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Äëÿ îïèñó äiåëåêòðè÷íèõ âëàñòèâîñòåé ëàâîïîäiáíèõ ïàëèâîâìiñíèõ ìàòåðiàëiâ îá'¹êòó

�Óêðèòòÿ� çàïðîïîíîâàíî ñòàòèñòè÷íèé ïiäõiä, ÿêèé ãðóíòó¹òüñÿ íà òðàêòóâàííi öèõ ìàòå-
ðiàëiâ ÿê íåâïîðÿäêîâàíèõ ñèñòåì iç íåðiâíîâàæíèì òèïîì áåçëàäó. Òåðìîäèíàìi÷íi ôóí-
êöi¨ ñèñòåìè ðîçðàõîâàíi iç âèêîðèñòàííÿì ìåòîäó ðåïëiê. Îòðèìàíî âèðàç äëÿ ñòàòè÷íî¨
äiåëåêòðè÷íî¨ ñïðèéíÿòëèâîñòi, ïîêàçàíî, ùî â ïåâíié òåìïåðàòóðíié îáëàñòi ó ¨¨ ïîâåäiíöi
ñïîñòåðiãà¹òüñÿ ñëàáêå âiäõèëåííÿ âiä çàêîíó Êþði-Âåéñà.
Êëþ÷îâi ñëîâà: ëàâîïîäiáíi ïàëèâîâìiñíi ìàòåðiàëè, äiåëåêòðè÷íà ñïðèéíÿòëèâiñòü.
PACS: 75.10.Hk; 77.22.Ch; 77.84.F
ÓÄÊ: 548.537.621

Âñòóï

Ìèíà¹ 20 ðîêiâ âiä ÷àñó àâàði¨ íà ÷åòâåðòîìó
áëîöi ×îðíîáèëüñüêî¨ ÀÅÑ � íàéáiëüøî¨ òåõíîãåí-
íî¨ êàòàñòðîôè â iñòîði¨ öèâiëiçàöi¨. Îñíîâíå çàâäàí-
íÿ, ÿêå ïîñòàëî ó çâ'ÿçêó ç öi¹þ ïîäi¹þ ïåðåä â÷å-
íèìè òà iíæåíåðíî-òåõíi÷íèìè ïðàöiâíèêàìè, ïîëÿ-
ãà¹ ó çàáåçïå÷åííi ãàðàíòîâàíî-áåçïå÷íîãî iñíóâàííÿ
çàëèøêiâ àâàði¨ òà ìiíiìiçàöiÿ ¨õ øêiäëèâîãî âïëèâó
íà îòî÷åííÿ. Ìîíiòîðèíã i ïðîãíîçóâàííÿ ðîçâèòêó
ôiçèêî-õiìi÷íèõ ïðîöåñiâ ó ðàäiîàêòèâíèõ ìàòåðià-
ëàõ, ùî çíàõîäÿòüñÿ â ìåæàõ çàõèñíî¨ ñïîðóäè ÷åò-
âåðòîãî áëîêó � îá'¹êòà �Óêðèòòÿ�, ¹ îäíèì iç âàæëè-
âèõ çàâäàíü â÷åíèõ-ìàòåðiàëîçíàâöiâ. Âèâ÷åííÿ äi-
åëåêòðè÷íèõ âëàñòèâîñòåé çàëèøêiâ ÿäåðíîãî ïàëèâà
¹ íåîáõiäíîþ ñêëàäîâîþ êîìïëåêñíîãî äîñëiäæåííÿ i
ïðîãíîçóâàííÿ ïðîöåñiâ ó ïiñëÿàâàðiéíîìó áëîöi.

Îäíi¹þ iç òðüîõ îñíîâíèõ àãðåãàòíèõ ôîðì, ó
ÿêèõ çíàõîäèòüñÿ ÿäåðíå ïàëèâî â îá'¹êòi �Óêðèò-
òÿ� (ïîðÿä iç ôðàãìåíòàìè òâåëiâ, ùî ìiñòÿòü äiîêñèä
óðàíó UO2, òà äðiáíîäèñïåðñíèìè ïèëîâèìè ÷àñòèí-
êàìè iç øèðîêîþ ãàìîþ ðàäiîàêòèâíèõ åëåìåíòiâ)
¹ ëàâîïîäiáíi ïàëèâîâìiñíi ìàñè (ËÏÂÌ). ËÏÂÌ�
ãåòåðîãåííi òâåðäi ðîç÷èíè iç ñêëîïîäiáíîþ ìàòðè-
öåþ i âêðàïëåííÿìè êðèñòàëi÷íèõ çåðåí. Öi çåðíà
ïåðåâàæíî ñêëàäàþòüñÿ iç ñòåõiîìåòðè÷íèõ îêèñëiâ
óðàíó iç äîìiøêàìè α-àêòèâíèõ içîòîïiâ ïëóòîíiþ,
àìåðèöiþ, êþðiþ,β-àêòèâíîãî ñòðîíöiþ,γ-àêòèâíîãî
öåçiþ i óðàíó. ËÏÂÌ ñôîðìóâàëèñÿ â ïðîöåñi âçà¹ìî-
äi¨ i âèñòèãàííÿ ðîçïëàâó ÿäåðíîãî ïàëèâà òà ìàòåði-

àëiâ çàñèïêè (äîëîìiò, ïiñîê, â'ÿæó÷i ìàòåðiàëè) ïiä
÷àñ i ïiñëÿ ÿäåðíî¨ àâàði¨ 26 êâiòíÿ 1986 ðîêó. Âàæ-
ëèâå ìiñöå â ñêëàäi ËÏÂÌ íàëåæèòü ÷îðíîáèëiòó �
óðàíîâìiñíîìó ñèëiêàòó öèðêîíiþ òåõíîãåííîãî ïî-
õîäæåííÿ [1].

Ïåðåáóâàþ÷è â ñòàíi ïîñòiéíîãî âíóòðiøíüîãî
ðàäiàöiéíîãî îïðîìiíåííÿ (α, β, γ), ËÏÂÌ âåñü ÷àñ
çìiíþþòüñÿ, ðóéíóþòüñÿ i ñàìîîðãàíiçóþòüñÿ. Óñå
öå âiäáèâà¹òüñÿ íà ñòàíi ¨õ ôiçè÷íèõ âëàñòèâîñòåé
(ìåõàíi÷íà ìiöíiñòü, òåïëîïðîâiäíiñòü, äiåëåêòðè÷íi,
ìàãíiòíi õàðàêòåðèñòèêè òîùî). ßê ïîêàçóþòü îöií-
êè i ïðîãíîçè çìií ËÏÂÌ ïiä äi¹þ ñàìîîïðîìiíåí-
íÿ [2], îñíîâíèé âêëàä â óòâîðåííÿ ðàäiàöiéíèõ äå-
ôåêòiâ ó íèõ (äî 90 %) âíîñÿòü ÿäðà âiääà÷i. Öåé
ïðîöåñ ñóïðîâîäæó¹òüñÿ iíòåíñèâíèì åëåêòðîííèì
çáóäæåííÿì îòî÷åííÿ, ðóéíóâàííÿì õiìi÷íèõ çâ'ÿç-
êiâ, çìiíîþ åëåêòðîííî¨ ãóñòèíè ñòàíiâ, i, â ðåçóëüòà-
òi, âåëèêîþ ëàáiëüíiñòþ ñòðóêòóðíèõ õàðàêòåðèñòèê
ìàòåðiàëó.

Ç õiìi÷íî¨ òî÷êè çîðó ËÏÂÌ áëèçüêi äî ñèëiêà-
òíîãî ñêëà (SiO2, MgO, CaO, Al2O3) i çà ñòðóêòó-
ðîþ ìîæóòü ðîçãëÿäàòèñÿ ÿê ñòðóêòóðíî íåâïîðÿä-
êîâàíà ñèñòåìà ç íåðiâíîâàæíèì ðîçïîäiëîì äåôå-
êòiâ (ìiêðî- i íàíîâêëþ÷åííÿ, ïîðè, äèñëîêàöi¨ òî-
ùî) [3]. ×åðåç îá'¹êòèâíi åêñïåðèìåíòàëüíi òðóäíî-
ùi äiåëåêòðè÷íi âëàñòèâîñòi ËÏÂÌ íàðàçi âèâ÷å-
íi íåäîñòàòíüî. Ïîâíi òåìïåðàòóðíi çàëåæíîñòi äiå-
ëåêòðè÷íî¨ ïðîíèêíîñòi íå äîñëiäæåíi. Ïðîòå iñíóþ-
÷i äàíi äëÿ ¨¨ äiéñíî¨ ÷àñòèíè òà òàíãåíñà êóòà äiåëå-
êòðè÷íèõ âòðàò çà êiìíàòíî¨ òåìïåðàòóðè ó øèðîêî-
ìó äiàïàçîíi ÷àñòîò (7 ≤ ε′ ≤ 18, 10−2 ≤ δ ≤ 30·10−2 )
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ñâiä÷àòü ïðî òå, ùî äëÿ ìîäåëþâàííÿ äiåëåêòðè÷íèõ
âëàñòèâîñòåé ËÏÂÌ ìîæíà ñêîðèñòàòèñÿ ìîäåëëþ
ïðîìèñëîâèõ ñèëiêàòíèõ ñòåêîë.

