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Ââåäåíèå

Äàëüíîäåéñòâóþùèå ñèëû ÿâëÿþòñÿ âàæíåéøèì òèïîì âçàèìîäåéñòâèÿ ôè�

çèêè êîíäåíñèðîâàííûõ ñðåä. Âî ìíîãî÷àñòè÷íûõ çàäà÷àõ, ñâÿçàííûõ ñ ìîëåêó�

ëÿðíûìè ìàñøòàáàìè, îíè èìåþò ýëåêòðîìàãíèòíóþ ïðèðîäó, ïîñêîëüêó âåëè÷è�

íà ãðàâèòàöèîííûõ ñèë âçàèìîäåéñòâèÿ ÷àñòèö íåñóùåñòâåííà. Äëÿ ñèñòåìû N

òåë, ïîïàðíî âçàèìîäåéñòâóþùèõ ñ äàëüíîäåéñòâóþùèì ïîòåíöèàëîì, ìîæíî â

ÿâíîì âèäå âûïèñàòü óðàâíåíèÿ äâèæåíèÿ (âòîðîé çàêîí Íüþòîíà) äëÿ ëþáîãî

N, îäíàêî ïîëó÷èòü ðåøåíèå òàêîé ñèñòåìû îêàçûâàåòñÿ ñëîæíî óæå äëÿ N ≥ 3.

Òàêîé ïîäõîä ê èññëåäîâàíèþ ÿâëÿåòñÿ ìèêðîñêîïè÷åñêèì â òîì ñìûñëå, ÷òî êàæ�

äàÿ ÷àñòèöà ó÷èòûâàåòñÿ ÿâíî. Ìàêðîñêîïè÷åñêîå ðàññìîòðåíèå ìíîãî÷àñòè÷íûõ

ñèñòåì ñâîäèòñÿ ê òåðìîäèíàìè÷åñêîìó îïèñàíèþ, ïîñòóëèðóþùåìó ñóùåñòâîâà�

íèå íåêîòîðîãî íàáîðà ìàêðî-ïàðàìåòðîâ (òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ïåðåìåííûõ), äî�

ñòàòî÷íîãî äëÿ îïèñàíèÿ ïîâåäåíèÿ ñèñòåìû. Ïðè ýòîì ÷èñëî òàêèõ ïàðàìåòðîâ

çíà÷èòåëüíî ìåíüøå ðàçìåðíîñòè ôàçîâîãî ïðîñòðàíñòâà ñèñòåìû âñåõ ÷àñòèö �

÷èñëà ïàðàìåòðîâ ïðè ìèêðîñêîïè÷åñêîì ïîäõîäå. Òåðìîäèíàìè÷åñêèå ïåðåìåí�

íûå ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé ñòàòèñòè÷åñêèå ñðåäíèå ìèêðîñêîïè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ

ñèñòåìû, è òî÷íîñòü òåðìîäèíàìè÷åñêîãî îïèñàíèÿ çàâèñèò îò ÷èñëà ÷àñòèö: åñ�

ëè ÷àñòèö ìàëî, ôëóêòóàöèè áóäóò ñèëüíî èñêàæàòü ðåçóëüòàòû, ïîëó÷åííûå â

ðàìêàõ òåðìîäèíàìè÷åñêîãî ïðèáëèæåíèÿ.

Ìèêðî- è ìàêðîñêîïè÷åñêèå ïîäõîäû ñâÿçàíû ïîñðåäñòâîì ìåòîäîâ ñòàòèñòè�

÷åñêîé ôèçèêè. Òåðìîäèíàìè÷åñêîå ïîâåäåíèå ðàçðåæåííûõ ãàçîâ ïðè âûñîêèõ

òåìïåðàòóðàõ ìîæåò áûòü îïèñàíî ìîäåëüþ èäåàëüíîãî ãàçà, ïîñêîëüêó ýíåðãèÿ

òåïëîâûõ ôëóêòóàöèé â ýòîì ñëó÷àå îêàçûâàåòñÿ áîëüøå ýíåðãèè ïàðíûõ âçàèìî�

äåéñòâèé, è ïîñëåäíèìè ìîæíî ïðåíåáðå÷ü. Ñ ïîíèæåíèåì òåìïåðàòóðû è êîíöåí�

òðàöèè ñèñòåìû âèä ïàðíîãî ïîòåíöèàëà âçàèìîäåéñòâèÿ ÷àñòèö íà÷èíàåò âëèÿòü

íà òåðìîäèíàìèêó ñèñòåìû, ââèäó ÷åãî óðàâíåíèå ñîñòîÿíèÿ íà÷èíàåò ìåíÿòü�

ñÿ, èñõîäÿ èç ôîðìû óêàçàííîãî ïîòåíöèàëà. Ýòè èçìåíåíèÿ âûðàæàþòñÿ â âèäå
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ïîïðàâîê ê óðàâíåíèþ ñîñòîÿíèÿ, à èìåííî, â âèäå âèðèàëüíîãî ðàçëîæåíèÿ âå�

ëè÷èíû pV
RT ïî îòðèöàòåëüíûì ñòåïåíÿì îáúåìà èëè äàâëåíèÿ, [1].

Âèðèàëüíûå êîýôôèöèåíòû ðàçëîæåíèÿ ìîãóò áûòü ïîëó÷åíû àíàëèòè÷åñêè,

íàïðèìåð, ïóò¼ì âû÷èñëåíèÿ ò.í. ãðóïïîâûõ èíòåãðàëîâ (èíòåãðàëîâ ïî ãðóïïàì

÷àñòèö). Â ñëó÷àå, êîãäà ïîòåíöèàë íå çàâèñèò îò âçàèìíîé îðèåíòàöèè ÷àñòèö,

ýòè èíòåãðàëû èìåþò âèä [1]:

bl =
1

V l!

∫
Ul(r1, r2, ..., rl)dr1dr2...drl, (1)

ãäå V � îáú¼ì ðåçåðâóàðà, Ul � ýíåðãèÿ âçàèìîäåéñòâèÿ l ÷àñòèö ñèñòåìû, ri

(i = 1, 2, ..., l) � âåêòîðû êîîðäèíàò ÷àñòèö, à èíòåãðèðîâàíèå âåä¼òñÿ ïî îáú¼�

ìó ðåçåðâóàðà äëÿ êàæäîé ÷àñòèöû (îáú¼ì âñåé îáëàñòè èíòåãðèðîâàíèÿ V l). Â

ñëó÷àå, êîãäà èìåþò ìåñòî òîëüêî ïàðíûå âçàèìîäåéñòâèÿ ÷àñòèö, óêàçàííûé ïî�

òåíöèàë Ul =
∑

0≤i<j≤l U(ri, rj), ãäå U � ïàðíûé ïîòåíöèàë.

Âû÷èñëåíèå òàêèõ èíòåãðàëîâ â ñëó÷àå êîðîòêîäåéñòâóþùèõ èçîòðîïíûõ ñèë çíà�

÷èòåëüíî ïðîùå îáùåãî (â ìàòåìàòè÷åñêîì ñìûñëå) ñëó÷àÿ ââèäó äâóõ îáñòîÿ�

òåëüñòâ:

1. íàëè÷èå òîëüêî êîðîòêîäåéñòâóþùèõ ñèë ïîçâîëÿåò ðàññìàòðèâàòü ìåíü�

øóþ îáëàñòü èíòåãðèðîâàíèÿ (ýòà îáëàñòü îïðåäåëÿåòñÿ íîñèòåëåì ôóíêöèè

ïàðíîãî ïîòåíöèàëà); äëÿ äàëüíîäåéñòâóþùèõ ñèë èíòåãðèðîâàòü ñëåäóåò ïî

âñåìó îáú¼ìó ðåçåðâóàðà äëÿ êàæäîé ÷àñòèöû.

2. â ñëó÷àå àíèçîòðîïíîãî ïàðíîãî ïîòåíöèàëà íåîáõîäèìî ó÷èòûâàòü îðèåí�

òàöèþ ÷àñòèö, ÷òî àíàëèòè÷åñêè ñîîòâåòñòâóåò äîáàâëåíèþ âðàùàòåëüíûõ

ñòåïåíåé ñâîáîä äëÿ êàæäîé ÷àñòèöû â âûðàæåíèå (1).

Âèðèàëüíûå êîýôôèöèåíòû n-ãî ïîðÿäêà (òî åñòü, ïðè 1/V n) âûðàæàþòñÿ
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÷åðåç ãðóïïîâûå èíòåãðàëû ïîðÿäêà äî n+ 1 âêëþ÷èòåëüíî. Òàê, äëÿ ïîëó÷åíèÿ

ïåðâîãî âèðèàëüíîãî êîýôôèöèåíòà íåîáõîäèìî çíàòü b2, âòîðîãî � b3 è ò.ä.

Ïîñëå ïîÿâëåíèÿ àíàëèòè÷åñêîé òåõíèêè âû÷èñëåíèÿ âèðèàëüíûõ êîýôôèöè�

åíòîâ, èñõîäÿ èç ïàðíîãî ïîòåíöèàëà ÷àñòèö, íà÷àëñÿ ïîèñê àíàëèòè÷åñêèõ âûðà�

æåíèé ïîòåíöèàëîâ, êîòîðûå ïîçâîëèëè áû îïèñàòü òåðìîäèíàìè÷åñêîå ïîâåäåíèå

ðåàëüíûõ ãàçà. Òàêîé ïîèñê áûë îñíîâàí, â ÷àñòíîñòè, íà ïðåäïîëîæåíèÿõ î òèïàõ

âçàèìîäåéñòâèé ìåæäó ÷àñòèöàìè. Îòêðûòèå ïîëÿðíûõ ìîëåêóë, [2], ðàñøèðèëî

âîçìîæíîñòè èññëåäîâàòåëåé: äëÿ òåîðåòè÷åñêîãî îïèñàíèÿ òåðìîäèíàìè÷åñêèõ

ñâîéñòâ ãàçîâ â âûðàæåíèÿ äëÿ ïàðíûõ ïîòåíöèàëîâ ñòàëè ââîäèòü àíèçîòðîïíûå

÷ëåíû.

Îäèí èç ïåðâûõ ïîäîáíûõ ïîòåíöèàëîâ áûë ïðåäëîæåí Êååçîìîì, [3]. Â ðàìêàõ

ââåä¼ííîé èì ìîäåëè ÷àñòèöà ïîëÿðíîãî ãàçà (H2O, SO2) ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé òâ¼ð�

äûé øàð ñ òî÷å÷íûì äèïîëåì â öåíòðå. ×åðåç íåñêîëüêî ëåò Øòîêìàéåð óêàçàë

[4], ÷òî ïðèëîæåíèå ýòîãî ïîòåíöèàëà ê âîäå è àììèàêó ïðèâîäèò ê ñëèøêîì

áîëüøèì çíà÷åíèÿì ðàçìåðîâ ÷àñòèö. Îí ïðåäëîæèë ñâîé âàðèàíò ìåæ÷àñòè÷�

íîãî âçàèìîäåéñòâèÿ, äëÿ êîòîðîãî âû÷èñëèë âòîðîé âèðèàëüíûé êîýôôèöèåíò.

Ïîëó÷åííûå â ðàìêàõ ïðåäëîæåííîé èì ìîäåëè îöåíêè ôèçè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ

ïîëÿðíûõ ãàçîâ ëó÷øå ñîãëàñîâûâàëèñü ñ èìåâøèìèñÿ â òî âðåìÿ ýêñïåðèìåíòàëü�

íûìè äàííûìè.

Äàëüíåéøåå èññëåäîâàíèå ïîòåíöèàëîâ ðåàëüíûõ ãàçîâ ïðèâåëî ê ïîÿâëåíèþ

íîâûõ ïîòåíöèàëîâ ñ íåñêîëüêèìè ïàðàìåòðàìè, âàðüèðóÿ êîòîðûå óäàëîñü ïîëó�

÷èòü áîëåå òî÷íûå âèðèàëüíûå ïðèáëèæåíèÿ, [1]. Ìîäåëü Øòîêìàéåðà, ñî÷åòàþ�

ùàÿ â ñåáå ãèáêîñòü (òðè ïàðàìåòðà) è îòíîñèòåëüíóþ ïðîñòîòó, ñîõðàíÿåò àêòó�

àëüíîñòü è ñåãîäíÿ. Ïîòåíöèàë Ëåííàðäà-Äæîíñà ñ õîðîøåé òî÷íîñòüþ ïðèáëèæà�

åò ïàðíûé ïîòåíöèàë íåïîëÿðíûõ ìîëåêóë (Âàí-äåð-Âààëüñîâû ñèëû è îáìåííûå

âçàèìîäåéñòâèÿ) è ìîæåò áûòü áûñòðî âû÷èñëåí. Ñ äðóãîé ñòîðîíû, äèïîëüíûå
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âçàèìîäåéñòâèÿ ÿâëÿþòñÿ ïðîñòåéøåé ðåàëèçàöèåé àíèçîòðîïíûõ ýëåêòðîñòàòè�

÷åñêèõ ñèë, îòðàæàþùåé àñèììåòðèþ ðàñïîëîæåíèÿ çàðÿäà íà ìîëåêóëàõ.

Ñâÿçü ìåæäó ìèêðî- è ìàêðîñêîïè÷åñêèì îïèñàíèåì ãàçîâ âûðàæàåòñÿ â òîì,

÷òî ïàðàìåòðû ïàðíîãî ïîòåíöèàëà ÿâíî âõîäÿò â âèðèàëüíûå ïîïðàâêè ê óðàâ�

íåíèþ ñîñòîÿíèÿ. Â ñëó÷àå æèäêîñòåé ìîæíî, âîîáùå ãîâîðÿ, ïîïûòàòüñÿ ïîñòðî�

èòü àíàëîãè÷íîå îïèñàíèå è ïîëó÷èòü óðàâíåíèå ñîñòîÿíèÿ. Ýòîò ïîäõîä, îäíàêî,

êðàéíå ñëîæíî ðåàëèçîâàòü íà ïðàêòèêå, ïîñêîëüêó â ñëó÷àå æèäêîñòè

1. ïëîòíîñòü ÷àñòèö çàìåòíî âûøå, è íåîáõîäèìî ó÷èòûâàòü áîëåå âûñîêèå

ïîðÿäêè â âèðèàëüíîì ðàçëîæåíèè;

2. ñëîæíîñòü âû÷èñëåíèÿ ãðóïïîâûõ èíòåãðàëîâ ðàñò¼ò ýêñïîíåíöèàëüíî.

Òàê, ÷òîáû âû÷èñëèòü èíòåãðàë b4 äëÿ àíèçîòðîïíîãî äàëüíîäåéñòâóþùåãî ïîòåí�

öèàëà, ñëåäóåò ïðîèçâåñòè èíòåãðèðîâàíèå ïî 15 ñòåïåíÿì ñâîáîä (âîîáùå, 20, íî

ìîæíî çàôèêñèðîâàòü îäíó â íà÷àëå êîîðäèíàò). Ïðè ýòîì åñëè âçÿòü õîòÿ áû

10 òî÷åê íà ñòåïåíü ñâîáîäû (òàêîãî ÷èñëà, âîîáùå ãîâîðÿ, íåäîñòàòî÷íî), äëÿ

÷èñëåííîãî èíòåãðèðîâàíèÿ ïîíàäîáèòñÿ ∼ 1015 îïåðàöèé. Åñëè ó÷åñòü, ÷òî ñî�

âðåìåííûé ïðîöåññîð ñïîñîáåí ïðîèçâîäèòü ∼ 109 îïåðàöèé â ñåêóíäó, òî íèæíÿÿ

îöåíêà òàêîãî âû÷èñëåíèÿ ñîñòàâëÿåò 106 ñåêóíä, èëè 11 äíåé, è ýòî òîëüêî äëÿ

òðåòüåãî âèðèàëüíîãî êîýôôèöèåíòà. Àíàëîãè÷íûå ðàññóæäåíèÿ ïîêàçûâàþò, ÷òî

ïîäîáíûé ðàñ÷¼ò ÷åòâ¼ðòîãî êîýôôèöèåíòà çàéì¼ò íåñêîëüêî ëåò. Âèðèàëüíûé

ïîäõîä, òàêèì îáðàçîì, îêàçûâàåòñÿ íåïðèìåíèìûì ê æèäêîñòÿì (äàæå â ñëó÷àå

êîðîòêîäåéñòâóþùèõ ýêðàíèðîâàííûõ êóëîíîâñêèõ ñèë).

Èññëåäîâàíèå ìåçîñêîïè÷åñêîé ñòðóêòóðû æèäêîãî ñîñòîÿíèÿ äî ñèõ ïîð

ÿâëÿåòñÿ èíòåðåñíîé è òðóäíîé çàäà÷åé. Îáû÷íî â æèäêîñòÿõ ýëåêòðîñòàòè÷å�

ñêèå ïîòåíöèàëû ìîæíî ñ÷èòàòü êîðîòêîäåéñòâóþùèìè ââèäó íàëè÷èÿ ìåõàíèç�

ìà ýêðàíèðîâêè, îáóñëîâëåííîãî íàëè÷èåì ñâîáîäíî ïåðåìåùàþùèõñÿ çàðÿäîâ
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(èîíîâ). Óêàçàííûé ìåõàíèçì äåéñòâóåò òàêèì îáðàçîì, ÷òî ýíåðãèÿ ýôôåêòèâ�

íîãî âçàèìîäåéñòâèÿ óäàë¼ííûõ çàðÿäîâ èìååò âèä Uc(r, q1, q2)e
−r/λd, ãäå ïåðâûé

ìíîæèòåëü åñòü êóëîíîâñêèé ïîòåíöèàë, λd � äåáàåâñêàÿ äëèíà.

Îäíèì èç íàïðàâëåíèé òåîðåòè÷åñêîãî èññëåäîâàíèÿ æèäêîñòåé ÿâëÿåòñÿ ìåòîä

ôóíêöèîíàëà ïëîòíîñòè, ïîçâîëÿþùèé ïîëó÷èòü ôóíêöèþ ðàäèàëüíîãî ðàñïðå�

äåëåíèÿ [5, 6], èñõîäÿ èç ïàðíîãî ïîòåíöèàëà ÷àñòèö. Ýòà ìåòîäèêà, îäíàêî, íå

ÿâëÿåòñÿ ÷èñòî àíàëèòè÷åñêîé: äàæå äëÿ æèäêîñòè Ëåííàðäà-Äæîíñà âîçíèêà�

åò íåîáõîäèìîñòü ÷èñëåííîãî ðåøåíèÿ èíòåãðàëüíûõ óðàâíåíèé, [7]. Óêàçàííûé

ôîðìàëèçì èíòåðåñåí â ñâÿçè ñ âîçìîæíîñòüþ ýêñïåðèìåíòàëüíîãî ïîëó÷åíèÿ ðà�

äèàëüíûõ ôóíêöèé ðàñïðåäåëåíèÿ â ýêñïåðèìåíòàõ ïî ðàññåÿíèþ íà èçîòðîïíûõ

æèäêîñòÿõ.

Íåäîñòàòîê ðàäèàëüíûõ ôóíêöèé ðàñïðåäåëåíèÿ ñîñòîèò â òðóäíîñòè ðåøåíèÿ îá�

ðàòíîé çàäà÷è. Äðóãèìè ñëîâàìè, íà îñíîâå ïîëó÷åííûõ ôóíêöèé ðàñïðåäåëåíèÿ

ñëîæíî äåëàòü âûâîäû î õàðàêòåðå ñòðóêòóð íà ìåçî-ìàñøòàáàõ.

Ïðåäïðèíèìàëèñü ïîïûòêè ïðèëîæåíèÿ ìåòîäà ôóíêöèîíàëà ïëîòíîñòè äëÿ èçó�

÷åíèÿ ôàçîâîé äèàãðàììû äèïîëüíîé æèäêîñòè (ìîäåëü Øòîêìàéåðà), [8, 9]. Ïî�

ëó÷åííûå ðåçóëüòàòû, îäíàêî, ñïîðíû â ñòàâíåíèè ñ ðåçóëüòàòàìè ÷èñëåííîãî ìî�

äåëèðîâàíèÿ.

Îñíîâíûì ìåòîäîì èçó÷åíèÿ ìåçîñòðóêòóðû ôàç óêàçàííûõ âûøå ñðåä íà

ñåãîäíÿøíèé äåíü ÿâëÿåòñÿ ÷èñëåííîå ìîäåëèðîâàíèå. Ìîæíî âûäåëèòü äâà îñ�

íîâíûõ êëàññà àëãîðèòìîâ ìîäåëèðîâàíèÿ

1. Äèíàìè÷åñêèå ìåòîäû ñîñòîÿò â ÷èñëåííîì èíòåãðèðîâàíèè óðàâíåíèé äè�

íàìèêè Íüþòîíà;

2. Ìåòîäû Ìîíòå-Êàðëî ïðåäíàçíà÷åíû äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ òåðìîäèíàìè÷å�

ñêèõ ïðîöåññîâ è âû÷èñëåíèÿ ñðåäíèõ âåëè÷èí ïî ñîîòâåòñòâóþùèì àíñàì�

áëÿì.

Âûáîð ïîäõîäÿùåãî ìåòîäà îáóñëîâëåí òåì, êàêèå ÿâëåíèÿ ïðåæäå âñåãî èíòåðå�
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ñóþò èññëåäîâàòåëÿ. Ãëàâíûì ïðåèìóùåñòâîì êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ÿâ�

ëÿåòñÿ íåïîñðåäñòâåííîå ïîëó÷åíèå êîíôèãóðàöèé ñèñòåìû ÷àñòèö, ïîçâîëÿþùåå

âûäâèãàòü ãèïîòåçû î òîì, êàê óñòðîåíû èçó÷àåìûå îáúåêòû íà ìåçîìàñøòàáàõ.

Ìîäåëèðîâàíèå ïîçâîëÿåò óâèäåòü ïðîöåññû ñàìîñáîðêè è ôàçîâûõ ïåðåõîäîâ.

Ñ òî÷êè çðåíèÿ àíèçîòðîïíûõ íà ìåçîìàñøòàáàõ ôàç èíòåðåñ ïðåäñòàâëÿþò

ôåððîìàãíèòíûå æèäêîñòè (ÔÌÆ), èñêóññòâåííûå êîëëîèäíûå ñèñòåìû, êîòî�

ðûå, áëàãîäàðÿ ñâîèì íåîáû÷íûì ôèçè÷åñêèì ñâîéñòâàì, íàøëè ìíîæåñòâî òåõ�

íîëîãè÷åñêèõ ïðèìåíåíèé (ñì. ñòàòüþ [10] è ññûëêè â íåé):

1. â óïëîòíèòåëüíûõ óñòðîéñòâàõ ìàíæåòíîãî òèïà [11];

2. â àêóñòè÷åñêèõ äèíàìèêàõ (äëÿ ïîäàâëåíèÿ íåæåëàòåëüíûõ øóìîâ è âèáðà�

öèé);

3. â êà÷åñòâå ôèëüòðîâ ðàçëè÷íîãî òèïà;

4. â êà÷åñòâå ñïîñîáà äîñòàâêè ëåêàðñòâåííûõ ïðåïàðàòîâ [12];

5. â ìàãíèòíûõ ÷åðíèëàõ (ñïîñîá çàùèòû äîêóìåíòîâ).

