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Введение

Актуальность темы исследования.

Актуальность исследования плазменно-пылевых систем заключается в том,

что понимание их свойств необходимо для совершенствования технологических

процессов (технологий термоядерного синтеза, травления микросхем). Пылевая

плазма широко распространена в природе (атмосфере Земли, межпланетной

среде). Ее уникальные свойства в лабораторных установках обусловливают воз­

можность проведения аналогий с классическим конденсированным веществом

и активной материей.

В последние десятилетия особое внимание при экспериментальном исследо­

вании плазменно-пылевых систем уделяется их структурным и фазовым превра­

щениям под воздействием изменения параметров плазмы и внешних факторов,

таких как внешние электрические и магнитные поля, градиенты температуры,

лазерное излучение. При этом теоретическое описание таких превращений за­

труднено в связи с многопараметрическим характером задачи о поведении пы­

левых частиц, обусловленным особенностями взаимодействия самих пылевых

частиц и их влиянием на параметры окружающей плазмы.

Одним из важных факторов, определяющих свойства плазменно-пылевых

систем, является конфайнмент, препятствующий разлету одноименно заряжен­

ных пылевых частиц. Развитие модели, описывающей влияние конфайнмента

на динамические свойства и сценарий фазовых переходов в системах заряжен­

ных частиц, — важная фундаментальная задача, результаты решения которой

применимы не только к пылевой плазме, но и к другим системам заряженных

частиц: однокомпонентной и коллоидной плазме, антивеществу, ионам в ловуш­

ках. Глубокое понимание динамических свойств и фазовых переходов в плаз­

менно-пылевых системах обосновывает возможность их дальнейшего исполь­

зования в качестве наглядной модели конденсированного вещества и мягкой

материи.
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Степень разработанности темы исследования.

Внешний конфайнмент влияет как на структурные, так и на динамические

свойства плазменно-пылевых систем. Основными свойствами, допускающими

теоретический расчет и измерение в эксперименте, являются плотность частиц,

концентрация точечных дефектов, транспортные и спектральные характеристи­

ки. Среди основных способов теоретического расчета указанных свойств мож­

но выделить аналитические подходы и численные методы решения уравнений

движения заряженных пылевых частиц, аналогичные методу классической мо­

лекулярной динамики.

В работах Тоцуджи [1, 2, 3] для квазидвумерной системы из частиц, взаи­

модействующих по потенциалу Юкавы в параболическом конфайнменте, проде­

монстрирована пространственная неоднородность плотности системы: за счет

действия ловушки расстояние между частицами увеличивается к краю струк­

туры. Этот результат позднее объяснен на основании решения вариационной

задачи в работах Хеннинга и др. [4, 5], получено аналитическое выражение для

радиального профиля плотности. Клумовым [6] проведен анализ радиальных

профилей плотности частиц при различных величинах константы экраниров­

ки юкавовского потенциала. Также Клумовым отмечена возможность исполь­

зования локальной концентрации точечных дефектов в качестве индикатора

степени упорядоченности произвольной области системы.

Влияние конфайнмента на динамические свойства до сих пор рассмотрено

только в работе Тоцуджи [2], где показано, что среднеквадратичное смещение

частиц от исходных положений в расплавленной квазидвумерной системе ча­

стиц растет со временем существенно быстрее в периферийных областях струк­

туры.

Детальный экспериментальный анализ пространственной неоднородности

пылевых структур проведен для ряда условий в квазиодномерных [7] и квази­

двумерных [8] системах. Монотонное уменьшение плотности от центра к краю

системы подтверждается результатами измерений. Обнаружено различие вели­
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чины средней кинетической энергии пылевых частиц в центре и на краю струк­

туры [8].

Цели и задачи диссертационной работы:

1. Развитие аналитической теории, описывающей пространственную неод­

нородность динамических характеристик систем заряженных частиц в парабо­

лической электростатической ловушке в квазигармоническом приближении;

2. Анализ пространственного распределения динамических и спектраль­

ных характеристик в системе заряженных частиц в конфайнменте при помощи

методов численного моделирования в широком диапазоне температур;

3. Разработка локального критерия плавления для количественного анали­

за процесса неоднородного плавления в системах из конечного числа заряжен­

ных частиц в параболическом конфайнменте;

4. Анализ сценариев плавления плазменно-пылевых систем под влиянием

их пространственной неоднородности и невзаимности сил, действующих между

пылевыми частицами в определенных условиях лабораторного эксперимента;

5. Анализ сценария развития неустойчивости связанных мод в простран­

ственно неоднородном плазменно-пылевом монослое при помощи численных ме­

тодов решения уравнений движения пылевых частиц.

Научная новизна.

В работе при помощи аналитических подходов, основанных на квазигармо­

ническом приближении теории динамики кристаллической решетки, и числен­

ных методов, основанных на решении уравнений движения пылевых частиц,

развивается теория неоднородности динамических свойств, в том числе ампли­

туды и характерных частот тепловых колебаний частиц, параметров Линдеман­

на и неидеальности, в системах заряженных частиц в параболическом конфай­

нменте, в том числе в плазменно-пылевых структурах. Эта теория дополняет

работы по неоднородности структурных свойств, в том числе плотности, меж­

частичного расстояния в таких системах [2, 4, 6].

Показано, что параметр флуктуации межчастичного расстояния, исполь­
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зуемый в качестве индикатора степени упорядоченности кластеров из конечного

числа частиц с парным потенциалом взаимодействия [9, 10], может быть адапти­

рован в локальном приближении и для систем зарядов в центральной удержива­

ющей ловушке. В диссертации демонстрируется, что в таких системах данный

параметр имеет неоднородный радиальный профиль. Локальное значение пара­

метра может использоваться для определения условий плавления произвольно

выбранной подсистемы.

Проведен анализ сценария развития неустойчивости связанных мод [11] в

плазменно-пылевом монослое в условиях, характерных для лабораторного экс­

перимента. Показано, что критерии для развития неустойчивости также носят

локальный характер: она возникает в наиболее плотной области монослоя и

затухает в разреженной, что может приводить к интересному явлению — сосу­

ществованию более плотной расплавленной подсистемы с разреженной упоря­

доченной.

Хорошим показателем научной новизны является ежегодный конкурс на

соискание медалей Российской академии наук с премиями для молодых ученых

России и для студентов вузов России за лучшие научные работы. Часть из

представленных в диссертации результатов была отмечена медалью в области

физико-технических проблем энергетики в 2018 году.

Теоретическая и практическая значимость.

Теоретическая значимость работы заключается в детальном анализе вли­

яния эффектов конечности размеров и удерживающего конфайнмента на дина­

мические свойства и фазовые превращения систем заряженных частиц. Важ­

ным вопросом, имеющим широкую значимость, является развитие локального

критерия плавления, позволяющего независимо определять условия плавления

областей системы в локальном приближении.

Практическая значимость работы состоит в применимости полученных ре­

зультатов к экспериментальным исследованиям плазменно-пылевых систем и

других систем заряженных частиц: однокомпонентной и коллоидной плазмы,
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антивещества, ионов в ловушках. Предлагаемый подход к рассмотрению таких

систем как систем принципиально неоднородных стимулирует дальнейшие ака­

демические исследования фазовых переходов в таких системах и прикладные

исследования способов удержания систем заряженных частиц.

Положения, выносимые на защиту.

В диссертации рассматриваются динамические свойства и фазовые пере­

ходы в системах заряженных частиц в параболической ловушке с учетом прису­

щей таким системам структурной неоднородности. Обосновывается локальный

подход к расчету их характеристик. На защиту выносятся следующие положе­

ния:

1. Функциональная связь между локальным значением плотности и ам­

плитудой тепловых колебаний частиц в пространственно неоднородной системе

сильно экранированных зарядов в параболическом конфайнменте.

2. Пространственная неоднородность динамических характеристик — ам­

плитуды и характерной частоты тепловых колебаний частиц, параметра Линде­

манна — в системе сильно экранированных зарядов в параболическом конфай­

нменте.

3. Локальный подход к рассмотрению систем сильно экранированных за­

рядов в параболическом конфайнменте, в том числе локальный критерий плав­

ления таких систем, основанный на расчете параметра флуктуации межчастич­

ного расстояния для выделенной области системы.

4. Режим развития неустойчивости связанных мод в плазменно-пылевом

монослое, при котором неустойчивость локализована в центре структуры, не за­

трагивает ее внешние оболочки и существенно изменяет ее динамические свой­

ства по сравнению с классическим юкавовским монослоем.

5. Два режима стационарного сосуществования областей в упорядоченном

и неупорядоченном состоянии в плазменно-пылевом монослое, в том числе ре­

жим, в котором плотная расплавленная центральная область сосуществует с

разреженной и упорядоченной периферией системы.
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Методология и методы исследования. Применяются аналитические

подходы, основанные на теории динамики кристаллической решетки в квазигар­

моническом приближении. Компьютерное моделирование выполняется в про­

граммном пакете LAMMPS и при помощи самостоятельно разработанного кода

на ведомственных суперкомпьютерах. Обработка данных, полученных по ре­

зультатам компьютерного моделирования, ведется при помощи самостоятельно

подготовленных алгоритмов разбиения структуры на подсистемы с последую­

щим усреднением интересующих величин в этих подсистемах. На каждом этапе

обработки данных производится проверка сходимости рассчитываемых величин

и оценка ошибки усреднения.

Степень достоверности и апробация результатов.

Результаты, полученные при помощи аналитических подходов и методов

компьютерного моделирования, находятся в согласии с известными экспери­

ментальными данными. Основные результаты диссертации докладывались на

следующих конференциях: Российские симпозиумы «Фундаментальные основы

атомистического многомасштабного моделирования» (Новый Афон, Абхазия,

2015, 2016, 2018), Научные конференции МФТИ (Москва, Россия, 2014-2021),

International Conferences on Equations of State for Matter (Эльбрус, Россия, 2016,

2018, 2022), International Conferences on Interaction of Intense Energy Fluxes with

Matter (Эльбрус, Россия, 2017, 2019), Scientific-Coordination Workshop on Non­

Ideal Plasma Physics (Москва, Россия, 2016-2019, 2021), International Workshop

Complex Systems of Charged Particles and Their Interactions with Electromagnetic

Radiation (Москва, Россия, 2016-2019, 2022), 8th International Conference on

the Physics of Dusty Plasmas (Прага, Чехия, 2017), International Conference on

Plasma Science & Applications (Лакхнау, Индия, 2019), 47th EPS Conference on

Plasma Physics (онлайн, 2021).

Работа получила награду Best Student Poster Award на 8th International

Conference on the Physics of Dusty Plasmas (Прага, Чехия, 2017), награду Young

Achiever’s Award на International Conference on Plasma Science & Applications
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(Лакхнау, Индия, 2019). Часть результатов удостоена медали Российской ака­

демии наук для студентов вузов в области физико-технических энергетики в

2018 году.
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2021. Т. 113, № 9. С. 514-522.

Личный вклад автора. Все представленные в диссертации результаты

получены лично автором. Постановка задач, вошедших в диссертационную ра­

боту, выполнена под руководством А. В. Тимофеева. Выводы и положения,
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Глава 1

Обзор литературы

В данной главе представлен обзор результатов, доступных в академиче­

ских источниках и необходимых для понимания содержания данной диссерта­

ции. Общий обзор плазменно-пылевых систем приведен в разделе 1.1. Свойства

одного из типов плазменно-пылевых структур — т. н. юкавовских кластеров —

подробно рассмотрены в разделах 1.2, 1.3. Теоретические и экспериментальные

исследования неоднородности систем заряженных частиц в конфайнменте об­

суждаются в разделах 1.4, 1.5. В разделе 1.6 приводятся основные положения

теории динамики кристаллической решетки, необходимой для анализа дина­

мических характеристик рассматриваемых в диссертации систем. Следующие

разделы главы 1.7—1.9 посвящены обсуждению критериев плавления в пыле­

вых системах и механизмов плавления плазменно-пылевого монослоя, который

подробно исследуется в рамках диссертации. Затем в разделе 1.10 рассматри­

ваются причины невзаимного характера сил, действующих между пылевыми

частицами в условиях лабораторных экспериментов. В конце главы приводится

краткий обзор используемых в диссертации методов компьютерного моделиро­

вания (пункт 1.11).