Ùîäî ïèòàííÿ ïðî ìåõàíiçìè ïîëÿðèçàöi¨ (âiäãó-
êó íà çîâíiøí¹ åëåêòðè÷íå ïîëå), òî íåîáõiäíî ðîç-
ðiçíÿòè ñèòóàöiþ, ùî çóñòði÷à¹òüñÿ â êðèñòàëi÷íîìó
SiO2 ÿê ñèñòåìi iç æîðñòêèìè êîâàëåíòíèìè çâ'ÿçêà-
ìè ìiæ àòîìàìè (åëåêòðîííèé i ïîëÿðèçàöiéíèé ìå-
õàíiçìè ïîëÿðèçàöi¨), i òèì, ùî â ðàäiàöiéíî óøêî-
äæåíié ñêëîïîäiáíié ñóìiøi SiO2 iñòîòíî âèùîþ ¹
ðóõëèâiñòü îêðåìèõ àòîìiâ (iîííèé ìåõàíiçì ïîëÿ-
ðèçàöi¨). Ó öüîìó ðàçi ìîæíà ãîâîðèòè ïðî iñíóâàí-
íÿ òàê çâàíèõ òðèöåíòðîâèõ çâ'ÿçêiâ [4], êîëè åëåêò-
ðîííà ãóñòèíà ç îäíi¹¨ ïàðè êîâàëåíòíèõ àòîìiâ ïå-
ðåðîçïîäiëÿ¹òüñÿ íà òðè ñóñiäíi àòîìè (íàïðèêëàä,
O − O − Si). Ïðè öüîìó øèðèíà ïîòåíöiàëüíî¨ ÿìè
äëÿ ñåðåäíüîãî àòîìà ¹ çíà÷íî áiëüøîþ âiä âiäïî-
âiäíî¨ øèðèíè çà ÷èñòîãî êîâàëåíòíîãî çâ'ÿçêó. Öåí-
òðàëüíèé àòîì ðóõà¹òüñÿ òåïåð iç áiëüøîþ àìïëiòó-
äîþ i, íå âèêëþ÷åíî, ùî ïîòåíöiàëüíà ÿìà ñòà¹ äâî-
ìiíiìóìíîþ. Ç òåîðåòè÷íîãî ïîãëÿäó äëÿ îïèñó öi-
¹¨ ñèòóàöi¨ ïåðñïåêòèâíèìè âèäàþòüñÿ äîñëiäæåííÿ
iç çàñòîñóâàííÿì ìîäåëüíîãî ïñåâäîñïiíîâîãî ôîðìà-
ëiçìó. Ïiäõîäè, àïðîáîâàíi â òåîði¨ ñåãíåòîåëåêòðèêiâ
ç âîäíåâèìè çâ'ÿçêàìè, ìîæóòü áóòè âèêîðèñòàíi òóò.

Ïiä ÷àñ ðàäiàöiéíîãî óøêîäæåííÿ îñíîâíèõ åëå-
ìåíòiâ ñòðóêòóðè (SiO2) ñêëîïîäiáíèõ ËÏÂÌ íàé-
áiëüøó iìîâiðíiñòü ìàþòü äâî÷àñòèíêîâi äåôåêòè òè-
ïó äåôåêòiâ Ôðåíêåëÿ (óòâîðåííÿ âàêàíñi¨ i çìiùåí-
íÿ àòîìà ó ìiæâóçëîâå ïîëîæåííÿ). Äî òàêèõ äåôåê-
òiâ íàëåæàòü E′-öåíòðè (òðèêîîðäèíîâàíèé êðåìíié
ç îäíèì îáiðâàíèì êîâàëåíòíèì çâ'ÿçêîì) i íåìîñòè-
êîâi êèñíi (çâ'ÿçàíi ëèøå îäíèì êîâàëåíòíèì çâ'ÿç-
êîì). Òèïîâèìè åôåêòàìè, ÿêi ñóïðîâîäæóþòü ïðî-
öåñè ðàäiîàêòèâíîãî äåôåêòîóòâîðåííÿ, ¹ iñíóâàííÿ
àâòîëîêàëiçîâàíèõ åêñèòîíiâ i áiåêñèòîíiâ (ç óòâî-
ðåííÿì E′-öåíòðà i çìiùåííÿì àòîìà êèñíþ ó ìiæ-
âóçëîâå ïîëîæåííÿ).

Îòæå, ç òî÷êè çîðó ìåõàíiçìó ôîðìóâàííÿ äiå-
ëåêòðè÷íèõ âëàñòèâîñòåé, ËÏÂÌ ìîæíà ðîçãëÿäà-
òè ÿê ñêëîïîäiáíå ñåðåäîâèùå ç íàÿâíiñòþ âåëèêî¨
êiëüêîñòi îáiðâàíèõ çâ'ÿçêiâ, àòîìiâ ó ìiæâóçëîâèõ
ïîëîæåííÿõ, çáiëüøåíîþ ðóõëèâiñòþ çâ'ÿçàíèõ àòî-
ìiâ, çíà÷íîþ ïîðèñòiñòþ, iñíóâàííÿì âîäè ó ïîðàõ.
Öå äà¹ ìîæëèâiñòü âèîêðåìèòè òàêi ñêëàäîâi ïîëÿ-
ðèçàöiéíîãî ìåõàíiçìó â ËÏÂÌ:

1. Åëåêòðîííà ïîëÿðèçàöiÿ � çìiùåííÿ ïiä äi¹þ
çîâíiøíüîãî åëåêòðè÷íîãî ïîëÿ öåíòðà ðîçïîäi-
ëó åëåêòðîííî¨ ãóñòèíè àòîìà, âèíèêíåííÿ äè-
ïîëüíîãî ìîìåíòó (ÿäðî � öåíòð åëåêòðîííî¨
îáîëîíêè) [5]. Ïðè öüîìó ε′ = 2 − 3 i ñëàáêî
çàëåæèòü âiä òåìïåðàòóðè. Íàéáiëüøèé âíåñîê
â åëåêòðîííó ïîëÿðèçàöiþ ËÏÂÌ äàþòü iîíè
êèñíþ òà âàæêi iîíè óðàíó i òðàíñóðàíîâèõ åëå-
ìåíòiâ (âåëèêi äiàìåòðè àòîìiâ).

2. Ïîëÿðèçàöiÿ ìiêðîñêîïi÷íèõ ïîð � ïåðåðîçïî-
äië åëåêòðè÷íèõ çàðÿäiâ íàâêîëî ïîðè, âòðàòà
íåþ ñôåðè÷íî¨ ñèìåòði¨, âèíèêíåííÿ äèïîëüíî-

ãî ìîìåíòó [6]. ßêùî êîåôiöi¹íòè îá'¹ìíî¨ i ïî-
âåðõíåâî¨ äèôóçi¨ äóæå âiäðiçíÿþòüñÿ (ïðèòiê
âàêàíñié íà ïîâåðõíþ ïîðè ç îá'¹ìó íå êîìïåí-
ñó¹òüñÿ ¨õ âiäòîêîì ïî ïîâåðõíi), ïîðà ïåðåìi-
ùàòèìåòüñÿ â çîâíiøíüîìó åëåêòðè÷íîìó ïîëi.

3. Òåïëîâà iîííà ïîëÿðèçàöiÿ � çìiùåííÿ ñëàáêî-
çâ'ÿçàíèõ òà ìiæâóçåëüíèõ àòîìiâ, âïîðÿäêóâà-
ííÿ çîâíiøíiì åëåêòðè÷íèì ïîëåì õàîòè÷íèõ
òåïëîâèõ ïåðåñêîêiâ àòîìiâ, âèíèêíåííÿ ïåðå-
âàæàþ÷îãî â íàïðÿìêó ïîëÿ íàäëèøêîâîãî ïå-
ðåíîñó àòîìiâ i âiäïîâiäíî äèïîëüíîãî ìîìåíòó.
Ïðè öüîìó äiåëåêòðè÷íà ïðîíèêíiñòü ñåðåäîâè-
ùà çàëåæèòü âiä ñòóïåíÿ éîãî äåôåêòíîñòi i â
íàáëèæåííi åôåêòèâíîãî ÷àñó ðåëàêñàöi¨ ìîæå
áóòè ðîçðàõîâàíà.