Ôåððîìàãíèòíûå æèäêîñòè ñîñòîÿò èç ôåððîìàãíèòíûõ ÷àñòèö (îáû÷íî ìàãíå�

òèò, êîáàëüò èëè æåëåçî) ðàçìåðîì ïîðÿäêà 10 íì, ïîìåù¼ííûõ â îðãàíè÷åñêèé

ðàñòâîðèòåëü èëè âîäó. Â çàâèñèìîñòè îò ñïîñîáà ïîëó÷åíèÿ è ïðèìåíÿåìûõ ìàòå�

ðèàëîâ ñâîéñòâà ïîëó÷àåìûõ ñèñòåì ìîãóò ðàçëè÷àòüñÿ. Ïðè ýòîì ðàçìåð ÷àñòèö

äîëæåí áûòü òàêèì, ÷òî:

1. ÷àñòèöû ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé îäíîäîìåííûå ìàãíèòû;

2. ÷àñòèöû ïîäâåðæåíû áðîóíîâñêîìó äâèæåíèþ.

Â òàêóþ ñèñòåìó äîáàâëÿþò âåùåñòâà, ïðåïÿòñòâóþùèå ñëèïàíèþ ìàãíèòíûõ ÷à�

ñòèö (îëåèíîâóþ èëè ëèìîííóþ êèñëîòó, ãèäðîêñèä òåòðàìåòèëàììîíèÿ). Îáú¼ì�

íàÿ äîëÿ òâ¼ðäûõ ÷àñòèö ñîñòàâëÿåò ïîðÿäêà 5%, ðàñòâîðèòåëÿ 85%, ÏÀÂ ïîðÿä�
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êà 10%. Òàêèì îáðàçîì, ïîëó÷åííàÿ ñèñòåìà ñî÷åòàåò â ñåáå ñâîéñòâà æèäêîñòè è

ôåððîìàãíåòèêà.

Ôåððîìàãíèòíûå æèäêîñòè âïåðâûå ïîëó÷èë Stephen Pappell â íà÷àëå 1960õ

ãîäîâ, [10, 13], ñ öåëüþ óïðàâëåíèÿ æèäêîñòüþ â êîñìîñå. Ñ òåõ ïîð áûëî ïðåäïðè�

íÿòî ìíîæåñòâî ïîïûòîê òåîðåòè÷åñêîãî îïèñàíèÿ èõ òåðìîäèíàìè÷åñêîãî ïîâå�

äåíèÿ è óñòðîéñòâà ôàç. Çíà÷èòåëüíûé èíòåðåñ ïðåäñòàâëÿåò âëèÿíèå âíåøíåãî

ïîëÿ íà òàêèå ñèñòåìû.

Â êà÷åñòâå ïðîñòåéøåé ìîäåëè ôåððîìàãíèòíûõ æèäêîñòåé ðàññìàòðèâàþò ìî�

äåëü Êååçîìà, èçíà÷àëüíî ñîçäàííóþ äëÿ îïèñàíèÿ ïîâåäåíèÿ ïîëÿðíûõ ãàçîâ.

Ìàãíèòíûå íàíî÷àñòèöû ïðåäñòàâëÿþòñÿ ñôåðàìè ñ òî÷å÷íûì äèïîëåì â öåíòå,

à íàëè÷èåì ñðåäû-ðàñòâîðèòåëÿ ïðåíåáðåãàþò. Âàæíî îòìåòèòü, ÷òî ïðèëîæåíèÿ

ìîäåëè Êååçîìà ê ôåððîìàãíèòíûì æèäêîñòÿì è ïîëÿðíûì ìîëåêóëàì èäåéíî

ðàçëè÷àþòñÿ. Îñíîâíîå ðàçëè÷èå çàêëþ÷àåòñÿ â ðîëè, êîòîðàÿ îòâîäèòñÿ äèïîëü�

íûì âçàèìîäåéñòâèÿì: â ñëó÷àå ôåððîìàãíèòíîé æèäêîñòè èõ âëèÿíèå çíà÷èòåëü�

íî ñèëüíåå, ÷òî âûðàæàåòñÿ â ïîÿâëåíèè öåïî÷å÷íîé ôàçû, íå ñâîéñòâåííîé ïîëÿð�

íûì ìîëåêóëàì. Âîçíèêíîâåíèå ýòîé ôàçû áûëî ïðåäñêàçàíî â 1970 ãîäó, âñêîðå

ïîñëå ïîÿâëåíèÿ ôåððîìàãíèòíûõ æèäêîñòåé [14]. Ïîçæå îíè áûëè íåîäíîêðàòíî

îáíàðóæåíû â ÷èñëåííîì ìîäåëèðîâàíèè (ñì., íàïðèìåð, [15]), à çàòåì � â ýêñïå�

ðèìåíòå, [16].

Âàæíûì ñâîéñòâîì ôåððîìàãíèòíûõ æèäêîñòåé ÿâëÿåòñÿ îòñóòñòâèå ìåõà�

íèçìà ýêðàíèðîâêè ìàãíèòíûõ âçàèìîäåéñòâèé ìåæäó ÷àñòèöàìè (íà ìàñøòàáàõ

ïîðÿäêà 10 íì). Ïî ýòîé ïðè÷èíå ìàãíèòíûå äèïîëü-äèïîëüíûå âçàèìîäåéñòâèÿ

ñëåäóåò ðàññìàòðèâàòü êàê äàëüíîäåéñòâóþùèå. Ýòî îáñòîÿòåëüñòâî óñëîæíÿåò

èññëåäîâàíèå ìîäåëè Êååçîìà.

Ê íàñòîÿùåìó ìîìåíòó íàêîïëåí áîëüøîé îïûò ìîäåëèðîâàíèÿ ôåððîìàã�

íèòíûõ æèäêîñòåé. Â îñíîâíîì ýòè ðåçóëüòàòû êàñàþòñÿ ìîäåëè Êååçîìà è å¼

ìîäèôèêàöèé.
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Ñðåäè ïîëó÷åííûõ ðàíåå ðåçóëüòàòîâ îòìåòèì ñåðèþ ðàáîò íåìåöêîé ãðóïïû

ïðîôåññîðà R.Hentschke. Åìó è åãî ñîàâòîðàì óäàëîñü ïîëó÷èòü èíôîðìàöèþ î

ôàçàõ ìîäåëè Øòîêìàéåðà ñ ÿâíûì ó÷¼òîì ïîëÿðèçàöèè ÷àñòèö â äèíàìè÷åñêèõ

ðàñ÷¼òàõ [17�20]. Òàê, äèïîëüíûé ìîìåíò çàâèñåë îò çíà÷íèÿ ïîëÿ â îêðåñòíîñòè

÷àñòèöû. Ïîëó÷åííûå â ðàìêàõ òàêîé ìîäåëè ðåçóëüòàòû ñâèäåòåëüñòâóþò î òîì,

÷òî ÿâíûé ó÷¼ò ïîëÿðèçàöèè ïðàêòè÷åñêè íå ìåíÿåò ïîâåäåíèå ìîäåëè. Ðåçóëüòà�

òû, ïîëó÷åííûå äëÿ ïîäîáíûõ ñèñòåì áåç ó÷¼òà ïîëÿðèçàöèè [8, 9, 15, 21�24] áåç

ó÷¼òà ïîëÿðèçàöèè êà÷åñòâåííî ñîãëàñóþòñÿ ñ ðåçóëüòàòàìè íåìåöêîé ãðóïïû.

Èìåþòñÿ è àíàëèòè÷åñêèå ðàáîòû, ïîñâÿù¼ííûå ñòðóêòóðàì, è ôàçàì ìîäåëåé

ôåððîìàãíèòíûõ æèäêîñòåé [8, 25].

Íàñòîÿùàÿ äèññåðòàöèÿ ïîñâÿùåíà ÷èñëåííîìó ìîäåëèðîâàíèþ ìîäåëèØòîê�

ìàéåðà, îïèñûâàþùåé ôåððîìàãíèòíóþ æèäêîñòü êàê àíñàìáëü ÷àñòèö ñ òî÷å÷íû�

ìè äèïîëÿìè, ìåòîäîì Ìîíòå-Êàðëî. Îñíîâíûì ðåçóëüòàòîì ÿâëÿåòñÿ ââåäåíèå

êîíöåïöèè ëîêàëüíîãî îðèåíòàöèîííîãî ïîðÿäêà, õàðàêòåðèçóþùåãî ìåçîñêîïè÷å�

ñêóþ ñòðóêòóðó ñèñòåì äèïîëüíûõ ñôåð â øèðîêîì äèàïàçîíå êîíöåíòðàöèé. Ìû

ââîäèì âåëè÷èíó, õàðàêòåðèçóþùóþ ñòåïåíü òàêîé óïîðÿäî÷åííîñòè, ÷òî ïîçâîëÿ�

åò ñëåäèòü çà âîçíèêíîâåíèåì áëèæíåãî îðèåíòàöèîííîãî ïîðÿäêå ñ ïîíèæåíèåì

òåìïåðàòóðû.

Öåííîñòü óêàçàííîé èäåè ñîñòîèò â òîì, ÷òî îíà ïîçâîëÿåò îáúåäèíèòü ðå�

çóëüòàòû ïðåäøåñòâóþùèõ èññëåäîâàíèé â ðàìêàõ îäíîé èäåè. Òàê, ïðè ìàëûõ

êîíöåíòðàöèÿõ (îáú¼ìíàÿ äîëÿ ÷àñòèö ïîðÿäêà ∼ 0.001) èìååò ìåñòî ïîëèìåðèçà�

öèîííûé ïåðåõîä îò îòäåëüíûõ ÷àñòèö (ãàç) ê öåïî÷å÷íîé æèäêîñòè. Î íàëè÷èè

ïåðåõîäà ñâèäåòåëüñòâóåò ëîêàëüíûé ìàêñèìóì íà òåìïåðàòóðíîé çàâèñèìîñòè

òåïëî¼ìêîñòè, à òàêæå ïîâåäåíèå êîîðäèíàöèîííîãî ÷èñëà [15, 24].

Ñ äðóãîé ñòîðîíû, ïðè áîëüøèõ êîíöåíòðàöèÿõ (îáú¼ìíàÿ äîëÿ ÷àñòèö áëèçêà ê

îáú¼ìíî-öåíòðèðîâàííîé òåòðàãîíàëüíîé óïàêîâêå) äëÿ ìîäåëè Êååçîìà èìååò ìå�
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ñòî ïåðåõîä èç îðèåíòàöèîííî-íåóïîðÿäî÷åííîé ôàçû ê ò.í. ôåððîíåìàòè÷åñêîé

[21, 23, 26] ñ ïàðàìåòðîì ïîðÿäêà, àíàëîãè÷íûì ïàðàìåòðó äå Æåíà [27] äëÿ íåìà�

òè÷åñêèõ æèäêèõ êðèñòàëëîâ. Íàçâàíèå ôåððîíåìàòèê ñâÿçàíî ñ òåì, ÷òî, êàê è â

íåìàòèêå, ìîëåêóëû îðèåíòèðóþòñÿ âäîëü îñè, îäíàêî îðèåíòàöèÿ îòäåëüíîé ìî�

ëåêóëû îïðåäåëÿåòñÿ íå ãåîìåòðèåé ñàìîé ÷àñòèöû, êàê â ¾íàñòîÿùåì¿ íåìàòèêå,

à å¼ äèïîëüíûì ìîìåíòîì.

Ñ òî÷êè çðåíèÿ ëîêàëüíîãî îðèåíòàöèîííîãî ïîðÿäêà îáà óêàçàííûõ ïåðåõîäà

åñòü âîçíèêíîâåíèå áëèæíåãî ïîðÿäêà, ïîýòîìó ñ òî÷êè çðåíèÿ ââåä¼ííîé íàìè

èäåè òîæäåñòâåííû. Òàêèì îáðàçîì, ïðè ëþáîé êîíöåíòðàöèè ñèñòåìû ìîæíî ðàñ�

ñìàòðèâàòü íàëè÷èå ïåðåõîäà îò íåóïîðÿäî÷åííîé íà ìåçîìàñøòàáàõ ñèñòåìû ê

óïîðÿäî÷åííîé. Íàëè÷èå òàêîãî ïåðåõîäà ÿâëÿåòñÿ òîïîëîãè÷åñêèì ñâîéñòâîì ôà�

çîâîé äèàãðàììû ðàññìàòðèâàåìûõ ìîäåëåé â òîì ñìûñëå, ÷òî ëîêàëüíî óïîðÿäî�

÷åííûå ôàçû íà ôàçîâîé äèàãðàììå äîëæíû áûòü îòäåëåíû îò íåóïîðÿäî÷åííûõ

íåêîòîðîé íåïðåðûâíîé ïîâåðõíîñòüþ.

Ïàðàìåòð ïîðÿäêà äåÆåíà õàðàêòåðèçóåò ñòåïåíü äàëüíåãî îðèåíòàöèîííîãî

ïîðÿäêà. Äëÿ ñèñòåìû âûòÿíóòûõ ìîëåêóë (íåìàòè÷åñêèõ æèäêèõ êðèñòàëëîâ)

åãî ìîæíî çàïèñàòü â âèäå

s =
1

2

⟨
3 cos2Θ− 1

⟩
,

ãäå Θ � óãîë, êîòîðûé äëèííàÿ îñü ìîëåêóëû ñîñòàâëÿåò ñ íàïðàâëåíèåì äèðåêòî�

ðà íåìàòèêà, à óãëîâûå ñêîáêè ñîîòâåòñòâóþò îñðåäíåíèþ ïî òåðìîäèíàìè÷åñêîìó

àíñàìáëþ, [28]. Ïðè èäåàëüíîì íåìàòè÷åñêîì ïîðÿäêå s = 1. Âàæíåéøåé èäååé

ïàðàìåòðà ïîðÿäêà äå Æåíà ÿâëÿåòñÿ òîæäåñòâåííîñòü íàïðàâëåíèé äèðåêòîðà

n⃗ è −n⃗, ñîîòâåòñòâóþùàÿ êâàäðóïîëüíîé ñèììåòðèè. Â ñëó÷àå ôåððîìàãíèòíûõ

æèäêîñòåé â îñíîâå ôåððîíåìàòè÷åñêîé ôàçû ëåæèò èìåííî èäåÿ î äèïîëüíîé

ñî-îðèåíòèðîâàííîñòè, êîòîðóþ îòðàæàåò ââåä¼ííûé íàìè ïàðàìåòð ïîðÿäêà.

Ââèäó óêàçàííûõ ïðè÷èí âûáîð ïàðàìåòðà ïîðÿäêà äå Æåíà äëÿ îïèñàíèÿ

ñòðóêòóðû ôåððîíåìàòèêà íåêîððåêòåí ñ èäåéíîé òî÷êè çðåíèÿ è îáóñëîâëåí
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ïðåäïî÷òåíèÿìè àâòîðîâ ðàáîòû [26]. Êðîìå òîãî, óêàçàííàÿ ôàçà èìååò êðèñòàë�

ëè÷åñêèé ïîðÿäîê [29].

Öåëüþ ðàáîòû ÿâëÿåòñÿ èññëåäîâàíèå ìåçîñêîïè÷åñêîé ñòðóêòóðû ìîäåëåé

ôåððîìàãíèòíûõ æèäêîñòåé. Îñíîâíûì ìåòîäîì èññëåäîâàíèÿ ÿâëÿåòñÿ ìàòåìà�

òè÷åñêîå ìîäåëèðîâàíèå: ìîäèôèöèðîâàííûé àëãîðèòì Ìîíòå-Êàðëî. Â êà÷åñòâå

ìîäåëè âûáðàíà ìîäåëü äèïîëüíûõ ñôåð.

Ìîæíî âûäåëèòü äâà îñíîâíûõ ýòàïà ðàáîòû. Ïåðâûì ýòàïîì ÿâëÿåòñÿ íàïèñàíèå

ïðîãðàììû ìîäåëèðîâàíèÿ ñòàòèñòè÷åñêîãî àíñàìáëÿ Ãèááñà äèïîëüíûõ ñôåðè÷å�

ñêèõ ÷àñòèö ñ ïîääåðæêîé âîçìîæíîñòè ïðîâåäåíèÿ âû÷èñëåíèé â ïàðàëëåëüíîì

ðåæèìå íà ìíîãîÿäåðíûõ âû÷èñëèòåëüíûõ êîìïëåêñàõ. Âòîðûì ýòàïîì ÿâëÿåòñÿ

ïðîâåäåíèå âû÷èñëåíèé è àíàëèç ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ.

Íàñ áóäóò ïðåæäå âñåãî èíòåðåñîâàòü ñëåäóþùèå çàäà÷è:

• Ïðîâåñòè èññëåäîâàíèå ìåçîñêîïè÷åñêîé ñòðóêòóðû ôàç ìîäåëåé äèïîëüíûõ

ñôåð íà îñíîâàíèè äàííûõ ìîäåëèðîâàíèÿ.

• Êëàññèôèöèðîâàòü íàáëþäàåìûå â ìîäåëèðîâàíèè ôàçû ìîäåëè Øòîêìàé�

åðà;

• Óñòàíîâèòü òîïîëîãè÷åñêîå ñâîéñòâà ôàçîâîé äèàãðàììû ìîäåëè Øòîêìàé�

åðà;

Íàó÷íàÿ íîâèçíà ðàáîòû ñîñòîèò â òîì, ÷òî â íåé ðàçâèò íîâûé ìåòîä èñ�

ñëåäîâàíèÿ ìîäåëåé äèïîëüíûõ ñôåð, îñíîâàííûé íà îñîáåííîñòÿõ ìåçîñêîïè÷å�

ñêîé ñòðóêòóðû íèçêîòåìïåðàòóðíûõ ôàç ìîäåëåé. Ââåä¼ííûé àâòîðîì ïàðàìåòð

îïèñûâàåò ñòåïåíü óïîðÿäî÷åííîñòè äèïîëüíûõ ìîìåíòîâ ÷àñòèö íà ìåçîìàñøòà�

áàõ. Äëÿ èçó÷åíèÿ ìîäåëåé äèïîëüíûõ ñôåð äàííûé ïîäõîä ðàíåå íå ïðèìåíÿëñÿ

è ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé íîâûé ìåòîä, êîòîðûé ïîçâîëèë ïîëó÷èòü ðÿä íîâûõ ðåçóëü�

òàòîâ.
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Ïîìèìî èäåè î íàëè÷èè ëîêàëüíîãî ïîðÿäêà àâòîð èñïîëüçóåò íàïèñàííóþ èì

ïðîãðàììó ìîäåëèðîâàíèÿ, ðåàëèçóþùóþ óñîâåðøåíñòâîâàííûé ìåòîäàìè replica

exchange è îòæèãà àëãîðèòì Ìåòðîïîëèñà. Ïàðàëëåëüíàÿ ðåàëèçàöèÿ ïðîãðàììû

ïîçâîëèëà èñïîëüçîâàòü äëÿ âû÷èñëåíèÿ ìîùíóþ òåõíèêó, è ïðîâåñòè ìîäåëèðî�

âàíèÿ çíà÷èòåëüíîãî ÷èñëà ÷àñòèö (5000 - 10000). Áîëüøèíñòâî ÷èñëåííûõ ðåçóëü�

òàòîâ äëÿ ìîäåëåé äèïîëüíûõ ñôåð îñíîâàíî íà ìîäåëèðîâàíèè ìåíüøåãî ÷èñëà

÷àñòèö (îáû÷íî ïîðÿäêà 256-512). Óêàçàííîå ñî÷åòàíèå ñîâðåìåííûõ àëãîðèòìîâ

è âû÷èñëèòåëüíûõ ñðåäñòâ òàêæå íå ïðèìåíÿëîñü ðàíåå äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ìîäå�

ëåé ôåððîìàãíèòíûõ æèäêîñòåé.

Ïðèìåí¼ííàÿ ìåòîäèêà ìîäåëèðîâàíèÿ ïîçâîëèëà âïåðâûå ïîñòðîèòü ôàçî�

âóþ äèàãðàììó æèäêîñòè Øòîêìàéåðà äëÿ íåêîòîðûõ çíà÷åíèé ôèçè÷åñêèõ ïà�

ðàìåòðîâ, à òàêæå èçó÷èòü å¼ òîïîëîãè÷åñêèå ñâîéñòâà â áîëåå îáùåì ñëó÷àå.

Êðîìå òîãî, â ìîäåëÿõ äèïîëüíûõ ñôåð áûëà âïåðâûå ÷èñëåííî íàéäåíà êî�

ëîí÷àòàÿ ôàçà.

Ïðàêòè÷åñêàÿ çíà÷èìîñòü ðàáîòû çàêëþ÷àåòñÿ â òîì, ÷òî ïîëó÷åííûå

ðåçóëüòàòû ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé òåîðåòè÷åñêîå îïèñàíèå ôàçîâûõ ñâîéñòâ ôåððî�

ìàãíèòíûõ æèäêîñòåé â ýêñïåðèìåíòàëüíî äîïóñòèìûõ èíòåðâàëàõ çíà÷åíèé ôè�

çè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ. Ïðè ñîïîñòàâëåíèè ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè ìîæíî

îöåíèòü çíà÷åíèÿ õàðàêòåðíûõ ýíåðãèé äèïîëü-äèïîëüíûõ è ëåííàðä-äæîíñîâ�

ñêèõ âçàèìîäåéñòâèé, è, êàê ñëåäñòâèå, ïîëó÷èòü áîëåå ïîäðîáíóþ èíôîðìàöèþ

î ôàçîâûõ ñâîéñòâàõ ýêñïåðèìåíòàëüíî ïîëó÷àåìûõ ôåððîìàãíèòíûõ êîëëîèä�

íûõ ñèñòåì. Êðîìå òîãî, áûëà óêàçàíà îáëàñòü çíà÷åíèé ôèçè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ,

â êîòîðîé, ñîãëàñíî íàøèì îöåíêàì, ìîæåò íàáëþäàòüñÿ êîëîí÷àòàÿ ôàçà, î ñóùå�

ñòâîâàíèè êîòîðîé ðàíåå âûñêàçûâàëèñü ëèøü ãèïîòåçû. Ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû

ïðåäñòàâëÿþò èíòåðåñ äëÿ ïëàíèðîâàíèÿ è àíàëèçà ýêñïåðèìåíòîâ ñ ôåððîìàã�

íèòíûìè æèäêîñòÿìè.

Ëè÷íûé âêëàä àâòîðà çàêëþ÷àåòñÿ â ïðîåêòèðîâàíèè è íàïèñàíèè ïðî�
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ãðàììíîãî îáåñïå÷åíèÿ äëÿ ïðîâåäåíèÿ ìîäåëèðîâàíèÿ, ïðîâåäåíèè ðàñ÷¼òîâ è

àíàëèçå ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ. Èäåÿ î ïàðàìåòðå ëîêàëüíîãî îðèåíòàöèîííîãî

ïîðÿäêà òàêæå ïðèíàäëåæèò àâòîðó. Ïîñòàíîâêà çàäà÷è èññëåäîâàíèÿ ìåçîñêî�

ïè÷åñêîé ñòðóêòóðû ìîäåëè Øòîêìàéåðà áûëà âûïîëíåíà ñîâìåñòíî ñ íàó÷íûì

ðóêîâîäèòåëåì.

