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Â ýêñïåðèìåíòàõ ñ èìïóëüñàìè óäàðíî-âîëíîâîé íàãðóçêè íàíîñåêóíäíûõ äëèòåëüíîñòåé óäàåòñÿ ñîçäàâàòü
÷ðåçâû÷àéíî áîëüøèå ðàñòÿæåíèÿ òâåðäûõ òåë è æèäêîñòåé, ïðè êîòîðûõ âåëè÷èíû îòðèöàòåëüíûõ äàâëåíèé
(ðàñòÿãèâàþùèõ íàïðÿæåíèé) ìîãóò äîñòèãàòü çíà÷åíèé, ñðàâíèìûõ ñ ïðåäåëüíî âîçìîæíîé òåîðåòè÷åñêîé ïðî÷-
íîñòüþ êîíäåíñèðîâàííîãî âåùåñòâà. Âñëåäñòâèå íåäîñòàòêà âðåìåíè äëÿ îáìåíà èíôîðìàöèåé ìåæäó îòäåëüíûìè
ìèêðîîáúåìàìè òåëà, ðàçðóøåíèå â ýòèõ óñëîâèÿõ èìååò ðàññåÿííûé õàðàêòåð è ïðîèñõîäèò ïóòåì îäíîâðåìåííîãî
çàðîæäåíèÿ, ðîñòà è ñëèÿíèÿ ìíîãî÷èñëåííûõ òðåùèí èëè ïîð. Ìîæíî íàäåÿòüñÿ, ÷òî èçó÷åíèå îñíîâíûõ çàêî-
íîìåðíîñòåé ýòèõ ïðîöåññîâ è èõ âêëàäîâ â îáùóþ êèíåòèêó ðàçðóøåíèÿ äàñò âîçìîæíîñòü ïîëó÷åíèÿ ñâåäåíèé
îá ýëåìåíòàðíûõ àêòàõ ðàçðóøåíèÿ è íàèáîëåå ôóíäàìåíòàëüíûõ ïðî÷íîñòíûõ ñâîéñòâàõ ìàòåðèàëîâ. Îñíîâ-
íîé çàäà÷åé èññëåäîâàíèé â ýòîé îáëàñòè â íàñòîÿùåå âðåìÿ ÿâëÿåòñÿ ñîçäàíèå òåîðåòè÷åñêèõ îñíîâ èñïûòàíèé
ìàòåðèàëîâ ñóáìèêðîñåêóíäíûìè èìïóëüñàìè íàãðóçêè è ðàçðàáîòêà ñïîñîáà èõ îïèñàíèÿ, èíôîðìàòèâíîãî ñ
ìàòåðèàëîâåä÷åñêîé òî÷êè çðåíèÿ. Â äîêëàäå àíàëèçèðóþòñÿ ìåòîäû è ðåçóëüòàòû ýêñïåðèìåíòàëüíûõ èññëåäî-
âàíèé ñóáìèêðîñåêóíäíûõ ðàçðóøåíèé, îñíîâíûå çàêîíîìåðíîñòè ÿâëåíèÿ, ñóùåñòâóþùèå èíòåãðàëüíûå êðèòåðèè
è êîíòèíóàëüíî-êèíåòè÷åñêèå ìîäåëè ÿâëåíèÿ, à òàêæå ôîðìóëèðóþòñÿ àêòóàëüíûå, íà âçãëÿä àâòîðà, âîïðîñû
äëÿ òåîðåòè÷åñêîãî àíàëèçà è àòîìèñòè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ïðîöåññîâ çàðîæäåíèÿ, ðîñòà è âçàèìîäåéñòâèÿ
íåñïëîøíîñòåé.

Ñîïðîòèâëåíèå ðàçðóøåíèþ ìàòåðèàëîâ â ñóáìèêðîñåêóíäíîì äèàïàçîíå äëèòåëüíîñòåé íàãðóçêè îïðåäåëÿþò
èç èññëåäîâàíèé îòêîëüíûõ ÿâëåíèé ïðè îòðàæåíèè èìïóëüñà ñæàòèÿ îò ïîâåðõíîñòè òåëà. Ïðè ýòîì, âñëåäñòâèå
îäíîìåðíîñòè óäàðíî-âîëíîâîé íàãðóçêè, à òàêæå â ñèëó òîãî, ÷òî âåëè÷èíà ðàçðóøàþùèõ íàïðÿæåíèé, êàê ïðà-
âèëî, ìíîãîêðàòíî ïðåâûøàåò ïðåäåë òåêó÷åñòè ìàòåðèàëà, ïðîöåññ ðàçðóøåíèÿ ïðîèñõîäèò ïðè íàïðÿæåííîì
ñîñòîÿíèè, áëèçêîì ê âñåñòîðîííåìó ðàñòÿæåíèþ. Îòêîëüíàÿ ïðî÷íîñòü ìàòåðèàëîâ èññëåäóåòñÿ óæå äåñÿòêè ëåò,
îäíàêî äî ñèõ ïîð â ëèòåðàòóðå ïîÿâëÿþòñÿ ïðîòèâîðå÷èâûå äàííûå, òðåáóþùèå êðèòè÷åñêîé îöåíêè èõ äîñòî-
âåðíîñòè. Äåëî â òîì, ÷òî âîëíîâàÿ äèíàìèêà îòêîëà â òâåðäîì òåëå îñëîæíåíà óïðóãîïëàñòè÷åñêèìè ñâîéñòâàìè.
Íàëè÷èå íåñêîëüêèõ ñêîðîñòåé çâóêà ïðèâîäèò ê èñêàæåíèþ ïîëó÷àåìîé èíôîðìàöèè è òðåáóåò âíèìàòåëüíîãî âû-
áîðà óñëîâèé ïðîâåäåíèÿ èçìåðåíèé. Êàê ïðàâèëî, èçìåðåíèÿ íå äàþò ñâèäåòåëüñòâ çàìåòíîãî ¾ïåðèîäà èíäóêöèè¿
ðàçðóøåíèÿ. Ñîïðîòèâëåíèå ðàçðóøåíèþ â ýòîì âðåìåííîì äèàïàçîíå ñèëüíåå çàâèñèò îò ñêîðîñòè ðàñòÿæåíèÿ,
÷åì ýòî èìååò ìåñòî â îáû÷íûõ óñëîâèÿõ. Èçìåðåíèÿ äåìîíñòðèðóþò âëèÿíèå ñòðóêòóðíûõ ôàêòîðîâ è îðèåíòàöèè
íàãðóçêè îòíîñèòåëüíî òåêñòóðû ìàòåðèàëà íà ðåàëèçóåìóþ îòêîëüíóþ ïðî÷íîñòü. Òåìïåðàòóðíûå çàâèñèìîñòè
îòêîëüíîé ïðî÷íîñòè íå êîððåëèðóþò ñ ïîâåäåíèåì äèíàìè÷åñêîãî ïðåäåëà òåêó÷åñòè, ÷òî äàåò îñíîâàíèå äëÿ
ïðåäïîëîæåíèÿ îá îïðåäåëÿþùåì âêëàäå ïðîöåññîâ çàðîæäåíèÿ (à íå ðîñòà) íåñïëîøíîñòåé. Ñóùåñòâóþùèå ðàñ-
÷åòíûå ìîäåëè ðàçðóøåíèÿ ïîêà íå äàþò àäåêâàòíîãî îïèñàíèÿ âñåõ íàáëþäàåìûõ äåòàëåé ÿâëåíèÿ â øèðîêîì
äèàïàçîíå äëèòåëüíîñòåé è íåäîñòàòî÷íî èíôîðìàòèâíû ñ ìàòåðèàëîâåä÷åñêîé òî÷êè çåíèÿ. Ïðåäñòàâëÿåòñÿ ïî-
ëåçíûì ôîðìàëèçîâàòü ðåçóëüòàòû íàáëþäåíèé ïóòåì ââåäåíèÿ ïðåäñòàâëåíèÿ î ñïåêòðå äåôåêòîâ ìàòåðèàëà,
õàðàêòåðèçóåìûõ ðàçëè÷íûìè óðîâíÿìè íàïðÿæåíèÿ, íåîáõîäèìûìè äëÿ èõ àêòèâèðîâàíèÿ.

ÍÀ×ÀËÜÍÀß ÑÒÀÄÈß ÄÅÔÅÊÒÎÎÁÐÀÇÎÂÀÍÈß Â ÒÂÅÐÄÛÕ ÒÅËÀÕ ÏÎÄ ÄÅÉÑÒÂÈÅÌ
ÁÛÑÒÐÛÕ ÎÄÈÍÎ×ÍÛÕ ÒßÆÅËÛÕ ÈÎÍÎÂ
Ìîðîçîâ È.Â.1, Íîðìàí Ã.Ý.∗1, Ñêîáåëåâ È.Þ.2
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Âçàèìîäåéñòâèå áûñòðûõ îäèíî÷íûõ òÿæåëûõ èîíîâ ñ êîíäåíñèðîâàííûì âåùåñòâîì ñîïðîâîæäàåòñÿ èçëó÷å-
íèåì ðåíòãåíîâñêèõ ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé, îáóñëîâëåííûõ ðàäèàöèîííûì ðàñïàäîì àâòîèîíèçàöèîííûõ ñîñòîÿíèé
ìíîãîçàðÿäíûõ èîíîâ âåùåñòâà ìèøåíè. Ýòî èçëó÷åíèå íåñåò â ñåáå èíôîðìàöèþ î ñîñòîÿíèè âåùåñòâà â îáëàñòè
âçàèìîäåéñòâèÿ è, êàê ïîêàçàíî â íàñòîÿùåé ðàáîòå, ìîæåò áûòü èñïîëüçîâàíî äëÿ äèàãíîñòèêè íà÷àëüíîé ñòàäèè
äåôåêòîîáðàçîâàíèÿ.

Äî ñèõ ïîð èíòåðïðåòàöèÿ ðåãèñòðèðóåìûõ ñïåêòðîâ îñíîâûâàëàñü íà ¾àòîìíîé¿ ìîäåëè, ïðåäïîëàãàþùåé,
÷òî íàáëþäàåìûå ðåíòãåíîâñêèå ñïåêòðû ïîëíîñòüþ îïðåäåëÿþòñÿ âçàèìîäåéñòâèåì íàëåòàþùåãî èîíà ñ àòîìîì
ñðåäû è îêàçûâàþòñÿ íèêàê íå ñâÿçàííûìè ñ ñîñòîÿíèåì ñðåäû, âîçíèêøåì ïîñëå ïðîëåòà âîçáóæäàþùåé ÷àñòèöû.
Â ðàìêàõ òàêîé ìîäåëè ðåëàêñàöèÿ ïåðâîíà÷àëüíî îáðàçîâàííîãî âîçáóæäåííîãî ñîñòîÿíèÿ ñðåäû ïðîèñõîäèò
òîëüêî çà ñ÷åò ïðîöåññîâ àâòîèîíèçàöèè è ðàäèàöèîííîãî ðàñïàäà, à èíòåíñèâíîñòè íàáëþäàåìûõ ðåíòãåíîâñêèõ
ëèíèé ïðîñòî ïðîïîðöèîíàëüíû ñå÷åíèÿì ñîîòâåòñòâóþùèõ ïðîöåññîâ ìíîãîêðàòíîé èîíèçàöèè, óìíîæåííûì íà
ôàêòîðû âåòâëåíèÿ A/(A + Γ), ãäå A � âåðîÿòíîñòü ðàäèàöèîííîãî ïåðåõîäà, à Γ � âåðîÿòíîñòü àâòîèîíèçàöèè.

Òàêèì îáðàçîì, ¾àòîìíàÿ¿ ìîäåëü ïîëíîñòüþ èãíîðèðóåò òîò ôàêò, ÷òî â âîçíèêøåì ïîñëå ïåðâîíà÷àëüíî-
ãî ïðîöåññà èîíèçàöèè ïëàçìîïîäîáíîì ñîñòîÿíèè âåùåñòâà ïðîöåññû ðåëàêñàöèè âîçáóæäåííîãî ñîñòîÿíèÿ èîíà
ìîãóò áûòü ãîðàçäî áîëåå ðàçíîîáðàçíûìè. Íàïðèìåð, çà ñ÷åò ñòîëêíîâåíèé ñ îáðàçîâàâøèìèñÿ ñâîáîäíûìè ýëåê-
òðîíàìè, ïåðâîíà÷àëüíî âîçíèêøèé èîí Z ìîæåò èîíèçîâàòüñÿ èëè ðåêîìáèíèðîâàòü äî òîãî, êàê ïðîèçîéäåò
çàïîëíåíèå K-âàêàíñèè ïðè ðàäèàöèîííîì ïåðåõîäå. Ýòî îçíà÷àåò, ÷òî ïåðâîíà÷àëüíîå âîçáóæäåíèå èîíà Z ìî-
æåò â äåéñòâèòåëüíîñòè ïðèâîäèòü ê èçëó÷åíèþ ñïåêòðàëüíîé ëèíèè èîíà Z′ 6= Z, à íàáëþäàåìûé ðåíòãåíîâñêèé
ñïåêòð áóäåò îòðàæàòü íå òîëüêî õàðàêòåðèñòèêè âçàèìîäåéñòâèÿ íàëåòàþùåãî èîíà ñ àòîìàìè ñðåäû, íî è ïàðà-
ìåòðû (òåìïåðàòóðó, ïëîòíîñòü) îáðàçîâàííîé ïëàçìû.

Äëÿ èçó÷åíèÿ ðåëàêñàöèîííûõ ïðîöåññîâ â ïëàçìå, îáðàçîâàííîé â îáëàñòè ïðîëåòà òÿæåëîãî èîíà, ïîâåäå-
íî ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîå (ÌÄ) ìîäåëèðîâàíèå. Â ðàñ÷åòàõ èñïîëüçîâàëàñü ìîäåëü ïëàçìû ñ êîíöåíòðàöèåé
ýëåêòðîíîâ ne = 2 × 1023 ñì−3, òåìïåðàòóðîé Te = 55 ýÂ è çàðÿäîì èîíîâ Z = 2. Ïðè ýòèõ ïàðàìåòðàõ ïëàçìà
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ÿâëÿåòñÿ íåèäåàëüíîé: ïàðàìåòð íåèäåàëüíîñòè Γ = 0.25, ÷èñëî ÷àñòèö â ñôåðå Äåáàÿ Nd = 1.6.
Â ïåðâóþ î÷åðåäü áûëà îïðåäåëåíà ñêîðîñòü óñòàíîâëåíèÿ ìàêñâåëëîâñêîãî ðàñïðåäåëåíèÿ äëÿ ýëåêòðîíîâ,

èìåþùèõ â íà÷àëüíûé ìîìåíò âðåìåíè îäèíàêîâóþ ïî ìîäóëþ ñêîðîñòü, ò.å. ðàñïðåäåëåíèå â âèäå δ-ôóíêöèè. Ñ
ïîìîùüþ ìîäåëèðîâàíèÿ óñòàíîâëåíî, ÷òî âðåìÿ óñòàíîâëåíèÿ ðàñïðåäåëåíèÿ Ìàêñâåëëà ñîñòàâëÿåò äîëè ôåìòî-
ñåêóíä, ÷òî çíà÷èòåëüíî ìåíüøå âðåìåíè ñïåêòðàëüíûõ èçìåðåíèé. Íåáîëüøàÿ äîëÿ áûñòðûõ ýëåêòðîíîâ, îáëà-
äàþùåé ñðàçó ïîñëå èîíèçàöèè òÿæåëûì èîíîâ ýíåðãèåé T ∗e & 3000 ýÂ , ðåëàêñèðóþò äî òåïëîâûõ ñêîðîñòåé çà
âðåìÿ t ∼ 30 ôñ.

Äëÿ ïîñòðîåíèÿ ìîäåëè èçëó÷åíèÿ ýëåêòðîíîâ íåîáõîäèìî çíàòü ñòðóêòóðó èîííîé ðåøåòêè â ðàçëè÷íûå ìîìåí-
òû âðåìåíè. Ñ ïîìîùüþ ìîäåëèðîâàíèÿ áûëî óñòàíîâëåíî, ÷òî äëÿ îïèñûâàåìîãî ýêñïåðèìåíòà èîíû ïðîäîëæàþò
íàõîäèòñÿ â óçëàõ êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè áîëåå 2.5 ïñ ïîñëå èîíèçàöèè. Ýòî âðåìÿ çíà÷èòåëüíî ïðåâûøàåò âðå-
ìÿ âûñâå÷èâàíèÿ ðåíòãåíîâñêèõ ñïåêòðîâ, ïîýòîìó äâèæåíèåì èîíîâ çäåñü ìîæíî ïðåíåáðå÷ü.

Ñ èñïîëüçîâàíèåì ðåçóëüòàòîâ ÌÄ ìîäåëèðîâàíèÿ ïðåäïðèíÿòà ïîïûòêà ïîñòðîåíèÿ áîëåå îáùåé ïëàçìåííîé
ìîäåëè ðåëàêñàöèè ñðåäû â îáëàñòè òðåêîâ òÿæåëûõ èîíîâ â êîíäåíñèðîâàííûõ ñðåäàõ, îñíîâàííîé íà ðåøå-
íèè çàâèñÿùèõ îò âðåìåíè óðàâíåíèé ðàäèàöèîííî-ñòîëêíîâèòåëüíîé êèíåòèêè. Ïðè ýòîì â êà÷åñòâå íà÷àëüíîãî
óñëîâèÿ èñïîëüçîâàíî ñîñòîÿíèå ñðåäû, îïèñûâàåìîå ¾àòîìíîé¿ ìîäåëüþ. Ïðîâåäåííûå ðàñ÷åòû ïîçâîëèëè êàê
îïðåäåëèòü îáëàñòè çíà÷åíèé ïàðàìåòðîâ ñðåäû, ïðè êîòîðûõ ïëàçìåííàÿ ìîäåëü ôàêòè÷åñêè ïåðåõîäèò â àòîì-
íóþ, òàê è âûÿñíèòü óñëîâèÿ, äëÿ êîòîðûõ àòîìíàÿ ìîäåëü ÿâëÿåòñÿ ñëèøêîì ãðóáûì ïðèáëèæåíèåì. Ïîëó÷åííûå
ðåçóëüòàòû èñïîëüçîâàíû äëÿ èíòåðïðåòàöèè ðåíòãåíîâñêèõ ñïåêòðîâ, çàðåãèñòðèðîâàííûõ â ýêñïåðèìåíòàõ, ïðî-
âåäåííûõ ðàíåå íà ëèíåéíîì óñêîðèòåëå òÿæåëûõ èîíîâ UNILAC (GSI, Äàðìøòàäò, Ãåðìàíèÿ) ïðè èñïîëüçîâàíèè
òâåðäîòåëüíûõ àëþìèíèåâûõ è àýðîãåëüíûõ êâàðöåâûõ ìèøåíåé. Ïîêàçàíî, ÷òî 1) ïëàçìåííàÿ ìîäåëü ðåëàêñà-
öèè, â îòëè÷èå îò ¾àòîìíàÿ¿ ïîçâîëÿåò îïèñàòü íàáëþäàåìûå ñïåêòðû, è 2) ýëåêòðîííàÿ òåìïåðàòóðà ïëàçìû
â îáëàñòè òðåêà òÿæåëîãî èîíà íà íà÷àëüíîé ñòàäèè åãî ôîðìèðîâàíèÿ ñîñòàâëÿåò 10 - 50 ýÂ â çàâèñèìîñòè îò
óñëîâèé ýêñïåðèìåíòîâ.

Ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû ìîãóò áûòü ïîëîæåíû â îñíîâó äàëüíåéøèõ èññëåäîâàíèé, íàïðàâëåííûõ íà èçó÷åíèå
ïîñëåäóþùèõ ñòàäèé ôîðìèðîâàíèÿ äåôåêòîâ â âåùåñòâå ïîñëå ïðîëåòà òÿæåëûõ èîíîâ.

THE PROBLEM TO ACCOUNT FOR PROCESSES ON DIFFERENT TIME SCALES IN THE
INVESTIGATION OF NEUTRON EMBRITTLEMENT

Gokhman A.∗1, Bergner F.2, Ulbricht A.2

1SUPU, Odessa, Ukraine, 2FZR, Dresden, Germany

*gokhman@paco.net

Neutrons with energy of about 1 ÌeV or higher, to which reactor pressure vessel steels are exposed under service
conditions of nuclear power plants, can stimulate the phenomenon of so-called neutron embrittlement. The reason is the
irradiation-induced formation and evolution of precipitates and solute/defect clusters. The set of experimental methods
to investigate the nanostructure, including X- ray and neutron small angle scattering, atom probe �eld ion microscopy
method, TEM as well as direct determination of the mechanical properties of the reactor vessel is usually carried out
after irradiation intervals of the order of one year.

Therefore a project called virtual test reactor has been started recently within the framework of the European program
�PERFECT�. Experimental data obtained for neutron irradiated pressure vessel steels are used as the reference for working
out and study theoretical models of the kinetics of neutron embrittlement.

In the cascade stage, following the interaction of a neutron with a so-called primary knock-on atom, the recoil energy
transferred to the crystal lattice causes a local increase of the temperature to beyond the melting temperature and the
formation of defects. A typical time scale for these processes is picoseconds. Such processes are studied by the molecular
dynamics and Monte-Carlo methods.

Unlike the case of electron irradiation, where only Frenkel pairs are formed, point defect clusters and Cu-precipitates
are produced in the case of neutron irradiation. The evolution of these clusters can be studied in the rate theory approach,
in particular by cluster dynamics method. This method allows for the determination of the time dependence of the number
density of clusters (precipitates) via integration of the system of ordinary di�erential equations with the initial data as the
�nal data of the cluster number density after cascade stage. The characteristic relaxation time depends on the kind of the
irradiated feature. For example for point defect clusters this time is about 1 day but for Cu-precipitates the relaxation
time is about one month. Hence the problem to integrate the master equation of cluster dynamics is the problem of
integration of so-called sti� ordinary di�erential equations.

The objective of our present investigation is the comparative analysis of software tools applied to the cluster dynamics
modeling. The most e�ective one, namely the code D02EJF from the licensed Fortran NAG Library has been used to
investigate the kinetics of the following three kinds of neutron irradiated features in reactor pressure vessel steels:

• The system of free and clustering vacancies (V) and interstitials (I), denoted (V+I)-system,

• The system of the Cu-precipitates favoured because of irradiation-enhanced Cu di�usivity, denoted (V+I)⇒Cu
system,

• The (V+I)⇔Cu system, when the e�ect of Cu-precipitates on the sink strength in the �rst and second model is
additionally considered.

The comparison of the experimental and cluster dynamics data has been carried out on the basis of low-Cu and
Cu-enriched mock-up alloys after neutron irradiation.
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Â óñëîâèÿõ, êîãäà âðåìÿ ðàçðóøåíèÿ ñðàâíèìî ñ âðåìåíåì äëèòåëüíîñòè íàãðóçêè âûñîêîñêîðîñòíîå ðàçðóøå-
íèå èìååò ðåëàêñàöèîííûé õàðàêòåð [1]. Â ýòîé â ñâÿçè èíòåðåñ ïðåäñòàâëÿþò âîïðîñû, ñâÿçàííûå ñ íà÷àëüíûì
ýòàïîì çàðîæäåíèÿ ïîâðåæäåíèé. Âûñîêèå ñêîðîñòè ðàñòÿæåíèÿ â âîëíå ðàçðÿæåíèÿ äàþò âîçìîæíîñòü èññëåäî-
âàòü ðàçðóøåíèå ïðè óäàðíî-âîëíîâîì íàãðóæåíèè ñ ïîìîøüþ ñòðóêòóð ñ èäåàëüíîé êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêîé
â êà÷åñòâå íóëåâîãî ïðèáëèæåíèÿ. Â äàííîé ðàáîòå ðàññìîòðåíû äâà ìåòàëëà: àëþìèíèé è æåëåçî, èìåþùèå
ðàçëè÷íûå ðåøåòêè ïðè íîðìàëüíûõ óñëîâèÿõ. Â ðàñ÷åòàõ ïðèìåíÿëèñü ðåàëèñòè÷åñêèå ìíîãî÷àñòè÷íûå ïîòåí-
öèàëû ìåæàòîìíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ â ðàìêàõ ìîäåëè ïîãðóæåííîãî àòîìà (ò.í. embedded atom method potentials)
[2,3]. Ðàññìîòðåíû ïðîöåññû, ïðîèñõîäÿùèå ïðè óäàðíî-âîëíîâîì íàãðóæåíèè âäîëü êðèñòàëëîãðàôè÷åñêîãî íà-
ïðàâëåíèÿ [100]. Èç ôàçîâîé äèàãðàììû æåëåçà ñëåäóåò, ÷òî â âîëíå ñæàòèÿ ïðè íàïðÿæåíèÿõ âûøå σxx=13ÃÏà
äîëæíî ïðîèñõîäèòü ïðåâðàùåíèå èñõîäíîé î.ö.ê. â ñòðóêòóðó ñ ïëîòíîé óïàêîâêîé, òàêîå ïðåâðàùåíèå íàáëþäà-
ëîñü, íî ïðîèñõîäèëî ïðè áîëüøèõ äàâëåíèÿõ, σxx=50ÃÏà. Àëþìèíèé èññëåäîâàëñÿ ïðè íàãðóæåíèè äî 20 ÃÏà.
Â àëþìèíèè íå íàáëþäàëîñü ôàçîâûõ ïðåâðàùåíèé, íî â ðåçóëüòàòå ïîòåðè ñäâèãîâîé óñòîé÷èâîñòè ðåøåòêè, â
íåé îáðàçîâûâàëèñü ïëîñêîñòè ñäâèãà. Ïðè îòðàæåíèè âîëíû ñæàòèÿ îò ñâîáîäíîé ïîâåðõíîñòè ìèøåíè âîçíèêà-
þò ðàñòÿãèâàþùèå íàïðÿæåíèÿ, ïðèâîäÿùèå îòêîëó. Â æåëåçå ïåðåä ïîòåðåé ñïëîøíîñòè íàáëþäàåòñÿ áûñòðîå
ñòðóêòóðíîå ïðåâðàùåíèå ïðè íàïðÿæåíèÿõ σxx=�13ÃÏà. Ïðè ýòîì äàâëåíèè ïðîèñõîäèò ïåðåõîä èñõîäíîé î.ö.ê.
ðåøåòêè â ã.ö.ê. Ïîõîæèå ðåçóëüòàòû ïîëó÷åíû â ab initio ðàñ÷åòàõ[4]. Äåëî â òîì, ÷òî ã.ö.ê. ðåøåòêà ïîëó÷àåòñÿ â
ðåçóëüòàòå íåïðåðûâíîãî ðàñòÿæåíèÿ èñõîäíîé î.ö.ê. â íàïðàâëåíèè [100], òàêèì îáðàçîì, ïðåâðàùåíèå íå òðåáó-
åò áîëüøèõ ñòðóêòóðíûõ èçìåíåíèé è îáëàäàåò íåáîëüøèì àêòèâàöèîííûì áàðüåðîì. Îáðàçóþùàÿñÿ ñòðóêòóðà
ÿâëÿåòñÿ íåóñòîé÷èâîé ïî îòíîøåíèþ ê ñäâèãîâûì äåôîðìàöèÿì, ïîýòîìó â íåé âîçíèêàþò ïëîñêîñòè ñäâèãà.
Ïëîñêîñòè ñäâèãà ÿâëÿþòñÿ öåíòðàìè ãåòåðîãåííîé íóêëåàöèè, ÷òî óìåíüøàåò ïðî÷íîñòü. Äëÿ àëþìèíèÿ íå ïðî-
èñõîäèò êàêèõ-ëèáî ñòðóêòóðíûõ èçìåíåíèé â îáëàñòè îòðèöàòåëüíûõ äàâëåíèé, è ïîòåðÿ ñïëîøíîñòè ïðîèñõîäèò
ïî äðóãîìó ìåõàíèçìó. Îáðàçóþùèåñÿ ïëîñêîñòè ñäâèãà â âîëíå ñæàòèÿ íå óñïåâàþò èñ÷åçíóòü äî âîçíèêíîâåíèÿ
îòðèöàòåëüíûõ íàïðÿæåíèé. Â ýòèõ îáëàñòÿõ ñòðóêòóðà òåðÿåò îäíîðîäíîñòè è ñòàíîâèòñÿ ïîõîæåé íà æèäêîñòü,
â êîòîðîé ïîçæå îáðàçóþòñÿ ïîëîñòè. Òàêèì îáðàçîì, â äàííîé ðàáîòå ðàññìîòðåíû ðàçëè÷íûå ñòðóêòóðíûå ïðå-
âðàùåíèÿ è ìåõàíèçìû ïîòåðè ñïëîøíîñòè.

