷òî ïåðåõîä ÁÊÒ ÿâëÿåòñÿ ïåðåõî-
äîì áåñêîíå÷íîãî ðîäà, ïîýòîìó, êàê îáñóæäàåòñÿ â
îáçîðå, íà óðàâíåíèè ñîñòîÿíèÿ â îáëàñòè ïåðåõîäà
èç êðèñòàëëè÷åñêîé ôàçû â ãåêñàòè÷åñêóþ ïåòëè â
ïðèíöèïå íå ìîãóò ñóùåñòâîâàòü, õîòÿ â íåêîòîðûõ
ðàáîòàõ (ñì., íàïðèìåð, [65,75,76]) óòâåðæäàåòñÿ îá-
ðàòíîå. Íà íàø âçãëÿä, ïðåäñòàâëåííûé ïîäõîä ÿâ-
ëÿåòñÿ íàèáîëåå ïðîñòûì è ýôôåêòèâíûì äëÿ èçó-
÷åíèÿ ïëàâëåíèÿ äâóìåðíûõ ñèñòåì ñ ðàçëè÷íûìè
ïîòåíöèàëàìè âçàèìîäåéñòâèÿ. Â êà÷åñòâå ïðèìå-
ðîâ ðàññìîòðåíû ïîòåíöèàëû ìÿãêèõ äèñêîâ 1=r12

è n� m-ïîòåíöèàë. Äëÿ ïîòåíöèàëà ìÿãêèõ äèñêîâ
òàêæå ïðèâåäåí ðàñ÷åò, áàçèðóþùèéñÿ íà ðàññìîò-
ðåíèè ðåíîðìãðóïïîâûõ óðàâíåíèé, ïîçâîëÿþùèé
ðàññ÷èòàòü ïàðàìåòðû ÁÊÒ-ïåðåõîäà èç êðèñòàë-
ëè÷åñêîé â ãåêñàòè÷åñêóþ ôàçó, è ïîêàçàíî õîðî-
øåå ñîãëàñèå ñ ðåçóëüòàòàìè, ïîëó÷åííûìè èç ðàñ-
ñìîòðåíèÿ àñèìïòîòè÷åñêîãî ïîâåäåíèÿ êîððåëÿöè-
îííîé ôóíêöèè òðàíñëÿöèîííîãî ïàðàìåòðà ïîðÿä-
êà. Ïðèìåðû ïðèìåíåíèÿ îïèñàííûõ ïîäõîäîâ äëÿ
áîëåå ñëîæíûõ ïîòåíöèàëîâ ìîæíî íàéòè â ðàáî-
òàõ [8,15,16,79�82,93�96].

Â ïîñëåäíèå ãîäû ïîÿâèëèñü ðàáîòû, â êîòî-
ðûõ ðàññìàòðèâàþòñÿ äâóìåðíûå ðåøåòêè, îòëè÷à-
þùèåñÿ îò òðåóãîëüíîé � êâàäðàòíûå, êàãîìå, äî-
äåêàãîíàëüíûé êâàçèêðèñòàëë è ò. ä. (ñì., íàïðè-
ìåð, [82, 93]). Ê ñîæàëåíèþ, êàê îòìå÷àëîñü âû-
øå, óðàâíåíèÿ ðåíîðìãðóïïû áûëè âûâåäåíû òîëü-
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êî äëÿ òðåóãîëüíîé ðåøåòêè. Äàæå äëÿ ïðîñòåé-
øåé èç îñòàâøèõñÿ, êâàäðàòíîé, ýòè óðàâíåíèÿ íå
áûëè âûâåäåíû. Â ñâÿçè ñ ýòèì îòñóòñòâóåò òî÷-
íàÿ àñèìïòîòèêà êîððåëÿöèîííûõ ôóíêöèé ïàðà-
ìåòðîâ ïîðÿäêà, ÷òî âûíóæäàåò ïðè àíàëèçå ñöåíà-
ðèåâ ïëàâëåíèÿ ðåøåòîê, îòëè÷íûõ îò òðåóãîëüíîé,
èñïîëüçîâàòü òå æå ïîêàçàòåëè äëÿ àñèìïòîòèê êîð-
ðåëÿöèîííûõ ôóíêöèé îðèåíòàöèîííîãî ( � 6 = 1 =4)
è òðàíñëÿöèîííîãî ( � T = 1 =3) ïàðàìåòðîâ ïîðÿä-
êà â íàäåæäå, ÷òî ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû äîñòàòî÷-
íî õîðîøî îïèñûâàþò ðåàëüíóþ ñèòóàöèþ. Ïðè òîì
ìîæíî îæèäàòü, ÷òî ïîêàçàòåëü äëÿ îðèåíòàöèîí-
íîé êîððåëÿöèîííîé ôóíêöèè îñòàíåòñÿ òåì æå è
äëÿ äðóãèõ ñèììåòðèé, âîïðîñ î ïîêàçàòåëå òðàíñ-
ëÿöèîííîé êîððåëÿöèîííîé ôóíêöèè, ñòðîãî ãîâî-
ðÿ, îñòàåòñÿ îòêðûòûì [74,91,93].