Ñòðóêòóðà äèññåðòàöèè èìååò ñëåäóþùóþ ôîðìó. Â ïåðâîé ãëàâå èçëî�

æåíà ìîäåëü Øòîêìàéåðà, êîòîðàÿ èñïîëüçîâàëàñü íàìè êàê ïðèáëèæåíèå ôåð�

ðîìàãíèòíîé æèäêîñòè, ïðèâåäåíû èñïîëüçóåìûå íàìè ìåòîäû èññëåäîâàíèÿ è

ïðîòîêîë ìîäåëèðîâàíèÿ. Âòîðàÿ ãëàâà ïîñâÿùåíà ëîêàëüíîìó îðèåíòàöèîííîìó

ïîðÿäêó è åãî ðîëè â äèïîëüíûõ ìîäåëÿõ. Â òðåòüåé ãëàâå ðàññìîòðåí ðåçóëüòàò

íàøåãî ìîäåëèðîâàíèÿ � êîëîí÷àòàÿ ôàçà, ïîëó÷åííàÿ â ðàìêàõ ðàññìàòðèâàå�

ìîé ìîäåëè. Â çàêëþ÷èòåëüíîé ÷åòâ¼ðòîé ãëàâå ñîáðàíà èíôîðìàöèÿ î ôàçîâîé

äèàãðàììå ìîäåëè Øòîêìàéåðà.
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Ãëàâà 1

Ìîäåëè ôåððîìàãíèòíûõ æèäêîñòåé

Äàííûé ðàçäåë ïîñâÿù¼í ðàññìîòðåíèþ ìîäåëåé è ìåòîäîâ, ïðèìåíÿåìûõ

äëÿ èçó÷åíèÿ ôåððîìàãíèòíûõ æèäêîñòåé. Îí çàâåðøàåòñÿ îïèñàíèåì ÷èñëåííîé

ñõåìû, êîòîðàÿ ïðèìåíÿëàñü â èññëåäîâàíèè.

Èñïîëüçîâàíèå ÷èñëåííûõ ìåòîäîâ ÿâëÿåòñÿ ñåãîäíÿ íåîòúåìëåìûì ñðåäñòâîì

èññëåäîâàíèÿ ôèçè÷åñêèõ ñèñòåì. Îíè ïðèìåíÿþòñÿ â ñëó÷àå, êîãäà àíàëèòè÷å�

ñêîå ðåøåíèå çàäà÷è çàòðóäíåíî èëè íåâîçìîæíî ââèäó ñëîæíîñòè àíàëèçà ïîëó�

÷àåìûõ ôîðìóë. Äëÿ ïðîñòûõ ìîäåëåé èñïîëüçîâàíèå ÷èñëåííûõ ìåòîäîâ ïîçâî�

ëÿåò ïîëó÷èòü èíôîðìàöèþ, êîòîðóþ êðàéíå çàòðóäíèòåëüíî ïîëó÷èòü àíàëèòè�

÷åñêè.

Ñ ýòîé òî÷êè çðåíèÿ ïðèìåíåíèå ÷èñëåííûõ ìåòîäîâ äëÿ çàäà÷ ôèçèêè êîí�

äåíñèðîâàííîãî ñîñòîÿíèÿ ñïîñîáñòâóåò êàê ïîëó÷åíèþ íîâûõ ðåçóëüòàòîâ, òàê

è ïîíèìàíèþ óæå èçó÷åííûõ ïðîöåññîâ. Ðàñ÷¼òû äèíàìè÷åñêîé ýâîëþöèè ïîç�

âîëÿþò ïðîâåñòè àíàëèç êîíôîðìàöèîííîé äèíàìèêè ìàêðîìîëåêóë, îïðåäåëèòü

òðåòè÷íóþ ñòðóêòóðó áåëêîâ ïî çàäàííîé ïåðâè÷íîé, è ðåøèòü ìíîæåñòâî äðó�

ãèõ çàäà÷, ñâÿçàííûõ ñ åäèíè÷íûìè ìàêðîìîëåêóëàìè. Ñðåäè äðóãèõ ïîïóëÿðíûõ

çàäà÷, ðåøàåìûõ ÷èñëåííî, ìîæíî âûäåëèòü ìîäåëèðîâàíèå âÿçêîé æèäêîñòè è

äðóãèõ ìíîãî÷àñòè÷íûõ ñèñòåì ïóò¼ì ÷èñëåííîãî ðåøåíèÿ óðàâíåíèé Íüþòîíà

äëÿ áîëüøîãî ÷èñëà (∼ 106) ÷àñòèö, [30, 31].

Ìîäåëèðîâàíèå æèäêèõ êðèñòàëëîâ è àíñàìáëåé ÷àñòèö ñëîæíîé ôîðìû ïîç�

âîëÿåò ñâÿçàòü ìåçîñêîïè÷åñêîå óñòðîéñòâî òàêèõ ñèñòåì ñ èõ ñâîéñòâàìè íà ìàê�

ðîìàñøòàáàõ [32, 33]. Ñ ýòîé öåëüþ ìû ïðîâîäèì ìîäåëèðîâàíèå äèïîëüíûõ æèä�

êîñòåé (ìîäåëåé Êååçîìà è Øòîêìàéåðà).

Óñïåøíîå ïðèìåíåíèå ÷èñëåííûõ ìåòîäîâ òðåáóåò õîðîøåãî ïîíèìàíèÿ êàê

òåõíè÷åñêîé ñòîðîíû ïðîáëåìû, òàê è ôèçè÷åñêîé ñóùíîñòè ðàññìàòðèâàåìîé çà�
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äà÷è. Ïðè ýòîì ñïåöèôèêà ÷èñëåííîãî àíàëèçà òðåáóåò òùàòåëüíîé âåðèôèêàöèè

ïîëó÷àåìûõ ðåçóëüòàòîâ. Äëÿ ýòîãî ñóùåñòâóåò ðÿä õîðîøî ðàçðàáîòàííûõ ìå�

òîäèê, àêòèâíî ïðèìåíÿþùèõñÿ â ðàçëè÷íûõ íàïðàâëåíèÿõ ìîäåëèðîâàíèÿ. Ñëå�

äóåò ó÷èòûâàòü âëèÿíèå ïàðàìåòðîâ ìîäåëèðîâàíèÿ: âûáðàííûé àëãîðèòì, ïàðà�

ìåòðû ìîäåëè, ñïîñîá ó÷¼òà ãðàíè÷íûõ óñëîâèé, ñïîñîáû âû÷èñëåíèÿ ìàêðîñêî�

ïè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ, � âñ¼ ýòî âëèÿåò íà êîíå÷íûé ðåçóëüòàò.

Çíà÷èòåëüíàÿ ÷àñòü ìîäåëèðóåìûõ ñåãîäíÿ çàäà÷ òðåáóåò èñïîëüçîâàíèÿ ìîùíîé

êîìïüþòåðíîé òåõíèêè. Ýòèì îáúÿñíÿåòñÿ âîñòðåáîâàííîñòü ñóïåðêîìïüþòåðîâ è

ðàçâèòèå àëüòåðíàòèâíûõ ñðåäñòâ äëÿ ïðîâåäåíèÿ òðóäî¼ìêèõ âû÷èñëåíèé (ãðà�

ôè÷åñêèõ ïðîöåññîðîâ è ¾îáëà÷íûõ¿ ñåðâèñîâ).

1.1. Ìîäåëè äèïîëüíûõ ñôåð

Ìèêðîñêîïè÷åñêàÿ ìîäåëü ôåððîìàãíèòíûõ êîëëîèäîâ ñòðîèòñÿ èñõîäÿ èç

ñëåäóþùèõ îñíîâíûõ å¼ ñâîéñòâ:

1. ñèñòåìà ñîñòîèò èç áîëüøîãî ÷èñëà âçàèìîäåéñòâóþùèõ ìåæäó ñîáîé ÷à�

ñòèö;

2. êàæäàÿ ÷àñòèöà èìååò ìàãíèòíûé äèïîëüíûé ìîìåíò;

3. ðàçìåðû ÷àñòèö èìåþò îäèí ïîðÿäîê.

Ñ äðóãîé ñòîðîíû, ïîñêîëüêó èññëåäîâàíèå ìîäåëè âî âñåé å¼ ñëîæíîñòè íå ïðåä�

ñòàâëÿåòñÿ âîçìîæíûì, äåëàþòñÿ ñëåäóþùèå ïðåäïîëîæåíèÿ:

1. âíóòðåííÿÿ ýíåðãèÿ ñèñòåìû åñòü ñóììà ïàðíûõ âçàèìîäåéñòâèé ÷àñòèö;

2. ìàãíèòíûé ìîìåíò êàæäîé ÷àñòèöû ïðåäñòàâëÿåòñÿ êàê òî÷å÷íûé äèïîëü â

å¼ öåíòðå;

3. âñå ÷àñòèöû îäèíàêîâû è èìåþò ñôåðè÷åñêóþ ôîðìó;
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4. âëèÿíèåì ñðåäû (ðàñòâîðèòåëÿ) ìîæíî ïðåíåáðå÷ü.

Èñõîäÿ èç óêàçàííûõ ïðåäïîëîæåíèé, ôåððîìàãíèòíàÿ æèäêîñòü ðàññìàòðèâàåò�

ñÿ êàê àíñàìáëü äèïîëüíûõ ñôåð (ÄÑ), èäåíòè÷íûõ ñôåðè÷åñêèõ ÷àñòèö, â öåíòðå

êàæäîé èç êîòîðûõ íàõîäèòñÿ òî÷å÷íûé äèïîëüíûé ìîìåíò (ìàãíèòíûé èëè ýëåê�

òðè÷åñêèé). Ñîãëàñíî òàêîìó ïðåäñòàâëåíèþ, ïîëíàÿ âíóòðåííÿÿ ýíåðãèÿ ñèñòåìû

Uint âûïèñûâàåòñÿ ÿâíî â âèäå

Uint =
∑
i<j

(U i,j
sr + U i,j

dd ),

ãäå U i,j
sr � íåêîòîðûé êîðîòêîäåéñòâóþùèé ïîòåíöèàë (îò short range) âçàèìîäåé�

ñòâèÿ ÷àñòèö ñ íîìåðàìè i è j, à Udd � ýíåðãèÿ äèïîëü-äèïîëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ,

èìåþùàÿ îáû÷íûé âèä

U i,j
dd =

mi ·mj

|ri − rj|3
− 3

(mi · (ri − rj))(mj · (ri − rj))

|ri − rj|5
.

Çäåñü è äàëåå ri � êîîðäèíàòíûé âåêòîð öåíòðà i -é ÷àñòèöû, à mi � å¼ äèïîëüíûé

ìîìåíò. Âîçìîæíîå ðàñïîëîæåíèå äâóõ ÷àñòèö ìîäåëè ïðåäñòàâëåíî íà ðèñóíêå

1.1.

Âûáîð êîðîòêîäåéñòâóþùåãî ïîòåíöèàëà ñïåöèôè÷åí äëÿ ðàçëè÷íûõ îáðàç�

öîâ ôåððîìàãíèòíûõ æèäêîñòåé. Â ðàìêàõ ìîäåëåé äèïîëüíûõ ñôåð îáû÷íî ðàñ�

ñìàòðèâàþò ïðîñòåéøèå âàðèàíòû ïîòåíöèàëîâ. Â çàâèñèìîñòè îò òèïà ýòîãî ïî�

òåíöèàëà ðàçëè÷àþò òðè îñíîâíûõ ìîäåëè äèïîëüíûõ ñôåð:

1. ìîäåëü òâ¼ðäûõ äèïîëüíûé ñôåð (ÒÄÑ, èëè ìîäåëü Êååçîìà) èñïîëüçóåò

êîðîòêîäåéñòâóþùèé ïîòåíöèàë òâ¼ðäûõ ñôåð

U i,j
hs =

 0, åñëè rij ≥ d,

∞, åñëè rij < d.

ãäå d � ðàçìåð (äèàìåòð) ÷àñòèöû, à rij = |ri − rj|. Ýòîò âàðèàíò ìîäåëè

ÿâëÿåòñÿ ïðîñòåéøèì è ÷àñòî âñòðå÷àåòñÿ â ìîäåëèðîâàíèè.

17



O

r1

r2

d

m1

m2

Ðèñ. 1.1. Äâå ÷àñòèöû ìîäåëè äèïîëüíûõ ñôåð. Ñôåðè÷åñêàÿ ôîðìà îïèñûâàåòñÿ èçîòðîïíûì

ïîòåíöèàëîì Udd, âîçðàñòàþùèì íà ìàëûõ ðàññòîÿíèÿõ.

2. Ìîäåëü ìÿãêèõ äèïîëüíûõ ñôåð (ÌÄÑ ) èñïîëüçóåò ïîòåíöèàë âèäà

U i,j
ss = 4ϵ

(
d

rij

)12

.

Èíîãäà âìåñòî 12-é ñòåïåíè èñïîëüçóåòñÿ ýêñïîíåíòà.

3. Ìîäåëü Øòîêìàéåðà èìååò â ðîëè êîðîòêîäåéñòâóþùåãî âçàèìîäåéñòâèÿ

ïîòåíöèàë Ëåííàðäà-Äæîíñà

U i,j
lj = 4ϵ

[(
d

rij

)12

−
(

d

rij

)6
]
.

Åñëè íå îãîâîðåíî îáðàòíîå, ìû áóäåì âñåãäà ñ÷èòàòü, ÷òî â ìîäåëè Øòîê�

ìàéåðà ïðåîáëàäàþò äèïîëüíûå ñèëû.

Ìîäåëè äèïîëüíûõ ñôåð ñîäåðæàò òîëüêî ïàðíûå âçàèìîäåéñòâèÿ è èãíîðè�

ðóþò âëèÿíèå ðàñòâîðèòåëÿ. Óêàçàííûå ìîäåëè ïîçâîëÿþò ïîëó÷èòü êà÷åñòâåííîå

îïèñàíèå ïîâåäåíèÿ èíòåðåñóþùèõ íàñ ñèñòåì ôåððîìàãíèòíûõ æèäêîñòåé.
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1.2. Õàðàêòåðíûå âåëè÷èíû

Â äàííîé ðàáîòå èñïîëüçóþòñÿ ñëåäóþùèå îáîçíà÷åíèÿ. Ïîä êîíöåíòðàöè�

åé ìû ïîäðàçóìåâàåì îáú¼ìíóþ äîëþ ρ ÷àñòèö â ñèñòåìå

ρ =
πd3N

6V
,

ãäå d � ðàçìåð ÷àñòèöû (äèàìåòð), N � èõ ÷èñëî â îäíîé ÿ÷åéêå, à V � îáú¼ì

ÿ÷åéêè. Ïîìèìî îáú¼ìíîé äîëè â ëèòåðàòóðå ÷àñòî èñïîëüçóåòñÿ ïðèâåä¼ííàÿ

êîíöåíòðàöèÿ

ρ∗ =
d3N

V
.

Îòìåòèì, ÷òî ρ∗ ≈ 2ρ, à ρ∗ = 1 ñîîòâåòñòâóåò ïëîòíîé êóáè÷åñêîé óïàêîâêå ÷àñòèö

(ñëó÷àé ρ∗ > 1 òàêæå âîçìîæåí, ïîñêîëüêó åñòü è áîëåå ïëîòíûå óïàêîâêè).

ÌîäåëüØòîêìàéåðà èìååò äâà õàðàêòåðíûõ ýíåðãåòè÷åñêèõ ìàñøòàáà:

1. Âåëè÷èíó äèïîëü-äèïîëüíîé ýíåðãèè äâóõ ÷àñòèö, ìîæíî îöåíèòü âûðàæå�

íèåì

Udip ∼
m2

d3
.

2. Õàðàêòåðíàÿ ýíåðãèÿ ïîòåíöèàëà Ëåííàðäà-Äæîíñà âûðàæàåòñÿ ïàðàìåò�

ðîì

Ulj ∼ ϵ.

Ýòî îáñòîÿòåëüñòâî ïîçâîëÿåò ïðåäïîëîæèòü, ÷òî ïîâåäåíèå ìîäåëè â îòñóòñòâèå

ïðî÷èõ ôàêòîðîâ (âíåøíèõ ïîëåé è ò.ï.) áóäåò îïðåäåëÿòüñÿ îòíîøåíèåì ýòèõ

ìàñøòàáîâ ê ýíåðãèè òåïëîâûõ ôëóêòóàöèé

Utemp ∼ kBT.

Âñëåä çà àâòîðàìè ðàáîòû [24] áóäåì èçìåðÿòü ýíåðãèþ â åäèíèöàõ, ðàâíûõ

õàðàêòåðíîé âåëè÷èíå ïîòåíöèàëà Ëåííàðäà-Äæîíñà Ulj. Äëÿ ýòîãî ðàññìîòðèì
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ò.í. ïðèâåä¼ííûé äèïîëüíûé ìîìåíò

m∗ =
m√
d3ϵ

, (1.1)

Ââåäåíèå òàêîé ïåðåíîðìèðîâêè ñîîòâåòñòâóåò äåëåíèþ âñåõ ýíåðãåòè÷åñêèõ âå�

ëè÷èí íà îäíî è òî æå ÷èñëî, ÷òî ðàâíîñèëüíî èçìåðåíèþ ýíåðãèè äèïîëüíûõ

âçàèìîäåéñòâèé â åäèíèöàõ, çàäàâàåìûõ ïîòåíöèàëîì Ëåííàðäà-Äæîíñà. Åäèí�

ñòâåííûì îïðåäåëÿþùèì ïàðàìåòðîì ìîäåëè òåïåðü ÿâëÿåòñÿ ïðèâåä¼ííûé äè�

ïîëüíûé ìîìåíò m∗.

Àíàëîãè÷íûì îáðàçîì íîðìèðóåòñÿ è òåìïåðàòóðíàÿ øêàëà

kT ∗ =
kT

ϵ
.

Â íàøèõ âû÷èñëåíèÿõ ïðåäïîëàãàåòñÿ, ÷òî äèïîëüíûå ñèëû ÿâëÿþòñÿ ïðåîá�

ëàäàþùèìè, òî åñòü, ÷òî m∗ ∼ 2− 5.

Îòìåòèì, ÷òî ñîïîñòàâëåíèå ìîäåëüíûõ âåëè÷èí ñ ðåàëüíûìè ñóùåñòâåííî

çàâèñèò îò ðàññìàòðèâàåìûõ ñèñòåì. Â òî âðåìÿ êàê â ìîäåëèðîâàíèè çíà÷åíèÿ

äèïîëüíîãî ìîìåíòà m ∼ 1, îöåíêà ñîîòâåòñòâóþùåé âåëè÷èíû ìàãíèòíîãî äè�

ïîëüíîãî ìîìåíòà ÷àñòèöû ôåððîìàãíèòíîé æèäêîñòè ìîæåò áûòü ïîëó÷åíà ïî

ôîðìóëå

mr =

√
µ0πMd3

12
,

ãäå d � ðàçìåð ÷àñòèöû (äèàìåòð äëÿ ñôåðè÷åñêèõ ÷àñòèö), M � íàìàãíè÷åííîñòü

ìàòåðèàëà. Äëÿ ðåàëüíîé ñèñòåìû (ñì. [34], (ñòð.46)) d = 8.1 íì, M = 4.46 · 105

À·ì−1, µ0 = 4π · 10−7 êã·ì·A−2c−2. Îöåíêà âåëè÷èíû äèïîëüíîãî ìîìåíòà çàâèñèò

îò ìàòåðèàëà è ðàçìåðà ÷àñòèö, à ïîòîìó âàðüèðóåòñÿ äëÿ ðàçíûõ ðåàëèçàöèé ôåð�

ðîìàãíèòíûõ æèäêîñòåé. Ñîîòâåòñòâóþùèå îöåíêè äëÿ äðóãèõ ñèñòåì (íàïðèìåð,

ïîëÿðíûõ ãàçîâ) èìåþò ñîâñåì äðóãèå ïîðÿäêè âåëè÷èí.
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1.3. Àëüòåðíàòèâíûå ìîäåëè

Ñ öåëüþ ïîëó÷åíèÿ êà÷åñòâåííîãî îïèñàíèÿ ôåððîìàãíèòíûõ æèäêîñòåé ìû

ðàññìàòðèâàåì ìîäåëü, îñíîâàííóþ íà ÷åòûð¼õ ïðåäïîëîæåíèÿõ (ñì. ðàçäåë 1.1).

Ñîãëàñíî òðåòüåìó èç íèõ, âñå ÷àñòèöû èìåþò ôîðìó îäèíàêîâûõ ñôåð. Áîëü�

øèíñòâî ðàññìàòðèâàåìûõ â ýêñïåðèìåíòå ôåððîìàãíèòíûõ æèäêîñòåé ïîëèäèñ�

ïåðñíû, èõ ÷àñòèöû èìåþò îòëè÷íóþ îò ñôåðè÷åñêîé ôîðìó è îòëè÷àþòñÿ ïî ðàç�

ìåðàì. Ïî ýòîé ïðè÷èíå â òåîðåòè÷åñêèõ ðàáîòàõ ðàññìàòðèâàþòñÿ ìîäåëè, ó÷è�

òûâàþùèå ïîëèäèñïåðñíîñòü. Ìîæíî âûäåëèòü ñëó÷àè, êîãäà ðàñïðåäåëåíèå ïà�

ðàìåòðîâ ÷àñòèö äèñêðåòíî (íàïðèìåð, áèäèñïåðñíàÿ ôåððîìàãíèòíàÿ æèäêîñòü,

[35]), èëè íåïðåðûâíî (íàïðèìåð, íîðìàëüíîå ðàñïðåäåëåíèå [36]).

Ñ îäíîé ñòîðîíû, ïîäîáíûå ìîäåëè ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé ñëåäóþùèé øàã â

ìîäåëèðîâàíèè ïîëèäèñïåðñíûõ ôåððîìàãíèòíûõ æèäêîñòåé. Ñ äðóãîé ñòîðîíû,

èìååòñÿ ðÿä àêòóàëüíûõ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ðàáîò, ïîñâÿù¼ííûõ ïîëó÷åíèþ è

èçó÷åíèþ ñèñòåì ìîíîäèñïåðñíûõ ÷àñòèö. Â ðàáîòå [37] îáñóæäàåòñÿ ïðîöåññ ïî�

ëó÷åíèÿ ñèñòåìû ìîíîäèñïåðñíûõ ÷àñòèö æåëåçà (∼ 20 íì). Ìîæíî îæèäàòü, ÷òî

ìîäåëü äèïîëüíûõ ñôåð áóäåò ëó÷øå îïèñûâàòü ôåððîìàãíèòíûå æèäêîñòè èç

òàêèõ ÷àñòèö (ïî ñðàâíåíèþ ñ ïîëèäèñïåðñíûìè).

Ðàññìîòðåíèå îäèíàêîâûõ ÷àñòèö èíòåðåñíî òàêæå ñ òî÷êè çðåíèÿ âîçìîæ�

íûõ ïðèëîæåíèé ê ñàìîñáîðêå êîëëîèäíûõ êðèñòàëëîâ, àíàëîãè÷íûõ ïîëó÷àåìûõ

äëÿ íåìàãíèòíûõ ÷àñòèö, [38], à òàêæå äðóãèõ ñòðóêòóð íàíî- è ìèêðîìåòðîâûõ

ìàñøòàáîâ. Âàæíîñòü ïîäîáíûõ ñòðóêòóð ñîñòîèò â âîçìîæíîñòü óïðàâëåíèÿ èõ

îáðàçîâàíèåì ïóò¼ì èçìåíåíèÿ âíåøíèõ ïîëåé, [39].

