Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ, šőň 94, ćżŕ. 10, ś. 838 { 842 cfl 2011 č. 25 ŋő£ąř£

Ğăţćăš ăšőňă łńăśšěřőň ăřčőŋă. Ăšőňĺśšĺůěśłőě ňőďěńĺřőćăŋĺě

Ď. đ. Ďşąőć^{1)}

Ĺŋśšĺšşš šěŕńőťĺğĺłĺ ĺň. Łşšăšěńăďğě ŚŐ ŘĂŊ, 630090 Ŋőćőśĺąĺřśł, Řőśśĺ£

Ŕőśšşŕĺńă ć řěďăłűĺ¿ 26 ăćčşśšă 2011 č. Ŕőśńě ŕěřěřăąőšłĺ 20 śěŋš£ąř£ 2011 č.

Ć řăňłăţ ňěšőďă łńăśśĺůěśłĺţ šřăěłšőřĺľ ćżŕőńŋěŋő ňőńěłşń£řŋő-ďĺŋăňĺůěśłőě ňőďěńĺřőćăŋĺě ŕřőűěśśă śšőńłŋőćěŋĺ£ ăšőňă ăřčőŋă ś ŋěľšřăńĳŋżň łńăśšěřőň Arn (n ˇ 400) ć řăćŋőćěśŋőľ śĺśšěňě ŕřĺ šěňŕěřăšşřě T = 20{35 K. Ŕőłăğăŋő, ůšő ŕřĺ ďăŋŋżţ şśńőćĺ£ţ ŕőńŋőě śěůěŋĺě ğăţćăšă śşźěśšćěŋŋő ŕřěćżÿăěš ŕřěďěńĳŋş¿ ćěńĺůĺŋş, ŕőńşůăěňş¿ ć ňőďěńĺ šćěřďżţ śťěř, ă ś řőśšőň n ĺ T łřăľŋě ňěďńěŋŋő ŕřĺąńĺęăěšś£ ł ŋěľ. Ć šő ęě ćřěň£ řěğşńĳšăšż ňőďěńĺřőćăŋĺ£ śőčńăśş¿šś£ ś ńăŋęěćěŋőćśłĺň śěůěŋĺěň ğăţćăšă ăšőňă ć ŕőšěŋűĺăńě Čÿŕăŋă{Ťőńĳňăřă, őśőąěŋŋő ŕřĺ şůěšě ğăćĺśĺňőśšĺ ćěřő£šŋőśšĺ ğăţćăšă őš śłőřőśšĺ śšőńłŋőćěŋĺ£.

Ć ŕřőűěśśăţ čăğőťăğŋőčő śĺŋšěğă ŋăŋőůăśšĺű (łńăśšěřőć) ćăęŋżň ŕăřăňěšřőň £ćń£ěšś£ śłőřőśšĳ řőśšă łńăśšěřă, őŕřěďěń£ěňă£ řăğŋőśšĳ¿ ŕř£ňőčő ĺ őąřăšŋőčő ŕőšőłőć ňőŋőňěřőć ňěęďş čăğőćőľ ťăğőľ ĺ łńăśšěřőň. Šăł, ŕř£ňőňş ŕőšőłş ňőŋőňěřőć ŕřőŕőřűĺőŋăńĳŋă śłőřőśšĳ ťőřňĺřőćăŋĺ£ łřĺšĺůěśłĺţ £ďěř { łń¿ůěćă£ ćěńĺůĺŋă łńăśśĺůěśłőľ šěőřĺĺ ŋşłńěăűĺĺ [1]. Ŕřĺ śĺŋšěğě šřşďŋőńěšşůĺţ łőňŕőŋěŋš ć ąşťěřŋőň čăğě [2] őąřăšŋżň ŕőšőłőň (ŕőśńě ŕřőţőęďěŋĺ£ ŋşłńěăűĺőŋŋőčő ąăřĳěřă) ůăźě ćśěčő ňőęŋő ŕřěŋěąřěůĳ. Ć ¡šőň śńşůăě ůăśšőšě ğăţćăšă ňőŋőňěřőć ŕřőŕőřűĺőŋăńĳŋă ŕőńŋă£ śłőřőśšĳ řőśšă ůăśšĺűż. Őążůŋő ŕőšőł ňőŋőňěřőć ŋă łńăśšěř ć ňőńěłşń£řŋő-łĺŋěšĺůěśłőľ šěőřĺĺ őűěŋĺćă¿š łăł ŕřőĺğćěďěŋĺě şďěńĳŋőčő (ŋă ěďĺŋĺűş ŕńőźăďĺ) ŕőšőłă (ć śńşůăě ďőśšăšőůŋő řăğřěęěŋŋőčő čăğă ¡šő (1/4)(ρ/m)v) ĺ ŕńőźăďĺ ŕőćěřţŋőśšĺ łńăśšěřă (4πR^2_{cl}). Ğďěśĳ ρ, T { ŕńőšŋőśšĳ ĺ šěňŕěřăšşřă čăğă, v, m { śřěďŋ££ šěŕńőćă£ śłőřőśšĳ ĺ ňăśśă ňőŋőňěřă, R_{cl} { řăďĺşś łńăśšěřă. Łřĺšěřĺěň řăğřěęěŋŋőśšĺ, ĺńĺ łĺŋěšĺůěśłőčő řěęĺňă řőśšă, £ćń£ěšś£ ňăńőśšĳ R_{cl} őšŋőśĺšěńĳŋő ďńĺŋż śćőąőďŋőčő ŕřőąěčă, ůšő ğăćěďőňő ćżŕőńŋ£ěšś£ ďń£ ŋăŋőůăśšĺűż ć čăğőćőľ śřěďě. Őűěŋłĺ ŕńőźăďĺ ŕőćěřţŋőśšĺ őśŋőćăŋż ŋă ŕřěďŕőńőęěŋĺĺ ő śťěřĺůŋőśšĺ łńăśšěřă, ďń£ řăďĺşśă łőšőřőčő ŕřĺŋĺňăěšś£ ćżřăęěŋĺě

R_{cl}(n) = r_{WS}n^{1/3}, r_{WS} = (3m/4πρ)^{1/3}. (1)

