Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ, šőň 96, ćżŕ. 7, ś. 523 { 527 cfl 2012 č. 10 őłš£ąř£

Ńőłăńĳŋżľ őřĺěŋšăűĺőŋŋżľ ŕőř£ďőł ć ňőďěńĺ Ÿšőłňăěřă

Ć. Ŋ. Ąńĺŋőć^{1)}, Ć. Ń. Čőńő^{1)}

Ňěţăŋĺłő-ňăšěňăšĺůěśłĺľ ťăłşńĳšěš, ŇČŞ ĺň. Ńőňőŋőśőćă, 119991 Ňőśłćă, Řőśśĺ£

Ŕőśšşŕĺńă ć řěďăłűĺ¿ 31 ăćčşśšă 2012 č.

Ć řăąőšě ŕřĺćőďĺšś£ ŋőćżľ ňěšőď ăŋăńĺğă ťăğőćőčő ŕőćěďěŋĺ£ ęĺďłőśšĺ Ÿšőłňăěřă, őśŋőćăŋŋżľ ŋă ńőłăńĳŋőň ăŋăńĺğě őřĺěŋšăűĺőŋŋőčő ŕőř£ďłă. Ććőďĺšś£ ćěńĺůĺŋă, ŕőğćőń£¿źă£ łőńĺůěśšćěŋŋő őŕĺśăšĳ śšěŕěŋĳ şŕőř£ďőůěŋŋőśšĺ ůăśšĺű ŋă ňăńżţ řăśśšő£ŋĺ£ţ. Ś ěě ŕőňőźĳ¿ ŕřőĺğćőďĺšś£ ăŋăńĺğ ťăğőćőľ ďĺăčřăňňż řăśśňăšřĺćăěňőľ ňőďěńĺ.

Ĺśśńěďőćăŋĺě ęĺďłőśšěľ ďĺŕőńĳŋżţ śťěř, ŕřěďśšăćń£¿źĺţ śőąőľ ăŋśăňąńĳ ůăśšĺű, ŕőŕăřŋőě ćğăĺňőďěľśšćĺě ňěęďş łőšőřżňĺ śőůěšăěš ć śěąě ďăńĳŋőďěľśšćş¿źĺě ďĺŕőńĳ-ďĺŕőńĳŋżě śĺńż ś łőřőšłőďěľśšćş¿źĺňĺ ŕőšěŋűĺăńăňĺ, ć ŕőśńěďŋĺě čőďż ćżğżćăěš ĺŋšěřěś ć ść£ğĺ ś ĺśśńěďőćăŋĺěň ťěřřőęĺďłőśšěľ. Ňőďěńĺ ďĺŕőńĳŋżţ śťěř ŕřěďśšăćń£¿š śőąőľ ŕřőśšěľÿĺě ŕřĺąńĺęěŋĺ£ ďăŋŋżţ ťĺğĺůěśłĺţ őąžěłšőć [1].

Őďŋőľ ĺğ śăňżţ řăśŕřőśšřăŋěŋŋżţ ňőďěńěľ, řăśśňăšřĺćăěňżţ ć ďăŋŋőň łőŋšěłśšě, £ćń£ěšś£ ňőďěńĳ Ÿšőłňăěřă, ŕřěďśšăćń£¿źă£ śőąőľ ăŋśăňąńĳ śťěřĺůěśłĺţ ůăśšĺű řăďĺşśă a ś šőůěůŋżň ďĺŕőńěň d ć űěŋšřě. Łăęďă£ ŕăřă šăłĺţ ůăśšĺű ćğăĺňőďěľśšćşěš ňěęďş śőąőľ ůěřěğ ¡ńěłšřőśšăšĺůěśłőě ďĺŕőńĳďĺŕőńĳŋőě ćğăĺňőďěľśšćĺě ćĺďă

U^{ij}_{dd} = d^i · dj |ri − rj |^{3 −} 3

(di · (ri − rj ))(dj · (ri − rj )) |ri − rj |^5 ĺ ůěřěğ Ńěŋŋăřď{Ďęőŋśőćśłőě ćğăĺňőďěľśšćĺě U^{ij}_{LJ} = 4ϵ [( 2a |ri − rj | )_{12} − ( 2a |ri − rj | )_6] , čďě ri { řăďĺşś-ćěłšőř i-ľ ůăśšĺűż. Ŕőńŋă£ ¡ŋěř-

čĺ£ ćśěľ śĺśšěňż řăćŋă śşňňě ŋăŕĺśăŋŋżţ ćżÿě ćżřăęěŋĺľ ŕő łăęďőľ ŕăřě ůăśšĺű. Šěőřěšĺůěśłĺľ ăŋăńĺğ ďăŋŋőľ ňőďěńĺ śćőďĺšś£ ł ćżůĺśńěŋĺ¿ śšăšĺśšĺůěśłőľ śşňňż, ĺğ łőšőřőľ ğăšěň ňőęŋő ćżćěśšĺ şřăćŋěŋĺě śőśšő£ŋĺ£ ĺ ďřşčĺě śšăšĺśšĺůěśłĺě ţăřăłšěřĺśšĺłĺ [2]. Őďŋăłő ŕőďőąŋżě ćżůĺśńěŋĺ£ ďń£ ęĺďłőśšĺ Ÿšőłňăěřă łřăľŋě śńőęŋż. Ŕřőćěśšĺ ĺţ ąěğ łăłĺţ-ńĺąő şŕřőźěŋĺľ ŋě ŕřěďśšăćń£ěšś£ ćőğňőęŋżň. Ććĺďş ¡šőčő šăłĺě ğăďăůĺ, łăł ĺśśńěďőćăŋĺě ťăğőćőľ ďĺăčřăňňż ďăŋŋőľ ňőďěńĺ, śěčőďŋ£ řěÿă¿š ŕřěĺňşźěśšćěŋŋő ś ĺśŕőńĳğőćăŋĺěň łőňŕĳ¿- šěřă. Ŕőďőąŋżň őąřăğőň ďĺŋăňĺłă šăłĺţ śĺśšěň ňőęěš ążšĳ ĺśśńěďőćăŋă łăł šěőřěšĺůěśłĺ [3], šăł ĺ ŕřĺ

1)e-mail: blinov.veniamin@gmail.com; voislav.golo@gmail.com

ŕőňőźĺ ůĺśńěŋŋżţ ňěšőďőć [4]. Ňż ąşďěň ĺśŕőńĳğőćăšĳ őąőğŋăůěŋĺ£, ććěďěŋŋżě ć řăąőšě [5]. Šăł, ŕřĺćěďěŋŋőľ ŕńőšŋőśšĳ¿ ňż ąşďěň ŋăğżćăšĳ ćěńĺůĺŋş ρ^∗ = 8Na^3/V , čďě V { őąžěň £ůěľłĺ, N { ůĺśńő ůăśšĺű, a { řăďĺşś ůăśšĺűż. Ŕřĺ ŋĺğłĺţ łőŋűěŋšřăűĺ£ţ ďĺŕőńĳŋżţ ůăśšĺű (śĺńĳŋő řăğąăćńěŋŋżě řăśšćőřż; ρ^∗ ∼ 0.001), ťăğőćőě ŕőćěďěŋĺě ňőďěńĺ ĺśśńěďőćăŋő ďőśšăšőůŋő ŕőďřőąŋő [4{8]. Ążńő ŕőłăğăŋő, ůšő śşźěśšćşěš ďćě ťăğż, ĺğőšřőŕŋă£ čăğőćă£ ĺ ĺğőšřőŕŋă£ ęĺďłőśšĳ ĺğ űěŕőůěł (řĺś. 1), ŕěřěţőď ňěęďş łőšő-