1. Ðàçîðåíîâ Ñ.Â., Êàíåëü Ã.È., Ôîðòîâ Â.Å. // Ïèñüìà â ÆÝÒÔ. 2004. Ò.80. Âûï.5. Ñ. 395-397.
2. Mendelev M.I. et al., // Phil. Mag. 2003. V.83. No.35. P.3977.
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Â äàííîé ðàáîòå ïðîâåäåíî ýêñïåðèìåíòàëüíîå èññëåäîâàíèå ôàçîâîãî ïåðåõîäà β-ôàçû íèòðèäà êðåìíèÿ ñ
ãåêñàãîíàëüíîé ñòðóêòóðîé â ñ-ôàçó ñ êóáè÷åñêîé ñòðóêòóðîé â ïîðèñòûõ îáðàçöàõ (ïîðèñòîñòü îêîëî 15%) â
äèàïàçîíå äàâëåíèé 30-50 ÃÏà. Îáðàçöû áûëè èçãîòîâëåíû ïóòåì ïðåññîâàíèÿ ìåëêîäèñïåðñíîãî ïîðîøêà íèòðèäà
êðåìíèÿ, ïîëó÷åííîãî ìåòîäîì ÑÂÑ, â êàìåðå âûñîêîãî äàâëåíèÿ ïðè äàâëåíèè 2 ÃÏà, òåìïåðàòóðå 1600 Ñ è
âðåìåíè âûäåðæêè 10 ìèíóò.

Íèòðèä êðåìíèÿ èíòåíñèâíî èññëåäóåòñÿ â ñâÿçè ñ åãî âûñîêèìè ìåõàíè÷åñêèìè, ýëåêòðè÷åñêèìè è òåðìè÷å-
ñêèìè õàðàêòåðèñòèêàìè è íàõîäèòñÿ íà òðåòüåì ìåñòå ïî ïðî÷íîñòè ïîñëå àëìàçà è íèòðèäà áîðà. Èçâåñòíû òðè
êðèñòàëëè÷åñêèå ìîäèôèêàöèè íèòðèäà êðåìíèÿ: α è β � ñ ãåêñàãîíàëüíîé ñòðóêòóðîé è íå òàê äàâíî ïîëó÷åí-
íàÿ ñ�ìîäèôèêàöèÿ ñ êóáè÷åñêîé ñòðóêòóðîé. Â íàñòîÿùåå âðåìÿ ïðåäïîëàãàåòñÿ ïðîèçâîäèòü âûñîêîïëîòíóþ
ñ-ôàçó íèòðèäà êðåìíèÿ èç åãî β-ôàçû ìåòîäîì äåòîíàöèîííîãî ñèíòåçà. Â ñâÿçè ñ ýòèì íåîáõîäèìî óòî÷íèòü
ïàðàìåòðû ôàçîâîãî ïåðåõîäà, îïðåäåëèòü ãðàíèöû ñóùåñòâîâàíèÿ ñ-ôàçû íà ôàçîâîé äèàãðàììå, ïðîñëåäèòü
ðàçâèòèå êèíåòèêè ôàçîâîãî ïåðåõîäà âî âðåìåíè è íà îñíîâàíèè ýòèõ äàííûõ îïðåäåëèòü óñëîâèÿ ìàêñèìàëüíîãî
âûõîäà ñ-ôàçû. Â äàííîé ðàáîòå èññëåäóþòñÿ óñëîâèÿ ïåðåõîäà β-ôàçû â ñ-ôàçó â ïîðèñòûõ îáðàçöàõ íèòðèäà
êðåìíèÿ ïðè äèíàìè÷åñêîì íàãðóæåíèè. Íàãðóæåíèå îáðàçöîâ îñóùåñòâëÿëîñü Al óäàðíèêàìè, ðàçîãíàííûìè ñ
ïîìîùüþ âçðûâíûõ ìåòàòåëüíûõ óñòðîéñòâ ÷åðåç Al è Cu ýêðàíû. Ðåãèñòðàöèÿ ñêîðîñòè ïîâåðõíîñòè îáðàçöà
îñóùåñòâëÿëàñü ñ ïîìîùüþ ëàçåðíîãî èçìåðèòåëÿ ñêîðîñòè VISAR.

Î ôàçîâîì ïåðåõîäå â âåùåñòâå ïðè óäàðíî-âîëíîâîì íàãðóæåíèè ñâèäåòåëüñòâóåò ðàñùåïëåíèå óäàðíîé âîëíû
ñ îáðàçîâàíèåì äâóõâîëíîâîé êîíôèãóðàöèè. Ïî ñêîðîñòè ðàñïðîñòðàíåíèÿ âòîðîé âîëíû ìîæíî ñóäèòü î ñæè-
ìàåìîñòè îáðàçîâàâøåéñÿ ôàçû, à ïî ðàçìûòèþ åå ôðîíòà î êèíåòèêå ôàçîâîãî ïåðåõîäà. Ýòî ñïðàâåäëèâî äëÿ
îáðàçöîâ ñ íèçêîé ïîðèñòîñòüþ. Åñëè ïîðèñòîñòü âûñîêà, òî äâóõâîëíîâîé êîíôèãóðàöèè ìîæåò íå íàáëþäàåòñÿ.
Èìåííî òàêàÿ ñèòóàöèÿ èìåëà ìåñòî ïðè ïðîâåäåíèè äàííûõ ýêñïåðèìåíòîâ. Ïîýòîìó â íàñòîÿùåì èññëåäîâàíèè
ôàçîâûé ïåðåõîä â íèòðèäå êðåìíèÿ ïðè îäíîêðàòíîì íàãðóæåíèè ðåãèñòðèðóåòñÿ ïî âåëè÷èíå ïåðåïàäà ìàññîâîé
ñêîðîñòè â âîëíå ðàçãðóçêè, àìïëèòóäà êîòîðîãî ñâÿçàíà ñî ñæèìàåìîñòüþ ìàòåðèàëà îáðàçöà.

Èç àíàëèçà âîëíîâûõ âçàèìîäåéñòâèé íà äèàãðàììå äàâëåíèå-ìàññîâàÿ ñêîðîñòü áûëè îöåíåíû âåëè÷èíû ïå-
ðåïàäîâ ìàññîâîé ñêîðîñòè ∆w äëÿ ñëó÷àÿ îòñóòñòâèÿ ôàçîâîãî ïðåâðàùåíèÿ (β-ôàçà) è ñëó÷àÿ åãî ïîëíîãî
çàâåðøåíèÿ (ñ-ôàçà). Ñîãëàñíî ïðîâåäåííûì èññëåäîâàíèÿì ïðè äàâëåíèè íàãðóæåíèÿ 30 ÃÏà ïåðåïàä ìàññîâîé
ñêîðîñòè ∆w â ðàçãðóçêå ñîîòâåòñòâóåò â ïðåäåëàõ ïîãðåøíîñòè òàêîâîìó îöåíåííîìó äëÿ β-ôàçû, ÷òî ãîâîðèò
îá îòñóòñòâèè ôàçîâîãî ïåðåõîäà. À ïðè äàâëåíèè íàãðóæåíèÿ 50 ÃÏà ∆w ëåæèò ìåæäó âåëè÷èíîé ïåðåïàäà
ñêîðîñòè äëÿ β-ôàçû è ñ-ôàçû, ÷òî ãîâîðèò î íå ïîëíîì ïðåâðàùåíèè. Íåïîëíîå ïðåâðàùåíèå äàæå ïðè 50 ÃÏà,
âåðîÿòíî, îáóñëîâëåíî ñèëüíûì ðàçîãðåâîì ïîðèñòûõ îáðàçöîâ, âëèÿþùèì íà êèíåòèêó ôàçîâîãî ïåðåõîäà.

7
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ÈÌÅÒ ÐÀÍ, Ìîñêâà

alymov@imet.ac.ru

Îáúåìíûå íàíîêðèñòàëëè÷åñêèå ìàòåðèàëû ïîëó÷àþò, â îñíîâíîì, ìåòîäàìè ïîðîøêîâîé ìåòàëëóðãèè, êðè-
ñòàëëèçàöèåé èç àìîðôíîãî ñîñòîÿíèÿ è èíòåíñèâíîé ïëàñòè÷åñêîé äåôîðìàöèåé. Ôèçèêî-ìåõàíè÷åñêèå ñâîéñòâà
íàíîêðèñòàëëè÷åñêèõ ìàòåðèàëîâ çíà÷èòåëüíî îòëè÷àþòñÿ îò ñâîéñòâ àíàëîãîâ ñ êðóïíîçåðíèñòîé èëè àìîðôíîé
ñòðóêòóðîé. Îñîáåííîñòè ñòðóêòóðû íàíîìàòåðèàëîâ (ðàçìåð çåðåí, çíà÷èòåëüíàÿ äîëÿ ãðàíèö ðàçäåëà è èõ ñî-
ñòîÿíèå, äåôåêòíîñòü ñòðóêòóðû) îïðåäåëÿþòñÿ ìåòîäàìè ïîëó÷åíèÿ è îêàçûâàþò ñóùåñòâåííîå âëèÿíèå íà èõ
ñâîéñòâà. Ñ óìåíüøåíèåì ðàçìåðà çåðíà ïîâûøàåòñÿ ïðî÷íîñòü, â òîì ÷èñëå, ñ ñîõðàíåíèåì ïëàñòè÷íîñòè, à òàê-
æå íàáëþäàåòñÿ óâåëè÷åíèå òåïëîåìêîñòè è êîýôôèöèåíòà òåðìè÷åñêîãî ðàñøèðåíèÿ, çíà÷èòåëüíî âîçðàñòàþò
êîýôôèöèåíòû äèôôóçèè, óìåíüøàåòñÿ òåìïåðàòóðà ïëàâëåíèÿ. Ìåõàíè÷åñêèå ñâîéñòâà êîíñòðóêöèîííûõ íàíî-
ìàòåðèàëîâ çíà÷èòåëüíî îòëè÷àþòñÿ îò ñâîéñòâ îáû÷íûõ êðóïíîçåðíèñòûõ ìàòåðèàëîâ. Èñòèííîå íàïðÿæåíèå
òå÷åíèÿ ïðè äèíàìè÷åñêîì ñæàòèè íàíîêðèñòàëëè÷åñêîãî òàíòàëà áîëüøå, ÷åì ó êðóïíîçåðíèñòîãî òàíòàëà â 2
ðàçà, à îòíîñèòåëüíàÿ äåôîðìàöèÿ äî ðàçðóøåíèÿ âûøå â 4 ðàçà. Ìèêðîòâåðäîñòü òàêèõ ìàòåðèàëîâ â 2-7 ðàç
âûøå, ÷åì òâåðäîñòü êðóïíîçåðíèñòûõ àíàëîãîâ, ïðè÷åì ýòî íå çàâèñèò îò ìåòîäà ïîëó÷åíèÿ ìàòåðèàëà. Ïðî÷-
íîñòü íàíîìàòåðèàëîâ ïðè ðàñòÿæåíèè â 1,5-8 ðàç âûøå ïðî÷íîñòè êðóïíîçåðíèñòûõ àíàëîãîâ. Íàíîìàòåðèàëû
èìåþò çíà÷èòåëüíûå ïîòåíöèàëüíûå âîçìîæíîñòè äëÿ êîíñòðóêöèîííîãî íàçíà÷åíèÿ, äëÿ ïðèìåíåíèÿ â ýëåêòðî-
íèêå, ïðåîáðàçîâàíèÿ è õðàíåíèÿ ýíåðãèè, òåëåêîììóíèêàöèé, èíôîðìàöèîííûõ òåõíîëîãèé, ìåäèöèíû, êàòàëèçà
è çàùèòû îêðóæàþùåé ñðåäû.

ÒÅÐÌÎÄÈÍÀÌÈ×ÅÑÊÈÉ ÐÀÑ×ÅÒ ÄÀÂËÅÍÈß ÌÅÒÀËËÈÇÀÖÈÈ ÈÎÍÍÛÕ
ÄÈÝËÅÊÒÐÈÊÎÂ

Ìàì÷óåâ Ì.Î., Êàðïåíêî Ñ.Â.∗

ÍÈÈ ÏÌÀ ÊÁÍÖ ÐÀÍ, Íàëü÷èê

*sv_karpenko@mail.ru

Â ðàáîòå ðàìêàõ ìåòîäà ôóíêöèîíàëà ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè (ÌÔÏ) ïðîâåäåíî èçó÷åíèå ôàçîâîãî ïåðåõîäà
¾äèýëåêòðèê-ìåòàëë¿ â ãàëîãåíèäàõ ùåëî÷íûõ ìåòàëëîâ â óñëîâèÿ ñâåðõâûñîêèõ äàâëåíèé.

Ïðè íóëåâîì âíåøíåì äàâëåíèé ó ùåëî÷íî - ãàëîèäíûõ êðèñòàëëîâ (ÙÃÊ) ñòàáèëüíîé ÿâëÿåòñÿ ñòðóêòóðà òè-
ïà NaCl (B1). Ïðè äîñòèæåíèé òî÷êè ïîëèìîðôíîãî ïðåâðàùåíèÿ, ïðîèñõîäèò ôàçîâûé ïåðåõîä ê ñòðóêòóðå òèïà
CsCl (B2-ñòðóêòóðà). Â ìàëîé îêðåñòíîñòè äàâëåíèÿ ìåòàëëèçàöèé met, òåðìîäèíàìè÷åñêèå ïîòåíöèàëû äèýëåê-
òðè÷åñêîé è ìåòàëëèçèðîâàííîé ôàç ðàâíû, ïðè äàëüíåéøåì óâåëè÷åíèé äàâëåíèÿ áîëåå ñòàáèëüíîé ñòàíîâèòñÿ
ìåòàëëèçèðîâàííàÿ ôàçà. Äàâëåíèå ìåòàëëèçàöèé ìîæíî îïðåäåëèòü èç óñëîâèÿ ðàâåíñòâà òåðìîäèíàìè÷åñêèõ
ïîòåíöèàëîâ äèýëåêòðè÷åñêîé è ìåòàëëèçèðîâàííîé ôàç:

G1 = G2

Ïðîâåäÿ ïðîöåäóðó ìèíèìèçàöèè òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ïîòåíöèàëîâ äèýëåêòðè÷åñêîé è ìåòàëëèçèðîâàííîé ôàç,
ìîæíî ðàññ÷èòàòü ìåæèîííîå ðàññòîÿíèÿ ïðè äàííîì âíåøíåì äàâëåíèè äëÿ ðÿäà ùåëî÷íî - ãàëîèäíûõ êðèñòàë-
ëîâ ñ ó÷åòîì ïîâåðõíîñòíîãî âêëàäà [1]. Äàëåå, èñïîëüçóÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûå çàâèñèìîñòè ïîñòîÿííîé ðåøåòêè
îò âíåøíåãî äàâëåíèÿ ïðîâîäèëîñü îïðåäåëåíèå äàâëåíèÿ ôàçîâîãî ïðåâðàùåíèÿ.

Äëÿ ðàñ÷åòà òåðìîäèíàìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà ìåòàëëèçèðîâàííîé ôàçû èñïîëüçóåòñÿ (äëÿ îáúåìíîé ÷àñòè)
ìîäåëü Ãîìáîøà [2, 3], à òàêæå ìîäåëü æåëå [2] (äëÿ ðàñ÷åòà ïîâåðõíîñòíîãî âêëàäà â ïîòåíöèàë). Ïîñòðîåíèå òåð-
ìîäèíàìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà äëÿ äèýëåêòðè÷åñêîé ôàçû ïîäðîáíî îïèñàíî â ðàáîòå [1]. Äëÿ ìåòàëëèçèðîâàííîé
ôàçû ïîëíûé òåðìîäèíàìè÷åñêèé ïîòåíöèàë èìååò âèä

G2 = GmV + AN + 6d2
mσmN

â êîòîðîì À � ïîòåíöèàë ðîäñòâà ýëåêòðîíà õëîðó, N � ÷èñëî ïàð èîíîâ ðàçíîãî çíàêà â èñõîäíîì êðèñòàëëå, dm�
ñòîðîíà êóáà êðèñòàëëà âî âòîðîé ôàçå, GmV - îáúåìíàÿ ÷àñòü òåðìîäèíàìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà âòîðîé ôàçû, σm

- ïîâåðõíîñòíàÿ ýíåðãèÿ ìåòàëëèçèðîâàííîé ôàçû. Ïîâåðõíîñòíàÿ ýíåðãèÿ ìåòàëëèçèðîâàííîé ôàçû ðàññ÷èòûâà-
åòñÿ â ìîäåëè æåëå áåç ó÷åòà âêëàäà èîííîé ïîäðåøåòêè è äèñêðåòíîñòè èîíîâ.

Ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòà äàâëåíèé, ïðè êîòîðûõ îñóùåñòâëÿåòñÿ ôàçîâûé ïåðåõîä äèýëåêòðèê-ìåòàëë, ïðîâåäåí-
íîãî â ðàìêàõ ìåòîäà ôóíêöèîíàëà ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè, ïîêàçûâàåò , ÷òî ïîðÿäîê äàâëåíèÿ, ñîçäàâàåìîãî â
äèýëåêòðèêàõ (â ÷àñòíîñòè â ÙÃÊ) ïðè îïòè÷åñêîì ïðîáîå ïîä âëèÿíèåì ìîùíîãî ëàçåðíîãî èìïóëüñà , ñîâïàäàåò
ñ äàâëåíèåì âñåñòîðîííåãî ñæàòèÿ, ïðè êîòîðîì ïðîèñõîäèò ìåòàëëèçàöèÿ âåùåñòâà [4]. Îïòè÷åñêèé ïðîáîé èîí-
íûõ äèýëåêòðèêîâ ìîæåò ÿâëÿòüñÿ ñëåäñòâèåì ñêà÷êîîáðàçíîãî ñóæåíèÿ çàïðåùåííîé çîíû â èíòåíñèâíîì ïîëå
ñâåòîâîé âîëíû çà ñ÷åò ðàäèàöèîííîãî äàâëåíèÿ.

Ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ôèíàíñîâîé ïîääåðæêå Ôîíäà ñîäåéñòâèÿ îòå÷åñòâåííîé íàóêå.

1. Êàðïåíêî Ñ.Â., Òåìðîêîâ À.È. // Îïòèêà è ñïåêòðîñêîïèÿ.2003.Ò.94. Âûï.3.Ñ.431.
2. Óõîâ Â.Ô., Êîáåëåâà Ð.Ì. Äåäêîâ Ã.Â., Òåìðîêîâ À.È. Ýëåêòðîííî-ñòàòèñòè÷åñêàÿ òåîðèÿ ìåòàëëîâ è èîííûõ

êðèñòàëëîâ. Ì.: Íàóêà, 1982. 104 ñ.
3. Feldman J.L., Klein B.M., Mehl M.J. // Phys.Rev.B. 1990. V.42. P.2752.
4. Ìàíåíêîâ À.À. , Ïðîõîðîâ À.Ì. // Óñïåõè ôèçè÷åñêèõ íàóê. 1986. ò.148. âûï.1. C.179.
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Ãîëûøåâ À.À.∗, Ìîëîäåö À.Ì.

ÈÏÕÔ ÐÀÍ, ×åðíîãîëîâêà

*golyshev@icp.ac.ru

Â ïîñëåäíèå ãîäû ïîÿâèëèñü ðàáîòû [1], â êîòîðûõ èçìåðåíû êîýôôèöèåíòû òåïëîïðîâîäíîñòè k ìèíåðàëîâ
(îëèâèí, âàäñëåèò, ðèíãâóäèò) ïðè âûñîêèõ äàâëåíèÿõ P è òåìïåðàòóðàõ T â âèäå k=k(T,P). Àâòîðû [1] ïðåä-
ëîæèëè ýìïèðè÷åñêîå îïèñàíèå çàêîíîìåðíîñòåé k=k(T,P). Ïðè ýòîì óñòàíîâëåíî, ÷òî çàâèñèìîñòü êîýôôèöè-
åíòà òåïëîïðîâîäíîñòè ìèíåðàëîâ îò òåìïåðàòóðû îïðåäåëÿåòñÿ ñòåïåííîé çàâèñèìîñòüþ k∼ T−n, ãäå n≈ 0.5,
à çàâèñèìîñòü k îò äàâëåíèÿ � ëèíåéíà. Îäíàêî ïðåäñòàâëÿåò èíòåðåñ ìîäåëüíîå îïèñàíèå ýòèõ ýìïèðè÷åñêèõ
çàêîíîìåðíîñòåé.

Â [2] ðàáîòå äàíà èíòåðïðåòàöèÿ òåìïåðàòóðíîé çàâèñèìîñòè êîýôôèöèåíòà òåïëîïðîâîäíîñòè íà îñíîâå ìîäè-
ôèöèðîâàííîé ôîðìóëû [2] Äóãäàëà-ÌàêÄîíàëüäà äëÿ íåêîòîðûõ ïîðîäîîáðàçóþùèõ îêñèäîâ (MgO, Al2O3). Êàê
èçâåñòíî (ñì. [3]) ýòà ôîðìóëà ìîæåò áûòü èñïîëüçîâàíà äëÿ àíàëèçà çàâèñèìîñòè êîýôôèöèåíòà òåïëîïðîâîäíî-
ñòè íå òîëüêî îò òåìïåðàòóðû, íî è îò äàâëåíèÿ.

Â äàííîé ðàáîòå ïðåäñòàâëåíû ìîäåëüíûå ðàñ÷åòû çàâèñèìîñòè êîýôôèöèåíòà òåïëîïðîâîäíîñòè îò äàâëåíèÿ
íà îñíîâå ôîðìóëû Äóãäàëà-ÌàêÄîíàëüäà è ôîðìóëû Ëåéáôðèäà-Øëåìàíà äëÿ ïåðèêëàçà. Îáú¼ìíûå çàâèñè-
ìîñòè êîýôôèöèåíòà Ãðþíàéçåíà è õàðàêòåðèñòè÷åñêîé òåìïåðàòóðû Äåáàÿ, âõîäÿùèå â ýòè ôîðìóëû, à òàêæå
òåðìè÷åñêîå óðàâíåíèå ñîñòîÿíèÿ ïåðèêëàçà ïîñòðîåíû ñîãëàñíî [4]. Ïîêàçàíî, ÷òî ìîäåëüíûå ôîðìóëû äàþò
ëèíåéíóþ çàâèñèìîñòü êîýôôèöèåíòà òåïëîïðîâîäíîñòè ïåðèêëàçà îò äàâëåíèÿ k=k0+αP, êîòîðàÿ ñîãëàñóåòñÿ ñ
ýêñïåðèìåíòàëüíîé [3].

Ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ïîääåðæêå Ïðîãðàììû ôóíäàìåíòàëüíûõ èññëåäîâàíèé Ïðåçèäèóìà ÐÀÍ ¾Ôèçèêà è
ìåõàíèêà ñèëüíî ñæàòîãî âåùåñòâà è ïðîáëåìû âíóòðåííåãî ñòðîåíèÿ Çåìëè è ïëàíåò¿.

1. Xua Y, Shankland T.J., Linhardt S., Rubie D.C., Langenhorst F., Klasinski K. // ¾Thermal di�usivity and
conductivity of olivine, wadsleyite and ringwoodite to 20 GPa and 1373 K¿ Physics of the Earth and Planetary
Interiors, 143�144, 2004, P.321�336.

2. Ãîëûøåâ À.À., Ìîëîäåö À.Ì. Êîýôôèöèåíò òåïëîïðîâîäíîñòè òóãîïëàâêèõ îêñèäîâ ïðè âûñîêèõ òåìïåðàòóðàõ.
// ¾Ôèçèêà ýêñòðåìàëüíûõ ñîñòîÿíèé âåùåñòâà-2006¿, Ðåä. Ôîðòîâà Â.Å., Åôðåìîâà Â.Ï. è äð., ×åðíîãîëîâêà,
2006, Ñ.26-28.

3. Yukutake H., Shimada M., Thermal conductivity of NaCl, MgO, coesite and stishovite up to 40 kbar // Phys. Earth
Planet. Inter., 17: 1978. P.193-200.

4. Ìîëîäåö À.Ì., Àâäîíèí Â.Â., Áàáàðå Ë.Â., Ãîëûøåâ À.À., Øàõðàé Ä.Â., Ðåêîíñòðóêöèÿ Óðàâíåíèÿ ñîñòîÿíèÿ
è óäàðíûõ àäèàáàò òâåðäîãî òåëà ïî åãî èçîòåðìå ¾Ôèçèêà ýêñòðåìàëüíûõ ñîñòîÿíèé âåùåñòâà-2006¿, Ðåä.
Ôîðòîâà Â.Å., Åôðåìîâà Â.Ï. è äð., ×åðíîãîëîâêà, 2006, Ñ.21-23.
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ÊÈÍÅÒÈÊÀ ËÀÇÅÐÎÈÍÄÓÖÈÐÎÂÀÍÍÛÕ ÏÐÎÖÅÑÑÎÂ Â ÌÎËÅÊÓËßÐÍÛÕ
ÍÀÍÎÑÒÐÓÊÒÓÐÀÕ

Êó÷åðåíêî Ì.Ã.

ÎÃÓ, Îðåíáóðã

clibph@yandex.ru

Â ðÿäå ñëó÷àåâ, òðàíñôîðìàöèÿ ýíåðãèè ýëåêòðîííîãî âîçáóæäåíèÿ â íàíîäèñïåðñíûõ ìîëåêóëÿðíûõ ñèñòåìàõ
çàâèñèò îò ïðîñòðàíñòâåííîé ñòðóêòóðû èõ íàäìîëåêóëÿðíîãî êàðêàñà. Â öèêëå ñèñòåìàòè÷åñêèõ èññëåäîâàíèé,
ïîñâÿùåííûõ îáúåêòàì ñ óêàçàííîé ñïåöèôèêîé, îñíîâíîå âíèìàíèå óäåëåíî ëàçåðîèíäóöèðîâàííûì áèìîëåêó-
ëÿðíûì ðåàêöèÿì â ïîðèñòûõ ìàòðèöàõ (îêñèäû ìåòàëëîâ è Si), êîëëîèäíûõ ðàñòâîðàõ è àäñîðáèðîâàííûõ íà
òâåðäûõ ïîäëîæêàõ ìàêðîöåïÿõ áèîëîãè÷åñêèõ è ñèíòåòè÷åñêèõ ïîëèìåðîâ. Îñîáûé èíòåðåñ âûçûâàëè íåëèíåé-
íûå (ïî íàêà÷êå) ïðîöåññû ñ ó÷àñòèåì ýëåêòðîííî-âîçáóæäåííûõ îðãàíè÷åñêèõ ìîëåêóë (ïîëèàöåíû è êðàñèòåëè
íà èõ îñíîâå) è ìîëåêóë O2 (

3Σ−g ,
1∆g -ñîñòîÿíèÿ), íàñûùàþùèõ íàíîñòðóêòóðû èç àòìîñôåðû. Îòäåëüíîå íàïðàâ-

ëåíèå èññëåäîâàíèé ñîñòàâëÿëè èíäóöèðîâàííûå ëàçåðíûì èçëó÷åíèåì òåðìîäèôôóçèîííûå ïðîöåññû â ïîðàõ è
íà ïîâåðõíîñòè òâåðäûõ ñîðáåíòîâ, à òàêæå â íàíîãëîáóëàõ êîëëîèäíûõ ðàñòâîðîâ. Â êà÷åñòâå îñíîâíûõ ýêñïåðè-
ìåíòàëüíûõ ìåòîäîâ èñïîëüçîâàëèñü ëàçåðíàÿ ôîòîìåòðèÿ, ëþìèíåñöåíòíàÿ è ôîòîòåðìè÷åñêàÿ ñïåêòðîñêîïèÿ ñ
âðåìåííûì ðàçðåøåíèåì (îïòè÷åñêàÿ è ëþìèíåñöåíòíàÿ ñïåêòðîõðîíîãðàôèÿ) íà áàçå òâåðäîòåëüíîãî (Nd3+) è
ãàçîâûõ (He−Ne) ëàçåðîâ.