Ñóùåñòâóþò ðàáîòû, ðàññìàòðèâàþùèå ôåððîìàãíèòíûõ æèäêîñòåé èç ÷à�

ñòèö íå ñôåðè÷åñêîé ôîðìû (ýëëèïñîèäû, êîíóñû, ãàíòåëüêè è äð.), à òàêæå ñî�

äåðæàùèå ïðèìåñè (íàïðèìåð, ñìåñè ìàãíèòíûõ ÷àñòèö ñ òâ¼ðäûìè øàðàìè, [40]).

Èññëåäîâàíèÿ ïîäîáíûõ ñèñòåì èíòåðåñíû ñ òî÷êè çðåíèÿ ïîñëåäñòâèé, ê êîòîðûì

ìîæåò ïðèâîäèòü ìîäèôèêàöèÿ îáû÷íûõ ôåððîìàãíèòíûõ æèäêîñòåé.
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Ïîìèìî ó÷¼òà âîçìîæíûõ ìèêðîñêîïè÷åñêèõ îñîáåííîñòåé ôåððîìàãíèòíûõ

æèäêîñòåé, áûëè ïðåäïðèíÿòû ïîïûòêè áîëåå òî÷íîãî îïèñàíèÿ âçàèìîäåéñòâèé

â ðàìêàõ ïðèáëèæåíèÿ äèïîëüíûõ ñôåð. Â ðàáîòàõ [17�20] ÿâíî ó÷èòûâàåòñÿ ìàã�

íèòíàÿ âîñïðèèì÷èâîñòü ÷àñòèö ñèñòåìû: çíà÷åíèå äèïîëüíîãî êàæäîé èç íèõ

èçìåíÿëîñü â çàâèñèìîñòè îò ëîêàëüíîé âåëè÷èíû ïîëÿ. Òàêîé âàðèàíò ìîäåëè

íå âûÿâèë çíà÷èòåëüíûõ êà÷åñòâåííûõ èçìåíåíèé ïî ñðàâíåíèþ ñ îáûêíîâåííîé

ìîäåëüþ Øòîêìàéåðà, à êîëè÷åñòâåííûå îòëè÷èÿ âûðàæàþòñÿ â áîëåå âûñîêîé

òåìïåðàòóðå ïåðåõîäà ãàç�æèäêîñòü.

Êðàéíå èíòåðåñåí âîïðîñ î ðîëè ðàñòâîðèòåëÿ è î òîì, êàêèì îáðàçîì åãî

ìîæíî ó÷åñòü â ìîäåëèðîâàíèè. Â íåêîòîðûõ ÷àñòíûõ ñëó÷àÿõ îêàçûâàåòñÿ, ÷òî

íåéòðàëüíûå ÷àñòèöû âçàèìîäåéñòâóþò ñ ïîòåíöèàëîì, âèä êîòîðîãî íàïîìèíà�

åò ïîòåíöèàë Ëåííàðäà-Äæîíñà, [41]. Â îáùåì ñëó÷àå äàííàÿ ïðîáëåìà îñòà¼òñÿ

îòêðûòîé.

Â çàêëþ÷åíèå îòìåòèì, ÷òî äèàïàçîí ïðèìåíèìîñòè ìîäåëåé äèïîëüíûõ ñôåð

íå îãðàíè÷èâàåòñÿ îïèñàíèåì ôåððîìàãíèòíûõ æèäêîñòåé. Ïðàêòè÷åñêè ëþáàÿ

ìíîãî÷àñòè÷íàÿ ñèñòåìà, â êîòîðîé ïðåîáëàäàþò äèïîëü-äèïîëüíûå âçàèìîäåé�

ñòâèÿ, ìîæåò áûòü ãðóáî ðàññìîòðåíà êàê ìíîæåñòâî äèïîëüíûõ ñôåðè÷åñêèõ

÷àñòèö. Ê òàêèì ñèñòåìàì ìîæíî îòíåñòè ìàãíèòíûå êîëëîèäû, ôåððîìàãíèòíûå

è ôåððîýëåêòè÷åñêèå æèäêîñòè, ñîâîêóïíîñòü ìàêðîìîëåêóë ñî çíà÷èòåëüíûé äè�

ïîëüíûì ìîìåíòîì. Èçó÷åíèå òàêèõ ñèñòåì êðàéíå ïîëåçíî è äàñò äîïîëíèòåëüíîå

ïîíèìàíèå òîãî, ÷òî ïðîèñõîäèò â ðÿäå çàäà÷ ôèçèêè êîíäåíñèðîâàííîãî ñîñòîÿ�

íèÿ.

1.4. Ìåòîä èññëåäîâàíèÿ

Â äàííîé ðàáîòå ïðîâîäèòñÿ ÷èñëåííîå ìîäåëèðîâàíèå NVT -àíñàìáëÿ ìåòî�

äîì Ìîíòå-Êàðëî (àëãîðèòì Ìåòðîïîëèñà). Äàííûé àëãîðèòì îñíîâàí íà ïîñòðî�

åíèè ñëó÷àéíîãî áëóæäàíèÿ (ìàðêîâñêîé öåïè) â êîíôèãóðàöèîííîì ïðîñòðàí�
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ñòâå ñîñòîÿíèé âñåõ ÷àñòèö. Âàæíåéøèì ñâîéñòâîì ýòîãî áëóæäàíèÿ ÿâëÿåòñÿ

òî, ÷òî âåðîÿòíîñòü âñòðåòèòü ñîñòîÿíèå ñ ýíåðãèåé E ïðîïîðöèîíàëüíà e−βE.

Â ðåçóëüòàòå, â ïðåäåëå áåñêîíå÷íîãî ÷èñëà ñäåëàííûõ øàãîâ áóäåò èìåòü ìå�

ñòî óòâåðæäåíèå: ñðåäíåå àðèôìåòè÷åñêîå íåêîòîðîé âåëè÷èíû A íà ñîñòîÿíèÿõ

ïîñòðîåííîãî áëóæäàíèÿ ðàâíî òåðìîäèíàìè÷åñêîìó ñðåäíåìó âåëè÷èíû A äëÿ

ìîäåëèðóåìîé ñèñòåìû. Óêàçàííîå îáñòîÿòåëüñòâî ñîñòàâëÿåò îñíîâíóþ èäåþ ìå�

òîäà Ìåòðîïîëèñà. Áîëåå ïîäðîáíóþ èíôîðìàöèþ î ìåòîäå Ìîíòå-Êàðëî ìîæíî

íàéòè â [30, 31, 42�44].

Íà ñåãîäíÿøíèé äåíü èìååòñÿ áîëüøîå ÷èñëî ðàçíîâèäíîñòåé ñõåìû Ìåòðî�

ïîëèñà, èìååòñÿ âîçìîæíîñòü èìèòàöèè áîëüøîãî ÷èñëà ðàçëè÷íûõ àíñàìáëåé

(NPT, NVT, áîëüøîãî êàíîíè÷åñêîãî). Ðàçëè÷èÿ ìîãóò âûðàæàòüñÿ â ñïîñîáå ïî�

ñòðîåíèÿ ñëó÷àéíîãî áëóæäàíèÿ: âûáîðà âîçìîæíûõ âàðèàíòîâ ïåðåõîäà íà øàãå

è âåðîÿòíîñòè åãî ïðèíÿòèÿ. Êðîìå òîãî, ñóùåñòâóþò ìîäèôèêàöèè àëãîðèòìà,

ïîçâîëÿþùèå óëó÷øèòü ñõîäèìîñòü ìåòîäà, òî åñòü, ïîëó÷èòü ðåçóëüòàòû çà ìåíü�

øåå âðåìÿ ìîäåëèðîâàíèÿ.

Ìåòîä Ìîíòå-Êàðëî ïðåäíàçíà÷åí äëÿ ïîèñêà èíòåãðàëà íåêîòîðîé ôóíêöèè

ïî êîíôèãóðàöèîííîìó ïðîñòðàíñòâó ñèñòåìû â òåõ ñëó÷àÿõ, êîãäà ÿâíîå èíòåãðè�

ðîâàíèå ïðîèçâåñòè íåâîçìîæíî (íàïðèìåð, èç-çà áîëüøîé ðàçìåðíîñòè ïðîñòðàí�

ñòâà). Â ïðèìåíåíèè ê òåðìîäèíàìè÷åñêèì ñèñòåìàì ïîäûíòåãðàëüíàÿ ôóíêöèÿ

ñîäåðæèò ìíîæèòåëü e−βE, êîòîðûé áûñòðî óáûâàåò ñ âîçðàñòàíèåì ýíåðãèè E.

Â ýòîé ñâÿçè ãëàâíîå ïðåäïîëîæåíèå ìåòîäà Ìîíòå-Êàðëî ñîñòîèò â òîì, ÷òî

ïîñòðîåííàÿ òðàåêòîðèÿ ïîáûâàåò â îêðåñòíîñòè áîëüøèíñòâà ëîêàëüíûõ ìèíèìó�

ìîâ ýíåðãèè, ïî ñâîåìó çíà÷åíèþ áëèçêèõ ê ãëîáàëüíîìó. Èìåííî òàêèå îêðåñòíî�

ñòè âíîñÿò íàèáîëüøèé âêëàä â çíà÷åíèå èíòåãðàëà, ïîñêîëüêó â òàêèõ îáëàñòÿõ

çíà÷åíèå âåñîâîé ôóíêöèè-ýêñïîíåíòû ìàêñèìàëüíî.

Îäíàêî åñëè áëóæäàíèå ïîïàä¼ò â äîñòàòî÷íî ãëóáîêèé ìèíèìóì, åãî òðàåê�

òîðèÿ ìîæåò î÷åíü äîëãî îñòàâàòüñÿ â îêðåñòíîñòè ýòîãî ìèíèìóìà. Ýòîò ôàêò
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ñîñòàâëÿåò êðàéíå îñòðóþ ïðîáëåìó ëþáîãî Ìîíòå-Êàðëî ìîäåëèðîâàíèÿ, è íåîá�

õîäèìî ïðèíèìàòü ìåðû, ÷òîáû íå ïîïàñòü â ýòó ëîâóøêó. Ìåòîäû, ïðåäíàçíà�

÷åííûå äëÿ ðåøåíèÿ ýòîé ïðîáëåìû íàçûâàþò ìåòîäàìè, óñêîðÿþùèìè ñõîäè�

ìîñòü ìåòîäà Ìîíòå-Êàðëî. Ïðîñòåéøèì ìåòîäîì ýòîãî òèïà ÿâëÿåòñÿ óäëèíåíèå

ïîñòðîåííîé ìàðêîâñêîé öåïè. Òàêîé ïîäõîä çíà÷èòåëüíûìè îáðàçîì óâåëè÷èâà�

åò âðåìÿ ìîäåëèðîâàíèÿ, à ïîòîìó ïîäõîäèò ëèøü äëÿ ïðîñòûõ ñèñòåì. Îòìåòèì,

÷òî ìåòîä Ìîíòå-Êàðëî ÿâëÿåòñÿ ñòîõàñòè÷åñêèì, è åãî ïðàâèëüíîñòü ìîæåò áûòü

ñòðîãî äîêàçàíà ëèøü â ïðåäåëå áîëüøîãî ÷èñëà òî÷åê (áîëüøîé äëèíû ïîñòðî�

åííîé öåïè, äîëãîãî áëóæäàíèÿ).

Â íàøåì ìîäåëèðîâàíèè äëÿ óñêîðåíèÿ ñõîäèìîñòè èñïîëüçóåòñÿ ìåòîä replica

exchange (ñì., íàïðèìåð, [31, 42]). Ïðè ýòîì ïðîèñõîäèò ïîñòðîåíèå ÷åòûð¼õ áëóæ�

äàíèé ïðè ðàçëè÷íûõ òåìïåðàòóðàõ, ïðè÷¼ì ýòè òåìïåðàòóðû ìîãóò ìåíÿòüñÿ ñ

íåêîòîðîé âåðîÿòíîñòüþ. Ïðîâåä¼ííîå íàìè ìîäåëèðîâàíèå âûÿâèëî óëó÷øåíèå

ñõîäèìîñòè ïî ñðàâíåíèþ ñ ïîñòðîåíèåì òîëüêî îäíîé öåïè, êîòîðîå âûðàæàåòñÿ

â íåîáõîäèìîñòè ïîñòðîåíèÿ ñëó÷àéíîé ïîñëåäîâàòåëüíîñòè ïî÷òè âòðîå ìåíüøåé

äëèíû. Äàííûé ìåòîä èñïîëüçóåòñÿ ïðåèìóùåñòâåííî ïðè ìîäåëèðîâàíèè íà ìíî�

ãîÿäåðíûõ ñèñòåìàõ.

Êàê ïîêàçûâàåò ìîäåëèðîâàíèå, âûáîð íà÷àëüíîãî ñîñòîÿíèÿ âëèÿåò íà ïî�

ñòðîåíèå ñëó÷àéíîãî áëóæäàíèÿ è ñõîäèìîñòü ìåòîäà. Â ñâÿçè ñ ýòèì ìû èñïîëü�

çóåì ñëåäóþùåå óëó÷øåíèå: ïîñêîëüêó íàì íåîáõîäèìî ïðîâîäèòü ìîäåëèðîâàíèå

ñèñòåìû â øèðîêîì äèàïàçîíå òåìïåðàòóð, ìû íå íà÷èíàåì êàæäûé ðàç ñî ñëó÷àé�

íîé êîíôèãóðàöèè ÷àñòèö, âûáèðàåì â êà÷åñòâå íà÷àëüíîãî ñîñòîÿíèå, íà êîòîðîì

îñòàíîâèëîñü ìîäåëèðîâàíèå äëÿ ïðåäûäóùåé òåìïåðàòóðû (áîëåå âûñîêîé). Òà�

êàÿ ðåàëèçàöèÿ èíòåðåñíà èìååò äâà ïðåèìóùåñòâà.

Âî-ïåðâûõ íåò íåîáõîäèìîñòè ÷èñëåííîé ðåëàêñàöèè ñèñòåìû ïðè ìîäåëèðîâàíèè

íèçêîòåìïåðàòóðíûõ ôàç. Òàê, åñëè íà÷èíàòü íèçêîòåìïåðàòóðíîå ìîäåëèðîâà�

íèå ñî ñëó÷àéíîãî ðàçáðîñà ÷àñòèö, ñ áîëüøîé âåðîÿòíîñòüþ ñîîòâåòñòâóþùåãî
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ãàçîâîé ôàçå, ïåðâûå íåñêîëüêî øàãîâ áóäóò äàâàòü çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðîâ, ñâîé�

ñòâåííûì âûñîêèì òåìïåðàòóðàì. Ââèäó êîíå÷íîñòè ÷èñëà øàãîâ öåïè, ýòè íà�

÷àëüíûå çíà÷åíèÿ ìîãóò èñêàçèòü ðåçóëüòàòû.

Âî-âòîðûõ, ïîäîáíûé ìåòîä èñïîëüçóåòñÿ äëÿ ñòîõàñòè÷åñêîãî ïîèñêà ãëîáàëüíîãî

ìèíèìóìà ôóíêöèè ìíîãèõ ïåðåìåííûõ [45], à ïîòîìó ñïîñîáñòâóåò ïðàâèëüíîìó

ïîâåäåíèþ ñèñòåìû ïðè î÷åíü ìàëûõ òåìïåðàòóðàõ. Â ëèòåðàòóðå òàêîé ìåòîä

íàçûâàþò îòæèãîì.

Â ìîäåëèðîâàíèè ìû èñïîëüçóåì ìåòîä replica exchange Ìîíòå-Êàðëî ñ îòæè�

ãîì. Âñå ðåçóëüòàòû ïîëó÷åíû äëÿ 6000 äèïîëüíûõ ÷àñòèö â äèàïàçîíå òåìïåðà�

òóð îò ãàçîâîé ôàçû (ôèêñèðîâàëàñü ïðîáíûì ìîäåëèðîâàíèåì) äî íóëÿ. Äëèíà

ïîñëåäîâàòåëüíîñòè áëóæäàíèÿ ñîñòàâëÿëà 108 øàãîâ íà òåìïåðàòóðó. Êîëè÷åñòâî

òåìïåðàòóð çàâèñåëî îò çíà÷åíèÿ êîíöåíòðàöèè, è îáû÷íî ñîñòàâëÿëî îêîëî 200

(îò 2 äî 0 â åäèíèöàõ kT ∗). Òàêèå ïîêàçàòåëè ñòàëè âîçìîæíûìè ëèøü áëàãîäàðÿ

èñïîëüçîâàíèþ ïåðåäîâûõ ñðåäñòâ äëÿ ïðîâåäåíèÿ âû÷èñëåíèé (ñóïåðêîìïüþòåð

¾Ëîìîíîñîâ¿ ÂÖ ÌÃÓ).

Ìû èñïîëüçóåì êóáè÷åñêóþ ýëåìåíòàðíóþ ÿ÷åéêó è ïåðèîäè÷åñêèå ãðàíè÷�

íûå óñëîâèÿ. Ïðè ýòîì, äèïîëü-äèïîëüíûå âçàèìîäåéñòâèÿ ó÷èòûâàþòñÿ ñëåäó�

þùèì îáðàçîì. Âêëàä îò âçàèìîäåéñòâèÿ äâóõ ÷àñòèö ó÷èòûâàåòñÿ ÷åðåç âêëàä

âçàèìîäåéñòâèÿ äâóõ èõ áëèæàéøèõ îáðàçîâ, à âçàèìîäåéñòâèÿ îñòàëüíûõ îáðàçîâ

èãíîðèðóåòñÿ. Òàêîé òèï ó÷¼òà äàëüíîäåéñòâèÿ âûáðàí èñõîäÿ èç äâóõ ñîîáðàæå�

íèé. Âî-ïåðâûõ, ñêîðîñòü âû÷èñëåíèÿ ýíåðãèè â ýòîì ñëó÷àå âûøå, ÷åì ó äðóãèõ

ìåòîäîâ, à, âî-âòîðûõ, òàêîé ìåòîä â ìåíüøåé ñòåïåíè íàâÿçûâàåò èñêóññòâåííóþ

ïåðèîäè÷íîñòü, âîçíèêàþùóþ â ðåçóëüòàòå èñïîëüçîâàíèÿ ïåðèîäè÷åñêèõ ãðàíè÷�

íûõ óñëîâèé.

Ñðåäè ïðî÷èõ ìåòîäîâ ó÷¼òà äàëüíîäåéñòâóþùèõ âçàèìîäåéñòâèé îáû÷íî âû�

äåëÿþò ñóììû Ýâàëüäà è ìåòîäû ñðåäíåãî ïîëÿ. Âñå òðè óêàçàííûõ ìåòîäà äàþò
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ïîõîæèå ðåçóëüòàòû, åñëè ïðèìåíÿòü èõ ñ äîñòàòî÷íîé òî÷íîñòüþ, [24, 31, 46].

Ïîñêîëüêó íàñ èíòåðåñóþò êà÷åñòâåííûå ýôôåêòû, âîçíèêàþùèå â èññëåäóåìîé

ñèñòåìå ïðè êîíöåíòðàöèÿõ ρ < 0.3, ñîîòâåòñòâóþùèì æèäêîì ôàçàì, ìåòîä ó÷¼�

òà ìîæåò áûòü âûáðàí, èñõîäÿ èç óäîáñòâà âû÷èñëåíèé.

26



Ãëàâà 2

Ìåçîñêîïè÷åñêèé ïàðàìåòð ïîðÿäêà

Â îñíîâå ñîâðåìåííîé òåîðèè ôàçîâûõ ïåðåõîäîâ ëåæèò êëàññè÷åñêàÿ êëàñ�

ñèôèêàöèè Ýðåíôåñòà 1933 ãîäà, [47, 48]. Îíà îñíîâàíà íà ïîâåäåíèè ÷àñòíûõ

ïðîèçâîäíûõ ôóíêöèè òåðìîäèíàìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà â òî÷êàõ ôàçîâîãî ïåðå�

õîäà. Äëÿ ýòîãî, âûáèðàþòñÿ íåçàâèñèìûå òåðìîäèíàìè÷åñêèå ïåðåìåííûå (A,B)

è ñîîòâåòñòâóþùèé òåðìîäèíàìè÷åñêèé ïîòåíöèàë Φ(A,B). Â çàâèñèìîñòè îò ïî�

âåäåíèÿ ÷àñòíûõ ïðîèçâîäíûõ âñå ïåðåõîäû äåëÿò íà äâà òèïà.

Ïåðâûé òèï ñîäåðæèò ïåðåõîäû, ïðè êîòîðûõ ïåðâûå ïðîèçâîäíûå îò Φ â òî÷�

êå ïåðåõîäà èìåþò ðàçðûâ. Ïðè ýòîì òî÷êè ôàçîâîãî ïåðåõîäà îáðàçóþò êðèâóþ

â ïëîñêîñòè (A,B). Ñàì òåðìîäèíàìè÷åñêèé ïîòåíöèàë âáëèçè òî÷êè ïåðåõîäà

íåïðåðûâåí. Ïåðåõîäû ïåðâîãî òèïà ñîïðîâîæäàþòñÿ âûäåëÿåòñÿ èëè ïîãëîùåíè�

åì òåïëîòà.

Âòîðîé òèï ïåðåõîäîâ õàðàêòåðèçóåòñÿ íåïðåðûâíîñòüþ ïåðâûõ è ðàçðûâîì

âî âòîðûõ ÷àñòíûõ ïðîèçâîäíûõ òåðìîäèíàìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà. Àíàëîãè÷íûì

îáðàçîì ìîãóò áûòü îïðåäåëåíû ïåðåõîäû áîëåå âûñîêèõ ïîðÿäêîâ, îäíàêî òàêèå

ïåðåõîäû íå áûëè îáíàðóæåíû ýêñïåðèìåíòàëüíî, à ïîòîìó íå ðàññìàòðèâàþòñÿ.

Ê ïåðåõîäàì âòîðîãî ðîäà îòíîñÿò íåïðåðûâíûå ïåðåõîäû, ïðèìåðàìè êîòîðûõ

ìîãóò ñëóæèòü ïåðåõîäû ìåæäó êðèñòàëëàìè ñ ðàçëè÷íûìè ãðóïïàìè ñèììåòðèé

è äðóãèå ñòðóêòóðíûå ïåðåõîäû, õàðàêòåðèçóþùèåñÿ ñìåíîé ãðóïïû ñèììåòðèé.

Ñâîéñòâà òàêèõ ïåðåõîäîâ îïèñûâàþò ñ ïîìîùüþ êðèòè÷åñêèõ èíäåêñîâ [49].