1.1. Пылевая плазма и упрощенная модель для ее

описания

Помещенные в низкотемпературную плазму пылевые частицы околомик­

ронных размеров приобретают большой электрический заряд вследствие отли­

чия в подвижности ионов и электронов плазмы [12, 13, 14, 15, 16, 17]. Элек­

тростатическое взаимодействие между заряженными пылевыми частицами в

условиях лабораторного эксперимента обусловливает высокую степень неиде­
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альности системы [18]. Для характеристики степени неидеальности может ис­

пользоваться параметр неидеальности, определенный как

Γ =
𝑄2/Δ

𝑘𝑇
, (1.1)

где 𝑄 - заряд пылевой частицы, Δ - характерное расстояние между пылевы­

ми частицами, 𝑘 - константа Больцмана, 𝑇 - “температура” пылевых частиц,

соответствующая их средней кинетической энергии в пересчете на частицу.

В пылевой плазме величина Γ может достигать нескольких десятков ты­

сяч [19]. В широком диапазоне параметров становится возможным образова­

ние структур, напоминающих по своим свойствам конденсированные системы.

Эти структуры доступны для прямого наблюдения при помощи методов ви­

деомикроскопии, что стимулирует интерес к исследованию широкого спектра

процессов [20, 21, 22]. Изучаются особенности взаимодействия частиц [23, 24],

структурные свойства пылевых систем [25, 26, 27], волновые и транспортные

процессы [28, 29, 30, 31], сценарии развития неустойчивостей [32] и фазовые

превращения [33, 34, 35]. Проводится аналогия между плазменно-пылевыми си­

стемами и активным веществом [36, 37]. Пылевые структуры исследуются в

широком диапазоне температур разрядного газа — от криогенных до комнат­

ной [38, 39, 40, 41, 42, 43, 44, 45].

При теоретическом описании плазменно-пылевых систем в первом прибли­

жении можно принять, что пылевые частицы взаимодействуют друг с другом

по парному экранированному кулоновскому потенциалу [13]:

𝑉 (𝑟) =
𝑄2

Δ
exp(−𝜅Δ), (1.2)

где 𝜅 — константа экранировки. Экранированный кулоновский потенциал опи­

сывает взаимодействие слабо заряженных частиц в плазме. Он может быть

выведен аналитически в результате линеаризации уравнения Пуассона за счет

разложения по малому параметру больцмановской экспоненты, содержащей ве­

личину концентраций ионов и электронов плазмы. Однако заряд пылевых ча­
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стиц в общем случае достаточно велик и может достигать сотен тысяч элемен­

тарных, что не позволяет выполнить линеаризацию уравнения Пуассона. Тем не

менее, как показывают экспериментальные расчеты сил, действующих между

пылевыми частицами, в общем случае в широком диапазоне параметров такой

потенциал применим, если использовать эффективные величины заряда частиц

и константы экранировки [46, 47, 48, 49].

По математической форме экранированный кулоновский потенциал экви­

валентен юкавовскому [50]. Информация о структурных свойствах, дисперси­

онных соотношениях и фазовой диаграмме для юкавовских систем часто пере­

носится на экспериментальные плазменно-пылевые структуры. Известно, что

трехмерные юкаковские кристаллы могут иметь объемноцентрированную или

гранецентрированную кубические решетки в зависимости от величины темпе­

ратуры и степени неидеальности системы, а двумерные юкавовские кристаллы

имеют треугольную решетку [51, 52]. Такие структуры встречаются и в плаз­

менно-пылевом эксперименте [53]. Фазовая диаграмма юкавовских систем по­

дробно исследована как аналитически, так и при помощи методов компьютер­

ного моделирования [54, 55].

В то же время, принципиальная ограниченность экспериментальных пы­

левых структур в размерах определяет их важное отличие от “бесконечных”

юкавовских систем. Для удержания одноименно заряженных частиц с одина­

ковым значением заряда от разлета требуется действие ловушки, или конфай­

нмента [1]. Базовым приближением для математического описания ловушки

является центральный параболический профиль потенциальной энергии части­

цы:

𝑈trap =
1

2
𝛼𝑄𝑑2, (1.3)

где 𝛼 — параметр ловушки, 𝑑 — расстояние между частицей и геометрическим

центром ловушки. Такое приближение применимо при не слишком большом

удалении от центра ловушки. Совместный учет экранированного кулоновского
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потенциала и центральной параболической ловушки при описании взаимодей­

ствия пылевых частиц является широко используемым подходом для теоретиче­

ского моделирования экспериментальных пылевых структур [2, 27]. В следую­

щих частях обзора литературы обсуждаются результаты, полученные в рамках

такого модельного подхода, и открытые вопросы, рассматриваемые в рамках

диссертации.

1.2. Структурные свойства юкавовских кластеров

Структурные свойства систем заряженных частиц в удерживающей элек­

тростатической ловушке зависят как от числа частиц в системе, так и от степени

экранировки потенциала взаимодействия частиц.

В системах из достаточно малого числа частиц, так называемых юкавов­

ских шарах, реализуется оболочечная структура со строго определенным чис­

лом частиц на оболочках [56]. При этом населенности оболочек демонстрируют

слабую зависимость от величины константы экранировки [57]. Обнаруживают­

ся “магические” конфигурации населенностей оболочек, при которых кластер

является наиболее устойчивым [58].

С увеличением числа частиц в трехмерных системах происходит переход от

ярко выраженной оболочечной структуры к организованной в кристаллическую

решетку центральной области, окруженной сферическими оболочками [59]. Тип

решетки в центре системы зависит от степени экранировки потенциала: для сла­

бо экранированного потенциала решетка объемноцентрированная кубическая,

для сильно экранированного — гранецентрированная кубическая. С ростом чис­

ла частиц в двумерной системе в центральной области появляется подсистема

с треугольной решеткой, в то время как периферийные области остаются орга­

низованными в кольцевые оболочки [2].

Для данной диссертации именно системы из достаточно большого числа

частиц (несколько сотен и более) представляют наибольший интерес. В отличие
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от малых систем, они могут проявлять макроскопические свойства и характери­

зоваться непрерывными величинами, такими, как плотность, модуль упругости

и т. д.

Отметим, что в двумерных системах переход к макроскопическому харак­

теру свойств происходит при гораздо меньшем числе частиц (около 50), чем в

трехмерных структурах (около 10000) [28, 60].

1.3. Динамические свойства и плавление в юкаковских

кластерах из малого числа частиц

При исследовании динамических свойств систем из конечного числа юка­

вовских частиц распространенным является подход, основанный на анализе

нормальных мод колебаний частиц [57, 61, 62, 63]. Для проведения анализа

нормальных мод записывается выражение для полной потенциальной энергии

системы:

𝐸 =
1

2
𝛼𝑄

𝑁∑︁
𝑖=1

𝑑2𝑖 +𝑄2
𝑁∑︁
𝑖<𝑗

exp(−𝜅Δ𝑖𝑗)

Δ𝑖𝑗
, (1.4)

затем составляется динамическая матрица с элементами

𝐴𝛽,𝛾,𝑖𝑗 =
𝜕2𝐸

𝜕𝑟𝛽,𝑖𝜕𝑟𝛾,𝑗
, (1.5)

где 𝑟𝛽,𝑖 обозначает 𝑥-, 𝑦- или 𝑧-координату 𝑖-ой частицы.

Нормальные моды являются набором собственных значений и векторов

динамической матрицы. Они дают исчерпывающую информацию о спектре ко­

лебаний частиц в системе в квазигармоническом приближении. В плазменно­

пылевых экспериментах спектр нормальных мод пылевой структуры может

быть получен из данных о скорости каждой пылевой частицы на последова­

тельных кадрах видеоряда [64, 65].

С ростом числа частиц в системе число доступных нормальных мод коле­

баний в общем случае увеличивается в одномерных, двумерных и трехмерных

кластерах. При этом в системе с не экранированным кулоновским потенциалом
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три моды сохраняют свою частоту независимо от числа частиц [66, 62]: моды,

связанные с вращением системы как целого, с колебанием центра масс относи­

тельно геометрического центра ловушки, и так называемая “дышащая” мода,

выраженная в однородном радиальном расширении и сжатии всей системы.

В случае экранированного кулоновского потенциала частота “дышащей” моды

все так же не зависит от числа частиц, но монотонно возрастает с увеличением

степени экранировки потенциала [67].

Швейгертом и Питерсом на примере двумерной системы из заряженных

кулоновских частиц [62] показано, как по результатам анализа нормальных

мод может быть получена плотность колебательных состояний в системе и рас­

считана амплитуда тепловых колебаний частиц. С использованием критерия

Линдеманна делается вывод о наличии в системе двух температур плавления,

связанных с внутриоболочечным и межоболочечным разупорядочением. При

этом расчет параметра Линдеманна ведется относительно среднего межчастич­

ного расстояния в системе, то есть без учета пространственной неоднородности

структуры. Тем не менее, отмечается, что именно увеличение плотности в цен­

тральной области при добавлении частиц в систему приводит к повышению

верхней частоты спектра возбуждений структуры.

Позднее Мельцером [64] проведено подробное экспериментальное исследо­

вание нормальных мод в квазидвумерной системе пылевых частиц. Определена

частота “дышащей” моды, построена плотность колебательных состояний систе­

мы. По результатам расчета дивергенции и ротора поля собственных векторов

в каждой отдельной нормальной моде обнаружено, что различные моды могут

проявлять свойства либо волн сжатия, либо волн сдвига в “бесконечной” двумер­

ной юкавовской материи. Из этого делается вывод о возможности предельного

перехода от юкавовских кластеров к непрерывным двумерным кристаллам.

Бедановым и Питерсом [68] при исследовании достаточно большой систе­

мы (𝑁 = 230) кулоновских частиц в параболическом конфайнменте методом мо­

лекулярной динамики (МД) обнаружено отличие амплитуд колебаний частиц,
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расположенных на различных оболочках структуры. Наибольшие значения ам­

плитуд колебаний соответствовали частицам, расположенным на средних обо­

лочках. Обсуждается связь между величиной амплитуды тепловых колебаний

и температурой плавления оболочки.

Плавление как двумерных [69, 70], так и трехмерных юкавовских кла­

стеров [71] из малого числа частиц происходит по одному сценарию: сначала

с увеличением температуры становится возможным относительное вращение

оболочек, теряется ориентационный порядок между соседними оболочками, в

то время как в самих оболочках сохраняется внутренняя структура. Затем с

дальнейшим повышением температуры начинают происходить прыжки атомов

между оболочками, и разрушается позиционный порядок. Шиффер [60] обра­

тил внимание на то, что в трехмерном системе кулоновских частиц температу­

ра плавления, имеющего признаки фазового перехода первого рода, монотонно

уменьшается с ростом числа частиц в системе. Конгом [69] было продемонстри­

ровано для достаточно небольшой двумерной системы (𝑁 = 300), что темпера­

тура плавления различных оболочек структуры может отличаться.

Несмотря на то, что динамические свойства и сценарии плавления куло­

новских и юкавовских систем, прежде всего из малого числа частиц, детально

исследованы, особенности динамических характеристик в достаточно больших

системах, особенно под влиянием конфайнмента, не обсуждались. В то же вре­

мя, от них зависит и возможность предельного перехода от конечных систем к

непрерывным кристаллам [64]. Этот вопрос особенно актуален по той причине,

что из-за действия конфайнмента структурные свойства систем из большого

числа частиц становятся пространственно неоднородными.
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1.4. Неоднородность структурных свойств систем

заряженных частиц в удерживающей ловушке

Пространственное распределение плотности частиц в системах из достаточ­

но большого числа заряженных частиц под влиянием конфайнмента подробно

исследовано. Первыми внимание на неоднородный радиальный профиль плот­

ности в системе сильно экранированных частиц обратили Тоцуджи с коллега­

ми [2]: с удалением от центра плотность частиц падает, расстояние между бли­

жайшими соседями — растет. Объяснение параболической формы радиального

профиля плотности получено посредством минимизации полной потенциальной

энергии системы с использованием вариационного метода.