Řĺś. 1. Űěŕőůěůŋă£ ťăğă ęĺďłőśšĺ Ÿšőłňăěřă

řżňĺ £ćń£ěšś£ ŕěřěţőďőň ŕěřćőčő řőďă. Łřőňě šőčő, ĺśśńěďőćăŋő ćńĺ£ŋĺě ŕőďőąŋżţ űěŕőůěł ŋă řěőńőčĺůěśłĺě śćőľśšćă ťěřřőęĺďłőśšěľ [9]. Ĺğşůěŋő šăłęě ĺ ćńĺ£ŋĺě łăŕěńĳ, łőšőřżě őąřăğş¿šś£ ćňěśšő űěŕőůěł ŕřĺ ŋěąőńĳÿőň şćěńĺůěŋĺĺ łőŋűěŋšřăűĺĺ [10]. Őŕřěďěńěŋŋżě řěğşńĳšăšż ďőśšĺčŋşšż ĺ ŋă ŕřőšĺćőŕőńőęŋőň łőŋűě őąńăśšĺ łőŋűěŋšřăűĺľ. Šăł, ĺśśńěďőćăńőśĳ ŕőćěďěŋĺě śĺśšěň ďĺŕőńĳŋżţ śťěř ŕřĺ łőŋ-

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 96 ćżŕ. 7 { 8 2012 523 űěŋšřăűĺ£ţ, ąńĺğłĺţ ł ρ^∗ ∼ 1 [11]. Ć ¡šőň śńşůăě şŕăłőćłă ůăśšĺű ďőśšăšőůŋő ŕńőšŋă, ă ŕőšőňş śňěźěŋĺ£ ůăśšĺű ŕřăłšĺůěśłĺ ŋě ŕřőĺśţőďĺš. Šăłĺň őąřăğőň, ňőďěńĳ ŕřěćřăźăěšś£ ć ďĺŕőńĳŋżľ ăŋăńőč šřěţňěřŋőčő ňăčŋěšĺłă. Ňěŋěě ćśěčő ĺśśńěďőćăŋă őąńăśšĳ şňěřěŋŋżţ łőŋűěŋšřăűĺľ, ρ^∗ ∼ 0.3. İšő ść£ğăŋő śő ğŋăůĺšěńĳŋżňĺ ćżůĺśńĺšěńĳŋżňĺ šřşďŋőśš£ňĺ, ćőğŋĺłă¿źĺňĺ ć ¡šőň śńşůăě ćśńěďśšćĺě śşźěśšćěŋŋőčő ćńĺ£ŋĺ£ łőŋťőřňăűĺőŋŋőľ ¡ŋšřőŕĺĺ ăčřěčăšőć ůăśšĺű ŋă ńăŋďÿăťš śćőąőďŋőľ ¡ŋěřčĺĺ. Űěńĳ¿ ďăŋŋőľ řăąőšż £ćń£ěšś£ ĺğşůěŋĺě ťăğőćżţ śćőľśšć śĺśšěňż ŕřĺ šăłĺţ łőŋűěŋšřăűĺ£ţ.

Ŋěśňőšř£ ŋă ňăńőě łőńĺůěśšćő ĺŋťőřňăűĺĺ ő ťăğăţ ňőďěńĺ Ÿšőłňăěřă ŕřĺ ŕřőňěęşšőůŋżţ łőŋűěŋšřăűĺ£ţ, őšŋőśĺšěńĳŋő ŕőćěďěŋĺ£ ňőďěńĺ ćśě ęě ňőęŋő śďěńăšĳ őŕřěďěńěŋŋżě ćżćőďż. Šăł, ćńĺ£ŋĺě ďĺŕőńĳ-ďĺŕőńĳŋżţ ćğăĺňőďěľśšćĺľ ŕřĺ ŋĺğłĺţ šěňŕěřăšşřăţ ŕřĺćěďěš ł šőňş, ůšő ďćě ŋăţőď£źĺěś£ ř£- ďőň ůăśšĺűż ąşďşš őřĺěŋšĺřőćăŋż ďřşč ğă ďřşčőň, š.ě. ĺţ ďĺŕőńĺ ąşďşš śőŋăŕřăćńěŋż. Őšś¿ďă ćőğŋĺłăěš čĺŕőšěğă ő šőň, ůšő ć ŕřőĺğćőńĳŋőľ ťăğě ęĺďłőśšĺ Ÿšőłňăěřă ŕřĺ ďőśšăšőůŋő ŋĺğłőľ šěňŕěřăšşřě ďĺŕőńĺ ŋăţőď£źĺţś£ ŋă ąńĺğłőň řăśśšő£ŋĺĺ ůăśšĺű ďőńęŋż ążšĳ śőŋăŕřăćńěŋż. Ůšőąż ŕřĺďăšĳ śťőřňşńĺřőćăŋŋőľ čĺŕőšěğě łőńĺůěśšćěŋŋş¿ ťőřňş, ňőęŋő ććěśšĺ śńěďş¿źĺľ ŕăřăňěšř ńőłăńĳŋőčő őřĺěŋšăűĺőŋŋőčő ŕőř£ďłă:

L(ri) = 1_N^∑_{0≤j≤N}^{a2}_|d_{i||}d_{j |} d^{i ·} d^j(r_{i −} r_j )_2 .