Äëÿ êîëè÷åñòâåííîé õàðàêòåðèñòèêè èçìåíåíèÿ ñòðóêòóðû âåùåñòâà ïðè ïðî�

õîæäåíèè ÷åðåç òî÷êó ôàçîâîãî ïåðåõîäà ââîäèòñÿ âåëè÷èíà η, êîòîðàÿ ïðèíèìàåò

çíà÷åíèÿ, îòëè÷íûå îò íóëÿ â îäíîé ôàçå è ðàâíà íóëþ â äðóãîé. Òàêóþ âåëè÷èíó

íàçûâàþò ïàðàìåòðîì ïîðÿäêà [48], å¼ ââåäåíèå ÿâëÿåòñÿ ãëàâíîé èäååé òåîðèè

ôàçîâûõ ïåðåõîäîâ Ëàíäàó âòîðîãî ðîäà. Ôèçè÷åñêàÿ ïðèðîäà ïàðàìåòðà ïîðÿäêà
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ìîæåò áûòü ñîâåðøåííî ðàçíîé äëÿ ðàçëè÷íûõ ñèñòåì.

Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî òåîðèÿ ôàçîâûõ ïåðåõîäîâ íîñèò òåðìîäèíàìè÷åñêèé

õàðàêòåð è îñíîâûâàåòñÿ íà ìàêðîñêîïè÷åñêîì îïèñàíèè, õîòÿ ïàðàìåòð ïîðÿäêà

÷àñòî ìîæíî ñâÿçàòü ñî ñòðóêòóðîé âåùåñòâà íà ìîëåêóëÿðíûõ ìàñøòàáàõ.

Òåîðèÿ Ýðåíôåñòà ïðåäïîëàãàåò òî÷å÷íûé õàðàêòåð ôàçîâîãî ïåðåõîäà ââè�

äó íàëè÷èÿ ðàçðûâà ïðîèçâîäíûõ. Ýêñïåðèìåíòàëüíûå è òåîðåòè÷åñêèå ðàáîòû

ïîêàçàëè, ÷òî òàêîå ïðåäñòàâëåíèå ÿâëÿåòñÿ èäåàëèçèðîâàííûì, è èíîãäà âîîáùå

òðóäíî ñêàçàòü, ê êàêîìó òèïó îòíîñèòñÿ ïåðåõîä. Â ÷àñòíîñòè, ôàçîâûå ïåðåõîäû

ìîãóò èìåòü ðàçìûòûé õàðàêòåð, [50].

Ñ òàêîé ñèòóàöèåé ìû ñòàëêèâàåìñÿ â ñëó÷àå èññëåäîâàíèÿ ìîäåëåé äèïîëü�

íûõ ñôåð. Ïðè ìàëûõ êîíöåíòðàöèÿõ (ρ ∼ 0.001) èìååò ìåñòî îäèí ïåðåõîä îò ãàçà

÷àñòèö ê öåïî÷å÷íîé ôàçå, [15, 24, 51]. Öåïî÷å÷íàÿ ôàçà ñîñòîèò èç çàìêíóòûõ

è íåçàìêíóòûõ öåïî÷åê èç ÷àñòèö (ðèñ. 2), è ïåðåõîä ê íåé íàçûâàþò ïîëèìå�

ðèçàöèîííûì. Ñ ïîíèæåíèåì òåìïåðàòóðû âîçðàñòàåò äëèíà öåïî÷åê, ÷òî ñãëà�

æèâàåò ïîâåäåíèå ôèçè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê â îêðåñòíîñòè êðèòè÷åñêîé òî÷êè

è îáóñëàâëèâàåò ðàçìûòèå ïåðåõîäà. Öåïî÷å÷íàÿ ôàçà ïðè íóëå ãðàäóñîâ è öå�

ïî÷å÷íàÿ ôàçà îêîëî òî÷êè ïåðåõîäà áóäóò èìåòü ðàçëè÷íóþ äëèíó öåïî÷åê, à

ïîòîìó è èõ ìàêðîñêîïè÷åñêèå ñâîéñòâà áóäóò, âîîáùå ãîâîðÿ, ðàçëè÷íû. Ãðàôèê

òåïëî¼ìêîñòè â òî÷êå ïåðåõîäà èìååò ëîêàëüíûé ìàêñèìóì, êîòîðûé ñòàíîâèòñÿ

ìåíåå âûðàæåííûì ñ ïîíèæåíèåì êîíöåíòðàöèè è çíà÷åíèÿ äèïîëüíîãî ìîìåíòà

÷àñòèö.

Ïðîâåä¼ííîå íàìè ìîäåëèðîâàíèå óêàçûâàåò íà àíàëîãè÷íûé õàðàêòåð ïåðå�

õîäà íàáëþäàåòñÿ è ïðè á�îëüøèõ êîíöåíòðàöèÿõ. Â ýòîì ñëó÷àå àíàëèç êîíôèãó�

ðàöèé ÷àñòèö ïîçâîëÿåò ñêàçàòü, ÷òî óâåëè÷åíèå äèïîëüíîãî ìîìåíòà óìåíüøàåò

ðàçìûòèå ïåðåõîäà (òî åñòü, òåìïåðàòóð èíòåðâàë ïåðåõîäà). Êðîìå òîãî, êàê è â

ñëó÷àå öåïî÷å÷íîé ôàçû, ñ óìåíüøåíèåì òåìïåðàòóðû óïîðÿäî÷åííîé ôàçû âîç�

ðàñòàåò õàðàêòåðíûé ìàñøòàá ìåçîñêîïè÷åñêîãî ïîðÿäêà (¾âèõðåé¿), ÷òî òàêæå
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Ðèñ. 2.1. Êîëüöî è öåïî÷êà, îñíîâíûå ýëåìåíòû, ñîñòàâëÿþùèå öåïî÷å÷íóþ ôàçó â ìîäåëÿõ

äèïîëüíûõ ñôåð ïðè îáú¼ìíîé äîëå ÷àñòèö ρ ∼ 0.001.

ÿâëÿåòñÿ ïðè÷èíîé ðàçìûòèÿ ïåðåõîäà.

Ïðè âûñîêèõ êîíöåíòðàöèÿõ (ρ ∼ 0.6) âîçìîæíî îáðàçîâàíèå ôåððîíåìà�

òè÷åñêîé ôàçû, [26]. Îíà õàðàêòåðèçóåòñÿ äàëüíèì äèïîëüíûì îðèåíòàöèîííûì

ïîðÿäêîì, õàðàêòåðíûì äëÿ íåìàòè÷åñêèõ æèäêèõ êðèñòàëëîâ. Áîëåå òîãî, àâòî�

ðû ðàáîò, èçó÷àþùèõ ýòó ôàçû, èñïîëüçóþò ïàðàìåòð ïîðÿäêà äå Æåíà, [27, 52],

äëÿ å¼ îïèñàíèÿ â ìîäåëèðîâàíèè.

Äàííàÿ ãëàâà ïîñâÿùåíà ðàññìîòðåíèþ áëèæíåãî îðèåíòàöèîííîãî ïîðÿäêà

â ìîäåëÿõ äèïîëüíûõ ñôåð. Ââîäèòñÿ ÷èñëåííàÿ õàðàêòåðèñòèêà ýòîãî ïîðÿäêà,

êîòîðàÿ ïîçâîëÿåò îáúåäèíèòü â ñåáå óêàçàííûå âûøå ïåðåõîäû, îáóñëîâëåííûå

äèïîëüíûìè âçàèìîäåéñòâèÿìè.

Óêàçàííîå ñâîéñòâî ëîêàëüíîé óïîðÿäî÷åííîñòè åñòåñòâåííûì îáðàçîì ñëåäóåò

èç õàðàêòåðà äèïîëü-äèïîëüíûõ âçàèìîäåéñòâèé.

2.1. Ëîêàëüíîé ïîðÿäîê

Ðåçóëüòàòû ïðîâåä¼ííîãî íàìè ìîäåëèðîâàíèÿ ìîäåëåé äèïîëüíûõ ñôåð ñâè�

äåòåëüñòâóþò î íàëè÷èè áëèæíåãî îðèåíòàöèîííîãî ïîðÿäêà â íèçêîòåìïåðàòóð�

íûõ ôàçàõ â øèðîêîì äèàïàçîíå êîíöåíòðàöèé. Äèïîëè ñîñåäíèõ ÷àñòèö îêàçûâà�

þòñÿ ñî-íàïðàâëåíû, à ãëîáàëüíûé ïîðÿäîê ïðàêòè÷åñêè íå íàáëþäàåòñÿ: íàïðàâ�

ëåíèÿ äèïîëåé ÷àñòèö, íàõîäÿùèõñÿ íà äîñòàòî÷íî áîëüøèõ ðàññòîÿíèÿõ (ïîðÿäêà
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10 ðàçìåðîâ ÷àñòèö, â çàâèñèìîñòè îò âåëè÷èíû òåìïåðàòóðû, êîíöåíòðàöèè ρ è

ïðèâåä¼ííîãî äèïîëüíîãî ìîìåíòà m∗) ïðàêòè÷åñêè íåçàâèñèìû.

Cëîæíàÿ òîïîëîãèÿ ôàç íà ìåçîñêîïè÷åñêèõ ìàñøòàáàõ îáúÿñíÿåòñÿ íàëè÷è�

åì äèïîëüíûõ âçàèìîäåéñòâèé.

Â ñëó÷àå ρ ∼ 0.001 íèçêîòåìïåðàòóðíàÿ ôàçà ìîäåëåé äèïîëüíûõ ñôåð èìååò

ñòðóêòóðó, ñîñòîÿùóþ èç öåïî÷åê è êîëåö, íàïîìèíàþùèõ áóñû. Ýòîò ðåçóëüòàò

áûë ïðîâåðåí â ìîäåëèðîâàíèè ìíîæåñòâî ðàç (ñì., íàïðèìåð, [15, 24]), è ïîäîá�

íûå ôàçû íàáëþäàëèñü â ýêñïåðèìåíòå ñ ôåððîìàãíèòíûìè æèäêîñòÿìè, [16].

Áëèæíèé îðèåíòàöèîííûé ïîðÿäîê îðèåíòàöèè äèïîëåé â òàêèõ ôàçàõ î÷åâèäåí.

Óâåëè÷åíèå êîíöåíòðàöèè â ñëó÷àå ìîäåëè Êååçîìà (Øòîêìàéåðà ñ áîëüøèì

çíà÷åíèåì m∗, òî÷íàÿ ãðàíèöà ïðèâåäåíà, íàïðèìåð, â [24]) ïðèâîäèò ê îáðàçîâà�

íèþ ñëîæíûõ ñåòåâûõ ñòðóêòóð (network phase, [24]), âîçíèêàþùèõ â ðåçóëüòàòå

ñëèÿíèÿ öåïî÷åê â áîëåå ñëîæíûå îáúåêòû. Âîçìîæíàÿ êîíôèãóðàöèÿ äèïîëåé â

òàêîé ôàçå ïîêàçàíà íà ðèñóíêå 2.1.

Ðèñ. 2.2. Êîíôèãóðàöèÿ äèïîëåé â ñåòåâîé ôàçå ìîäåëè Êååçîìà. Èçîáðàæåíà ïëîñêàÿ ïðîåêöèÿ

äèïîëåé íà ïëîñêîñòü. Äëèíà ÷¼ðòî÷êè, îáîçíà÷àþùåé äèïîëü ñîîòâåòñòâóåò ðàäèóñó ÷àñòèöû.

Îáú¼ìíàÿ äîëÿ ÷àñòèö ρ ∼ 0.01 (ñëåâà) è ρ ∼ 0.05 (ñïðàâà)

Ïðè óâåëè÷åíèè êîíöåíòðàöèè êîíôèãóðàöèè ëîêàëüíûé ïîðÿäîê ñòàíîâèòñÿ
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áîëåå âûðàæåííûì. Ïðîâåä¼ííûå íàìè âû÷èñëåíèÿ ïîêàçûâàþò, ÷òî â ñëó÷àå ìî�

äåëè Êååçîìà ïðîèñõîäèò äàëüíåéøåå îáúåäèíåíèå öåïî÷åê ñ îáðàçîâàíèåì ïëîñ�

êèõ è îáú¼ìíûõ ñòðóêòóð. Ïîëó÷àþùèåñÿ ôàçû ïîõîæè íà ñåòè ïðè áîëåå íèçêèõ

êîíöåíòðàöèÿõ, îäíàêî ñîñòîÿò òåïåðü íå èç îäèíî÷íûõ öåïî÷åê, è èç ¾ñòåáëåé¿ è

¾ëèñòîâ¿, îáðàçîâàííûõ 5-6 öåïî÷êàìè, ñîåäèí¼ííûìè â òð¼õìåðíûå èëè äâóìåð�

íûå êëàñòåðû ñîîòâåòñòâåííî. Ñòðóêòóðà ýòèõ ôàç ðàññìîòðåíà áîëåå ïîäðîáíî â

ðàáîòå [63]. Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî öåïî÷êè ìîãóò ñêëåèâàòüñÿ äâóìÿ ñïîñîáàìè:

òàê, ÷òî íàïðàâëåíèÿ äèïîëåé â íèõ îäèíàêîâû, èëè ýòè íàïðàâëåíèÿ ïðîòèâî�

ïîëîæíû. Ïðèìåðû òàêèõ ñêëååê íàáëþäàþòñÿ â ìîäåëèðîâàíèè è ïîêàçàíû íà

ðèñóíêå 2.1. Ñ ýíåðãåòè÷åñêîé òî÷êè çðåíèÿ ñêëåéêè ñ ñî-íàïðàâëåííûìè äèïîëü�

íûìè ìîìåíòàìè öåïî÷åê áîëåå ïðåäïî÷òèòåëüíû.

Ðèñ. 2.3. Ôðàãìåíòû ôàç ìîäåëè Êååçîìà, äåìîíñòðèðóþùèå ðàçëè÷íûå âàðèàíòû ñêëåéêè

öåïî÷åê.

Â ñëó÷àå ìîäåëè Øòîêìàéåðà (m∗ îò 2 äî 5) ïðîÿâëÿåòñÿ ïðèòÿãèâàþùèé

ýôôåêò ïîòåíöèàëà Ëåííàðäà-Äæîíñà, ââèäó ÷åãî ýíåðãåòè÷åñêè âûãîäíåå îêà�

çûâàåòñÿ îáðàçîâàíèå ãëîáóë, ÷òî ñâîéñòâåííî äëÿ îáû÷íîé æèäêîñòè Ëåííàðäà�

Äæîíñà. À îòëè÷èå îò ïîñëåäíåé, ýòîò ïåðåõîä ïðîèñõîäèò ïðè áîëåå âûñîêèõ
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òåìïåðàòóðàõ çà ñ÷¼ò ýôôåêòèâíîãî ïðèòÿæåíèÿ äèïîëåé. Ïðè îõëàæäåíèè ìîäå�

ëè Øòîêìàéåðà ìîæíî íàáëþäàòü äâà ïåðåõîäà, ïåðâûé èç ãàçà ê ãëîáóëàì áåç

îðèåíòàöèîííîãî ïîðÿäêà äèïîëåé (îáû÷íàÿ æèäêîñòü), âòîðîé � îò îáû÷íîé ê

óïîðÿäî÷åííîé æèäêîñòè, êîòîðóþ òàêæå íàçûâàþò ôåððîìàãíèòíîé èëè ôåððî�

ýëåêòðè÷åñêîé, [17, 18, 24]. Ïîäðîáíåå ýòîò âîïðîñ îáñóæäàåòñÿ â ÷åòâ¼ðòîé ãëàâå.

Â ñëó÷àå íåáîëüøèõ êîíöåíòðàöèé íèçêîòåìïåðàòóðíàÿ ôàçà èìååò âèä êà�

ïåëü òîðè÷åñêîé ôîðìû, â êîòîðûõ äèïîëè îáðàçóþò çàìêíóòûé âèõðü. Âèõðåâàÿ

ñòðóêòóðà ñîõðàíÿåòñÿ è ïðè áîëåå âûñîêèõ êîíöåíòðàöèÿõ, îäíàêî ôàçû â ýòîì

ñëó÷àå ñòàíîâÿòñÿ áîëåå ñëîæíûìè. Ïðîâåä¼ííûå íàìè âû÷èñëåíèÿ â äèàïàçîíå

0.1 < ρ < 0.5 ïîêàçûâàþò íàëè÷èå ëîêàëüíîãî îðèåíòàöèîííîãî ïîðÿäêà â íèçêî�

òåìïåðàòóðíûõ ôàçàõ ìîäåëè Øòîêìàéåðà.

Ïðè çíà÷åíèÿõ êîíöåíòðàöèè, áëèçêèõ ê êóáè÷åñêîé óïàêîâêå, áûëè ïîëó�

÷åíû ò.í. ôåððî-íåìàòè÷åñêèå ôàçû, õàðàêòåðèçóþùèåñÿ îðèåíòàöèåé âñåõ äè�

ïîëüíûõ ìîìåíòîâ âäîëü îäíîé îñè, [23, 26]. Àâòîðû óêàçàííûõ ðàáîò îïèñûâàþò

ïåðåõîä â ýòó ôàçó ïàðàìåòðîì ïîðÿäêà, ïðåäëîæåííûì äå Æåíîì [27, 52] äëÿ

íåìàòè÷åñêèõ æèäêèõ êðèñòàëëîâ.

Ïîìèìî ðåçóëüòàòîâ ìîäåëèðîâàíèÿ, èìååòñÿ ýêñïåðèìåíòàëüíîå ïîäòâåðæäå�

íèå íàëè÷èÿ ëîêàëüíîãî îðèåíòàöèîííîãî ïîðÿäêà â ôåððîìàãíèòíûõ æèäêîñòÿõ.

Ñâåäåíèÿ î ìèêðîñêîïè÷åñêîé ñòðóêòóðå ôàç äèïîëüíûõ ñôåð ïðåäîñòàâëÿþò ýêñ�

ïåðèìåíòû ïî êðèîãåííîé ýëåêòðîííîé ìèêðîñêîïèè äëÿ ìàãíèòíûõ êîëëîèäîâ.

Ñóòü ýêñïåðèìåíòà çàêëþ÷àåòñÿ â òîì, ÷òî ìàãíèòíàÿ æèäêîñòü çàìîðàæèâàåòñÿ

ïðè îïðåäåë¼ííûõ óñëîâèÿõ (îíè ìîãóò âàðüèðîâàòüñÿ), ïîñëå ÷åãî ïëîñêèå ñå÷å�

íèÿ íàáëþäàþòñÿ â ýëåêòðîííûé ìèêðîñêîï. Äàííàÿ ìåòîäèêà ïîçâîëÿåò íåïî�

ñðåäñòâåííî óâèäåòü äâóìåðíûå è ñå÷åíèÿ òð¼õìåðíûõ ôàç êîëëîèäîâ ôåððîìàã�

íèòíûõ ÷àñòèö. Òàê, â ðàáîòàõ [16, 53, 54] áûëî îòìå÷åíî ñóùåñòâîâàíèå öåïî÷åê

â ôåððîìàãíèòíûõ æèäêîñòÿõ ïðè ìàëûõ êîíöåíòðàöèÿõ êîëëîèäíûõ ÷àñòèö. Íà�

ëè÷èå öåïî÷åê ñîïîñòàâëÿþò ñ ðåçóëüòàòàìè, êîòîðûå ïîëó÷àþòñÿ â îòñóòñòâèè
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âíåøíåãî ïîëÿ â ÷èñëåííîì ýêñïåðèìåíòå. Èíòåðåñíî, ÷òî ìîäåëèðîâàíèå ïðàê�

òè÷åñêè âñåãäà âûÿâëÿåò íàëè÷èå çàìêíóòûõ ñòðóêòóð (êîëåö), â òî âðåìÿ êàê â

ýêñïåðèìåíòå ýòî, â îñíîâíîì, ëèíåéíûå îáðàçîâàíèÿ. Êðîìå òîãî, ÷àñòèöû ñêëîí�

íû ê îáðàçîâàíèþ êëàñòåðíûõ ñòðóêòóð, ÷òî ãîâîðèò î íàëè÷èè ïðèòÿãèâàþùåãî

ïîòåíöèàëà. Ýòî äîâîä â ïîëüçó òîãî, ÷òî ìîäåëèðîâàíèå ôåððîìàãíèòíûõ æèä�

êîñòåé ñëåäóåò ñêîðåå ïðîèçâîäèòü ñ ïîìîùüþ ìîäåëè Øòîêìàéåðà, ïîñêîëüêó

ïðè ñîîòâåòñòâóþùèõ êîíöåíòðàöèÿõ îáðàçîâàíèÿ êëàñòåðîâ â ñëó÷àå ìÿãêèõ è

òâ¼ðäûõ äèïîëüíûõ ÷àñòèö íå íàáëþäàþòñÿ.

Ðàññìîòðåííûå íàìè íèçêîòåìïåðàòóðíûå ôàçû ìîäåëåé äèïîëüíûõ ñôåð îá�

ëàäàþò áëèæíèì îðèåíòàöèîííûì ïîðÿäêîì, õàðàêòåðèçóþùèìñÿ ñî-íàïðàâëåí�

íîñòüþ äèïîëüíûõ ìîìåíòîâ áëèçêèõ ÷àñòèö. Â ëèòåðàòóðå ïî ýòîìó âîïðîñó íå

ïðèâîäèòñÿ ïðèìåðîâ ôàç, êîòîðûå áû íå îáëàäàëè óêàçàííûì ñâîéñòâîì. Ïî

ýòîé ïðè÷èíå ìîæíî âûñêàçàòü ãèïîòåçó î òîì, ÷òî ýòî ñâîéñòâî õàðàêòåðèçóåò

âñå íèçêîòåìïåðàòóðíûå ôàçû ìîäåëåé äèïîëüíûõ ñôåð. Ñ äðóãîé ñòîðîíû, äàëü�

íèé ïîðÿäîê, âîîáùå ãîâîðÿ, íàáëþäàåòñÿ íå âî âñåõ ôàçàõ. Áîëåå òîãî, ìåòîäû

ðàáîò, äåìîíñòðèðóþùèõ íàëè÷èå ôåððîíåìàòè÷åñêèõ ôàç (ñ äàëüíèì ïîðÿäêîì),

âûçûâàþò âîïðîñû, ïîñêîëüêó ñîäåðæàò ìàëîå ÷èñëî ÷àñòèö è íåáîëüøóþ ÿ÷åéêó

ìîäåëèðîâàíèÿ.

2.2. Ìåçîñêîïè÷åñêèé ïàðàìåòð ïîðÿäêà

Â äàííîì ðàçäåëå ïîä ôàçàìè ìîäåëåé äèïîëüíûõ ñôåð áóäóò ïîäðàçóìåâàòü�

ñÿ íèçêîòåìïåðàòóðíûå ôàçû, åñëè ýòî íå îãîâîðåíî îòäåëüíî.

Âëèÿíèå äèïîëü-äèïîëüíûõ âçàèìîäåéñòâèé ïðèâîäèò ê òîìó, ÷òî äâå íàõî�

äÿùèåñÿ ðÿäîì ÷àñòèöû áóäóò îðèåíòèðîâàíû äðóã çà äðóãîì, òî åñòü, èõ äèïîëè

áóäóò ñîíàïðàâëåíû. Îòñþäà âîçíèêàåò ãèïîòåçà î òîì, ÷òî â ïðîèçâîëüíîé ôàçå

æèäêîñòè Øòîêìàéåðà ïðè äîñòàòî÷íî íèçêîé òåìïåðàòóðå äèïîëè íàõîäÿùèõñÿ
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íà áëèçêîì ðàññòîÿíèè ÷àñòèö äîëæíû áûòü ñîíàïðàâëåíû.