Äðóãà i òðåòÿ ñêëàäîâi ïîëÿðèçàöiéíîãî ìåõàíi-
çìó â ËÏÂÌ, çà îöiíêàìè âêëàäó â ε′, ¹ îñíîâíèìè
ó ôîðìóâàííi ñòàòè÷íî¨ äiåëåêòðè÷íî¨ ïðîíèêíîñòi.
Âðàõóâàííÿ ðiçíèõ íåîäíîðiäíîñòåé i äåôåêòiâ ïðè-
çâîäèòü äî ðîçøèðåííÿ ñïåêòðà ÷àñiâ ðåëàêñàöi¨ i ¹
iñòîòíèì ôàêòîðîì â îòðèìàííi çàäîâiëüíîãî òåîðå-
òè÷íîãî âèðiøåííÿ ïðîáëåìè.

I. Ìîäåëü äiåëåêòðè÷íîãî ñåðåäîâèùà
ó ËÏÂÌ

Â óìîâàõ ïîñòiéíîãî âíóòðiøíüîãî ñàìîîïðîìiíåí-
íÿ ñòðóêòóðà ËÏÂÌ çàçíà¹ íåïåðåðâíèõ çìií. Ïðè-
éìàþ÷è, ùî îñíîâíèìè ôiçè÷íèìè ÷èííèêàìè äå-
ôåêòîóòâîðåííÿ ñåðåäîâèùà ¹ α-÷àñòèíêè òà âàæêi
ÿäðà âiääà÷i α-âèïðîìiíþâà÷iâ, áóëî çðîáëåíî îöií-
êó çàãàëüíî¨ êiëüêîñòi ðàäiàöiéíèõ ïîøêîäæåíü â
îá'¹ìi ËÏÂÌ [2, 7]. Âîíà êîëèâà¹òüñÿ çàëåæíî âiä
êîíöåíòðàöi¨ ïàëèâà ó ìåæàõ (4 − 7)104 çìiùåíü íà
àòîì, òîáòî íàáëèæà¹òüñÿ äî 0,1 %. Îñêiëüêè ìàéæå
âñÿ åíåðãiÿ ÿäåð âiääà÷i (à ñàìå âîíè çàáåçïå÷ó-
þòü äî 90 % ñòiéêèõ ðàäiàöiéíèõ äåôåêòiâ) âèòðà-
÷à¹òüñÿ íà âèíèêíåííÿ àòîìíèõ çìiùåíü, ìîæíà ââà-
æàòè, ùî êîíöåíòðàöiÿ iíäóêîâàíèõ äèïîëüíèõ ìî-
ìåíòiâ ¹ íå ìåíøîþ, íiæ 0,1 % çà îá'¹ìîì. À ç âðàõó-
âàííÿì iíøèõ ìåõàíiçìiâ äåôåêòîóòâîðåííÿ, çîêðåìà
åëåêòðîííîãî, à òàêîæ âïëèâó íà áëèæí¹ îòî÷åííÿ
òàê çâàíèõ ðîçâïîðÿäêîâàíèõ îáëàñòåé, ÿêi âèíèêà-
þòü íà ïîâåðõíi òà â îá'¹ìi ËÏÂÌ ïiä äi¹þ âàæêèõ
ÿäåð âiääà÷i òà óëàìêiâ ïîäiëó ïàëèâà, öÿ îöiíêà çðî-
ñòà¹ ùîíàéìåíøå ó äåêiëüêà ðàçiâ.

Ïåðåâàæíî âåëè÷èíà iíäóêîâàíèõ äèïîëiâ, ¨õ îði-
¹íòàöiÿ òà ðîçïîäië ó ïðîñòîði ¹ öiëêîì âèïàäêîâè-
ìè. Ïðîòå åôåêòèâíå çíà÷åííÿ äèïîëüíîãî ìîìåíòó
d ìîæå áóòè îöiíåíå, ïðèïóñêàþ÷è, ùî çàðÿä iîíà,
ùî çìiùó¹òüñÿ, ñòàíîâèòü äî êiëüêîõ îäèíèöü åëå-
ìåíòàðíîãî çàðÿäó, à ñàìå çìiùåííÿ ∆l ¹ ïîðÿäêó
0, 04− 0, 08 �A [6, 7]. Ìà¹ìî

d=q∆l=(1−5)1, 6 · 10−19Êë · (4−8) · 10−12ì=
(0, 64− 6, 4) · 10−30Êë · ì.

(1)

ßê ïîáà÷èìî äàëi iç ðîçðàõóíêiâ, äëÿ îòðèìàí-
íÿ åêñïåðèìåíòàëüíî ñïîñòåðåæóâàíèõ çíà÷åíü
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ε′ ≈ 10 − 20 ñòàëà Êþði�Âåéñà äëÿ öèõ ìàòåðià-
ëiâ çà ïîðÿäêîì âåëè÷èíè ïîâèííà ñòàíîâèòè êiëü-
êà òèñÿ÷ êåëüâiíiâ. Òàêå çíà÷åííÿ ñòàëî¨ Êþði�
Âåéñà ¹ õàðàêòåðíèì äëÿ ìåõàíiçìiâ ïîëÿðèçàöi¨ òè-
ïó �ïîðÿäîê-áåçëàä� [8]. Öå äà¹ ïiäñòàâè ââàæàòè äîñ-
òàòíüî îá ðóíòîâàíîþ òàêó ìîäåëü îïèñó äiåëåêòðè÷-
íèõ âëàñòèâîñòåé ËÏÂÌ: ñòâîðåíi ïiä äi¹þ iîíiçóþ-
÷îãî âèïðîìiíþâàííÿ (ç óðàõóâàííÿì çàçíà÷åíèõ âè-
ùå îñíîâíèõ ìåõàíiçìiâ) åôåêòèâíi åëåêòðè÷íi äèïî-
ëi âçà¹ìîäiþòü ìiæ ñîáîþ, ùî ïðèçâîäèòü äî âèíèê-
íåííÿ ïîìiòíèõ êîðåëÿöiéíèõ ÿâèù òà äî çðîñòàííÿ
äiåëåêòðè÷íî¨ ñïðèéíÿòëèâîñòi ñåðåäîâèùà ËÏÂÌ.
×åðåç ïîðiâíÿíî íèçüêó êîíöåíòðàöiþ åôåêòèâíi äè-
ïîëi íå çàçíàþòü ñïîíòàííîãî âïîðÿäêóâàííÿ (ïðîöå-
ñè ðîçâèâàþòüñÿ íèæ÷å âiä ïåðêîëÿöiéíîãî ïîðîãà),
òîáòî çàâæäè ñïîñòåðiãà¹ìî ïàðàåëåêòðè÷íó ôàçó.

Ïðîñòîðîâèé ðîçïîäië iíäóêîâàíèõ åôåêòèâíèõ
äèïîëüíèõ ìîìåíòiâ ¹ iñòîòíî íåîäíîðiäíèì, à ¨õ ñòàí
çíà÷íîþ ìiðîþ íåðiâíîâàæíèì. Öå ñòâîðþ¹ ñèòóà-
öiþ, â ÿêié ñåðåäîâèùå ËÏÂÌ ìîæíà ââàæàòè çà
àìîðôíå iç íåðiâíîâàæíèì òèïîì áåçëàäó. Ïiä ÷àñ
äîñëiäæåííÿ äiåëåêòðè÷íèõ âëàñòèâîñòåé ËÏÂÌ ìå-
òîäàìè ñòàòèñòè÷íî¨ ôiçèêè íåîáõiäíèì ¹ âèêîðèñ-
òàííÿ àäåêâàòíèõ íåãiáñiâñüêèõ ñïîñîáiâ óñåðåäíåí-
íÿ. Îäíèì iç åôåêòèâíèõ i äîáðå àïðîáîâàíèõ ñåðåä
íèõ ¹ ìåòîä ðåïëiê [9].

II. Ãàìiëüòîíiàí ñèñòåìè
Äëÿ ðîçãëÿäó âçà¹ìîäi¨ ìiæ ñòâîðåíèìè ðàäiàöié-

íèì âèïðîìiíþâàííÿì åôåêòèâíèìè äèïîëüíèìè ìî-
ìåíòàìè ó ñåðåäîâèùi ËÏÂÌ âèêîðèñòà¹ìî ìîäåëü
 ðàòêîâîãî ãàçó (äèâ. [10]). Öå îçíà÷à¹, ùî âèâ÷àòè-
ìåòüñÿ ïîâåäiíêà êâàçiêðèñòàëi÷íî¨ ñèñòåìè iç âèïàä-
êîâèì íåðiâíîâàæíèì çàïîâíåííÿì âóçëiâ  ðàòêè äè-
ïîëüíèìè ÷àñòèíêàìè. Ïîòåíöiàë äèïîëü-äèïîëüíî¨
âçà¹ìîäi¨ ó öüîìó âèïàäêó ìà¹ òàêèé âèãëÿä:

Jff ′(~Ri, ~Rj) =

(
~dif , ~djf ′

)

|~Ri − ~Rj + ~ξff ′ |3
−

−
3
(

~dif

(
~Ri−~Rj+~ξff ′

))(
~djf ′ ,

(
~Ri−~Rj+~ξff ′

))

|~Ri−~Rj+~ξff ′ |5
,

(2)

äå ~dif � âåêòîð äèïîëüíîãî ìîìåíòó f -òî¨ ÷àñòèíêè,
ùî çíàõîäèòüñÿ ó âóçëi iç ðàäióñ-âåêòîðîì ~Ri; ~ξff ′ �
âåêòîð âiäíîñíîãî ïîëîæåííÿ ÷àñòèíîêf i f ′ íà êîæ-
íîìó âóçëi  ðàòêè.

