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.edu.ruÑòàòüÿ ïîñòóïèëà 01.10.2009, ïîäïèñàíà â ïå÷àòü 24.12.2009�àññìîòðåíà ìåäëåííàÿ äè��óçèÿ àäàòîìà íà ïåðèîäè÷åñêîé ïîâåðõíîñòè åùå íå îêîí÷àòåëü-íî ñ�îðìèðîâàâøåãîñÿ âåðõíåãî ñëîÿ ðàñòóùåãî êðèñòàëëà. Èññëåäîâàíî äâèæåíèå îñòðîâêîâ(êëàñòåðîâ) êàê �àêòîð, óñêîðÿþùèé äè��óçèþ àäàòîìà è ïðèâîäÿùèé ê óâåëè÷åíèþ ýíòðîïèèïî ñðàâíåíèþ ñî ñëó÷àåì óæå ñ�îðìèðîâàâøåãîñÿ íåïîäâèæíîãî ñëîÿ ïîäëîæêè. �àññ÷èòàíûêîý��èöèåíò äè��óçèè, ýíòðîïèÿ è ý��åêòèâíûå òåìïåðàòóðû, õàðàêòåðèçóþùèå ýòè ñâîéñòâàïîäëîæêè.Êëþ÷åâûå ñëîâà: ïîâåðõíîñòíàÿ äè��óçèÿ, ý��åêòèâíàÿ òåìïåðàòóðà, êâàçèðàâíîâåñíîå ðàñïðåäåëåíèåÁîëüöìàíà, âðåìÿ Êðàìåðñà.ÓÄÊ: 536.75, 536.-12.01, 536.216.1, 539.23. PACS: 05.04,-a, 05.70 Np, 68.35 Md, 68.43 Jk.

ÂâåäåíèåÑîâðåìåííûå âîçìîæíîñòè íåïîñðåäñòâåííîãî íà-áëþäåíèÿ äè��óçèè àäàòîìîâ íà ïîâåðõíîñòè ðàñòó-ùåãî êðèñòàëëà ïðåäîñòàâëÿþò áîãàòûé ìàòåðèàë äëÿòåîðåòè÷åñêîãî îñìûñëåíèÿ [1, 2℄. Ýòà äè��óçèÿ ÿâ-ëÿåòñÿ ñëîæíûì ïðîöåññîì, âêëþ÷àþùèì ìíîæåñòâîêâàíòîâûõ ý��åêòîâ, çàâèñÿùèõ îò õèìè÷åñêèõ ñâîéñòâêàê àäàòîìà, òàê è âåùåñòâà ïîäëîæêè. Â áîëüøèíñòâåñëó÷àåâ çàäà÷à ñâîäèòñÿ ê êëàññè÷åñêîìó äâèæåíèþíåêîòîðîé ÷àñòèöû ñ ý��åêòèâíîé ìàññîé â ïîòåíöè-àëüíîì ðåëüå�å, ïðè÷åì êàê ý��åêòèâíàÿ ìàññà, òàêè �îðìà ðåëüå�à çàâèñÿò îäíîâðåìåííî îò õèìè÷åñêèõñâîéñòâ àäàòîìà è ïîâåðõíîñòè. Ñîâðåìåííûå õèìèêèóìåþò ñîâåðøàòü òàêîé ïåðåõîä ê ïîòåíöèàëüíîìó ðå-ëüå�ó äëÿ îãðîìíîãî ÷èñëà âåùåñòâ, à äëÿ �èçèêà ïðåä-ñòàâëÿåòñÿ èíòåðåñíîé îáùàÿ çàäà÷à î äâèæåíèè àäà-òîìà ïî ïåðèîäè÷åñêîé ïîâåðõíîñòè. Óñòàíîâèòü ñâÿçüìåæäó âèäîì ïîòåíöèàëüíîãî ðåëüå�à è òåìïåðàòóð-íîé çàâèñèìîñòüþ êîý��èöèåíòà äè��óçèè âàæíî åùåè ïîòîìó, ÷òî âî ìíîãèõ ñëó÷àÿõ ðåøàåòñÿ îáðàòíàÿçàäà÷à: ïî ýêñïåðèìåíòàëüíûì äàííûì íåïîñðåäñòâåí-íîãî íàáëþäåíèÿ äè��óçèè ïðîâîäèòñÿ ìîäåëèðîâàíèåïîòåíöèàëüíîãî ðåëüå�à.Â îáùåì âèäå ïîëó÷àåòñÿ ñëåäóþùàÿ êàðòèíà:íåñêîëüêî àäàòîìîâ íà ïîâåðõíîñòè ðàñòóùåãî êðè-ñòàëëà ñ ðàçìåðîì ÿ÷åéêè R äâèãàþòñÿ ïî çàêîíàìáðîóíîâñêîãî äâèæåíèÿ, âñòðå÷àþòñÿ äðóã ñ äðóãîì,ñîåäèíÿþòñÿ è îáðàçóþò íåáîëüøèå îñòðîâêè (êëàñòå-ðû) èç íåñêîëüêèõ àäàòîìîâ. Ýòè îñòðîâêè ïðîäîëæàþòõàîòè÷åñêè äâèãàòüñÿ êàê öåëîå ñ ìåíüøåé ñêîðîñòüþ,îïðåäåëÿåìîé òåìïåðàòóðîé ïîäëîæêè.Ýíåðãèÿ àêòèâàöèè îäèíî÷íîãî àäàòîìà íà ïîâåðõ-íîñòè ñîñòàâëÿåò îêîëî 0.8�2 ýÂ [3℄. Ýíåðãèÿ àê-òèâàöèè êëàñòåðà, ñîñòîÿùåãî èç íåñêîëüêèõ àòîìîâ,çàâèñèò íå òîëüêî îò ÷èñëà �îðìèðóþùèõ êëàñòåðàòîìîâ, íî è îò �îðìû êëàñòåðà, èçìåíÿÿñü ïî ìåðåðîñòà êëàñòåðà íåëèíåéíî [4�8℄. Íà ïîâåðõíîñòü òàêèõîñòðîâêîâ îñåäàþò àäàòîìû, êîòîðûå òàêæå äâèæóòñÿ