Êîëè÷åñòâåííîé õàðàêòåðèñòèêîé ïîäîáíîé ñîíàïðàâëåííîñòè ÿâëÿåòñÿ âåëè÷èíà

L(ri) =
1

N

∑
0≤j≤N

d2

|mi||mj|
mi ·mj

(ri − rj)2
.

Ïðîâîäÿ òåðìîäèíàìè÷åñêîå óñðåäíåíèå óêàçàííîé âåëè÷èíû, ïîëó÷àåì ïàðàìåòð

ëîêàëüíîãî îðèåíòàöèîííîãî ïîðÿäêà

G =<
N∑
i=0

L(ri) >, (2.1)

Äàííûé ïàðàìåòð ââåä¼í òàêèì îáðàçîì, ÷òî ëþáàÿ ïàðà ÷àñòèö ñ ñîíàïðàâ�

ëåííûìè äèïîëÿìè, óâåëè÷èâàåò åãî, ïðè÷¼ì ýòî óâåëè÷åíèå òåì áîëüøå, ÷åì

áëèæå íàõîäÿòñÿ ÷àñòèöû. Ñ ïðîòèâîïîëîæíî íàïðàâëåííûìè äèïîëÿìè âñ¼ íà�

îáîðîò: îíè óìåíüøàþò L (ñîîòâåòñòâåííî, è G), ïðè÷¼ì èìååòñÿ îáðàòíàÿ çàâè�

ñèìîñòü ýòîãî óìåíüøåíèÿ îò ðàññòîÿíèÿ ìåæäó ÷àñòèöàìè. Â ðåçóëüòàòå, ââåä¼í�

íûé ïàðàìåòð G îïèñûâàåò ëîêàëüíóþ îðèåíòàöèîííóþ óïîðÿäî÷åííîñòü, òî åñòü,

èçìåðÿåò ñòåïåíü ñîíàïðàâëåííîñòè ñòîÿùèõ ðÿäîì ÷àñòèö. Âàæíîå äëÿ íàñ ñëåä�

ñòâèå ñîñòîèò â òîì, ÷òî G ïðèíèìàåò íóëåâîå çíà÷åíèå â îðèåíòàöèîííî-íåóïî�

ðÿäî÷åííîé ôàçå è çíà÷åíèå, ñóùåñòâåííî îòëè÷íîå îò íóëÿ â ôàçå ñ ëîêàëüíûì

îðèåíòàöèîííûì ïîðÿäêîì. Â ÷àñòíîñòè, äëÿ õîðîøî èçó÷åííîãî ñëó÷àÿ ìàëûõ

êîíöåíòðàöèé ïðèâåä¼ííàÿ âåëè÷èíà èìååò íóëåâîå çíà÷åíèå äëÿ ãàçîâîé ôàçû

è çíà÷åíèå, ñóùåñòâåííî îòëè÷íîå îò íóëåâîãî (ïîëîæèòåëüíîå) äëÿ æèäêîñòè

èç öåïî÷åê. Òàêîå ïîâåäåíèå ïîçâîëÿåò èñïîëüçîâàòü ýòîò ïàðàìåòð êàê èíäèêà�

òîð ôàçîâîãî ïåðåõîäà íåóïîðÿäî÷åííàÿ æèäêîñòü → ëîêàëüíî óïîðÿäî÷åííàÿ

æèäêîñòü ïðè ìàëûõ êîíöåíòðàöèÿõ. Âàæíûì ÿâëÿåòñÿ òîò ôàêò, ÷òî ëîêàëü�

íîé ïîðÿäîê ìîæåò ïðèñóòñòâîâàòü êàê â ñèñòåìàõ ñ äàëüíèì ïîðÿäêîì, òàê è áåç

íåãî. Êàê ïîêàçûâàþò íàøè âû÷èñëåíèÿ äëÿ ìîäåëè Øòîêìàéåðà ïðè m∗ = 3.5 è

ρ ∼ 0.25, ÷àñòèöû äåìîíñòðèðóþò áëèæíèé ïîðÿäîê íà ìàñøòàáàõ ïîðÿäêà 5 äèà�

ìåòðîâ ÷àñòèö, îäíàêî íà ðàññòîÿíèÿõ ïîðÿäêà 20 ðàçìåðîâ ÷àñòèö ðàäèóñîâ ýòîò
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ïîðÿäîê îòñóòñòâóåò. Äðóãèìè ñëîâàìè, åñòü íåêîòîðûé õàðàêòåðíûé ìàñøòàá ξ,

íà êîòîðîì èìååò ìåñòî îðèåíòàöèîííûé ïîðÿäîê è âíå êîòîðîãî îí íàðóøàåòñÿ.

Íà ðèñóíêå 2.4 ïðèâåä¼í ïðèìåð ïîâåäåíèÿ ïàðàìåòðà ëîêàëüíîãî ïîðÿäêà â ÷àñò�

íîì ñëó÷àå, èñõîäÿ èç êîòîðîãî ìîæíî ñäåëàòü âûâîä î íàëè÷èè íåêîòîðîé çíà�

÷èòåëüíîé ïåðåñòðîéêè ÷àñòèö. Ïîâåäåíèå ïàðàìåòðà G ñîãëàñóåòñÿ ñ ïîâåäåíèåì

òåïëî¼ìêîñòè íà ýòîì ïðîìåæóòêå, [15].

G

Ðèñ. 2.4. Òåìïåðàòóðíàÿ çàâèñèìîñòü ïàðàìåòðà ëîêàëüíîãî îðèåíòàöèîííîãî ïîðÿäêà äëÿ æèä�

êîñòè Øòîêìàéåðà. Îáú¼ìíàÿ äîëÿ ÷àñòèö ρ = 0.08, ÷èñëî ÷àñòèö N=6000, m∗ = 3.5.

2.3. Ïðèìåíåíèå ïàðàìåòðà ïîðÿäêà

Îñîáåííîñòüþ ââåä¼ííîãî ìåçîñêîïè÷åñêîãî ïàðàìåòðà ïîðÿäêà ÿâëÿåòñÿ åãî

ïðèìåíèìîñòü ïðè âñåõ çíà÷åíèÿõ êîíöåíòðàöèè. Åãî èñïîëüçîâàíèå â ìîäåëèðî�

âàíèè ïîçâîëèëî íàì ïîëó÷èòü îïèñàíèå ïåðåõîäîâ â ìîäåëÿõ äèïîëüíûõ ñôåð

â óïîìÿíóòûõ âûøå ñëó÷àÿõ ìàëûõ è óìåðåííûõ êîíöåíòðàöèé. Óêàçàííàÿ èäåÿ

ïîçâîëÿåò âçãëÿíóòü íà èññëåäîâàíèå ìîäåëåé äèïîëüíûõ ñôåð ñ ïîçèöèè ìåçî�

ñêîïè÷åñêîãî ïîðÿäêà è ðàññìîòðåòü ôàçû è ôàçîâûå ïðåâðàùåíèÿ ñ íîâîé òî÷êè

çðåíèÿ.
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Íà ðèñóíêå 2.5 èçîáðàæåíî ïîâåäåíèå âíóòðåííåé ýíåðãèè ïðè òåõ æå óñëî�

âèÿõ ìîäåëèðîâàíèÿ, ÷òî è íà ðèñóíêå 2.4. Àíàëèç ïîñëåäíåãî ãðàôèêà ïîçâîëÿåò

ñêàçàòü, ÷òî íà òåìïåðàòóðíîì ïðîìåæóòêå îò 1.6 äî 4 èìååò ìåñòî íåêîòîðûé ïðî�

öåññ, â òî âðåìÿ êàê èçìåíåíèå ïàðàìåòðà G ñîñðåäîòî÷åíî â áîëåå óçêîé îáëàñòè,

à ïîòîìó ïîçâîëÿåò ñäåëàòü íåêîòîðûå äîïîëíèòåëüíûå âûâîäû î ìèêðîñêîïè÷å�

ñêîì ïåðåñòðîåíèè ñèñòåìû â ýòîé îáëàñòè.

U

Ðèñ. 2.5. Òåìïåðàòóðíàÿ çàâèñèìîñòü âíóòðåííåé ýíåðãèè äëÿ æèäêîñòè Øòîêìàéåðà. Ïëîò�

íîñòü ρ = 0.08, ÷èñëî ÷àñòèö N=5000, m∗ = 3.5.

Ïðèìåíåíèå ëîêàëüíîãî îðèåíòàöèîííîãî ïîðÿäêà îêàçàëîñü âåñüìà ïðîäóê�

òèâíûì è ïîçâîëèëî îïèñàòü ïåðåõîä ê ëîêàëüíî îðèåíòèðîâàííûì ôàçàì. Â ÷àñò�

íîñòè, ñ åãî ïîìîùüþ áûëà ïîñòðîåíà ôàçîâàÿ äèàãðàììà ìîäåëè Øòîêìàéåðà

(ñì. ãëàâó 4).

2.4. Ôàçîâûé ïåðåõîä

Êðàéíå èíòåðåñíûì ïðåäñòàâëÿåòñÿ âîïðîñ î õàðàêòåðå ôàçîâûõ ïåðåõîäîâ â

ìîäåëÿõ äèïîëüíûõ ñôåð. Ðåçóëüòàòû íàøåãî ìîäåëèðîâàíèÿ ñâèäåòåëüñòâóþò î

ðàçìûòîì õàðàêòåðå ïåðåõîäîâ ê ëîêàëüíî óïîðÿäî÷åííûì ôàçàì. Ìû îáúÿñíÿåì
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ýòîò ôàêò ñëåäóþùèì îáðàçîì.

Ðàññìàòðèâàÿ öåïî÷å÷íóþ ôàçó ìû îòìå÷àëè, ÷òî óìåíüøåíèå òåìïåðàòóðû

âåä¼ò ê óâåëè÷åíèþ ñðåäíåé äëèíû öåïî÷êè. Â ðåçóëüòàòå âíóòðåííÿÿ ýíåðãèÿ

ñèñòåìû íà÷èíàåò âîçðàñòàòü. Ðàññìàòðèâàÿ àíàëîãèþ ñ ïåðåõîäîì, íàïðèìåð,

æèäêîñòü → òâ¼ðäîå òåëî, âíóòðåííÿÿ ýíåðãèÿ â êðèñòàëëè÷åñêîì ñîñòîÿíèè íå

ìåíÿåòñÿ ñòîëü æå ïëàâíî, à òåìïåðàòóðà âëèÿåò, ñêîðåå, íà âåëè÷èíó ôëóêòóàöèé

(êîëåáàíèé â îêðåñòíîñòè óçëîâ, òåðìîäèíàìèêó äåôåêòîâ). Â ýòîì îòíîøåíèè,

öåïî÷å÷íàÿ ôàçà åñòü íå îäíà ôàçà, à öåëîå ñåìåéñòâî ïëàâíî ïåðåõîäÿùèõ äðóã

â äðóãà. Ðàçëè÷íûå ôàçû ñåìåéñòâà îïðåäåëÿåòñÿ ïàðàìåòðîì ñðåäíåé äëèíû öå�

ïî÷êè. Ñ òî÷êè çðåíèÿ áëèæíåãî ïîðÿäêà ôàçû â ýòîì ñåìåéñòâå õàðàêòåðèçóþòñÿ

ðàçëè÷íûìè çíà÷åíèÿìè ðàäèóñà êîððåëÿöèè ξ, ìàñøòàáà, íà êîòîðîì îðèåíòàöèè

äèïîëåé ñêîððåëèðîâàíû (òî åñòü, ñòàòèñòè÷åñêè çàâèñèìû). Çàâèñèìîñòü ñðåä�

íåé äëèíû öåïî÷åê îò òåìïåðàòóðû ìîæåò áûòü ïðèáëèæåíà ëèíåéíîé ôóíêöèé

â îáëàñòè ïåðåõîäà, íàêëîí êîòîðîé ñòðåìèòñÿ ê áåñêîíå÷íîñòè â ïðåäåëå áåñêî�

íå÷íîãî äèïîëüíîãî ìîìåíòà, [15]. Çàâèñèìîñòü ξ îò òåìïåðàòóðû è êîíöåíòðàöèè

â ýòîì ñëó÷àå ìîæåò áûòü âûðàæåíà ÷åðåç àíàëîãè÷íóþ çàâèñèìîñòü ñðåäíåé

äëèíû öåïî÷åê ñ ó÷¼òîì ïîïðàâîê íà âîçìîæíûå äåôîðìàöèè öåïî÷åê.

Â ñëó÷àå áîëåå âûñîêèõ êîíöåíòðàöèé ìîæíî ñôîðìóëèðîâàòü ïîõîæèé ìå�

õàíèçì, îáúÿñíÿþùèé ðàçìûòèå ôàçîâîãî ïåðåõîäà. Òàê, â ìîäåëè Êååçîìà ÷àñòè�

öû îáðàçóþò ïëîòíûå ñòðóêòóðû, ïîëó÷àþùèåñÿ ñêëåèâàíèåì äèïîëüíûõ ÷àñòèö

(ìåõàíèçì ïðèâåä¼í íà ðèñ. 2.1). Ïîíèæåíèå òåìïåðàòóðû óìåíüøàåò ôëóêòóà�

öèè äèïîëüíûõ ìîìåíòîâ, óâåëè÷èâàÿ òåì ñàìûì ñóììàðíûé äèïîëüíûé ìîìåíò

÷àñòèö â îêðåñòíîñòè êàæäîé ÷àñòèöû. Ýòî ïðèâîäèò ê âîçðàñòàíèþ ëèíåéíîé

æ¼ñòêîñòè ñòðóêòóð, â ðåçóëüòàòå ÷åãî âîçðàñòàåò è äëèíà êîððåëÿöèè äèïîëü�

íûõ ìîìåíòîâ ξ. Àíàëîãè÷íûå ñîîáðàæåíèÿ ïðèìåíèìû è äëÿ äðóãèõ ìîäåëåé

äèïîëüíûõ ñôåð.

Èçó÷åíèå çàâèñèìîñòè äëèíû êîððåëÿöèè îò òåìïåðàòóðû ÷èñëåííûìè ìåòî�
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äàìè äëÿ êîíöåíòðàöèé ρ = 0.1 è âûøå òðåáóåò ðàññìîòðåíèÿ áîëüøîé ÿ÷åéêè ìî�

äåëèðîâàíèÿ. Òàê, íàïðèìåð, ÷òîáû óñòàíîâèòü íàëè÷èå êîððåëÿöèè íà ìàñøòàáàõ

ξ ïîðÿäêà 40 (åäèíèöà èçìåðåíèÿ - ðàçìåð ÷àñòèöû), íåîáõîäèìî ðàññìàòðèâàòü

ÿ÷åéêó ìîäåëèðîâàíèÿ ðàçìåðàìè â 2-3 ðàçà áîëüøóþ, ÷åì 2ξ, ÷òîáû èñêëþ÷èòü

1âëèÿíèå ïåðèîäè÷åñêèõ ãðàíè÷íûõ óñëîâèé. Äëÿ êóáè÷åñêîé ðåø¼òêè ýòî áóäåò

îçíà÷àòü äëèíó ðåáðà 200, îáú¼ì 8 ·106. Äëÿ îáú¼ìíîé äîëè ρ = 0.1 ýòî äà¼ò áîëåå

1.5 · 106 ÷àñòèö. Ñåãîäíÿ òàêîå êîëè÷åñòâî ìîäåëèðîâàòü êðàéíå çàòðóäíèòåëüíî.

Òàêèì îáðàçîì, íèçêîòåìïåðàòóðíûå ôàçû â ìîäåëè Øòîêìàéåðà ìîæíî íà�

çâàòü ¾ìÿãêèìè¿ ê âîçäåéñòâèþ òåìïåðàòóðû â òîì ñìûñëå, ÷òî îíè ñïîñîáíû ñâî�

áîäíî ìåíÿòü ñâîþ ìåçîñêîïè÷åñêóþ ñòðóêòóðó (äëèíó êîððåëÿöèè ξ) â íåêîòîðîì

äèàïàçîíå òåìïåðàòóð. Ýòîò ýôôåêò îáóñëîâëåí íàëè÷èåì ìàãíèòíûõ äèïîëüíûõ

âçàèìîäåéñòâèé è îí, ïî-âèäèìîìó, îñëàáåâàåò â ñëó÷àå âûñîêèõ êîíöåíòðàöèé,

êîãäà ñèñòåìà âûðîæäàåòñÿ â ðåø¼ò÷àòóþ ìîäåëü. Ñ ýòîé òî÷êè çðåíèÿ êðàéíå

èíòåðåñíîé ïðåäñòàâëÿåòñÿ çàäà÷à î çàâèñèìîñòè äëèíû êîððåëÿöèè îò òåìïåðà�

òóðû ïðè ðàçëè÷íûõ êîíöåíòðàöèÿõ.

Â çàêëþ÷åíèå îòìåòèì, ÷òî â îïèñàííîì ïîäõîäå ïåðâè÷íà èìåííî èäåÿ î

ìåçîñêîïè÷åñêîì óïîðÿäî÷åíèè ÷àñòèö â ñèñòåìå. Äàííàÿ èäåÿ ìîæåò ïðèìåíÿòü�

ñÿ è ê äðóãèì ñèñòåìàì (íàïðèìåð, ñïîñîáíûì ê ñàìîñáîðêå). Â ýòîì ñìûñëå,

àíàëèòè÷åñêîå âûðàæåíèå ïàðàìåòðà ëîêàëüíîãî ïîðÿäêà ìîæåò âàðüèðîâàòüñÿ â

çàâèñèìîñòè îò òèïà ìåçîñêîïè÷åñêîãî ïîðÿäêà. Äëÿ ðàññìàòðèâàåìûõ íàìè ìî�

äåëåé äèïîëüíûõ ñôåð ìîæíî ðàññìàòðèâàòü è äðóãèå âûðàæåíèÿ. Òàê, âìåñòî

êâàäðàòà ðàññòîÿíèÿ â çíàìåíàòåëü âûðàæåíèÿ äëÿ L ìîæíî ïîñòàâèòü äðóãóþ

ñòåïåíü, ýêñïîíåíòó èëè èíóþ âîçðàñòàþùóþ ñ ðàññòîÿíèåì ôóíêöèþ. Ïîëó÷àå�

ìûå ïðè ýòîì ðåçóëüòàòû äëÿ ðàçíûõ âûðàæåíèé áóäóò ðàçëè÷íû è ìîãóò èìåòü

ñâîè íåäîñòàòêè è ïðåèìóùåñòâà. Íàø âûáîð îáóñëîâëåí ñõîäñòâîì ñ ôóíêöè�

åé ðàäèàëüíîãî ðàñïðåäåëåíèÿ â òîì ñìûñëå, ïðîèñõîäèò íîðìèðîâêà ñêàëÿðíîãî

ïðîèçâåäåíèÿ íà îáú¼ì ñîîòâåòñòâóþùåãî øàðîâîãî ñëîÿ.
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Ãëàâà 3

Êîëîí÷àòàÿ ôàçà â ìîäåëè Øòîêìàéåðà

Â ðàìêàõ èññëåäóåìîé ìîäåëè íàìè áûëà âïåðâûå ïîëó÷åíà ôàçà ñ äîìåííîé

ñòðóêòóðîé, ñèììåòðèÿ êîòîðîé ïîäîáíà æèäêîêðèñòàëëè÷åñêîé. Ðàííèå èññëå�

äîâàíèÿ ìîäåëåé äèïîëüíûõ ñôåð óêàçûâàþò íà ðàçíîîáðàçèå ôàç ñèñòåìû äëÿ

ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèé ïàðàìåòðîâ. Òàê, äëÿ ñèñòåìû òâ¼ðäûõ äèïîëüíûõ ñôåð ýòî

ìîæíî óâèäåòü, àíàëèçèðóÿ ôàçîâóþ äèàãðàììó èç îáçîðà [24]. Íà ðèñóíêå 3.1

ïðèâåäåíà å¼ ñõåìà.

Ðèñ. 3.1. Ñõåìà ôàçîâîé äèàãðàììû òâ¼ðäûõ äèïîëüíûõ ñôåð [24]. Èçîáðàæåíî ñå÷åíèå ïðè

òåìïåðàòóðå T ∗ = 1
m∗2 , m

∗ � ïðèâåä¼ííûé äèïîëüíûé ìîìåíò.

Îñíîâíûå ôàçû, íàáëþäàåìûå â ìîäåëè òâ¼ðäûõ ñôåð êëàññèôèöèðóþòñÿ

ñëåäóþùèì îáðàçîì. Ïðè âûñîêèõ òåìïåðàòóðàõ (m∗ ≤ 1.5) ñèñòåìà ñîñòîèò èç

39



ìîíîìåðîâ (îòäåëüíûõ ÷àñòèö). Ïîíèæåíèå òåìïåðàòóðû ïðè ìàëûõ êîíöåíòðà�

öèÿõ (ρ < 0.01) ïðèâîäèò ê ñîåäèíåíèþ ÷àñòèö ñ îáðàçîâàíèåì êîëåö è öåïî÷åê.

Ïðè óâåëè÷åíèè ïëîòíîñòè ðàçìåð îáðàçîâàíèé óâåëè÷èâàåòñÿ, êîëüöà è öåïî÷êè

ñîåäèíÿþòñÿ, îáðàçóÿ ñåòåâóþ ôàçó (network-ôàçà)ñî ñëîæíîé òîïîëîãèåé. Ïðè�

ìåðû òàêîé ôàçû èçîáðàæ¼íû íà ðèñóíêå 2.1. Óñòðîéñòâî ôàç, âåðîÿòíî, íîñèò

ôðàêòàëüíûé õàðàêòåð, îäíàêî ïîêà ýòîãî óñòàíîâèòü íå óäà¼òñÿ. Äàëüíåéøåå

óâåëè÷åíèå êîíöåíòðàöèè ïðèâîäèò ê óòîëùåíèþ öåïåé, ñîñòàâëÿþùèõ ñåòü. Ýòî

ïðîèñõîäèò ïóò¼ì ñëèÿíèÿ öåïî÷åê (ðèñ. 2.1).Òàêèì îáðàçîì ïðîèñõîäèò îáðàçî�

âàíèå ôàçû ñ ôåððîýëåêòðè÷åñêèì (ôåððîìàãíèòíûì) óïîðÿäî÷åíèåì. Ñëåäóåò

îòìåòèòü, ÷òî îïèñàíèå ñòðóêòóðû ôåððîìàãíèòíîé æèäêîñòè îñíîâàíî íà ðåçóëü�

òàòàõ ÷èñëåííîãî ìîäåëèðîâàíèÿ [17, 18, 23, 24]. Ñòðóêòóðà, îáîçíà÷åííàÿ íà ñõå�

ìå êàê îáû÷íàÿ æèäêîñòü îáðàçóåòñÿ ïðè êîíöåíòðàöèÿõ ïîðÿäêà ρ∗ ∼ 0.5. Ïðè

ýòîì ïëîòíîñòü îêàçûâàåòñÿ äîñòàòî÷íîé äëÿ îáðàçîâàíèÿ êëàñòåðîâ (ïîñêîëüêó

äèïîëüíûå âçàèìîäåéñòâèÿ ïðîäîëæàþò ýôôåêòèâíî èãðàòü ðîëü ïðèòÿãèâàþùå�

ãî ïîòåíöèàëà), îäíàêî áëèæíèé äèïîëüíûé îðèåíòàöèîííûé ïîðÿäîê íå íàáëþ�

äàåòñÿ.