Ğďěśĳ r_{WS} { řăďĺşś Ćĺčŋěřă{Ğěľšűă (řăďĺşś ÿăřă ś ňăśśőľ m ĺ ŕńőšŋőśšĳ¿ ρ, řăćŋőľ ŕńőšŋőśšĺ łőŋďěŋśĺřőćăŋŋőčő śőśšő£ŋĺ£). Ŕőďőąŋőě ŕřĺąńĺęěŋĺě, ŕřĺÿěďÿěě ĺğ £ďěřŋőľ ťĺğĺłĺ, ŋőśĺš ŋăğćăŋĺě ęĺďłőłăŕěńĳŋőľ ňőďěńĺ, ă ŕřĺ řăśśňőšřěŋĺĺ śšőńłŋőćĺšěńĳŋżţ ŕřőűěśśőć ś şůăśšĺěň łńăśšěřă ĺňěŋşěš-

1)e-mail: molebin@itp.nsc.ru

ś£ ňőďěńĳ¿ šćěřďżţ śťěř [2]. Şśńőćĺ£ňĺ ěčő ŕřĺňěŋĺňőśšĺ £ćń£¿šś£ śńěďş¿źĺě ŕřěďŕőńőęěŋĺ£ [3]: ă) łăęďżľ łőŋšăłš ŋăńěšă¿źěčő ăšőňă ś ŕőćěřţŋőśšĳ¿ łńăśšěřă ŕřĺćőďĺš ł ŕřĺńĺŕăŋĺ¿ ăšőňă; ą) řăďĺşś ďěľśšćĺ£ ăšőňŋżţ śĺń ňăń ŕő śřăćŋěŋĺ¿ ś řăďĺşśőň łńăśšěřă, šăł ůšő ¡šă ťőřňşńă śŕřăćěďńĺćă ďń£ ąőńĳÿĺţ łńăśšěřőć. Őďŋăłő ćőŕřőś ő łőńĺůěśšćěŋŋőň śőčńăśĺĺ ňěęďş őűěŋłőľ ŕő ňőďěńĺ šćěřďżţ śťěř ĺ ĺśšĺŋŋżň śěůěŋĺěň ğăţćăšă ďăęě ďń£ ŕřőśšżţ ńěŋŋăřď-ďęőŋśőćśłĺţ śĺśšěň ĺśśńěďőćăŋ śńăąő, ŋěśňőšř£ ŋă ďőćőńĳŋő ňŋőčőůĺśńěŋŋżě řăąőšż ŕő ňőďěńĺřőćăŋĺ¿ śšőńłŋőćěŋĺľ ăšőň{łńăśšěř. Ć řăąőšě [4] ňěšőď łńăśśĺůěśłĺţ šřăěłšőřĺľ ŕřĺňěŋěŋ ďń£ ĺśśńěďőćăŋĺ£ śšőńłŋőćěŋĺľ ăšőňă ăřčőŋă ś ňăńżňĺ łńăśšěřăňĺ Ar_3-_5. Ć ŋěľ ŕőńşůěŋż ćěřő£šŋőśšĺ ğăţćăšă P łăł ťşŋłűĺĺ ŕřĺűěńĳŋőčő ŕăřăňěšřă b ĺ ŕőńŋżě śěůěŋĺ£ ğăţćăšă σ. Ăćšőřăňĺ [4] řăśśňăšřĺćăńăśĳ śĺńĳŋő ŋěřăćŋőćěśŋă£ śĺśšěňă: ćŋăůăńě łńăśšěř ŋăţőďĺńś£ ć čńőąăńĳŋőň ňĺŋĺňşňě ŕőćěřţŋőśšĺ ŕőšěŋűĺăńĳŋőľ ¡ŋěřčĺĺ ś ŋşńěćżňĺ śłőřőśš£ňĺ ăšőňőć, ă śłőřőśšĳ ŋăńěšă¿źěčő ňőŋőňěřă śőőšćěšśšćőćăńă řăśŕřěďěńěŋĺ¿ Ňăłśćěńńă ŕřĺ őůěŋĳ ćżśőłőľ šěňŕěřăšşřě (ďő 500 K). Ŕřĺ ĺśśńěďőćăŋĺĺ ŕřĺňěŋĺňőśšĺ ŕőšěŋűĺăńă Ńěŋŋăřď-Ďęőŋśă ŕřĺ ňőďěńĺřőćăŋĺĺ łńăśšěřőć ŋĺłěń£ [5] ŕőńşůěŋż śěůěŋĺ£ ŕřĺńĺŕăŋĺ£ ăšőňă ł łńăśšěřş Ni_2-_{13} ŕřĺ šěňŕěřăšşřě 1200 K. Ć řăąőšě [6] ňőńěłşń£řŋő-ďĺŋăňĺůěśłőě ňőďěńĺřőćăŋĺě śšőńłŋőćěŋĺľ Ar ś łńăśšěřőň Ar_n ążńő řăśÿĺřěŋő ďő řăğňěřőć n ˇ 20. Őďŋăłő řăśśňőšřěŋŋżě śĺśšěňż šőęě ŋě ążńĺ řăćŋőćěśŋżňĺ: łńăśšěř ĺňěń ŋěąőńĳÿş¿ ćŋşšřěŋŋ¿¿ ¡ŋěřčĺ¿, ă łĺŋěšĺůěśłă£ ¡ŋěřčĺ£ ňőŋőňěřă śőőšćěšśšćőćăńă ňăłśćěńńőćśłőňş řăśŕřěďěńěŋĺ¿ ŕřĺ őšŋőśĺšěńĳŋő ćżśőłőľ šěňŕěřăšşřě. Śěůěŋĺě ğăţćăšă ć řăąőšě ŋě őŕřěďěń£ńőśĳ, ŕőśłőńĳłş ăćšőřőć ĺŋšěřěśőćăńő ŕřěęďě ćśěčő ćřěň£ ęĺğŋĺ łőŋěůŋőčő łńăśšěřă őšŋőśĺšěńĳŋő ĺśŕăřěŋĺ£ ăšőňă. Ŕřĺ ăŋă-