�èñ. 1. Àäàòîì íà êëàñòåðåíà íèõ (ðèñ. 1) [9℄. Ñêîðîñòü ýòîé äè��óçèè çàäàåòòèï ðîñòà êðèñòàëëà. Åñëè îíà äîñòàòî÷íî âåëèêà,òî àäàòîì óñïåâàåò ïðîäâèíóòüñÿ ê êðàþ îñòðîâà,ñïóñòèòüñÿ è ïðèñîåäèíèòüñÿ ê îñòðîâó, óâåëè÷èâ åãîðàçìåð. Òàêèì îáðàçîì, ïðîèñõîäèò ìîíîñëîéíûé ðîñòêðèñòàëëà. Ïðè ìàëîé ñêîðîñòè äè��óçèè àäàòîìà íàïîâåðõíîñòè îñòðîâà ðîñò áóäåò ìíîãîñëîéíûì. Àíà-ëèòè÷åñêîå îïèñàíèå òàêîé äè��óçèè íà ïîâåðõíîñòèêëàñòåðà è ÿâëÿåòñÿ îñíîâíîé öåëüþ ýòîé ðàáîòû.Ýêñïåðèìåíòàëüíûå èçìåðåíèÿ äàþò çíà÷åíèå êîý�-�èöèåíòà äè��óçèè íåñêîëüêî áîëüøåå, ÷åì ðàñ÷åòíûå.Ìíîæåñòâî îáúÿñíåíèé òàêîãî óñêîðåíèÿ äè��óçèèïðèâåäåíî â ëèòåðàòóðå. Íàïðèìåð, òóííåëüíûå ý��åê-òû ïåðåõîäà èç îäíîé ÿìû â äðóãóþ, ïåðåñêîêè íàðàññòîÿíèÿ áîëüøèå ïåðèîäà êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè,èçìåíåíèÿ ýíåðãèè àêòèâàöèè, âûçâàííûå ãðàíè÷íûìèý��åêòàìè, è ìíîãîå äðóãîå. Òåì íå ìåíåå èçìåíåíèåñòàòèñòèêè òåïëîâûõ �ëóêòóàöèé, âûçâàííîå òåì, ÷òîâåðõíÿÿ ïîâåðõíîñòü åùå íàõîäèòñÿ íà ñòàäèè �îðìè-ðîâàíèÿ, íå ó÷òåíî. Çàäà÷åé íàñòîÿùåé ðàáîòû ÿâëÿ-åòñÿ èññëåäîâàíèå ýíòðîïèéíûõ �àêòîðîâ, âëèÿþùèõíà äè��óçèþ àäàòîìà. Â ðàáîòå ïîêàçàíî óâåëè÷åíèåêîý��èöèåíòà äè��óçèè êàê ðåçóëüòàò óâåëè÷åíèÿ ýí-òðîïèè ñèñòåìû. À èìåííî íàìè ó÷òåíà âîçìîæíîñòüñëó÷àéíîãî áëóæäàíèÿ îñòðîâêà (êëàñòåðà), íà êîòîðîìïðîèñõîäèò äè��óçèÿ àäàòîìà. Òàêîå áëóæäàíèå ïðîèñ-õîäèò â âèäå ðåäêèõ, áûñòðûõ ñêà÷êîâ â ñîñåäíåå ïîëî-æåíèå. Âîçíèêàþùèå ïðè ýòîì ñèëû èíåðöèè â ñèñòåìåîòñ÷åòà, ñâÿçàííîé ñ îñòðîâêîì, ïðèâîäÿò ê áîëüøèìñêà÷êàì àäàòîìîâ. Ýòî ñèëüíî ìåíÿåò ñòàòèñòèêó äëèíïðîáåãîâ è ïðèâîäèò ê ïîÿâëåíèþ êàðòèíû, ñõîäíîé16 ÂÌÓ. Ôèçèêà. Àñòðîíîìèÿ. � 2



32 ÂÌÓ. Ñåðèÿ 3. ÔÈÇÈÊÀ. ÀÑÒ�ÎÍÎÌÈß. 2010. � 2ñ ñóïåðäè��óçèåé. Ïðè ýòîì ñîáëþäåíû óñëîâèÿ òåï-ëîâîãî ðàâíîâåñèÿ ñ òåðìîñòàòîì, ðîëü êîòîðîãî èãðàåòïîäëîæêà.Áóäåì ñ÷èòàòü, ÷òî ïåðåõîäû ïîä äåéñòâèåì òåïëî-âîãî øóìà ïðîèñõîäÿò îäèíàêîâî äëÿ àäàòîìà è äëÿêëàñòåðà è îòëè÷àþòñÿ òîëüêî êîëè÷åñòâåííî. Ïðèîïèñàíèè ýòèõ ïðîöåññîâ â ïåðâîì ðàçäåëå áóäåìãîâîðèòü î äâèæåíèè áðîóíîâñêîé ÷àñòèöû, íàçûâàÿòàê â ñîîòâåòñòâóþùèõ ñëó÷àÿõ àäàòîì èëè êëàñòåð.Âî âòîðîì ðàçäåëå áóäóò ðàññìîòðåíû äâà îñíîâíûõòèïà äâèæåíèÿ àäàòîìà íà êëàñòåðå ñ èñïîëüçîâàíèåìêîëè÷åñòâåííîãî ðàçëè÷èÿ îñíîâíûõ õàðàêòåðèñòèê.1. Äâèæåíèå áðîóíîâñêîé ÷àñòèöûïî ïåðèîäè÷åñêîé ïîòåíöèàëüíîé ïîâåðõíîñòè1.1. Îäíîòèïíûå õàîòè÷åñêèå äâèæåíèÿ ðàçíîãîìàñøòàáà�àññìîòðèì ñëó÷àé ìåäëåííîé äè��óçèè, êîãäà ÷à-ñòèöà äîñòàòî÷íî äîëãî íàõîäèòñÿ â ïîòåíöèàëüíîéÿìå, à ïîòîì ñêà÷êîì ñîâåðøàåò ïåðåõîä â ñîñåäíþþÿìó. Äëÿ àäàòîìà ÿìà ñîîòâåòñòâóåò îäíîé ÿ÷åéêåñ õàðàêòåðíûì ðàçìåðîì (ðàäèóñîì) R , à ïîòåíöèàëü-íàÿ ýíåðãèÿ U (r) < 0 õàðàêòåðèçóåòñÿ ãëóáèíîé ÿìûUmin < 0 è óñëîâèåì U(R) = 0 (ðèñ. 2). Äëÿ êëàñòå-ðà ââîäèòñÿ íåêîòîðûé ý��åêòèâíûé ïîòåíöèàë, çà-äàþùèé ýíåðãèþ àêòèâàöèè �E (âûñîòó ý��åêòèâíîãîïîòåíöèàëüíîãî áàðüåðà). Â ðàáîòå [10℄ ïîêàçàíî, ÷òîäëÿ äè��óçèè äâóõìåðíîãî êëàñòåðà Cu, ñîñòîÿùåãîèç ñåìè àòîìîâ íà ïîâåðõíîñòè Cu(111), ýòà ýíåðãèÿàêòèâàöèè íà òðè ïîðÿäêà áîëüøå, ÷åì äëÿ åäèíè÷íîãîàòîìà jeEj � jUminj .