Îáíàðóæåíèå ñòðóêòóðíûõ ïðîÿâëåíèé â êèíåòèêå ôîòî- è òåðìè÷åñêè èíèöèèðîâàííûõ ðåàêöèé â æåñòêî
îðãàíèçîâàííûõ è êîíôîðìàöèîííî-ìîáèëüíûõ ñèñòåìàõ ïîòðåáîâàëî èñïîëüçîâàíèÿ ñïåöèàëüíî ðàçðàáîòàííûõ
ìàòåìàòè÷åñêèõ ìîäåëåé ñèñòåì ñ îãðàíè÷åííîé ãåîìåòðèåé. Â íèõ ó÷èòûâàëñÿ êîððåëèðîâàííûé õàðàêòåð ðàç-
ìåùåíèÿ ðåàãåíòîâ â íàíîñòðóêòóðå, îñîáåííîñòè ìèãðàöèè ìîáèëüíûõ ìîëåêóë è êîíôîðìàöèîííàÿ äèíàìèêà
ìàêðîöåïåé - â ñëó÷àå ïîëèìåðíûõ ðàñòâîðîâ. Âî ìíîãèõ çàäà÷àõ ñ ìèãðàöèîííî-óñêîðåííûì ìåõàíèçìîì ðå-
àêöèé è çàäà÷àõ äëÿ ñèñòåì ñ äèíàìè÷íîé ñòðóêòóðîé íàíîêàðêàñà îïèñàíèå êèíåòèêè óäàëîñü îñóùåñòâèòü íà
áàçå óðàâíåíèÿ Ôîêêåðà-Ïëàíêà ñ ðåàêöèîííûìè ÷ëåíàìè, çàäàâàÿ ïîòåíöèàë ýôôåêòèâíîãî ïîëÿ íàíîñòðóêòóðû,
÷àùå âñåãî - â âèäå êîìáèíàöèè ýëåìåíòîâ �ÿìà-áàðüåð�.

Îáðàáîòêà ðåçóëüòàòîâ èçìåðåíèé êèíåòèêè ñèãíàëîâ êðîññ-àííèãèëÿöèîííîé çàìåäëåííîé ôëóîðåñöåíöèè è
ôîñôîðåñöåíöèè îêðàøåííûõ êèñëîðîäîíàñûùåííûõ ñòðóêòóð ïðîèçâîäèëàñü íà îñíîâå ñîîòâåòñòâóþùèõ ìî-
äåëåé, àäðåñîâàííûõ êîíêðåòíûì ñèñòåìàì ñ îïðåäåëåííîé íàäìîëåêóëÿðíîé îðãàíèçàöèåé. Áûëè èññëåäîâàíû
ïîðèñòûå îêñèäû ñ íàíîïîëîñòÿìè öèëèíäðè÷åñêîé è ñôåðîèäàëüíîé ôîðìû, çàïîëíåííûå îêðàøåííûìè ìàê-
ðîöåïÿìè â àòìîñôåðå O2. Îáíàðóæåíî ýêðàíèðóþùåå âëèÿíèå ìàêðîìîëåêóëÿðíûõ è ñóðôàêòàíòíûõ ïîêðû-
òèé, à òàêæå íàïîëíèòåëåé ïîð, íà êèíåòèêó êèñëîðîäíûõ ôîòîðåàêöèé (O2- òóøåíèå òðèïëåòíûõ (Ò) öåíòðîâ
è êðîññ-àííèãèëÿöèÿ T + 1∆g (O2) âîçáóæäåíèé) â àäñîðáöèîííûõ ñëîÿõ è íàíîäèñïåðñèÿõ. Â äîêëàäå ïðèâå-
äåíû ðåçóëüòàòû ÷èñëåííîãî ìîäåëèðîâàíèÿ êèíåòèêè õàðàêòåðíûõ ñèãíàëîâ äëÿ ðÿäà íàíîñòðóêòóðèðîâàííûõ
ñèñòåì, à òàêæå àíàëèòè÷åñêèå âûðàæåíèÿ, ïîëó÷åííûå â ðàìêàõ òåîðèè âîçìóùåíèé äëÿ ñëó÷àåâ ìàëûõ ñêîðî-
ñòåé ïåðåíîñà ýíåðãèè âîçáóæäåíèÿ (è/èëè áûñòðîãî êîíôîðìàöèîííîãî äâèæåíèÿ ìàêðîöåïè - äëÿ ïîëèìåðíûõ
ðàñòâîðîâ). Ðàññìîòðåí êàíàë íåëèíåéíîé (ïî íàêà÷êå) äåçàêòèâàöèè îäíîñîðòíûõ àêòèâèðîâàííûõ ñîñòîÿíèé â
ðåçóëüòàòå ïàðíîé àííèãèëÿöèè áëèçêîðàñïîëîæåííûõ âîçáóæäåííûõ öåíòðîâ. Â ñëó÷àå íàíîïîðèñòûõ ñèñòåì ñî
ñôåðè÷åñêèìè ïîëîñòÿìè âûÿâëåí ýôôåêò òðåõ÷àñòè÷íûõ ïðîñòðàíñòâåííûõ êîððåëÿöèé â êèíåòèêå ñòàòè÷åñêîé
äèñòàíöèîííîé àííèãèëÿöèè Ò-öåíòðîâ. Ïðè óâåëè÷åíèè íà÷àëüíîé êîíöåíòðàöèè n0 Ò-âîçáóæäåíèé â ïðåäåëàõ
îò 1013 ñì−3 äî 1014 ñì−3 óìåíüøåíèå ñî âðåìåíåì óäåëüíîé ñêîðîñòè K(t|Rp) áèìîëåêóëÿðíîé Ò-Ò-àííèãèëÿöèè
ïðîèñõîäèò îñîáåííî ðåçêî (Rp - ðàäèóñ íàíîïîðû ∼ 3-10 íì). Äàëåå, â äèàïàçîíå êîíöåíòðàöèé n0 îò 1014 ñì−3 è,
ïðèìåðíî, äî 5 ·1014 ñì−3 ïàäåíèå çàìåäëÿåòñÿ, à â îáëàñòè ∼ 1015 ñì−3 - íàñòóïàåò íàñûùåíèå. Ïðåäñòàâëåíû ðàñ-
÷åòíûå è èçìåðåííûå, â ðåçóëüòàòå ïðîâåäåííûõ ýêñïåðèìåíòîâ, ãðàôèêè âðåìåííûõ çàâèñèìîñòåé õàðàêòåðíûõ
ëþìèíåñöåíòíûõ è ôîòîòåðìè÷åñêèõ ñèãíàëîâ äëÿ ñèñòåì ñ ðàçëè÷íîé íàäìîëåêóëÿðíîé ñòðóêòóðîé. Ïîëó÷åíû
êèíåòè÷åñêèå êðèâûå çàòóõàíèÿ èíòåíñèâíîñòè �áûñòðîé� è çàìåäëåííîé ôëóîðåñöåíöèè ìîëåêóëÿðíûõ ìåòîê íà
ìàêðîöåïè, ïîñëå èìïóëüñíîé (10 íñ) èíèöèàöèè ñèñòåìû. Çàêîí ðàñïàäà áûñòðîé êîìïîíåíòû ñâå÷åíèÿ âûâå-
äåí íà îñíîâå ïðåäñòàâëåíèé î áèíàðíîì ñàìîòóøåíèè âîçáóæäåííûõ ñèíãëåòíûõ öåíòðîâ ïî äèïîëü-äèïîëüíîìó
ìåõàíèçìó. Íåýêñïîíåíöèàëüíûé ó÷àñòîê êðèâûõ äåçàêòèâàöèè ïðèõîäèòñÿ íà îòðåçîê îò 0 äî 20 íñ, ïðè÷åì èç-
ìåíåíèå êîýôôèöèåíòà D - �äèôôóçèè â ïîòåíöèàëå� - íå âëèÿåò íà êèíåòèêó ñâå÷åíèÿ. Âðåìåííûå çàâèñèìîñòè
èíòåíñèâíîñòè çàìåäëåííîé ôëóîðåñöåíöèè, âîçíèêàþùåé ïðè âçàèìíîé àííèãèëÿöèè âîçáóæäåííûõ òðèïëåòíûõ
ñîñòîÿíèé â òàêèõ ñèñòåìàõ, îêàçàëèñü ÷óâñòâèòåëüíûìè ê òåìïåðàòóðå, íî íå ê èçìåíåíèÿì êîýôôèöèåíòà D.

ÀÒÎÌÈÑÒÈ×ÅÑÊÎÅ ÌÎÄÅËÈÐÎÂÀÍÈÅ ÏÎÂÅÐÕÍÎÑÒÍÎÃÎ ÏËÀÂËÅÍÈß
Êóêñèí À.Þ., Ñòåãàéëîâ Â.Â.∗, ßíèëêèí À.Â.

ÈÒÝÑ ÎÈÂÒ ÐÀÍ, Ìîñêâà

*stegailov@ihed.ras.ru

Â äàííîé ðàáîòå ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêèõ ðàñ÷åòîâ êèíåòèêè ïîâåðõíîñòíîãî ïëàâ-
ëåíèÿ äëÿ ðàçëè÷íûõ ìîäåëåé ïîòåíöèàëà ìåæàòîìíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ (ïîòåíöèàë Ëåííàðäà-Äæîíñà, ïîòåíöèàë
âíåäðåííîãî àòîìà äëÿ ìåäè, àëþìèíèÿ è æåëåçà) è ðàçëè÷íûõ îðèåíòàöèé îòêðûòîé ïîâåðõíîñòè. Ïîêàçàíî ñóùå-
ñòâîâàíèå ðàçëè÷íûõ õàðàêòåðîâ çàâèñèìîñòè ñêîðîñòè ôðîíòà ïëàâëåíèÿ îò òåìïåðàòóðû v(T ) â îáëàñòÿõ ìàëûõ
è áîëüøèõ ïåðåãðåâîâ. Îáíàðóæåíî ñóùåñòâîâàíèå ñîîòíîøåíèÿ ïîäîáèÿ äëÿ çàâèñèìîñòè v(T ).
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ÏÑÅÂÄÎÁÈÍÀÐÍÀß ÑÒÐÓÊÒÓÐÀ ÆÈÄÊÎÃÎ ÓÃËÅÐÎÄÀ ÍÈÇÊÎÉ ÏËÎÒÍÎÑÒÈ
Áàøàðèí À.Þ.∗, Òóð÷àíèíîâ Ì.À.

ÈÒÝÑ ÎÈÂÒ ÐÀÍ, Ìîñêâà

*ayb@iht.mpei.ac.ru

Ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîå (ÌÄ) ìîäåëèðîâàíèå ñòðóêòóðû æèäêîãî óãëåðîäà íèçêîé ïëîòíîñòè ñ òåìïåðàòó-
ðîé ÒTT≈5000 Ê, ñîîòâåòñòâóþùåé ïî ôàçîâîé äèàãðàììå òåìïåðàòóðå â åãî òðîéíîé òî÷êå, ïîêàçàëî, ÷òî æ-Ñ
ÿâëÿåòñÿ ñìåñüþ ãðàôèòîïîäîáíûõ óãëåðîäíûõ êëàñòåðîâ ñ êîîðäèíàöèåé nc = 3 è êàðáèíîïîäîáíûõ ñ ëèíåéíûìè
ñâÿçÿìè àòîìîâ óãëåðîäà ñ nc = 2 [1].

Êîíöåíòðàöèÿ êîìïîíåíòîâ â òàêèõ íåóïîðÿäî÷åííûõ ñìåñÿõ íå ïîñòîÿííà, à èçìåíÿåòñÿ òàê, ÷òîáû ïðè êàæäîì
íàáîðå ïàðàìåòðîâ Ð,Ò îáåñïå÷èâàëñÿ ìèíèìóì ïîòåíöèàëà Ãèááñà, ÷òî õàðàêòåðèçóåò èõ êàê ïñåâäîáèíàðíûå
ðàñòâîðû. Âîçíèêíîâåíèå ñïåöèôè÷åñêèõ ðàñòâîðîâ â æèäêîì ñîñòîÿíèè ïðèñóùå íå òîëüêî óãëåðîäó, íî òàêæå
âîäå, S, Se, Te, P, I è íåêîòîðûì äðóãèì ÷èñòûì âåùåñòâàì. Äëÿ æèäêèõ S, Se õàðàêòåðíû ëèíåéíûå ìîëåêóëû ñ
êîîðäèíàöèåé nc = 2 â êà÷åñòâå îäíîãî èç êîìïîíåíòîâ ïñåâäîáèíàðíîãî ðàñòâîðà.

Â ðàáîòå ïîêàçàíà ïðèìåíèìîñòü ìîäåëè, äëÿ îáúÿñíåíèÿ íàáëþäàåìûõ â ýêñïåðèìåíòå äåíäðèòíûõ ôîðì
íåðàâíîâåñíîé êðèñòàëëèçàöèè æèäêîãî óãëåðîäà íèçêîé ïëîòíîñòè. Ïðîâîäèòñÿ àíàëîãèÿ ìåæäó îáðàçîâàíèåì
êàðáèíà è êðèñòàëëèçàöèåé ìåòàñòàáèëüíûõ ôàç ïðè íåðàâíîâåñíîì çàòâåðäåâàíèè ñïëàâîâ ïðè ñðàâíèìûõ ñêî-
ðîñòÿõ îõëàæäåíèÿ æèäêîé ôàçû 10−6 Ê/c.

1. Galli G., Martin R. ,M., Car R., Parinello M. Ab initio calculation of properties of carbon in the amorphouse and
liquid states //Phys. Rev. B., 1990. V. 42. � 12. P. 7470.

ÌÎÄÅËÈÐÎÂÀÍÈÅ ÂÛÑÎÊÎÒÅÌÏÅÐÀÒÓÐÍÛÕ ÌÅÒÀËËÈ×ÅÑÊÈÕ ÐÀÑÏËÀÂÎÂ
ÌÅÒÎÄÎÌ ÏÅÐÂÎÏÐÈÍÖÈÏÍÎÉ ÌÎËÅÊÓËßÐÍÎÉ ÄÈÍÀÌÈÊÈ: ÆÈÄÊÈÉ ÖÅÇÈÉ

Ãåëü÷èíñêèé Á.Ð.∗1, Ìèðçîåâ À.À.2, Äþëüäèíà Ý.Â.3

1ÈÌÅÒ ÓðÎ ÐÀÍ, Åêàòåðèíáóðã, 2ÞÓðÃÓ, ×åëÿáèíñê, 3ÌÃÒÓ èì. Ã. È. Íîñîâà, Ìàãíèòîãîðñê

*brg47@list.ru

Â ðàáîòå [1] íàìè ïðîâåäåíî ñðàâíåíèå ðåçóëüòàòîâ ìîäåëèðîâàíèÿ ñòðóêòóðû æèäêîãî öåçèÿ â øèðîêîì äèàïà-
çîíå òåìïåðàòóð ìåòîäàìè îáðàòíîãî Ìîíòå-Êàðëî (ÎÌÊ) [2] è ìåòîäîìØîììåðñà [3] ïî äàííûì äèôðàêöèîííîãî
ýêñïåðèìåíòà. Íåñìîòðÿ íà òî, ÷òî ïàðíûå êîððåëÿöèîííûå ôóíêöèè g(R) â îáîèõ ïîäõîäàõ ñ âûñîêîé òî÷íîñòüþ
âîñïðîèçâîäÿò îäíó è òó æå ýêñïåðèìåíòàëüíóþ êðèâóþ, áûëî ïîêàçàíî èìåþùååñÿ ðàçëè÷èå ïîñòðîåííûõ ìîäåëåé
ïðè òåìïåðàòóðå ïëàâëåíèÿ. Ýòî ðàçëè÷èå âûÿâëåíî ïóòåì ñòàòèñòèêî-ãåîìåòðè÷åñêîãî àíàëèçà ìíîãîãðàííèêîâ
Âîðîíîãî, îáðàçîâàííûõ àòîìíûìè êîíôèãóðàöèÿìè â ìîäåëÿõ, ïîñòðîåííûõ ðàçíûìè ìåòîäàìè. Â íàñòîÿùåé
ðàáîòå ìû ïðåäñòàâëÿåì ðåçóëüòàòû èññëåäîâàíèÿ ñòðóêòóðû, àòîìíûõ è ýëåêòðîííûõ ñâîéñòâ æèäêîãî öåçèÿ
ìåòîäîì ïåðâîïðèíöèïíîé ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè, ïîëó÷åííûõ â øèðîêîì äèàïàçîíå òåìïåðàòóð îò òî÷êè ïëàâ-
ëåíèÿ äî îêîëîêðèòè÷åñêîé îáëàñòè ñ ïîìîùüþ ïàêåòà ïðîãðàìì SIESTA [4]. Ïðîâåäåíî îáñóæäåíèå ðåçóëüòàòîâ è
ñðàâíåíèå ðàñïðåäåëåíèé òîïîëîãè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê ìíîãîãðàííèêîâ Âîðîíîãî ñòðóêòóðû ìîäåëåé ðàñïëàâîâ,
ïîñòðîåííûõ êàê ìåòîäîì ïåðâîïðèíöèïíîé òàê è êëàññè÷åñêîé ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè, à òàêæå ìåòîäîì ÎÌÊ,
ðàññìîòðåíû ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòà êîýôôèöèåíòîâ äèôôóçèè, à òàêæå ðàñ÷åò ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè â ñðàâíåíèè
ñ ðåçóëüòàòàìè, ïîëó÷åííûìè â ðàìêàõ ìåòîäà ñèëüíîé ñâÿçè (ËÌÒÎ).

1. Smolin N.P., Gelchinski B.R., Mirzoev A.A., Dyuldina E.V. The analyze of the short-range-order atomic structure of
liquid metals by the Voronoi polyhedron method and check of the adequacy of the results gained by the RMC method
// Journ. of Non-Crystalline Solids. 2002. V.312-314. P.90-94.

2. MacGreevy R.L., Pusztai L. Reverse Monte Carlo Simulation: a new technique for the determination of disordered
structures // Mol.Simulation. 1988. V.1. P.359-367.

3. Schommers W. Pair potential in disordered many-particle systems: A study for liquid gallium. // Phys. Rev. A. 1983.
V.28. �6. P.3599-3605.

4. Soler J.M., Artacho E., Gale J., et. al. The SIESTA method for ab initio order-N materials simulation.// J.Phys.:
Cond.Matter. 2002. V.12. P.2745-2779.
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Âîçâðàùàÿñü ê èññëåäîâàíèþ âàêàíñèé â ïðîñòûõ âàí-äåð-âààëüñîâûõ êðèñòàëëàõ, [phys. stat. sol. (b) 101, 95
(1980)] ìû ó÷èòûâàåì âîçìîæíîñòü îáðàçîâàíèÿ èõ ñâÿçàííûõ êîìïëåêñîâ, â ÷àñòíîñòè áèâàêàíñèé. Èñïîëüçóåòñÿ
êîððåëÿöèîííûé ìåòîä íåñèììåòðèçîâàííîãî ñàìîñîãëàñîâàííîãî ïîëÿ, ïîçâîëÿþùèé âêëþ÷èòü ñèëüíûé àíãàð-
ìîíèçì êîëåáàíèé ðåøåòêè. Ðàññ÷èòàíû ïàðàìåòðû îáðàçîâàíèÿ âàêàíñèé, êîíöåíòðàöèè âàêàíñèé è áèâàêàíñèé
â òâåðäîì àðãîíå è âêëàäû äåôåêòîâ â ðàâíîâåñíûå òåðìîäèíàìè÷åñêèå ñâîéñòâà â çàâèñèìîñòè îò òåìïåðàòó-
ðû è äàâëåíèÿ, ïðè÷åì âêëàäû â êîìïîíåíòû òåíçîðà óïðóãîñòè èçó÷àþòñÿ âïåðâûå. Èññëåäóåòñÿ òàêæå âëèÿíèå
âàêàíñèé íà òåðìîäèíàìè÷åñêóþ óñòîé÷èâîñòü êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè.
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Ñîãëàñíî òåîðåòè÷åñêèì ïðåäñòàâëåíèÿì, æèäêîñòè ñïîñîáíû âûäåðæèâàòü î÷åíü áîëüøèå ðàñòÿãèâàþùèå íà-
ïðÿæåíèÿ, äîñòèãàþùèå 1 ÃÏà [1], ïðè ýòîì ïðåäïîëàãàåòñÿ, ÷òî ðàçðóøåíèå ïðîèñõîäèò ïî ìåõàíèçìó ãîìîãåííîãî
çàðîäûøåîáðàçîâàíèÿ. Îäíàêî, íà ïðàêòèêå íàðóøåíèå ñïëîøíîñòè æèäêîñòè íà÷èíàåòñÿ ïðè ãîðàçäî ìåíüøèõ
âåëè÷èíàõ îòðèöàòåëüíîãî äàâëåíèÿ. Ýòî ñâÿçûâàåòñÿ, â ïåðâóþ î÷åðåäü, ñ òåì, ÷òî â ðåàëüíûõ æèäêîñòÿõ ïðè-
ñóòñòâóåò áîëüøîå êîëè÷åñòâî ãåòåðîãåííûõ çàðîäûøåé, íà êîòîðûõ è èíèöèèðóåòñÿ ðîñò ïîð. Ïðèáëèçèòüñÿ ê
óñëîâèÿì ðàçðûâà æèäêîñòåé ïðè ãîìîãåííîì çàðîäûøåîáðàçîâàíèè ìîæíî, èñïîëüçóÿ äèíàìè÷åñêîå ðàñòÿæå-
íèå. Â äàííîé ðàáîòå äëÿ ýòîé öåëè ïðèìåíÿåòñÿ ìåòîä àíàëèçà îòêîëüíûõ ÿâëåíèé ïðè îòðàæåíèè èìïóëüñîâ
ñæàòèÿ îò ñâîáîäíîé ïîâåðõíîñòè èññëåäóåìîãî âåùåñòâà.

Áîëüøîé èíòåðåñ ïðåäñòàâëÿåò èçó÷åíèå ïðî÷íîñòè æèäêîñòè âáëèçè òåìïåðàòóðû ïëàâëåíèÿ, ò.ê. èìåííî â
å¼ îêðåñòíîñòè ïðîÿâëÿþòñÿ íåêîòîðûå îñîáåííîñòè ðàçðóøåíèÿ. Â äàííîé ðàáîòå áûëè ïðîâåäåíû ýêñïåðèìåíòû
ñ âîäîé ïðè íà÷àëüíîé òåìïåðàòóðå îêîëî 00C, à òàêæå ñ ãåêñàäåêàíîì è ïåíòàäåêàíîì èìåþùèìè òåìïåðàòóðó
ïëàâëåíèÿ 18 è 100Ñ ñîîòâåòñòâåííî. Äàííûå ýêñïåðèìåíòîâ ïî îïðåäåëåíèþ îòêîëüíîé ïðî÷íîñòè âîäû è å¼
çàâèñèìîñòè îò ñêîðîñòè äåôîðìèðîâàíèÿ âáëèçè òî÷êè çàìåðçàíèÿ ïîêàçûâàþò, ÷òî ñóùåñòâóåò ñèëüíîå âëèÿíèå
ñêîðîñòè äåôîðìèðîâàíèÿ íà ïðî÷íîñòü âîäû â îêðåñòíîñòè íóëåâîé òåìïåðàòóðû. Ïðè ýòîì, îòêîëüíàÿ ïðî÷íîñòü
âîäû èçìåíÿåòñÿ îò 21 äî 49 ÌÏà ïðè èçìåíåíèè ñêîðîñòè äåôîðìèðîâàíèÿ îò 1,8 äî 5,3 1/ìêñ. Ïðè ýòîì, ðàíåå
ïðè èññëåäîâàíèè îòêîëüíîé ïðî÷íîñòè âîäû ïðè íà÷àëüíîé òåìïåðàòóðå ïîðÿäêà 190C çàâèñèìîñòè âåëè÷èíû
îòêîëüíîé ïðî÷íîñòè îò ñêîðîñòè äåôîðìèðîâàíèÿ íå íàáëþäàëîñü [2]. Òàêæå áûëî ïîêàçàíî, ÷òî ïðè èìïóëüñíîì
ðàñòÿæåíèè âîäû â îêðåñòíîñòè íóëåâîé òåìïåðàòóðû ðåàëèçîâàíû ñîñòîÿíèÿ, ñîîòâåòñòâóþùèå îáëàñòè äâîéíîé
ìåòàñòàáèëüíîñòè.

Ýêñïåðèìåíòû ñ ïåíòàäåêàíîì ïîêàçàëè, ÷òî ïðè óâåëè÷åíèè àìïëèòóäû ïàäàþùåãî èìïóëüñà â 2 ðàçà (ñ 193
ÌÏà äî 416 ÌÏà) âåëè÷èíà îòêîëüíîé ïðî÷íîñòè òàêæå óâåëè÷èâàåòñÿ ïðèìåðíî â 2 ðàçà (ñ 26 äî 41 ÌÏà).
Äëÿ ãåêñàäåêàíà äàííàÿ çàâèñèìîñòü îáðàòíà è ïðè óâåëè÷åíèè àìïëèòóäû ïàäàþùåãî èìïóëüñà (ñ 175 ÌÏà äî
510 ÌÏà) âåëè÷èíà îòêîëüíîé ïðî÷íîñòè óìåíüøàåòñÿ (ñ 18 äî 11 ÌÏà). Êðîìå òîãî, â ãåêñàäåêàíå ðàçðóøåíèå
ïðîèñõîäèò äâóõñòàäèéíî, àíàëîãè÷íî òîìó, êàê ðàíåå áûëî îáíàðóæåíî â ýòèëîâîì ñïèðòå [3].

Òàêèì îáðàçîì, ðåçóëüòàòû ýêñïåðèìåíòîâ ñ ãåêñàäåêàíîì è ïåíòàäåêàíîì ïîêàçàëè, áîëüøóþ ÷óâñòâèòåëü-
íîñòü æèäêîñòåé, íàõîäÿùèõñÿ âáëèçè òî÷êè çàìåðçàíèÿ ê óñëîâèÿì íàãðóæåíèÿ. Êðîìå òîãî, îáíàðóæåíî, ÷òî â
ãåêñàäåêàíå ðàçðóøåíèå ÿâëÿåòñÿ äâóõñòàäèéíûì, àíàëîãè÷íî íàéäåííîìó ðàíåå â ýòèëîâîì ñïèðòå.

1. Ñêðèïîâ Â.Ï. Ìåòàñòàáèëüíàÿ æèäêîñòü. Ì.: Íàóêà, 1972..
2. Áîãà÷ À.À., Óòêèí À.Â. Ïðî÷íîñòü âîäû ïðè èìïóëüñíîì ðàñòÿæåíèè // Ïðèêëàäíàÿ ìåõàíèêà è òåõíè÷åñêàÿ

ôèçèêà. 2000. Ò.41, �4. Ñ. 198-205
3. À.Â.Óòêèí, Â.À.Ñîñèêîâ, Èìïóëüñíîå ðàñòÿæåíèå ýòèëîâîãî ñïèðòà ïðè óäàðíî-âîëíîâîì âîçäåéñòâèè. ÏÌÒÔ.