Îñêiëüêè âåëè÷èíà äîâiëüíîãî ~dif ¹ âèïàäêîâîþ
i ñëàáêîêîíòðîëüîâàíîþ, çàêîí ¨¨ ðîçïîäiëó âàæêî
âñòàíîâèòè. Òîìó çðîáèìî òàêå ïðèïóùåííÿ: óñi äè-
ïîëüíi ìîìåíòè ~dif îäíàêîâi çà âåëè÷èíîþ, ¨õ àáñî-
ëþòíi çíà÷åííÿ çàäîâîëüíÿþòü îöiíêó (1), à íàïðÿì-
êè ¹ öiëêîì ðiâíîiìîâiðíèìè. Öå îçíà÷à¹, ùî ó (2)
ðîçãëÿäàòèìóòüñÿ ñåðåäíi åôåêòèâíi çíà÷åííÿ ~dif ,
äëÿ ÿêèõ âèêîðèñòà¹ìî êâàçiñïiíîâå ïðåäñòàâëåííÿ:

~dif = d~Sif , (3)

äå ~Sif � íàáið òðüîõ ìàòðèöü Ïàóëi;

Sx =
(

0 1
1 0

)
, Sy =

( −i
i

)
,

Sz =
(

1 0
0 −1

)
.

(4)

Âðàõîâóþ÷è âçà¹ìîäiþ iç ïàðàëåëüíèì äî âiñi z
çîâíiøíiì åëåêòðè÷íèì ïîëåìE, ìà¹ìî òàêèé âèðàç
äëÿ åôåêòèâíîãî ãàìiëüòîíiàíà äèïîëüíî¨ ñèñòåìè:

H = E
N∑

i=1

f0∑

f=1

n̂iS
z
if−

1
2

N∑

i,j=1

f0∑

f,f ′=1

3∑
α=1

ααV ff ′
ij n̂in̂jS

α
ifSα

jf ′ ,

(5)

äå d2ααV ff ′
ij = Jff ′(~Ri, ~Rj), N � êiëüêiñòü âóçëiâ

êðèñòàëi÷íî¨  ðàòêè; f0 � êiëüêiñòü äèïîëüíèõ ÷àñòè-
íîê íà îäíîìó âóçëi, α = x, y, z. Îïåðàòîðè çàïîâ-
íåííÿ n̂i, ÿêi õàðàêòåðèçóþòü ïåðåáóâàííÿ àáî âiä-
ñóòíiñòü äèïîëüíî¨ ÷àñòèíêè ó âóçëi i, ìàþòü òàêi
âëàñíi çíà÷åííÿ:

ni =





1, ÿêùî íà i-òîìó âóçëi ïåðåáóâà¹ õî÷à á
îäíà äèïîëüíà ÷àñòèíêà,

0, ÿêùî íà i-òîìó âóçëi äèïîëüíi ÷àñòèíêè
âiäñóòíi.

Çðîçóìiëî, ùî ïîâíèé ðîçãëÿä ïðîáëåìè ðîçðà-
õóíêó òåðìîäèíàìi÷íèõ ôóíêöié ñèñòåìè iç ãàìiëüòî-
íiàíîì (5) � çàâäàííÿ çàíàäòî ãëîáàëüíå. Òîìó äëÿ ¨¨
ðåàëiçàöi¨ ñêîðèñòà¹ìîñü òàê çâàíèì êëàñòåðíèì ïiä-
õîäîì, êîëè âçà¹ìîäiÿ ìiæ ÷àñòèíêàìè, ÿêi çíàõîäÿ-
òüñÿ íà îäíîìó âóçëi êðèñòàëi÷íî¨  ðàòêè (íàéáëèæ÷i
ñóñiäè), áåðåòüñÿ òî÷íî, à äëÿ âðàõóâàííÿ âçà¹ìîäi¨
÷àñòèíîê iç ðiçíèõ âóçëiâ âèêîðèñòîâó¹òüñÿ íàáëèæå-
ííÿ ñåðåäíüîãî ñàìîóçãîäæåíîãî ïîëÿ [11, 12]. Òîáòî
â (5) âèäiëÿ¹ìî äâi ñêëàäîâi:

H = H0 + H1, (6)

äå

H0 = E
N∑

i=1

f0∑

f=1

n̂iS
z
if−

1
2

N∑

i=1

f0∑

f,f ′=1

3∑
α=1

ααV ff ′
ii n̂iS

α
ifSα

if ′ ;

(7)

H1 = −1
2

N∑

i,j=1

′
f0∑

f,f ′=1

3∑
α=1

ααV ff ′
ij n̂in̂jS

α
ifSα

jf ′ . (8)

Îñêiëüêè îáèäâà äîäàíêè ó ïðàâié ÷àñòèíi (7) êî-
ìóòóþòü, òî âîíè ìàþòü i ñïiëüíó ñèñòåìó âëàñíèõ
ôóíêöié [13]. Öå îçíà÷à¹, ùî âëàñíi çíà÷åííÿ W
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Ì. Êîðèíåâñüêèé

ãàìiëüòîíiàíà H0 ìîæóòü áóòè ðîçðàõîâàíi çà ôîð-
ìóëàìè:

W = V [f0S(S + 1)− S′(S′ + 1)]−M ′E,

S′ = 0, 1, 2, 3, . . . , f0S, ÿêùî f0 � ïàðíå,

S′ =
1
2
,
3
2
,
5
2
, . . . , f0S, ÿêùî f0 � íåïàðíå,

M ′=− S′,−S′+1,−S′+2, . . . S′−2, S′−1, S′. (9)

Òóò áóëî âèêîðèñòàíî, ùî

ααV ff
ii = 0, ααV ff ′

ii = V, êîëè f 6= f ′. (10)

Äëÿ êëàñòåðiâ iç ôiêñîâàíîþ êiëüêiñòþ ÷àñòèíîêf0 ìàòèìåìî:

f0 = 2
W1

N
=

3V

2
,

W2

N
= −V

2
+ E,

W3

N
= −V

2
,

W4

N
= −V

2
− E;

f0 = 3
W1

N
=

3V

2
+

E

2
,

W2

N
= +

3V

2
− E

2
,

W3

N
= −3V

2
+

3E

2
,

W4

N
= −3V

2
+

E

2
,

W5

N
= −3V

2
− E

2
, W6 = −3V

2
− 3E

2
;

f0 = 4
W1

N
= 3V,

W2

V
= V + E,

W3

N
= V,

W4

N
= V − E,

W5

N
= −3V + 2E,

W6

V
= −3V + E,

W7

N
= −3V,

W8

N
= −3V − E,

W9

N
= −3V − 2E. (11)

Ôîðìóëè (9) âèçíà÷àþòü çíà÷åííÿ åíåðãi¨ êëàñòå-
ðà iç f0 ÷àñòèíîê. Ïðîòå, ïî÷èíàþ÷è içf0 = 3, ñïîñòå-
ðiãà¹òüñÿ âèðîäæåííÿ äåÿêèõ ñòàíiâ, îñêiëüêè êiëü-
êiñòü ðiçíèõ åíåðãåòè÷íèõ ðiâíiâ Wk ¹ ìåíøîþ âiä
ïîâíî¨ êiëüêîñòi ñòàíiâ:

n = 2f0 . (12)

Âèêîíóþ÷è ïåðåõiä âiä îïåðàòîðiâ ñïiíà (ìàòðèöü
Ïàóëi) äî óçàãàëüíåíèõ îïåðàòîðiâ ïåðåõîäóY λ

i , ÿêi
õàðàêòåðèçóþòü ñòàíè ãðóïè-êëàñòåðà iç f0 êâàçiñïi-
íîâèõ ÷àñòèíîê (äîêëàäíî ïðî öå äèâ. [12, 14]), îòðè-
ìà¹ìî ãàìiëüòîíiàí (6)�(8) ó ôîðìi