�èñ. 2. Ìîäåëü ñòðóêòóðû ïîâåðõíîñòè, ñîñòîÿùåé èçïîòåíöèàëüíûõ ÿì ðàäèóñà R è ãëóáèíû U0Â óêàçàííîì ñëó÷àå ìåäëåííîé äè��óçèè ñîñòîÿíèå÷àñòèöû âíóòðè ÿìû ìîæíî ñ÷èòàòü áëèçêèì ê ðàâ-íîâåñíîìó, à èíòåíñèâíîñòü ñëó÷àéíûõ âîçäåéñòâèéâ ýòîì ñîñòîÿíèè õàðàêòåðèçîâàòü ââîäèìûì â íàñòî-ÿùåé ðàáîòå ïàðàìåòðîì Tin , íàçâàííûì âíóòðåííåéòåìïåðàòóðîé. Ñîîòâåòñòâåííî ñëó÷àéíîå äâèæåíèå èçîäíîé ÿìû â äðóãóþ è êèíåòè÷åñêóþ ýíåðãèþ ýòîãîäâèæåíèÿ ìîæíî ñâÿçàòü ñ âíåøíåé òåìïåðàòóðîé Tout .Â ýòîì ñëó÷àå íåïðåðûâíîå äâèæåíèå âíóòðè ÿìûè ïåðåõîäû èç ÿìû â ÿìó â äèñêðåòíîì ïðîñòðàíñòâåðàññìàòðèâàþòñÿ êàê õàîòè÷åñêèå äâèæåíèÿ ðàçíîãîìàñøòàáà.

1.2. Âíóòðåííÿÿ òåìïåðàòóðàÇíà÷åíèå âíóòðåííåé òåìïåðàòóðû îöåíèâàåòñÿ â ðà-áîòàõ [11�13℄ íà îñíîâå êâàçèðàâíîâåñíîãî ðàñïðåäå-ëåíèÿ Áîëüöìàíà, êîòîðîå õàðàêòåðèçóåò ïîëîæåíèå÷àñòèöû â ÿìå è çàäàåòñÿ âûðàæåíèåìw(r) = 1
 exp� hUi �U (r)�kT � , (1)ãäå 
 = 2�R � äâóõìåðíûé îáúåì ÿìû, k � ïîñòî-ÿííàÿ Áîëüöìàíà. Êîíñòàíòà � õàðàêòåðèçóåò íåðàâíî-âåñíîñòü ñèñòåìû. Ñëó÷àé �= 1 ñîîòâåòñòâóåò ðàâíî-âåñíîìó ðàñïðåäåëåíèþ Áîëüöìàíà. Ýòî ðàñïðåäåëåíèåîòëè÷àåòñÿ îò áîëüöìàíîâñêîãî òîëüêî ïåðåíîðìèðîâ-êîé òåìïåðàòóðû Tin =T/�,ãäå � îïðåäåëÿåòñÿ óðàâíåíèÿìè8>><>>:
Z exp��U�kT �dr=
 exp��hUikT � ,Z U exp��U�kT �dr= hUi
 exp��hU ikT � . (2)

Ïåðâîå èç ýòèõ óðàâíåíèé ïîëó÷àåòñÿ èç óñëîâèÿ íîð-ìèðîâêè, à âòîðîå � èç òîãî �àêòà, ÷òî hUi ÿâëÿåòñÿìàòåìàòè÷åñêèì îæèäàíèåì U . Âíóòðåííÿÿ ý��åê-òèâíàÿ òåìïåðàòóðà Tin âñåãäà ìåíüøå ðåàëüíîé T ,è ýòà ðàçíèöà èìååò ìàêñèìóì. Íà ðèñ. 3 ïîêàçàíàçàâèñèìîñòü îòíîøåíèÿ âíóòðåííåé ý��åêòèâíîé òåì-ïåðàòóðû ê ðåàëüíîé Tin/T îò ãëóáèíû ïîòåíöèàëüíîéÿìû jUminj/kT (òàê æå íîðìèðîâàííîé íà T ) ïðè �èê-ñèðîâàííîì çíà÷åíèè ðåàëüíîé òåìïåðàòóðû è ïðî÷èõïàðàìåòðîâ äëÿ äâóõ ðàçëè÷íûõ âèäîâ ïîòåíöèàëüíûõÿì, âçÿòûõ â âèäå ñòåïåííîé çàâèñèìîñòè 
î ñòåïåíüþn= 1 è n= 2, U(r) =Umin �1� � rR�n� .