2005. Ò.46, � 4, Ñ.29-38.
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Óâåëè÷èâàþùèåñÿ ïîòðåáíîñòè â ýíåðãåòè÷åñêèõ ìîùíîñòÿõ òðåáóþò ïåðåõîäà íà áîëåå ýíåðãî è òåïëî ñáåðåãà-
þùèå òåõíîëîãèè. Â ýòîé ñâÿçè ïåðåõîä íà ñâåðõïðîâîäÿùèå ëèíèè ýëåêòðîïåðåäà÷ íà ýëåêòðîñòàíöèÿõ ïðèâîäèò
ê óìåíüøåíèþ ïîòåðü âñëåäñòâèå òåïëîâîãî ðåçèñòèâíîãî íàãðåâà ýòèõ ëèíèé. Îäíàêî ïðè ýòîì èçìåíÿþòñÿ è
òðåáîâàíèÿ ê áåçîïàñíîñòè òàêèõ ñèñòåì. Öåëüþ ðàáîòû ÿâëÿåòñÿ èññëåäîâàíèå íåóñòîé÷èâîñòåé, êîòîðûå ìîãóò
âîçíèêíóòü è ðàçâèâàòüñÿ â òàêèõ ñèñòåìàõ.

Â äàííîé ðàáîòå ïðåäëîæåí ìåõàíèçì ðàñïðîñòðàíåíèÿ íîðìàëüíîé ôàçû â ñâåðõïðîâîäíèêàõ â óñëîâèÿõ, áëèç-
êèõ ê êðèòè÷åñêèì (çíà÷åíèÿ òðàíñïîðòíîãî òîêà j, ïðîòåêàþùåãî ïî îáðàçöó, áëèçêè ê ïîðîãîâûì çíà÷åíèÿ). Èíè-
öèèðîâàííàÿ ëîêàëüíûì èçìåíåíèåì âíåøíåãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ, äâèæóùàÿñÿ âîëíà ðàçðóøåíèÿ òåðìîìàãíèòíîé
íåóñòîé÷èâîñòè (ÄÂÐÌÍ) íàãðåâàåò ïîâåðõíîñòíûé ñëîé ñâåðõïðîâîäíèêà, èíèöèèðóÿ òåì ñàìûì âîçíèêíîâåíèå
íîðìàëüíîãî (ðåçèñòèâíîãî) ñîñòîÿíèÿ îáðàçöà (íîðìàëüíîé ôàçû), êîòîðàÿ äâèæåòñÿ âäîëü ïðîâîëî÷êè ñî ñêî-
ðîñòüþ ÄÂÐÌÍ. Ýòà ñêîðîñòü ïî âåëè÷èíå áîëüøå ñêîðîñòè çâóêà â îáðàçöå èç NbZr è äîñòèãàåò çíà÷åíèÿ 11 êì/ñ
ïðè ïëîòíîñòè òîêà j: 109 À/ì2. Äëÿ NbTi ñêîðîñòü ðàñïðîñòðàíåíèÿ íîðìàëüíîé ôàçû äîñòèãàåò 3 êì/ñ ïðè ïëîò-
íîñòè òîêà j: 109 À/ì2. Ïðè ýòîì ïðîöåññ íîñèò ëàâèíîîáðàçíûé õàðàêòåð è ÿâëÿåòñÿ ñàìîïîääåðæèâàþùèìñÿ.
Âîçìîæíîñòü ñóùåñòâîâàíèÿ è ðåãèñòðàöèè çíà÷èòåëüíî áîëüøèõ ñêîðîñòåé (200 êì/ñ) èíòåíñèâíî îáñóæäàåòñÿ
â ëèòåðàòóðå [1], [2] è äð.

Ñàìî äâèæåíèå âîëíû ðàçðóøåíèÿ òåðìîìàãíèòíîé íåóñòîé÷èâîñòè òîæå ïðåäñòàâëÿåò èíòåðåñ äëÿ èññëåäîâà-
íèÿ. Â ðàííèõ ýêñïåðèìåíòàõ áîëüøàÿ øèðèíà ðåãèñòðèðóþùåãî èìïóëüñà ïîêàçàëà, ÷òî õàðàêòåðíàÿ ïðîäîëüíàÿ
ñêîðîñòü ÄÂÐÌÍ â íåñêîëüêî ðàç âûøå, ÷åì ñêîðîñòü äèôôóçèè ïîëÿ âíóòðü ïðîâîäíèêà. Îäíàêî, ïðîôèëü ýòîé
âîëíû îïðåäåëåí íå áûë, õîòÿ åãî âèä, íåñîìíåííî, âàæåí äëÿ òåîðèè ðàñïàäà íåóñòîé÷èâîãî ñîñòîÿíèÿ. Â äàííîé
ðàáîòå âïåðâûå îïðîáîâàíà îäíîâèòêîâàÿ ðåãèñòðàöèÿ ìàãíèòíîãî ïîòîêà ÄÂÐÌÍ. Òîëùèíà âèòêà 50ìêì. Áû-
ëè èçìåðåíû ïàðàìåòðû èìïóëüñîâ, è â ðàìêàõ ìîäåëè êðèòè÷åñêîãî ñîñòîÿíèÿ îïðåäåëåíà ôîðìà ðàçäåëà ôàç
(íåóñòîé÷èâîé è ðàâíîâåñíîé) ïðè ÄÂÐÌÍ. Ïëàíèðóåòñÿ èçó÷åíèå âëèÿíèÿ ñïîñîáîâ èíèöèèðîâàíèÿ âîçìóùåíèÿ,
ïðèâîäÿùåãî ê ÄÂÐÌÍ, à òàêæå èçó÷åíèå ñòðóêòóðíûõ èçìåíåíèé â ðåçóëüòàòå äâèæåíèÿ íîðìàëüíîé ôàçû è
ÄÂÐÌÍ.

Ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ïîääåðæêå ïðîãðàììû ôóíäàìåíòàëüíûõ èññëåäîâàíèé ÐÀÍ ¾Òåïëîôèçèêà è ìåõàíèêà
èíòåíñèâíûõ ýíåðãåòè÷åñêèõ âîçäåéñòâèé¿.
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Êëàññè÷åñêàÿ òåîðèÿ íóêëåàöèè íå ðàññìàòðèâàåò òåìïåðàòóðíûå ôëóêòóàöèè, îïðåäåëÿåìûå òåïëîâûì èçëó-
÷åíèåì êëàñòåðà. Â òîæå âðåìÿ, ïðè âûñîêèõ òåìïåðàòóðàõ ýíåðãèÿ êâàíòà òåïëîâîãî èçëó÷åíèÿ ìîæåò ñîñòàâëÿòü
äåñÿòûå äîëè ýëåêòðîíîâîëüòà, ÷òî äîñòàòî÷íî äëÿ óìåíüøåíèÿ òåìïåðàòóðû êëàñòåðà íèæå òåìïåðàòóðû ïåðåõî-
äà è ïåðåâîäà çàêðèòè÷åñêîãî êëàñòåðà â äîêðèòè÷åñêèé. Òåìïåðàòóðíûå ôëóêòóàöèè, ñâÿçàííûå ñ òåïëîîáìåíîì
èçëó÷åíèåì íàáëþäàëèñü ýêñïåðèìåíòàëüíî â íàãðåòûõ äî âûñîêèõ òåìïåðàòóð òîíêèõ ïðîâîëîêàõ [1]. Âðåìÿ
êîððåëÿöèé ýòèõ ôëóêòóàöèé äëÿ êëàñòåðà èç g ìîëåêóë ñ ïëîùàäüþ ïîâåðõíîñòè S - ðàâíî [1]:

τγ =
m0gcv

4SεσT 3

ãäå m0 � ìàññà ìîëåêóëû ïàðà, cv - óäåëüíàÿ èçîõîðíàÿ òåïëîåìêîñòü, ε - èçëó÷àòåëüíàÿ ñïîñîáíîñòü êëàñòåðà, σ
- ïîñòîÿííàÿ Ñòåôàíà � Áîëüöìàíà. Äëÿ ñèñòåìû æèäêîñòü � ïàð ãåðìàíèÿ τγ ∼ 10−7c . Ñðåäíåêâàäðàòè÷åñêîå
çíà÷åíèå òåìïåðàòóðíûõ ôëóêòóàöèé ðàâíî:

∆trms =

√
kT 2

m0gcv

Õàðàêòåðíîå âðåìÿ óñòàíîâëåíèÿ ñòàöèîíàðíîãî ðàñïðåäåëåíèÿ çàðîäûøåé ïî ðàçìåðàì äëÿ ïåðåãðåòîé æèäêî-
ñòè 10−9 [2], ÷òî ìíîãî ìåíüøå âðåìåíè êîððåëÿöèè òåìïåðàòóðíûõ ôëóêòóàöèé, ïîýòîìó ðàññìîòðåíèå ìîæíî
ïðîâîäèòü, ñ÷èòàÿ ïðîöåññ êâàçèñòàöèîíàðíûì. Ðàñïàä êðèòè÷åñêèõ êëàñòåðîâ îïðåäåëÿåòñÿ åãî ñòîëêíîâåíèåì ñ
ìîëåêóëàìè ñðåäû. Âðåìÿ ìåæäó ñòîëêíîâåíèÿìè ðàâíî:

τc =
4

nv̄Sη

ãäå n � êîíöåíòðàöèÿ ìîëåêóë, v̄ - èõ ñðåäíÿÿ ñêîðîñòü, η - êîýôôèöèåíò àêêîìîäàöèè. Òåìïåðàòóðíûå ôëóêòóàöèè
áóäóò îêàçûâàòü âëèÿíèå íà ïðîöåññ íóêëåàöèè, åñëè îäíîâðåìåííî âûïîëíÿþòñÿ ñëåäóþùèå äâà óñëîâèÿ:

∆trms ≥ ∆T ; τγ > τc

ãäå ∆T � îòêëîíåíèå òåìïåðàòóðû ñðåäû îò òåìïåðàòóðû ïåðåõîäà T0 . Ó÷èòûâàÿ ñîîòíîøåíèå äëÿ ðàçìåðà
êðèòè÷åñêîãî çàðîäûøà [2], îáîçíà÷àÿ α = σ∗Sg−2/3 , ãäå σ∗ - ïîâåðõíîñòíîå íàòÿæåíèå, èç ïðåäûäóùåé ôîðìóëû
ïîëó÷àåì ãðàíèöû äèàïàçîíà ïåðåîõëàæäåíèÿ è ïåðåãðåâà, â êîòîðûõ ñëåäóåò îæèäàòü âëèÿíèÿ òåìïåðàòóðíûõ
ôëóêòóàöèé íà ïðîöåññ çàðîäûøåîáðàçîâàíèÿ:

m0cv

k

(
2α

3λ

)3

≤ ∆T

T
≤ 2α

3λ

(
1

16

nv̄ηm0cv

εσT 3

)1/3

Êàê âèäíî, âëèÿíèå òåìïåðàòóðíûõ ôëóêòóàöèé â âûñîêîòåìïåðàòóðíîé îáëàñòè îïðåäåëÿåòñÿ îòíîøåíèåì ïî-
òîêîâ âåùåñòâà ê ïîòîêó òåïëîâîãî èçëó÷åíèÿ êëàñòåðà (ïðàâûé ÷ëåí íåðàâåíñòâà). Êàê ñëåäóåò èç íåðàâåíñòâà,
òåìïåðàòóðíûå ôëóêòóàöèè íå âëèÿþò íà ïðîöåññ íóêëåàöèè ïðè ñëåäóþùèõ êîýôôèöèåíòàõ àêêîìîäàöèè:

η

ε
≤

(
2α

3λ

)6(m0cv

k

)2 16σT 3

knv̄

Ðàñ÷åò ïîêàçûâàåò, ÷òî äëÿ Hg òåìïåðàòóðíûå ôëóêòóàöèè íå ñëåäóåò ó÷èòûâàòü ïðè η/ε < 0.5; Ge - η/ε < 0.1.

1. Milatz J.M.W, Van der Velden H.A. Natural limit of measuring radiation with a bolometer. // Physica. 1943. v.10.
� 36. P.369-380.

2. V. P. Skripov, M. Z. Faizullin: Crystal-Liquid-Gas Phase Transitions and Thermodynamic Similarity, WILEY-VCH,
Berlin-Weinheim, 2005. 245 p.
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Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ñäåëàíà ïîïûòêà ïîñòðîèòü ñõåìó ðåêîíñòðóêòèâíûõ ôàçîâûõ ïðåâðà-ùåíèé, ïðîòåêàþ-
ùèå â êðèñòàëëàõ ïîä äåéñòâèåì âûñîêîãî äàâëåíèÿ, îïèðàÿñü íà òåîðèþ ïðîòå-êàíèÿ [1] è ãèïîòåçó ïîäîáèÿ [2],
óñïåøíî èñïîëüçóåìûå â òåîðèè ôàçîâûõ ïåðåõîäîâ âòîðîãî ðîäà.

Ñîãëàñíî íàøåé ìîäåëè ôàçîâûé ïåðåõîä íà÷èíàåò ðàçâèâàòüñÿ â ïîâåðõíîñòíîé îáëàñòè êðèñòàëëà. Êàê èç-
âåñòíî, âíåøíåå äàâëåíèå èçìåíÿåò ñîîòíîøåíèå ìåæäó ðàäèóñàìè ÷àñòèö, ñëà-ãàþùèõ ýëåìåíòàðíóþ ÿ÷åéêó,
÷òî ïðèâîäèò ê èçìåíåíèþ êðèñòàëëè÷åñêîé ñèíãîíèè, òàê êàê ýíåðãåòè÷åñêè âûãîäíåå ñòàíîâèòñÿ áîëåå ïëîò-
íîóïàêîâàííàÿ ñòðóêòóðà. Ïîäîáíàÿ òðàíñôîðìà-öèÿ ñ áîëüøåé âåðîÿòíîñòüþ ìîæåò ïðîèçîéòè íà ïîâåðõíîñòè
êðèñòàëëà. Â ðåçóëüòàòå âîçíèêàåò çàðîäûø íîâîé ôàçû, êîòîðûé ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ìàêðîñêîïè÷åñêîå îáðàçî-
âàíèå ñî ñ÷åòíûì ÷èñëîì ÷àñòèö (êëàñòåð). Çàðîæäåíèå êëàñòåðîâ ïðîèñõîäèò ñòîõàñòè÷åñêè âáëèçè äåôåêòíûõ
îáëàñòåé ïîâåðõíîñòè.

Ïðè óâåëè÷åíèè ÷èñëà ÷àñòèö íîâîé ôàçû íà÷èíàåòñÿ îáðàçîâàíèå êîíãëîìåðàòîâ èç ÷àñòèö, â òåðìèíàõ òåîðèè
ôðàêòàëîâ - êëàñòåðîâ. Çàêîíû îáðàçîâàíèÿ òàêèõ êëàñòåðîâ íàì íåèçâåñòíû, îäíàêî, ìîæíî ïðåäïîëîæèòü, ÷òî
ïåðâîíà÷àëüíî ïðîòåêàþò íàèáîëåå áûñòðûå ïðîöåññû, êîòîðûå îòâå÷àþò îáðàçîâàíèþ êëàñòåðîâ ñ ìèíèìàëüíîé
ýíåðãèåé ñâÿçè, òî åñòü îòâå÷àþùèå ïðåîäîëåíèþ áàðüåðîâ ìèíèìàëüíîé âûñîòû Qαβ [3]. Ïîñëå çàâåðøåíèÿ ýòîãî
ýòàïà íà÷èíàþò ñêëàäûâàòüñÿ êëàñòåðû, ýíåðãèÿ îáðàçîâàíèÿ êîòîðûõ áîëüøå. Ýòè îáðàçîâàíèÿ ñîñòîÿò èç áîëü-
øåãî ÷èñëà ÷àñòèö, ÷åì îáðàçîâàâøèåñÿ íà ïðåäûäóùåé ýíåðãåòè÷åñêîé ñòàäèè. Ïðè óâåëè÷åíèè êîíöåíòðàöèè
íîâîé ôàçû äàííûé ïðîöåññ ìîæåò èäòè âïëîòü äî x = 1, ãäå x - êîíöåíòðàöèÿ îáðàçóþùåéñÿ ôàçû â ñèñòåìå. Â
ïðåäåëàõ îïðåäåëåííîãî ñòðîåíèÿ êëàñòåðîâ (÷èñëî ÷àñòèö, êîíôèãóðàöèÿ) è èõ ýíåðãèè ñâÿçè ìîæíî âûäåëèòü
òîò èëè èíîé êëàññ, èëè óðîâåíü, ê êîòîðîìó ìîæíî îòíåñòè äàííûé êëàñòåð. Êëàññèôèêàöèþ òàêèõ óðîâíåé
ìîæíî âåñòè êàê ïî ñòðîåíèþ êëàñòåðîâ, òàê è ïî âåëè÷èíå ýíåðãèè èõ îáðàçîâàíèÿ è ðàñïðîñòðàíèòü åå íå òîëüêî
íà îòäåëüíûå êëàñòåðû, íî è íà âñþ ñèñòåìó "ôàçà íèçêîãî äàâëåíèÿ - ôàçà âûñîêîãî äàâëåíèÿ"â öåëîì.

Âïîëíå åñòåñòâåííî ïðåäïîëîæèòü, ÷òî ðÿä óðîâíåé áóäåò îáëàäàòü ôèçè÷åñêèìè ñâîéñòâà-ìè, îòëè÷íûìè îò
êëàñòåðîâ ïðåäûäóùèõ èëè ïîñëåäóþùèõ óðîâíåé. Äàííîå ðàçëè÷èå ìîæåò ïðîÿâèòüñÿ â ýëåêòðè÷åñêèõ, òåðìî-
äèíàìè÷åñêèõ è äðóãèõ ñâîéñòâàõ ñèñòåìû. Íàïðèìåð, â ñëó÷àå ïåðåêðûòèÿ ãåîìåòðè÷åñêèõ îáëàñòåé êëàñòåðîâ
îáðàçóåòñÿ ïðîâîäÿùàÿ öåïî÷êà, êîòîðàÿ èçìåíÿ-åò õàðàêòåð òåïëîôèçè÷åñêèõ ñâîéñòâ âñåé ñèñòåìû, à òàêæå
ïîçâîëÿåò ïðîâåñòè èäåíòèôèêàöèþ ôàçû âûñîêîãî äàâëåíèÿ.

Ïîêà ðàññòîÿíèå ìåæäó äâóìÿ áëèæàéøèìè êëàñòåðàìè ìåíüøå íåêîòîðîãî êðèòè÷åñêîãî, õàðàêòåðèçóåìî-ãî

ðàäèóñîì êîððåëÿöèè, êîòîðûé îïðåäåëÿåòñÿ ñîãëàñíî âûðàæåíèþ
4π

3
ρ3 = n̄ν ( ν- ñðåäíåå ÷èñëî óçëîâ â êëàñòåðå,

ν- ñðåäíèé îáúåì, ïðèõîäÿùèéñÿ íà ÷àñòèöó â êëàñòåðå), êðèòè÷åñêàÿ äîëÿ îáúåìà ξ íîâîé ôàçû íåäîñòàòî÷íà äëÿ
îáðàçîâàíèÿ íîâîãî êëàñòåðà. Ñóùåñòâóåò êðèòè÷åñêîå çíà÷åíèå ξc îáúåìà íîâîé ôàçû, îïðåäåëÿåìîå ñëåäóþùèì

îáðàçîì ξc =
∆0

ν0

( z

1.5

)1/(az)

. Ïðè ξ = ξc íà÷èíàåòñÿ ñëèÿíèå êëàñòåðîâ, êîòîðîå ïðèâîäèò ê îáðàçîâàíèþ êàíàëà

ïðîòåêàíèÿ. Ñëèÿíèå ïîñëåäíèõ îáðàçóåò òîíêóþ ïëåíêó íîâîé ôàçû.
Â äàëüíåéøåì ïðîöåññ ðàçâèâàåòñÿ âíóòðü îáðàçöà, ïðèâîäÿ ê ïîÿâëåíèþ êëàñòåðèçîâàííûõ îáëàñòåé íîâîé

ôàçû ïî âñåìó îáúåìó êðèñòàëëà.
Ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ôèíàíñîâîé ïîääåðæêå Ôîíäà ñîäåéñòâèÿ îòå÷åñòâåííîé íàóêå.

1. Øêëîâñêèé Ð.Ý., Ýôðîñ À.Ë. // ÓÔÍ. 1975. ò. 117. ñ. 401.
2. Hankey A., Stanly H.E. // Phys. Rev. 1976. v. 6. p. 3515.
3. Îëåìñêîé À.È., Ôèàò À.ß. // ÓÔÍ. 1993. ò. 163. � 12. ñ. 3.
4. Buerger M.J. // Proc. Of the Symp. On Mechanisms of pfase transition. N.Y., 1971. V. 7. P. 1.
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Ïðîáëåìà ïîñòðîåíèÿ àäåêâàòíîé òåîðèè ÿäðà Çåìëè, íåñìîòðÿ íà çíà÷èòåëüíûå óñïåõè â äàííîé îáëàñòè,
äàëåêà îò ïîëíîãî ðåøåíèÿ. Îäèí èç âàæíûõ ìîìåíòîâ � îïèñàíèå ñâîéñòâ âå-ùåñòâ çåìíûõ íåäð, íàõîäÿùèõ-
ñÿ ïðè ñâåðõâûñîêèõ äàâëåíèÿõ è òåìïåðàòóðàõ. Â äàííîé ðàáîòå ïðîâîäèòñÿ àíàëèç çîííîé ñòðóêòóðû ñæàòûõ
êðèñòàëëîâ îêñèäîâ ùåëî÷íî-çåìåëüíûõ ýëåìåíòîâ, êîòîðûå â áîëüøîì êîëè÷åñòâå ðàñïðîñòðàíåíû â çåìíûõ ïî-
ðîäàõ. Òåîðåòè÷åñêîå èññëåäîâàíèå ýíåðãåòè÷åñêîãî ñïåêòðà êðèñòàëëà â øèðîêîé îáëàñòè èçìåíå-íèÿ îáúåìà â
íàñòîÿùåå âðåìÿ èíèöèèðóåòñÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè ðàáîòàìè, â êîòîðûõ íàáëþäà-åòñÿ ïåðåõîä êðèñòàëëîâ â
ìåòàëëè÷åñêîå ñîñòîÿíèå [1, 2]. Ñóùåñòâóþùèå ðàñ÷åòû çîííîé ñòðóê-òóðû ñæàòûõ êðèñòàëëîâ ïðîòèâîðå÷èâû,
ïðè÷åì, äàæå âûïîëíåííûå â ðàìêàõ îäíîãî è òîãî æå ìåòîäà [3, 4]. Ïîýòîìó ïîñòðîåíèå ìèêðîñêîïè÷åñêîé çîííîé
ñòðóêòóðû ñåé÷àñ îñîáåííî àêòóàëüíî. Ïðèìåì çà âîëíîâóþ ôóíêöèþ êðèñòàëëà Ψ êðèñòàëëà àíòèñèììåòðèçîâàí-
íîå ïðîèçâåäåíèå âîëíîâûõ ôóíêöèé φl èçîëèðîâàííûõ àòîìîâ, âçÿòûõ â ïðèáëèæåíèè Õàðòðè - Ôîêà. Ïðè ýòîì
ïñåâäîâîëíîâûå ôóíêöèè αk(~r) ïîëó÷àþòñÿ âçàèìíîé îðòîãîíàëèçàöèåé ôóíêåöèé φ ýëåêòðîíîâ èçîëèðîâàííûõ
àòîìîâ. Ïðè áîëüøèõ ñæàòèÿõ (êîãäà S ∼ 0.1) äàííîå ïðèáëèæåíèå ñòàíîâèòñÿ íåäîñòàòî÷íûì, îäíàêî ìû ñ÷èòà-
åì, ÷òî îáùàÿ òåíäåíöèÿ èçìåíåíèÿ ýíåðãåòè÷åñêîãî ñïåêòðà ñîõðàíèòñÿ, åñëè ðàíåå íå ïðîèçîéäåò ñòðóêòóðíîå
ïðåâðàùåíèå â êðèñòàëëå.

Äî çíà÷åíèé ∆V
V0

= 0.3 èçìåíåíèå Sc, à òàêæå ýíåðãèé âî âñåõ òî÷êàõ ÇÁ (çîíû Áðèëëþýíà), ìîæíî ñ÷èòàòü

ëèíåéíûì, ïðè ýòîì äèñïåðñèîííûå êðèâûå Eα îñòàþòñÿ ïëàâíûìè è ìîíîòîííûìè. Ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû ñâè-
äåòåëüñòâóþò î çíà÷èòåëüíîé äåôîðìàöèè ãðàíèöû çîí ïðîâîäèìîñòè ñ ðîñòîì äàâëåíèÿ.

Íàèáîëüøèé èíòåðåñ ïðåäñòàâëÿþò ðàññ÷èòàííûå â ðàáîòå óðîâíè ýíåðãèè äûðî÷íîé çîíû. Íàìè èñïîëüçîâàíî
ïðåäïîëîæåíèå î òîì, ÷òî èçúÿòèå îäíîãî ýëåêòðîíà èç çàìêíóòîé 2p-îðáèòàëè ñëàáî èçìåíÿåò ñîñòîÿíèå âñåõ
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îñòàëüíûõ. Îñîáåííîñòüþ ïîâåäåíèÿ ðàññ÷èòàííûõ çîí ïîä äàâëåíèåì ÿâëÿåòñÿ ìîíîòîííûé ðîñò âñåõ âåòâåé
ýëåêòðîííîãî ñïåêòðà ïî âñåé ÇÁ ïðè èçìåíåíèè îáúåìà êðèñòàëëà äî ∆V

V0
≈ 0.3 è áûñòðîå óìåíüøåíèå ýíåðãèè

âàëåíòíîãî ýëåêòðîíà íà ãðàíèöå ÇÁ ïðè äàëüíåéøåì ñæàòèè. Òàêîå ïîâåäåíèå çîíû ïðîâîäèìîñòè îáóñëîâëåíî
ðåçêîé àíèçîòðîïíîñòüþ âêëàäà ñëàãàåìûõ, ïðîïîðöèîíàëüíûõ èíòåãðàëó ïåðåêðûòèÿ, â ðàçëè÷íûõ òî÷êàõ ÇÁ.
Ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòà ýíåðãåòè÷åñêèõ ùåëåé EG(Xn −K15), EG(Ln −K15) ïðè ðàçëè÷íûõ ñòåïåíÿõ ñæàòèÿ:

EG(Xn −K15) = M0 −
1

2
∆k + E(K1),

EG(Ln −K15) = EG(K1 −K15) + EG(Ln −K1),

ïîçâîëÿþò ñäåëàòü âûâîä î òîì, ÷òî ïåðåõîä â ìåòàëëèçèðîâàííîå ñîñòîÿíèå ïðîèçîéäåò íå ðàíåå ∆V
V0

≈ 0.75,

÷òî ñîîòâåòñòâóåò äàâëåíèþ 5 - 25 Ìáàð äëÿ ðàçëè÷íûõ ðàññìàòðèâàåìûõ â ðàáîòå êðèñòàëëîâ. Ýòî çíà÷åíèå
ÿâëÿåòñÿ îöåíî÷íûì, òàê êàê òî÷íîñòü ðàñ÷åòîâ îãðàíè÷åíà ïðèáëèæåíèåì íèçøåãî ïîðÿäêà ïî Vex è Vpk. Ñàì
ôàêò çíà÷èòåëüíîñòè ðîëè îáìåííî-êîððåëÿöèîííûõ âêëàäîâ ïðè ñæàòèÿõ, áîëüøèõ ∆V

V0
≈ 0.5, ãîâîðèò î òîì, ÷òî

ïðè äàëüíåéøåì ñæàòèè ñëåäîâàëî áû ó÷èòûâàòü â ðàñ÷åòàõ âåñü ðÿä ïî èíòåãðàëó ïåðåêðûòèÿ.
Ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ôèíàíñîâîé ïîääåðæêå Ôîíäà ñîäåéñòâèÿ îòå÷åñòâåííîé íàóêå.