H=
22f0∑

λ=1





N∑

i=1

Λλn̂iY
λ
i −

1
2

N∑

i,j=1

Φλ
ij n̂in̂jY

λ
i Y λ

j



 . (13)

Îïåðàòîðè Y λ
i çàäîâîëüíÿþòü òàêi ïåðåñòàâíi

ñïiââiäíîøåííÿ [12]:

[
Y λ

i , Y λ′
j

]
=

22f0∑
µ=1

Wµ
λλ′Y

µ
i δij , δij =

{
1, ÿêùî i = j,
0, ÿêùî i 6= j,

Wµ
λλ′=

22f0∑
r,s,t=1

{UrsλUstλ′−UstλUrsλ′}Urtµ. (14)

Ìàòðèöi Ursλ (r, s, t � çâè÷àéíi iíäåêñè, à λ, λ′, µ �
ïîäâiéíi iíäåêñè, µ=2f0(n−1)+m, n,m=1, 2, . . . 2f0 �
íîìåðè ñòàíiâ ãðóïè-êëàñòåðà iç f0 ÷àñòèíîê) çíàõî-
äèìî ÿê ðîçâ'ÿçêè ñèñòåìè ñåêóëÿðíèõ ðiâíÿíü, ùî
äiàãîíàëiçóþòü (çà ñòàíàìè ðiçíèõ êëàñòåðiâ) ìiæ-

÷àñòèíêîâó âçà¹ìîäiþ ααV ff ′
ij :

22f0∑

µ,µ′=1





f0∑

f,f ′=1

3∑
α=1

ααV ff ′
ij

αAf
µ

αAf ′

µ′UµλUµ′λ′



=Φλ

ijδλλ′ ,

(15)
äå αAf

µ � âëàñíi âåêòîðè îäíîâóçëîâîãî (îäíîêëàñòåð-
íîãî) ãàìiëüòîíiàíà (7).

Ïåðåâàãà îòðèìàíîãî ïðåäñòàâëåííÿ ãàìiëüòîíià-
íà ó ôîðìi (13) ïîëÿãà¹ â òîìó, ùî âíóòði- òà ìiæ-
êëàñòåðíi âçà¹ìîäi¨ ðiçíèõ ÷àñòèíîê âêëþ÷åíi ó êîå-
ôiöi¹íòè Λλ òà Φλ

ij , à ñàìà ôîðìà (13) ìà¹ âèãëÿä
ìiæâóçëîâî¨ (ìiæêëàñòåðíî¨) âçà¹ìîäi¨ ãàéçåíáåðãiâ-
ñüêîãî òèïó. Êîíêðåòíèé âèãëÿä êîåôiöi¹íòiâΛλ, Φλ

ij

çàëåæèòü ÿê âiä ñèìåòðiéíèõ âëàñòèâîñòåé ααV ff ′
ij ,

òàê i âiä ðîçìiðó êëàñòåðà f0.
Ó ðàçi äâî÷àñòèíêîâîãî êëàñòåðà (f0 = 2), êîëè

íàéiñòîòíiøèìè ¹ ëèøå ïàðíi êîðîòêîñÿæíi êîðåëÿ-
öi¨ ìiæ ÷àñòèíêàìè, ìàòèìåìî [12]:

Λ1=− V√
2
, Λ2=−√2E, Λ14= 3

2V, Λ15=− V
2 ;

Φ2
ij=Φ5

ij=− Φ11
ij =V 11

ij +V 12
ij ,

Φ4
ij=Φ7

ij=−Φ10
ij =V 11

ij −V 12
ij äëÿ óñiõ α=x, y, z; (16)

óñi ðåøòà Λλ òà Φλ
ij äîðiâíþþòü íóëåâi.

Ïðèíàãiäíî çàóâàæèìî, ùî âåëè÷èíè Λλ â (16)
íå ¹ âëàñíèìè åíåðãiÿìè äâî÷àñòèíêîâîãî êëàñòåðà,
îñêiëüêè â ïðåäñòàâëåííi îïåðàòîðiâ Y λ

i ïåðøèé äî-
äàíîê â (13) íå ¹ äiàãîíàëüíèì. Âëàñíèìè åíåðãiÿìè
òàêîãî êëàñòåðà ¹ ðiâíi W1,. . .W4 ïðè f0 = 2 ó ôîð-
ìóëàõ (11).
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III. Ðåïëi÷íèé ðîçêëàä
Äëÿ âèêîíàííÿ êîíôiãóðàöiéíîãî óñåðåäíåííÿ ïî

âèïàäêîâèõ ðîçìiùåííÿõ äèïîëüíèõ ÷àñòèíîê ó âóç-
ëàõ êðèñòàëi÷íî¨  ðàòêè ç ìåòîþ ðîçðàõóíêó òåðìî-
äèíàìi÷íèõ ôóíêöié ìîäåëüíî¨ ñèñòåìè ËÏÂÌ âèêî-
ðèñòà¹ìî ìåòîä ðåïëiê [9]. Ó öüîìó ìåòîäi äëÿ âðà-
õóâàííÿ íåðiâíîâàæíîãî ðîçïîäiëó äèïîëüíèõ ÷àñòè-
íîê ó ìàòðèöi ËÏÂÌ êîíôiãóðàöiéíå óñåðåäíåííÿ
íåîáõiäíî çäiéñíþâàòè íå ó âèðàçi äëÿ ñòàòèñòè÷íî¨
ñóìè, ÿê öå áóëî á ïðàâèëüíî äëÿ ¨õ ãiáñiâñüêîãî ðîç-
ïîäiëó, à ó âèðàçi äëÿ ëîãàðèôìà ñòàòèñòè÷íî¨ ñóìè,
òîáòî äëÿ âiëüíî¨ åíåðãi¨. Ñòèñëî öåé ìåòîä ôîðìó-
ëþ¹òüñÿ òàê: äëÿ îòðèìàííÿ òåðìîäèíàìi÷íèõ ôóí-
êöié ñèñòåìè íåîáõiäíî âèêîíàòè äâà ðiçíîãî òèïó
óñåðåäíåííÿ � ëîêàëüíå òåðìîäèíàìi÷íî ðiâíîâàæíå
óñåðåäíåííÿ çà çàäàíîãî ðîçïîäiëó ìiæ÷àñòèíêîâèõ
âçà¹ìîäié, à òàêîæ ñòîõàñòè÷íå óñåðåäíåííÿ âiäïî-
âiäíî äî âèáðàíî¨ ôîðìè ðîçïîäiëó öèõ âçà¹ìîäié.
Öÿ ôîðìà âèçíà÷à¹òüñÿ òèïîì áåçëàäó i ó íàøî-
ìó âèïàäêó ìà¹ áiíîìiàëüíèé õàðàêòåð âiäïîâiäíî
iç âëàñíèìè çíà÷åííÿìè îïåðàòîðà ÷èñëà çàïîâíå-
ííÿ âóçëiâ n̂i.

Ââîäÿ÷è m = 22f0N ðåïëiê σλk
i çàìiñòü çìiííèõ

Y λ
i ó ãàìiëüòîíiàíi (13), äëÿ ñåðåäíüîãî çíà÷åííÿ ëî-

ãàðèôìà ñòàòèñòè÷íî¨ ñóìè Z ìàòèìåìî:

lnZ = lim
m→0

Zm − 1
m

=

= lim
m→0

Sp exp
{
−βV

∑N
i,j=1

∑m
k=1 Hij(σk)

}
−1

m
,

(17)

äå

Hij(σk) =
1
V

22f0∑

λ=1

[
Λλσλk

i δij − 1
2
Φλ

ijσ
λk
i σλk

j

}
(18)

¹ ðåïëi÷íèé ãàìiëüòîíiàí äâîõ âóçëiâ; � îçíà÷à¹ ñòî-
õàñòè÷íå ñåðåäí¹; β = 1

kT ; k � ñòàëà Áîëüöìàíà; T �
àáñîëþòíà òåìïåðàòóðà.

Ðîçðàõóíîê ïðàâî¨ ñòîðîíè ó âèðàçi (17) âèìàãà¹
âèêîðèñòàííÿ êîìóòàöiéíèõ âëàñòèâîñòåé ðåïëi÷íèõ

çìiííèõ σλk
i , ÿêi î÷åâèäíî çáiãàþòüñÿ iç (14). Ïðîòå

ïîâíå ¨õ âðàõóâàííÿ iñòîòíî óñêëàäíþ¹ ïðîáëåìó, à
òîìó äëÿ ñïðîùåííÿ â ïîäàëüøîìó ââàæàòèìåìî âè-
õiäíi îïåðàòîðè ~Sif ïðîñòî êëàñè÷íèìè âåêòîðàìè.