Őďŋăłő şďőąŋěě řăąőšăšĳ ś ďřşčőľ ćěńĺůĺŋőľ, łőšőřă£ őŕřěďěń£ěšś£ śőőšŋőÿěŋĺěň G = ⟨ N∑ i=0 L(ri)⟩, (1) čďě şčńőćżě śłőąłĺ őąőğŋăůă¿š šěřňőďĺŋăňĺůěśłőě şśřěďŋěŋĺě. Ďăŋŋżľ ŕăřăňěšř ććěďěŋ šăłĺň őąřăğőň, ůšő ń¿ąă£ ŕăřă ůăśšĺű, ůĳĺ ďĺŕőńĺ śőŋăŕřăćńěŋż, şćěńĺůĺćăěš ěčő, ŕřĺůěň ¡šő şćěńĺůěŋĺě šěň ąőńĳÿě, ůěň ąńĺęě ŋăţőď£šś£ ůăśšĺűż. Ś ŕřőšĺćőŕőńőęŋő ŋăŕřăćńěŋŋżňĺ ďĺŕőń£ňĺ ćśě ŋăőąőřőš: őŋĺ şňěŋĳÿă¿š L (ĺ G), ŕřĺůěň ĺňěěšś£ őąřăšŋă£ ğăćĺśĺňőśšĳ ¡šőčő şňěŋĳÿěŋĺ£ őš řăśśšő£ŋĺ£ ňěęďş ůăśšĺűăňĺ. Ć řěğşńĳšăšě ććěďěŋŋżľ ŕăřăňěšř G őŕĺśżćăěš ńőłăńĳŋş¿ őřĺěŋšăűĺőŋŋş¿ şŕőř£ďőůěŋŋőśšĳ, š.ě. ĺğňěř£ěš śšěŕěŋĳ śőŋăŕřăćńěŋŋőśšĺ śšő£źĺţ ř£- ďőň ůăśšĺű. Ćăęŋőě ďń£ ŋăś śńěďśšćĺě śőśšőĺš ć šőň, ůšő G ŕřĺŋĺňăěš ŋşńěćőě ğŋăůěŋĺě ć őřĺěŋšăűĺőŋŋő ŋěşŕőř£ďőůěŋŋőľ ťăğě ĺ ğŋăůěŋĺě, śşźěśšćěŋŋő őšńĺůŋőě őš ŋşń£, ć ťăğě ś ńőłăńĳŋżň őřĺěŋšăűĺőŋŋżň ŕőř£ďłőň. Ć ůăśšŋőśšĺ, ďń£ ţőřőÿő ĺğşůěŋŋőčő śńşůă£ ňăńżţ łőŋűěŋšřăűĺľ ďăŋŋă£ ćěńĺůĺŋă ĺňěěš ŋşńěćőě ğŋăůěŋĺě ďń£ čăğőćőľ ťăğż ĺ ğŋăůěŋĺě, śşźěśšćěŋŋő őšńĺůŋőě őš ŋşńěćőčő (ŕőńőęĺšěńĳŋőě), ďń£ ęĺďłőśšĺ ĺğ űěŕőůěł. Šăłőě ŕőćěďěŋĺě ŕőğćőń£ěš ĺśŕőńĳğőćăšĳ ¡šőš ŕăřăňěšř łăł ĺŋďĺłăšőř ťăğőćőčő ŕěřěţőďă ŋěşŕőř£ďőůěŋŋă£ ęĺďłőśšĳ → ńőłăńĳŋő şŕőř£ďőůěŋŋă£ ęĺďłőśšĳ ŕřĺ ňăńżţ łőŋűěŋšřăűĺ£ţ. Ćăęŋżň £ćń£ěšś£ šőš ťăłš, ůšő ńőłăńĳŋżľ ŕőř£ďőł ňőęěš ŕřĺśşšśšćőćăšĳ ć śĺśšěňăţ łăł ś ďăńĳŋĺň ŕőř£ďłőň, šăł ĺ ąěğ ŋěčő. Łăł ŕőłăğżćă¿š ŋăÿĺ ćżůĺśńěŋĺ£, ŕřĺ ćżąřăŋŋżţ ŕăřăňěšřăţ śĺśšěňż (a = 1, d = 5, ϵ = 0.25), ŋĺğłőľ šěňŕěřăšşřě ĺ şňěřěŋŋżţ łőŋűěŋšřăűĺ£ţ (ρ^∗ ∼ 0.5) ŋă ňăśÿšăąăţ ŕőř£ďłă 16 řăďĺşśőć ůăśšĺű ďĺŕőńĺ őřĺěŋšăűĺőŋŋő şŕőř£ďőůěŋż (śňőšř£š ŕřĺňěřŋő ć őďŋş śšőřőŋş). Őďŋăłő şęě ŋă řăśśšő£ŋĺ£ţ ŕőř£ďłă 40 řăďĺşśőć ¡šőš ŕőř£ďőł őšśşšśšćşěš (śőčńăśŋő ăŋăńĺğş ňčŋőćěŋŋżţ łőŋťĺčşřăűĺľ śĺśšěňż ĺ ŕőćěďěŋĺ£ ťşŋłűĺĺ C(R), ććěďěŋŋőľ ŋĺęě). Ďřşčĺňĺ śńőćăňĺ, ěśšĳ ŋěłőšőřżľ ţăřăłšěřŋżľ ňăśÿšăą S, ŋă łőšőřőň ĺňěěš ňěśšő őřĺěŋšăűĺőŋŋżľ ŕőř£ďőł ĺ ćŋě łőšőřőčő őŋ ŋăřşÿăěšś£. Ĺğňěŋěŋĺě ćěńĺůĺŋż ďĺŕőń£ ćěďěš ł ĺğňěŋěŋĺ¿ ĺ ćěńĺůĺŋż S. Šăł, ďń£ ğŋăůěŋĺ£ d = 6 ŋăąń¿ďăěšś£ şćěńĺůěŋĺě ğŋăůěŋĺ£ S ďő 20 řăďĺşśőć ůăśšĺű. Ţăřăłšěř ¡šőľ ğăćĺśĺňőśšĺ šřěąşěš ďăńĳŋěľÿěčő ĺğşůěŋĺ£.

Őšňěšĺň, ůšő ŕăřăňěšř ŕőř£ďłă, ůşćśšćĺšěńĳŋżľ ł ńőłăńĳŋőľ őřĺěŋšăűĺĺ, ňőęěš ĺňěšĳ ĺ ďřşčş¿ ťőřňş. Šăł, ćňěśšő łćăďřăšă řăśśšő£ŋĺ£ ć ğŋăňěŋăšěńĳ ćżřăęěŋĺ£ ďń£ L ňőęŋő ŕőśšăćĺšĳ ďřşčş¿ śšěŕěŋĳ, ¡łśŕőŋěŋšş ĺńĺ ń¿ąş¿ ťşŋłűĺ¿. Ŋăÿ ćżąőř ść£ğăŋ ŕřěęďě ćśěčő ś şďőąśšćőň ćżůĺśńěŋĺ£, ŕőśłőńĳłş ćśě ŕěřěňěŋŋżě ćěńĺůĺŋż, łőšőřżě ğďěśĳ ĺśŕőńĳğş¿šś£, őłăğżćă¿šś£ şęě ŕőśůĺšăŋŋżňĺ ŕřĺ ćżůĺśńěŋĺĺ ŕőšěŋűĺăńĳŋőľ ¡ŋěřčĺĺ. Łřőňě šőčő, ŕőďőąŋżľ ŕăřăňěšř ňőęěš ążšĳ ńěčłő śłőŋśšřşĺřőćăŋ ĺ ďń£ śĺśšěň ůăśšĺű, łőšőřżň ¡ŋěřčěšĺůěśłĺ ćżčőďŋő řăśŕőńăčăšĳś£ ŕőď ŋěłőšőřżň şčńőň ďřşč ł ďřşčş. Ć ¡šőň śńşůăě ć ůĺśńĺšěńě ąşďěš śšő£šĳ śłăń£řŋőě ŕřőĺğćěďěŋĺě ć ďřşčőľ ňěšřĺłě.