1. Ñðèáíàÿ Â.Ê., Òîëïûãî Ê.Á. // ÔÍÒ. 1980. Ò. 6. � 3. Ñ. 366.
2. Hama J. // Phys. Lett. 1984. V. 105A. � 6. P. 303.
3. Nelson D.A., Ruo� A.L. // Phys. Rev. Lett. 1979. V. 42. � 6. P. 1879.
4. Hawke P.S., Burgess T.J., Duerre D.E., Huebel J.G. // Phys. Rev. Lett. 1978. V. 41. � 10. P. 994.
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Ïðè ðåøåíèè ïðàêòè÷åñêèõ çàäà÷ â ðàçëè÷íûõ îáëàñòÿõ íàóêè è òåõíèêè ÷àñòî âîçíèêàåò íåîáõîäèìîñòü â
ðàñ÷åòå ñîñòàâà è òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ ìíîãîêîìïîíåíòíûõ õèìè÷åñêèõ ñèñòåì, íàõîäÿùèõñÿ ïîä âîç-
äåéñòâèåì âûñîêèõ äàâëåíèé è òåìïåðàòóð. Åñëè òåìïåðàòóðû è äàâëåíèÿ óäàðíûõ âîëí â ìíîãîêîìïîíåíòíûõ
ãàçîîáðàçíûõ ñìåñÿõ ïðåâûøàþò êðèòè÷åñêèå ïàðàìåòðû êîìïîíåíòîâ, òî òàêèå âåùåñòâà íàçûâàþò ôëþèäàìè,
à èõ ñìåñè � ôëþèäíûìè ñìåñÿìè. Çíàíèå òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ñâîéñòâ òàêèõ ñèñòåì òðåáóåòñÿ â ãåîôèçèêå, â
àñòðîôèçèêå (ïðè ìîäåëèðîâàíèè àòìîñôåð è íåäð ïëàíåò), â ôèçèêå è õèìèè äåòîíàöèîííûõ è óäàðíûõ âîëí.

Â íàñòîÿùåé ðàáîòå äëÿ òåðìîäèíàìè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ñîñòîÿíèé ôëþèäîâ è èõ ñìåñåé â ñèëüíûõ óäàð-
íûõ âîëíàõ ïðèìåíÿëèñü òåîðåòè÷åñêè îáîñíîâàííûå ÓÐÑ ïëîòíûõ ôëþèäîâ, ïîñòðîåííûå íà áàçå ñîâðåìåííîãî
àïïàðàòà òåîðèé âîçìóùåíèÿ è ïîòåíöèàëîâ ìåæìîëåêóëÿðíûõ âçàèìîäåéñòâèé âèäà Exp-6, ðåàëèñòè÷íîñòü êîòî-
ðûõ â îáëàñòè âûñîêèõ äàâëåíèé è òåìïåðàòóð ìîæíî ñ÷èòàòü äîêàçàííîé.

Èñïîëüçîâàëñÿ ìîäèôèöèðîâàííûé âàðèàíò òåîðèè âîçìóùåíèÿ (KLRR òåîðèÿ), êîòîðûé îáåñïå÷èâàåò õîðî-
øåå ñîãëàñèå ðàññ÷èòàííûõ ïî íåé èçáûòî÷íûõ çíà÷åíèé ýíåðãèè Ãåëüìãîëüöà, âíóòðåííåé ýíåðãèè è äàâëåíèÿ ñ
ñîîòâåòñòâóþùèìè ðåçóëüòàòàìè ïðÿìîãî êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ìåòîäàìè Ìîíòå-Êàðëî è ìîëåêóëÿðíîé
äèíàìèêè âïëîòü äî âûñîêèõ ïëîòíîñòåé ôëþèäà.

Ìîäèôèêàöèÿ òåîðèè KLRR ñîñòîÿëà â ïðèìåíåíèè ãëàäêîé, çàâèñÿùåé îò ïëîòíîñòè ôóíêöèè äëÿ òî÷êè
ðàçðûâà èñõîäíîãî ïîòåíöèàëà íà áàçèñíûé è âîçìóùàþùèé ïîòåíöèàëû, âìåñòî èñïîëüçóåìîé â îðèãèíàëüíîé
òåîðèè äâóõ-êóñî÷íîé ôóíêöèè, êîòîðàÿ íå ÿâëÿåòñÿ íåïðåðûâíî äèôôåðåíöèðóåìîé, ÷òî ïðèâîäèò ê íàëè÷èþ
ôèçè÷åñêè íåîáîñíîâàííûõ ðàçðûâîâ ó ïðîèçâîäíûõ èçáûòî÷íîé ýíåðãèè Ãåëüìãîëüöà ïî ïëîòíîñòè, â ÷àñòíîñòè,
ó êîýôôèöèåíòà èçîòåðìè÷åñêîé ñæèìàåìîñòè. Ìîäèôèöèðîâàííûé âàðèàíò òåîðèè ëèøåí ýòîãî íåäîñòàòêà è
îáåñïå÷èâàåò îòëè÷íîå ñîãëàñèå ñ êîìïüþòåðíûìè ýêñïåðèìåíòàìè Ìîíòå-Êàðëî.

Ïî èìåþùèìñÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûì äàííûì ïî ñòàòè÷åñêîìó è äèíàìè÷åñêîìó ñæàòèþ áûëè íàéäåíû ïàðàìåò-
ðû ïîòåíöèàëîâ Exp-6 äëÿ îñíîâíûõ ïðîäóêòîâ ðàçëîæåíèÿ îðãàíè÷åñêèõ âåùåñòâ â óäàðíûõ âîëíàõ. Ïàðàìåòðû
Exp-6 äëÿ ïàð îäíîèìåííûõ ìîëåêóë îïðåäåëÿëèñü èç óñëîâèÿ íàèëó÷øåãî ñîãëàñèÿ ñ èìåþùèìèñÿ ýêñïåðèìåí-
òàëüíûìè äàííûìè ïî ñòàòè÷åñêîìó è óäàðíî-âîëíîâîìó ñæàòèþ âåùåñòâ.

Âñå ðàñ÷åòû âûïîëíÿëèñü ñ ïîìîùüþ ðàçðàáîòàííîãî â ÌÈÔÈ êîìïüþòåðíîãî òåðìîäèíàìè÷åñêîãî êîäà øèðî-
êîãî íàçíà÷åíèÿ TDS. Â ýòîì êîäå äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ ñâîéñòâ ìíîãîêîìïîíåíòíîãî ôëþèäà, êîòîðûì è ÿâëÿþòñÿ
ïðîäóêòû ðàçëîæåíèÿ îðãàíè÷åñêèõ ñîåäèíåíèé, ïðèìåíÿåòñÿ ìîäåëü Âàí-äåð-Âààëüñà, ïîçâîëÿþùàÿ íàéòè ýô-
ôåêòèâíûé îäíîêîìïîíåíòíûé ïîòåíöèàë, ñîîòâåòñòâóþùèé ðàññìàòðèâàåìîé ðåàëüíîé ìíîãîêîìïîíåíòíîé ñè-
ñòåìå. Ïðåäëàãàåìàÿ òåîðåòè÷åñêàÿ ìåòîäèêà ñîâìåñòíî ñ êîäîì TDS ÿâëÿþòñÿ èíñòðóìåíòàëüíûìè ñðåäñòâàìè
äëÿ òåðìîäèíàìè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ñîñòîÿíèé âåùåñòâà ïðè âûñîêèõ äàâëåíèÿõ è òåìïåðàòóðàõ ñ ó÷åòîì
äèññîöèàöèè è èîíèçàöèè ìîëåêóë, ðàññëîåíèÿ ìíîãîêîìïîíåíòíûõ ôëþèäîâ íà íåñêîëüêî ôàç è ò.ä.

Ðàñ÷¼òû ïîêàçàëè, ÷òî ðàçðàáîòàííàÿ ìåòîäèêà òåðìîäèíàìè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ óäàðíûõ âîëí îáåñïå÷èâàåò
îòëè÷íîå ñîãëàñèå ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè, ïðè÷åì ýòî ñîãëàñèå ëó÷øå, ÷åì ïðè èñïîëüçîâàíèè ïîëóýì-
ïèðè÷åñêèõ ÓÐÑ.

Òàêèì îáðàçîì, ïðè ðåøåíèè ïðèêëàäíûõ çàäà÷ ôèçèêè óäàðíûõ âîëí ïðèìåíåíèå ÓÐÑ, ïîñòðîåííûõ íà áàçå
ðåàëèñòè÷íûõ ïîòåíöèàëîâ âçàèìîäåéñòâèÿ ìîëåêóë è èìåþùèõ äîñòàòî÷íî ñòðîãîå îáîñíîâàíèå â ñòàòèñòè÷åñêîé
ìåõàíèêå è ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêå, ìîæåò äàòü áîëåå íàäåæíûå ðåçóëüòàòû, ÷åì ïðè èñïîëüçîâàíèè äàæå ëó÷øèõ
èç ïîëóýìïèðè÷åñêèõ ÓÐÑ.

ÌÎËÅÊÓËßÐÍÀß ÄÈÍÀÌÈÊÀ ÏÐÎÖÅÑÑÀ ÄÅÒÎÍÀÖÈÈ ÆÈÄÊÈÕ ÂÂ ÍÀ ÎÑÍÎÂÅ
ÌÎÄÅËÜÍÛÕ ÏÎÂÅÐÕÍÎÑÒÅÉ ÏÎÒÅÍÖÈÀËÜÍÎÉ ÝÍÅÐÃÈÈ ÌÍÎÃÎÀÒÎÌÍÛÕ

ÌÎËÅÊÓË
Ñìèðíîâ À.Ë.∗, Êàðêà÷ Ñ.Ï., Ñêðåáêîâ Î.Â., Äðåìèí À.Í.
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Ìåòîä ìîëåêóëÿðíîé äèíàìèêè ñ ïðèìåíåíèåì ïðîñòåéøèõ ïîâåðõíîñòåé ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè (ÏÏÝ) ðàíåå
èñïîëüçîâàëñÿ äëÿ èçó÷åíèÿ ñòðóêòóðû çîíû êîëåáàòåëüíîé íåðàâíîâåâíîñòè â óäàðíîé âîëíå â æèäêîñòè ìíî-
ãîàòîìíûõ ìîëåêóë [1]. Áûëè ñäåëàíû ïðåäïîëîæåíèÿ îá îñîáåííîñòÿõ ïðîòåêàíèÿ õèìè÷åñêèõ ðåàêöèé â ýòîé
çîíå.

Â äàííîé ðàáîòå èñïîëüçóåòñÿ ïðîñòåéøàÿ ÏÏÝ äëÿ ìíîãîàòîìíûõ ìîëåêóë, äîïóñêàþùàÿ ìîíîìîëåêóëÿðíóþ
ðåàêöèþ. Â ïðîñòðàíñòâå êîëåáàòåëüíûõ êîîðäèíàò îíà èìååò âèä äâóõ ìèíèìóìîâ ñ ïëàâíàì ïåðåõîäîì ÷åðåç
ïåðåâàë ìåæäó íèìè. ×àñòîòû êîëåáàíèé â ìèíèìóìàõ ñîîòâåòñòâóþò íîðìàëüíûì ìîäàì èñõîäíîé è êîíå÷íîé
ìîëåêóë, ðàçíèöà óðîâíåé äàåò òåïëîâîé ýôôåêò ðåàêöèè, à âûñîòà áàðüåðà � ýíåðãèþ àêòèâàöèè. Ïàðàìåòðû
âíóòðèìîëåêóëÿðíîé ÏÏÝ çàâèñÿò îò ìåæìîëåêóëÿðíûõ âçàèìîäåéñòâèé.

Âûïîëíåííûå ÷èñëåííûå ðàñ÷åòû ïîêàçàëè âîçìîæíîñòü ìîäåëèðîâàíèÿ ïðîöåññîâ èíèöèèðîâàíèÿ äåòîíàöèè
óäàðíîé âîëíîé èëè ëîêàëüíàì íàãðåâîì. Èññëåäîâàíû ïðîöåññû îáìåíà êîëåáàòåëüíîé ýíåðãèåé â ñòàöèîíàðíîé
äåòîíàöèîííîé âîëíå, êîòîðàÿ èìååò ñëåäóþùóþ òèïè÷íóþ ñòðóêòóðó. Âáëèçè óäàðíîãî ñêà÷êà ïðîèñõîäèò êîëå-
áàòåëüíîå âîçáóæäåíèå ðåàãåíòîâ, ñòèìóëèðóþùåå õèìè÷åñêóþ ðåàêöèþ. Ýíåðãèÿ âûäåëÿåòñÿ â âèäå âíóòðåííåé
êîëåáàòåëüíîé ýíåðãèè ïðîäóêòîâ, à çàòåì â ïðîöåññå ðåëàêñàöèè ïåðåõîäèò â ïîñòóïàòåëüíóþ è äàëåå â ìåõàíè÷å-
ñêóþ ýíåðãèþ ïîòîêà. Ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ, äåìîíñòðèðóþùèå ðàçëè÷èÿ â ïðîòåêàíèè õèìè÷åñêèõ
ðåàêöèé â óñëîâèÿõ óäàðíîâîëíîâîãî íàãðóæåíèÿ äëÿ âåùåñòâ, èìåþùèõ îäèíàêîâîå ïîâåäåíèå â ñòàòè÷åñêèõ
óñëîâèÿõ. Äëÿ ýòîãî èññëåäîâàí ðÿä ÏÏÝ, èíâàðèàíòíûõ äëÿ òðàäèöèîííîãî ìåòîäà ïåðåõîäíîãî ñîñòîÿíèÿ.
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Ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ôèíàíñîâîé ïîääåðæêå ÐÔÔÈ (ãðàíò � 04-03-32676).
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Âàæíûì ýëåìåíòîì ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêèõ èññëåäîâàíèé óäàðíî-âîëíîâûõ ÿâëåíèé â ðåàãèðóþùèõ ñðå-
äàõ ÿâëÿåòñÿ ðàçðàáîòêà ïîòåíöèàëîâ ìåæàòîìíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ, ñïîñîáíûõ ïðåäîñòàâèòü ðåàëèñòè÷íîå îïè-
ñàíèå õèìè÷åñêèõ ïðîöåññîâ, ïðîèñõîäÿùèõ â óñëîâèÿõ âûñîêèõ òåìïåðàòóðû è äàâëåíèÿ. Ñòþàðòîì ñ ñîàâòîðàìè
[1] áûë ïðåäëîæåí àäàïòèâíûé ìåæìîëåêóëÿðíûé ðåàêòèâíûé ýìïèðè÷åñêèé ïîòåíöèàë ñ ó÷åòîì ïîðÿäêà ñâÿ-
çè (AIREBO), êîòîðûé ìîæåò áûòü èñïîëüçîâàí äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ õèìè÷åñêèõ ðåàêöèé è ìåæìîëåêóëÿðíîãî
âçàèìîäåéñòâèÿ â êîíäåíñèðîâàííûõ âîäîðîä-óãëåðîäíûõ ñèñòåìàõ. Ìû ïðåäñòàâëÿåì ðåçóëüòàòû ìîëåêóëÿðíî-
äèíàìè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ðàñïðîñòðàíåíèÿ óäàðíîé âîëíû â òâåðäîì è æèäêîì ìåòàíå ñ ïîìîùüþ ïîòåíöèàëà
AIREBO. Ñðàâíåíèå ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè äëÿ æèäêîãî ìåòàíà ïîêàçàëî, ÷òî AIREBO çíà÷èòåëüíî ïå-
ðåîöåíèâàåò äàâëåíèå è âûçûâàåò ìåíüøóþ ñòåïåíü ñæàòèÿ ñðåäû çà ôðîíòîì óäàðíîé âîëíû. Â òî æå âðåìÿ òåì-
ïåðàòóðà çà ôðîíòîì ïðåäñêàçûâàåòñÿ äîñòàòî÷íî õîðîøî. Âû÷èñëåííûé ïîðîã ðàçëîæåíèÿ ìåòàíà òàêæå õîðîøî
ñîãëàñóåòñÿ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè. Ïðåäëîæåí è îïðîáîâàí ìåòîä ìèíèìèçàöèè âîëíû, îòðàæåííîé îò
çàäíåé ÷àñòè ðàñ÷åòíîé ÿ÷åéêè.

1. Stuart S.J., Tutein A.B., Harrison J.A. // J. Chem. Phys. 2000. V.112. P.6472.

ÂËÈßÍÈÅ ÄÈÑÏÅÐÑÍÎÑÒÈ È ÍÀ×ÀËÜÍÎÉ ÏËÎÒÍÎÑÒÈ ÍÀ ÑÒÐÓÊÒÓÐÓ
ÄÅÒÎÍÀÖÈÎÍÍÎÉ ÂÎËÍÛ Â ÏÐÅÑÑÎÂÀÍÍÎÌ TNETB

Óòêèí À.Â.∗, Ìî÷àëîâà Â.Ì.

ÈÏÕÔ ÐÀÍ, ×åðíîãîëîâêà

*utkin@icp.ac.ru

Ýêñïåðèìåíòàëüíûå èññëåäîâàíèÿ ïîêàçûâàþò, ÷òî õàðàêòåð èçìåíåíèÿ ïàðàìåòðîâ â çîíå ðåàêöèè ñòàöèî-
íàðíîé äåòîíàöèîííîé âîëíû ñóùåñòâåííî çàâèñèò îò ñòðóêòóðû çàðÿäà. Ñ öåëüþ èçó÷åíèÿ ýòîãî ÿâëåíèÿ áûëè
ïðîâåäåíû ýêñïåðèìåíòû ïî ðåãèñòðàöèè ñòàöèîíàðíûõ äåòîíàöèîííûõ âîëí â ïðåññîâàííîì âçðûâ÷àòîì âåùåñòâå
TNETB ïðè ðàçëè÷íîé íà÷àëüíîé ïëîòíîñòè çàðÿäîâ è äâóõ ðàçëè÷íûõ äèñïåðñíîñòÿõ èñõîäíîãî ïîðîøêà: ãðóáî-
äèñïåðñíîãî (ñ õàðàêòåðíûì ðàçìåðîì ÷àñòèö 80 ìêì) è ìåëêîäèñïåðñíîãî (õàðàêòåðíûé ðàçìåð ÷àñòèö 5 ìêì).
Â ýêñïåðèìåíòàõ ñ ïîìîùüþ ëàçåðíîãî èíòåðôåðîìåòðà ðåãèñòðèðîâàëàñü ìàññîâàÿ ñêîðîñòü äâèæåíèÿ ôîëüãè
íà ãðàíèöå ñ ïðîçðà÷íûìè îêíàìè. Îòðàáîòàíà ìåòîäèêà ðåãèñòðàöèè âîëíîâûõ ïðîôèëåé ñ èñïîëüçîâàíèåì LiF
îêîí, êîòîðàÿ ïîäòâåðäèëà, ÷òî âñå êà÷åñòâåííûå îñîáåííîñòè, íàáëþäàåìûå ïðè èñïîëüçîâàíèè Al ôîëüã 200 ìêì
è âîäÿíîãî îêíà, äîñòîâåðíî îòðàæàþò ñòðóêòóðó äåòîíàöèîííîé âîëíû. Îäíîâðåìåííî ñ ìàññîâîé ñêîðîñòüþ èç-
ìåðÿëàñü ñêîðîñòü äåòîíàöèè D.

Ïîêàçàíî, ÷òî ñóùåñòâóåò èíòåðâàë íà÷àëüíûõ ïëîòíîñòåé, âíóòðè êîòîðîãî õèìïèê îòñóòñòâóåò, à âíå åãî ðå-
ãèñòðèðóåòñÿ êëàññè÷åñêàÿ ñòðóêòóðà äåòîíàöèîííîé âîëíû ñ õèìïèêîì. Ýòîò äèàïàçîí îïðåäåëÿåòñÿ êèíåòèêîé
ðåàêöèè ÂÂ è ñóùåñòâåííî çàâèñèò îò äèñïåðñíîñòè èñõîäíîãî ïîðîøêà, ïîñêîëüêó ðàçëîæåíèå ãåòåðîãåííûõ ñðåä
íîñèò î÷àãîâûé õàðàêòåð è çàâèñèò, â ÷àñòíîñòè, îò ðàçìåðà ÷àñòèö ÂÂ. Åñëè â ãðóáîäèñïåðñíîì ïîðîøêå õèìïèê
èñ÷åçàåò ïðè íà÷àëüíîé ïëîòíîñòè, âûøå 1,56 ã/ñì3, òî â ìåëêîäèñïåðñíîì � ïðè 1,3 ã/ñì3. Âîçìîæíîñòü ñóùå-
ñòâîâàíèÿ ñòàöèîíàðíîé äåòîíàöèîííîé âîëíû áåç õèìïèêà îáúÿñíÿåòñÿ ÷àñòè÷íûì ðàçëîæåíèåì ÂÂ âî ôðîíòå
âîëíû ñæàòèÿ, ÷òî íå ó÷èòûâàåòñÿ êëàññè÷åñêîé òåîðèåé äåòîíàöèè.

ÊÎËÅÁÀÍÈß ÏÎËßÐÈÇÀÖÈÈ Â ÄÅÒÎÍÀÖÈÎÍÍÛÕ ÂÎËÍÀÕ Â ÏÎÐÎØÊÎÂÛÕ
ÂÇÐÛÂ×ÀÒÛÕ ÂÅÙÅÑÒÂÀÕ
Çóáêîâ Ï.È.∗1, Êàðòàøîâ À.Ì.2

1ÈÃèË ÑÎ ÐÀÍ, 2ÍÃÓ, Íîâîñèáèðñê

*zubk@hydro.nsc.ru

Êîëåáàíèÿ ïîëÿðèçàöèè â äåòîíàöèîííûõ âîëíàõ â ïîðîøêîâûõ âçðûâ÷àòûõ âåùåñòâàõ áûëè îáíàðóæåíû ïðè
èññëåäîâàíèè ðàñïðåäåëåíèÿ ïîòåíöèàëà â äåòîíàöèîííîé âîëíå è ïðè èññëåäîâàíèè ïðîñòðàíñòâåííîé âçàèìîñâÿ-
çè âîëí ïîëÿðèçàöèè è ïðîâîäèìîñòè ïðè äåòîíàöèè.

Êîëåáàíèÿ ïîëÿðèçàöèè íà÷èíàþòñÿ â èíèöèèðóþùåé óäàðíîé âîëíå è ìåäëåííî çàòóõàÿ ïðîäîëæàþòñÿ â âîëíå
ïðîâîäèìîñòè. Äëèòåëüíîñòü êîëåáàíèé 100-150 íñ, ñ õàðàêòåðíûì âðåìåíåì 10-15 íñ, çàâèñÿùèì îò âçðûâ÷àòîãî
âåùåñòâà è åãî ñîñòîÿíèÿ.

Äëÿ âûÿñíåíèÿ ïðèðîäû êîëåáàíèé ïîëÿðèçàöèè íåîáõîäèìû ñïåöèàëüíûå èññëåäîâàíèÿ.
Îäíîé èç çàäà÷ äîêëàäà ÿâëÿåòñÿ ïðèâëå÷åíèå âíèìàíèÿ èññëåäîâàòåëåé ê îáíàðóæåííîìó ÿâëåíèþ.
Ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ôèíàíñîâîé ïîääåðæêå ôîíäà ÐÔÔÈ (ãðàíò 04-02-17548).
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SHOCK COMPRESSION AND EQUATION OF STATE OF C60 FULLERITE
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Recently, we have experimentally studied shock compressibility of C60 fullerite and sound velocity in shock-compressed
fullerite at the pressure range up to ∼50 GPa [1]. In this work we present the results of new shock experiments executed
with C60 fullerite in the same pressure range. The Hugoniot of C60 fullerite had a set of peculiarities, which may be
attributed to a series of polymorphic phase transitions. Formation of a rather hard carbon phase was detected at shock
pressure ∼9 GPa. We assume that it is a polymerized C60 phase. With growth of shock pressure, destruction of this
phase and formation of a graphite-like carbon occurs. With further growth of shock pressure, phase transition of the
graphite-like carbon to a diamond-like phase is observed. If shock pressures higher than ∼33 GPa, shock compressibility
of C60 fullerite is determined by the thermodynamic properties of the diamond-like carbon phase.

The results of the shock-wave measurements were used for the description of thermodynamic properties of C60 fullerite
using the semiempirical equation-of-state (EOS) model. The thermodynamic properties of products of C60 fullerite
transformations (graphite-like and diamond-like carbon phases) were described in the framework of model [2]. The EOS
we have developed for fullerite C60 provides a consistent representation of the available experimental data.

The work was supported by RFBR (projects No. 04-02-16471 and 06-02-17464).

1. Milyavskiy V.V., Borodina T.I., Sokolov S.N., Zhuk A.Z. Shock-induced phase transitions of C70 fullerite // Diamond
and Related Materials. 2005. Vol. 14. Issues 11-12. P. 1920-1923.

2. K.V. Khishchenko, V.E. Fortov, I.V. Lomonosov. Multi-phase equation of state for carbon over wide range of
temperatures and pressures // Int. J. Thermophys. 2005. V. 26. Issue 2. P. 479-491.
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Ïðåäëîæåíî ïîëóýìïèðè÷åñêîå óðàâíåíèå ñîñòîÿíèÿ öåðèÿ ñ ó÷åòîì ïîëèìîðôíûõ ôàçîâûõ ïåðåõîäîâ, ïëàâëå-
íèÿ, èñïàðåíèÿ è èîíèçàöèè. Ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ ðàçëè÷íûõ ôàç
ìåòàëëà â ñîïîñòàâëåíèè ñ èìåþùèìèñÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè ïðè âûñîêèõ äàâëåíèÿõ è òåìïåðàòóðàõ.

Ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ôèíàíñîâîé ïîääåðæêå ÐÔÔÈ (ïðîåêò �06-02-17464).
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Âñå ïðîâîäèìûå â íàñòîÿùåå âðåìÿ êèíåòè÷åñêèå ðàñ÷åòû îñíîâàíû íà èñïîëüçîâàíèè ïðåäïîëîæåíèÿ î íà-
ëè÷èè ðàâíîâåñèÿ ïî âíóòðåííèì (è ïðåæäå âñåãî êîëåáàòåëüíûì) ñòåïåíÿì ñâîáîäû. Íàðÿäó ñ ïðèáëèæåííûì
õàðàêòåðîì ýòîãî ïðåäïîëîæåíèÿ, îòìåòèì òàêæå è íåïîñëåäîâàòåëüíîñòü â åãî ïðèìåíåíèè, â ÷àñòíîñòè, ê ðåàê-
öèÿì ñ ó÷àñòèåì ðàäèêàëà HO2(v) êàê èíòåðìåäèàòà.

Òàê, â ñëó÷àå âàæíåéøåé ðåàêöèè öåïíîãî ðàçâåòâëåíèÿ H + O2 → HO2(v) → HO + O, âûñîêàÿ ñêîðîñòü îáðà-
çîâàíèÿ è ðàñïàäà ïðîìåæóòî÷íîãî êîëåáàòåëüíî âîçáóæäåííîãî ðàäèêàëà HO2 [2] ïîçâîëÿåò ñ ïðèåìëåìîé äëÿ
ïðèëîæåíèé òî÷íîñòüþ èñïîëüçîâàòü â ðàñ÷åòàõ áèìîëåêóëÿðíûé áðóòòî ïðîöåññ H + O2 → HO + O. Â òî æå âðå-
ìÿ òðèìîëåêóëÿðíûå íèçêîòåìïåðàòóðíûå áðóòòî ðåàêöèè òèïà H + O2 + H2 → Ïðîäóêòû (ôàêòè÷åñêè - HO2(v)
+ H2 → Ïðîäóêòû) íå ó÷èòûâàþòñÿ/íå áûëè èçâåñòíû äî ïîñëåäíåãî âðåìåíè (ïðè òîïîëîãè÷åñêîì àíàëèçå ýòîé è
äãóãèõ ìîëåêóëÿðíûõ ñèñòåì è êîëè÷åñòâåííûõ îöåíêàõ êîíñòàíò ñêîðîñòè ðåàêöèé èñïîëüçîâàíû âûñîêîòî÷íûå
ìíîãîêîíôèãóðàöèîííûå ìåòîäû ab initio ðàñ÷åòà). Â ðåçóëüòàòå îñòàåòñÿ íåîáúÿñíåííûì öåëûé ðÿä ýêñïåðèìåí-
òàëüíûõ ôàêòîâ, íà÷èíàÿ ñ âûñîêîé èíòåíñèâíîñòè èçëó÷åíèÿ ýëåêòðîííî âîçáóæäåííîãî ðàäèêàëà HO íà ñàìîé
íà÷àëüíîé ñòàäèè âîñïëàìåíåíèÿ âîäîðîäà çà óäàðíîé âîëíîé [1] è çàêàí÷èâàÿ êàòàñòðîôè÷åñêèìè ðàñõîæäåíèÿìè
ìåæäó íàáëþäàåìûìè è ïðåäñêàçûâàåìûìè âðåìåíàìè çàäåðæêè çàæèãàíèÿ ïðè âûñîêèõ äàâëåíèÿõ.