Âèêîðèñòà¹ìî òàêó âëàñòèâiñòü äëÿ âèïàäêîâèõ
áiíîìiàëüíèõ âåëè÷èí: ÿêùî iìîâiðíiñòü òàêî¨ âåëè-
÷èíè χl ç l ìîæëèâèõ çíà÷åíü ìàòè ðåàëiçàöiþ r ¹

Pr {χp = r} =
(

l
r

)
prql−r, (19)

òî î÷iêóâàíå çíà÷åííÿ åêñïîíåíöiàëüíî¨ ôóíêöi¨
exp {aχl} âèçíà÷àòèìåòüñÿ ôîðìóëîþ [15, 16]:

E [exp {aχl}] = (pea + q)l
, (20)

äå p = n, q = 1− n, n � êîíöåíòðàöiÿ.
Àíàëiòè÷íå ïðîäîâæåííÿ (20) ïðè l → 0 ìîæíà

îòðèìàòè, âèêîðèñòàâøè îçíà÷åííÿ íàòóðàëüíîãî ëî-
ãàðèôìà (ëiâà ðiâíiñòü ó (17)):

E
[
exp

{
−βV

∑N
i,j=1

∑m
k=1 Hij

(
σk

)
χl

}]
=

=1+l ln
[
n exp

{
−βV

∑N
i,j=1

∑m
k=1 Hij

(
σk

)}
+1−n

]
.

(21)
Çâiäñè çíàõîäèìî âèðàç äëÿ åôåêòèâíîãî ãàìiëü-

òîíiàíà ñèñòåìè:

−βH=
N∑

i,j=1

ln

[
n exp

{
−βV

m∑

k=1

Hij

(
σk

)
+1−n

}]
=

=
N∑

i,j=1

lim
l→0

E
[
exp

{−βV
∑m

k=1 Hij

(
σk

)
χl

}]− 1
l

.

(22)
Âèêîðèñòàâøè òîòîæíiñòü

exp{∑m
k=1 Ak} =

∏m
k=1 [chAk (1 + th Ak)] =

=
∏m

k=1 chAk

∏m
k=1 (1 + th Ak) ,

(23)

ïîäàìî (22) ó âèãëÿäi ðÿäó çà ÷èñëîì ñóì ïî
ðåïëiêàõ:

−βH =
∑N

ij

[
J1

∑
k Hij

(
σk

)
+ J2

∑
k1,k2

Hij

(
σk1

)
Hij

(
σk2

)
+ . . . +

+ Js

∑
k1,k2,...,ks

Hij

(
σk1

)
Hij

(
σk2

)
. . . Hij

(
σks

)
+ . . .

]
.

(24)

Òóò
Js = lim

l→0

1
l
E {[ch (βV χl)]

m [th (βV χl)]
s} . (25)

Âèêîðèñòîâóþ÷è (19) i ñïðÿìîâóþ÷è ÷èñëî ðåïëiêm äî íóëÿ, iç (25) îòðèìà¹ìî òàêèé âèðàç äëÿJs:

Js = lim
l→0

1
l

l∑
r=1

(
l
r

)
nr (1− n)l−r (th βV r)s

. (26)
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Ì. Êîðèíåâñüêèé

Îñêiëüêè äëÿ ñòåïåíiâ (th βV r)s ìà¹ìî òàêi ïðåä-
ñòàâëåííÿ:

th βV r = 1 +
∞∑

t=1

(−1)t2e−2βV rt,

th2 βV r = 1 +
∞∑

t=1

(−1)t4te−2βV rt,

th3 βV r=1+
∞∑

t=1

(−1)t(4t2+2)e−2βV rt, . . . , (27)

òî ïiñëÿ âèêîíàííÿ ñóìóâàíü ïî r i çäiéñíåííÿ ãðà-
íè÷íîãî ïåðåõîäó l → 0 îòðèìà¹ìî:

J1 =
∞∑

t=1

(−1)t2 ln
(
1− n + ne−2βV t

)
,

J2 =
∞∑

t=1

(−1)t4t ln
(
1− n + ne−2βV t

)
,

...

Js =
∞∑

t=1

(−1)tPs−1(t) ln
(
1−n+ne−2βV t

)
, (28)

äå Ps−1(t) � ïîëiíîì ïî t ñòåïåíÿ s − 1. Îòðè-
ìàíi óíiâåðñàëüíi (äëÿ áiíîìiàëüíîãî ðîçïîäiëó âè-
ïàäêîâèõ âåëè÷èí) ôóíêöi¨ J1, J2, . . . Js . . . õàðàê-
òåðèçóþòü êîíöåíòðàöiéíi âëàñòèâîñòi åôåêòèâíîãî
ãàìiëüòîíiàíà (24).

Ðèñ. 1. Êîíöåíòðàöiéíà çàëåæíiñòü ôóíêöi¨J1 çà ði-
çíèõ òåìïåðàòóð

Íà ðèñ. 1 i 2 ïîêàçàíî çàëåæíîñòi âiä ãóñòèíè äè-
ïîëüíèõ ÷àñòèíîê íàéâàæëèâiøèõ ñåðåä öèõ ôóíêöié
J1 i J2 çà ðiçíèõ çíà÷åíü òåìïåðàòóðè. ßê áà÷èìî,
J1 ìà¹ õàðàêòåð êîíöåíòðàöiéíîãî âêëàäó äèïîëüíî¨
ïiäñèñòåìè, à J2 âiäïîâiäà¹ çà ¨¨ êîðåëÿöiéíi âëàñòè-
âîñòi ïiä ÷àñ íåïîâíîãî çàïîâíåííÿ. J3, J4 òîùî âiä-
ïîâiäàëüíi çà êîðåëÿöi¨ âèùèõ ïîðÿäêiâ.

Ðèñ. 2. Êîíöåíòðàöiéíà çàëåæíiñòü ôóíêöi¨J2 çà ði-
çíèõ òåìïåðàòóð

IV. Òåðìîäèíàìi÷íi ôóíêöi¨
Äëÿ ðîçðàõóíêó âiëüíî¨ åíåðãi¨ ñèñòåìè

F = − 1
β

ln Sp
{
e−βH

}
(29)

âèêîðèñòà¹ìî êëàñòåðíå íàáëèæåííÿ, ÿêå â íàøîìó
âèïàäêó ïîëÿãà¹ ó òî÷íîìó âðàõóâàííi îäíîâóçëîâî¨ i
íåõòóâàííi êâàäðàòè÷íèìè ôëóêòóàöiÿìè ìiæâóçëî-
âî¨ ÷àñòèíè (18):

(
σλk

i − 〈σλk
i 〉) (

σλk
j − 〈σλk

j 〉) = 0, ïðè i 6= j. (30)

Ç òî÷íiñòþ äî äðóãîãî ïîðÿäêó â äiàãîíàëüíîìó
âàðiàíòi ðåïëi÷íîãî ðîçêëàäó (24) i äëÿ f0 = 2 ó (18)
ìàòèìåìî:

−βH =
N∑

i=1

[ASz
i1S

z
i2 + (B + βE) (Sz

i1 + Sz
i2)]−C. (31)

Òóò

A = J1 + J2
1

V 2




N∑

j=1

V 11
ij V 12

ij +


V 2 +


∑

j

V 12
ij




2

 g


 ,

B = J1
P

2V

N∑

j=1

(
V 11

ij + V 12
ij

)
+ J2

P 3

V 2




V∑

j=1

(
V 11

ij + V 12
ij

)



2

,

C = J1
P 2

2V

N∑

j=1

(
V 11

ij + V 12
ij

)− J2


1− g2

2
− 1

2V 2




N∑

j=1

(
V 11

ij +gV 12
ij

)



2

− 3P 4

V 2




N∑

j=1

(
V 11

ij +V 12
ij

)



2

 , (32)

86 Òåîðåòè÷íà òà ïðèêëàäíà ôiçèêà
Lviv Polytechnic National University Institutional Repository http://ena.lp.edu.ua



Ïðî ðîçðàõóíîê ñòàòè÷íî¨ äiåëåêòðè÷íî¨ ñïðèéíÿòëèâîñòi ëàâîïîäiáíèõ ïàëèâîâìiñíèõ ìàòåðiàëiâ îá'¹êòà �óêðèòòÿ�

äå P = 〈Sz
i1〉 = 〈 Sz

i2〉, g = 〈Sz
i1S

z
i2〉 � óíàðíèé òà ïàð-

íèé ïàðàìåòðè ïîðÿäêó.
Ïiäñòàâëÿþ÷è (31), (32) ó ôîðìóëó (29) i âè-

êîíóþ÷è øïóðóâàííÿ çà ñòàíàìè îêðåìîãî êëàñòåðà,
îòðèìà¹ìî âèðàç äëÿ âiëüíî¨ åíåðãi¨ äèïîëüíî¨
ñèñòåìè:

F=− 1
β

ln
(
e−A+eA ch 2(B+βE)

)− 1
β

(ln 8−C) . (33)

Ìiíiìiçàöiÿ öüîãî âèðàçó ùîäî òåðìîäèíàìi÷íèõ
çìiííèõ P i g äà¹ ñèñòåìó ðiâíÿíü äëÿ ¨õ âèçíà÷åííÿ:




P = Z−1eA sh 2(B + βE)
g = −Z−1

(
e−A − eA ch 2(B + βE)

)
Z = e−A + eA ch 2(B + βE).