�èñ. 3. Çàâèñèìîñòü âíóòðåííåé òåìïåðàòóðû îò ãëó-áèíû äëÿ êîíóñîîáðàçíîé (1), è ïàðàáîëè÷åñêîé (2)ïîòåíöèàëüíûõ ÿì. Âåëè÷èíû íîðìèðîâàíû íà òåìïå-ðàòóðóÒîò �àêò, ÷òî Tin <T , ìîæíî èíòåðïðåòèðîâàòü åùåè òàêèì îáðàçîì, ÷òî òåïëîâûå �ëóêòóàöèè òåðìîñòàòà,äåéñòâóþùèå íà ÷àñòèöó â ÿìå è õàðàêòåðèçóåìûåòåìïåðàòóðîé T , ìîæíî óñëîâíî ðàçäåëèòü íà ñëàáûå,íå ïðèâîäÿùèå ê âûõîäó èç ÿìû, è ñèëüíûå, âûáèâàþ-ùèå ÷àñòèöó èç ÿìû. Âíóòðåííÿÿ òåìïåðàòóðà ñâÿçàíàòîëüêî ñî ñëàáûìè �ëóêòóàöèÿìè. Ïðîòèâîðå÷èÿ ñî



ÒÅÎ�ÅÒÈ×ÅÑÊÀß È ÌÀÒÅÌÀÒÈ×ÅÑÊÀß ÔÈÇÈÊÀ 33âòîðûì çàêîíîì òåðìîäèíàìèêè íå ïðîèñõîäèò èç-çàòîãî, ÷òî ìåçîñêîïè÷åñêèé ïðîöåññ ïåðåõîäîâ ìåæäóÿìàìè ÿâëÿåòñÿ èçìåðåíèåì ïî îòíîøåíèþ ê ìèêðîñêî-ïè÷åñêîìó ïðîöåññó äâèæåíèÿ âíóòðè ÿìû, ýòîò âîïðîñïîäðîáíî ðàññìàòðèâàåòñÿ â [13, 14℄.1.3. Ñðåäíåå âðåìÿ âûõîäàÑðåäíåå âðåìÿ âûõîäà, òàê íàçûâàåìîå âðåìÿ Êðà-ìåðñà [15℄, ïîäñ÷èòàíî â ðàáîòàõ [11�13℄ è ìîæåò áûòüâûðàæåíî ÷åðåç âåðîÿòíîñòü âûõîäà â åäèíèöó âðåìåíè:1� = hvi+Lw(L), (3)ãäå hvi+ = pkTout/2�m � ñðåäíÿÿ ïîëîæèòåëüíàÿïðîåêöèÿ ñêîðîñòè ÷àñòèöû íà íàïðàâëåíèå âíåøíåéíîðìàëè, L = 2�R � äëèíà ãðàíèöû ÿìû, w(L) �êâàçèðàâíîâåñíîå ðàñïðåäåëåíèå âåðîÿòíîñòåé äëÿ êî-îðäèíàò (1) íà ãðàíèöå ÿìû. Ïîäñòàâëÿÿ ýòè âûðàæåíèÿâ (3), ïîëó÷àåì � = tout2 e�hUi/kT ,ãäå ââåäåíî âðåìÿ, õàðàêòåðèçóþùåå ïðîõîæäåíèå áà-ðüåðà, tout = Rhvi+ . (4)Äëÿ ÷àñòíîãî ñëó÷àÿ îäíîìåðíîé ïàðàáîëè÷åñêîé ÿìû(n= 2) âûðàæåíèå (3) ñîâïàäàåò çàêîíîì Àðåíèóñàñ åäèíè÷íûì ïðå-�àêòîðîì [16℄.1.4. Âíåøíÿÿ òåìïåðàòóðàÂíåøíÿÿ òåìïåðàòóðà îïðåäåëÿåòñÿ êàê ñðåäíÿÿ êè-íåòè÷åñêàÿ ýíåðãèÿ äèñêðåòíîãî äâèæåíèÿ èç îäíîéÿìû â äðóãóþ. Ýòîò ïåðåõîä ïðîèñõîäèò â òå÷åíèåâðåìåíè tout íà ðàññòîÿíèå 2R â ñðåäíåì îäèí ðàç çàâðåìÿ � , ò. å. ÿâëÿåòñÿ èìïóëüñíûì ïðîöåññîì [17℄.Ó÷èòûâàÿ òî, ÷òî äâèæåíèÿ âäîëü êàæäîãî èç äâóõíàïðàâëåíèé àíàëîãè÷íû, ìîæíî ðàññìîòðåòü ñêîðîñòüâäîëü îäíîé îñè. Âðåìÿ ìåæäó ñêà÷êàìè t � ñëó÷àéíàÿâåëè÷èíà è hti = 2� , òàê êàê � õàðàêòåðèçóåò âûõîäâ îäíîì èç äâóõ íàïðàâëåíèé. Îöåíèì ñêîðîñòü ÷àñòè-öû êàê îòíîøåíèå äëèíû ïðûæêà 2R êî âðåìåíè tìåæäó ïðûæêàìè v = 2R/t . Ýòà ñêîðîñòü óæå óñðåä-íåíà ïî èíòåðâàëó âðåìåíè t , íî îñòàåòñÿ ñëó÷àéíîéâåëè÷èíîé, òàê êàê t � ñëó÷àéíàÿ âåëè÷èíà. Äëÿ ïîëó-÷åíèÿ ðàñïðåäåëåíèÿ ïî ñêîðîñòÿì íåîáõîäèìî ó÷åñòüðàñïðåäåëåíèå ïî ðàçëè÷íûì âðåìåíàì îæèäàíèÿ t íàèíòåðâàëå [tout;1℄ :w(t) = 12� exp�� t� tout2� �.Ìåäëåííûé âûõîä èç ïîòåíöèàëüíîé ÿìû ïîä÷èíÿåòñÿýêñïîíåíöèàëüíîìó ðàñïðåäåëåíèþ ïî âðåìåíàì âûõî-äà, ÷òî ñîîòâåòñòâóåò ïîñòîÿííîé âåðîÿòíîñòè âûõîäà.Òåì íå ìåíåå ýòè âðåìåíà íå ìîãóò áûòü ìåíüøåtout (4), õàðàêòåðèçóþùåãî ìèíèìàëüíîå çíà÷åíèå t .Îòñþäà ñòàíäàðòíûì ïðåîáðàçîâàíèåì ïîëó÷àåìw(v) = R�v2 exp�� R�v + tout2� �.Ýòî ðàñïðåäåëåíèå îãðàíè÷åíî íà èíòåðâàëå [0, 2R/tout℄è ïîçâîëÿåò âû÷èñëèòü âíåøíþþ ý��åêòèâíóþ òåìïå-