Ć łăůěśšćě ěďĺŋĺűż ĺğňěřěŋĺ£ šěňŕěřăšşřż T^∗ ąşďěň ĺśŕőńĳğőćăšĳ ćěńĺůĺŋş, ŕőńşůăěňş¿ śńěďş¿- źĺň őąřăğőň. Őřĺěŋšĺřş£śĳ ŋă łőńńőĺďŋżě śĺśšěňż, ćőğĳňěň řăďĺşś ůăśšĺűż řăćŋżň ∼ 10^3 A, ůšő ŕő ŕőř£ďłş ćěńĺůĺŋ śőőšćěšśšćşěš řăğňěřş łőńńőĺďŋőľ ůăśšĺűż. Ćěńĺůĺŋş ďĺŕőńěľ ćőğĳňěň ŕő ŕőř£ďłş řăćŋőľ ∼ 10 D. Ć ¡šőň ŕřĺąńĺęěŋĺĺ ňż ňőęěň őűěŋĺšĳ ŕőř£ďőł ¡ŋěřčĺĺ ďĺŕőńĳ-ďĺŕőńĳŋőčő ćğăĺňőďěľśšćĺ£, łőšőřă£ ćŋőśĺš őźşšĺňżľ ćłńăď ŕřĺ őąřăğőćăŋĺĺ şŕőř£ďőůěŋŋőľ ťăğż:

U_{dd} = d^2 a^3

∼ 10^{−13} ¡řč.

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 96 ćżŕ. 7 { 8 2012

Ĺśŕőńĳğş£ ŕőńşůěŋŋőě ğŋăůěŋĺě łăł őűěŋłş śřěďŋěľ ¡ŋěřčĺĺ ůăśšĺűż (kT^∗ ∼ U_{dd}), ďń£ T = 300 Ł ąşďěň ĺňěšĳ kT /kT^∗ ≈ 0.41. Ďřşčĺňĺ śńőćăňĺ, 0.41kT^∗ ć ŋăÿĺţ ěďĺŋĺűăţ śőőšćěšśšćşěš šěňŕěřăšşřě ć 300 K. Ŕřĺŋĺňă£ ćő ćŋĺňăŋĺě šőš ťăłš, ůšő ŕőńşůăěňżě ŋăňĺ ćěńĺůĺŋż šěňŕěřăšşřż ĺňě¿š šőš ęě ŕőř£ďőł, ňőęŋő ğăłń¿ůĺšĳ, ůšő šăłőľ ćżąőř ŕăřăňěšřőć ňőďěńĺ Ÿšőłňăěřă ďăěš ţőřőÿěě łăůěśšćěŋŋőě őŕĺśăŋĺě řăśśňăšřĺćăěňżţ £ćńěŋĺľ. Ć ğăďăůě ĺňěěšś£ šřĺ ţăřăłšěřŋżţ ¡ŋěřčěšĺůěśłĺţ ňăśÿšăąă. Ćő-ŕěřćżţ, ¡šő šěŕńőćă£ ¡ŋěřčĺ£, řăćŋă£ k_bT . Ćšőřżň ňăśÿšăąőň £ćń£ěšś£ ğŋăůěŋĺě ďĺŕőńĳŋőľ ¡ŋěřčĺĺ (ĎĎ), łőšőřőě ďń£ ďćşţ śőŕřĺłăśă¿źĺţś£ ůăśšĺű ňőęŋő őűěŋĺšĳ łăł d^2/(2a)^3. Ŋăłőŋěű, ŕőśńěďŋĺň ňăśÿšăąőň £ćń£ěšś£ ćěńĺůĺŋă 4ϵ, ŕő ŕőř£ďłş śőőšćěšśšćş¿źă£ ¡ŋěřčĺĺ ćğăĺňőďěľśšćĺ£ Ńěŋŋăřďă{Ďęőŋśă (ŃĎ) ďń£ ďćşţ ůăśšĺű. Ŕřĺ şćěńĺůěŋĺĺ řăśśšő£ŋĺ£ ňěęďş ůăśšĺűăňĺ ĎĎ-ůăśšĳ ¡ŋěřčĺĺ ąşďěš şążćăšĳ śşźěśšćěŋŋő ňěďńěŋŋěě ŃĎ. Ŕő¡šőňş ćńĺ£ŋĺě ŕěřćőľ őłăęěšś£ ąőńěě ğŋăůĺšěńĳŋżň.

Ďăńěě ňż ŕřĺćőďĺň řěğşńĳšăšż ňőďěńĺřőćăŋĺ£ NVT-ăŋśăňąń£ ůăśšĺű Ÿšőłňăěřă ňěšőďőň Ňőŋšě- Łăřńő. Ůĺśńő ůăśšĺű őążůŋő ąřăńőśĳ řăćŋżň 5000 (ŋő ćăřĳĺřőćăńőśĳ ć ř£ďě ćżůĺśńěŋĺľ). Ďń£ şśłőřěŋĺ£ śţőďĺňőśšĺ ŕřĺňěŋ£ńĺśĳ ňěšőďż őšęĺčă [12] ĺ parallel tempering [13]. Ğŋăůěŋĺě d ďĺŕőńěľ ćăřĳĺřőćăńőśĳ ć őłřěśšŋőśšĺ ğŋăůěŋĺ£ 5. Řăďĺşś ůăśšĺűż a ążń ťĺłśĺřőćăŋ ĺ řăćěŋ 1. Ŕăřăňěšř ŕőšěŋűĺăńă Ńěŋŋăřďă{Ďęőŋśă ążń ćğ£š řăćŋżň ϵ = 1/4. Ŕřĺňěŋ£ńĺśĳ ŕěřĺőďĺůěśłĺě čřăŋĺůŋżě şśńőćĺ£. Ć łăůěśšćě ¡ńěňěŋšăřŋőľ £ůěľłĺ ążń ćğ£š łşą. Ćăęŋżň őšńĺůĺěň ďăŋŋőľ řăąőšż őš ćśěţ ŕřěďżďşźĺţ £ćń£ěšś£ řăśśňőšřěŋĺě ą„őńĳÿĺţ śĺśšěň ĺ ąőńĳÿěčő řăďĺşśă őąřěğăŋĺ£ ďĺŕőńĳ-ďĺŕőńĳŋżţ ćğăĺňőďěľśšćĺľ (ć ŋăÿěň śńşůăě őŋ śőśšăćń£ěš 15 ďĺăňěšřőć ůăśšĺű). İšő ŕőğćőńĺńő ŕřőćěśšĺ ăŋăńĺğ śĺśšěňż ŋă ňăśÿšăąăţ ć ŋěśłőńĳłő ďěś£šłőć ůăśšĺű.