Êîãäà êîíöåíòðàöèÿ äîñòèãàåò çíà÷åíèé, áëèçêèõ ê ïëîòíîé óïàêîâêå (ρ ∼ 0.6

èëè ρ∗ ∼ 1.2), äèïîëüíûå ÷àñòöû îáðàçóþò ôåððîýëåêòðè÷åñêèé êðèñòàëë, [26].

Îáðàòèì îñîáîå âíèìàíèå íà îáëàñòü, îáîçíà÷åííóþ çàøòðèõîâàííûì òî÷êàìè

ïðÿìîóãîëüíèêîì. Àâòîðû âûñêàçûâàþò ïðåäïîëîæåíèå, ÷òî ýòà îáëàñòü ìîæåò

ñîäåðæàòü ôàçó, íàïîìèíàþùóþ ïî ñâîåé ñèììåòðèè æèäêèé êðèñòàëë. Â íà�

øåì èññëåäîâàíèè íàì âïåðâûå óäàëîñü íàéòè ôàçó ñ òàêèì òèïîì ñèììåòðèè, å¼

îïèñàíèþ ïîñâÿùåíà äàííàÿ ãëàâà. Ñðàçó îãîâîðèìñÿ, ÷òî ýòà ôàçà íå ÿâëÿåòñÿ

æèäêîêðèñòàëëè÷åñêîé â ïðèâû÷íîì ïîíèìàíèè, ïîñêîëüêó ÷àñòèöû íàøèõ ìîäå�

ëåé èìåþò íå òîëüêî âûäåëåííóþ îñü, íî è íàïðàâëåíèå. Â ýòîì îòíîøåíèè äëÿ

òîãî, ÷òîáû âîñïðèíèìàòü ôàçó â êà÷åñòâå æèäêîãî êðèñòàëëà íåîáõîäèìî ¾ñòå�

ðåòü ñòðåëêè¿ äèïîëåé, îñòàâèâ òîëüêî îñü. Íàáëþäàåìàÿ ôàçà ñî÷åòàåò â ñåáå
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äîìåííóþ ñòðóêòóðó ìàãíåòèêà ñ æèäêîêðèñòàëëè÷åñêîé ñèììåòðèåé ðàñïîëîæå�

íèÿ ÷àñòèö.

3.1. Ñòðóêòóðà ôàçû

Â ïðîâåä¼ííîì íàìè ìîäåëèðîâàíèè ìîäåëåé äèïîëüíûõ ñôåð áûëî îáíàðó�

æåíî ñóùåñòâîâàíèå êîëîí÷àòîé ôàçû, èìåþùåé ñòðóêòóðó ïàðàëëåëüíûõ öèëèí�

äðè÷åñêèõ äîìåíîâ. Â êàæäîì èç äîìåíîâ äèïîëè âñåõ ÷àñòèö ñîíàïðàâëåíû è

ïàðàëëåëüíû îáðàçóþùåé öèëèíäðà, ðèñ. 3.2. Öåíòðû ÷àñòèö îáðàçóþò îáú¼ìíî�

öåíòðèðîâàííóþ ðîìáè÷åñêóþ ðåø¼òêó â ñëó÷àå ìîäåëè Øòîêìàéåðà è îáú¼ìíî�

öåíòðèðîâàííóþ òåòðàãîíàëüíóþ â ñëó÷àå ìîäåëè Êååçîìà. Íàïðàâëåíèÿ íàìàã�

íè÷åííîñòè ñîñåäíèõ öèëèíäðîâ ïðîòèâîïîëîæíû: íàëè÷èå äâóõ äîìåíîâ ñ ñîíà�

ïðàâëåííûìè äèïîëÿìè íà ìàëîì ðàññòîÿíèè ïðèâåëî áû ê áîëüøîìó çíà÷åíèþ

âíóòðåííåé ýíåðãèè.

Ðèñ. 3.2. Êîíôèãóðàöèÿ ÷àñòèö êîëîí÷àòîé ôàçû, ïîëó÷åííàÿ â ìîäåëèðîâàíèè. Ôàçà ïðåä�

ñòàâëÿåò ñîáîé ñòðóêòóðó èç ïàðàëëåëüíûõ êîëîíîê, îñè êîòîðûõ ïåðïåíäèêóëÿðíû ïëîñêîñòè

ðèñóíêà. Äèïîëè êàæäîé êîëîíêè îðèåíòèðîâàíû âäîëü îñåé, â ñâåòëûõ - â îäíó ñòîðîíó, â

ò¼ìíûõ - â ïðîòèâîïîëîæíóþ. Ñïðàâà ïðèâåäåíà ñõåìà ôàçû.

Îáðàòèì âíèìàíèå íà îòíîñèòåëüíîå ðàñïîëîæåíèå äîìåíîâ. Â âû÷èñëåíèÿõ
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(ðèñ. 3.2) ðàñïîëîæåíèå äîìåíîâ ìîæåò íàïîìèíàòü ñòðóêòóðó ñîò. Íàáëþäàëèñü

è èíûå êîíôèãóðàöèè, êîãäà äîìåíû âûñåêàëè íà íîðìàëüíîé ïëîñêîñòè êâàäðàò�

íóþ èëè ïðÿìîóãîëüíóþ ðåø¼òêó. Óñëîâèå àíòèïàðàëëåëüíîñòè äèïîëåé ñîñåäíèõ

äîìåíîâ íàêëàäûâàåò óñëîâèÿ íà ðàñïîëîæåíèå äîìåíîâ.

Ðàññìàòðèâàåìàÿ ôàçà áëèçêà ê äîìåííîé ñòðóêòóðå, õàðàêòåðíîé äëÿ ôåððî�

ìàãíåòèêà. Ñ äðóãîé ñòîðîíû, ãðóïïà ñèììåòðèé ïîëó÷åííîé ôàçû ñîîòâåòñòâóåò

æèäêîìó êðèñòàëëó.

Ðèñ. 3.3. Òåìïåðàòóðíàÿ çàâèñèìîñòü íîðìèðîâàííîãî ïàðàìåòðà ëîêàëüíîãî îðèåíòàöèîííîãî

ïîðÿäêà è òåïëî¼ìêîñòè. Ïðèâåä¼ííûé äèïîëü m∗ = 3.5, êîíöåíòðàöèÿ ρ = 0.3. Â òî÷êå kT ∗

ïðîèñõîäèò ïåðåõîä â êîëîí÷àòóþ ôàçó.

Ïðè ïîíèæåíèè òåìïåðàòóðû ïåðåõîä îò ãàçîâîé ôàçû ê êîëîí÷àòîé ïðîèñ�

õîäèò â äâà ýòàïà. Ñíà÷àëà ïðîèñõîäèò îáðàçîâàíèå ãëîáóë ñ áëèæíèì îðèåíòàöè�

îííûì ïîðÿäêîì. Ïîñëå ýòîãî ïîðÿäîê ïîñòåïåííî âîçðàñòàåò è ïðîèñõîäèò ïåðå�

ñòðîåíèå êëàñòåðîâ, ïîêà, íàêîíåö, íå ïðîèñõîäèò ñêà÷îê ê êîëîí÷àòîé ôàçå. Äî

å¼ îáðàçîâàíèÿ íàïðàâëåíèÿ äèïîëüíûõ ìîìåíòîâ îáðàçóþò âèõðåâûå ñòðóêòóðû.

Ïîâåäåíèå òåïëî¼ìêîñòè è ïàðàìåòðà ëîêàëüíîãî îðèåíòàöèîííîãî ïîðÿäêà ýòîãî

ïðîöåññà ïîêàçàíû íà ðèñóíêå ðèñ.3.3. Ïîâåäåíèå ëîêàëüíîãî ïàðàìåòðà ïîðÿäêà

ïîçâîëÿåò îáíàðóæèòü è îïèñàòü ìåõàíèçì ïðîèñõîäÿùèõ â ìîäåëè ïåðåñòðîåíèé.
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Äàííîå óòâåðæäåíèå èëëþñòðèðóåò ðèñ.3.3.

Òåìïåðàòóðà ïåðåõîäà â óêàçàííîì ñëó÷àå ðàâíà ∼ 0.2kT ∗. Ïðè ýòîì, ýíåðãèÿ

äèïîëü-äèïîëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ îöåíèâàåòñÿ âåëè÷èíîé

Udd ∼ m∗2 = 12.25

Ñîãëàñíî íàøèì âû÷èñëåíèÿì, îòíîøåíèå ýòîé ýíåðãèè ê òåïëîâîé ýíåðãèè ïåðå�

õîäà ñîñòàâëÿåò 6.125, òî åñòü òåìïåðàòóðà ïåðåõîäà ìîæåò áûòü îöåíåíà ÷åðåç

ýíåðãèþ äèïîëü-äèïîëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ êàê

Ttr =
Udd

6.125kB
.

Ðàññìîòðèì àíàëîãè÷íûå ýêñïåðèìåíòàëüíûå âåëè÷èíû äëÿ ìàãíèòíûõ æèäêî�

ñòåé. Îïèðàÿñü íà ñèñòåìó ìàãíåòèòîâûõ ÷àñòèö, ïðèâåä¼ííóþ â [34] (ñòð.46),

îöåíêà ôèçè÷åñêîãî çíà÷åíèÿ ìàãíèòíîãî äèïîëüíîãî ìîìåíòà mr îäíîé ÷àñòèöû

ìîæåò áûòü ïîëó÷åíà ïî ôîðìóëå

mr =

√
µ0πMd3

12
,

ãäå d � ðàçìåð ÷àñòèöû (äèàìåòð äëÿ ñôåðè÷åñêèõ ÷àñòèö), M � íàìàãíè÷åííîñòü.

Äëÿ óêàçàííîé ñèñòåìû d = 8.1 íì,M = 4.46·105 À·ì−1, µ0 = 4π·10−7 êã·ì·A−2c−2,

÷òî äà¼ò îöåíêó äèïîëü-äèïîëüíîé ýíåðãèè

m2
r

d3
=

µ0πM
2d3

144
= 2.9 · 10−21J,

îòêóäà òåìïåðàòóðà ïåðåõîäà îöåíèâàåòñÿ êàê

Ttr ≈ 34K.

Ýòà îöåíêà, îäíàêî, ìîæåò áûòü óâåëè÷åíà äî áîëåå ðàçóìíîé âåëè÷èíû, åñëè

ó÷åñòü ñëåäóþùèå îáñòîÿòåëüñòâà. Íåäàâíèå ýêñïåðèìåíòàëüíûå ðàáîòû [53, 54]

ðàññìàòðèâàþò ìàãíåòèòîâûå ìàãíèòíûå æèäêîñòè èç áîëåå êðóïíûõ ÷àñòèö (äî
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24nm), ÷òî, ñîãëàñíî óêàçàííûì âûøå ôîðìóëàì, ïðèâåä¼ò ê óâåëè÷åíèþ çíà÷å�

íèÿ äèïîëü-äèïîëüíîé ýíåðãèè â 27 ðàç. Êðîìå òîãî, ìàãíèòíûé ìîìåíò ÷àñòèöû

ìîæåò áûòü óâåëè÷åí ïóò¼ì èñïîëüçîâàíèÿ ÷àñòèö èç êîáàëüòà èëè æåëåçà [55]

âìåñòî ìàãíåòèòà (íàìàãíè÷åííîñòü æåëåçà â 3.8 ðàç áîëüøå, ÷åì ó ìàãíåòèòà,

[16]). Ñîãëàñíî óêàçàííûì îöåíêàì, äëÿ ìàãíåòèòîâûõ ÷àñòèö òîãî æå ðàçìåðà

ìîæíî îæèäàòü òåìïåðàòóðó ïåðåõîäà

Ttr ≈ 490K.

Ñîãëàñíî ýòîé îöåíêå, íàëè÷èå êîëîí÷àòîé ôàçû ìîæíî îæèäàòü ïðè íîðìàëüíûõ

óñëîâèÿõ. Îáëàñòü ïàðàìåòðîâ, â êîòîðîé ìû íàáëþäàëè äàííóþ ôàçó, ïðèâåäåíà

íà ôàçîâîé äèàãðàììå â ÷åòâ¼ðòîé ãëàâå.

Êîëîí÷àòàÿ ôàçà íå íàáëþäàëàñü â ýêñïåðèìåíòàëüíûõ èññëåäîâàíèÿõ ôåð�

ðîìàãíèòíûõ æèäêîñòåé. Ìîæíî âûäåëèòü ñëåäóþùèå ïðè÷èíû:

1. çíà÷åíèå ïðèâåä¼ííîãî äèïîëÿ ìîæåò îêàçàòüñÿ íåäîñòàòî÷íî áîëüøèì. Ñî�

ãëàñíî íàøèì îöåíêàì, â íàñòîÿùåå âðåìÿ ìîæåò áûòü ïîëó÷åíà ôåððîìàã�

íèòíàÿ æèäêîñòü, â êîòîðîé ìîæåò íàáëþäàòüñÿ êîëîí÷àòàÿ ôàçà;

2. ýêñïåðèìåíòàëüíûå ðàáîòû, êîòîðûå íàì óäàëîñü íàéòè, èñïîëüçóþò ôåððî�

æèäêîñòè ñ îáú¼ìíîé äîëåé ÷àñòèö, çíà÷èòåëüíî ìåíüøåé ïîðîãîâîãî çíà÷å�

íèÿ ρ = 0.3, íàáëþäàåìîãî â ìîäåëèðîâàíèè.

3. ïîëèäèñïåðñíîñòü êîëëîèäíûõ ÷àñòèö ìîæåò ïðåïÿòñòâîâàòü âîçíèêíîâå�

íèþ äîìåíîâ. Ðàçëè÷èÿ â ðàçìåðàõ ÷àñòèö ìîãóò âëèÿòü íà îáðàçóåìûå

ñòðóêòóðû. Íàïðèìåð, çíà÷èòåëüíîå èñêàæåíèå ñèììåòðèè îáú¼ìíî-öåíòðè�

ðîâàííîé ðîìáè÷åñêîé ðåø¼òêè ââèäó ïîëèäèñïåðñíîñòè ìîæåò ïðèâåñòè

ê çíà÷èòåëüíîé äåôîðìàöèè äîìåíîâ. Êàê áûëî îòìå÷åíî â ïåðâîé ãëàâå,
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ýòó ïðîáëåìó ìîæíî ðåøèòü, íàïðèìåð, èñïîëüçîâàíèåì ìîíîäèñïåðñíûõ

÷àñòèö æåëåçà ([37]).

Ýêñïåðèìåíòàëüíî ïåðåõîä â ýòó ôàçó ìîæåò ïðîÿâèòüñÿ â èçìåíåíèè îïòè�

÷åñêèõ, ðåîëîãè÷åñêèõ è äðóãèõ ñâîéñòâ ñèñòåìû.
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Ãëàâà 4

Ôàçîâàÿ äèàãðàììà ìîäåëè Øòîêìàéåðà

Äàííàÿ ãëàâà îáîáùàåò ðåçóëüòàòû ïðåäûäóùèõ ãëàâ è ñîäåðæèò îïèñàíèå

ôàçîâîé äèàãðàììû ìîäåëè Øòîêìàéåðà äëÿ îáú¼ìíîé äîëè ÷àñòèö ρ = 0.3.

Èçó÷åíèþ ôàçîâîé äèàãðàììû ìîäåëè Øòîêìàéåðà ïîñâÿùåíî çíà÷èòåëü�

íîå ÷èñëî ðàáîò. Ñóùåñòâåííî, ÷òî ìîäåëü Øòîêìàéåðà ñî÷åòàåò â ñåáå ñâîéñòâà

Ëåííàðä-Äæîíñîâêîé æèäêîñòè ñ äàëüíîäåéñòâóþùèìè àíèçîòðîïíûìè ñèëàìè.

Èññëåäîâàíèå ôàçîâûõ ñâîéñòâ òàêîé ñèñòåìû â ñëó÷àå âûñîêèõ òåìïåðàòóð è

íèçêèõ êîíöåíòðàöèé. Â ýòîì ñëó÷àå ÷àñòèöà îáðàçóþò ãàçîâóþ ôàçó è ïðèìå�

íèìî òåðìîäèíàìè÷åñêîå îïèñàíèå â ðàìêàõ âèðèàëüíîãî óðàâíåíèÿ ñîñòîÿíèÿ.

Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî ïîïðàâêè, âíîñèìûå äèïîëüíûìè âçàèìîäåéñòâèÿìè, ýô�

ôåêòèâíî ñîîòâåòñòâóþò ïðèòÿæåíèþ.

Çàäà÷à èññëåäîâàíèÿ ôàçîâûõ ñâîéñòâ ñèñòåìû â îêðåñòíîñòè ïåðåõîäà â æèä�

êîå ñîñòîÿíèå è ïðè áîëåå íèçêèõ òåìïåðàòóðàõ îêàçàëàñü çíà÷èòåëüíî áîëåå ñëîæ�

íîé. Ïîïûòêè îïèñàíèÿ ôàçîâîé äèàãðàììû ìîäåëè Øòîêìàéåðà ïðåäïðèíèìà�

ëèñü êàê ïðè ïîìîùè àíàëèòè÷åñêîãî àïïàðàòà, òàê è ñ ïîìîùüþ ÷èñëåííûõ ìå�

òîäîâ. Ê ïåðâûì ìîæíî îòíåñòè ðàáîòû [8, 9, 56], ãäå àâòîðû ïðèìåíÿþò àïïàðàò

êëàññè÷åñêîãî ôóíêöèîíàëà ïëîòíîñòè äëÿ èññëåäîâàíèþ êðèâûõ ñîñóùåñòâîâà�

íèÿ ôàç. Ïðè ýòîì, îäíàêî, äåëàëîñü ïðåäïîëîæåíèå î ñóùåñòâîâàíèè òîëüêî òð¼õ

ôàç: ôåððîíåìàòè÷åñêîé [26], öåïî÷å÷íîé [15], è ãàçîâîé. Èíôîðìàöèÿ î ñòðóêòó�

ðå ýòèõ ôàç áûëà ïîëó÷åíà ðàíåå â ÷èñëåííîì ìîäåëèðîâàíèè. Ïîëó÷åííûå ôà�

çîâûå äèàãðàììû ïðåäïîëàãàþò ìàëîå çíà÷åíèå äèïîëüíûõ ìîìåíòîâ ÷àñòèö è

íàïîìèíàþò ôàçîâóþ äèàãðàììó æèäêîñòè ÷àñòèö Ëåííàðä-Äæîíñà. Ïðè ýòîì,

íàëè÷èå ïðî÷èõ ôàç, êîòîðûõ, êàê ïîêàçûâàåò ïðîâåä¼ííîå íàìè ìîäåëèðîâàíèå,

äîñòàòî÷íî ìíîãî, èãíîðèðóåòñÿ.

Ââèäó ñëîæíîñòåé, êîòîðûå âñòðå÷àåò àíàëèòè÷åñêèé ïîäõîä ê îïèñàíèþ ôà�
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çîâûõ äèàãðàìì ìîäåëåé äèïîëüíûõ ñôåð, èññëåäîâàíèå ìîäåëè Øòîêìàéåðà ïðî�

èçâîäèòñÿ â îñíîâíîì ïðè ïîìîùè ÷èñëåííûõ ìåòîäîâ. Çäåñü ñëåäóåò îáðàòèòü

âíèìàíèå íà îáçîð [24], â êîòîðîì ñîáðàíû ðåçóëüòàòû çíà÷èòåëüíîãî ÷èñëà ðà�

áîò ýòîé òåìàòèêå. Êàê áûëî îòìå÷åíî âî ââåäåíèè, áîëüøàÿ ÷àñòü ðåçóëüòàòîâ

ïîëó÷åíà â ÷èñëåííîì ìîäåëèðîâàíèè 256 ÷àñòèö è ñ òåõ ïîð íå áûëà ïîäòâåðæäå�

íà äðóãèìè âû÷èñëåíèÿìè. Â ýòîì îòíîøåíèè ñëåäóåò áûòü îñîáåííî àêêóðàòíûì

ïðè ðàññìîòðåíèè çíà÷åíèé êðèòè÷åñêèõ òåìïåðàòóð è êîíöåíòðàöèé, ïðè êîòî�

ðûõ âîçíèêàåò òà èëè èíàÿ ôàçà.

Â íàñòîÿùåé äèññåðòàöèè, îäíàêî, ìû íå êàñàåìñÿ êîëè÷åñòâåííûõ õàðàêòå�

ðèñòèê ôàçîâîé äèàãðàììû ñèñòåìû, ïîñêîëüêó ïðîâîäèì å¼ êà÷åñòâåííîå îïèñà�

íèå ñ òî÷êè çðåíèÿ ëîêàëüíîãî îðèåíòàöèîííîãî ïîðÿäêà. Íàñ, ñêîðåå, èíòåðåñóþò

òîïîëîãè÷åñêèå ñâîéñòâà âîçìîæíûõ äèàãðàìì: êàêèå ôàçû âñòðå÷àþòñÿ â òàêèõ

ìîäåëÿõ è ïî êàêîìó ïðèíöèïó îíè ðàñïîëîæåíû äðóã îòíîñèòåëüíî äðóãà â ïå�

ðåìåííûõ kT -m∗. Ìû èñïîëüçóåì ïîëó÷åííûå ÷èñëåííûå çíà÷åíèÿ òîëüêî äëÿ

ïðîâåðêè çíà÷åíèé êðèòè÷åñêèõ òåìïåðàòóð â ìîäåëè Øòîêìàéåðà äëÿ íóëåâûõ

äèïîëåé. Â ýòîì ñëó÷àå ïîëó÷åííûå íàìè ðåçóëüòàòû ñîãëàñóþòñÿ ñ ðåçóëüòàòàìè

ðàáîò [57�59].

Ïðåæäå ÷åì ïåðåéòè ê îïèñàíèþ ôàçîâîé äèàãðàììû, ïîä÷åðêí¼ì îòëè÷èå

ìîäåëåé òâ¼ðäûõ äèïîëüíûõ ñôåð è Øòîêìàéåðà. Îñíîâíîå ðàçëè÷èå ïðîÿâëÿåò�

ñÿ â îòñóòñòâèè ïåðåõîäà ãàç → æèäêîñòü â ñëó÷àå ìîäåëè Êååçîìà, [60]. Â ýòîì

îòíîøåíèè, ïðè ïîíèæåíèè òåìïåðàòóðû â ìîäåëè òâ¼ðäûõ äèïîëüíûõ ñôåð íà�

áëþäàåòñÿ òîëüêî îäèí ïåðåõîä, è ôàçîâàÿ äèàãðàììà èìååò áîëåå ïðîñòóþ ñòðóê�

òóðó, ÷åì â ñëó÷àå ìîäåëè Øòîêìàéåðà, ãäå èìååò ìåñòî ïåðåõîä ãàç→ æèäêîñòü.