ðàòóðó êàê ñðåäíþþ êèíåòè÷åñêóþ ýíåðãèþ äâóìåðíîãîäâèæåíèÿ kTout2 = mhv2i2 :Tout = 2mR2ktout� . (5)Ýòî ñîîòâåòñòâóåò êàê òðàäèöèÿì òåîðèè ãàçîâ ñâÿ-çûâàòü òåìïåðàòóðó ñ êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèåé õàîòè-÷åñêîãî äâèæåíèÿ, òàê è ìåòîäàì òâåðäîãî òåëà ââî-äèòü ðàçëè÷íûå ý��åêòèâíûå òåìïåðàòóðû, õàðàêòåðè-çóþùèå ñîîòâåòñòâóþùèå ïðîöåññû (ýëåêòðîííàÿ, �î-íîííàÿ òåìïåðàòóðû). Ïåðåïèøåì ðàñïðåäåëåíèå äëÿñêîðîñòåé ÷åðåç òåìïåðàòóðó è ìàëûé áåçðàçìåðíûéïàðàìåòð x0 = tout2� � 1:w(v) = 1v2rkToutx0m exp �1vrkToutx0m + x0!. (6)Ñðåäíÿÿ ñêîðîñòü, íåîáõîäèìàÿ äëÿ îïðåäåëåíèÿêîý��èöèåíòà äè��óçèè, ìîæåò áûòü ïðåäñòàâëåíàâ ñëåäóþùèõ âèäàõ, ñîãëàñíî (4),hvi=�rkToutx0m ln x0 = R� ln 2�tout =�R� hUikT .1.5. Äè��óçèÿÂ îáùåì âèäå êîý��èöèåíò äè��óçèè D â çàäàííîìíàïðàâëåíèè îïðåäåëÿåòñÿ ÷åðåç äëèíû ñêà÷êîâ èç ÿìûâ ÿìó è ñðåäíþþ ñêîðîñòü. Îí ñâÿçàí ñ âíåøíåéý��åêòèâíîé òåìïåðàòóðîé è êîý��èöèåíòîì çàòóõà-íèÿ � ñîîòíîøåíèåì Ýéíøòåéíà D = kTout/(m�) [18℄.Âûðàæàÿ D ÷åðåç òåìïåðàòóðó (5), ïîëó÷àåìDx = 2Rhvi2 = kTouttout2m ln 2�tout = kToutm� . (7)Êîý��èöèåíò çàòóõàíèÿ, çàâèñÿùèé îò òåìïåðàòóðûè ïîòåíöèàëüíîãî ðåëüå�à, âûðàæàåòñÿ èç (7). Îïðå-äåëåíèå âíåøíåé ý��åêòèâíîé òåìïåðàòóðû è êîý��è-öèåíòà çàòóõàíèÿ ïîçâîëÿåò ðàññìàòðèâàòü äâèæåíèå÷àñòèöû íà ìàññøòàáàõ ìíîãî áîëüøèõ R , êàê îáû÷-íóþ äè��óçèþ, îïèñûâàåìóþ óðàâíåíèåì Ëàíæåâåíàèëè Ôîêêåðà�Ïëàíêà.1.6. Ýíòðîïèÿ�àññìîòðèì ýíòðîïèþ ñêîðîñòè êàê îäèí èç âàæíåé-øèõ ïàðàìåòðîâ ïðîöåññà. Îíà õàðàêòåðèçóåò íåîïðåäå-ëåííîñòü â ñêîðîñòÿõ ÷àñòèö, íàõîäÿùèõñÿ íà ïîâåðõ-íîñòè êëàñòåðà. Âû÷èñëÿÿ ñðåäíèé ëîãàðè�ì îò (6),ïîëó÷àåì çàâèñèìîñòü ýíòðîïèè îò òåìïåðàòóðûS = k2 lnTout +S(x0).Ìîæíî ââåñòè óñëîâíóþ ýíòðîïèþ S
 , õàðàêòåðè-çóþùóþ ðàñïðåäåëåíèå ïî ñêîðîñòÿì ïðè óñëîâèè, ÷òîñêà÷îê ïðîèñõîäèò. ÒîãäàS
 = k2 lnT
 +S(x0),ãäå óñëîâíàÿ òåìïåðàòóðà ðàâíà êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèèâî âðåìÿ ñêà÷êà T
 = mhv2i
k = 4mR2kt2out . Ýíòðîïèÿ Sj ñàìîãî17 ÂÌÓ. Ôèçèêà. Àñòðîíîìèÿ. � 2