Řăśśňőšřĺň ţăřăłšěřŋżě šěňŕěřăšşřŋżě ğăćĺśĺňőśšĺ ńőłăńĳŋőčő ŕăřăňěšřă ŕőř£ďłă G ĺ ŕőšěŋűĺăńĳŋőľ ¡ŋěřčĺĺ, ŕőńşůěŋŋżě ŋă őśŋőćăŋĺĺ ŕřőćěďěŋŋżţ ćżůĺśńěŋĺľ (řĺś. 2 ĺ 3).

Őąřăšĺň ćŋĺňăŋĺě ŋă śńěďş¿źĺě őąńăśšĺ čřăťĺłă 2:

{ őąńăśšĳ A (0.01 ≤ kT^∗ ≤ 0.42) śőőšćěšśšćşěš ťăğě ś ńőłăńĳŋżň őřĺěŋšăűĺőŋŋżň ŕőř£ďłőň;

{ őąńăśšĳ B (0.42 ≤ kT^∗ ≤ 0.65) śőőšćěšśšćşěš ťăğőćőňş ŕěřěţőďş ŋěşŕőř£ďőůěŋŋă£ ęĺďłőśšĳ → ęĺďłőśšĳ ś ńőłăńĳŋżň őřĺěŋšăűĺőŋŋżň ŕőř£ďłőň;

Řĺś. 2. Ğăćĺśĺňőśšĳ ŕăřăňěšřă ŕőř£ďłă G őš šěňŕěřăšşřż. Ŕńőšŋőśšĳ ρ^� = 0.16, ůĺśńő ůăśšĺű N = 5000

Řĺś. 3. Ğăćĺśĺňőśšĳ ŕőšěŋűĺăńĳŋőľ ¡ŋěřčĺĺ őš šěňŕěřăšşřż. Ŕńőšŋőśšĳ ρ^� = 0.16, ůĺśńő ůăśšĺű N = 5000

{ őąńăśšĳ C (0.65 ≤ kT^∗ ≤ 1.40) śőőšćěšśšćşěš ťăğě ś őšśşšśšćĺěň őřĺěŋšăűĺőŋŋőčő ŕőř£ďłă.

Čřăťĺłĺ c řĺś. 2 ĺ 3 ĺ śăňő őŕĺśăŋĺě ťăğőćőčő ŕőćěďěŋĺ£ ś ŕőňőźĳ¿ ŕăřăňěšřă ŕőř£ďłă G ĺ £ćń£¿šś£ őśŋőćŋżňĺ řěğşńĳšăšăňĺ ŋăÿěľ řăąőšż. Ććěďěŋŋżľ ŋăňĺ ŕăřăňěšř ŕőř£ďłă ŕőğćőń£ěš ĺğşůĺšĳ ťăğőćş¿ ďĺăčřăňňş śĺśšěňż ğŋăůĺšěńĳŋő ąőńěě ăłłşřăšŋő ĺ ŋăčń£ďŋő, ůěň ć ŕřěďżďşźĺţ řăąőšăţ. Ŋă őśŋőćăŋĺĺ ćżůĺśńěŋŋőčő ŋăňĺ ŕăřăňěšřă ŕőř£ďłă G ňż ŕőśšřőĺńĺ ŕőńŋş¿ ťăğőćş¿ ďĺăčřăňňş ňőďěńĺ (řĺś. 4). Őąńăśšĺ A, B, C čřăťĺłă 2 śőőšćěšśšćş¿š ğőŋăň ćżÿě łřĺćőľ ś, ňěęďş ś ĺ b ĺ ŋĺęě b. Łřĺćă£ a śőőšćěšśšćşěš ŕěřěţőďş čăğ → ĺğőšřőŕŋă£ ęĺďłőśšĳ. Řăśśňőšřěŋŋă£ ćżÿě šěňŕěřăšşřŋă£ ğăćĺśĺňőśšĳ ŕăřăňěšřă ŕőř£ďłă (řĺś. 2) ěśšĳ ŋĺ ůšő ĺŋőě łăł ćěřšĺłăńĳŋőě śěůěŋĺě (š.ě. ŕřĺ ťĺłśĺřőćăŋŋőľ ŕńőšŋőśšĺ) ďăŋŋőľ ďĺăčřăňňż. Šăłĺň őąřăğőň, šřĺ őśŋőćŋżě śŕńőÿŋżě ńĺŋĺĺ (a, b ĺ ś) řăğďěń£¿š ťăğőćş¿ ďĺăčřăňňş řĺś. 4 ŋă ůěšżřě ůăśšĺ:

{ ğőŋă ŋăď c śőőšćěšśšćşěš ťăğăň ś ńőłăńĳŋżň őřĺěŋšăűĺőŋŋżň ŕőř£ďłőň;

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 96 ćżŕ. 7 { 8 2012

Řĺś. 4. Ťăğőćă£ ďĺăčřăňňă ęĺďłőśšĺ Ÿšőłňăěřă, ŕőśšřőěŋŋă£ ŋă őśŋőćě ńőłăńĳŋőčő ŕăřăňěšřă ŕőř£ďłă. Śŕńőÿŋżě ńĺŋĺĺ a, b, c śőőšćěšśšćş¿š čřăŋĺűăň ğőŋ

{ ůăśšĳ ďĺăčřăňňż ňěęďş b ĺ c { ğőŋă ŕěřěţőďă (ŕő£ćńěŋĺě ńőłăńĳŋő őąźěľ őřĺěŋšăűĺĺ ďĺŕőńěľ);

{ ğőŋă ňěęďş ńĺŋĺ£ňĺ b ĺ a śőőšćěšśšćşěš ăŋĺğőšřőŕŋőľ ęĺďłőśšĺ;

{ ŋĺęě a řăśŕőńőęěŋż šőůłĺ, ć łőšőřżţ ňőďěńĳ ĺňěěš čăğőőąřăğŋőě śőśšő£ŋĺě.

Řěğşńĳšăšż řăśůěšă ŕőğćőń£¿š ŋăň ćĺğşăńĺğĺřőćăšĳ řăśŕőńőęěŋĺě ůăśšĺű ć ŋăľďěŋŋżţ ćżÿě řăğńĺůŋżţ ťăğőćżţ śőśšő£ŋĺ£ţ ňőďěńĺ Ÿšőłňăěřă. Šăł, ŕőď łřĺćőľ a ŋă řĺś. 4 ňőďěńĳ ĺňěěš čăğőćş¿ ťăğş ĺ ůăśšĺűż őąńăďă¿š řăćŋőňěřŋżň řăśŕřěďěńěŋĺěň łăł ŕő łőőřďĺŋăšăň, šăł ĺ ŕő ŋăŕřăćńěŋĺ¿ ďĺŕőńěľ. Ğőŋă ęě ňěęďş b ĺ a ţăřăłšěřĺğşěšś£ ŕő£ćńěŋĺěň ťńşłšşăűĺľ ŕńőšŋőśšĺ: ŕő£ćń£¿šś£ ąőńěě ŕńőšŋżě łńăśšěřż ĺğ ůăśšĺű ĺ ğŋăůĺšěńĳŋżě şůăśšłĺ ąěğ ůăśšĺű.