В дальнейшем Хеннингом и др. [4] на основании непрерывной модели плаз­

мы и теории среднего поля вариационная задача для распределения плотности

частиц в системе заряженных частиц решена полностью, в том числе с учетом

корреляционных поправок [5]. Показано, что в пределе отсутствия экранировки,

соответствующем классическому кулоновскому потенциалу взаимодействия ча­

стиц, радиальный профиль плотности является однородным. Учет экранировки

приводит к качественному изменению структурных свойств системы: плотность

частиц в этом случае спадает к периферии по параболическому закону. В общем

случае, аналитическая зависимость плотности 𝑛 от радиального расстояния 𝑟

может быть выражена следующим образом:

𝑛(𝑟) =
𝛼𝑁

4𝜋(𝑁 − 1)𝑄2

(︂
𝑐− 𝜅2𝑟2

2

)︂
Θ(𝑅− 𝑟), (1.6)

где 𝑁 — число частиц в структуре, 𝑅 — радиус структуры, Θ — функция Хе­

висайда, 𝑐 — константа, задаваемая соотношением

𝑐 = 3 +
𝑅2𝜅2

2

3 + 𝜅𝑅

1 + 𝜅𝑅
. (1.7)

Следующий шаг по анализу неоднородности структурных свойств систем

заряженных частиц в конфайнменте был сделан Клумовым [6]. Им исследова­

но влияние величины константы экранировки на форму радиального профиля
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плотности частиц в системе. Показано, что по форме радиального профиля

можно однозначным образом восстановить значение константы экранировки,

что указывает на возможность использования данных о структуре эксперимен­

тальной пылевой системы для определения параметров окружающей плазмы.

Теоретические исследования структурной неоднородности подтверждают­

ся экспериментальными работами, которые обсуждаются в следующем разделе.

1.5. Экспериментальные исследования пространственной

неоднородности плазменно-пылевых систем

Несмотря на то, что структурная неоднородность систем заряженных ча­

стиц в параболическом конфайнменте исследована как численно, так и аналити­

чески, применимость разработанных подходов к описанию экспериментальных

данных продемонстрирована в небольшом числе работ. Отдельного упоминания

заслуживают работы, в которых проведено измерение радиальных профилей

основных характеристик пылевых систем.

Лиу и Гори [7] проведены измерения межчастичных расстояний в ква­

зиодномерной цепочке пылевых частиц в плазме высокочастотного разряда.

Оценка заряда пылинок составляет 𝑄 = 7600 𝑒, значения дебаевского радиуса

экранировки — 𝜆𝐷 = 0.86 мм. Измерена частота колебаний уединенной части­

цы относительно центра электростатической ловушки. Наблюдаемая система

принципиально неоднородна, градиент межчастичного расстояния составляет

𝜕Δ/𝜕𝑟 ≈ 0.01.

Квазидвумерная система из пылевых частиц — плазменно-пылевой моно­

слой — исследована Харипрасадом и др. [8] в приэлектродном слое тлеющего

разряда постоянного тока. Построены парные корреляционные функции для

различных областей структуры, показано, что межчастичное расстояние воз­

растает на 20% от центра к периферии системы. Продемонстрирована и неод­

нородность радиального профиля амплитуды тепловых колебаний пылевых ча­
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стиц относительно равновесных положений. Описан следующий эффект: сред­

няя кинетическая энергия (“температура”) пылевых частиц в центральной об­

ласти экспериментального монослоя в ∼ 3 раза выше, чем на краю структуры,

что обуславливает меньшую степень неидеальности центральной подсистемы.

Этот эффект является достаточно неожиданным с учетом того, что плотность

в центре пылевой структуры заметно выше, чем на периферии.

Доступные экспериментальные данные позволяют провести проверку по­

лученных в данной диссертации теоретических результатов.

1.6. Теория динамики кристаллической решетки

применительно к юкавовским системам

Для развития аналитической теории, описывающей пространственную неод­

нородность динамических характеристик юкавовских систем в конфайнменте, в

данной диссертации будет использоваться подход, основанный на теории дина­

мики кристаллической решетки в квазигармоническом приближении. В рамках

этого подхода для расчета амплитуды тепловых флуктуаций частиц относитель­

но их положений равновесия может использоваться эйнштейновская частота,

квадрат которой соответствует среднему квадрату частоты фононов в систе­

ме [72]:

𝜔2
𝐸 = ⟨𝜔2⟩. (1.8)

Эйнштейновская частота также является характерной частотой колебаний

частицы относительно положения равновесия в условиях, когда все остальные

частицы в структуре “заморожены”, неподвижны. Так как решетка юкавовской

системы является изотропной, в трехмерном случае потенциальная яма, в ко­

торой находится частица, также изотропна. Для определения эйнштейновской

частоты в юкавовском кристалле тогда можно записать [51, 72]:

𝑚𝜔2
𝐸 =

1

3
∇2

∑︁
𝑗 ̸=𝑖

𝑉 (Δ𝑖𝑗) =
1

3
𝜅2

∑︁
𝑗 ̸=𝑖

𝑉 (Δ𝑖𝑗), (1.9)
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так как ∇2𝑉 = 𝜅2𝑉 . 𝑚 — масса частицы, ∇ — трехмерный оператор Лапласа.

Величина 𝜔2
𝐸 для удобства может быть выражена через потенциальную

энергию в расчете на частицу

𝑉𝑠 =
1

2𝑁

𝑁∑︁
𝑖,𝑗=1
𝑖̸=𝑗

𝑉 (Δ𝑖𝑗) (1.10)

следующим образом [54]:

𝑚𝜔2
𝐸 =

2

3
𝜅2𝑉𝑠. (1.11)

Амплитуда тепловых колебаний в классическом пределе квазигармониче­

ского приближения для описания колебаний частиц может быть представлена

как [54]

⟨𝑢2⟩ = 𝑘𝑇

𝑚

∑︁
q,𝑝

1

𝜔2(q, 𝑝)
=

3𝑘𝐵𝑇

𝑚
⟨𝜔−2⟩, (1.12)

где суммирование ведется по волновым векторам q и поляризациям 𝑝. В пред­

положении, что все частоты фононных колебаний являются равными, что соот­

ветствует эйнштейновскому приближению, можно записать:⟨
1

𝜔2

⟩
=

1

⟨𝜔2⟩
. (1.13)

Тогда

⟨𝑢2⟩ = 3𝑘𝑇

𝑚𝜔2
𝐸

. (1.14)

Это приближение для расчета амплитуды тепловых колебаний будет ис­

пользоваться в рамках диссертации. Ошибка, к которой приводит эйнштейнов­

ское приближение, определяется произведением ⟨𝜔2⟩⟨𝜔−2⟩, которое в бесконеч­

ных юкавовских системах лежит в пределах от 2 до 4 в зависимости от величи­

ны 𝜅Δ [54]. Тем не менее, это не является критичным для решаемой в рамках

диссертации задачи, так как требуются аналитические соотношения, выведен­

ные с точностью до постоянного коэффициента.
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1.7. Критерии плавления плазменно-пылевых кристаллов

Существенная часть диссертации посвящена не только изучению неодно­

родности динамических свойств систем заряженных частиц в конфайнменте,

но и дальнейшему исследованию сценария плавления плазменно-пылевого мо­

нослоя. Особенности этого сценария напрямую проистекают из пространствен­

ной неоднородности характеристик системы. Для анализа процесса плавления

в принципиально неоднородной системе необходим локальный индикатор фазо­

вого состояния.

При исследовании фазовых переходов в пылевых структурах в плазме ши­

роко используются критерии, основанные на парной корреляционной функции

𝑔(𝑟), структурном факторе 𝑆(𝑘) и ориентационной корреляционной функции

𝑔6(𝑟). Соответствующие критерии в основном являются эмпирическими: напри­

мер, критерий, опирающийся на парную корреляционную функцию, определяет

точку плавления системы по отношению первого максимума функции 𝑔1 к ее

минимуму 𝑔𝑚𝑖𝑛 при 𝑟 ̸= 0. Считается, что при плавлении это отношение равно

5 [19]. При использовании в качестве индикатора фазового состояния структур­

ного фактора анализируется величина первого максимума функции, которая

при кристаллизации достигает величины 2.85 [73].

Клумовым [74] предложено использовать локальные параметры порядка,

к примеру, параметр локального ориентационного порядка Ψ6 для двумерных

систем, при определении параметров фазовых переходов в плазменно-пылевых

структурах. Такой подход позволяет обойтись без информации о временной

динамике частиц в системе.

Обсуждаемые критерии фазовых переходов наиболее хорошо подходят для

однородных протяженных систем. В кластерах из малого числа частиц огра­

ниченность размера системы в общем случае может влиять на асимптотику

корреляционных функций, а высокая концентрация дефектов, вызванная иска­

жением геометрии решетки из-за формы кластера, — на величину параметров
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порядка.

Одним из распространенных критериев плавления, допускающих приме­

нение в локальном приближении, в том числе в малых системах, является кри­

терий Линдеманна [75]. Согласно нему, при достижении величины амплитуды

тепловых колебаний частицы 10 − 15 % от расстояния до ее ближайших сосе­

дей происходит плавление решетки. Пороговое отношение амплитуды тепловых

колебаний к межчастичному расстоянию может варьироваться в широких пре­

делах и определяется независимо для различных систем, в основном на основа­

нии сравнения с другими критериями. Несмотря на простоту расчета параметра

Линдеманна, он не является универсальным. В частности, он не демонстрирует

сходимости для двумерных систем, в связи с чем не применим для однослойных

пылевых структур [76].

1.8. Критерий плавления систем из ограниченного числа

частиц

Альтернативой критерию Линдеманна является критерий, основанный на

параметре флуктуации межчастичных расстояний, или параметре Берри [9, 10].

Этот параметр определяется следующим образом:

𝐼𝐷𝐹 =
2

𝑁(𝑁 − 1)

∑︁
𝑖<𝑗

√︁
⟨Δ2

𝑖𝑗⟩ − ⟨Δ𝑖𝑗⟩2

⟨Δ𝑖𝑗⟩
. (1.15)

Также эта характеристика может быть определена как флуктуация длин хими­

ческих связей в системе.

Впервые этот параметр был использован в расчетах методом Монте-Карло

кластеров из атомов аргона [9]. Ключевое отличие флуктуации межчастичных

расстояний от параметра Линдеманна заключается в том, что она рассчитыва­

ется с учетом взаимного расположения пар атомов, а не положений отдельного

атома относительно соответствующего узла кристаллической решетки. Тем не
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менее, эти параметры часто путают друг с другом.

Критическое значение параметра Берри, при котором происходит разру­

шение позиционного порядка в кластерах конечного размера, составляет около

0.1. Жоу и др. [10] показано, что 𝐼𝐷𝐹 является более чувствительным индика­

тором плавления для систем из малого числа частиц, чем среднеквадратичное

отклонение частиц от положения равновесия. Кроме того, этот параметр не

требует исключения из расчета вращения системы как целого, что может быть

особенно актуально в случае применения к системам пылевых частиц в плазме.

Отдельно отметим, что в работе Жоу и др. [10] показана возможность

использовать 𝐼𝐷𝐹 для определения процесса радиально неоднородного плавле­

ния в наночастицах, в которых может наблюдаться поверхностное предплавле­

ние.

В работах Мельцера, Бонитца, Баумгартнера и др. [76, 57, 77, 78, 79] па­

раметр флуктуации межчастичных расстояний успешно используется для трех­

мерных юкаковских кластеров в параболическом конфайнменте. При этом он

рассчитывается для всей системы и позволяет определить температуру, при ко­

торой скачкообразно меняются населенности оболочек кластера, характерные

для его основного состояния.

1.9. О сценариях плавления плазменно-пылевого

монослоя в лабораторном эксперименте

В связи с тем, что в диссертации рассматриваются особенности сценария

плавления монослоя из заряженных частиц в параболическом конфайнменте,

необходимо понимать, какие режимы плавления наблюдаются в лабораторном

плазменно-пылевом эксперименте. Актуальным является вопрос о природе и

типе различных режимов плавления монослоя.

Ивлевым и др. [80] предложено условно классифицировать механизмы

плавления двумерных пылевых кристаллов в плазме, разделяя их на механиз­
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мы общего типа и специфичные для плазмы. Механизмы общего типа, которые

могут как равновесными, так и неравновесными, представлены в любой класси­

ческой системе с парным потенциалом взаимодействия между частицами, при

условии, что взаимодействие может быть описано в терминах гамильтониана.

В свою очередь, механизмы, специфичные для плазмы, проявляются именно в

пылевой плазме и являются принципиально неравновесными процессами, про­

текающими в термодинамически открытой негамильтоновой системе.