34 ÂÌÓ. Ñåðèÿ 3. ÔÈÇÈÊÀ. ÀÑÒ�ÎÍÎÌÈß. 2010. � 2ñêà÷êà îïðåäåëÿåòñÿ âåðîÿòíîñòüþ ñêà÷êà tout/(2�) ïî�îðìóëå ØåííîíàSj =�k2 ln (tout/(2�)).Î÷åâèäíî, âûïîëíÿåòñÿ ñîîòíîøåíèå S
 = S�Sj [14℄.Èòàê, ìû ïîëó÷èëè âîçìîæíîñòü ñîïîñòàâèòü îñíîâ-íûå òåðìîäèíàìè÷åñêèå è ñòàòèñòè÷åñêèå ïàðàìåòðû ïî�îðìóëàì, àíàëîãè÷íûì âûðàæåíèÿì äëÿ èäåàëüíîãîãàçà, ïðè òîì, ÷òî ðàñïðåäåëåíèå ïî ñêîðîñòÿì îòëè÷íîîò ìàêñâåëëîâñêîãî. Âñå ñêàçàííîå âûøå ìîæíî ïðèìå-íèòü êàê ê àäàòîìàì, òàê è ê êëàñòåðàì. Àíàëîãè÷íîáóäåò îöåíèâàòüñÿ òåìïåðàòóðà è ýíòðîïèÿ äëÿ áîëü-øèõ ñêà÷êîâ, ñâÿçàííûõ ñ äâèæåíèåì îñòðîâêà.Îáùèé ïëàí îïèñàíèÿ äè��óçèè áðîóíîâñêîé ÷à-ñòèöû íà çàäàííîé ïåðèîäè÷åñêîé ïîâåðõíîñòè ñîñòîèòèç íåñêîëüêèõ ýòàïîâ. Ïåðâûé ýòàï î÷åíü ñëîæåí,íî ïîçâîëÿåò ïîëó÷èòü âíóòðåííþþ òåìïåðàòóðó èçðåøåíèÿ ñèñòåìû èíòåãðàëüíûõ óðàâíåíèé (2). Íàâòîðîì ýòàïå ïî ïîëó÷åííûì íàìè �îðìóëàì íàõîäÿòñÿñðåäíèå âðåìåíà îæèäàíèÿ è ïðûæêà, êîòîðûå îïðå-äåëÿþò âíåøíþþ òåìïåðàòóðó. Â èòîãå çàäà÷à ñâîäèòñÿê ñòàíäàðòíîé òåîðèè èäåàëüíîãî ãàçà, ñîãëàñíî êîòîðîéîïðåäåëÿþòñÿ êîý��èöèåíò äè��óçèè è ýíòðîïèÿ.2. Âëèÿíèå äâèæåíèÿ êëàñòåðà íà äè��óçèþàäàòîìà íà íåì2.1. Ïðèáëèæåííûå îöåíêè îñíîâíûõ âåëè÷èíÑîîòíîøåíèå, íà êîòîðîì îñíîâàíû íàøè îöåíêè,jeEj � jUminj ñëåäóåò èç ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ.À èìåííî ýíåðãèÿ àêòèâàöèè êëàñòåðà ìíîãî áîëüøå,÷åì ýíåðãèÿ àêòèâàöèè äëÿ àäàòîìà äàæå â òîì ñëó÷àå,êîãäà èõ ìàññû îäíîãî ïîðÿäêà âåëè÷èíû, ò. å. êëàñòåðñîñòîèò èç íåñêîëüêèõ àäàòîìîâ. Îáîçíà÷èì áîëüøèìèáóêâàìè èëè òèëüäàìè âåëè÷èíû, îïèñûâàþùèå äâè-æåíèå êëàñòåðà (îñòðîâêà), à ìàëåíüêèìè � àäàòîìà.Òîãäà M, m � ìàññû êëàñòåðà è àäàòîìà, V è v � èõñêîðîñòè, �tout � õàðàêòåðíîå âðåìÿ äâèæåíèÿ (ñêà÷êà)êëàñòåðà, ìíîãî ìåíüøå ÷åì âðåìÿ ìåæäó ñêà÷êàìè �� .Ïðåíåáðåãàÿ òðåíèåì äëÿ êëàñòåðà, ïîëó÷àåì îöåíêóäëÿ ñêîðîñòè äâèæåíèÿ âî âðåìÿ ñêà÷êà V �qjeEj/Mè ñîîòâåòñòâåííî äëÿ âðåìåíè ýòîãî ñêà÷êà �tout � R/V .Äëÿ êëàñòåðîâ âåðîÿòíîñòü ñêà÷êà, òàê æå îïðåäå-ëÿåìàÿ ýíåðãèåé àêòèâàöèè, ìíîãî ìåíüøå, ÷åì äëÿàäàòîìîâ 1/�� � 1/� . Òàêèì îáðàçîì ìû èìååì äâàïðîöåññà, â ðàâíîé ñòåïåíè âëèÿþùèõ íà äè��óçèþàäàòîìà: îòíîñèòåëüíî ÷àñòûå, íî êîðîòêèå ïåðåõîäû

�èñ. 4. Ìîäåëü äâèæåíèÿ àäàòîìà íà êëàñòåðå â âèäåêîðîòêèõ (â ñîñåäíþþ ÿ÷åéêó) è äëèííûõ ñêà÷êîâ

â ñîñåäíþþ ÿ÷åéêó è ðåäêèå, íî õàðàêòåðèçóåìûå âûñî-êèìè ýíåðãèÿìè, ïåðåõîäû, âîçíèêàþùèå â ðåçóëüòàòåäè��óçèè êëàñòåðà (ðèñ. 4). Ïðè òàêîì áûñòðîì âûõîäåàäàòîìà �îðìà ïîòåíöèàëüíîé ÿìû U (r) è ñêîðîñòüåãî òåïëîâîãî äâèæåíèÿ íå èãðàþò ñóùåñòâåííîé ðî-ëè. Èç ïðèâåäåííûõ îöåíîê ïîëó÷àåì, ÷òî ñêîðîñòüâûõîäÿùåãî èç ÿìû àäàòîìà ïðèìåðíî ðàâíà ñêîðîñòèêëàñòåðà V è ìíîãî áîëüøå òåïëîâûõ ñêîðîñòåé. À åãîêèíåòè÷åñêàÿ ýíåðãèÿ â íà÷àëå äâèæåíèÿ îöåíèâàåòñÿêàê E0 � jeEjm/M .2.2. �àñïðåäåëåíèå âåðîÿòíîñòåé äëÿ ñêîðîñòè àäàòîìàíà êëàñòåðå�àññìîòðèì óñëîâíûå ðàñïðåäåëåíèÿ ïî ñêîðîñòÿì÷àñòèö, íàõîäÿùèõñÿ íà ïîâåðõíîñòè êëàñòåðà, è ó÷òåìïåðåõîäû íà áîëüøèå ðàññòîÿíèÿ â ðåçóëüòàòå äâè-æåíèÿ êëàñòåðà. Åñëè ñêà÷îê àäàòîìà ïðîèçîøåë, òîîí ëèáî äëèííûé ñ óñëîâíîé âåðîÿòíîñòüþ Pl = �/�� ,ëèáî êîðîòêèé Psh = 1 � �/�� . ×òîáû �ëóêòóèðóþùèéêëàñòåð ñîâåðøèë ñêà÷îê, åãî ýíåðãèÿ äîëæíà áûòüáîëüøå ýíåðãèè àêòèâàöèè, è äëÿ âåðîÿòíîñòåé ñîîòâåò-ñòâåííî âûïîëíÿåòñÿ Pl � Psh . Ïðè êîðîòêèõ ïåðåõîäàõñêîðîñòü ìàëà ïî ñðàâíåíèþ ñî ñêîðîñòüþ äëèííûõïåðåõîäîâ: hvi+ � h(vsh)i � h(vl)i �V .Òàêèì îáðàçîì, ýòè äâå ñêîðîñòè ìîæíî õàðàêòå-ðèçîâàòü äâóìÿ äâàæäû óñëîâíûìè ðàñïðåäåëåíèÿìè(ðèñ. 5). Îäíî óñëîâèå çàêëþ÷àåòñÿ â òîì, ÷òî ñêà÷îêïðîèçîøåë, à äðóãîå â òîì, ÷òî îí êîðîòêèé äëÿ w(vsh)èëè äëèííûé äëÿ w(vl) . Îáëàñòü ïåðåêðûòèÿ ðàñïðå-äåëåíèé ïðåíåáðåæèìî ìàëà. Ïîëüçóÿñü ñëåäñòâèåìòåîðåìû Áàéåñà äëÿ óñëîâíîé âåðîÿòíîñòè, ïîëó÷àåìîáùåå óñëîâíîå ðàñïðåäåëåíèå ïî ñêîðîñòÿìw(v) = w(vsh)Psh +w(vl)Pl. (8)Êàæäîå èç ýòèõ ðàñïðåäåëåíèé íîðìèðîâàíî íà åäè-íèöó.2.3. Äè��óçèÿ ïîä äåéñòâèåì äâóõ ý��åêòèâíûõòåìïåðàòóðÂ ðàáîòå ðàññìîòðåíû äâà îñíîâíûõ ìåõàíèçìà äè�-�óçèè: ìàëûå, íî ÷àñòûå ñêà÷êè è áîëüøèå, íî ðåäêèå.