Ŕřĺ şňěŋĳÿěŋĺĺ šěňŕěřăšşřż ğă ńĺŋĺ¿ b (ććěřţ ŋă ŕřĺćěďěŋŋżţ ťăğőćżţ ďĺăčřăňňăţ) ŋăąń¿ďăěšś£ ŕěřěţőď, ćżřăęă¿źĺľś£ ć ğăřőęďěŋĺĺ ńőłăńĳŋőčő ŕőř£ďłă. Ŋă ¡šőň ¡šăŕě ć ŕńőšŋżţ ůăśš£ţ ęĺďłőśšĺ ŕő£ćń£¿šś£ ćĺţřěćżě şůăśšłĺ ĺ şůăśšłĺ śőŋăŕřăćńěŋŋżţ ďĺŕőńěľ. Ŕő ŋăÿěňş ňŋěŋĺ¿, őśőąěŋŋőśšĺ ďăŋŋőčő ŕěřěţőďă őąşśńőćńěŋż ďćşň£ ťăłšăňĺ. İšő, ćő-ŕěřćżţ, ğŋăůĺšěńĳŋőě ćńĺ£ŋĺě ¡ŋšřőŕĺĺ ŋă śćőąőďŋş¿ ¡ŋěřčĺ¿ ňőďěńĺ ć őłřěśšŋőśš£ţ ťăğőćőčő ŕěřěţőďă. Ćő-ćšőřżţ, ťăğőćżě ŕěřěţőďż ć šăłĺţ śĺśšěňăţ ňőčşš ĺňěšĳ ňăńżě ğŋăůěŋĺ£ ¡ŋěřčĺľ, ŋěőąţőďĺňżţ ďń£ ŕěřěśšřőěŋĺ£ ůăśšĺű [14]. Ŕő ¡šĺň ŕřĺůĺŋăň ŕěřěţőď ňőęěš śőŕřőćőęďăšĳś£ ŕřżęłăňĺ ůěřěğ ŋěśłőńĳłő ňěšăśšăąĺńĳŋżţ śőśšő£ŋĺľ ĺ ŕřőĺśţőďĺšĳ ŕő-řăğŋőňş (ś šőůłĺ ğřěŋĺ£ łőŋťĺčşřăűĺľ ůăśšĺű) ŕřĺ řăğńĺůŋżţ ŕăřăňěšřăţ ňőďěńĺ.

Ŕőňĺňő śăňőčő ŕěřěţőďă, ĺŋšěřěś šăłęě ŕřěďśšăćń£ěš řăğŋőőąřăğĺě ŋĺğłőšěňŕěřăšşřŋżţ ťăğ. Ŕřĺ ŕőŋĺęěŋĺĺ šěňŕěřăšşřż ŋĺęě čřăŋĺűż, őąőğŋăůěŋŋőľ ŋă ťăğőćőľ ďĺăčřăňňě ąşłćőľ ś, ĺśśńěďşěňă£ ňőďěńĳ őąřăğşěš ńőłăńĳŋő şŕőř£ďőůěŋŋş¿ ťăğş. Ŋă řăśśňăšřĺćăěňőň şůăśšłě łőŋűěŋšřăűĺľ ŋăň şďăńőśĳ řăğńĺůĺšĳ šřĺ ćĺďă şŕőř£ďőůěŋŋżţ śőśšő£ŋĺľ:

{ ęĺďłőśšĳ ĺğ šőřĺůěśłĺţ čńőąşń, ďĺŕőńĺ ůăśšĺű łőšőřżţ őąřăğş¿š ćĺţřĺ;

{ ťăğă, ŋăŕőňĺŋă¿źă£ ŕăşšĺŋş. Őŋă ŕřěďśšăćń£- ěš śőąőľ śńőęŋżě śšřşłšşřż ĺğ ŋĺšěľ. Ŕřĺ ¡šőň ř£ďőň śšő£źĺě ďĺŕőńĺ śőŋăŕřăćńěŋż ĺ ŋăŕřăćńěŋż ŕő łăśăšěńĳŋőľ ł ŋĺšĺ. Šőńźĺŋă šăłőľ ŋĺšĺ ść£ğăŋă ś ňăśÿšăąőň ąńĺęŋěčő ŕőř£ďłă S. Ŋĺšĺ ňőčşš řăğćěšćń£šĳś£ ĺ őąřăğőćżćăšĳ ŕěšńĺ;

{ ťăğă ĺğ ůěřěďş¿źĺţś£ ăŋšĺŕăřăńńěńĳŋżţ śńőěć ś śőŋăŕřăćńěŋŋżňĺ ďĺŕőń£ňĺ. Łăęďżľ šăłőľ śńőľ ĺňěěš čěłśăčőŋăńĳŋş¿ şŕăłőćłş.

Ćőŕřőś ő šőň, ŕřőĺśţőďĺš ńĺ ťăğőćżľ ŕěřěţőď ňěęďş ¡šĺňĺ ťăğăňĺ ś ĺğňěŋěŋĺěň łőŋűěŋšřăűĺĺ, őśšăěšś£ őšłřżšżň. Őŋ ąşďěš ĺğşůěŋ ć őšďěńĳŋőľ řăąőšě.