838 Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 94 ćżŕ. 9 { 10 2011 ńĺğě łőŋďěŋśăűĺĺ ăřčőŋă ć śćěřţğćşłőćőľ śšřşě [7] řăśśňőšřěŋ ğăţćăš ăšőňă łńăśšěřőň Ar_n ś ğăňłŋşšőľ łćăğĺłřĺśšăńńĺůěśłőľ śšřşłšşřőľ (n = 13, 38, 55, 75 ĺ 147 ăšőňőć). Ćğăĺňőďěľśšćĺě ăšőňă ś łńăśšěřőň őŕĺśżćăńőśĳ ŕőšěŋűĺăńőň śřěďŋěľ śĺńż, ŕőńşůěŋŋżň ĺğ řěğşńĳšăšőć ňőďěńĺřőćăŋĺ£ ńěŋŋăřď-ďęőŋśőćśłĺţ łńăśšěřőć ňěšőďőň Ňőŋšě-Łăřńő. Ăćšőřż [7] şłăğăńĺ ŋă śşźěśšćěŋŋőě ŕřěćżÿěŋĺě ŕőńşůěŋŋżţ ĺňĺ śěůěŋĺľ ğăţćăšă ŋăď čěőňěšřĺůěśłĺň śěůěŋĺěň łńăśšěřă ć ňőďěńĺ šćěřďżţ śťěř (σ_{hs} = πR^2_{cl}). Ć řăąőšě [8] ňěšőďőň łńăśśĺůěśłĺţ šřăěłšőřĺľ ďń£ łńăśšěřă ăřčőŋă (n ˇ 1000) őűěŋěŋ ¡ťťěłšĺćŋżľ \śšőńłŋőćĺšěńĳŋżľ" řăďĺşś R_{col} łăł řăďĺşś, ŕřő£ćń£ěňżľ ŕřĺ ğăţćăšě ŋăńěšă¿źěčő ăšőňă ĺńĺ ěčő őšłńőŋěŋĺĺ ŋă şčőń, ąőńĳÿĺľ 10ffi. Ăŕŕřőłśĺňĺřş¿źă£ ğăćĺśĺňőśšĳ R_{col}(n) = An^{1/3} + B ążńă ĺśŕőńĳğőćăŋă ăćšőřăňĺ [8] ďń£ şšőůŋěŋĺ£ ęĺďłőłăŕěńĳŋőľ ňőďěńĺ łńăśśĺůěśłőľ šěőřĺĺ ŋşłńěăűĺĺ ŕřĺ ŕř£ňőň śšăšĺśšĺůěśłőň ňőďěńĺřőćăŋĺĺ łőŋďěŋśăűĺĺ ăřčőŋă ć śćěřţğćşłőćőň ŕőšő- łě. Ć ŋăśšő£źěľ řăąőšě ćżŕőńŋěŋő ňőńěłşń£řŋőďĺŋăňĺůěśłőě ňőďěńĺřőćăŋĺě ğăţćăšă ŋăńěšă¿źěčő ăšőňă ăřčőŋă łńăśšěřőň, śőďěřęăźĺň ďő 400 ăšőňőć Ar. Ňěšőď łńăśśĺůěśłĺţ šřăěłšőřĺľ ŕřĺňěŋěŋ ďń£ ŕőńşůěŋĺ£ řăćŋőćěśŋżţ ğŋăůěŋĺľ śřěďŋěľ ćěřő£šŋőśšĺ ğăţćăšă ć ğăćĺśĺňőśšĺ őš ŕřĺűěńĳŋőčő ŕăřăňěšřă śšőńłŋőćěŋĺ£, ă šăłęě ŕőńŋőčő śěůěŋĺ£ ğăţćăšă ć ğăćĺśĺňőśšĺ őš řăğňěřă łńăśšěřă ĺ šěňŕěřăšşřż śĺśšěňż.

Řăśůěšż ŕřőćőďĺńĺśĳ ś ĺśŕőńĳğőćăŋĺěň ŕăłěšă ŕřőčřăňň ňőńěłşń£řŋő-ďĺŋăňĺůěśłőčő ňőďěńĺřőćăŋĺ£ GROMACS [9] ć ŕăřŋőň ŕőšěŋűĺăńě Ńěŋŋăřď- Ďęőŋśă. Ŕăřăňěšřż ŕőšěŋűĺăńă śőőšćěšśšćőćăńĺ ăřčőŋş (ϵ = 120 K, σ_0 = 0.3405 ŋň). Őšňěšĺň, ůšő ďăŋŋă£ ŕăřăňěšřĺğăűĺ£ śőőšćěšśšćşěš ¡ťťěłšĺćŋőňş ŕăřŋőňş ŕőšěŋűĺăńş ăřčőŋă ĺňěŋŋő ć łőŋďěŋśĺřőćăŋŋőň śőśšő£ŋĺĺ ĺ őšńĺůăěšś£ őš ŕőšěŋűĺăńă ŕăřŋőčő ćğăĺňőďěľśšćĺ£ ăšőňőć Ar ć čăğőćőľ ťăğě. Šěň śăňżň ŋě£ćŋżň őąřăğőň şůĺšżćăěšś£ ćłńăď šřěţůăśšĺůŋżţ ćğăĺňőďěľśšćĺľ [10]. Ŋĳ¿šőŋőćśłĺě şřăćŋěŋĺ£ ďćĺęěŋĺ£ ĺŋšěčřĺřőćăńĺśĳ ć śţěňě \ś ŕěřěÿăčĺćăŋĺěň" (leap-frog) ś ÿăčőň ŕő ćřěňěŋĺ 2 ťś. Ňěšőď łńăśśĺůěśłĺţ šřăěłšőřĺľ ć ŕřĺňěŋěŋĺĺ ł ĺśśńěďőćăŋĺ¿ ŋěşŕřşčĺţ śšőńłŋőćěŋĺľ ć řăćŋőćěśŋżţ şśńőćĺ£ţ śőśšőĺš ć śńşůăľŋőň ćżąőřě ŋăůăńĳŋőľ łőŋťĺčşřăűĺĺ śĺśšěňż śšăńłĺćă¿źĺţś£ ůăśšĺű ĺğ łăŋőŋĺůěśłőčő ăŋśăňąń£, śőőšćěšśšćş¿źěčő ğăďăŋŋőľ šěňŕěřăšşřě, ś ŕőśńěďş¿źĺň řăśůěšőň šřăěłšőřĺĺ śšőńłŋőćěŋĺ£ [11]. Ŋăůăńĳŋă£ łőŋťĺčşřăűĺ£ łńăśšěřă ąřăńăśĳ śńşůăľŋżň őąřăğőň ĺğ řăćŋőćěśŋőčő ăŋśăňąń£ łńăśšěřőć ć šěřňőśšăšě Ŋőğě{Ţşćěřă. Ăąśőń¿šŋőě ğŋăůěŋĺě śłőřőśšĺ ŋăńěšă¿źěčő ăšőňă őšŋőśĺšěńĳŋő łńăśšěřă śőőšćěšśšćőćăńő ňăłśćěńńőćśłőňş řăśŕřěďěńěŋĺ¿. Ŋăŕřăćńěŋĺě ćěłšőřă śłőřőśšĺ ążńő śńşůăľŋżň. Ŋăůăńĳŋőě řăśśšő£ŋĺě őš ăšőňă ďő űěŋšřă ňăśś łńăśšěřă śőśšăćń£ńő 10 ŋň. Śăňő řăśśě£ŋĺě ăšőňă łńăśšěřőň ňőďěńĺřőćăńőśĳ ć ňĺłřőłăŋőŋĺůěśłőň NVE-ăŋśăňąńě. Ćřěň£ řăśůěšă łăęďőľ šřăěłšőřĺĺ ğăćĺśěńő őš ŋăůăńĳŋőľ śłőřőśšĺ ăšőňă ĺ śőśšăćń£ńő őš 100 ďő 200 ŕłś. Ďń£ ğăďăŋĺ£ ŕřĺűěńĳŋőčő ŕăřăňěšřă śšőńłŋőćěŋĺ£ b ĺśŕőńĳğőćăńś£ ňěšőď śšřăšĺťĺűĺřőćăŋŋőľ ćżąőřłĺ [11, 12], ć łőšőřőň ćěńĺůĺŋă b ąěřěšś£ ĺğ ĺŋšěřćăńă ğŋăůěŋĺľ [b_{min}; b_{max}] łăł b^2 = b^2_{min}X + b^2_{max}(1 � X), (2)

