
личие температурных сдвигов для А- и 5-мест в дебаевском прибли-
жении при в о л = 350 К и ©£>в = 450 К). Подтверждается, в частности, 
тенденция разности Дбв л к инверсии знака по мере роста и. Наличие 
отчетливо проявляющейся корреляции между Л6ВД и и дает основание 

критически отнестись к попыткам рас-
шифровки спектров ферритов-шпинелей 
при непременном условии 8В>6А (см., 
например, [8] ) . 

Поскольку расчетная зависимость 
Д6ВА слабо меняется при вари-

Зависимость разности сдвигов мёссбауэровской 
линии ядер трехвалентного железа А 6 В А = 
=8В—8А в ферритах-шпинелях от свободного 
параметра структуры и. Кривые — расчет по 
теории поля лигандов: а = 8 , 3 0 (а) и 8,50 (б) А. 
Экспериментальные значения — Д 6 В А для 
Lio.5Fe2.5O4 (1), NiFe 2 0 4 (2), NiFei.eCro.4O4 (3 ) , 
NiFei.2Cro.8O4 (4), NiFeCr04 (5), NiFe0,8Cri,2O4-
(6) (осе — оря Т=293 К); NiFeD.4Cr1.eO4 ( 7), 
NiFeo.2Cr1.8O4 (S) ( 7 = 7 7 К) . Значения и взяты 

из [5—7] 

ации параметра решетки а (ср. кривые а и б на рисунке), ее можно 
использовать для оценок свободного параметра структуры и по экспе-
риментальным данным о сдвигах б мёссбауэровской линии для А- и 
В-мест. 
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ВЫЧИСЛЕНИЕ АВТОКОРРЕЛЯЦИОННЫХ ФУНКЦИЙ ВРАЩАТЕЛЬНОГО 
И ПОСТУПАТЕЛЬНОГО ДВИЖЕНИЯ В ПРОСТЫХ жидкостях 
О. П. Ревокатов, Н. В. Бриллиантов 

(кафедра молекулярной физики) 

В настоящее время не существует (прямых экспериментальных ме-
тодов для определения автокорреляционных функций импульса -ЧМО и 
момента импульса 4 0 ^ ) молекул жидкости. В 'машинных эксперимен-
тах было установлено существование отрицательных участков у этих 
функций. Из всех (Предложенных ранее моделей аналитические выраже-
ния для W P ( t ) , ^ ( 0 были получены только в модели обобщенного 

8е- 8, мм/с 
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уравнения Ланжевена .с экспоненциальной функцией памяти [1], при-
чем отмечалось неудовлетворительное согласие с машинным экспери-
ментом. 

Предлагаемая ниже модель молекулярного движения позволяет 
получить аналитические выражения для (t) и ~*¥j(t), согласующиеся 
с машинным акопериментом и параметрами, получаемыми из экспери-
мента. В плотной жидкости молекула перемещается в «ячейке», обра-
зованной ее ближайшим молекулярным окружением. Движение моле-
кулы — это последовательность перемещений IB сравнительно слабом 
флуктуирующем поле, созданном притягивающей частью межмолеку-
лярного потенциала, и сильных «ударных» взаимодействий, обуслов-
ленных отталкивающей частью потенциала. Эти «соударения» имеют 
многочастичный характер. Как показывает машинный эксперимент [2], 
существует значительная вероятность «отражения назад» при «соуда-
рении». Это говорит о малом обмене .поступательной энергией при «со-
ударениях», т. е. о малом изменении модуля импульса. Поэтому бу-
дем считать, что движение молекулы — это последовательность сво-
бодных пролетов, при которых она проходит расстояние Д, и мгновен-
ных соударений со «стенками ячейки», при которых меняется направ-
ление импульса Р или момента импульса J, но изменение модуля им-
пульса мало. 

Предположим, что {Ап} — последовательность значений импуль-
сов или моментов импульсов — марковская цепь. Вероятность реали-
зации такой последовательности R{Ап} можно выразить через произве-
дение переходных вероятностей W [AFE | : 

k=0 
где Фм(Ао) — максвелловокое распределение начального значения А. 
В силу изотропности жидкости 

$Ak+lW[Ak+l\Ak]dAk+l = lA(\Ak\)Ak, . (1) 

где | А ( | А | ) соответствует персистенции в теории равновесного газа [3] 
и характеризует среднее изменение направления А при соударении. 

Пусть модуль импульса при «соударении» меняется в соответствии 
с выражением 

J W [Pfe+, | Pfe] dQk+idQk =W[\ Pfe+i| ||Pft 1 ] - (2) 

где С = 2 j 1 / 2 [ l + erf ( y 1 / 2 ^ ) ] _ 1 — нормировочный множитель, 

erf(x) — функция ошибок, интегрирование в (2) проводится по угло-
вым координатам векторов Pfe+i, Pk- Предположение о малости изме-
нения | Р | эквивалентно предположению ух12~>$х12, где J3={2mkT)- 1 — 
параметр максвелловского распределения по импульсам. На основании 
(2) нетрудно показать, что если начальное значение модуля импульса 
было Рп, то через п соударений модули импульса Рп будут распреде-
лены с дисперсией, пропорциональной (п/у)Ч2. Будем говорить, что мо-
лекула потеряла память о начальном значении импульса, если диспер-
сия Рп равна дисперсии максвелловского распределения, т. е. (п{у)Ч2= 
= Это произойдет через время' tmr = nA/ucv= {yj$)M {SkTlntn)1'2. 
Перейдем к вычислению T p (t) и ^ ( О для t<^tmr. 