Ïðè íèçêèõ äàâëåíèÿõ (äî 1 àòì.) õàðàêòåðíûõ äëÿ áîëüøèíñòâà ýêñïåðèìåíòîâ â óäàðíûõ òðóáàõ, áîëüøàÿ
ïðîäîëæèòåëüíîñòü æèçíè ïðîìåæóòî÷íîãî êîìïëåêñà HO2(v) [3] ïðèâîäèò ê ñóùåñòâåííîé çàâèñèìîñòè ýôôåê-
òèâíîé êîíñòàíòû ñêîðîñòè âàæíåéøåé ðåàêöèè öåïíîãî ðàçâåòâëåíèÿ H + O2 → HO + O îò êîíêðåòíûõ óñëîâèé
[4], ÷òî ñàìî ïî ñåáå ñòàâèò çàäà÷ó ïîñëåäîâàòåëüíîãî ó÷åòà âëèÿíèÿ êîëåáàòåëüíîãî âîçáóæäåíèÿ HO2(v) íà ñêî-
ðîñòü ðåàêöèé ñ åãî ó÷àñòèåì. Ðàáîòà ïîñâÿùåíà ðàñ÷åòó íåðàâíîâåñíîé ðåàãèðóþùåé ñìåñè âîäîðîä-êèñëîðîä ñ
ó÷åòîì âîçíèêàþùåãî ïðè áèìîëåêóëÿðíîé ðåêîìáèíàöèè ðàäèêàëà HO2(v), ïåðåðàñïðåäåëåíèÿ ýíåðãèè ïî ìî-
äàì, ïðîöåññîâ êîëåáàòåëüíîé ðåëàêñàöèè. Ïðèâîäÿòñÿ ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ, èëëþñòðèðóþùèå ýôôåêòèâíîñòü
ïðåäëàãàåìîãî ïîäõîäà.

Ðàáîòà ïîääåðæàíà ÐÔÔÈ (Ãðàíò �04-03-32678) è ÈÍÒÀÑ (Ãðàíò �03-51-4736).
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2. Mallard W. G., Westley F., Herron J. T., Hampson R. F. // NIST Chemical Kinetics Database - Ver. 6.0. NIST
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Â äàííîé ðàáîòå ïðîâåäåíî èññëåäîâàíèå óäàðíî-âîëíîâûõ ñâîéñòâ ðåàêöèîííî-ñïîñîáíûõ ñìåñåé CuO+B è
Zn+S â èíòåðâàëå äàâëåíèé îò 5 äî 22 ÃÏà. Èñõîäíûå îáðàçöû ïðåññîâàëèñü èç ñìåñåé îêèñè ìåäè è áîðà ëèáî
öèíêà è ñåðû â ìîëÿðíîì îòíîøåíèè 1:1 äî ïëîòíîñòè, ñîñòàâëÿþùåé ïðèìåðíî 95% îò ìàêñèìàëüíîé. Äëÿ èñ-
ñëåäîâàíèÿ óäàðíîé ñæèìàåìîñòè îáðàçöîâ èñïîëüçîâàëèñü âçðûâíûå ìåòàòåëüíûå óñòðîéñòâà, îáåñïå÷èâàþùèå
ïëîñêîå ìåòàíèå àëþìèíèåâûõ óäàðíèêîâ â èíòåðâàëå ñêîðîñòåé 1 � 2.5 êì/ñ. Ñêîðîñòü äâèæåíèÿ ãðàíèöû îáðàçåö
� âîäÿíîå îêíî èçìåðÿëàñü ëàçåðíûì èíòåðôåðîìåòðîì VISAR. Äëÿ îòðàæåíèÿ ëàçåðíîãî ëó÷à íà ïîâåðõíîñòü
îáðàçöà íàêëåèâàëàñü àëþìèíèåâàÿ ôîëüãà òîëùèíîé 100-200 ìêì. Îäíîâðåìåííî ñ ìàññîâîé ñêîðîñòüþ èçìåðÿ-
ëàñü ñêîðîñòü óäàðíîé âîëíû D, ÷òî ïîçâîëèëî ïîëó÷èòü óäàðíûå àäèàáàòû ñìåñåé. Èçó÷åíî âëèÿíèå äèñïåðñíîñòè
÷àñòèö Zn è CuO íà óäàðíî-âîëíîâóþ ñæèìàåìîñòü ñìåñåé.

Ïîêàçàíî, ÷òî, íà÷èíàÿ ñ äàâëåíèÿ 13 ÃÏà óäàðíàÿ àäèàáàòà ñìåñè íàíî-öèíêà ñ ñåðîé ëåæèò âûøå óäàðíîé
àäèàáàòû ñìåñè ãðóáîäèñïåðñíîãî öèíêà ñ ñåðîé. Ïðè÷åì, íàáëþäàåòñÿ óäîâëåòâîðèòåëüíàÿ âîñïðîèçâîäèìîñòü
ýòîãî ðåçóëüòàòà. Ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû ìîãóò áûòü îáúÿñíåíû, åñëè ïðåäïîëîæèòü, ÷òî íàíî÷àñòèöû öèíêà çà
âðåìÿ, íå ïðåâûøàþùåå 100 íñ, âñòóïàþò â ðåàêöèþ ñ ñåðîé.

Ïðîôèëè ñêîðîñòè â ñìåñè CuO+B èìåþò äîñòàòî÷íî ñëîæíóþ ñòðóêòóðó. Íåïîñðåäñòâåííî çà óäàðíûì ñêà÷-
êîì ðåãèñòðèðóåòñÿ ïèê ñêîðîñòè ñ àìïëèòóäîé íåñêîëüêî ñîò ìåòðîâ è äëèòåëüíîñòüþ 100�200 íñ. Îáðàçîâàíèå
ïîäîáíîãî ïèêà ìîæåò áûòü îáóñëîâëåíî êàê ïðîòåêàíèåì õèìè÷åñêîé ðåàêöèè, òàê è äèíàìèêîé ñõëîïûâàíèÿ ïîð
â îáðàçöå. Äëÿ îòâåòà íà ýòîò âîïðîñ áûëè ïðîâåäåíû ýêñïåðèìåíòû ñ ìåëêîäèñïåðñíûìè îáðàçöàìè, ïðèãîòîâ-
ëåííûìè èç èñõîäíûõ êîìïîíåíò ñìåñè: CuO è B. Îêàçàëîñü, ÷òî â îáîèõ ñîñòàâàõ, êàê è â èõ ñìåñè, çà óäàðíûì
ñêà÷êîì ôîðìèðóåòñÿ õàðàêòåðíûé ïèê ñêîðîñòè, òî åñòü, íàáëþäàåìûå îñîáåííîñòè âûçâàíû ïîðèñòîñòüþ îáðàç-
öîâ, à íå õèìè÷åñêîé ðåàêöèåé èñõîäíûõ êîìïîíåíòîâ. Òàêèì îáðàçîì, õîòÿ äëÿ ñèñòåìû CuO+B âûïîëíÿþòñÿ
íåîáõîäèìûå òåðìîäèíàìè÷åñêèå óñëîâèÿ ñóùåñòâîâàíèÿ ñòàöèîíàðíîé äåòîíàöèè, âîçìîæíîñòü ðåàëèçàöèè åå â
ëàáîðàòîðíûõ óñëîâèÿõ ëèìèòèðóåòñÿ êèíåòèêîé âçàèìîäåéñòâèÿ áîðà ñ îêèñüþ ìåäè.

ÓÄÀÐÍÎ-ÂÎËÍÎÂÎÅ ÍÀÃÐÓÆÅÍÈÅ ÔÓËËÅÐÅÍÀ C70 Ñ ÃÏÓ-ÑÒÐÓÊÒÓÐÎÉ Â ÎÁËÀÑÒÈ
ÄÀÂËÅÍÈÉ ÄÎ 19 ÃÏà

Ñîêîëîâ Ñ.Í.∗, Ìèëÿâñêèé Â.Â., Áîðîäèíà Ò.È., Æåðíîêëåòîâ Ä.Ì., Æóê À.Ç.
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Â ðàáîòå ïðèâîäÿòñÿ ðåçóëüòàòû ýêñïåðèìåíòîâ ïî óäàðíî-âîëíîâîìó íàãðóæåíèþ ôóëëåðåíà C70 ìîíîôàç-
íîãî (ÃÏÓ) ñîñòàâà â äèàïàçîíå äàâëåíèé 8-19 ÃÏà. Èñõîäíûé ïîëèêðèñòàëëè÷åñêèé ôóëëåðåí C70 (>99,5%)
áûë èçãîòîâëåí â Èíñòèòóòå ìåòàëëîîðãàíè÷åñêîé õèìèè ÐÀÍ (Í. Íîâãîðîä). Ìàòåðèàë ñîäåðæèò òîëüêî ÃÏÓ-
ìîäèôèêàöèþ ôóëëåðåíà C70 ñ ïàðàìåòðàìè ðåøåòêè a=1,068 è c=1,737 íì.

Äëÿ ïðîâåäåíèÿ ýêñïåðèìåíòîâ ïîðîøîê ôóëëåðåíà C70 çàïðåññîâûâàëñÿ â àìïóëû ñîõðàíåíèÿ ïëîñêîé ãåîìåò-
ðèè. Ýêñïåðèìåíòàëüíûå ñáîðêè íàãðóæàëèñü ïëîñêèì óäàðîì àëþìèíèåâûõ ïëàñòèí, ðàçãîíÿåìûõ ïðè ïîìîùè
âçðûâíûõ ìåòàòåëüíûõ óñòðîéñòâ. Ìàêñèìàëüíûå óäàðíûå äàâëåíèÿ äîñòèãàëèñü â òå÷åíèå íåñêîëüêèõ öèðêóëÿ-
öèé âîëí â îáðàçöå (ñòóïåí÷àòîå óäàðíî-âîëíîâîå ñæàòèå) è ñîñòàâëÿëè 8, 9, 14 è 19 ÃÏà.

Â ìàòåðèàëå, ñîõðàíåííîì ïîñëå óäàðíî-âîëíîâîãî íàãðóæåíèÿ ôóëëåðåíà C70 äî äàâëåíèÿ 8 ÃÏÀ äîìèíèðó-
þùåé êðèñòàëëè÷åñêîé ôàçîé (88% îá.) ÿâëÿëñÿ C70 ñ ÃÏÓ-ñòðóêòóðîé, èìåþùèé ïàðàìåòðû êðèñòàëëè÷åñêîé
ðåøåòêè à=1,065 íì, ñ=1,734 íì, ñ/à=1,63. Ðàçìåð îáëàñòåé êîãåðåíòíîãî ðàññåÿíèÿ (ÎÊÐ) îáñóæäàåìîé ôàçû
ñîñòàâëÿåò 25-30 íì. Âòîðàÿ êðèñòàëëè÷åñêàÿ ôàçà C70, çàôèêñèðîâàííàÿ â ìàòåðèàëå (â äàëüíåéøåì èçëîæå-
íèè - ÃÏÓ2), òàê æå èìåëà ãåêñàãîíàëüíóþ ñòðóêòóðó (12 % îáúåìà êðèñòàëëè÷åñêîé ÷àñòè îáðàçöà). Ïàðàìåòðû
êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè ÃÏÓ2 - a=1,017 íì, ñ=1,861 íì (ñ/a=1,83).

Êðèñòàëëè÷åñêàÿ ÷àñòü îáðàçöà ñîõðàíåííîãî ïîñëå íàãðóæåíèÿ ôóëëåðåíà C70 äî äàâëåíèÿ 9 ÃÏà, âêëþ÷àåò
äâå ôàçû. Îäíà èç íèõ èìååò ÃÖÊ - ñòðóêòóðó ñ ïàðàìåòðîì ðåøåòêè à=1,502 íì. Âòîðàÿ ôàçà èìååò ÃÏÓ-
ñòðóêòóðó ñ ïàðàìåòðàìè ðåøåòêè à=1,062 íì, ñ=1,732 íì (ñ/à=1,63). Ñîäåðæàíèå ÃÖÊ-ôàçû ñîñòàâëÿåò 60 %
îá., ÃÏÓ-ôàçû � 40 % îá. Ðàçìåð ÎÊÐ ó ÃÖÊ-ôàçû ñîñòàâëÿë 15-20 íì, ó ÃÏÓ-ôàçû � îêîëî 30 íì.

Â ìàòåðèàëå, ñîõðàíåííîì ïîñëå íàãðóæåíèÿ ôóëëåðåíà äî äàâëåíèé 14 ÃÏà è 19 ÃÏà äîìèíèðóåò ôàçà ñ ÃÖÊ-
ñòðóêòóðîé (85 è 89 % îá., ñîîòâåòñòâåííî). Ïàðàìåòð êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè êóáè÷åñêîãî C70 â îáîèõ ñëó÷àÿõ
ñîñòàâëÿåò à=1,501 ± 0,001 íì, ðàçìåð ÎÊÐ � 13 íì (14 ÃÏà) è 14 íì (19 ÃÏà). Â èññëåäîâàííûõ îáðàçöàõ òàê æå
ïðèñóòñòâóåò ôàçà C70 ñ ÃÏÓ- ñòðóêòóðîé (15 è 11 % îá., ñîîòâåòñòâåííî).

Ðàíåå, íàìè áûëà âûïîëíåíà ñåðèÿ ýêñïåðèìåíòîâ ïî èññëåäîâàíèþ ôàçîâûõ ïðåâðàùåíèé ôóëëåðåíà C70 ïðè
óäàðíî-âîëíîâîì íàãðóæåíèè â äèàïàçîíå äàâëåíèé äî 52 ÃÏà [1]. Â êà÷åñòâå èñõîäíîãî ìàòåðèàëà èñïîëüçîâàëñÿ
ôóëëåðåí C70 ïîëèôàçíîãî ñîñòàâà (ñìåñü ÃÏÓ è ðîìáîýäðè÷åñêîé êðèñòàëëè÷åñêèõ ìîäèôèêàöèé C70).

Ñðàâíèâàÿ ïîëó÷åííûå â äàííîé ðàáîòå ðåçóëüòàòû ñ ðåçóëüòàòàìè [1], ìîæíî ñäåëàòü çàêëþ÷åíèå, ÷òî âî âñåì
èññëåäîâàííîì äèàïàçîíå äàâëåíèé ðåçóëüòàòû óäàðíî-âîëíîâîãî íàãðóæåíèÿ ôóëëåðåíà C70 ñ ðàçëè÷íûì èñõîä-
íûì ôàçîâûì ñîñòàâîì êà÷åñòâåííî ñîâïàäàþò. Êðèñòàëëè÷åñêàÿ ìîäèôèêàöèÿ ôóëëåðåíà C70 ñ ÃÏÓ-ñòðóêòóðîé
â óñëîâèÿõ ñòóïåí÷àòîãî óäàðíî-âîëíîâîãî íàãðóæåíèÿ ñòàáèëüíà âïëîòü äî äàâëåíèÿ 8 ÃÏà. Â îáëàñòè äàâëåíèé
9-23.5 ÃÏà ôèêñèðóåòñÿ ôàçîâîå ïðåâðàùåíèå ÃÏÓ→ÃÖÊ, ãëóáèíà êîòîðîãî óâåëè÷èâàåòñÿ ïî ìåðå óâåëè÷åíèÿ
èíòåíñèâíîñòè íàãðóæåíèÿ: â îáðàçöàõ, ñîõðàíåííûõ ïîñëå óäàðíî-âîëíîâîãî íàãðóæåíèÿ C70 äî äàâëåíèÿ 23,5
ÃÏà, íàáëþäàåòñÿ ëèøü êðèñòàëëè÷åñêàÿ ìîäèôèêàöèÿ ôóëëåðåíà C70 ñ ÃÖÊ ñòðóêòóðîé (5% îá.) Ïðè äàëü-
íåéøåì óâåëè÷åíèè óäàðíîãî äàâëåíèÿ ïðîèñõîäèò ïîëíîå ðàçðóøåíèå ìîëåêóë ôóëëåðåíà C70 ñ îáðàçîâàíèåì
ãðàôèòîïîäîáíîãî óãëåðîäà.

Ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ïîääåðæêå ÐÔÔÈ (ãðàíò 05-02-17707).
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Äèîêñèä êðåìíèÿ (SiO2) èíòåíñèâíî èñïîëüçóåòñÿ â ôèçèêå âûñîêîé ïëîòíîñòè ýíåðãèè. Â äàííîé ðàáîòå àíà-
ëèçèðóåòñÿ ïîâåäåíèå SiO2 �ìàòåðèàëîâ ( âîëîêîííûõ ñâåòîâîäîâ [1], àýðîãåëåé [2,3,4,5,7] è ìèêðîñôåð [6]) ïîä
äåéñòâèåì èìïóëüñíûõ ïîòîêîâ ýíåðãèè. Íåîáõîäèìîñòü â òàêîé èíôîðìàöèè îïðåäåëÿåòñÿ ïîòðåáíîñòÿìè àýðî-
êîñìè÷åñêîé òåõíèêè, íîâûõ òèïîâ äèàãíîñòèêè êîðïóñêóëÿðíûõ ÷àñòèö è ñðåäñòâ ïåðåäà÷è èíôîðìàöèè. Ïðèâî-
äèòñÿ àíàëèç ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ è ìåòîäîâ èíòåðïðåòàöèè.
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Èññëåäîâàí ïðîöåññ âîçäåéñòâèÿ òÿæåëûõ èîíîâ ñ ýíåðãèåé 100 � 550 ÌýÂ íà êîíäåíñèðîâàííûå ñðåäû ðàç-
ëè÷íîé ïëîòíîñòè. Ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû ýêñïåðèìåíòàëüíûõ èññëåäîâàíèé íà ëèíåéíîì óñêîðèòåëå UNILAC,
GSI, Äàðìøòàäò, ïî òîðìîæåíèþ èîíîâ Ni, Ca è Mg ñ èñõîäíîé ýíåðãèåé â äèàïàçîíå îò 11.4 äî 4.7 ÌýÂ/íóêëîí
äî ïîëíîé îñòàíîâêè âíóòðè òâåðäîòåëüíîãî àëþìèíèÿ, êâàðöà è êâàðöåâûõ àýðîãåëåé ñî ñðåäíèìè ïëîòíîñòÿìè
0.04 è 0.023 ã/ñì3. Òîê èîíîâ ñîñòàâëÿë êðàéíå ìàëóþ âåëè÷èíó ïîðÿäêà 0.1 ìêÀ, ÷òî ïîçâîëÿåò ðàññìàòðèâàòü
âåñü ïðîöåññ êàê ñòàòèñòèêó àêòîâ âçàèìîäåéñòâèÿ îäèíî÷íûõ èîíîâ ñ íåâîçáóæäåííûì âåùåñòâîì.

Ïðèìåíåííûé äèàãíîñòè÷åñêèé ìåòîä îñíîâàí íà ñïåêòðàëüíî ðàçðåøåííîì íàáëþäåíèè èçëó÷åíèÿ ïåðåõîäîâ
ýëåêòðîíîâ íà Ê-îáîëî÷êó â ìíîãîçàðÿäíûõ èîíàõ îáëó÷àåìîé ñðåäû, ñ ïðîñòðàíñòâåííûì ðàçðåøåíèåì âäîëü
íàïðàâëåíèÿ ðàñïðîñòðàíåíèÿ ïó÷êà. Îñíîâíûìè ïðåèìóùåñòâàìè ìåòîäà ÿâëÿþòñÿ êàê õàðàêòåðíîå âðåìÿ íà-
áëþäàåìûõ èçëó÷àòåëüíûõ ïåðåõîäîâ (ïîðÿäêà 30-50 ôñ), òàê è äîâîëüíî íèçêèé êîýôôèöèåíò ïîãëîùåíèÿ èç-
ëó÷åíèÿ ñ ýíåðãèåé 1.5�2 êýÂ â èññëåäóåìîé ñðåäå, ÷òî ïîçâîëÿåò ïîëó÷àòü èíôîðìàöèþ íàïðÿìóþ èç îáëàñòè
âçàèìîäåéñòâèÿ âíóòðè êîíäåíñèðîâàííîé ñðåäû íà ïåðâûõ äåñÿòêàõ ôåìòîñåêóíä ïîñëå âîçáóæäåíèÿ.

Çàðåãèñòðèðîâàíî ïåðåðàñïðåäåëåíèå îòíîñèòåëüíûõ èíòåíñèâíîñòåé ãðóïï ëèíèé, èçëó÷åííûõ èîíàìè ñ ðàç-
ëè÷íîé ñòåïåíèþ èîíèçàöèè L-îáîëî÷êè ïî ìåðå òîðìîæåíèÿ ïó÷êà èîíîâ â âåùåñòâå. Ïîñòðîåíû çàâèñèìîñòè
ñîäåðæàíèÿ ðàçëè÷íûõ çàðÿäîâûõ ñîñòîÿíèé âáëèçè îñè òðåêà òÿæåëîãî èîíà îò åãî ñêîðîñòè è âåëè÷èíû óäåëü-
íîãî ýíåðãîâêëàäà. Îïðåäåëåíû âåëè÷èíû ñäâèãîâ ïîëîæåíèÿ ãðóïï ñàòåëëèòîâ ïî ñïåêòðó â äëèííîâîëíîâóþ
ñòîðîíó îòíîñèòåëüíî òàáëè÷íûõ çíà÷åíèé äëÿ äëèí âîëí íàèáîëåå âåðîÿòíûõ ïåðåõîäîâ â èçîëèðîâàííîì àòîìå.
Ñ èñïîëüçîâàíèåì ðåïåðíûõ ëèíèé â ñïåêòðå, ñ âûñîêîé òî÷íîñòüþ ïîñòðîåíà çàâèñèìîñòü âåëè÷èíû ñäâèãà îò
çàðÿäîâîãî ñîñòîÿíèÿ èçëó÷àþùèõ èîíîâ.
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Èñïîëüçîâàííàÿ â ïîñëåäíåå âðåìÿ â ýêñïåðèìåíòàõ GSI íîâàÿ äèàãíîñòèêà èîííîãî ïó÷êà ïîêàçàëà, ÷òî ïó÷îê
ôîêóñèðóåòñÿ äî çíà÷èòåëüíî ìåíüøåãî ðàçìåðà, ÷åì ñ÷èòàëîñü ðàíåå. Â íàñòîÿùåé ðàáîòå 2D êîäîì BIG2 [1]
ñ èñïîëüçîâàíèåì øèðîêîäèàïàçîííûõ ÓÐÑ [2] è äàííûõ ïî òîðìîçíîé ñïîñîáíîñòè èîíîâ èç êîäà SRIM [3] â
äâóìåðíîé è îäíîìåðíîé ïîñòàíîâêå ïðîâåäåíî ÷èñëåííîå ìîäåëèðîâàíèå âûïîëíåííûõ ýêñïåðèìåíòîâ [4,5] ïî
íàãðåâó è ðàçëåòó ôîëüã-ìèøåíåé ïîä äåéñòâèåì ïó÷êà. Íà îñíîâàíèè ÷èñëåííîãî ìîäåëèðîâàíèÿ, à òàêæå ìîäåëè
ïåðåíîñà èçëó÷åíèÿ, ðàññ÷èòàíû ïðîôèëè òåìïåðàòóðû ïîâåðõíîñòè ìèøåíè, äàâëåíèÿ è ñêîðîñòè îò âðåìåíè, ñ
ó÷åòîì ïðîñòðàíñòâåííîãî ðàçðåøåíèÿ ýêñïåðèìåíòàëüíîé äèàãíîñòèêè.

Íîâûå äàííûå ïî ôîêóñèðîâêå ïó÷êà ïîçâîëèëè îïèñàòü ðåçóëüòàòû íîâûõ ýêñïåðèìåíòîâ, è óñòðàíèòü íåñî-
îòâåòñòâèå ìåæäó ýêñïåðèìåíòàëüíûìè è ðàñ÷åòíûìè ïðîôèëÿìè äëÿ ýêñïåðèìåíòîâ ïðîâåäåííûõ ðàíåå.

Ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ïîääåðæêå ïðîåêòîâ: ÐÔÔÈ 06-02-04011-ÍÍÈÎ_à ¾Èññëåäîâàíèå óðàâíåíèé ñîñòîÿíèÿ
è ïðîâîäèìîñòè âåùåñòâ ïðè âûñîêèõ ïëîòíîñòÿõ ýíåðãèè¿; ïðîãðàìì ïðåçèäèóìà ÐÀÍ ¾Òåïëîôèçèêà è ìåõàíèêà
ýêñòðåìàëüíûõ ýíåðãåòè÷åñêèõ âîçäåéñòâèé¿, ¾Ïàðàëëåëüíûå âû÷èñëåíèÿ è ìíîãîïðîöåññîðíûå âû÷èñëèòåëüíûå
ñèñòåìû¿, ¾Ìàòåìàòè÷åñêîå ìîäåëèðîâàíèå¿.

1. V.E.Fortov, B.Goel, C-D.Munz, A.L.Ni, A.V Shutov, O.Yu.Vorobiev, Numerical Simulations of Nonstationary Fronts
by Godunov Method in Moving Grids // Nuclear Science and Engineering. 123,169-189 (1996)

2. À.Â.Áóøìàí, È.Â.Ëîìîíîñîâ, Â.Å.Ôîðòîâ, Óðàâíåíèÿ ñîñòîÿíèÿ ìåòàëëîâ ïðè âûñîêèõ ïëîòíîñòÿõ ýíåðãèè.
×åðíîãîëîâêà,1992

3. �The Stopping and Range of Ions in Solids�, by J. F. Ziegler, J. P. Biersack and U. Littmark, Pergamon Press, New
York, 1985

4. V.Ya. Ternovoi, V.E. Fortov, V.K. Gryaznov, V. Kim, M. Kulish, I.V. Lomonosov, V. Mintsev, D. Nikolaev, N.
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Ïðè ïåðåñå÷åíèè ðàâíîìåðíî è ïðÿìîëèíåéíî äâèæóùåéñÿ çàðÿæåííîé ÷àñòèöåé ãðàíèöû ðàçäåëà äâóõ ìàòå-
ðèàëüíûõ ñðåä ñ ðàçëè÷íûìè äèýëåêòðè÷åñêèìè ïðîíèöàåìîñòÿìè ïðîèñõîäèò èçëó÷åíèå ýëåêòðîìàãíèòíûõ âîëí.
Ýòî ÿâëåíèå áûëî òåîðåòè÷åñêè ïðåäñêàçàíî â ðàáîòå [1] (ñì. òàêæå [2]) è ïîëó÷èëî íàçâàíèå ïåðåõîäíîãî èçëó-
÷åíèÿ. Ïðè ýòîì ïðîèñõîäèò ïåðåõîäíîå èçëó÷åíèå, êàê îáúåìíûõ ýëåêòðîìàãíèòíûõ âîëí, òàê è ïîâåðõíîñòíûõ
âîëí, ðàñïðîñòðàíÿþùèõñÿ âäîëü ãðàíèöû ðàçäåëà äâóõ ñðåä.