čďě X { śńşůăľŋőě ůĺśńő, řăćŋőňěřŋő řăśŕřěďěńěŋŋőě ŋă őšřěğłě [0; 1]. Ć łăęďőň ĺŋšěřćăńě ňőďěńĺřőćăńőśĳ šăłőě ůĺśńő šřăěłšőřĺľ, łőšőřőě őąěśŕěůĺćăńő ğăďăŋŋş¿ śšăšĺśšĺůěśłş¿ ŕőčřěÿŋőśšĳ śřěďŋěľ ćěřő£šŋőśšĺ ğăţćăšă P . Śŋăůăńă ŕőńăčăńőśĳ b_{min} = 0. Ŋă łăęďőň śńěďş¿źěň ÿăčě b_{min} ĺ b_{max} şćěńĺůĺćăńĺśĳ šăł, ůšőąż ŕńőźăďĳ ŋőćőčő łőńĳűă, őčřăŋĺůěŋŋőčő řăďĺşśăňĺ b_{min} ĺ b_{max}, őśšăćăńăśĳ ŋěĺğňěŋŋőľ.

Śůĺšăńőśĳ, ůšő ăšőňż śőśšăćń£¿š łńăśšěř, ěśńĺ řăśśšő£ŋĺě őš łăęďőčő ĺğ ŋĺţ ďő ąńĺęăľÿěčő śőśěďă ŋě ŕřěćżÿăěš r_{max} = 0.5 ŋň. Ĺśŕőńĳğş£ šăłőľ čěőňěšřĺůěśłĺľ łřĺšěřĺľ, ğăţćăš ăšőňă ňőęŋő ŋăąń¿- ďăšĳ łăł: 1) şćěńĺůěŋĺě řăğňěřă łőŋěůŋőčő łńăśšěřă; 2) ŕřĺŋăďńěęŋőśšĳ ŋăńěšă¿źěľ ůăśšĺűż łőŋěůŋőňş łńăśšěřş. Ćěřő£šŋőśšĳ ğăţćăšă, őŕřěďěńěŋŋă£ śŕőśőąőň 1, ňőęěš ążšĳ ŋĺęě, ůěň ć śńşůăě 2, ěśńĺ ŕőśńě ğăţćăšă ăšőňă łńăśšěř ŋăčřěćăěšś£ šăł, ůšő ğă ćřěň£ ňőďěńĺřőćăŋĺ£ şśŕěćăěš ĺśŕăřĺšĳ ďřşčőľ ăšőň. Ďń£ ŕřőśšőšż ňż őčřăŋĺůĺńĺśĳ ďĺăŕăğőŋőň śřăćŋĺšěńĳŋő ŋĺğłĺţ šěňŕěřăšşř, ďő 35 K (ůšő śőőšćěšśšćşěš ŕřĺćěďěŋŋőľ šěňŕěřăšşřě T/ϵ ˇ 0.3). Ğďěśĳ ĺśŕăřěŋĺě ďřşčĺţ ăšőňőć ĺğ łőŋěůŋőčő łńăśšěřă ŕřőĺśţőďĺńő ŋăśšőńĳłő řěďłő, ůšő ćěřő£šŋőśšĺ P , ŕőńşůěŋŋżě śŕőśőąăňĺ 1 ĺ 2, řăğńĺůăńĺśĳ ňěŋěě ůěň ŋă 0.003. Łřőňě šőčő, ŕřĺ šăłĺţ šěňŕěřăšşřăţ łńăśšěřż ążńĺ śšăąĺńĳŋżňĺ ĺ łőňŕăłšŋżňĺ, ŕő¡šőňş ćăřĳĺřőćăŋĺě r_{max} őš 0.3 ďő 1 ŋň ŕřăłšĺůěśłĺ ŋě ćńĺ£ńő ŋă ĺďěŋšĺťĺłăűĺ¿ łńăśšěřă.