Âìåñòå ñ òåì ïîñòðîåíèå ìèêðîñêîïè÷åñêîé òåî-
ðèè ÁÊÒ-ïåðåõîäà èç êðèñòàëëè÷åñêîé ôàçû â ãåê-
ñàòè÷åñêóþ â ïðèíöèïå âîçìîæíî, èñõîäÿ èç èìåþ-
ùèõñÿ ïîäõîäîâ äëÿ ðàñ÷åòà óïðóãèõ ìîäóëåé (íà-
ïðèìåð, ñàìîñîãëàñîâàííîãî êâàçèãàðìîíè÷åñêîãî
ïðèáëèæåíèÿ äëÿ ðàñ÷åòà ôîíîííûõ ñïåêòðîâ [221])
è àëãîðèòìà âû÷èñëåíèÿ ýíåðãèè ÿäðà äèñëîêà-
öèè [198�200], êîòîðûå ìîãóò èñïîëüçîâàòüñÿ â êà÷å-
ñòâå íà÷àëüíûõ óñëîâèé äëÿ ðåøåíèÿ ðåíîðìãðóï-
ïîâûõ óðàâíåíèé, ïî êðàéíåé ìåðå, â ñëó÷àå òðå-
óãîëüíûõ ðåøåòîê. Îäíàêî ñèòóàöèÿ ñ ïîñòðîåíè-
åì ìèêðîñêîïè÷åñêîé òåîðèè ïåðåõîäà èç ãåêñàòè÷å-
ñêîé ôàçû â èçîòðîïíóþ æèäêîñòü áîëåå ñëîæíàÿ.
Íåñìîòðÿ íà òî, ÷òî â ýòîì ñëó÷àå íåò ïðîáëåì ñ
óðàâíåíèÿìè ðåíîðìãðóïïû äëÿ ýòîãî ïåðåõîäà, â
ñèëó îòñóòñòâèÿ äàæå êâàçèäàëüíåãî òðàíñëÿöèîí-
íîãî ïîðÿäêà â ãåêñàòè÷åñêîé ôàçå è ðàâåíñòâà íóëþ
ìîäóëÿ ñäâèãà, äî ñèõ ïîð íåò íàäåæíûõ ìèêðîñêî-
ïè÷åñêèõ âûðàæåíèé äëÿ ìîäóëÿ Ôðàíêà è ýíåðãèè
ÿäðà äèñêëèíàöèè, êîòîðûå íåîáõîäèìû â êà÷åñòâå
íà÷àëüíûõ çíà÷åíèé äëÿ óðàâíåíèé ðåíîðìãðóïïû.

Òàêèì îáðàçîì, àäàïòàöèÿ òåîðèè ÁÊÒÕÍß äëÿ
îïèñàíèÿ óñòîé÷èâîñòè êðèñòàëëè÷åñêèõ ôàç, îò-
ëè÷íûõ îò òðåóãîëüíîé, à òàêæå ïîèñê ïîäõîäîâ
äëÿ ìèêðîñêîïè÷åñêîãî îïèñàíèÿ ïàðàìåòðîâ ãà-
ìèëüòîíèàíà, îïèñûâàþùåãî ãåêñàòè÷åñêóþ ôàçó,
ïðåäñòàâëÿþòñÿ âàæíûìè è èíòåðåñíûìè çàäà÷àìè,
îæèäàþùèìè ðåøåíèÿ.

Áëàãîäàðíîñòè. Àâòîðû áëàãîäàðíû
Â. Â. Áðàæêèíó è À. Ê. Ìóðòàçàåâó çà èíòåðåñ ê
ðàáîòå è ïîëåçíûå îáñóæäåíèÿ ðàçëè÷íûõ àñïåêòîâ
òåìàòèêè.

Ôèíàíñèðîâàíèå. Ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ïîä-
äåðæêå Ðîññèéñêîãî íàó÷íîãî ôîíäà (ãðàíò 19-
12-00092, https://rscf.ru/project/19-12-00092), à òàê-

æå ñ èñïîëüçîâàíèåì îáîðóäîâàíèÿ öåíòðà êîë-
ëåêòèâíîãî ïîëüçîâàíèÿ ¾Êîìïëåêñ ìîäåëèðîâà-
íèÿ è îáðàáîòêè äàííûõ èññëåäîâàòåëüñêèõ óñòà-
íîâîê ìåãà-êëàññà¿ ÍÈÖ ¾Êóð÷àòîâñêèé èíñòè-
òóò¿ (http://cpk.nrcki.ru) è âû÷èñëèòåëüíûõ ðåñóð-
ñîâ Ìåæâåäîìñòâåííîãî ñóïåðêîìïüþòåðíîãî öåí-
òðà Ðîññèéñêîé àêàäåìèè íàóê (ÌÑÖ ÐÀÍ).
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