�èñ. 5. Êà÷åñòâåííûé âèä ðàñïðåäåëåíèÿ ñêîðîñòåéàäàòîìà. Áîëüøîé ïèê ñîîòâåòñòâóåò êîðîòêèì ñêà÷-êàì (6) (êðèâàÿ 1), à ìàëûé � äëèííûì (êðèâàÿ 2)



ÒÅÎ�ÅÒÈ×ÅÑÊÀß È ÌÀÒÅÌÀÒÈ×ÅÑÊÀß ÔÈÇÈÊÀ 35Äè��óçèÿ ïðåäñòàâëÿåòñÿ ñóììîéD = hviR+ hLihvi, (9)ãäå L � âåëè÷èíà äëèííîãî ñêà÷êà è hvi � ñðåäíÿÿñêîðîñòü. Àíàëîãè÷íî (7) ìîæíî êîý��èöèåíò äè��ó-çèè îïðåäåëèòü ÷åðåç ý��åêòèâíûå âíåøíèå òåìïåðà-òóðû. 2.4. Óñëîâíàÿ ýíòðîïèÿ ïðè óñëîâèè ñêà÷êàÄëÿ êëàñòåðîâ âåðîÿòíîñòü ñêà÷êà �tout/(2��) ìíîãîìåíüøå, ÷åì äëÿ àäàòîìîâ. Ïîýòîìó âëèÿíèå äâèæåíèÿêëàñòåðà íà äâèæåíèå àäàòîìà óäîáíåé ðàññìàòðèâàòüñ ïîìîùüþ óñëîâíîé ýíòðîïèè, ñ÷èòàÿ, ÷òî âåðîÿòíîñòüêàêîãî-ëèáî ñêà÷êà ðàâíà âåðîÿòíîñòè ïåðåõîäîâ â ñî-ñåäíåå ñîñòîÿíèå tout/(2�) , ïðåíåáðåãàÿ ìàëîé äîáàâ-êîé, ñâÿçàííîé ñ äâèæåíèåì êëàñòåðà. Äëÿ ðàñ÷åòàóñëîâíîé ýíòðîïèè âû÷èñëÿåì ñðåäíèé ëîãàðè�ì îò (8),ó÷èòûâàÿ, ÷òî îáëàñòü ïåðåêðûòèÿ ðàñïðåäåëåíèé ïðå-íåáðåæèìî ìàëà:S
 = kPsh2 lnTsh + kPl2 lnTl,ãäå óñëîâíûå òåìïåðàòóðû äëÿ êàæäîãî âèäà ñêà÷êîâîïðåäåëÿþòñÿ, êàê óêàçàíî â ðàçäåëå 1.4.2.5. Äëèííûå ñêà÷êè â ðåçóëüòàòå óäàðîâ, ñîçäàâàåìûõäâèæåíèåì êëàñòåðàÄëÿ îêîí÷àòåëüíîãî îïðåäåëåíèÿ êîý��èöèåíòàäè��óçèè íàéäåì âåëè÷èíó äëèííîãî ñêà÷êà è ñðåä-íþþ ñêîðîñòü. Íà÷àëüíàÿ ýíåðãèÿ E0 àäàòîìà, âûáèòî-ãî ñèëîé èíåðöèè íà âåðøèíå ïîòåíöèàëüíîãî áàðüåðà,ñîîòâåòñòâóåò åãî êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè. Äëÿ îïèñàíèÿäâèæåíèÿ ÷àñòèöû ïîñëå óäàðà è âû÷èñëåíèÿ äëèíûè âðåìåíè åå ïðîáåãà âîñïîëüçóåìñÿ äèíàìè÷åñêèìóðàâíåíèåì, àíàëîãè÷íî òîìó, êàê ýòî ñäåëàíî â [19℄:
vx =U 0p � 
v+ �(t). (10)Ìàññó ñ÷èòàåì åäèíè÷íîé (m = 1). Èçìåíåíèåñêîðîñòè îïðåäåëÿåòñÿ ïåðèîäè÷åñêèì ïîòåíöèàëîìUp =PU (r +2R) , äèññèïàöèåé, ñ êîý��èöèåíòîì òðå-íèÿ 
 è ñëó÷àéíûìè ñèëàìè �(t) . Âðåìÿ ïðîõîæäåíèÿîäíîé ÿìû â çàâèñèìîñòè îò ïîëíîé ìåõàíè÷åñêîéýíåðãèè ÷àñòèöû E îöåíèâàåòñÿ êàê
tw(E) = 2 RZ0 drxp2(E �U (rx)) � 2Rhvxi . (11)