Â íàñòîÿùåé ðàáîòå èññëåäîâàíî ïåðåõîäíîå èçëó÷åíèå ïîâåðõíîñòíûõ âîëí ïðè âçàèìîäåéñòâèè êîðîòêîãî
ëàçåðíîãî èìïóëüñà ñ ïîëóîãðàíè÷åííîé ïëàçìîé. Ãåíåðàöèÿ ïîâåðõíîñòíûõ âîëí îáóñëîâëåíà òåì âèõðåâûì ýëåê-
òðè÷åñêèì òîêîì, êîòîðûé âîçáóæäàåòñÿ íà ãðàíèöå ïëàçìû èç-çà ïîíäåðîìîòîðíîãî âîçäåéñòâèÿ ëàçåðíîãî èì-
ïóëüñà. Èññëåäîâàíî ïðîñòðàíñòâåííî-âðåìåííîå ðàñïðåäåëåíèå ýëåêòðîìàãíèòíîãî ïîëÿ ïîâåðõíîñòíîé âîëíû.
Ïîêàçàíî, ÷òî ïîâåðõíîñòíàÿ âîëíà ðàñïðîñòðàíÿåòñÿ âäîëü ãðàíèöû ïëàçìû â âèäå èìïóëüñà ýëåêòðîìàãíèòíîãî
ïîëÿ, ÷àñòîòà è âðåìåííàÿ äëèòåëüíîñòü êîòîðîãî çàâèñÿò îò ðàçìåðà ôîêàëüíîãî ïÿòíà ëàçåðíîãî èçëó÷åíèÿ.
Ïðè óâåëè÷åíèè ðàçìåðà ôîêàëüíîãî ïÿòíà ïîíèæàåòñÿ ÷àñòîòà ïîâåðõíîñòíîé âîëíû, à òàêæå çàìåòíî óìåíüøà-
åòñÿ âðåìåííàÿ äëèòåëüíîñòü èçëó÷åíèÿ. Ïîýòîìó äëÿ øèðîêîãî ëàçåðíîãî èìïóëüñà ïîâåðõíîñòíàÿ âîëíà èìååò
âñåãî íåñêîëüêî öèêëîâ êîëåáàíèé. Èññëåäîâàíû ñïåêòðàëüíûå è ýíåðãåòè÷åñêèå õàðàêòåðèñòèêè ïîâåðõíîñòíûõ
âîëí, ðàñïðîñòðàíÿþùèõñÿ èç îáëàñòè âçàèìîäåéñòâèÿ ëàçåðíîãî èìïóëüñà ñ ãðàíèöåé ïëàçìû. Ïîêàçàíî, ÷òî îñò-
ðîñôîêóñèðîâàííûé êîðîòêèé ëàçåðíûé èìïóëüñ èçëó÷àåò êîðîòêîâîëíîâûå ïîâåðõíîñòíûå êîëåáàíèÿ ñ ÷àñòîòîé
áëèçêîé ê ωp/

√
2 , ãäå ωp - ïëàçìåííàÿ ÷àñòîòà. Ïðè óâåëè÷åíèè ïðîñòðàíñòâåííûõ ìàñøòàáîâ ëàçåðíîãî èìïóëüñà

÷àñòîòà ïîâåðõíîñòíûõ âîëí óìåíüøàåòñÿ è ñíèæàåòñÿ ýíåðãèÿ èçëó÷åíèÿ. Âû÷èñëåíà ïîëíàÿ ýíåðãèÿ ïîâåðõíîñò-
íûõ âîëí è ïðîàíàëèçèðîâàíà åå çàâèñèìîñòü îò äëèòåëüíîñòè è ðàçìåðà ôîêàëüíîãî ïÿòíà ëàçåðíîãî èìïóëüñà.
Ïðîâåäåíî ñðàâíåíèå âåëè÷èíû ýíåðãèè ïîâåðõíîñòíûõ âîëí ñ ýíåðãèåé ïåðåõîäíîãî èçëó÷åíèÿ ýëåêòðîìàãíèò-
íûõ âîëí â âàêóóì. Ïîêàçàíî, ÷òî îñòðîñôîêóñèðîâàííûé ëàçåðíûé èìïóëüñ çíà÷èòåëüíóþ ÷àñòü ïåðåäàâàåìîé
ýíåðãèè ðàñõîäóåò íà âîçáóæäåíèå ïîâåðõíîñòíûõ âîëí è ëèøü ìàëàÿ äîëÿ åå èäåò íà ãåíåðàöèþ ïåðåõîäíîãî
èçëó÷åíèÿ â âàêóóì. Óâåëè÷åíèå ðàçìåðà ôîêàëüíîãî ïÿòíà ëàçåðíîãî èìïóëüñà ïðèâîäèò ê ïåðåðàñïðåäåëåíèþ
ýíåðãèè è óâåëè÷åíèþ äîëè îáúåìíîãî ïåðåõîäíîãî èçëó÷åíèÿ. Â ðåçóëüòàòå ýòîãî øèðîêèé ëàçåðíûé èìïóëüñ
áîëüøóþ äîëþ òåðÿåìîé ýíåðãèè ðàñõîäóåò íà ïåðåõîäíîå èçëó÷åíèå â âàêóóì, è ëèøü íåçíà÷èòåëüíàÿ åå ÷àñòü
èäåò â ïîâåðõíîñòíûå âîëíû.

Ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ïîääåðæêå ÐÔÔÈ (ãðàíò � 04-02-17055) è ïðîãðàìì Ïðåçèäèóìà ÐÀÍ �� 2,16,18.

1. Ãèíçáóðã Â.Ë., Ôðàíê È.Ì. // ÆÝÒÔ. 1946. Ò. 16. Ñ. 15.
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Ïðîâåäåíî àíàëèòè÷åñêîå èññëåäîâàíèå â îäíîìåðíîé ïîñòàíîâêå è òðåõìåðíîå ÷èñëåííîå ìîäåëèðîâàíèå ïðî-
öåññà çàõâàòà è óñêîðåíèÿ â íåëèíåéíîé êèëüâàòåðíîé âîëíå, âîçáóæäàåìîé ëàçåðíûì èìïóëüñîì, êîðîòêèõ íåìî-
íîýíåðãåòè÷åñêèõ ýëåêòðîííûõ ñãóñòêîâ, à òàêæå ýëåêòðîíîâ èç íåìîíîýíåðãåòè÷åñêèõ ïó÷êîâ ðàçëè÷íûõ íà÷àëü-
íûõ ðàçìåðîâ. Öåëüþ èññëåäîâàíèÿ ÿâëÿåòñÿ èñïîëüçîâàíèå îñîáåííîñòåé õàðàêòåðèñòèê íåëèíåéíîé êèëüâàòåðíîé
âîëíû äëÿ ðåàëèçàöèè âîçìîæíî áîëåå ìîíîýíåðãåòè÷åñêîãî ïðîöåññà óñêîðåíèÿ ýëåêòðîíîâ. Íàéäåíû óñëîâèÿ è
íåîáõîäèìûå ïàðàìåòðû ïðîöåññà óñêîðåíèÿ â êèëüâàòåðíîì ïîëå íåìîíîýíåðãåòè÷åñêîãî ñãóñòêà êîíå÷íîé äëèíû,
ïðè êîòîðûõ ýëåêòðîíû ñãóñòêà äîñòèãàþò áîëüøèõ çíà÷åíèé ýíåðãèè, à ðàçáðîñ ïî ýíåðãèè ìåæäó íèìè ìèíèìè-
çèðóåòñÿ âñëåäñòâèå âëèÿíèÿ íåëèíåéíîé ñòðóêòóðû óñêîðÿþùåãî ïîëÿ. Îáíàðóæåííûé ýôôåêò ýíåðãåòè÷åñêîé
ãðóïïèðîâêè ýëåêòðîíîâ íà îïðåäåëåííîé äëèíå óñêîðåíèÿ ïðèìåíåí ê óñêîðåíèþ ñãóñòêîâ ýëåêòðîíîâ, çàõâàòû-
âàåìûõ êèëüâàòåðíûì ïîëåì èç èíæåêòèðóåìûõ â íåãî ýëåêòðîííûõ ïó÷êîâ ïðîèçâîëüíûõ ðàçìåðîâ. Ïîêàçàíà
âîçìîæíîñòü ïîëó÷åíèÿ çà ñ÷åò ýòîãî ýôôåêòà âûñîêîýíåðãè÷íûõ êîìïàêòíûõ ìàëîýìèòòàíñíûõ ñãóñòêîâ óñêî-
ðåííûõ ýëåêòðîíîâ. Ðåçóëüòàòû àíàëèòè÷åñêîãî èññëåäîâàíèÿ è ÷èñëåííîãî ìîäåëèðîâàíèÿ íàõîäÿòñÿ â õîðîøåì
ñîãëàñèè.

Ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ÷àñòè÷íîé ïîääåðæêå Ðîññèéñêèì ôîíäîì ôóíäàìåíòàëüíûõ èññëåäîâàíèé, ãðàíò ÐÔ-
ÔÈ � �04-02-17055, è Ïðîãðàììàìè Ïðåçèäèóìà ÐÀÍ �Òåïëîôèçèêà è ìåõàíèêà ýêñòðåìàëüíûõ ýíåðãåòè÷åñêèõ
âîçäåéñòâèé� è ¾Ôåìòîñåêóíäíàÿ îïòèêà è ôèçèêà ñâåðõñèëüíûõ ëàçåðíûõ ïîëåé¿.
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Âàæíûìè ÿâëÿþòñÿ èññëåäîâàíèÿ óðàâíåíèé ñîñòîÿíèÿ (ÓÐÑ), ïðî÷íîñòíûõ õàðàêòåðèñòèê ("ôèçèêà îòðèöà-
òåëüíûõ äàâëåíèé") è êèíåòè÷åñêèõ ñâîéñòâ âåùåñòâ, íàïðèìåð, êîýôôèöèåíòà òåïëîïðîâîäíîñòè κ è êîýôôèöè-
åíòà ýëåêòðîí-ôîíîííîé è ýëåêòðîí-èîííîé òåïëîâîé ðåëàêñàöèè α. Ðå÷ü èäåò îá îáëàñòè òåìïåðàòóð ∼ 10 êÊ è
ïëîòíîñòåé ïîðÿäêà òâåðäîòåëüíîé (â êîòîðîé íàçâàííûå õàðàêòåðèñòèêè èçâåñòíû òîëüêî ïî ïîðÿäêó âåëè÷èíû) è
î ïðèìåíåíèè óëüòðàêîðîòêèõ ëàçåðíûõ èìïóëüñîâ (ÓÊËÈ) äëÿ óêàçàííûõ èññëåäîâàíèé. Ôèçèêà âçàèìîäåéñòâèÿ
ÓÊËÈ ñ âåùåñòâîì îáðàçîâàëà îòäåëüíóþ ïåðñïåêòèâíóþ áûñòðî ðàñøèðÿþùóþñÿ îòðàñëü ñîâðåìåííîé íàóêè.
ÓÊËÈ çàäàåòñÿ ñâîåé äëèòåëüíîñòüþ τL è ôëóåíñîì F =

∫∞
−∞ Idt, çäåñü τL = 10 ÷ 100 ôñ, F = 0.1 ÷ 1 Äæ/ñì2,

I ∼ 1013 Âò/ñì2. Èìåþòñÿ, âî-ïåðâûõ, ðåëÿòèâèñòñêèé äèàïàçîí I > 1018 Âò/ñì2 (ðåêîðä íà ñåãîäíÿ I ∼ 1021

Âò/ñì2 äîñòèãíóò íà ïåòàâàòòíûõ ëàçåðàõ) è, âî-âòîðûõ, ðàññìàòðèâàåìûé â ðàáîòå äèàïàçîí I ∼ 1013 Âò/ñì2

âíóòðåííèõ ïîëåé ∼ ∆/(ea), ê êîòîðîìó îòíîñÿòñÿ òåõíîëîãè÷åñêèå ïðèëîæåíèÿ; ∆ ∼ 1 ýÂ � øèðèíà çàïðåùåííîé
çîíû â óçêîçîííûõ ïîëóïðîâîäíèêàõ, a - ìåæàòîìíîå ðàññòîÿíèå. Ïðè òàêèõ èíòåíñèâíîñòÿõ âåðîÿòíîñòè ôîòî-
çàáðîñà â çîíó ïðîâîäèìîñòè ïîëóïðîâîäíèêîâ âåëèêè è ¾ìåòàëëèçàöèÿ¿ ïîëóïðîâîäíèêà ïðîèñõîäèò çà âðåìÿ
ìåíüøåå äëèòåëüíîñòè τL. Â ðåçóëüòàòå îñíîâíàÿ ÷àñòü ýíåðãèè ÓÊËÈ Fabs ïîãëîùàåòñÿ â òîíêîì ñêèí-ñëîå âîç-
ëå ãðàíèöû ñ âàêóóìîì (îáñòîÿòåëüñòâî 1). Âàæíî, ÷òî ðàññìàòðèâàåìûå ïîëóïðîâîäíèêè èìåþò ìåòàëëè÷åñêóþ
æèäêóþ ôàçó (îáñòîÿòåëüñòâî 2). Â ìåòàëëàõ è ïîëóïðîâîäíèêàõ ïðè ïðåâûøåíèè ïîðîãà àáëÿöèè ðàñøèðåíèå
íàãðåòîãî ïðèïîâåðõíîñòíîãî ñëîÿ ìèøåíè èäåò ñ îáðàçîâàíèåì êóïîëà èëè îáîëî÷êè èç âåùåñòâà â êîíäåíñè-
ðîâàííîì ñîñòîÿíèè (íàíîîòêîë). Èíòåðôåðåíöèÿ äèàãíîñòè÷åñêîãî ëó÷à, îòðàæåííîãî îò êóïîëà è äíà êðàòåðà,
ÿâëÿåòñÿ ïðè÷èíîé ïîÿâëåíèÿ êîëåö Íüþòîíà. Òàêèõ êîëåö íåò â ñëó÷àå äèýëåêòðèêîâ. Âèäèìî, ñî÷åòàíèå îáñòî-
ÿòåëüñòâ 1 è 2 äåëàåò ñèòóàöèþ ñ ïîëóïðîâîäíèêàìè ýêâèâàëåíòíîé ìåòàëëàì, à îòñóòñòâèå îáñòîÿòåëüñòâà 2 ó
äèýëåêòðèêîâ îòëè÷àåò èõ îò ìåòàëëîâ è ïîëóïðîâîäíèêîâ. Ïðè ¾ìåòàëëèçàöèè¿ äèýëåêòðèêîâ çà âðåìÿ äåéñòâèÿ
ÓÊËÈ èìååò ìåñòî ïåðåõîä â ãàçîîáðàçíîå ñîñòîÿíèå, â êîòîðîì îòñóòñòâóåò êîãåçèÿ ìåæäó ìîëåêóëàìè. Ñîîò-
âåòñòâåííî ïåðâàÿ ïîðöèÿ ðàñøèðÿþùåãîñÿ íàãðåòîãî äèýëåêòðèêà íå èìååò íè êóïîëà, íè äâóõôàçíîé îáëàñòè.
Ïðèìåíåíèå ÓÊËÈ ïîçâîëÿåò ïðîâîäèòü èññëåäîâàíèÿ ÓÐÑ è ïðî÷íîñòè íà ìèíèìàëüíûõ òîëùèíàõ, áëèçêèõ ê
àòîìàðíîìó ïðåäåëó. Áëàãîäàðÿ âàðèàöèè F ïðîñìàòðèâàåòñÿ øèðîêàÿ îáëàñòü ôàçîâîé äèàãðàììû. Èìåþòñÿ ïî-
ðîãè ïëàâëåíèÿ Fm, àáëÿöèè Fa è èñïàðåíèÿ Fe. Êðàòåð îáðàçóåòñÿ ïðè ïðåâûøåíèè Fa, à ðàçëåòàþùèéñÿ êóïîë
ñóùåñòâóåò â ïðåäåëàõ Fa < F < Fe. Êðèòè÷åñêàÿ òî÷êà äîñòèãàåòñÿ ïðè Fcr > Fe. Ñ pump-probe òåõíèêîé ÓÊËÈ
ñâÿçàíû ìåòîäèêè èçìåðåíèÿ àìïëèòóäû (êîëüöà Íüþòîíà) è ôàçû (ìèêðîèíòåðôåðîìåòðèÿ) îòðàæåííîãî probe
èìïóëüñà. Çàäà÷à ñîñòîèò â ïîñòàíîâêå ñ ïîìîùüþ êîëåö Íüþòîíà è ìèêðîèíòåðôåðîìåòðèè èçìåðåíèé ïàðàìåò-
ðîâ ÓÐÑ è ïðî÷íîñòè íà íàíîìàñøòàáàõ ýêâèâàëåíòíûõ èçìåðåíèÿì ñ ïîìîùüþ VISAR íà áîëüøèõ ïî ìàñøòàáó
ãåíåðàòîðàõ (ÂÂ, ïó÷êè, ëàçåðû ñ áîëüøèì τL). Áîëüøîé èíòåðåñ ïðåäñòàâëÿþò òàêæå èçìåðåíèÿ â ìàëîé îêðåñò-
íîñòè ïîðîãà Fa äëÿ ìåòàëëîâ è ïîëóïðîâîäíèêîâ, ãäå èç ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ñëåäóþò
âûâîäû î ñóùåñòâîâàíèè ïåí ñ ìàëûì, íî êîíå÷íûì ñîïðîòèâëåíèåì ðàñòÿæåíèþ, èç-çà ÷åãî ñèëüíî çàìåäëÿåòñÿ
ðàñøèðåíèå â ìàëîé îêðåñòíîñòè ïîðîãà. Êîìáèíèðóÿ ìèêðîèíòåðôåðîìåòðèþ è êîëüöà Íüþòîíà ìîæíî îïðåäå-
ëèòü çàâèñèìîñòü vvac(t) ñêîðîñòè ãðàíèöû, èç êîòîðîé ñëåäóþò ñâåäåíèÿ îá ÓÐÑ ïðè p > 0 è ïðî÷íîñòè ïðè p < 0.
Â äîêëàäå ïðåäñòàâëåíû íåäàâíî ïîëó÷åííûå ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå îá vvac(t) äëÿ Au. Âàæíî, ÷òî äëÿ Au
ýêñïåðèìåíòàëüíî èçìåðåí êîýôôèöèåíò îòðàæåíèÿ. Òîãäà â ðàñ÷åòàõ ìîæíî îïåðèðîâàòü íå ñ F, à ñ ïîãëîùåííîé
ýíåðãèåé Fabs. Ñëó÷àé Au îñîáåííî èíòåðåñåí, ïîñêîëüêó êîýôôèöèåíò α ìàë è òåïëîâàÿ ñòàäèÿ ïåðåêðûâàåòñÿ ñ
ãèäðîäèíàìè÷åñêîé. Ðàáîòà ïîääåðæàíà ãðàíòîì ÐÔÔÈ 04-02-16972.
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Ïîãëîùåíèå ìîùíûõ ôåìòîñåêóíäíûõ èìïóëüñîâ ïðîèñõîäèò â î÷åíü òîíêîì ïîâåðõíîñòíîì ñëîå ïîëóïðî-
âîäíèêà, ïðèâîäÿ ê îáðàçîâàíèþ ýëåêòðîííî-äûðî÷íîé ïëàçìû âûñîêîé êîíöåíòðàöèè 1022 ñì−3. Ïðè ýòîì çà-
ïîëíåíèå çîíû ïðîâîäèìîñòè ýëåêòðîíàìè íîñèò ëàâèííûé õàðàêòåð. Ýòèì îáúÿñíÿåòñÿ ìàëîå îòëè÷èå âåëè÷èí
ïîðîãîâ ïëàâëåíèÿ è àáëÿöèè â Si è GaAs, èçìåðåííûõ ïðè âîçäåéñòâèè ôåìòîñåêóíäíûõ ëàçåðíûõ èìïóëüñîâ
âèäèìîãî è èíôðàêðàñíîãî äèàïàçîíà ñïåêòðà èçëó÷åíèÿ [1]. Ïåðåäà÷à ýíåðãèè ðåøåòêå ïðèâîäèò ê åå íàãðåâó è
ïëàâëåíèþ çà âðåìåíà ïîðÿäêà íåñêîëüêèõ ïèêîñåêóíä.

Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ïðèâîäÿòñÿ ðåçóëüòàòû èññëåäîâàíèÿ õàðàêòåðèñòèê ýëåêòðîííî-äûðî÷íîé ïëàçìû è äè-
íàìèêè ïëàâëåíèÿ êðèñòàëëè÷åñêîãî Si ïîä äåéñòâèåì ëàçåðíûõ èìïóëüñîâ äëèòåëüíîñòüþ 100 ôñ. Ïðèìåíÿåìàÿ
èíòåðôåðîìåòðè÷åñêàÿ ìåòîäèêà ïîçâîëÿëà ðåãèñòðèðîâàòü ñ ïðîñòðàíñòâåííûì è âðåìåííûì ðàçðåøåíèåì èç-
ìåíåíèÿ àìïëèòóäû è ôàçû îòðàæåííîé âîëíû è ñëåäèòü çà èçìåíåíèÿìè êîìïëåêñíîãî ïîêàçàòåëÿ ïðåëîìëåíèÿ
çîíäèðóåìîãî ñëîÿ â îáëàñòè íàãðåâà äî íà÷àëà åãî ðàñøèðåíèÿ.

Àíàëèç ðåçóëüòàòîâ ýêñïåðèìåíòîâ ñ èñïîëüçîâàíèåì ìîäåëè Äðóäå ïîêàçàëè, ÷òî ïðè ïàäàþùåé ïëîòíîñòè
ýíåðãèè 0.2 Äæ/ñì2, ñîîòâåòñòâóþùåé ïîðîãó ïëàâëåíèÿ Si, â ïîâåðõíîñòíîì ñëîå 10−4 ñì ñîçäàåòñÿ ýëåêòðîííî-
äûðî÷íàÿ ïëàçìà ñ êîíöåíòðàöèåé 9 1021 ñì−3 è ÷àñòîòîé ñòîëêíîâåíèé 1015 ñ−1. Èçìåðåííîå çíà÷åíèå êîìïëåêñ-
íîãî ïîêàçàòåëÿ ïðåëîìëåíèÿ n ñïóñòÿ íåñêîëüêî ïèêîñåêóíä ïîñëå âîçäåéñòâèÿ ñîñòàâëÿåò âåëè÷èíó n = 2.5�4.6i
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è ñîãëàñóåòñÿ ñî çíà÷åíèåì n äëÿ æèäêîãî êðåìíèÿ [2] (äëÿ êðèñòàëëè÷åñêîãî Si íà èñïîëüçóåìîé äëèíå âîëíû
620 íì âåëè÷èíà ïîêàçàòåëÿ ïðåëîìëåíèÿ ñîñòàâëÿåò n =3.9 � 0,022i [3]). Âðåìÿ îáðàçîâàíèÿ æèäêîé ôàçû ïðè
ïðåâûøåíèè ïîðîãà ïëàâëåíèÿ F/ Fm ≈1.05 ñîñòàâëÿåò ïðèìåðíî 8 ïñ, óìåíüøàÿñü äî 1 ïñ ïðè F/ Fm ≈1.2.
Ïðîâîäèòñÿ ñðàâíåíèå ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ ñ ìîäåëüþ ïëàâëåíèÿ ïîñðåäñòâîì ãîìîãåííîé íóêëåàöèè [4].

1. Àãðàíàò Ì.Á., Àíèñèìîâ Ñ.È., Àøèòêîâ Ñ.È. è äð. // Ïèñüìà â ÆÝÒÔ. 2006. T.83. �11. Ñ.592.
2. Sokolowsky-Tinten K., Von der Linde D. // Phys. Rev. 2000. V.61. P.2643.
3. Palik E.D. Handbook of Optical Constants of Solids II (Academic Press. San Diego). 1991.
4. Ðåòôåëüä Á., Àíèñèìîâ Ñ.È., Àøèòêîâ Ñ.È., Àãðàíàò Ì.Á. è äð. // Îïòè÷åñêèé æóðíàë. 2004. Ò. 71. No 6.Ñ.
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Ïðè âîçäåéñòâèè èíòåíñèâíûõ ëàçåðíûõ èìïóëüñîâ ñ òâåðäûì òåëîì ïðîèñõîäèò ðÿä áûñòðîïðîòåêàþùèõ ïðî-
öåññîâ, òàêèõ êàê ñâåðõáûñòðîå ïëàâëåíèå, àáëÿöèÿ ïîâåðõíîñòíîãî ñëîÿ ìèøåíè, äèýëåêòðè÷åñêèé ïðîáîé, îá-
ðàçîâàíèå ïëàçìû è äðóãèå èíòåðåñíûå ÿâëåíèÿ. Â îñíîâå äèàãíîñòèêè ýòèõ ïðîöåññîâ ìîãóò ëåæàòü îïòè÷åñêèå
ìåòîäû, ïîñêîëüêó ïîñëåäíèå ñîïðîâîæäàþòñÿ èçìåíåíèåì îïòè÷åñêèõ ñâîéñòâ ìàòåðèàëà [1]. Îïòè÷åñêàÿ èíòåð-
ôåðîìåòðèÿ ñ ïðîñòðàíñòâåííûì è âðåìåííûì ðàçðåøåíèåì äà¼ò âîçìîæíîñòü äåòàëüíîãî èçó÷åíèÿ ýòèõ ëàçåðíî-
èíäóöèðîâàííûõ ÿâëåíèé. Îäíèì èç âàæíåéøûõ ïàðàìåòðîâ ìàòåðèàëà ÿâëÿåòñÿ äèýëåêòðè÷åñêàÿ ïðîíèöàåìîñòü.
Äàííàÿ ìåòîäèêà ïîçâîëÿåò èçìåðÿòü åå âåëè÷èíó ïðè ìàëûõ âðåìåííûõ çàäåðæêàõ (îò 100ôñ) îòíîñèòåëüíî âîç-
áóæäàþùåãî èìïóëüñà äî íà÷àëà ãèäðîäèíàìè÷åñêîãî ðàçëåòà.

Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû èññëåäîâàíèÿ èçìåíåíèé îïòè÷åñêèõ êîíñòàíò Au ïîä äåéñòâèåì
ôåìòîñåêóíäíûõ ëàçåðíûõ èìïóëüñîâ ñ èíòåíñèâíîñòüþ 5 · 1013÷ 1.4 · 1014 Âò/ñì2 ìåòîäîì èíòåðôåðîìåòðèè ñ
âðåìåííûì ðàçðåøåíèåì [2].

Èñòî÷íèêîì èçëó÷åíèÿ ÿâëÿëàñü ôåìòîñåêóíäíàÿ ëàçåðíàÿ ñèñòåìà ñ àêòèâíîé ñðåäîé õðîì-ôîðñòåðèò, ãåíåðè-
ðóþùàÿ èìïóëüñû äëèòåëüíîñòüþ 100 ôñ ñ ýíåðãèåé äî 90 ìÄæ íà äëèíå âîëíû 1240 íì [3]. Êîíòðàñò èìïóëüñîâ
ïî èíòåíñèâíîñòè ñîñòàâëÿë íå ìåíåå 104 çà 1 ïñ äî ìàêñèìóìà èìïóëüñà è áîëåå 106 çà 2 ïñ è â íàíîñåêóíäíîì
äèàïàçîíå.