Ĺğňěŋěŋĺě ććěďěŋŋőľ ŋăňĺ ćěńĺůĺŋż G ĺňěěš őŕřěďěńěŋŋżľ ťĺğĺůěśłĺľ śňżśń. Šăł, ĺğ ŋěşŕőř£ďőůěŋŋőľ ťăğż ęĺďłőśšĳ Ÿšőłňăěřă ŕěřěţőďĺš ć ńőłăńĳŋő şŕőř£ďőůěŋŋş¿. Ŕő£ćńěŋĺě ńőłăńĳŋőčő ŕőř£ďłă, ć śćő¿ őůěřěďĳ, śşźěśšćěŋŋő ĺğňěŋ£ěš śćőľśšćă řăśśňăšřĺćăěňőľ ňőďěńĺ. Őśőąěŋŋő ĺŋšěřěśěŋ ¡šőš ăśŕěłš ć őšŋőÿěŋĺĺ ŋĺğłőšěňŕěřăšşřŋżţ ťăğ ŕřĺ łőŋűěŋšřăűĺ£ţ ρ^∗ ŕőř£ďłă 0.3. Ŕřĺ ¡šĺţ şśńőćĺ- £ţ ňőďěńĳ Ÿšőłňăěřă őąřăğşěš ťăğş, ăŋăńőčĺůŋş¿ ŕőłăğăŋŋőľ ŋă řĺś. 1, őďŋăłő śőśšăćńěŋŋş¿ ĺğ ąőńěě šőńśšżţ ŋĺšěľ. Ďřşčĺňĺ śńőćăňĺ, őąřăğş¿źĺě ěě űěŕőůłĺ śőśšő£š ŋě ĺğ ěďĺŋĺůŋżţ ůăśšĺű, ă ĺğ ŋěśłőńĳłĺţ, śőğďăćă£ śšřşłšşřş, ŋăŕőňĺŋă¿źş¿ ŕăşšĺŋş. Šăłă£ śšřşłšşřă ś ńőłăńĳŋżň ŕőř£ďłőň ąşďěš ťĺğĺůěśłĺ řăğĺšěńĳŋő őšńĺůăšĳś£ őš ăŋăńőčĺůŋőľ śšřşłšşřż ąěğ ńőłăńĳŋőčő őřĺěŋšăűĺőŋŋőčő ŕőř£ďłă: ŋěśňőšř£ ŋă ŕőţőęş¿ ŕńőšŋőśšĳ ťăğż, ŕřĺ šěňŕěřăšşřăţ ćżÿě łřĺšĺůěśłőľ şŕřşčőśšĳ ĺ ć£ğłőśšĳ šăłőľ ęĺďłőśšĺ őłăęşšś£ śőćśěň ĺŋżňĺ, ůěň ć śńşůăě ńőłăńĳŋő şŕőř£ďőůěŋŋőľ ťăğż. Ńőłăńĳŋő şŕőř£ďőůěŋŋżě ŋĺšĺ őąřăğőćăćÿěľś£ ŕăşšĺŋż ğŋăůĺšěńĳŋő ąőńěě şŕřşčĺ, ůěň śłőŕńěŋĺ£ ůăśšĺű ąěğ őřĺěŋšăűĺőŋŋőčő ŕőř£ďłă. Ňőęŋő śřăćŋĺšĳ ŕěřěţőď ć ńőłăńĳŋő şŕőř£ďőůěŋŋş¿ ťăğş ś ŕő£ćńěŋĺěň ŋěłőšőřőčő \łăřłăśă". Šăłőě ğŋăůĺšěńĳŋőě ĺğňěŋěŋĺě ťĺğĺůěśłĺţ śćőľśšć ńőčĺůŋő őšőęďěśšćĺšĳ ś ŋěłőšőřżň ťăğőćżň ŕěřěţőďőň ć śĺśšěňě. Śńěďş£ őąźěľ šěőřĺĺ Ńăŋďăş ťăğőćżţ ŕěřěţőďőć ćšőřőčő řőďă, ňż ŕřěďńăčăěň ĺśŕőńĳğőćăšĳ ćěńĺůĺŋş L (ĺńĺ G) ć łăůěśšćě ŕăřăňěšřă ŕőř£ďłă, őŕĺśżćă¿źěčő ďăŋŋżľ ŕěřěţőď ć ńőłăńĳŋő şŕőř£ďőůěŋŋş¿ ťăğş. Ŕřĺćěďěŋŋżě ćżÿě řěğşńĳšăšż ćĺğşăńĺğăűĺĺ śšřşłšşř şłăğżćă¿š ŋă śşźěśšćěŋŋş¿ řőńĳ ďěťěłšőć śšřşłšşřż (ćĺţřěľ). Ć ¡šőň

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 96 ćżŕ. 7 { 8 2012 śňżśńě ŋăąń¿ďăěňőě ŋăňĺ ćőğŋĺłŋőćěŋĺě ńőłăńĳŋőčő ŕőř£ďłă ĺňěěš ŋěłőšőřş¿ ăŋăńőčĺ¿ ś ŕěřěţőďăňĺ Ąěřěğĺŋśłőčő{Łőśšěřńĺűă{Šăşńěśă (ĄŁŠ). Ťĺğĺůěśłĺ ććěďěŋŋş¿ ćżÿě ćěńĺůĺŋş G ňőęŋő ćżřăğĺšĳ ś ŕőňőźĳ¿ ŕřőĺğćőďŋőľ őš łőřřěń£űĺőŋŋőľ ťşŋłűĺĺ ŋăŕřăćńěŋĺ£ ďĺŕőńěľ C(R) = ∫_R 0 d(0) · d(r) r^{2 dr dϕ dθ,} čďě d(r) { ćěńĺůĺŋă ďĺŕőń£ ć šőůłě r. Šăłş¿ ťşŋł-

űĺ¿ ć ŕřĺŋűĺŕě ňőęŋő ĺğňěřĺšĳ, ŋăŕřĺňěř ŕő ňăčŋĺšŋőňş řăśśě£ŋĺ¿ ŋěľšřőŋőć ĺńĺ ŕő ńĺŋěľŋőňş őšłńĺłş ŋă ćŋěÿŋěě ŕőńě. Ŕřőĺŋšěčřĺřőćăć ěě, ňőęŋő ŕőńşůĺšĳ ŕăřăňěšř G.

Łăł ążńő őšňěůěŋő řăŋěě, ńőłăńĳŋżľ ŕőř£ďőł ňőęěš ŕřĺśşšśšćőćăšĳ łăł ŕřĺ ŋăńĺůĺĺ ďăńĳŋěčő, šăł ĺ ąěğ ŋěčő. Ŋăÿĺ ćżůĺśńěŋĺ£ ŕőłă ŋě ŕőğćőń£¿š śďěńăšĳ ůěšłĺţ ćżćőďőć ő šőň, łăł ćěďşš śěą£ ďĺŕőńĺ ŕřĺ ğŋăůĺšěńĳŋőň şćěńĺůěŋĺĺ řăśśšő£ŋĺ£ ňěęďş ůăśšĺűăňĺ, š.ě. şążćăěš ńĺ łőřřěń£űĺőŋŋă£ ťşŋłűĺ£, ŋăŕřĺňěř, łăł śšěŕěŋŋă£ ĺńĺ ¡łśŕőŋěŋűĺăńĳŋă£.

Ĺšăł, ć ďăŋŋőľ řăąőšě ňż ŕřěďńőęĺńĺ ŋőćżľ ňěšőď ăŋăńĺğă śšřşłšşř ĺ ťăğőćżţ ŕěřěţőďőć ťěřřőęĺďłőśšěľ, őśŋőćăŋŋżľ ŋă ćżůĺśńěŋĺĺ ńőłăńĳŋőčő őřĺěŋšăűĺőŋŋőčő ŕăřăňěšřă ŕőř£ďłă. Ććěďěŋŋżľ ňěğőśłőŕĺůěśłĺľ ŕăřăňěšř ńőłăńĳŋőčő ŕőř£ďłă ŕőğćőńĺń łőńĺůěśšćěŋŋő őŕĺśăšĳ śšěŕěŋĳ ńőłăńĳŋőľ şŕőř£ďőůěŋŋőśšĺ śĺśšěňż. Őŋ ňőęěš ążšĳ ĺśŕőńĳğőćăŋ łăł ŕăřăňěšř ŕőř£ďłă ďń£ ťăğőćőčő ŕěřěţőďă ł ńőłăńĳŋő şŕőř£ďőůěŋŋżň ťăğăň.