Ìîæíî ñ÷èòàòü, ÷òî â ïðîöåññå ïîëåòà ÷àñòèöû ÷åðåçîäíó ÿìó èçìåíåíèå ýíåðãèè ìàëî èç-çà òîãî, ÷òî ñè-ñòåìà ÿâëÿåòñÿ ñèëüíî íåðàâíîâåñíîé E� jUminj . Òîãäàóñðåäíèì (10) ïî êîîðäèíàòàì â ïðåäåëàõ îäíîé ÿìû,íà èíòåðâàëå [�R;R℄ . �àñïðåäåëåíèå ïî êîîðäèíàòàìäëÿ ÷àñòèöû, äâèæóùåéñÿ ÷åðåç ïîòåíöèàëüíóþ ÿìóñ ìåõàíè÷åñêîé ýíåðãèåé E , ïîëó÷àåì èç ðàâíîìåðíîãîðàñïðåäåëåíèÿ ïî âðåìåíè íà èíòåðâàëå [0; tw℄ :w(rx) = 1twp2(E �U (rx)) .Ýòî ðàñïðåäåëåíèå ÷åòíîå, à �óíêöèÿ U 0 � íå÷åòíàÿ,â ðåçóëüòàòå âêëàä ïåðâîãî ñëàãàåìîãî â óñðåäíåí-íîå (10) áóäåò íóëåâûì. Ñëàãàåìîå ñ øóìîì îáíóëÿ-

åòñÿ. Â ðåçóëüòàòå â óðàâíåíèè ñêîðîñòè, óñðåäíåííîéïî ÿìå, îñòàåòñÿ òîëüêî ñëàãàåìîå, îïèñûâàþùåå äèñ-ñèïàöèþ, è îíî ëåãêî óñðåäíÿåòñÿ:h
vxi � �vtw ��2R
tw . (12)Èçìåíåíèå ñêîðîñòè çà ïðîõîä ÷åðåç îäíó ÿìó îêàçûâà-åòñÿ ïîñòîÿííûì: �v=�
2R.Òîãäà ïîëíîå èçìåíåíèå ñêîðîñòè îò íà÷àëüíîãî äîíóëåâîãî çíà÷åíèÿ ïîçâîëÿåò îïðåäåëèòü ÷èñëî ïðîé-äåííûõ ÿì: vout =p2E0 =�N�v=N
2R.Îòñþäà íàõîäèì ïîëíûé ïðîáåã ÷àñòèöûL= 2NR= p2E0
 .Ñðåäíÿÿ ñêîðîñòü, óñðåäíåííàÿ ïî âñåìó ïðîáåãó,îöåíèâàåòñÿ èç óðàâíåíèÿ (12) ñ ó÷åòîì (11) êàê(2R/
)/ ln (p2E0/2R
), îòêóäà ïîëó÷àåì êîý��èöèåíòäè��óçèè, ïîäñòàâëÿÿ åå â (9).Çàêëþ÷åíèåÑ òî÷êè çðåíèÿ ýíåðãèè, äâèæåíèå àäàòîìà íà ïî-âåðõíîñòè êëàñòåðà èäåíòè÷íî äâèæåíèþ àäàòîìà íàïîâåðõíîñòè êðèñòàëëà. Â îáîèõ ñëó÷àÿõ èñòî÷íèêîìýíåðãèè ÿâëÿåòñÿ òåðìîñòàò, çàäàâàåìûé òåïëîâûì äâè-æåíèåì àòîìîâ ïîäëîæêè. Ñ òî÷êè çðåíèÿ ýíòðîïèèýòè äâà ñëó÷àÿ èìåþò ñóùåñòâåííîå ðàçëè÷èå. Ïðèäâèæåíèè àäàòîìà íà ïîâåðõíîñòè êëàñòåðà ñèëîâûåèìïóëüñû ñî ñòîðîíû òåðìîñòàòà ñîðòèðóþòñÿ íà äâàòèïà: ïðèâîäÿùèå ê ñìåùåíèþ êëàñòåðà è íå ïðèâîäÿ-ùèå. Òî åñòü â ñèñòåìó çàïèñûâàåòñÿ äîïîëíèòåëüíàÿèí�îðìàöèÿ, è ýíåðãèÿ òåðìîñòàòà ñòðóêòóðèðóåòñÿñëåäóþùèì îáðàçîì: òåïëîâîå áëóæäàíèå àäàòîìà ïîêëàñòåðó ñîîòâåòñòâóåò ìåíüøåé òåìïåðàòóðå, ÷åì ðå-àëüíàÿ òåìïåðàòóðà, îïðåäåëÿþùàÿ äè��óçèþ íà ïî-âåðõíîñòè ïîäëîæêè. Â òî æå âðåìÿ ê ýòèì ñìåùåíèÿìíà êîðîòêèå äèñòàíöèè äîáàâëÿþòñÿ áîëüøèå ñêà÷êè,âûçâàííûå ñìåùåíèÿìè ñàìîãî êëàñòåðà. Â ñóììå ýòîïðèâîäèò ê ý��åêòó óâåëè÷åíèÿ êîý��èöèåíòà äè��ó-çèè èëè, áîëåå òîãî, âîçíèêíîâåíèþ ñóïåðäè��óçèè.Äâèæåíèå ÷àñòèöû â ðàâíîé ìåðå îïðåäåëÿåòñÿäâóìÿ �àêòîðàìè: òåìïåðàòóðîé è ïîòåíöèàëüíûì ðå-ëüå�îì. Ïîýòîìó ñîîòíîøåíèÿ, ïîëó÷åííûå íà îñíî-âå ìîäåëè èäåàëüíîãî ãàçà, ñâÿçûâàþùèå òåìïåðàòóðóñ ýíòðîïèåé è ñ êîý��èöèåíòîì äè��óçèè, çäåñü íå âû-ïîëíÿþòñÿ. Äëÿ óäîáñòâà îïèñàíèÿ ââåäåíû ý��åêòèâ-íûå òåìïåðàòóðû, ó÷èòûâàþùèå ñòðóêòóðó ïîòåíöèàëü-íîé ýíåðãèè è õàðàêòåðèçóþùèå õàîòè÷åñêîå äâèæåíèåàäàòîìà òàêèì îáðàçîì, ÷òî ñòàíäàðòíûå �îðìóëû äëÿýíòðîïèè è êîý��èöèåíòà äè��óçèè ñòàíîâÿòñÿ óäîáíîïðèìåíèìûìè. Äëÿ êàæäîãî òèïà äâèæåíèÿ ââîäèòñÿñâîÿ ý��åêòèâíàÿ òåìïåðàòóðà.Ñïèñîê ëèòåðàòóðû1. Wang C., Ehrli
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