(34)

Ñèñòåìà (34) ¹ ñèñòåìîþ ðiâíÿíü ñòàíó, îñêiëüêè
âèçíà÷à¹ óìîâè iñíóâàííÿ ñïîíòàííî âïîðÿäêîâàíî¨ �
ñåãíåòîåëåêòðè÷íî¨ (P 6=0, E=0) i íåâïîðÿäêîâàíî¨ �
ïàðàåëåêòðè÷íî¨ (P=0, E=0) ôàç. Àíàëiç ïîêàçó¹,
ùî ñòàí ñèñòåìè ç P 6= 0, E = 0 ðåàëiçó¹òüñÿ çà
äîñòàòíüî âåëèêèõ çíà÷åíü êîíöåíòðàöi¨ åôåêòèâíèõ
äèïîëiâ n ≥ 0, 5, òîáòî ïåðêîëÿöiéíèé ïîðiã ¹ ïîðÿä-
êó âåëè÷èíè nc = 0, 5. Âiäïîâiäíî äî îöiíîê, îòðè-
ìàíèõ ó ðîçäiëi 2, i çíà÷åííÿ ïåðêîëÿöiéíîãî ïîðîãà
äîõîäèìî âèñíîâêó, ùî â ËÏÂÌ çàâæäè ðåàëiçó¹òüñÿ
ïàðàåëåêòðè÷íà ôàçà (P = 0).

Ñòàòè÷íó äiåëåêòðè÷íó ñïðèéíÿòëèâiñòü ðîçðàõó-
¹ìî çãiäíî ç ôîðìóëîþ

χ =
d2

ε0a3kT

(
∂P

∂E

)

E=0

, (35)

äå ε0 � óíiâåðñàëüíà åëåêòðè÷íà ñòàëà; a � ñåðåäíÿ
âiäñòàíü ìiæ ÷àñòèíêàìè ó òâåðäié ôàçi ËÏÂÌ.
Âèêîðèñòîâóþ÷è ñèñòåìó ðiâíÿíü (34) i ïîçíà÷åííÿ
(32), ó ïàðàåëåêòðè÷íié ôàçi äëÿχ îòðèìà¹ìî òàêèé
âèðàç:

χ=
2d2

ε0a3kT
(
1+e−2A−J1

V

∑N
j=1

(
V 11

ij +V 12
ij

)) . (36)

V. Ðåçóëüòàòè òà îáãîâîðåííÿ
Íàâåäåíi íèæ÷å ÷èñëîâi ðîçðàõóíêè ñòàòè÷íî¨ äi-

åëåêòðè÷íî¨ ñïðèéíÿòëèâîñòi ËÏÂÌ âèêîíàíi äëÿ
çíà÷åíü êîíöåíòðàöi¨ åôåêòèâíèõ äèïîëiâ n =
(0, 001 − 0, 02), ¨õ ìîìåíòiâ d = 2, 5 · 10−30Êë·ì i
d = 3 · 10−30Êë·ì, ñåðåäíüî¨ âiäñòàíi ìiæ ÷àñòèí-
êàìè a = 3 · 10−10ì òà òåìïåðàòóð T = (100 −
700) Ê. Ïðè öüîìó çíà÷åííÿ ôóð'¹-îáðàçó äèïîëü-
äèïîëüíî¨ âçà¹ìîäi¨ â öåíòði çîíè Áðiëëþåíà Vd =
1
2

∑N
j=1

(
V 11

ij + V 12
ij

)
áðàëîñü 3, 45 · 10−20Äæ, à âåëè-

÷èíà êîðîòêîñÿæíîãî ìiæ÷àñòèíêîâîãî ïðèòÿãàííÿ
V äîðiâíþâàëà 1, 38 · 10−21Äæ.

ßê áà÷èìî iç ãðàôiêiâ (ðèñ. 3, 4) çà êiìíàòíèõ
òåìïåðàòóð (T = 300 K) çàäîâiëüíi çíà÷åííÿ äiéñíî¨
÷àñòèíè äiåëåêòðè÷íî¨ ïðîíèêíîñòi ε′ = 1 + χ äëÿ
ËÏÂÌ, à ñàìå ε′ = (7− 18), îòðèìóþòüñÿ, êîëè êîí-
öåíòðàöiÿ åôåêòèâíèõ äèïîëiâ çíàõîäèòüñÿ â ìåæàõ

0, 005 ≤ n ≤ 0, 01, à çíà÷åííÿ äèïîëüíèõ ìîìåíòiâ
2 · 10−30Êë·ì ≤ d ≤3 · 10−30Êë·ì. Öå ïîâíiñòþ âiä-
ïîâiäà¹ âåëè÷èíàì, îòðèìàíèì ç åêñïåðèìåíòàëüíèõ
äàíèõ i íàâåäåíèõ ó ðîçäiëàõ 1 i 2. Çðîçóìiëî, ùî
iñíó¹ ïåâíà îáëàñòü çìiííèõ n i d, ÿêi äàþòü çíà÷å-
ííÿ ε′ iç öüîãî æ äiàïàçîíó. Çâàæàþ÷è, ùî ñåðåäíi
çíà÷åííÿ åôåêòèâíèõ äèïîëüíèõ ìîìåíòiâ òà ¨õ êîí-
öåíòðàöiÿ ¹ âèïàäêîâèìè âåëè÷èíàìè, ïîòðiáíî ðîç-
ãëÿäàòè ãðàíèöi öi¹¨ îáëàñòi òàêèìè, ùî ìàþòü îöií-
êîâèé õàðàêòåð.

Öiêàâî âiäçíà÷èòè ñëàáêå âiäõèëåííÿ ó ïîâåäií-
öi ñòàòè÷íî¨ äiåëåêòðè÷íî¨ ñïðèéíÿòëèâîñòi χ(T ) çà
âåëèêèõ çíà÷åíü n (ðèñ. 3) âiä çàêîíó Êþði-Âåéñà:

χ(T ) =
CC−W

T
, (37)

äå CC−W � ñòàëà Êþði�Âåéñà. Öå âiäõèëåííÿ ñïî-
ñòåðiãà¹òüñÿ çà ïðîìiæíèõ çíà÷åíü òåìïåðàòóðè. Çà
íèçüêèõ T âiäáóâà¹òüñÿ ñòðiìêå ïàäiííÿχ(T ), ùî âiä-
ïîâiäà¹ âiäõîäó âiä ìàêñèìóìó χ(0) (òåîðåòè÷íî ïðè
T = 0 K), à çà âèñîêèõ òåìïåðàòóð çíîâó âiäíîâëþ-
¹òüñÿ çàëåæíiñòü çà çàêîíîì Êþði�Âåéñà (37). Òàêà
ïðîìiæíà àíîìàëiÿ ¹, íà íàøó äóìêó, ïðîÿâîì âïëè-
âó êîðåëÿöiéíèõ åôåêòiâ íà ôîðìóâàííÿ ñòàòè÷íî¨
äiåëåêòðè÷íî¨ ñïðèéíÿòëèâîñòi. Çà âèñîêèõT âêàçà-
íi êîðåëÿöiéíi åôåêòè ñëàáøàþòü i ñïðàâåäëèâèì äëÿ
ïîâåäiíêè χ(T ) ¹ çàêîí Êþði�Âåéñà.