Нетривиальной является проблема определения критических параметров

фазового перехода даже для равновесных механизмов, проявляющихся в га­

мильтоновых системах. Одним из вариантов протекания плавления двумерной

системы является переход Березинского — Костерлица — Таулеса [81, 82, 83]

который фактически включает в себя два непрерывных фазовых перехода с

участием промежуточной гексатической фазы. Переход Березинского — Ко­

стерлица — Таулеса не относится к переходам первого или второго рода, а вы­

деляется в особый тип топологических фазовых переходов. Его проявление в

плазменно-пылевом монослое подтверждается экспериментальными работами

и теоретическими исследованиями методами компьютерного моделирования. В

то же время, в ряде условий лабораторного эксперимента подтверждается на­

личие и другого режима плавления по механизму межзеренных границ [84].

Проведены также экспериментальные исследования неравновесных режи­

мов плавления двумерного монослоя из пылевых частиц, в частности, под дей­

ствием сдвиговых напряжений, вызванных интенсивным воздействием лазерно­

го излучения на пылевые частицы [80].

Не меньший интерес вызывают механизмы плавления, характерные имен­

но для пылевой плазмы. Речь, прежде всего, идет о плавлении монослоя под дей­

ствием экспоненциального развития неустойчивости связанных мод (НСМ) [11,

85, 86, 87]. В данном случае энергия, приводящая к интенсивному движению пы­

левых частиц в монослое и его последующему плавлению, поступает в систему

за счет взаимодействия пылинок с потоком разрядной плазмы. Явление конвер­



28

сии энергии окружающей среды в энергию собственного движения позволяет

в данном случае провести аналогию между плазменно-пылевыми системами и

активным веществом.

Характерным индикатором НСМ является резонансное связывание верти­

кального и горизонтального движений пылевых частиц и формирование так

называемой гибридной моды, на частоте которой и совершают колебания пы­

левые частицы [88]. Частота гибридной моды того же порядка, что и частота,

с которой частицы колеблются в поле удерживающей вертикальной ловушки.

Для запуска механизма плавления, обусловленного НСМ, чаще всего меняет­

ся давление газа в разрядной трубке, что влияет на величину коэффициента

вязкого трения пылевых частиц в газе и на скорость диссипации энергии в си­

стеме [89].

Может быть показано, что фазовый переход по механизму НСМ является

неравновесным фазовым переходом второго рода [80], для которого роль управ­

ляющего параметра играет частота вертикального конфайнмента, удерживаю­

щего пылевые частицы. С теоретической точки зрения, исследование режима

НСМ в пылевом монослое часто ведется в рамках упрощенной модели точечно­

го ионного фокуса [85, 86, 80, 90, 29, 91]. Эта модель описывает невзаимность

сил, действующих между пылевыми частицами, которая и приводит к возник­

новению НСМ.

1.10. Невзаимность сил, действующих между пылевыми

частицами

Одной из уникальных особенностей плазменно-пылевых систем является

эффективное невыполнение при определенных условиях третьего закона Нью­

тона для взаимодействия пылевых частиц. Невыполнение выражается в нару­

шении симметрии действия и противодействия между частицами. Причин нару­

шения взаимности сил, действующих между частицами, может быть несколь­
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ко: действие сил затенения ионами и нейтралами [92, 93], “реактивная сила”

(rocket force) [94] или эффект ионного фокуса [53, 95, 96, 97, 98, 99]. В послед­

нем случае эффективная невзаимность сил взаимодействия между пылевыми

частицами обусловлена передачей импульса от ионов пылевой компоненте и при

определенных условиях может быть описана в рамках кильватерного потенци­

ала. Он описывает взаимодействие в пылевой подсистеме, но рассчитывается с

учетом вклада ионной подсистемы, которая является анизотропной вследствие

эффектов ионной фокусировки в условиях плазменно-пылевых экспериментов.

При этом простых аналитических выражений для описания кильватер­

ного потенциала не получено. По этой причине при теоретическом анализе

часто используется упрощенная модель т. н. точечного ионного фокуса (ion

focus) [85, 86, 80, 90, 29, 91]. В рамках этой модели в кильватере каждой пыле­

вой частицы на фиксированном расстоянии от нее размещается виртуальный

точечный заряд противоположного знака и с нулевой массой. Этот заряд не

действует на “родительскую” частицу и на другие виртуальные заряды, при

этом с соседними пылевыми частицами он взаимодействует. В связи с этим вза­

имодействие пылевых частиц в рамках такого модельного подхода становится

невзаимным, а динамика системы — негамильтоновой. Такая упрощенная мо­

дель позволяет проиллюстрировать невзаимные эффекты и описать динамику

пылевого монослоя на качественном уровне, однако параметры этой модели

не допускают расчета через напрямую измеряемые в эксперименте параметры

плазменно-пылевой системы. В данной диссертации будут, в том числе, показа­

ны результаты, для получения которых используется не модель точечного ион­

ного фокуса, а распределение электростатического потенциала вокруг пылевой

частицы, рассчитанное другими авторами на основании прямого моделирова­

нии кинетики ионов.

Учет невзаимных эффектов при описании плазменно-пылевого монослоя

позволяет объяснить широкий набор доступных экспериментальных данных, в

том числе неравновесное плавление монослоя, вызванное НСМ, которое обсуж­



30

Рис. 1.1. Иллюстрация невзаимного характера взаимодействия пылевых частиц в рамках

модели ионного фокуса.

далось выше [80]. В рамках модели ионного фокуса НСМ обусловлена тем, что

расстояние между областью ионного фокуса произвольной частицы 1 и соседней

частицей 2 в общем случае отличается от расстояния между областью ионного

фокуса частицы 2 и частицей 1. Этот геометрический эффект проиллюстриро­

ван на Рис. 1.1. Он приводит к резонансному связыванию горизонтального и

вертикального движения соседних частиц и разогреву движения при достаточ­

но слабом вертикальном конфайнменте.

1.11. Метод молекулярной динамики применительно к

плазменно-пылевым системам

Метод МД [100, 101, 102] широко используется для исследования атомар­

ных и макроскопических дисперсных систем. Он основывается на численном

решении системы дифференциальных уравнений движения частиц рассматри­

ваемой системы в форме второго закона Ньютона для каждой отдельной части­
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цы:

𝑚𝑖
𝑑2𝑟𝑖
𝑑𝑡2

= 𝐹𝑖 (𝑟1, . . . , 𝑟𝑁) , (1.16)

где 𝑚𝑖, 𝑟𝑖 и 𝐹𝑖 — масса, координата и сила, действующая на 𝑖-тую частицу,

соответственно.

Для расчета сил, действующих на частицы, необходимо знать потенциал

взаимодействия частиц в аналитическом или численном виде 𝑈 (𝑟1, . . . , 𝑟𝑁):

𝐹𝑖 = −𝜕𝑈 (𝑟1, . . . , 𝑟𝑁)

𝜕𝑟𝑖
(1.17)

.

Для численного решения уравнений движения частиц могут использовать­

ся различные схемы интегрирования. Одной из самых распространенных явля­

ется скоростной алгоритм Верле:

𝑣𝑖(𝑡+Δ𝑡) = 𝑣𝑖(𝑡)
𝐹𝑖

𝑚𝑖

Δ𝑡
2 ,

𝑟𝑖(𝑡+Δ𝑡) = 𝑟𝑡 + 𝑣𝑖(𝑡+Δ𝑡)Δ𝑡,

𝑣𝑖(𝑡+Δ𝑡) = 𝑣𝑖
(︀
𝑡+ Δ𝑡

2

)︀
+ 𝐹𝑖(𝑡+Δ𝑡)

𝑚𝑖

Δ𝑡
2 .

(1.18)

Важной концепцией для расчетов методом молекулярной динамики явля­

ется термостатирование, которое позволяет регулировать температуру модель­

ной системы и исследовать ее фазовую диаграмму. Под температурой понима­

ется величина, определяемая средней кинетической энергией частиц в соответ­

ствии с классическим соотношением, например, для трехмерной системы:

𝑁𝑘𝑇 = (2/3)
∑︁

𝑚𝑣2𝑖 /2, (1.19)

где 𝑣𝑖 — скорость 𝑖-той частицы. Распространенными являются термостаты Бе­

рендсена, Андерсена, Нозе-Гувера, Ланжевена и др.

При моделировании пылевых систем в плазме с использованием метода

решения уравнений движения пылевых частиц, аналогичного методу класси­

ческой молекулярной динамики, термостат Ланжевена обретает физический
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смысл [103]. При использовании термостата Ланжевена в выражение для си­

лы, действующей на пылевую частицу, добавляются следующие слагаемые:

𝐹𝐿𝑎𝑛𝑔 = −𝑚𝛾vi + Li, (1.20)

где 𝛾 — аналог коэффициента вязкого трения пылевой частицы в разрядном

газе, Li — изотропная случайная сила, имеющая нормальное распределение и

действующая на частицу за счет столкновений с атомами нейтрального газа.

Модель, включающая в себя экранированный кулоновский потенциал и

ланжевеновские слагаемые, является широко распространенной для моделиро­

вания пылевых систем в плазме [74, 25, 104, 105, 106, 107]. Она может расши­

ряться за счет учета дополнительных эффектов и сил, в том числе флуктуаций

заряда пылевых частиц, сил ионного увлечения, ионного фокуса, термофоре­

за и т. д. В рамках данной диссертации в качестве основного дополнительного

эффекта учитывается центральный удерживающий параболический потенциал,

влияющий на структурные и динамические свойства пылевой подсистемы.
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Глава 2

Аналитическая теория неоднородности

динамических свойств систем заряженных

частиц в параболическом конфайнменте

В данной главе развивается аналитическая теория неоднородности систем

заряженных частиц, взаимодействующих по сильно экранированному кулонов­

скому потенциалу в поле центральной параболической ловушки. Для вывода

аналитических соотношений используются положения теории динамики кри­

сталлической решетки в квазигармоническом приближении, что определяет гра­

ницы применимости развиваемой модели. Проводится анализ пространственно­

го распределения амплитуды тепловых колебаний частиц в системе, параметров

неидеальности и Линдеманна. Предсказания теоретической модели сравнивают­

ся с результатами эксперимента по изучению свойств плазменно-пылевого мо­

нослоя [8]. Представленная теоретическая модель является развитием работ [2,

4, 5]. Результаты, представленные в данной главе, опубликованы в [108, 109].

2.1. Пространственная неоднородность динамических

характеристик упорядоченной системы заряженных

частиц в ловушке

2.1.1. Модель взаимодействия частиц

Для исследования неоднородности плотности и фазового состояния плаз­

менно-пылевого монослоя в данной главе мы опираемся на упрощенную модель

взаимодействия частиц, использованную в [2]. Она включает в себя экраниро­

ванный кулоновский потенциал и параболическую ловушку. Экранированный
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кулоновский потенциал задается следующим выражением:

𝑉 (𝑟) =
𝑄2

Δ
exp (−𝜅Δ), (2.1)

где 𝑄 – заряд частицы, полагаемый равным и постоянным для всех частиц, 𝜅 –

постоянная экранирования, Δ – расстояние между частицами. В данной работе

рассматривается ситуация достаточно сильного экранирования:

𝜅Δ𝑙𝑜𝑐𝑎𝑙 ∼ 1, (2.2)

где Δ𝑙𝑜𝑐𝑎𝑙 – локальное значение расстояния между двумя соседними частицами

в произвольной области системы. Для математического описания электроста­

тической ловушки используется формула, дающая параболический профиль

потенциала 𝑈𝑡𝑟𝑎𝑝 в зависимости от расстояния 𝑟 до центра ловушки [1, 27, 2]:

𝑈𝑡𝑟𝑎𝑝 =
1

2
𝛼𝑄𝑟2, (2.3)

где 𝛼 – параметр ловушки. В условиях реального плазменно-пылевого экспери­

мента как форма потенциала 2.1, так и профиль ловушки 2.3 являются лишь

первым приближением к описанию сил, действующих на пылевые частицы. Это

связано с тем, что линеаризация уравнения Пуассона, применяемая при получе­

нии выражения для экранированного кулоновского потенциала, некорректна в

случае сильно заряженных пылевых частиц. В свою очередь, профиль ловушки

может отклоняться от параболического вследствие пространственно неоднород­

ного распределения разрядной плазмы и влияния на нее самих пылевых частиц.

По этим причинам потенциалы 2.1 и 2.3 стоит воспринимать, скорее, как эф­

фективный подход к описанию взаимодействия пылинок, подтвердивший свою

применимость [46, 47, 48, 49].