Ŋă řĺś. 1 šőůłăňĺ ŕőłăğăŋż ćěřő£šŋőśšĺ ğăţćăšă P ć ğăćĺśĺňőśšĺ őš ćěńĺůĺŋż ŕřĺűěńĳŋőčő ŕăřăňěšřă b, ŕőńşůěŋŋżě ś ŕőčřěÿŋőśšĳ¿ � 0.01 ďń£ łńăśšěřőć Ar_{15} ĺ Ar_{75} ŕřĺ T = 35 K. Řăśśňőšřěŋż śńşůăĺ, łőčďă ¡ŋěřčĺ£ śšőńłŋőćěŋĺ£ řăćŋă śřěďŋěľ šěŕńőćőľ ¡ŋěřčĺĺ őšŋőśĺšěńĳŋőčő ďćĺęěŋĺ£ ŕřĺ šěňŕěřăšşřě T (šěňŋżě šřěşčőńĳŋĺłĺ) ĺńĺ ĺňěěš řăćŋőćěśŋőě ňăłśćěńńőćśłőě řăśŕřěďěńěŋĺě (śćěšńżě śĺňćőńż). Ďń£ śřăćŋěŋĺ£ śšřěńłăňĺ A ĺ B ŕőłăğăŋż řăďĺşśż ¡šĺţ łńăśšěřőć ć ňőďěńĺ šćěřďżţ śťěř ŕřĺ

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 94 ćżŕ. 9 { 10 2011

Řĺś. 1. Śřěďŋ££ ćěřő£šŋőśšĳ ğăţćăšă ăšőňă ăřčőŋă łńăśšěřőň Arn ć ğăćĺśĺňőśšĺ őš ŕřĺűěńĳŋőčő ŕăřăňěšřă śšőńłŋőćěŋĺ£ ŕřĺ šěňŕěřăšşřě 35 K

r_{WS} = 0.208 ŋň [13]. Őąřăźă¿š ŋă śěą£ ćŋĺňăŋĺě ďćě őśőąěŋŋőśšĺ ğăćĺśĺňőśšěľ P (b). Ćő-ŕěřćżţ, ćěřő£šŋőśšĳ ğăţćăšă ăšőňă łńăśšěřőň őśšăěšś£ ąńĺğłőľ ł ěďĺŋĺűě ďń£ ŕřĺűěńĳŋżţ ŕăřăňěšřőć, ğăňěšŋő ŕřěćżÿă¿źĺţ řăďĺşś łńăśšěřă. Ćő-ćšőřżţ, ÿĺřőłőě řăśŕřěďěńěŋĺě ăšőňőć ŕő śłőřőśš£ň ć šěŕńőćőň řăćŋőćěśĺĺ ďőŕőńŋĺšěńĳŋő şćěńĺůĺćăěš ďĺăŕăğőŋ ŕřĺűěńĳŋżţ ŕăřăňěšřőć, ć łőšőřőň ŕřőĺśţőďĺš ğăţćăš. Ŕőńşůěŋŋżě ğŋăůěŋĺ£ P (b) ňőčşš ążšĳ ăŕŕřőłśĺňĺřőćăŋż ğăćĺśĺňőśšĳ¿ ćĺďă

P (b) = [ exp ( b � b1_b 2 ) + 1 ]�1 (3) ś łőŋśšăŋšăňĺ b_1 ĺ b_2, řăćŋżňĺ, śőőšćěšśšćěŋŋő, ŕřĺűěńĳŋőňş ŕăřăňěšřş, ŕřĺ łőšőřőň ćěřő£šŋőśšĳ ğăţćăšă P şňěŋĳÿăěšś£ ďő 1/2, ĺ ţăřăłšěřŋőľ ÿĺřĺŋě ĺŋšěřćăńă, čďě ŕřőĺśţőďĺš śĺńĳŋőě ŕăďěŋĺě P őš ěďĺŋĺűż ďő ŋşń£. Šăłĺě ăŕŕřőłśĺňăűĺĺ ŕőłăğăŋż ŋă řĺś. 1 śŕńőÿŋżňĺ ńĺŋĺ£ňĺ. Ś řőśšőň řăğňěřă łńăśšěřă n őš 10 ďő 400 ćěńĺůĺŋă b_1 şćěńĺůĺćăěšś£ őš 1.12 ďő 2.55 ŋň, šőčďă łăł b_2 ŕřăłšĺůěśłĺ ŋě řăśšěš, łőńěąń£śĳ ć ĺŋšěřćăńě őš 0.08 ďő 0.11 ŋň.

Ŕőńŋőě śěůěŋĺě ğăţćăšă σ ŋăţőďĺńőśĳ ĺğ śőőšŋőÿěŋĺ£ σ = π ∑ i ( b^2_{max,i} � b^2_{min,i} ) P_i. (4)

Ğďěśĳ i { ĺŋďěłś śőőšćěšśšćş¿źěčő ĺŋšěřćăńă ŕřĺűěńĳŋżţ ŕăřăňěšřőć. Ŕřĺ ğăďăŋŋőľ šőůŋőśšĺ ćěřő£šŋőśšěľ P_i ŕőčřěÿŋőśšĳ őŕřěďěńěŋĺ£ śěůěŋĺ£ σ ğăďăěšś£ ůĺśńőň ĺŋšěřćăńőć ĺ ďń£ řěğşńĳšăšőć, ĺğńőęěŋŋżţ ŋĺęě, ŋě ŕřěćżÿăěš 2%. Ŋă řĺś. 2 ŕřĺćěďěŋż řăğňěřŋżě ğăćĺśĺňőśšĺ śěůěŋĺ£ σ ŕřĺ T = 35 K, ă