Íà ïiäñòàâi îòðèìàíèõ òóò ðåçóëüòàòiâ ìîæíà îöi-
íèòè âåëè÷èíó åôåêòèâíîãî çíà÷åííÿ ñòàëî¨ Êþði�
Âåéñà i äîñëiäèòè ¨¨ êîíöåíòðàöiéíó çàëåæíiñòü. Âiä-
ïîâiäíà îáðîáêà äàíèõ χ(T ) i χ(n) (ðèñ. 3, 4) i ôîð-
ìóëà (37) ïîêàçóþòü, ùî äëÿ îïòèìàëüíî¨ êîíöåí-
òðàöi¨ åôåêòèâíèõ äèïîëiâ n = 0, 01 ðîçêèä çíà-
÷åíü 5000 K ≤ CC−W ≤ 6000 K ñòàíîâèòü äî
20 % çàëåæíî âiä òåìïåðàòóðè. Öå, áåçóìîâíî, ¹ ïðîÿ-
âîì çãàäàíîãî âiäõèëåííÿ ó ïîâåäiíöiχ(T ) âiä çàêîíó
Êþði�Âåéñà. Iç çðîñòàííÿì òåìïåðàòóðè êîíöåíòðà-
öiéíà çàëåæíiñòü CC−W (n) ñòà¹ ñëàáøîþ (ðèñ. 5), ÿê
i êîíöåíòðàöiéíà çàëåæíiñòüχ(n). Îñòàíí¹ ¹ ïiäòâåð-
äæåííÿì òîãî ôàêòó, ùî çà âèñîêèõ òåìïåðàòóð ìiæ-
÷àñòèíêîâi êîðåëÿöi¨ ñòàþòü ìàëîñóòò¹âèìè, à â òåî-
ðåòè÷íîìó ïëàíi öiëêîì âèïðàâäàíèì ¹ íàáëèæåííÿ
ñåðåäíüîãî ìîëåêóëÿðíîãî ïîëÿ. Ó öüîìó íàáëèæåííi
òåìïåðàòóðà ñåãíåòîåëåêòðè÷íîãî ôàçîâîãî ïåðåõî-
äó, ÿêà ôîðìàëüíî ôiãóðó¹ ó âèðàçi äëÿ ñòàëî¨ Êþði�
Âåéñà [8] (ó íàøèõ ïîçíà÷åííÿõ):

CC−W =
d2kTc

ε0a3nVd
, (38)

âèçíà÷à¹òüñÿ ÿê kTc = nVd. Òîáòî çà âèñîêèõ òåì-
ïåðàòóð ñòàëà Êþði�Âåéñà ¹ âåëè÷èíîþ ñòàëîþ i
çàêîí Êþði�Âåéñà äëÿ îïèñó ñòàòè÷íî¨ äiåëåêòðè-
÷íî¨ ñïðèéíÿòëèâîñòi ËÏÂÌ ¹ ïðàâèëüíèì. Íà çà-
êií÷åííÿ ïiäêðåñëèìî, ùî îòðèìàíi íàìè çíà÷åííÿ
CC−W ≈ (5000 − 6000) K, ÿêi õàðàêòåðíi äëÿ ñèñòåì
òèïó ëàä-áåçëàä, öiëêîì âèïðàâäîâóþòü âèêîðèñòàíó
íàìè ó öié ðîáîòi ìîäåëü äiåëåêòðè÷íîãî ñåðåäîâèùà
ËÏÂÌ.
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Ðèñ. 3. Çàëåæíiñòü ñòàòè÷íî¨ äiåëåêòðè÷íî¨ ñïðèéíÿòëèâîñòi âiä òåìïåðàòóðè äëÿ ðiçíèõ çíà÷åíü êîíöåíòðàöi¨
iíäóêîâàíèõ äèïîëüíèõ ÷àñòèíîê. Êðèâi: 1 � n = 0.002 ; 2 � n = 0.004 ; 3 � n = 0.006; 4 � n = 0.008 ; 5 �
n = 0.01; à � ñåðåäí¹ çíà÷åííÿ åôåêòèâíîãî äèïîëüíîãî ìîìåíòód = 2.5 · 10−30 Kë·ì; á � ñåðåäí¹ çíà÷åííÿ
åôåêòèâíîãî äèïîëüíîãî ìîìåíòó d = 3 · 10−30 Kë·ì

Ðèñ. 4. Çàëåæíiñòü ñòàòè÷íî¨ äiåëåêòðè÷íî¨ ñïðèéíÿòëèâîñòi âiä êîíöåíòðàöi¨ iíäóêîâàíèõ äèïîëüíèõ ÷àñòè-
íîê çà ðiçíèõ çíà÷åíü òåìïåðàòóðè. Êðèâi: 1 � T = 200 K; 2 � T = 250 K; 3 � T = 300 K; 4 � T = 350 K;
à � ñåðåäí¹ çíà÷åííÿ åôåêòèâíîãî äèïîëüíîãî ìîìåíòód = 2.5 ·10−30 Kë·ì; á � ñåðåäí¹ çíà÷åííÿ åôåêòèâíîãî
äèïîëüíîãî ìîìåíòó d = 3 · 10−30 Kë·ì

Ðèñ. 5. Êîíöåíòðàöiéíà çàëåæíiñòü åôåêòèâíîãî çíà÷åííÿ ñòàëî¨ Êþði�Âåéñà pf çà ðiçíèõ òåìïåðàòóð. Êðèâi:
1− T = 300K; 2− T = 400 K; 3− T = 500 K; 4− T = 600 K; d = 3 · 10−30 Kë·ì
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VI. Âèñíîâêè:
1. Îñíîâíèìè ôàêòîðàìè, ÿêi âèçíà÷àþòü âåëèêi

çíà÷åííÿ ñòàòè÷íî¨ äiåëåêòðè÷íî¨ ïðîíèêíîñòi
ËÏÂÌ (ïîðiâíÿíî iç ¨¨ çíà÷åííÿìè â íåîïðî-
ìiíåíèõ ìàòåðiàëàõ) ¹ ïîëÿðèçàöiéíi åôåêòè,
âèêëèêàíi ïîñòiéíèì ñàìîîïðîìiíåííÿì. Íàé-
iñòîòíiøi ç íèõ: ïîëÿðèçàöiÿ ìiêðîñêîïi÷íèõ
ïîð òà òåïëîâà iîííà ïîëÿðèçàöiÿ. Ñàìå âî-
íè ïðèâîäÿòü äî iñíóâàííÿ iíäóêîâàíèõ åëåêò-
ðè÷íèõ äèïîëüíèõ ìîìåíòiâ iç çíà÷íèìè ÷àñà-
ìè ðåëàêñàöi¨.

2. Çàñòîñóâàííÿ ìåòîäó êîíôiãóðàöiéíîãî óñå-
ðåäíåííÿ âiëüíî¨ åíåðãi¨ ñèñòåìè ó ðàçi íåðiâíî-
âàæíî ðîçïîäiëåíèõ äîìiøîê äà¹ çìîãó îòðè-
ìàòè âèðàç äëÿ ñòàòè÷íî¨ äiåëåêòðè÷íî¨ ñïðèé-
íÿòëèâîñòi ËÏÂÌ ó øèðîêîìó äiàïàçîíi êîí-
öåíòðàöi¨ i òåìïåðàòóðè.

3. Âèêîðèñòàíi ëiòåðàòóðíi äàíi ç ðåàëüíèõ çíà-
÷åíü iíäóêîâàíèõ åëåêòðè÷íèõ äèïîëüíèõ ìî-

ìåíòiâ òà ¨õ êîíöåíòðàöi¨ ðàçîì iç âèðàçîì äëÿ
ñòàòè÷íî¨ äiåëåêòðè÷íî¨ ñïðèéíÿòëèâîñòi äà-
þòü ðîçðàõóíêîâå çíà÷åííÿ äiéñíî¨ ÷àñòèíè äi-
åëåêòðè÷íî¨ ïðîíèêíîñòi, ÿêå äîáðå çáiãà¹òüñÿ
iç ñïîñòåðåæóâàíèì ó ËÏÂÌ.

4. Â îáëàñòi ïîìiðíèõ êîíöåíòðàöié n ≥ 0, 005 i
ïðîìiæíèõ òåìïåðàòóð 350 K≤ T ≤ 600 K ñïîñ-
òåðiãà¹òüñÿ ïîìiòíå âiäõèëåííÿ ïîâåäiíêè ñòà-
òè÷íî¨ äiåëåêòðè÷íî¨ ñïðèéíÿòëèâîñòi âiä çàêî-
íó Êþði�Âåéñà. Öå âiäõèëåííÿ ìîæíà ïîÿñíèòè
âïëèâîì ìiæ÷àñòèíêîâèõ êîðåëÿöié, ÿêi íå âðà-
õîâóþòüñÿ ó çàêîíi Êþði�Âåéñà.
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ON THE CALCULATION OF STATIC DIELECTRIC SUSCEPTIBILITY
FOR LAVE-LIKE FUEL-CONTAINING MATERIALS

OF �SHELTER� OBJECT
N.Korynevskiia, b

aNational University �Lvivska Politechnika�
12 S. Banderà Str., 79013, Lviv, Ukraine
bInstitute for Condensed Matter Physics

of the National Academy of Scienses of Ukraine
1 Svientsitskii str., 79011, Lviv, Ukraine

For the description of dielectric properties of lava-like fuel-containing materials in �Shelter�
object a new statistical method is proposed. In this approach the materials under investigation
are considered as a disordered system with a non-equilibrium type of disorder. The replica
method is used for calculation of thermodynamic functions of the system. The expression for
static dielectric susceptibility is obtained. It is observed that in a certain temperature region a
weak deviation from the Curie-Weiss low for the dielectric susceptibility take place.
Keywords: lave-like fuel-containing materials, dielectric susceptibility.
PACS: 75.10.Hk; 77.22.Ch; 77.84.F
UDK: 548.537.621
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