2.1.2. Амплитуда тепловых колебаний частиц в пространственно

неоднородной системе

Рассмотрим упорядоченную структуру из большого числа пылевых ча­

стиц, взаимодействующих по потенциалам 2.1 и 2.3. Под большим числом пони­
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мается количество достаточное, чтобы рассматриваемая структура проявляла

макроскопические свойства [64, 60, 69]. Предположим, что известен радиальный

профиль плотности 𝑛(𝑟) или межчастичного расстояния Δ𝑙𝑜𝑐𝑎𝑙(𝑟), измеренный

в лабораторном эксперименте или в модельной структуре. Согласно работе [4],

под влиянием ловушки значение плотности квадратично спадает от центра к

периферии структуры, а межчастичное расстояние монотонно увеличивается.

При этом

Δ𝑙𝑜𝑐𝑎𝑙 (𝑟) = 𝑛−1/3 (𝑟) . (2.4)

В таком случае при учете условия 2.2, означающего, что вклад в энергию

частицы вносят только ближайшие 𝑁𝑐 соседей, можно получить зависимость

потенциальной энергии частицы от радиального расстояния:

𝑉𝑠 (𝑟) = 𝐸𝑡𝑟𝑎𝑝 (𝑟) + 𝐸𝐶 (𝑟) =
1

2
𝛼𝑄𝑟2 +𝑁𝑐

𝑄2

Δ𝑙𝑜𝑐𝑎𝑙 (𝑟)
exp (−𝜅Δ𝑙𝑜𝑐𝑎𝑙 (𝑟)) . (2.5)

Первое слагаемое 𝐸𝑡𝑟𝑎𝑝 в этой сумме связано с вкладом в энергию частицы

энергии в поле ловушки, второе 𝐸𝐶 – энергии межчастичного взаимодействия.

При расчете характерной частоты колебаний частицы относительно положе­

ния равновесия (частоты Эйнштейна [72, 51]) в системе, взаимодействующей

по экранированному кулоновскому потенциалу, используется следующая фор­

мула:

𝜔2
𝐸 (𝑟) =

2𝜅2

3𝑚
𝐸𝐶 (𝑟) =

2𝜅2

3𝑚
𝑁𝑐

𝑄2

Δ𝑙𝑜𝑐𝑎𝑙 (𝑟)
exp

(︀
𝜅Δ𝑙𝑜𝑐𝑎𝑙(𝑟)

)︀
, (2.6)

где 𝑚 – масса частицы. Далее, используя соображения теории динамики кри­

сталлической решетки в квазигармоническом приближении [54], можно с точно­

стью до постоянного коэффициента рассчитать квадрат амплитуды тепловых

колебаний частицы относительно положения равновесия:

⟨𝑢2(𝑟)⟩ ≈ 3𝑘𝑇 (𝑟)

𝑚𝜔2
𝐸 (𝑟)

= 𝐴2𝑇 (𝑟)Δ𝑙𝑜𝑐𝑎𝑙(𝑟) exp
(︀
𝜅Δ𝑙𝑜𝑐𝑎𝑙(𝑟)

)︀
, (2.7)

где 𝑇 (𝑟) – радиальный профиль средней кинетической энергии пылевых ча­

стиц в структуре, 𝐴 – коэффициент, не зависящий от радиального расстояния.
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Из этой формулы напрямую следует, что неоднородность плотности плазменно­

пылевой структуры приводит также к неоднородности величины среднеквад­

ратичного смещения частиц от положения равновесия в упорядоченной плаз­

менно-пылевой структуре. Чем дальше частица от центра параболической ло­

вушки, тем выше амплитуда ее колебаний.

2.1.3. Пространственная неоднородность параметров Линдеманна и

неидеальности

Из формулы 2.7 также следует неоднородность параметра Линдеманна,

равного отношению амплитуды тепловых колебаний к расстоянию между ча­

стицами:

𝛿 (𝑟) =

√︀
⟨𝑢2⟩(𝑟)

Δ𝑙𝑜𝑐𝑎𝑙(𝑟)
= 𝐴

√︃
𝑇 (𝑟) exp

(︀
𝜅Δ𝑙𝑜𝑐𝑎𝑙(𝑟)

)︀
Δ𝑙𝑜𝑐𝑎𝑙(𝑟)

(2.8)

Стоит отметить, что при условии постоянства средней кинетической энер­

гии частиц 𝑇 по структуре, параметр Линдеманна увеличивается от центра к

периферии системы, что указывает на неоднородность ее фазового состояния.

Неоднородность межчастичного расстояния в структуре также обеспечи­

вает неоднородность параметра неидеальности, который является индикатором

фазового состояния и для плазменно-пылевой системы записывается как [110]:

Γ*(𝑟) =
𝑄2

Δ𝑙𝑜𝑐𝑎𝑙 (𝑟) 𝑘𝑇 (𝑟)

(︂
1 + 𝜆 (𝑟) +

𝜆2 (𝑟)

2

)︂
exp

(︀
− 𝜆(𝑟)

)︀
, (2.9)

где 𝜆 (𝑟) = 𝜅Δ𝑙𝑜𝑐𝑎𝑙 (𝑟) .

Поведение параметра Линдеманна при увеличении радиального расстоя­

ния определяется соотношением двух параметров: локального значения ампли­

туды тепловых колебаний и локального значения плотности системы. Так как√︀
⟨𝑢2⟩ ∝ 𝑛−1/6 exp(−𝜅𝑛−1/3/2), а Δlocal ∝ 𝑛−1/3, локальное значение амплитуды

увеличивается быстрее с ростом радиального расстояния, чем локальное значе­

ние плотности. Это подтверждает тот факт, что параметр Линдеманна увеличи­

вается от центра структуры к ее периферии, так же, как и величина, обратная
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Рис. 2.1. Структура из 368 частиц, (а) наблюдавшаяся в эксперименте [8] в приэлектродном

слое тлеющего разряда постоянного тока; (b) полученная в данной работе при помощи чис­

ленного моделирования при значениях параметров 𝑄 = 3300 𝑒, 𝜅 = 136.0 см−1, 𝛼 = 0.0005 ед.

СГСЭ. Данные значения получены с использованием формул 2.4, 2.7, 2.8, 2.9.

к параметру неидеальности. И параметр Линдеманна, и параметр неидеально­

сти определяют локальную степень неидеальности системы. Неоднородность

этих характеристик означает, что подсистемы, расположенные на разном ра­

диальном расстоянии от центра ловушки, обладают разной степенью упорядо­

ченности. Это позволяет предположить, что анализ структур может вестись в

локальном приближении посредством разделения целой системы на близкие к

однородным подсистемы. Этот подход будет проиллюстрирован в разделе 3.3.

2.2. Обсуждение полученных результатов

Формулы 2.4, 2.7, 2.8, 2.9 содержат в себе полный набор параметров, опре­

деляющих взаимодействие пылевых частиц и структурные характеристики плаз­

менно-пылевой системы: в эти формулы входят заряд частицы, константа экра­

нирования и косвенно (через величину межчастичного расстояния) параметр

ловушки. Таким образом, располагая данными о пространственной неоднород­
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ности плотности, амплитуды тепловых колебаний, средней кинетической энер­

гии частиц и параметра неидеальности в плазменно-пылевой системе, можно

сделать достаточно точные оценки параметров, входящих в потенциалы 2.2 и

2.3. Хочется еще раз отметить, что полученные значения будут соответствовать

не абсолютным, а эффективным значениям приведенных параметров, так как

формы потенциалов 2.2 и 2.3 записаны в первом приближении. К примеру, по­

лученный по этим оценкам заряд может оказаться далек от реального заряда

пылевой частицы в эксперименте. Тем не менее, такие оценки могут позволить

описать не только структурные, но и динамические свойства плазменно-пыле­

вых систем, что подчеркивает их ценность.

2.3. Сопоставление с экспериментальными данными

Одной из экспериментальных работ, в которых исследуется неоднород­

ность плазменно-пылевых кристаллов, является эксперимент индийской груп­

пы [8]. Он посвящен исследованию монослоя из пылевых частиц в тлеющем

разряде постоянного тока. В работе впервые измерены зависимости межчастич­

ного расстояния, кинетической энергии горизонтального движения пылинок и

параметра неидеальности от расстояния до центра системы. Обнаружена неод­

нородность каждого из этих параметров: межчастичное расстояние в структуре

увеличивается от 250 мкм в центральной области структуры до 300 мкм на пе­

риферии, средняя кинетическая энергия горизонтального движения монотонно

убывает, а параметр неидеальности монотонно возрастает с увеличением ради­

ального расстояния. В то же время, ни заряд, ни радиус экранирования, ни па­

раметр параболической ловушки не измерены экспериментаторами. По измерен­

ному в эксперименте профилю средней кинетической энергии горизонтального

движения частиц и формулам 2.4, 2.7, 2.8, 2.9 в данной работе оценены эффек­

тивные параметры экспериментальной пылевой структуры: 𝑄 = 3000𝑒± 100 𝑒,

где 𝑒 – элементарный заряд; 𝜅 = 136.0±20.0 см−1; 𝛼 = 0.004±0.0001 ед. СГСЭ.



39

Рис. 2.2. Сравнение радиального профиля (a) межчастичного расстояния и (b) параметра

неидеальности в экспериментальной структуре [8] и в структуре, полученной в ходе численно­

го моделирования в данной работе при параметрах 𝑄 = 3000 𝑒, 𝜅 = 136.0 см−1, 𝛼 = 0.004 ед.

СГСЭ. На обоих рисунках крестами отмечены экспериментальные точки, сплошными лини­

ями – зависимости, построенные по модельной структуре.

Система пылевых частиц при данных значениях 𝑄, 𝜅, 𝛼 исследована пу­

тем численного решения уравнений движения пылевых частиц скоростной схе­

мой Верле. Данный метод аналогичен методу МД [25, 106, 107]. Количество

частиц в численном эксперименте выбрано равным 368, как в эксперименталь­

ной структуре. Учет трения и разогрева колебаний частиц при моделировании

в данном разделе не производится, так как исследуются структурные свойства

системы. Средняя кинетическая энергия частиц в модельной системе постоян­

на, однородна и соответствует комнатной температуре. Конфигурации частиц,

полученные в [8] и в данной работе, представлены на Рис. 2.1. Как видно из

Рис. 2.2, в расчетной и экспериментальной структурах радиальные профили

межчастичного расстояния и параметра неидеальности совпадают в пределах

погрешности эксперимента. При расчете параметра неидеальности учитывает­

ся экспериментальное распределение средней кинетической энергии частиц по

структуре.
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2.4. Выводы ко второй главе

В главе рассмотрены системы из заряженных частиц, взаимодействующих

по сильно экранированному кулоновскому потенциалу в поле параболической

притягивающей ловушки. На основании теории динамики кристаллической ре­

шетки в квазигармоническом приближении получены аналитические соотно­

шения, описывающие пространственную неоднородность амплитуды тепловых

колебаний частиц в такой системе, параметров Линдеманна и неидеальности.

Предсказания модели успешно проверены сравнением с результатами МД рас­

четов и экспериментальными данными. Общая формула, описывающая зависи­

мость амплитуды тепловых колебаний от локальных значений межчастичного

расстоянияΔlocal(𝑟), заряда частиц𝑄(𝑟), константы экранировки 𝜅(𝑟) и средней

кинетической энергии частиц 𝑇 (𝑟) выведена в следующем виде:

⟨𝑢2⟩(𝑟) = 𝐶2 𝑇 (𝑟)

𝜅2(𝑟)𝑄2(𝑟)
Δlocal(𝑟) exp

(︀
𝜅(𝑟)Δlocal(𝑟)

)︀
,

где 𝐶 — константа для конкретной структуры, не зависящая от радиального

расстояния 𝑟.

Основной результат главы заключается в демонстрации принципиальной

неоднородности пылевых систем с точки зрения динамических характеристик.