Řĺś. 2. Ŕőńŋżě śěůěŋĺ£ ğăţćăšă ć ğăćĺśĺňőśšĺ őš řăğňěřă łńăśšěřă ŕřĺ T = 35 K

šăłęě śńěďş¿źĺě ĺğ ňőďěńĺ šćěřďżţ śťěř čěőňěšřĺůěśłőě śěůěŋĺě łńăśšěřă σ_{hs} ĺ śěůěŋĺě śšőńłŋőćěŋĺ£ σ_{col} = π(R_{cl} + r_{WS})^2. Őšńĺůĺě řěăńĳŋżţ śěůěŋĺľ ğăţćăšă őš ňőďěńĺ šćěřďżţ śťěř őłăğżćăěšś£ ćěśĳňă ąőńĳÿĺň, ŋěśňőšř£ ŋă śńăąőě ŕřĺš£ęěŋĺě ăšőňőć ć łőřőšłőďěľśšćş¿źěň ŕőšěŋűĺăńě Ńěŋŋăřď- Ďęőŋśă. Ťăłšĺůěśłĺ őűěŋěŋŋă£ ŕő ňőďěńĳŋőňş ŕőšěŋűĺăńş Čÿŕăŋŋă{Ťőńĳňăřă (śň. ŋĺęě) ¡ŋěřčĺ£ ćğăĺňőďěľśšćĺ£ ăšőňă ś łńăśšěřőň ŕřĺ řăśśšő£ŋĺĺ ňěęďş ĺţ űěŋšřăňĺ ňăśś r ß b_1 ŋě ŕřěćżÿăěš ěďĺŋĺű łěńĳćĺŋőć, š.ě. őŋă ňŋőčő ňěŋĳÿě łĺŋěšĺůěśłőľ ¡ŋěřčĺĺ śšőńłŋőćěŋĺ£. Őďŋăłő ¡šő ćğăĺňőďěľśšćĺě ćőćśě ŋě ďőńęŋő łőňŕěŋśĺřőćăšĳ łĺŋěšĺůěśłş¿ ¡ŋěřčĺ¿ śšőńłŋőćěŋĺ£. Ěčő \řőńĳ" ŕřĺ šőřňőęěŋĺĺ ŋăńěšă¿źěčő ăšőňă { ŕőňőůĳ ŕřěőďőńěšĳ űěŋšřőąěęŋżľ ąăřĳěř, š.ě. ĺśłřĺćĺšĳ šřăěłšőřĺ¿ ăšőňă ĺ ŕřĺćěśšĺ ěčő ł śőŕřĺłőśŋőćěŋĺ¿ ś ŕőćěřţŋőśšĳ¿ łńăśšěřă. Ŕőšěř£ łĺŋěšĺůěśłőľ ¡ŋěřčĺĺ, śőŕřőćőęďăěňă£ ğăţćăšőň, ŕřőĺśţőďĺš şęě ŕřĺ ŋěşŕřşčőň őššăńłĺćăšěńĳŋőň ćğăĺňőďěľśšćĺĺ ś \ň£čłőľ" ŕőćěřţŋőśšĳ¿ łńăśšěřă. Şňěŋĳÿěŋĺě šěňŕěřăšşřż śĺśšěňż, ă śńěďőćăšěńĳŋő, ĺ ¡ŋěřčĺĺ śšőńłŋőćěŋĺ£ şňěŋĳÿăěš ćżśőšş űěŋšřőąěęŋőčő ąăřĳěřă, ůšő ŕřĺćőďĺš ł śĺńĳŋőňş řőśšş śěůěŋĺľ. İšő ĺńń¿śšřĺřş¿š šěňŕěřăšşřŋżě ğăćĺśĺňőśšĺ σ(T ) ďń£ ďćşţ řăğňěřőć łńăśšěřă, ŕőłăğăŋŋżě śĺňćőńăňĺ ŋă řĺś. 3.

Śřăćŋĺň ŋăÿĺ řěğşńĳšăšż ś ğăţćăšőň ć ňőďěńĳŋőň ŕőšěŋűĺăńě ăšőň{łńăśšěř, ĺğćěśšŋőň ďń£ ńěŋŋăřď-ďęőŋśőćśłĺţ ůăśšĺű. Čÿŕăŋŋ ĺ Ťőńĳňăř ŕřěďńőęĺńĺ ŕřőśšőľ ăŋăńĺšĺůěśłĺľ ćĺď ŕőšěŋűĺăńă, řăśśňőšřěć łńăśšěř łăł őďŋőřőďŋżľ ÿăř řăćŋőňěřŋő řăśŕřěďěńěŋŋżţ ńěŋŋăřď-ďęőŋśőćśłĺţ \ğăř£- ďőć" [13]. Ŕőğęě ć řăśůěšăţ ňěšőďăňĺ ňőńěłşń£řŋőľ ďĺŋăňĺłĺ [14] ĺ Ňőŋšě-Łăřńő [7] ążńĺ şůšěŋż šěň-

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 94 ćżŕ. 9 { 10 2011

Řĺś. 3. Śěůěŋĺ£ ğăţćăšă ăšőňă łńăśšěřăňĺ Ar10 ĺ Ar100 ć ğăćĺśĺňőśšĺ őš šěňŕěřăšşřż śĺśšěňż. Śĺňćőńż { ňőńěłşń£řŋő-ďĺŋăňĺůěśłőě ňőďěńĺřőćăŋĺě; ÿšřĺţőćżě ńĺŋĺĺ { śěůěŋĺ£ śšőńłŋőćěŋĺ£ σcol; śŕńőÿŋżě ńĺŋĺĺ { ńăŋęěćěŋőćśłĺě śěůěŋĺ£ ğăţćăšă ć ŕőšěŋűĺăńě Čÿŕăŋŋă{Ťőńĳňăřă