Ŕřěďńăčăěňă£ ŋăňĺ ňěšőďĺłă ňőęěš őłăğăšĳś£ ŕőńěğŋőľ ŕřĺ ĺśśńěďőćăŋĺĺ ďřşčĺţ ćěźěśšć, őąńăďă¿- źĺţ ńőłăńĳŋőľ śĺňňěšřĺěľ, ŋăŕřĺňěř ęĺďłĺţ łřĺśšăńńőć [14, 15] ĺńĺ śăňőśőąĺřă¿źĺţś£ śĺśšěň. Ĺğşůěŋĺě ňőďěńĺ Ÿšőłňăěřă ňőęěš šăłęě ążšĳ ŕőńěğŋżň ŕřĺ ĺśśńěďőćăŋĺĺ śšřşłšşřŋżţ śćőľśšć ćőďż. Łăęďă£ ňőńěłşńă ćőďż ĺňěěš ğŋăůĺšěńĳŋżľ ďĺŕőńĳŋżľ ňőňěŋš. Ŕőšěŋűĺăń Ńěŋŋăřďă-Ďęőŋśă ţőřőÿő őŕĺśżćăěš ćğăĺňőďěľśšćĺ£ ňěęďş ůăśšĺűăňĺ ĺ ĺśŕőńĳğşěšś£, ŋăŕřĺňěř, ć ňőńěłşń£řŋő-ďĺŋăňĺůěśłĺţ ćőďŋżţ ňőďěń£ţ TIP3P ĺ TIP4P. Śőůěšăŋĺě ¡šĺţ ťăłšőć ŋăšăńłĺćăěš ŋă ňżśńĳ ő řăğşňŋőśšĺ řăśśňőšřěŋĺ£ ęĺďłőśšĺ Ÿšőłňăěřă ć łăůěśšćě čřşąőľ ňőďěńĺ ćőďż. Ąőńěě šőčő, ŕřěďśšăćńěŋĺ£ ő ćőďě łăł ő ńőłăńĳŋőň łřĺśšăńńě śşźěśšćş¿š ďőśšăšőůŋő ďăćŋő [16]. Řăśśňăšřĺćăěňă£ ňőďěńĳ ŕřěďńăčăěš ŕřěďśšăćńěŋĺě ćőďż łăł ńőłăńĳŋőčő ęĺďłőčő łřĺśšăńńă. Ňż ŋĺ ć łőěň śńşůăě ŋě ŕřěšěŋďşěň ŋă őŕĺśăŋĺě śšřşłšşřż ćőďż, ă ńĺÿĳ ŕřěďńăčăěň ŋőćżľ ňěšőď, łőšőřżľ ňőęěš őłăğăšĳś£ ŕőńěğŋżň ďń£ ĺğşůěŋĺ£ ťěŋőňěŋőć, ść£ğăŋŋżţ, ŋăŕřĺňěř, ś ěě ďĺ¡ńěłšřĺůěśłĺňĺ śćőľśšćăňĺ [17].

Řăąőšă ćżŕőńŋěŋă ŕřĺ ŕőďďěřęłě ŘŤŤĹ (čřăŋšż # 10-01-00748 ĺ 11-02-01462ă), ŕřőčřăňňż \Ćěďşźĺě ŋăşůŋżě ÿłőńż ŘŤ" (čřăŋš # ŊŸ-3224.2010.1), čřăŋšă Ŕřăćĺšěńĳśšćă ŘŤ ďń£ čőśŕőďďěřęłĺ ŋăşůŋżţ ĺśśńěďőćăŋĺľ, ŕřőćőďĺňżţ ŕőď řşłőćőďśšćőň ćěďşźĺţ şůěŋżţ ć ŤČĄŐŞ ĆŔŐ \Ňőśłőćśłĺľ čőśşďăřśšćěŋŋżľ şŋĺćěřśĺšěš ĺň. Ň.Ć. Ńőňőŋőśőćă" (ďőčőćőř # 11.G34.31.0054) ĺ ŤŰŔ \Łăďřż". Ăćšőřż ćżřăęă- ¿š ąńăčőďăřŋőśšĳ Ě.Ĺ. Łăűş ğă ŕőńěğŋżě ďĺśłşśśĺĺ ŕő šěňăšĺłě ďăŋŋőľ řăąőšż.

1. Ř. Řőğěŋűćěľč, Ťěřřőčĺďřőďĺŋăňĺłă, Ň.: Ňĺř, 1989. 2. Ďę. Čĺřÿťěńĳďěř, Ů. Łěřšĺśś, Ř. Ąěřč, Ňőńěłşń£řŋă£ šěőřĺ£ čăğőć ĺ ęĺďłőśšěľ, Ň.: Ĺğď. ĺŋőśšřăŋŋőľ ńĺšěřăšşřż, 1961.

3. Ă. đ. Ğşąăřěć, Ă. Ć. đÿłőć, ĘİŠŤ 114(3), 892 (1998).

4. J. Bartke and R. Hentschke, Phys. Rev. E 75, 061503 (2007).

5. J.-J. Weis and D. Levesque, Adv. Polym. Sci. 185, 163 (2005).

6. K. V. Workum and J. F. Douglas, Phys. Rev. E 71, 031502 (2005).

7. D. Wey and G. N. Patey, Phys. Rev. Lett. 68(13), 2043 (1992).

8. P. J. Camp, J. C. Shelley, and G. N. Patey, Phys. Rev.

Lett. 84, 115 (2000).

9. A. Yu. Zubarev and L. Yu. Iskakova, Phys. Rev. E 61, 5410 (2000).

10. A. Yu. Zubarev and L. Yu. Iskakova, J. Phys.: Cond.

Mat. 18, s2771 (2006).

11. A.-P. Hynninen and M. Dijkstrac, Phys. Rev. Lett. 94, 138303 (2005).

12. D. Vanderbilt and S. G. Louie, J. Comp. Phys. 56(2), 259 (1984).

13. D. Frenkel and B. Smit, Understanding Molecular Simulation: from Algorithms to Applications, Academic press, 2002.

14. Ś. Ă. Ŕĺłĺŋ, Śšřşłšşřŋżě ŕřěćřăźěŋĺ£ ć ęĺďłĺţ łřĺśšăńńăţ, Ň.: Ŋăşłă, 1981.

15. Ŕ. ďě Ęěŋ, Ťĺğĺłă ęĺďłĺţ łřĺśšăńńőć, Ň.: Ňĺř, 1977.

16. §. Ĺ. Ťřěŋłěńĳ, Łĺŋěšĺůěśłă£ šěőřĺ£ ęĺďłőśšěľ, Ń.:

Ŋăşłă, 1975.

17. P. O. Fedichev, L. I. Menshikov, G. S. Bordensky, and A. O. Orlov, Pis‘ma v ZhETF 94(5), 433 (2011).

Ŕĺśĳňă ć ĘİŠŤ šőň 96 ćżŕ. 7 { 8 2012