Уже в упрощенной модели пылевой плазмы возникающие структуры принци­

пиально неоднородны: межчастичное расстояние, амплитуда тепловых колеба­

ний и параметр Линдеманна увеличиваются от центра к периферии системы,

в то время как параметр неидеальности уменьшается. Можно сделать вывод,

что степень неоднородности экспериментальной плазменно-пылевой системы, в

том числе и отсутствие выраженной неоднородности, может служить важным

индикатором пространственного распределения параметров пылевых частиц и

плазмы по исследуемой системе. Предложена методика оценки эффективных

параметров взаимодействия пылевых частиц по степени неоднородности плаз­

менно-пылевых структур.
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Глава 3

Методика численного моделирования систем

заряженных частиц в конфайнменте

В данной главе описывается процедура подготовки, постановки расчетов

и обработки результатов, полученных методом численного решения уравнений

движения пылевых частиц, аналогичного методу классической МД. Описывает­

ся подход к усреднению интересующих величин — плотности, амплитуды тепло­

вых колебаний, спектров колебаний частиц — в локальном приближении. При­

водятся соотношения, используемые для вычисления исследуемых характери­

стик. Используемые методы численного решения уравнений движения пылевых

частиц соответствуют работам [25, 74, 104, 105, 106, 107].

3.1. Модель взаимодействия пылевых частиц друг с

другом и с окружающей плазмой

В следующих главах диссертации неоднородность динамических характе­

ристик и фазового состояния системы заряженных частиц в конфайнменте ис­

следуется при помощи метода численного решения уравнений движения пыле­

вых частиц, аналогичного методу классической МД. Данный подход выбран

для того, чтобы убедиться в справедливости выведенных соотношений 2.7, 2.8,

2.9, а также чтобы не ограничиваться квазигармоническим приближением и

иметь возможность исследовать систему в том числе вблизи точки плавления.

Для описания взаимодействия заряженных частиц друг с другом исполь­

зуется несколько подходов.

� Первая модель взаимодействия сводится к выбору классического взаимно­

го экранированного кулоновского потенциала в виде 2.1 [13] и использует­

ся для описания равновесной гамильтоновой системы. В рамках этого под­
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хода проводится проверка полученных аналитических соотношений 2.7,

2.8, 2.9. Полученные таким образом результаты могут быть применены к

широкому классу систем заряженных частиц, в том числе к коллоидной и

комплексной плазме и системам ионов в ловушке. Интегрирование урав­

нений движения в этом случае проводится с использованием скоростной

схемы Верле без дополнительных членов, что соответствует рассмотрению

микроканонического NVE-ансамбля. Такой подход эквивалентен исполь­

зуемому в работах [2, 6] и дополняет их.

� Второй подход к описанию взаимодействия используется в частном слу­

чае рассмотрения плазменно-пылевого монослоя и опирается на модель

точечного ионного фокуса [85, 86, 80, 90, 29, 91]. В рамках этой модели

становится доступным изучение влияния невзаимных эффектов на дина­

мические свойства монослоя. Описывается плавление монослоя за счет

НСМ. В отличие от первого подхода, в этом случае в уравнения движения

добавляются слагаемые, соответствующие ланжевеновскому термостату

при комнатной температуре. Они позволяют учитывать взаимодействие

пылевых частиц с окружающим разрядным газом [13].

� Третий способ задания взаимодействия пылевых частиц также связан

с учетом эффекта ионной фокусировки, однако позволяет обойтись без

параметров точечного ионного фокуса, не допускающих измерения или

оценки в эксперименте. В этом случае расчет сил, действующих между

пылевыми частицами, проводится численно с использованием сеточного

распределения электростатического потенциала вокруг пылевых частиц.

Метод расчета распределения потенциала реализован другими авторами и

основан на прямом моделировании кинетики ионов в присутствии пылевой

частицы [111, 112]. В этом случае ланжевеновские слагаемые в уравнениях

движения пылевых частиц также учитываются. Цель использования та­

кого подхода заключается в дополнительной проверке результатов, полу­
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ченных при помощи второй модели взаимодействия, и в более детальном

исследовании сценария развития НСМ в пространственно неоднородном

монослое.

Учет ланжевеновских слагаемых в уравнениях движениях пылевых частиц

реализован в соответствии с формулой

𝐹𝐿𝑎𝑛𝑔 = −𝑚𝛾vi + Li, (3.1)

где 𝛾 — коэффициент вязкого трения пылевых частиц в нейтральном газе; Li —

случайная сила, имеющая нормальное распределение с дисперсией 2𝑚𝛾𝑘𝑇/Δ𝑡,

гдеΔ𝑡 — шаг интегрирования уравнений движения. При расчете коэффициента

𝛾 используется формула для условий, характерных для плазменно-пылевых

экспериментов в широком диапазоне параметров [13, 14]:

𝛾 =
8
√
2𝜋

3

𝑎2𝑃𝑛

𝑣𝑛𝑚
, (3.2)

где 𝑎 — радиус пылевой частицы, 𝑃𝑛 — давление нейтрального газа, 𝑣𝑛 — тепло­

вая скорость нейтральных атомов разрядного газа. Таким образом, добавочные

ланжевеновские слагаемые имеют физический смысл и соответствуют модели

классической броуновской частицы.

Потенциал конфайнмента, в отличие от выражения 2.3, задается в общем

случае анизотропным для моделирования систем с разной пространственной

конфигурацией частиц [113]:

𝑈𝑡𝑟𝑎𝑝 =
1

2
𝑄
(︀
𝛼𝑥𝑥

2
𝑖 + 𝛼𝑦𝑦

2
𝑖 + 𝛼𝑧𝑧

2
𝑖

)︀
, (3.3)

где 𝑥𝑖, 𝑦𝑖, 𝑧𝑖 — координаты 𝑖-той частицы.

� При описании трехмерной системы, так называемого юкавовского шара,

полагается, что ловушка изотропна и параметры ловушки вдоль каждого

направления равны: 𝛼𝑥 = 𝛼𝑦 = 𝛼𝑧.
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� В ситуации с моделированием монослоя без ограничения общности счита­

ется, что монослой расположен в 𝑋𝑌 -плоскости, а вертикальная ловушка

в направлении 𝑂𝑧 существенно больше, чем в двух других: 𝛼𝑧 ≫ 𝛼𝑥 = 𝛼𝑦.

При этом движение частиц в плоскости 𝑂𝑧 не останавливается, поэтому

общее движение остается трехмерным.

� Для расчетов квазиодномерной системы принимается, что структура ори­

ентирована вдоль оси 𝑂𝑥 и соответствующие параметры ловушки 𝛼𝑧 =

𝛼𝑦 ≫ 𝛼𝑥.

Отметим, что влияние эффектов невзаимности на динамику системы ис­

следуется только в однослойной пылевой структуре. Трехмерные и квазиодно­

мерные структуры моделируются как равновесные гамильтоновы системы для

анализа пространственной неоднородности динамических свойств.

Численные значения параметров модельных систем во всех расчетах вы­

бираются близкими к характерным оценочным значениям в плазменно-пыле­

вых экспериментах в тлеющем разряде [7, 27, 35, 64, 89]. Оценка заряда ча­

стиц делается в соответствии с теорией ограниченного орбитального движения

(OML) [14] для различных инертных газов, используемых в экспериментальных

установках. Значение заряда выбирается из диапазона 1000 ÷ 20000 𝑒. Оценка

константы экранировки проводится путем расчета ионного и электронного ра­

диусов Дебая в плазме. Концентрации ионов и электронов плазмы полагаются

лежащими в диапазоне 108 ÷ 1010 см−3. Температура электронов принимает­

ся по порядку равной нескольким эВ. Величина параметров ловушки 𝛼𝑥, 𝛼𝑦,

𝛼𝑧 подбирается таким образом, чтобы обеспечить соответствующую экспери­

ментам среднюю плотность пылевых структур. При этом полученные системы

являются сильно экранированными: 𝜅Δ𝑙𝑜𝑐𝑎𝑙 ∼ 1.

Набор численных значений параметров для каждого расчета в следующих

главах будет указан отдельно.
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3.2. Границы применимости используемых моделей

взаимодействия частиц

Используемые в рамках данной диссертации функциональные формы по­

тенциалов взаимодействия, в частности, экранированный кулоновский потенци­

ал в форме 2.1 и параболическая ловушка в форме 2.3, являются лишь первым

приближением к описанию сил, действующих на пылевые частицы в плазме

газового разряда.

Экранированный кулоновский потенциал аналитически может быть полу­

чен в результате линеаризации уравнения Пуассона для распределения электро­

статического потенциала вокруг пылевой частицы, однако типичное значение

заряда пылевой частицы, левитирующей в плазме тлеющего разряда, достаточ­

но велико и по порядку составляет десять тысяч элементарных зарядов [14, 16].

В связи с этим линеаризация уравнения Пуассона на малых расстояниях от пы­

левой частицы не является корректной. Тем не менее, из экспериментальных

оценок сил, действующих между пылевыми частицами, следует, что в большин­

стве случае функциональная форма 2.1 применима в диапазоне характерных

величин межчастичных расстояний в пылевых структурах при использовании

эффективных величин заряда частиц и константы экранировки [46, 47, 48, 49].

При расчете сил взаимодействия пылевых частиц также требуется учиты­

вать и возможную пространственную неоднородность плазмы. Значения кон­

центрации и температуры ионов и электронов определяют локальное значение

константы экранировки потенциала. В отсутствие пылевых частиц радиаль­

ное распределение концентрации заряженных компонент плазмы в разрядной

трубке ярко выраженно неоднородное и хорошо описывается функцией Бессе­

ля [114, 115, 116]. Добавление пылевых частиц при типичных значениях плотно­

сти пылевой компоненты в эксперименте может приводить к заметному умень­

шению концентрации электронов и к сглаживанию радиального профиля плот­

ности как для ионов, так и для электронов в области существования пылевой
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структуры [114, 115, 116]. В связи с этим в данной диссертации в рамках первого

приближения считается, что константа экранировки имеет одинаковое значение

во всех областях рассматриваемых структур.

В свою очередь, выбор формы потенциала удерживающей ловушки также

должен осуществляться с учетом особенностей экспериментально наблюдаемой

системы. В общем случае форма конфайнмента определяется как причиной его

возникновения, так и локальными параметрами плазмы. Как показывают рас­

четы параметров плазмы тлеющего разряда с учетом присутствия пылевой ком­

поненты, в области существования пылевой структуры радиальная компонента

электрического поля при характерных параметрах эксперимента имеет близ­

кий к линейному радиальный профиль, который существенно искажается лишь

вблизи границы пылевой структуры [114, 115, 116]. По этой причине в рамках

данной работы параболическая форма потенциала конфайнмента 2.3, дающая

линейный профиль радиальной компоненты электрического поля, использует­

ся в качестве основного приближения. Модель параболического конфайнмента

применяется в ряде работ для систем, содержащих не более нескольких десят­

ков тысяч частиц [56, 57, 76, 60, 62, 63, 64, 69, 3, 59].

3.3. Вывод системы заряженных частиц в ловушке на

равновесие и последующее усреднение характеристик

Процедура для получения интересующих характеристик из исходных дан­

ных численных расчетов практически эквивалентна для квазиодномерных, ква­

зидвумерных и трехмерных систем. Независимо от типа системы, на нулевом

шаге интегрирования частицам в системе задаются случайно распределенные

по вычислительной ячейке значения координат. Температура (средняя кинети­

ческая энергия частиц) контролируется стохастическим ланжевеновским термо­

статом и изначально устанавливается заведомо выше температуры плавления в

системе. Система медленно охлаждается за счет уменьшения параметра термо­
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стата, пока не устанавливается равновесная конфигурация частиц и требуемая

температура. Контроль установления равновесия проводится за счет проверки

максвеллизации распределения скоростей частиц.

После установления равновесия при рассмотрении свойств гамильтоновых

систем термостат Ланжевена отключается, полный импульс и момент импульса

системы обнуляются. Дальнейшее интегрирование уравнений движения проис­

ходит в микроканоническом ансамбле.

Если рассматривается монослойная структура с учетом невзаимных эф­

фектов, после вывода системы на равновесие при требуемой температуре экра­

нированный кулоновский потенциал, описывающий взаимодействие частиц, из­

меняется в соответствии с моделью точечного ионного фокуса либо заменяется

на сеточный потенциал, полученный по результатам прямого моделирования

кинетики ионов. После этого проводится дальнейший вывод системы на стаци­

онарное состояние.

После получения стационарных структур для всех типов систем проводит­

ся усреднение интересующих характеристик в локальном приближении: меж­

частичное расстояние, амплитуда тепловых колебаний, спектр колебаний рас­

считываются в окружении каждой отдельной частицы, а затем усредняются

по выделенным подсистемам. Пример разбиения монослойной структуры на

кольцевые сегменты показан на Рис. 3.1. Для проверки сходимости усредняе­

мых величин строятся их зависимости от времени усреднения. Для уменьше­

ния ошибки определения среднего рассчитываемые величины усредняются по

нескольким независимым расчетам.