ŕěřăšşřŋżě ¡ťťěłšż. Őďŋăłő ŕőńşůěŋŋżě ŕőšěŋűĺăńż śřěďŋĺţ śĺń őłăğăńĺśĳ őůěŋĳ ąńĺğłĺňĺ ł ŕőšěŋűĺăńş Čÿŕăŋŋă{Ťőńĳňăřă. Śńěďş£ ŕőďţőďş Ńăŋęěćěŋă [7], ďőąăćĺň ł ¡šőňş ŕőšěŋűĺăńş őššăńłĺćăšěńĳŋżľ űěŋšřőąěęŋżľ ůńěŋ L^2/2μr^2, čďě L = μbv { şčńőćőľ ňőňěŋš őšŋőśĺšěńĳŋőčő ďćĺęěŋĺ£, μ { ŕřĺćěďěŋŋă£ ňăśśă. Ŕőńŋżľ ŕőšěŋűĺăń ĺňěěš űěŋšřőąěęŋżľ ąăřĳěř, ŕőśńě ŕřěőďőńěŋĺ£ łőšőřőčő ăšőň ďőśšĺčăěš ŕőćěřţŋőśšĺ łńăśšěřă. Őšś¿ďă ďń£ śěůěŋĺ£ łőŋšăłšă ăšőňă ś ŕőćěřţŋőśšĳ¿ ŕőńşůăěň σ_{calc} = πb^2_{max}, čďě b_{max} { ňăłśĺňăńĳŋżľ ŕřĺűěńĳŋżľ ŕăřăňěšř, ŕřĺ łőšőřőň ěźě ŕřěőďőńěćăěšś£ ąăřĳěř. Śěůěŋĺě σ_{calc}, řăśśůĺšăŋŋőě ďń£ ¡ŋěřčĺĺ śšőńłŋőćěŋĺ£, řăćŋőľ śřěďŋěľ šěŕńőćőľ, ŕőłăğăŋő ŋă řĺś. 2 ÿšřĺţŕşŋłšĺřŋőľ ńĺŋĺěľ. Őŋő őłăğżćăěšś£ ğăňěšŋő ćżÿě, ůěň σ_{hs} ĺ σ_{col}, ţőš£ ĺ ŋě ďőśšĺčăěš ćěńĺůĺŋż śěůěŋĺ£ ğăţćăšă, ŕőńşůěŋŋőľ ŕřĺ ůĺśńěŋŋőň ňőďěńĺřőćăŋĺĺ. Ŕřĺůĺŋőľ řăśţőęďěŋĺ£ £ćń£ěšś£ śĺńĳŋă£ ğăćĺśĺňőśšĳ σ őš v (śň. řĺś. 3). Ŕőśńě şśřěďŋěŋĺ£ śěůěŋĺ£ ŕő řăćŋőćěśŋőňş ňăłśćěńńőćśłőňş řăśŕřěďěńěŋĺ¿ ŋăůăńĳŋżţ ¡ŋěřčĺľ śšőńłŋőćěŋĺ£ (śŕńőÿŋă£ ńĺŋĺ£ ŋă řĺś. 2) ďőśšĺčăěšś£ ŕřăłšĺůěśłĺ ŕőńŋőě śőćŕăďěŋĺě řăśůěšŋőčő śěůěŋĺ£ ś ňőńěłşń£řŋő-ďĺŋăňĺůěśłĺňĺ řěğşńĳšăšăňĺ. İšő őğŋăůăěš, ůšő ć ŋăÿĺţ şśńőćĺ£ţ ŕřĺ łőŋšăłšě ś ŕőćěřţŋőśšĳ¿ ăšőň ¡ťťěłšĺćŋő ŕěřěďăěš śćő¿ łĺŋěšĺůěśłş¿ ¡ŋěřčĺ¿ (ŋăůăńĳŋş¿ ĺ ŕő£ćń£¿źş¿- ś£ ŕřĺ şśłőřěŋĺĺ ć ŕřĺš£čĺćă¿źěň ŕőńě) ćŋşšřěŋŋĺň śšěŕěŋ£ň śćőąőďż łńăśšěřă ĺ ćěřő£šŋőśšĳ šőčő, ůšő őŋ őśšăŋěšś£ ć łńăśšěřě (łő¡ťťĺűĺěŋš ŕřĺńĺŕăŋĺ£ [8]), ąńĺğłă ł ěďĺŋĺűě. Šěň śăňżň ŕěřćőě ĺğ şśńőćĺľ ŕřĺňěŋĺňőśšĺ ŕřĺąńĺęěŋĺ£ šćěřďżţ śťěř £ćń£ěšś£ őŕřăćďăŋŋżň şęě ďń£ łńăśšěřőć ĺğ ďěś£šłă ăšőňőć. Őďŋăłő ćńĺ£ŋĺě ďăęě łőřőšłőďěľśšćş¿źĺţ ăšőňŋżţ śĺń őłăğżćăěšś£ śšőńĳ ğŋăůĺšěńĳŋżň, ůšő ć űěńőň ňőďěńĳ šćěřďżţ śťěř śšăŋőćĺšś£ śŕřăćěďńĺćőľ ńĺÿĳ ŕřĺ čőřăğďő ą«őńĳÿĺţ řăğňěřăţ. Ŋăŕřĺňěř, ŕřĺ 35 K řăğńĺůĺě ňěęďş σ_{calc} ĺ σ_{col} şňěŋĳÿăěšś£ ďő 20% ŕřĺ n ß 10^6 ĺ ďő 10% ŕřĺ n ß 10^7, š.ě. ŕřĺ řăďĺşśăţ łńăśšěřă ăřčőŋă őłőńő 20 ĺ 45 ŋň śőőšćěšśšćěŋŋő.

Ŕőńşůěŋŋżě ďń£ ğăţćăšă ć ňőďěńĳŋőň ŕőšěŋűĺăńě šěňŕěřăšşřŋżě ğăćĺśĺňőśšĺ σ_{calc}(T ) ć śńşůăě łńăśšěřőć Ar_{10} ĺ Ar_{100} ŕőłăğăŋż ŋă řĺś. 3 śŕńőÿŋżňĺ ńĺŋĺ£ňĺ. Őŋĺ šăłęě ţőřőÿő śőčńăśş¿šś£ ś řěğşńĳšăšăňĺ ăšőňĺśšĺůěśłőčő ňőďěńĺřőćăŋĺ£. Şćěńĺůěŋĺě śěůěŋĺ£ ğăţćăšă ś ŕőŋĺęěŋĺěň ¡ŋěřčĺĺ śšőńłŋőćěŋĺ£ ŕřĺćőďĺš ł ěźě őďŋőňş ĺŋšěřěśŋőňş ¡ťťěłšş { ŕřěĺňşźěśšćěŋŋőľ łőŋďěŋśăűĺĺ ŋă łńăśšěřě ąőńěě ňěďńěŋŋżţ ăšőňőć. Ŋă řĺś. 4 ŕőłăğăŋő řăśŕřěďěńěŋĺě

Řĺś. 4. Řăśŕřěďěńěŋĺ£ ŋăůăńĳŋőľ łĺŋěšĺůěśłőľ ¡ŋěřčĺĺ őšŋőśĺšěńĳŋőčő ďćĺęěŋĺ£ ŕřĺ śšőńłŋőćěŋĺĺ ăšőňă ś łńăśšěřőň Ar20 (T = 35 K, b = b1). Ŕřĺćěďěŋż řăśŕřěďěńěŋĺ£ ďń£ ćśěţ śšőńłŋşćÿĺţś£, őšďěńĳŋő ğăţćăůěŋŋżţ ĺ ŋěğăţćăůěŋŋżţ ăšőňőć