Èññëåäîâàíèå ëàçåðíî-èíäóöèðîâàííûõ èçìåíåíèé ìèøåíè ïðîâîäèëîñü ìåòîäîì �pump-probe�. Â êà÷åñòâå îá-
ðàçöà èñïîëüçîâàëàñü ïîëèðîâàííàÿ ñòåêëÿííàÿ ïîäëîæêà ñ íàïûëåííûì ñëîåì Au òîëùèíîé áîëåå 4 ìêì. Íàãðåâ
ïîâåðõíîñòè ìèøåíè îñóùåñòâëÿëñÿ ôîêóñèðîâàííûì ìîùíûì èìïóëüñîì íàêà÷êè íà äëèíå âîëíû 1240 íì ñ ãàóñ-
ñîâûì ïðîñòðàíñòâåííûì ðàñïðåäåëåíèåì â ôîêóñå. Ðåãèñòðàöèÿ èíòåðôåðîãðàìì îñóùåñòâëÿëàñü ÏÇÑ êàìåðîé,
ðàñïîëîæåííîé â ïëîñêîñòè èçîáðàæåíèÿ îáúåêòèâà ìèêðîèíòåðôåðîìåòðà Ëèííèêà, ïîäñâå÷èâàåìîãî çàäåðæàí-
íûì ïî âðåìåíè çîíäèðóþùèì èìïóëüñîì íà äëèíå âîëíû 620 íì. Ìåòîäèêà ïîçâîëÿëà ðåãèñòðèðîâàòü èçìåíåíèÿ
àìïëèòóäû êîýôôèöèåíòà îòðàæåíèÿ è ôàçû îòðàæåííîé âîëíû äî íåñêîëüêèõ ìèêðîìåòðîâ ñ âðåìåííûì ðàçðå-
øåíèåì 100 ôñ è ðàçðåøåíèåì ïî ïðîñòðàíñòâó äî 3 ìêì.

Â ðàáîòå ïðèâîäÿòñÿ ðåçóëüòàòû èññëåäîâàíèÿ èçìåíåíèÿ êîìïåêñíîãî ïîêàçàòåëÿ ïðåëîìëåíèÿ è äèíàìèêè
ðàçëåòà ïîâåðõíîñòíîãî ñëîÿ ìèøåíè ïîä äåéñòâèåì ôåìòîñåêóíäûíõ èìïóëüñîâ ñ ïèêîâîé èíòåíñèâíîñòüþ 1014

Âò/ñì2.

1. Wang X. Y., Downer M.C. Opt. Lett. 1992 V.17, P.1450.
2. Temnov V.V., Sokolowsky-Tinten K., Zhou P., Von der Linde D. // Appl. Phys.A. 2004. V. 78. P. 483.
3. Àãðàíàò Ì.Á., Àøèòêîâ Ñ.È., Èâàíîâ À.À. è äð. // Êâàíò. ýëåêòðîíèêà. 2004. V. 34. P. 506.
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ÍÅÐÀÂÍÎÂÅÑÍÀß ÏËÀÇÌÀ, ÂÎËÍÛ ÈÎÍÈÇÀÖÈÈ, ÏÐÎÁÎÉ
Â ÃÀÇÀÕ

ÓÑËÎÂÈß ÑÓÙÅÑÒÂÎÂÀÍÈß ÑÊÎËÜÇßÙÅÃÎ ÐÀÇÐßÄÀ È ÎÖÅÍÊÀ ÑÎÇÄÀÂÀÅÌÛÕ
ÈÌ ÓÑÈËÈÉ Â ÄÎÇÂÓÊÎÂÎÌ È ÑÂÅÐÕÇÂÓÊÎÂÎÌ ÏÎÒÎÊÅ ÂÎÇÄÓÕÀ

Àêñ¼íîâ Â.Ñ.1, Ãóáèí Ñ.À.1, Ãîëóá Â.Â.2, Åôðåìîâ Ê.Â.∗1

1ÌÈÔÈ, 2ÈÒÝÑ ÎÈÂÒ ÐÀÍ, Ìîñêâà

*dm2k@yandex.ru

Ïëàçìà ðàçðÿäà, èíèöèèðóåìàÿ âäîëü ïîëóïðîâîäÿùåé ïîâåðõíîñòè êðûëà èëè êîðïóñà â êà÷åñòâå ñðåäñòâà
óïðàâëåíèÿ ëåòàòåëüíûì àïïàðàòîì (ËÀ) íàõîäèòñÿ â ôîêóñå ñîâðåìåííûõ àâèàöèîííûõ èññëåäîâàíèé. Îáðà-
çîâàíèå ìîùíîé óäàðíîé âîëíû ïðè ïðîáîå âîçäóøíîãî ïðîìåæóòêà ñêîëüçÿùèì ðàçðÿäîì èçìåíÿåò îáòåêàíèå
ïîâåðõíîñòè ËÀ è ñîçäàåò èìïóëüñ äëÿ èçìåíåíèÿ òðàåêòîðèè ïîëåòà. Èçìåðåíèÿ êðèòè÷åñêèõ óñëîâèé ñóùåñòâî-
âàíèÿ ñêîëüçÿùåãî ðàçðÿäà â ïîòîêå âîçäóõà âàæíû äëÿ åãî èñïîëüçîâàíèÿ â ñâåðõçâóêîâûõ ËÀ. Ýòè óñëîâèÿ äëÿ
èíèöèèðîâàíèÿ îäèíî÷íîãî ñêîëüçÿùåãî ðàçðÿäà â ñâåðõçâóêîâîì ïîòîêå âîçäóõà ðàíåå èññëåäîâàëàñü â àýðîäè-
íàìè÷åñêîé òðóáå.

Ñêîëüçÿùèé ðàçðÿä íà êðûëå èññëåäîâàëñÿ â ÷àñòîòíîì ðåæèìå â ïîòîêå âîçäóõà, êîòîðûé ñîçäàâàëñÿ âåí-
òèëÿòîðíîé óñòàíîâêîé èëè èñòå÷åíèåì âîçäóõà â âàêóóìèðîâàííóþ ¼ìêîñòü. Ðàçðÿä ïðåäñòàâëÿë ïðîáîé ìåæäó
ýëåêòðîäàìè è ïîâåðõíîñòüþ ïîëóïðîâîäÿùåãî ñòåðæíÿ èç óãëåãðàôèòà, ðàñïîëîæåííîãî ïî íîðìàëè ê ïîòîêó
¾çàïîäëèöî¿ ñ ïîâåðõíîñòüþ îáòåêàåìûõ òåë - êëèíà ñ óãëîì 10 ãðàä. èëè ìîäåëè êðûëà. Ïðîáèâàåìûé ïðîìå-
æóòîê ìåæäó ýëåêòðîäàìè ñîñòàâëÿë 4 ñì - 8 ñì, òåêóùåå íàïðÿæåíèå ìåæäó ýëåêòðîäàìè ðåãèñòðèðîâàëîñü, è
ðàçðÿä ñíèìàëñÿ êèíîêàìåðîé. Äî ñêîðîñòè âîçäóõà 40 ì/ñ ðàçðÿä áûë òàêîé æå, êàê â íåïîäâèæíîé àòìîñôåðå.
Â òðóáå Ýéôåëÿ, êîòîðàÿ ñîçäàâàëà âîçäóøíûé ïîòîê, èñïîëüçîâàëè äâà ðåæèìà: äàâëåíèå â ñîïëå 0.16 àòì è
ñêîðîñòü ïîòîêà - 520 ì/ñ è äàâëåíèå - 0.24 àòì è ñêîðîñòü - 200 ì/ñ.

Îáíàðóæåíî, ÷òî îñíîâíûå ôàêòîðû, îïðåäåëÿþùèå óñòîé÷èâîñòü ðàçðÿäà - ýòî íàïðÿæåííîñòü ïîëÿ íà ðàçðÿä-
íèêå, âåëè÷èíà ñåãìåíòîâ ðàçðÿäíèêà, ðàçîãðåâ ýëåêòðîäîâ è äàâëåíèå âîçäóõà (ýëåêòðè÷åñêàÿ ïðî÷íîñòü âîçäóõà
çàâèñèò îò äàâëåíèÿ). Óâåëè÷åíèå ñêîðîñòè ïîòîêà ïðèâîäèò ê óìåíüøåíèþ òåìïåðàòóðû âîçäóõà è ê óìåíüøåíèþ
äàâëåíèÿ (ïëîòíîñòè). (Ýòî ñëåäóåò èç ñâîéñòâà èíâàðèàíòíîñòè ïîëíîãî äàâëåíèÿ ïîòîêà.)

Ïîêàçàíà âîçìîæíîñòü óñòîé÷èâîãî âîçáóæäåíèÿ ñêîëüçÿùåãî ðàçðÿäà â òðóáå Ýéôåëÿ ïðè ñêîðîñòÿõ ïîòîêà
âîçäóõà 200 ì/ñ - 520 ì/ñ è íàïðÿæ¼ííîñòè ýëåêòðè÷åñêîãî ïîëÿ 0.5 - 1.0 êÂ/ñì. Ýíåðãèè ðàçðÿäîâ ñ ÷àñòîòîé äî
40 Ãö ñîñòàâëÿëè 8 - 40 Äæ ïðè ïîäâîäèìîé ìîùíîñòè îò 100 Âò äî 500 Âò.

Áûëà ïðîâåäåíà êîëè÷åñòâåííàÿ îöåíêà èìïóëüñà, ñ êîòîðîé ðàçðÿä ðàçëè÷íîé ýíåðãèè äåéñòâóåò íà ìîäåëü-
íîå êðûëî â ïîòîêå âîçäóõà è â ïîêîÿùåéñÿ àòìîñôåðå ïðè íîðìàëüíûõ óñëîâèÿõ. Âî âðåìÿ èçìåðåíèé êðûëî
êðåïèëîñü íà àýðîäèíàìè÷åñêèõ âåñàõ. Èçìåðèòåëüíûé êîìïëåêñ áûë îòêàëèáðîâàí ñåðèåé íåóïðóãèõ óäàðîâ ñôå-
ðè÷åñêèõ òåë îò 2 äî 10 ãðàìì ìàññû, ñâîáîäíî ïàäàþùèõ ñ âûñîòû 1.0 ì. Ïðè èìïóëüñíîì âîçäåéñòâèè íà âåñû
âîçíèêàþò çàòóõàþùèå êîëåáàíèÿ, àìïëèòóäà êîòîðûõ ïðèíèìàëàñü ïðîïîðöèîíàëüíîé äåéñòâóþùåìó èìïóëüñó.
Êðûëî ðàñïîëàãàëîñü ãîðèçîíòàëüíî ñ íóëåâûì óãëîì àòàêè â ïîòîêå ñî ñêîðîñòüþ 40 ì/c, à òàêæå â ïîêîÿùåéñÿ
àòìîñôåðå. Èñïûòàíèÿ ïðîâîäèëèñü ñ ðàçëè÷íûõ ïðîôèëÿìè êðûëà è ýíåðãèÿìè ðàçðÿäà.

Äëÿ ìîäåëè ñ ðàçìåðàìè ïëîñêîñòè 8 ñì íà 12 ñì ñ ðàçðÿäíûì ïðîìåæóòêîì 4 ñì, ñ íîìèíàëüíîé ýíåðãèåé
íàêîïèòåëÿ ðàçðÿäíèêà 154 Äæ â ïîòîêå 40 ì/ñ áûë ïîëó÷åí èìïóëüñ îòäà÷è ñ ýôôåêòèâíîñòüþ 0.8∗10−4 Í*ñ/Äæ,
áåç ïîòîêà 0.65 ∗ 10−4 Í*ñ/Äæ.

Òàêèì îáðàçîì, ýêñïåðèìåíòàëüíî èçìåðåíî óñèëèå, âîçíèêàþùåå ïðè èíèöèèðîâàíèè ýëåêòðè÷åñêîãî ðàçðÿäà
íà ïîâåðõíîñòè, îáòåêàåìîé ïîòîêîì âîçäóõà.

ÈÑÑËÅÄÎÂÀÍÈÅ ÌÅÕÀÍÈÇÌÀ ÈÍÈÖÈÀÖÈÈ ÐÀÇÐßÄÀ Â ÏÎÑÒÎßÍÍÎÌ
ÝËÅÊÒÐÈ×ÅÑÊÎÌ ÏÎËÅ Ñ ÏÎÌÎÙÜÞ ÏËÀÇÌÅÍÍÎÃÎ ÊÀÍÀËÀ, ÑÎÇÄÀÂÀÅÌÎÃÎ

ÌÎÙÍÛÌ ÔÅÌÒÎÑÅÊÓÍÄÍÛÌ ËÀÇÅÐÍÛÌ ÈÌÏÓËÜÑÎÌ
Àëåêñàíäðîâ Í.Ë.1, Áàçåëÿí Ý.Ì.2, Áîãàòîâ Í.À.∗3, Ñòåïàíîâ À.Â.3

1ÌÔÒÈ, Äîëãîïðóäíûé, 2ÝÍÈÍ, Ìîñêâà, 3ÈÏÔ ÐÀÍ, Íèæíèé Íîâãîðîä
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Â äîêëàäå ñîîáùàåòñÿ î ðåçóëüòàòàõ ýêñïåðèìåíòàëüíîãî èññëåäîâàíèÿ èíèöèàöèè ðàçðÿäà â ïîñòîÿííîì ýëåê-
òðè÷åñêîì ïîëå ñ ïîìîùüþ ïëàçìåííîé ôèëàìåíòû, ñîçäàâàåìîé â âîçäóõå ìîùíûì ôåìòîñåêóíäíûì ëàçåðíûì
èçëó÷åíèåì

Ïîñòîÿííîå íàïðÿæåíèå (U ≤ 15 kV) ïîäàâàëîñü íà ïëîñêèå äèñêîâûå ýëåêòðîäû. Ðàññòîÿíèå ìåæäó ýëåêòðî-
äàìè èçìåíÿëîñü â äèàïàçîíå 2 � 9 ìì. Ëàçåðíûå èìïóëüñû (W ≤ 20 ìÄæ, F = 10 Ãö, τ = 60÷70 ôñ, λ = 0.8 ìêì)
ãåíåðèðîâàëèñü Ti:Sa ëàçåðíîé ñèñòåìîé è ôîêóñèðîâàëèñü ñôåðè÷åñêèì çåðêàëîì ñ ôîêóñíûì ðàññòîÿíèåì 86
ñì. Â ãàçîðàçðÿäíûé ïðîìåæóòîê ëàçåðíîå èçëó÷åíèå ââîäèëîñü ïåðïåíäèêóëÿðíî ïëîñêîñòÿì ýëåêòðîäîâ ÷åðåç
îòâåðñòèÿ â öåíòðàõ ýëåêòðîäîâ äèàìåòðîì 3 ìì.

Â îòñóòñòâèå ôèëàìåíòû ðàçðÿä ìåæäó ýëåêòðîäàìè çàæèãàëñÿ ïðè íàïðÿæåíèè, ñîîòâåòñòâóþùåì êðèâîé Ïà-
øåíà äëÿ âîçäóõà, à ïîëîæåíèå èñêðû â ïëîñêîñòè ýëåêòðîäîâ áûëî ñëó÷àéíûì. Ãåíåðàöèÿ ôèëàìåíòû ïðèâîäèëà
ê æåñòêîé ôèêñàöèè ïîëîæåíèÿ èñêðû, ñîâïàäàþùåãî ñ ïîëîæåíèåì ëàçåðíîãî ëó÷à, è ê ñíèæåíèþ ïðîáîéíîãî
íàïðÿæåíèÿ. Èíèöèèðîâàííûé ëàçåðíîé ôèëàìåíòîé ïðîáîé íàñòóïàë ñïóñòÿ íåêîòîðîå âðåìÿ ïîñëå ëàçåðíîãî èì-
ïóëüñà (âðåìÿ çàäåðæêè ðàçðÿäà), êîòîðîå çàâèñåëî îò ïàðàìåòðîâ ëàçåðíîãî èìïóëüñà è îñîáåííî îò íàïðÿæåíèÿ
íà ýëåêòðîäàõ. Â äîêëàäå ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû èçìåðåíèÿ çàâèñèìîñòè ïðîáîéíîãî íàïðÿæåíèÿ è âðåìåíè
çàäåðæêè èíèöèèðîâàííîãî ðàçðÿäà îò ýíåðãèè ëàçåðíîãî èìïóëüñà, íàïðÿæåíèÿ íà ýëåêòðîäàõ è ìåæäóýëåê-
òðîäíîãî ðàññòîÿíèÿ. Èçìåðåíû òàêæå çàâèñèìîñòè àìïëèòóäû àêóñòè÷åñêîé âîëíû, ãåíåðèðóåìîé ôèëàìåíòîé â
àòìîñôåðå, è òîêà â ôèëàìåíòå îò íàïðÿæåíèÿ íà ýëåêòðîäàõ â äîïðîáîéíîì ðåæèìå

Âûïîëíåíî ÷èñëåííîå ìîäåëèðîâàíèå ðàçâèòèÿ ðàçðÿäà â âîçäóøíîì ïðîìåæóòêå ïðè îðãàíèçàöèè â íåì òîí-
êîãî èîíèçèðîâàííîãî êàíàëà. Ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòà ñîãëàñóþòñÿ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè.

Ñäåëàí âûâîä î ðåøàþùåé ðîëè íàãðåâà ãàçà â ïëàçìåííîì êàíàëå, è ïîñëåäóþùåì ðàçðåæåíèè ãàçà âñëåä-
ñòâèå ðàñøèðåíèÿ êàíàëà, â èíèöèàöèè ïðîáîÿ ãàçîðàçðÿäíîãî ïðîìåæóòêà. Íàãðåâ ãàçà ïðîèñõîäèò â ðåçóëüòàòå
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ïðîòåêàíèÿ òîêà â ðàñïàäàþùåéñÿ ïëàçìå ôèëàìåíòû ïîä äåéñòâèåì ïîñòîÿííîãî ïîëÿ.

ÎÃÐÀÍÈ×ÅÍÈÅ ÑÒÀÒÈÑÒÈ×ÅÑÊÎÉ ÑÓÌÌÛ ÑÂßÇÀÍÍÛÕ ÏÀÐ Â ÍÅÈÄÅÀËÜÍÎÉ
ÏËÀÇÌÅ

Ëàíêèí À.Â.

ÈÒÝÑ ÎÈÂÒ ÐÀÍ, Ìîñêâà

lankin@ihed.ras.ru

Ðàáîòà ïîñâÿùåíà èçó÷åíèþ îñîáåííîñòåé ðàñïðåäåëåíèÿ ïî ýíåðãèè ñâÿçàííûõ ñîñòîÿíèé â äâóõêîìïî-
íåíòíîé íåâûðîæäåííîé íåèäåàëüíîé ïëàçìå â çàâèñèìîñòè îò ñòåïåíè å¼ íåèäåàëüíîñòè â äèàïàçîíå γ =
(4πne/3)1/3e2/(kT ) = 0.1−4 [1]. Ðåçóëüòàòû ïîëó÷åíû íà îñíîâàíèè ìåòîäà ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêîãî ìîäåëèðî-
âàíèÿ â ïñåâäîïîòåíöèîíàëüíîé ìîäåëè [2]. Âûäåëåíèÿ ñâÿçàííûõ ñîñòîÿíèé îñíîâàíî íà àíàëèçå ÌÄ òðàåêòîðèè
äâèæåíèÿ ÷àñòèö. Äëÿ êàæäîãî ýëåêòðîíà ïðîèçâîäèëñÿ ðàñ÷åò íàáåãà ôàçû âðàùåíèÿ îòíîñèòåëüíî åãî áëèæàé-
øåãî èîíà: dφ = Lei/(µrei)dt , ãäå Lei � ìîìåíò èììóëüñà ïàðû, rei � ðàññòîÿíèå ìåæäó ýëåêòðîíîì è èîíîì, µ �
ïðèâåäåííàÿ ìàññà. Ñâÿçàííûìè ñ÷èòàþòñÿ ÷àñòèöû, äëÿ êîòîðûõ φ óñïåâàåò äîñòè÷ü êðèòè÷åñêîãî çíà÷åíèÿ φ0

äî òîãî, êàê ýëåêòðîí ïåðåéäåò ê äðóãîìó èîíó.
Â ðåçóëüòàòå ðàñ÷åòîâ áûëè ïîëó÷åíû ñòðóêòóðû ýíåðãåòè÷åñêèõ ñïåêòðîâ ñâÿçàííûõ ñîñòîÿíèé à òàêæå èõ

ñòàòèñòè÷åñêàÿ ñóììà ïðè ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèÿõ ïàðàìåòðà íåèäåàëüíîñòè, ãëóáèíû ïîòåíöèàëà ýëåêòðîí-èîííîãî
âçàèìîäåéñòâèÿ Umin = −(3 − 7)kT è äðóãèõ ïàðàìåòðîâ. Â ðàñ÷åòàõ èñïîëüçîâàëèñü ðàçëè÷íûå êðèòåðèè φ0 =
2π − 8π.

Áûëè ïîñòðîåíû ýíåðãåòè÷åñêèå ñïåêòðû ïðè ðàçëè÷íûõ ïàðàìåòðàõ íåèäåàëüíîñòè ïëàçìû. Óñòàíîâëåíî, ÷òî
â îáëàñòè æå áîëüøèõ ýíåðãèé ñâÿçè îï ïðàêòè÷åñêè ñîâïàäàåò ñ ðàñïðåäåëåíèåì ýëåêòðîíîâ â êóëîíîâñêîì ïîëå.
Â òîæå âðåìÿ èõ ñòðóêòóðà â ñèëüíî íåèäåàëüíîé ïëàçìå ïðè ìàëûõ ýíåðãèÿõ ñâÿçè íå ñîâïàäàåò íè ñî ñòðóêòóðîé
ñïåêòðà â Äåáàåâñêîì ïîëå, íè ñ àïïðîêñèìàöèåé îñíîâàííîé íà ñòàòèñòè÷åñêîé ñóììå Ïëàíêà-Ëàðêèíà. Óñòàíîâ-
ëåíî, ÷òî ñïåêòð îãðàíè÷åí â îáëàñòè ìàëûõ ýíåðãèé ñâÿçè êîíå÷íûì, îòëè÷íûì îò íóëÿ çíà÷åíèåì ýíåðãèè ñâÿçè.
Óñòàíîâëåíî, ÷òî ýòî îãðàíè÷åíèå îáóñëîâëåíî êîíå÷íûì çíà÷åíèåì ñðåäíåãî ðàññòîÿíèÿ ìåæäó ñîñåäíèìè èîíà-
ìè. Â ñèëó ýòîãî ïðè óâåëè÷åíèè ñòåïåíè íåèäåàëüíîñòè ïëàçìû îòíîøåíèå ñòàòèñòè÷åñêîé ñóììû ñâÿçàííûõ ïàð
ê ñòàòèñòè÷åñêîé ñóììå Ïëàíêà-Ëàðêèíà ìîíîòîííî óìåíüøàåòñÿ. Ýòîò ôàêòîð îáúÿñíÿåò ñòðóêòóðó çàâèñèìî-
ñòè äîëè ñâÿçàííûõ ïàð îò ñòåïåíè íåèäåàëüíîñòè ïëàçìû, êîòîðàÿ èìååò êóïîëîîáðàçíóþ çàâèñèìîñòü, ïðîõîäÿ
÷åðåç ìàêñèìóì ïðè ñòåïåíè íåèäåàëüíîñòè ïëàçìû ìåíüøåé åäèíèöû. Òî åñòü ïîñëåäíåþ óäà¼òñÿ êà÷åñòâåííî
âîñïðîèçâåñòè, âçÿâ ïðèáëèæåíèå [3] è èñïîëüçóÿ ïîëó÷åííûå â ìîäåëèðîâàíèè çíà÷åíèÿ ñòàòèñòè÷åñêèõ ñóìì
ïàð.

1. Ìîðîçîâ È.Â., Íîðìàí Ã.Ý. // ÆÝÒÔ. 4124302. 4302. 2005
2. Ëàíêèí À.Â., Ìîðîçîâ È.Â. // Òðóäû íàó÷íîé êîíôåðåíöèè ÌÔÒÈ, íîÿáðü 2005 ã
3. À.Ë. Õîìêèí, È.À. Ìóëåíêî //ÒÂÒ. 41. 3. P. 327-333. 2003
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Ñóùåñòâóåò áîëüøîå êîëè÷åñòâî çàäà÷, â êîòîðûõ íåîáõîäèìî ó÷èòûâàòü ðàçëè÷èå òåìïåðàòóð ýëåêòðîíîâ è
èîíîâ, â ÷àñòíîñòè, âçàèìîäåéñòâèå ëàçåðíîãî èçëó÷åíèÿ èëè ïó÷êîâ çàðÿæåííûõ ÷àñòèö ñ âåùåñòâîì, ýëåêòðè-
÷åñêèé âçðûâ ïðîâîëî÷åê. Â ñâÿçè ñ ýòèì âîçíèêàåò íåîáõîäèìîñòü â ïðîñòîé è óíèâåðñàëüíîé ìîäåëè óðàâíåíèÿ
ñîñòîÿíèÿ, èñïîëüçóþùåé ìèíèìóì èíôîðìàöèè îá èíäèâèäóàëüíûõ ñâîéñòâàõ âåùåñòâà è îäíîâðåìåííî ðåàëè-
ñòè÷íî îïèñûâàþùåé åãî òåðìîäèíàìèêó. Õîðîøî èçâåñòíûì ïðèìåðîì òàêîé ìîäåëè ÿâëÿåòñÿ ÿ÷åå÷íàÿ ìîäåëü
Òîìàñà-Ôåðìè äëÿ T 6= 0, âïåðâûå ñôîðìóëèðîâàííàÿ â [1].

Â îáîáùåííîé ìîäåëè Òîìàñà-Ôåðìè ïðè çàäàííîé òåìïåðàòóðå è ïëîòíîñòè âåùåñòâà ðàñïðåäåëåíèå çàðÿäà
â àòîìíîé ÿ÷åéêå íåïðåðûâíî. Íåëèíåéíîå óðàâíåíèå Ïóàññîíà, ñâÿçûâàþùåå ñàìîñîãëàñîâàííûé ïîòåíöèàë V(r)
ñ ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòüþ, ðåøàåòñÿ ÷èñëåííî èòåðàöèîííûì ìåòîäîì. ß÷åå÷íàÿ ìîäåëü Òîìàñà-Ôåðìè ïîçâîëÿ-
åò ñàìîñîãëàñîâàííî ïðè çàäàííîé òåìïåðàòóðå è ïëîòíîñòè îïðåäåëèòü ñðåäíþþ ñòåïåíü èîíèçàöèè âåùåñòâà,
ïîòåíöèàë èîíèçàöèè, à òàêæå ðàçëè÷íûå òåðìîäèíàìè÷åñêèå ôóíêöèè [2, 3]. Â ðàáîòå, â ÷àñòíîñòè, áóäåò ïðîäå-
ìîíñòðèðîâàí ìåòîä ðàñ÷åòà ñêîðîñòè çâóêà è äðóãèõ âåëè÷èí, âûðàæàþùèõñÿ ÷åðåç âòîðûå ïðîèçâîäíûå òåðìî-
äèíàìè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà, êîòîðûå íåîáõîäèìû ïðè èñïîëüçîâàíèè ñîâðåìåííûõ ñõåì èíòåãðèðîâàíèÿ óðàâíåíèé
ãàçîâîé äèíàìèêè.

Èçâåñòíûå íåäîñòàòêè ìîäåëè Òîìàñà-Ôåðìè ïðè èñïîëüçîâàíèè åå äëÿ ïîñòðîåíèÿ äâóõòåìïåðàòóðíîãî óðàâ-
íåíèÿ ñîñòîÿíèÿ ìîãóò áûòü ñêîìïåíñèðîâàíû âûðàæåíèåì äëÿ òåïëîâîãî âêëàäà ÿäåð.

Ðàáîòà ïîääåðæàíà ãðàíòàìè ÐÔÔÈ �06-02-17464 è Ïðåçèäåíòà ÐÔ ÍØ-3683.2006.2.
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// Phys.Rev. 1949. V. 75. �10. P.1561�1573.

2. Íèêèôîðîâ À. Ô., Íîâèêîâ Â.Ã., Óâàðîâ Â.Á. Êâàíòîâî-ñòàòèñòè÷åñêèå ìîäåëè âûñîêîòåìïåðàòóðíîé ïëàçìû.
Ì.: Ôèçìàòëèò, 2000.

3. Ëàíäàó Ë.Ä., Ëèôøèö E.Ì. Òåîðåòè÷åñêàÿ ôèçèêà. Ò. V. Ñòàòèñòè÷åñêàÿ ôèçèêà. Ì: Ôèçìàòëèò, 2001.
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