3.4. Расчет локальных значений структурных и

динамических параметров системы

Для определения локального значения межчастичного расстояния Δ𝑙𝑜𝑐𝑎𝑙 и

соответствующей ему плотности рассчитывается и усредняется расстояние от
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Рис. 3.1. Иллюстрация процедуры расчета характеристик пространственно неоднородно­

го монослоя из заряженных частиц в конфайнменте в локальном приближении. Система

разбивается на близкие к однородным кольцевые сегменты, внутри которых усредняются

величины, рассчитанные в окружении каждой отдельной частицы.

выделенной частицы до 𝑁𝑐 ее ближайших соседей. К примеру, в случае ква­

зиодномерной цепочки 𝑁𝑐 = 2, в случае квазидвумерного монослоя 𝑁𝑐 = 6

для идеальной треугольной решетки и 5, 7 при наличии дефекта в окружении

рассматриваемой частицы.

Амплитуда тепловых колебаний отдельной частицы рассчитывается в со­

ответствии со следующей формулой:

⟨𝑢2𝑖 ⟩ =
√︀

⟨(𝑥𝑖 − 𝑥𝑖0)2⟩+ ⟨(𝑦𝑖 − 𝑦𝑖0)2⟩+ ⟨(𝑧𝑖 − 𝑧𝑖0)2⟩, (3.4)

где 𝑥𝑖0, 𝑦𝑖0, 𝑧𝑖0 — координаты равновесного положения частицы. Эта формула
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применима для всех типов систем, рассматриваемых в диссертации, так как

движение частиц в них принципиально трехмерное.

Параметр Линдеманна [75] определяется как отношение амплитуды тепло­

вых колебаний частицы к локальному значению межчастичного расстояния:

𝛿2 =
⟨𝑢2𝑖 ⟩
Δ2

𝑙𝑜𝑐𝑎𝑙

. (3.5)

Параметр неидеальности рассчитывается в модифицированной форме [110]:

Γ* =
𝑄2

Δ𝑙𝑜𝑐𝑎𝑙𝑘𝑇
exp(−𝜅Δ𝑙𝑜𝑐𝑎𝑙)

(︂
1 + 𝜅Δ𝑙𝑜𝑐𝑎𝑙 +

𝜅Δ𝑙𝑜𝑐𝑎𝑙

2

)︂
. (3.6)

Для расчета спектра тепловых колебаний частицы используется метод пре­

образования Фурье автокорреляционной функции скорости частиц. Нормиро­

ванная автокорреляционная функция скорости для системы частиц определя­

ется как

𝑍 =
⟨v(0)v(𝑡)⟩
⟨v(0)v(0)⟩

, (3.7)

где угловые скобки определяют усреднение по ансамблю. Фурье-преобразова­

ние от данной функции позволяет получить плотность колебательных состоя­

ний в системе 𝑔(𝜔), эквивалентную плотности фононных состояний [62, 64] в

“бесконечном” кристалле.

3.5. Выводы к третьей главе

В главе описаны используемые в диссертации модели взаимодействия пы­

левых частиц друг с другом и с окружающей разрядной плазмой, подходы к

описанию конфайнмента для моделирования квазиодномерных, квазидвумер­

ных и трехмерных систем заряженных частиц. Приведены условия и харак­

терные параметры МД расчетов. Проиллюстрировано содержание локального

приближения, используемого для анализа свойств систем заряженных частиц в

данной работе. Записаны выражения, используемые для расчета динамических

характеристик систем заряженных частиц.
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Глава 4

Неоднородность динамических свойств

квазиодномерных, квазидвумерных и

трехмерных систем заряженных частиц в

конфайнменте

В данной главе приводятся результаты исследования динамических свойств

систем заряженных частиц в ловушке методом численного решения уравне­

ний движения частиц, аналогичным методу классической МД. Рассматрива­

ются квазиодномерные цепочки, квазидвумерные монослойные структуры и

трехмерные юкавовские шары. Рассчитываются локальные значения плотно­

сти, амплитуды тепловых колебаний, параметров Линдеманна и неидеально­

сти в соответствии с подходами, представленными в главе 3. Демонстрируется,

что радиальные профили указанных характеристик являются принципиально

неоднородными под влиянием конфайнмента. Показано, что положения теории

неоднородности динамических свойств, изложенные в главе 2, применимы для

описания результатов моделирования. Проводится сравнение с доступными экс­

периментальными данными [7, 8]. Результаты, изложенные в данной главе, опуб­

ликованы в работах [108, 109, 117].

4.1. Неоднородность структурных свойств цепочечных,

квазидвумерных и трехмерных систем заряженных

частиц под влиянием параболического конфайнмента

Перед анализом динамических свойств рассмотрим структурные свойства

моделируемых систем, а именно радиальные профили межчастичного рассто­

яния. Такой подход позволяет убедиться в корректности используемой модели
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взаимодействия и процедуры вывода систем на равновесие, описанной в разде­

ле 3.3.

4.1.1. Неоднородность структурных свойств цепочечной системы

Рассматривается система из частиц, взаимодействующих друг с другом по

экранированному кулоновскому потенциалу 2.1. Частицы находятся в поле ани­

зотропной параболической ловушки, описываемой формулой 3.3 при парамет­

рах 𝛼𝑧 = 𝛼𝑦 ≫ 𝛼𝑥. Рассматриваемая система обладает цепочечной структурой

и ориентирована вдоль оси 𝑂𝑥. Под радиальным расстоянием 𝑟 в этом случае

понимается расстояние вдоль оси 𝑂𝑥 до центра системы.

Полная энергия системы записывается следующим образом:

𝑈 1𝐷 =
1

2
𝑄𝛼

∑︁
𝑖

𝑥2𝑖 +
1

2
𝑄2

𝑁∑︁
𝑖,𝑗=1
𝑖̸=𝑗

1

𝑥𝑖𝑗
exp(−𝜅𝑥𝑖𝑗). (4.1)

Параметры системы выбираются равными: 𝜅 = 300.0 см−1, 𝑄 = 3000 𝑒,

𝛼𝑥 = 𝛼 = 0.01 ед. СГСЭ, число частиц 𝑁 1𝐷 = 100. Шаг интегрирования урав­

нений движения частиц Δ𝑡 = 10−4 с.

Из условия механического равновесия частицы в цепочке следует, что пол­

ная сила, действующая на нее со стороны 𝑁𝑐 = 2 соседей и электростатической

ловушки, должна быть равна нулю. Обозначим модуль расстояния от 𝑖-той до

𝑖 − 1-ой частицы через Δ𝑐 = 𝑥𝑖 − 𝑥𝑖−1, а до 𝑖 + 1-ой — через Δ𝑓 = 𝑥𝑖+1 − 𝑥𝑖.

При этом полагается, что 𝑖-тая частица расположена в области положитель­

ных значений 𝑥. Тогда в ситуации сильной экранировки потенциала, когда

𝜅Δ𝑐, 𝜅Δ𝑓 > 1 и следующими рядами соседей можно пренебречь, потенциаль­

ная энергия 𝑖-той частицы записывается как:

𝑈 1𝐷
𝑖 =

1

2
𝛼𝑄𝑥2𝑖 +

𝑄2

Δ𝑐
exp(−𝜅Δ𝑐) +

𝑄2

Δ𝑓
exp(−𝜅Δ𝑓). (4.2)

Первая производная от потенциальной энергии есть сила, действующая на ча­
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стицу:

𝐹 1𝐷
𝑖 = 𝛼𝑄𝑥𝑖 −

𝑄2

Δ𝑐
exp(−𝜅Δ𝑐)

(︂
𝜅+

1

Δ𝑐

)︂
+

𝑄2

Δ𝑓
exp(−𝜅Δ𝑓)

(︂
𝜅+

1

Δ𝑓
. (4.3)

Приравнивая действующую силу к нулю и обозначая Δ𝑓 −Δ𝑐 = 𝑑Δ, Δ𝑐 = Δ,

можно записать:

𝑑Δ

Δ
=

𝛼𝑟

𝑄 exp(−𝜅Δ)(Δ−2 + (Δ−1 + 𝜅)2)
. (4.4)

Из этой формулы напрямую следует, что если частицы расположены на

одинаковом расстоянии друг от друга (Δ𝑓 = Δ𝑐), сила, действующая на ча­

стицу со стороны ловушки, не компенсируется. Таким образом, структурная

неоднородность системы частиц в ловушке может быть объяснена и из самых

базовых механических соображений.

Рис. 4.1. Черными точками показаны результаты вычисления величины 𝑑Δ/Δ в МД расчете

цепочечной системы при параметрах 𝜅 = 300.0 см−1, 𝑄 = 3000 𝑒, 𝛼𝑥 = 𝛼 = 0.01 ед. СГСЭ,

𝑁1𝐷 = 100. Красная линия является аппроксимацией этой зависимости в соответствии с

формулой 4.4

На Рис. 4.1 показаны результаты определения величины 𝑑Δ/Δ в МД рас­
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четах цепочечной структуры с указанными значениями параметров 𝑄, 𝜅, 𝛼,

𝑁 1𝐷. Как видно, полученные значения хорошо описываются формулой 4.4.

Рис. 4.2. Черные круги обозначают равновесные положения положения частиц в МД расчете

цепочечной системы при параметрах 𝜅 = 300.0 см−1, 𝑄 = 3000 𝑒, 𝛼𝑥 = 𝛼 = 0.01 ед. СГСЭ,

𝑁1𝐷 = 100; красная линия обозначает одномерную поверхность потенциальной энергии си­

стемы.

На Рис. 4.2 для наглядности изображена поверхность потенциальной энер­

гии исследуемой цепочечной системы. Как видно, на параболический профиль

ловушки накладываются потенциальные ямы, определяемые межчастичным

взаимодействием. Глубина и профиль потенциальной ямы заметным образом

зависят от радиального расстояния.

4.1.2. Неоднородность структурных свойств квазидвумерной и

трехмерной систем

Проводится моделирование квазидвумерной системы из 𝑁 2𝐷 = 200 частиц

и трехмерной системы из 𝑁 3𝐷 = 2800 частиц. Число частиц выбрано достаточ­

но большим, чтобы системы проявляли макроскопические свойства [64, 60, 69].

Частицы взаимодействуют по экранированному кулоновскому потенциалу 2.1.

Параметры системы выбраны такими же, как и для квазиодномерной системы
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из предыдущего раздела:𝑄 = 3000 𝑒, 𝜅 = 300.0 см−1, 𝛼 = 0.01 ед. СГСЭ. Они со­

ответствуют условиям плазменно-пылевых экспериментов в тлеющем разряде.

В случае трехмерной системы, профиль конфайнмента является изотропным и

сферически симметричным, а в квазидвумерной системе компонента ловушки

вдоль оси𝑂𝑧 выбрана в 10000 большей, чем по двум другим направлениям [113].

Процедура вывода структур на равновесие подробно описана в разделе 3.3.

Системы рассматриваются при двух значениях температур: 200 К и 600 К. Оба

значения соответствуют упорядоченному состоянию системы.

Рис. 4.3. (a) Квазидвумерная структура из 200 частиц, 𝑅0 = 900 мкм; (b) экваториальное

сечение трехмерной структуры из 2800 частиц, ширина сечения ∼ 4 средних межчастичных

расстояний в структуре, 𝑅0 = 1050 мкм.

Равновесные структуры из 200 и 2800 частиц показаны на Рис. 4.3. Радиус

𝑅0 двумерной системы 𝑅2𝐷
0 = 900 мкм, трехмерной системы — 𝑅3𝐷

0 = 1050 мкм.

Для усреднения характеристик структуры разделяются на концентрические

слои: 6 в случае двумерной структуры с внешними радиусами (в единицах 𝑅2𝐷
0 )

0.22, 0.46, 0.67, 0.81, 0.94, 1.00; 7 в случае трехмерной структуры с внешними

радиусами (в единицах 𝑅3𝐷
0 ) 0.43, 0.52, 0.62, 0.73, 0.83, 0.94, 1.00. Это подраз­

деление на слои с хорошей точностью соответствует локализации частиц на
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оболочках структуры.

Рис. 4.4. Зависимость локального межчастичного расстояния, рассчитанного по положению

первого пика парной корреляционной функции, от радиального расстояния до центра пара­

болической ловушки.