Выделим ансамбль молекул, имеющих в начальный момент модуль 
импульса Ро и прошедших расстояние До после последнего соударе-
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ния. Распределение по импульсам в этом ансамбле для начального мо-
мента времени будет f 0 ( P ) = 6 ( P — Р 0 ) . Для описания эволюции выде-
ленного ансамбля ©ведем функции fh(P) и л(Ро)(х, Р, t); fk(P) описы-
вает распределение по импульсам при условии, что все молекулы исход-
ного ансамбля испытали k соударений, т. е. прошли от начального по-
ложения путь х такой, что (k + бй0со — со) Д < л; < + 1 —• оэ) Д. Очевид-
но, что 

оо 

Д (Р) = Се-*р-ро)2 = С J б (Рх - Р0) dP± = Sf0 (Р), (3) 
о 

fh{P) =Shf0(P), где 5 — интегральный оператор, определенный соотно-
шением (3), введен для удобства обозначений. Функция п(Р°Цх, Р, t) 
характеризует (распределение по импульсу и по величине пройденного 
пути х к моменту времени t. Так как t<^tmr и у~1/2<ср_1/2, для х можно 
написать: х— (P/m)t, поэтому нетрудно показать, что пр° (х, Р, t) пред-
ставим о в виде 

оо 

(X, Р, t) = J] б [х - f ) Skб (Р - Р0) {® [х - (k + 6feoco - со) Д] -
k=0 

-B[x-(k + 1 — со) А]}, (4) 

где в (х) —функция Хевисайда. 
Предположим, что £а(Л) = |A = | const , тоща для молекул, испытав-

ших k соударений, получим 
< А А > = J AkA0W [А* | M-i] ...W[ Ail A0] d\k ... dhx = fAM 

где о означает усреднение по ансамблю молекул, испытавших k 
соударений и имеющих начальное значение А, равное А0. Для ненор-
мированных корреляционных функций исходного ансамбля ,имеем 

00 (FL-fl—СО)Д ОО 

<р{10) (0 = Е ¥AAI J dx[ пЫ (х, Р, t) dP. (5) 
п—О (га+бп0со—со)Д О 

Учтем, что S k6(P—Р 0 ) ^(у/Лл)1/2ехр[—y/'k(P—.Р0)2], так как у - ' / 2 < 
<СР-1/2. Тогда, подставляя (4) в (5), получим ф!Го)(0 Для исходного ан-
самбля. 

Нормированную автокорреляционную функцию получим, 
проинтегрировав фр'о)(0 по Р0 с весом Фм(Ро) от 0 до оо и по со от .0 
до 1 и разделив результат на <Р0

2>. Для получения функции 
необходимо кроме интегрирования по Р0 и по о провести усредне-
ние по A0 = Jо и разделить результат на < / о 2 > . Для t<^tmr, разлагая в 
ряд по степеням малого параметра ( р / у ) п о л у ч и м следующее выра-
жение для ^ . / ( О : 

' k=\ 
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где x=it/t0, t0 = A$42m. В записи j ^ j верхнее число — коэффициент в 

выражении для Ч М О , а нижнее — для Для времен корреляции 
тр, т j получим соотношения 

тp,J = 1 Г 2 / 3 \ * + 
л! /2 1 1 i 1 - | >P,J m а 2kT 

i /2 1 + IP.J 

i - l 
А + 0 (т)-<7> 

Значения величин тр, %j для многих жидкостей известны из экспе-
римента [4], поэтому, выбрав А, можно вычислить £Р, Ъ ПО формуле (7). 
Д л я жидкого аргона при Г = 94,4 К было у/рШ 
выбрано А =1,056 А. С помощью соотноше-
ния Кубо для коэффициента самодиффузии 
D= (kT]m)xp и экспериментального зна-
чения D [2] вычислялась величина £Р:|Р = 
= —0,237, затем по формуле (6) рассчиты-
валась 4 я p ( t ) . Результат (рисунок) нахо-
дится в хорошем согласии с машинным 
экспериментом. 

0,5 

О 

Функция Y p (/) для жидкого аргона: Т=94,4 К, 
р = 1,37 г/см3, 0,237, Д=1,056 А, сплошная 
линия — машинный эксперимент [2], X — расчет 

по формуле (6), нулевое приближение (РЛ>=0) 

Авторы благодарны И. М. Лифишцу 
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К ТЕОРИИ ИЗЛУЧЕНИЯ В СРЕДАХ С МЕНЯЮЩЕЙСЯ АНИЗОТРОПИЕЙ 

В. А. Давыдов 

(кафедра квантовой теории) 

Многие вещества при изменении внешних условий меняют свою 
анизотропию. Это может происходить благодаря динамооптическим яв-
лениям, эффекту Керра и т. д. Некоторые оптически изотропные оегне-
тоэлектрики при наложении внешнего электрического поля становятся 
анизотропными. Так, .например, кубический кристалл титаната строн-
ция Б г Т Ю з , будучи помещен в электрическое поле, направленное вдоль 
оси 2, превращается в одноосный кристалл с оптической осью z. Излу-
чение заряженных частиц в средах с меняющейся во времени анизотро-
пией обладает одной замечательной особенностью: в них может излу-
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