ŕő łĺŋěšĺůěśłĺň ¡ŋěřčĺ£ň ćśěţ ŋăńěšă¿źĺţ ăšőňőć (ěśšěśšćěŋŋő, řăćŋőćěśŋőě) ĺ őšďěńĳŋő ğăţćăůěŋŋőľ ĺ řăśśě£ŋŋőľ ďőńěľ ŕřĺ b = b_1, š.ě. ć śńşůăě řăćŋőľ ćěřő£šŋőśšĺ ğăţćăšă ĺ řăśśě£ŋĺ£. Śřěďŋ££ łĺŋěšĺůěśłă£ ¡ŋěřčĺ£ ğăţćăůěŋŋżţ ăšőňőć őłăğżćăěšś£ ć 3 řăğă ŋĺęě, ůěň řăśśě£ŋŋżţ. İšő śőőšŋőÿěŋĺě őśšăěšś£ ŕřĺňěřŋő ŕőśšő£ŋŋżň ďń£ ćśěčő ĺśśńěďőćăŋŋőčő ďĺăŕăğőŋă řăğňěřőć ĺ šěňŕěřăšşřż. Łăł śńěďśšćĺě ďń£ łńăśšěřőć řăğňěřőň őš 10 ďő 400 ăšőňőć śřěďŋ££ šěŕńőćă£ ¡ŋěřčĺ£ ćśěţ ğăţćăšżćăěňżţ ăšőňőć śőśšăćń£ěš šőńĳłő 0.6{0.75 őš śřěďŋěľ ¡ŋěřčĺĺ ĺśţőďŋżţ ăšőňőć čăğőćőľ ťăğż.

8 Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 94 ćżŕ. 9 { 10 2011

Šăłĺň őąřăğőň, ŕřőćěďěŋŋőě ňěšőďőň łńăśśĺůěśłĺţ šřăěłšőřĺľ ňőďěńĺřőćăŋĺě ĺ ăŋăńĺğ ěčő řěğşńĳšăšőć ć řăňłăţ łńăśśĺůěśłőľ šěőřĺĺ řăśśě£ŋĺ£ ŕőłăğăńĺ, ůšő ŕřĺąńĺęěŋĺě šćěřďżţ śťěř ŋěŕřĺňěŋĺňő ďń£ őűěŋłĺ śěůěŋĺľ ĺ łőŋśšăŋš śłőřőśšĺ řăćŋőćěśŋőčő ğăţćăšă ăšőňă (ňőńěłşńż) łńăśšěřőň ś řăğňěřőň ŋăŋőňěšřőćőčő ďĺăŕăğőŋă. Ďăęě łőřőšłőďěľśšćş- ¿źĺľ ŕőšěŋűĺăń ćăŋ-ďěř-ćăăńĳśőćśłőčő ŕřĺš£ęěŋĺ£ ňőęěš ć ŋěśłőńĳłő řăğ şćěńĺůĺćăšĳ śěůěŋĺě ğăţćăšă σ ĺ, śőőšćěšśšćěŋŋő, śłőřőśšĳ řőśšă ŋăŋőůăśšĺűż. Łőŋěůŋő, śěůěŋĺě ć ňőďěńĺ šćěřďżţ śťěř, σ_{hs}, £ćń£ěšś£ ŕřěďěńĳŋőľ ćěńĺůĺŋőľ, ł łőšőřőľ ŕřĺąńĺęăěšś£ σ ś şćěńĺůěŋĺěň řăğňěřă łńăśšěřă ĺ šěňŕěřăšşřż śĺśšěňż. Őďŋăłő řěğşńĳšăšż řăąőšż ŕőłăğżćă¿š, ůšő ¡šő ŕřĺąńĺęěŋĺě ŕřőĺśţőďĺš łřăľŋě ňěďńěŋŋő. İťťěłš śşźěśšćěŋŋőčő şćěńĺůěŋĺ£ śěůěŋĺ£ ğăţćăšă ĺ śłőřőśšĺ řőśšă ŋăŋőłńăśšěřă, ŋěśőňŋěŋŋő, ďőńęěŋ şůĺšżćăšĳś£ ŕřĺ řăğćĺšĺĺ łńăśśĺůěśłőľ šěőřĺĺ ŋşłńěăűĺĺ, ă šăłęě ć ňőďěń£ţ, őŕĺśżćă¿źĺţ čăğőťăğŋżľ śĺŋšěğ ŋăŋőůăśšĺű řăğńĺůŋőčő šĺŕă.

Řăąőšă ćżŕőńŋěŋă ŕřĺ ŕőďďěřęłě Řőśśĺľśłőčő ťőŋďă ťşŋďăňěŋšăńĳŋżţ ĺśśńěďőćăŋĺľ (ŕřőěłš # 09- 03-00454).

1. F. F. Abraham, Homogeneous Nucleation Theory, Academic Press, N.Y., 1974.

2. Ą. Ň. Śňĺřŋőć, ŞŤŊ 181, 713 (2011). 3. Ą. Ň. Śňĺřŋőć, ŞŤŊ 173, 609 (2003).

4. J. W. Brady, J. D. Doll, and D. L. Thompson, J. Chem.

Phys. 73, 2767 (1980).

5. R. Venkatesh, W. H. Marlow, R. R. Lucchese, and J.

Schulte, J. Chem. Phys. 104, 9016 (1996).

6. I. Napari, H. Vehkam-aki, and K. Laasonen, J. Chem.

Phys. 120, 165 (2004).

7. J. Vigu«e, P. Labastie, and F. Calvo, Eur. Phys. J. D 8, 265 (2000).

8. J. Zhong, M. I. Zeifman, and D. A. Levin, J.

Thermophys. Heat Transfer 20, 41 (2006).

9. B. Hess, C. Kutzner, D. van der Spoel, and E. Lindahl, J. Chem. Theory Comput. 4, 435 (2008).

10. M. P. Allen and D. J. Tildesley, Computer Simulation of Liquids, Oxford University Press, N.Y., 1991.

11. A. I. Maergoiz, E. E. Nikitin, J. Troe, and V. G.

Ushakov, J. Chem. Phys. 105, 6263 (1996).

12. D. G. Truhlar and J. T. Muckerman, in Atom–Molecule Collision Theory: A Guide for the Experimentalist (ed. R. B. Bernstein), Plenum, N.Y., 1979, p. 505.

13. J. Gspann and H. Vollmar, in Rarefied Gas Dynamics, 11th Symposium, (ed. R. Campargue), CEA, Paris, 1979, v. II, p. 1193.

14. S. Weerasinghe and F. G. Amar, J. Chem. Phys. 98, 4967 (1993).

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 94 ćżŕ. 9 { 10 2011