Ïðèâåä¼ì êà÷åñòâåííîå îïèñàíèå ñòðóêòóðû ôàçîâîé äèàãðàììû ìîäåëèØòîê�

ìàéåðà ïðè ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèÿõ êîíöåíòðàöèè è òåìïåðàòóðû.. Ïðè ìàëûõ çíà�

÷åíèÿõ êîíöåíòðàöèè ρ ∼ 0.001 åñòü äâå ôàçû è ïîëèìåðèçàöèîííûé ïåðåõîä ìåæ�

äó íèìè: ãàç è öåïî÷å÷íàÿ æèäêîñòü. Ñ óâåëè÷åíèåì êîíöåíòðàöèè äî ρ ∼ 0.05
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öåïî÷êè íà÷èíàþò ñîåäèíÿòüñÿ, è ìèêðîñêîïè÷åñêàÿ ñòðóêòóðà óñëîæíÿåòñÿ. Òàê,

â ñëó÷àå áîëüøèõ çíà÷åíèé äèïîëüíîãî ìîìåíòàm∗ > 10 îáðàçóåòñÿ ñåòåâàÿ ôàçà.

Îòìåòèì, ÷òî àíàëîãè÷íîå ïîâåäåíèå íàáëþäàåòñÿ â ñëó÷àå òâ¼ðäûõ äèïîëüíûõ

ñôåð ïðè çíà÷èòåëüíî ìåíüøèõ çíà÷åíèÿõ äèïîëüíîãî ìîìåíòà, [24]. Åñëè âëèÿíèå

äèïîëüíûõ ñèë ìåíåå çíà÷èòåëüíî, à ïîòåíöèàë Ëåííàðäà-Äæîíñà èãðàåò áîëåå

çàìåòíóþ ðîëü, òî âìåñòî ñåòåé ôîðìèðóþòñÿ ãëîáóëû (m∗ ∼ 1.5). Â ïîñëåäíåì

ñëó÷àå äàëüíåéøåå óâåëè÷åíèå êîíöåíòðàöèè äî çíà÷åíèé ρ ∼ 0.1 ïðèâîäèò ê

ñêëåèâàíèþ ãëîáóë â åäèíîå îáðàçîâàíèå ñ äîñòàòî÷íî ñëîæíîé òîïîëîãèåé.

Ïðè âûñîêèõ êîíöåíòðàöèÿõ âûäåëÿþò ïåðåõîä â ôåððîíåìàòè÷åñêîå ñîñòî�

ÿíèå, [26], êîãäà îðèåíòàöèè äèïîëåé îêàçûâàþòñÿ êîëëèíåàðíû. Aâòîðû ðàáîò

[61, 62] ïðîâåëè âû÷èñëåíèå ýíåðãèé èäåàëüíûõ êðèñòàëëîâ ðàçëè÷íûõ êîíôèãó�

ðàöèé, ñîñòàâëåííûõ èç äèïîëüíûõ ÷àñòèö. Èõ ðàñ÷¼òû ïîäòâåðæäàþò ãèïîòåçó î

òîì, ÷òî êðèñòàëëè÷åñêàÿ ñòðóêòóðà ñóùåñòâåííûì îáðàçîì çàâèñèò îò ïàðàìåò�

ðîâ ñèñòåìû. Àâòîðû ðàáîòû [29] ïîñòðîèëè ôàçîâóþ äèàãðàììó òèïîâ êðèñòàë�

ëè÷åñêèõ ðåø¼òîê â ñëó÷àå òâ¼ðäûõ è ìÿãêèõ äèïîëüíûõ ñôåð. Â çàâèñèìîñòè îò

ïàðàìåòðîâ ñèñòåìû, áûëè ïîëó÷åíû ÷åòûðå îñíîâíûõ òèïà ðåø¼òîê: ÃÖÊ (ãðà�

íåöåíòðèðîâàííàÿ êóáè÷åñêàÿ), ÃÏÓ (ãåêñàãîíàëüíàÿ ïëîòíîóïàêîâàííàÿ), ÎÖÒ

(îáú¼ìíî-öåíòðèðîâàííàÿ òåòðàãîíàëüíàÿ) è ÎÖÐ (îáú¼ìíî-öåíòðèðîâàííàÿ ðîì�

áè÷åñêàÿ). Ñîãëàñíî ïðèâåä¼ííûì èìè äàííûì, â èíòåðåñóþùåé îáëàñòè ïàðàìåò�

ðîâ äëÿ òâ¼ðäûõ äèïîëüíûõ ñôåð íàáëþäàåòñÿ ÎÖÒ-ðåø¼òêà, ÷òî ïîäòâåðæäàþò

íàøè ðàñ÷¼òû äëÿ ìîäåëè Êååçîìà. Àíàëèòè÷åñêèé ïîäñ÷¼ò [61, 62] ïîêàçàë, ÷òî

äëÿ ìîäåëè Øòîêìàéåðà ïðè m∗ ≤ 2 èäåàëüíàÿ ÎÖÒ-ñòðóêòóðà ìåíåå ñòàáèëüíà,

÷åì ÃÖÊ.
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4.1. Ôàçîâàÿ äèàãðàììà íà îñíîâå ëîêàëüíîãî ïîðÿäêà

Îñíîâíîé ðåçóëüòàò äàííîãî ðàçäåëà ïðåäñòàâëåí íà ðèñóíêå 4.1. Íà í¼ì èçîá�

ðàæåíà ïîëó÷åííàÿ íàìè ôàçîâàÿ äèàãðàììà ìîäåëè Øòîêìàéåðà ïðè êîíöåí�

òðàöèè ρ = 0.3 â çàâèñèìîñòè îò òåìïåðàòóðû è çíà÷åíèÿ äèïîëüíîãî ìîìåíòà.

Èñõîäÿ èç äàííîé äèàãðàììû, ìîæíî âûäåëèòü ÷åòûðå îñíîâíûõ ôàçû.

Ïðè âûñîêîé òåìïåðàòóðå ñèñòåìà îáðàçóåò îäíîðîäíóþ ôàçó, êîòîðóþ ìû îòîæ�

äåñòâëÿåì ñ ãàçîì îòäåëüíûõ ÷àñòèö. Îíà îáðàçóåòñÿ â ñëó÷àå ïðåîáëàäàíèÿ òåì�

ïåðàòóðíûõ ôëóêòóàöèé íàä âíóòðåííèìè ñèëàìè ñèñòåìû. Â ýòîì ñëó÷àå îñíîâ�

íîé îòðèöàòåëüíûé âêëàä â ñâîáîäíóþ ýíåðãèþ ñèñòåìû îáåñïå÷èâàåòñÿ ýíòðî�

ïèéíîé ñîñòàâëÿþùåé.
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Ðèñ. 4.1. Ôàçîâàÿ äèàãðàììà æèäêîñòè Øòîêìàéåðà, ïîñòðîåííàÿ íà îñíîâå ïàðàìåòðà ëîêàëü�

íîãî îðèåíòàöèîííîãî ïîðÿäêà. Îáú¼ìíàÿ äîëÿ ÷àñòèö ρ = 0.3.

Óìåíüøåíèå òåìïåðàòóðû ïðèâîäèò ê ñáëèæåíèþ ÷àñòèö è îáðàçîâàíèþ êëà�

ñòåðîâ. Ýòà ôàçà õàðàêòåðèçóåòñÿ ñî÷åòàíèåì îáëàñòåé ñ âûñîêîé è íèçêîé ïëîò�

íîñòüþ, îäíàêî äèïîëüíûé ïîðÿäîê â ïëîòíûõ îáëàñòÿõ ñëàáûé èëè îòñóòñòâó�

åò. Òàêóþ ôàçó ìû íàçûâàåì íîðìàëüíîé æèäêîñòüþ. Íàëè÷èå ïîòåíöèàëà Ëåí�

íàðäà-Äæîíñà ïðèâîäèò ê òîìó, ÷òî ïðè ñáëèæåíèè ÷àñòèö óìåíüøàåòñÿ çíà÷åíèå
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âíóòðåííåé ýíåðãèè. Ýòî ïðèâîäèò ê áîëüøåé âðàùàòåëüíîé ñâîáîäå äèïîëåé ïðè

çàäàííîé òåìïåðàòóðå. Äðóãèìè ñëîâàìè, âêëàä âî âíóòðåííþþ ýíåðãèþ âíîñèò

ïðåèìóùåñòâåííî ïîòåíöèàë Ëåííàðäà-Äæîíñà, à ðîëü äèïîëåé ñîñòîèò â óìåíü�

øåíèè çíà÷åíèÿ ñâîáîäíîé ýíåðãèè çà ñ÷¼ò ýíòðîïèè âðàùàòåëüíûõ ñòåïåíåé ñâî�

áîäû. Ïðèìåðû êîíôèãóðàöèé äèïîëåé â òàêîé ôàçå ïîêàçàíû íà ðèñóíêàõ 4.2,

4.3, 4.4.

Ðèñ. 4.2. Êîíôèãóðàöèÿ ôàçû, ñîîòâåòñòâóþùàÿ íîðìàëüíîé æèäêîñòè. Øòðèõàìè ïîêàçàíû

íàïðàâëåíèÿ äèïîëüíûõ ìîìåíòîâ ÷àñòèö. Äëèíà øòðèõà ðàâíà ðàäèóñó ÷àñòèöû; ò¼ìíûå øòðè�

õè íàõîäÿòñÿ áëèæå ê ïëîñêîñòè ðèñóíêà, áîëåå ñâåòëûå � äàëüøå. m∗ = 1.4, kT ∗ = 0.9, ρ = 0.3.

×àñòèöû îáðàçóþò ïëîòíóþ ôàçó, îäíàêî íàïðàâëåíèÿ äèïîëåé íå óïîðÿäî÷åíû.

Ïîíèæåíèå òåìïåðàòóðû äî âåëè÷èí ïîðÿäêà ýíåðãèè äèïîëü-äèïîëüíûõ âçà�

èìîäåéñòâèé ïðèâîäèò ê âîçíèêíîâåíèþ ëîêàëüíî óïîðÿäî÷åííûõ ñòðóêòóð. Òàê,

ïðè íåáîëüøèõ çíà÷åíèÿõ ïðèâåä¼ííîãî äèïîëüíîãî ìîìåíòà îáðàçóåòñÿ âèõðå�
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Ðèñ. 4.3. Êîíôèãóðàöèÿ ôàçû, ñîîòâåòñòâóþùàÿ íîðìàëüíîé æèäêîñòè. Øòðèõàìè ïîêàçàíû

íàïðàâëåíèÿ äèïîëüíûõ ìîìåíòîâ ÷àñòèö. Äëèíà øòðèõà ðàâíà ðàäèóñó ÷àñòèöû; ò¼ìíûå øòðè�

õè íàõîäÿòñÿ áëèæå ê ïëîñêîñòè ðèñóíêà, áîëåå ñâåòëûå � äàëüøå. m∗ = 2.8, kT ∗ = 2, ρ = 0.3.

×àñòèöû îáðàçóþò ïëîòíóþ ôàçó, îäíàêî íàïðàâëåíèÿ äèïîëåé íå óïîðÿäî÷åíû.

âàÿ ôàçà, à íà÷èíàÿ ñî çíà÷åíèÿ m∗ ∼ 3, îáðàçóåòñÿ êîëîí÷àòàÿ ôàçà. Âèõðåâîé

ìû íàçûâàåì ôàçó ñ áëèæíèì îðèåíòàöèîííûì ïîðÿäêîì, ïðè÷¼ì äàëüíåãî ïî�

ðÿäêà íå íàáëþäàåòñÿ (íè îðèåíòàöèîííîãî, íè òðàíñëÿöèîííîãî). Õàðàêòåðíûé

ìàñøòàá ïîðÿäêà çàâèñèò îò çíà÷åíèÿ ïðèâåä¼ííîãî äèïîëüíîãî ìîìåíòà ÷àñòèö.

Êàê ïîêàçàë àíàëèç ìãíîâåííûõ êîíôèãóðàöèé, ïîëó÷åííûõ â ìîäåëèðîâàíèè,

äëÿ òàêèõ ôàç õàðàêòåðíî íàëè÷èå âèõðåâûõ êîíôèãóðàöèé äèïîëåé, â òî âðåìÿ

êàê ïîëîæåíèå öåíòðîâ ÷àñòèö àíàëîãè÷íî èõ êîíôèãóðàöèè â æèäêîé ôàçå ïðè

áîëåå âûñîêîé òåìïåðàòóðå. Ïðèìåðû ïîëîæåíèÿ ÷àñòèö â òàêîé ôàçå ïðèâåäåíû

íà ðèñóíêàõ 4.5, 4.6.

Íà êîëîí÷àòîé ôàçå, êîòîðàÿ îáðàçóåòñÿ ïðè áîëüøèõ çíà÷åíèÿõ ïðèâåä¼ííî�
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Ðèñ. 4.4. Êîíôèãóðàöèÿ ôàçû, ñîîòâåòñòâóþùàÿ íîðìàëüíîé æèäêîñòè. Øòðèõàìè ïîêàçàíû

íàïðàâëåíèÿ äèïîëüíûõ ìîìåíòîâ ÷àñòèö. Äëèíà øòðèõà ðàâíà ðàäèóñó ÷àñòèöû; ò¼ìíûå øòðè�

õè íàõîäÿòñÿ áëèæå ê ïëîñêîñòè ðèñóíêà, áîëåå ñâåòëûå � äàëüøå. m∗ = 4.2, kT ∗ = 3.8, ρ = 0.3.

×àñòèöû îáðàçóþò ïëîòíóþ ôàçó, îäíàêî íàïðàâëåíèÿ äèïîëåé íå óïîðÿäî÷åíû.

ãî äèïîëüíîãî ìîìåíòà, ìû îñòàíîâèëèñü ïîäðîáíî â òðåòüåé ãëàâå. Íà ïðèâåä¼í�

íîé ôàçîâîé äèàãðàììå óêàçàíû ãðàíèöû, â êîòîðûõ íàì óäàëîñü óñòàíîâèòü íà�

ëè÷èå êîëîí÷àòîé ôàçû. Äàëüíåéøåå óâåëè÷åíèå äèïîëüíîãî ìîìåíòà ïðèâîäèò ê

ðàçðóøåíèþ êîëîí÷àòîé ñòðóêòóðû, î ÷¼ì ñâèäåòåëüñòâóþò ðåçóëüòàòû ïðîâåä¼í�

íîãî íàìè ìîäåëèðîâàíèÿ, îäíàêî ýòîò âîïðîñ òðåáóåò äàëüíåéøåãî èññëåäîâàíèÿ.

Â ñëó÷àå, êîãäà äèïîëü îòñóòñòâóåò, ìû èìååì Ëåííàðä-Äæîíñîâñêóþ æèä�

êîñòü ñ õàðàêòåðíûì ôàçîâûì ïåðåõîäîì èç ãàçà â æèäêîñòü. Ýòîò ïåðåõîä èçó�

÷åí, è íàøè ðåçóëüòàòû â ýòîì ñëó÷àå ñîãëàñóþòñÿ ñ ïîëó÷åííûìè ðàíåå äëÿ

ýòîãî òèïà æèäêîñòåé (ñì., íàïðèìåð, [57]). Óâåëè÷åíèå äèïîëüíîãî ìîìåíòà ïðè�

âîäèò ê òîìó, ÷òî ïðè îõëàæäåíèè ÷àñòèöû ñíà÷àëà óïàêîâûâàþòñÿ â êëàñòåðû
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Ðèñ. 4.5. Êîíôèãóðàöèÿ âèõðåâîé ôàçû

ìîäåëè Øòîêìàéåðà. Øòðèõàìè ïîêàçàíû

íàïðàâëåíèÿ äèïîëüíûõ ìîìåíòîâ ÷àñòèö.

Äëèíà øòðèõà ðàâíà ðàäèóñó ÷àñòèöû; ò¼ì�

íûå øòðèõè íàõîäÿòñÿ áëèæå ê ïëîñêîñòè

ðèñóíêà, áîëåå ñâåòëûå � äàëüøå. m∗ = 1.4,

kT ∗ = 0.36, ρ = 0.3. ×àñòèöû îáðàçóþò

ïëîòíóþ ôàçó ñ áëèæíèì îðèåíòàöèîííûì

ïîðÿäêîì äèïîëåé.

Ðèñ. 4.6. Êîíôèãóðàöèÿ âèõðåâîé ôàçû

ìîäåëè Øòîêìàéåðà. Øòðèõàìè ïîêàçàíû

íàïðàâëåíèÿ äèïîëüíûõ ìîìåíòîâ ÷àñòèö.

Äëèíà øòðèõà ðàâíà ðàäèóñó ÷àñòèöû; ò¼ì�

íûå øòðèõè íàõîäÿòñÿ áëèæå ê ïëîñêîñòè

ðèñóíêà, áîëåå ñâåòëûå � äàëüøå. m∗ = 2.8,

kT ∗ = 0.8, ρ = 0.3. ×àñòèöû îáðàçóþò ïëîò�

íóþ ôàçó ñ áëèæíèì îðèåíòàöèîííûì ïî�

ðÿäêîì äèïîëåé.

(î ÷¼ì ñâèäåòåëüñòâóåò èçìåíåíèå õàðàêòåðà óìåíüøåíèÿ âíóòðåííåé ýíåðãèè), à

çàòåì ïðîèñõîäèò ïåðåîðèåíòàöèÿ äèïîëåé âíóòðè êëàñòåðîâ ñ îáðàçîâàíèåì ôà�

çû ñ ëîêàëüíûì îðèåíòàöèîííûì ïîðÿäêîì äèïîëåé ÷àñòèö (ýòîò ïåðåõîä âèäåí

ïî ïîâåäåíèþ ïàðàìåòðà ëîêàëüíîãî îðèåíòàöèîííîãî ïîðÿäêà). Ïðè ýòîì ëîêàëü�

íûé ïîðÿäîê ñïåðâà âûðàæàåòñÿ â íàëè÷èè âèõðåé. Ïî äîñòèæåíèè îïðåäåë¼ííîãî

çíà÷åíèÿ äèïîëÿ âìåñòî âèõðåé îáðàçóþòñÿ öèëèíäðè÷åñêèå êîëîíêè, â êîòîðûõ

äèïîëè ñîíàïðàâëåíû.
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Ïîäâîäÿ èòîã, ìîæíî çàêëþ÷èòü, ÷òî ïðèìåíåíèå ââåä¼ííîãî íàìè ïàðàìåòðà

ëîêàëüíîãî îðèåíòàöèîííîãî ïîðÿäêà â ñëó÷àå ìîäåëè Øòîêìàéåðà ïîçâîëèëî

ïðîäâèíóòüñÿ â å¼ èçó÷åíèè â îáëàñòü óìåðåííûõ êîíöåíòðàöèé. Â ÷àñòíîñòè, ìû

ïîëó÷èëè êðèâóþ ïåðåõîäà èç ëîêàëüíî íåóïîðÿäî÷åííûõ ôàç ê ôàçàì ñ áëèæíèì

ïîðÿäêîì.
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Çàêëþ÷åíèå

Â äàííîé ðàáîòå ïðîâåä¼í ÷èñëåííûé àíàëèç ìîäåëè Øòîêìàéåðà ñ òî÷êè

çðåíèÿ ëîêàëüíîãî îðèåíòàöèîííîãî ïîðÿäêà. Óêàçàííûé ïîäõîä îêàçàëñÿ âåñüìà

ýôôåêòèâíûì è ðàíåå íå ïðèìåíÿëñÿ â èçó÷åíèè ìîäåëåé äèïîëüíûõ ñôåð.

Ïåðå÷èñëèì îñíîâíûå ðåçóëüòàòû ðàáîòû.

1. Èññëåäîâàíî òåðìîäèíàìè÷åñêîå ïîâåäåíèå ìîäåëåé òâ¼ðäûõ äèïîëüíûõ ñôåð

è ìîäåëè Øòîêìàéåðà â çàâèñèìîñòè îò òåìïåðàòóðû, êîíöåíòðàöèè è âåëè�

÷èíû äèïîëüíîãî ìîìåíòà îòäåëüíîé ÷àñòèöû. Ñóùåñòâåííî, ÷òî èññëåäîâà�

íèå áûëî ïðîâåäåíî ñ òî÷êè çðåíèÿ ëîêàëüíîãî îðèåíòàöèîííîãî ïîðÿäêà.

Áûëà ââåäåíà âåëè÷èíà, õàðàêòåðèçóþùàÿ ëîêàëüíóþ îðèåíòàöèþ äèïîëåé

÷àñòèö. Äðóãèìè ñëîâàìè, ââåä¼í ÷èñëåííûé ïàðàìåòð, õàðàêòåðèçóþùèé

òî, íàñêîëüêî ñèëüíî ñîíàïðàâëåíû áëèçêèå ÷àñòèöû â îáú¼ìå ñèñòåìû.

2. Íàì óäàëîñü ïðîâåñòè ðàññìîòðåíèå ñâîéñòâ ñèñòåìû äèïîëüíûõ ñôåð ïðè

ðàçëè÷íûõ êîíöåíòðàöèÿõ. Ââåä¼ííûé ïàðàìåòð ëîêàëüíîãî ïîðÿäêà îêà�

çàëñÿ îäèíàêîâî ýôôåêòèâíûì ñðåäñòâîì îïèñàíèÿ ôàçîâîãî ïîâåäåíèÿ ðàñ�

ñìîòðåííûõ ñèñòåì â øèðîêîì äèàïàçîíå êîíöåíòðàöèé.

3. Â ìîäåëÿõ äèïîëüíûõ ñôåð áûëà âïåðâûå ÷èñëåííî íàéäåíà êîëîí÷àòàÿ ôà�

çà, ãèïîòåçà î ñóùåñòâîâàíèè êîòîðîé âûñêàçûâàëàñü ðàíåå â ðàáîòàõ [8, 24].

Íàéäåííóþ ôàçó ìîæíî ñîïîñòàâèòü ñ æèäêèì êðèñòàëëîì, à ïåðåõîä â íå¼

îïèñûâàåòñÿ ââåä¼ííûì íàìè ïàðàìåòðîì ëîêàëüíîãî îðèåíòàöèîííîãî ïî�

ðÿäêà. Ýêñïåðèìåíòàëüíîå ñóùåñòâîâàíèÿ òàêîé ôàçû ìîæåò ñîîòâåòñòâî�

âàòü æèäêîêðèñòàëëè÷åñêîìó ñîñòîÿíèþ, îáóñëîâëåííîìó òîëüêî ëèøü äè�
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ïîëü-äèïîëüíûìè âçàèìîäåéñòâèÿìè.

Ïîëó÷åííûå â äèññåðòàöèè äàííûå ìîãóò îêàçàòüñÿ ïîëåçíûìè äëÿ ýêñïåðè�

ìåíòàëüíîãî îáíàðóæåíèÿ îïèñàííîé êîëîí÷àòîé ôàçû.

4. Íà îñíîâàíèè ââåä¼ííîãî ïàðàìåòðà ïîðÿäêà áûëà ïîñòðîåíà ôàçîâàÿ äèà�

ãðàììà ìîäåëè Øòîêìàéåðà ïðè ôèêñèðîâàííîì çíà÷åíèè êîíöåíòðàöèè

(ρ = 0.3). Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî îáëàñòü ïðèìåíåíèÿ ìîäåëåé äèïîëüíûõ

ñôåð íå îãðàíè÷èâàåòñÿ ôåððîìàãíèòíûìè æèäêîñòÿìè. Â ýòîì îòíîøåíèè

ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû ìîãóò íàéòè ïðèìåíåíèå â îïèñàíèè äðóãèõ ôèçè�

÷åñêèõ ñèñòåì.
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