Среднее значение локальной величины межчастичного расстояния Δ𝑙𝑜𝑐𝑎𝑙

определяется из первого пика парной корреляционной функции, рассчитанной

для каждой отдельной подсистемы—концентрического слоя. Профиль межча­

стичного расстояния показан на рисунке 4.4 как функция радиального рассто­

яния Δ𝑙𝑜𝑐𝑎𝑙(𝑟), на рисунке 4.5 — как функция средней потенциальной энергии,

приходящейся на одну частицуΔ𝑙𝑜𝑐𝑎𝑙(𝑉𝑠). Как можно видеть, межчастичное рас­

стояние монотонно увеличивается от центра к периферии системы. Профиль хо­

рошо согласуется с аналитическим выражением, предложенным в работах [2, 4,

6]. Зависимость среднего межчастичного расстояния от средней потенциальной

энергии на одну частицу близка к линейной и в квазидвумерном, и в трехмер­

ном случаях с коэффициентами наклона 𝑘2𝐷 ≈ 𝑘3𝐷 = 40 мкм/(10−11 эрг).
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Рис. 4.5. Зависимость локального межчастичного расстояния, рассчитанного по положению

первого пика парной корреляционной функции, от средней потенциальной энергии в расчете

на частицу.

4.2. Неоднородность динамических свойств цепочечных,

квазидвумерных и трехмерных систем заряженных

частиц под влиянием параболического конфайнмента

В рамках данной диссертации наибольший интерес представляют не струк­

турные, а динамические свойства систем заряженных частиц в параболическом

конфайнменте. Перейдем к их рассмотрению на примере квазиодномерной, ква­

зидвумерной и трехмерной систем, описанных в разделах 4.1.1, 4.1.2.

4.2.1. Неоднородность динамических свойств цепочечной системы

Для анализа радиального профиля амплитуд тепловых колебаний частиц в

квазиодномерной цепочке можно обратить внимание на то, что профиль потен­
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циальной ямы, в которой находится частица, существенным образом зависит от

расстояния до центра системы (Рис. 4.2). Профиль потенциальной ямы вблизи

положения равновесия определяется второй производной потенциальной энер­

гии частицы, выраженной соотношением 4.2:

(𝑈 1𝐷
𝑖 )′′ = 𝛼𝑄+

2𝑄2

Δ𝑐
exp(−𝜅Δ𝑐)

(︂
1

Δ2
𝑐

+
𝜅

Δ𝑐
+𝜅2

)︂
+
2𝑄2

Δ𝑓
exp(−𝜅Δ𝑓)

(︂
1

Δ2
𝑓

+
𝜅

Δ𝑓
+𝜅2

)︂
.

(4.5)

Рис. 4.6. Радиальные профили второй производной потенциальной энергии, рассчитанные

по формуле 4.5 (красная линия) и через прямое численное дифференцирование поверхности

потенциальной энергии в равновесных положениях частиц (черная линия).

На Рис. 4.6 показано сравнение радиальных профилей второй производной

потенциальной энергии, рассчитанных по формуле 4.5 и через прямое численное

дифференцирование поверхности потенциальной энергии в равновесных поло­

жениях частиц. Как можно видеть, согласие формулы с расчетными результата­

ми достаточно хорошее: с ростом радиального расстояния вторая производная

потенциальной энергии в равновесных положениях частиц монотонно уменьша­

ется. Это соответствует также и уменьшению эйнштейновской частоты коле­
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баний, которая для одномерной системы определяется аналогично трехмерной

(формула 1.9) [72, 51]. Из этого напрямую следует, что профиль амплитуды

тепловых колебаний ⟨𝑢2(𝑟)⟩ также будет принципиально неоднородным.

Рис. 4.7. Радиальный профиль амплитуды тепловых колебаний в квазиодномерной цепочеч­

ной структуре частиц в конфайнменте (черная линия) и аналогичной однородной цепочке в

периодических граничных условиях (красная линия).

Зависимость амплитуды тепловых колебаний частиц от расстояния до цен­

тра системы показана на Рис. 4.7. Для сравнения приводится также зависи­

мость амплитуды тепловых колебаний от положения частицы в однородной

цепочке частиц в периодических граничных условиях (ПГУ), без влияния кон­

файнмента. Параметры 𝑄, 𝜅, 𝑇 системы в ПГУ выбраны такими же, как и в

конечной системе. Как можно видеть, в системе в ПГУ величина амплитуды

тепловых колебаний ожидаемо распределена по структуре однородно. В струк­

туре в ловушке, напротив, амплитуда тепловых колебаний строго монотонно

увеличивается с ростом радиального расстояния.
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Рис. 4.8. Зависимость локальной величины параметра Линдеманна от расстояния до геомет­

рического центра электростатической ловушки.

Аналогичный эффект наблюдается и для параметра Линдеманна [75]. Он

рассчитывается по следующей формуле:

𝛿 =
⟨𝑢2⟩

(Δ𝑐 +Δ𝑓)/2
. (4.6)

Как следует из Рис. 4.8, от центра к периферии системы параметр увеличива­

ется более, чем в 2 раза.

Таким образом, принципиальная неоднородность динамических свойств

квазиодномерной цепочки подтверждается. Далее рассматриваются квазидву­

мерная и трехмерная системы, для которых дополнительно проверяются соот­

ношения разработанной аналитической модели 2.7, 2.8, 2.9.
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4.2.2. Неоднородность динамических свойств квазидвумерной и

трехмерной систем

Основной интерес в данной главе представляет величина среднеквадратич­

ного смещения частиц относительно положений равновесия в упорядоченном со­

стоянии — амплитуда тепловых колебаний. Рассматриваются квазидвумерная

и трехмерная система, описанные в разделе 4.1.2. Исходные данные для расчета

амплитуды тепловых колебаний вычисляются на протяжении 100− 200 тысяч

шагов МД интегрирования. На Рис. 4.9, 4.10 усредненная величина амплиту­

ды показана для двух значений температуры 200 К и 600 К как функция ра­

диального расстояния и как функция параметра
(︀
Δlocal(𝑟) exp

(︀
𝜅Δlocal(𝑟)

)︀)︀1/2
,

который взят из формулы 2.7. Амплитуда тепловых колебаний монотонно уве­

личивается от центра к краю структуры вместе со значением локального меж­

частичного расстояния как в квазидвумерной, так и в трехмерной системе при

обоих значениях температуры. Зависимость амплитуды от величины
(︀
Δlocal(𝑟)×

× exp
(︀
𝜅Δlocal(𝑟)

)︀)︀1/2
линейна для квазидвумерных и трехмерных систем со зна­

чением 𝐴
√
𝑇 , равным 0.0007 и 0.0008 см1/2 соответственно. Этот результат под­

тверждает выводы аналитической модели, изложенной в главе 2, и обосновыва­

ет использование формулы 2.7 для описания радиального профиля амплитуды

тепловых колебаний в сильно экранированных юкавовских кристаллах:

⟨𝑢2⟩(𝑟) ∝ Δlocal(𝑟) exp
(︀
𝜅Δlocal(𝑟)

)︀
. (4.7)

Зависимость параметра Линдеманна 𝛿 от радиального расстояния и ап­

проксимация этой зависимости формулой𝐴
√
𝑇
(︀
exp

(︀
𝜅Δlocal(𝑟)

)︀
/Δlocal(𝑟)

)︀1/2
по­

казаны на Рис. 4.11. Параметр Линдеманна часто используется в качестве ин­

дикатора плавления. Считается, что когда он достигает критического значения

𝛿melt, которое для разных систем может лежать в диапазоне от 0.1 до 0.2, проис­

ходит плавление системы. Для юкавовских систем, 𝛿melt ≈ 0.19 [54]. Как можно

видеть из графика, под влиянием конфайнмента величина параметра Линде­

манна имеет принципиально неоднородный радиальный профиль как для ква­
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Рис. 4.9. Радиальный профиль амплитуды тепловых колебаний в квазидвумерной и трехмер­

ной системах при параметрах 𝑄 = 3000 𝑒, 𝜅 = 300.0 см−1, 𝛼 = 0.01 ед. СГСЭ и температурах

200 и 600 К.

зидвумерной, так и для трехмерной системы: параметр имеет более высокое

значение на периферии системы. Данный факт указывает на то, что перифе­

рийная система находится ближе к точке локального плавления.

Также рассчитываются радиальная и угловая компоненты среднеквадра­

тичного смещения частиц от положения равновесия в трехмерной системе по

следующим формулам:

⟨𝑢2⟩𝑅 = ⟨(𝑟𝑖 − 𝑟𝑖0)
2⟩, (4.8)

⟨𝑢2⟩𝐴 = 𝑟2𝑖0⟨(𝜃𝑖 − 𝜃𝑖0)
2 + 𝑠𝑖𝑛2𝜃𝑖0(𝜙𝑖 − 𝜙𝑖0)

2⟩, (4.9)

где 𝑟𝑖, 𝜃𝑖, 𝜙𝑖 — радиус, зенитный и азимутальный углы положения 𝑖-ой частицы

в сферических координатах, индекс 0 обозначает величину координат в равно­

весном положении. Таким образом, рассчитываемые параметры ⟨𝑢2⟩𝑅 и ⟨𝑢2⟩𝐴
соответствуют колебаниям частиц вдоль их радиус-вектора и перпендикулярно
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Рис. 4.10. Зависимость амплитуды тепловых колебаний в квазидвумерной и трехмерной си­

стемах от величины
(︀
Δlocal(𝑟) exp

(︀
𝜅Δlocal(𝑟)

)︀)︀1/2
при параметрах 𝑄 = 3000 𝑒, 𝜅 = 300.0 см−1,

𝛼 = 0.01 ед. СГСЭ и температурах 200 и 600 К.

ему. Их радиальные профили показаны на Рис. 4.12 вместе с полным значе­

нием амплитуды тепловых колебаний. Угловая компонента, соответствующая

внутриоболочечному движению и относительному вращению оболочек, всегда

имеет более высокое значение, чем радиальная. С ростом расстояния до центра

системы обе компоненты монотонно увеличиваются, при этом угловая увели­

чивается более заметно. Это может означать, что на больших расстояниях от

центра системы колебания частиц в направлениях, лежащих внутри оболочек,

преобладают над колебаниями частиц в направлении, лежащем вне оболочек.

Таким образом, оболочечные подсистемы могут в первом приближении рассмат­

риваться как независимые друг от друга.

Как следует из формулы 2.6, характерная частота колебаний частиц в си­

стеме из заряженных частиц в конфайнменте должна уменьшаться с ростом
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Рис. 4.11. Радиальный профиль локального значения параметра Линдеманна в квазидву­

мерной и трехмерной системах при параметрах 𝑄 = 3000 𝑒, 𝜅 = 300.0 см−1, 𝛼 = 0.01 ед.

СГСЭ и температурах 𝑇 = 200 и 600 К. Точки обозначают результаты МД расчетов, линии

соответствуют аппроксимациям функцией 𝐴
√
𝑇
(︀
exp

(︀
𝜅Δlocal(𝑟)

)︀
/Δlocal(𝑟)

)︀1/2
.

радиального расстояния. Это обусловлено тем, что межчастичное расстояние

с удалением от центра увеличивается, а энергия юкавовского взаимодействия

уменьшается. Сравнение спектров колебаний частиц в центральной и перифе­

рийной областях трехмерной системы показано на Рис. 4.13. Техника расчета

спектров подробнее описана в разделе 3.4. Можно видеть, что на периферии

структуры спектр действительно заметно смещается в низкочастотную область.

Эйнштейновская частота, характеризующая усредненную частоту фононов в

подсистеме, также уменьшается с ростом радиального расстояния. Ее величи­

на рассчитана в соответствии с формулой 2.6 и изображена на графике для

центральной и периферийной подсистем.

Отдельно рассматривается поведение радиального профиля параметра неиде­

альности в двух формах. Первая форма соответствует общему определению для
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Рис. 4.12. Полная, радиальная и угловая компоненты среднеквадратичного смещения частиц

от их равновесных положений в зависимости от радиального расстояния до центра ловушки

в трехмерной системе.

систем заряженных частиц, взаимодействующих по не экранированному куло­

новскому потенциалу [13, 14]:

Γ =
𝑄2

Δ𝑘𝑇
, (4.10)

а вторая, модифицированная форма получена Ваулиной и др. [110] и лучше

описывают линию плавления для юкавовских систем:

Γ* = Γ
(︀
1 + 𝜅Δ+ (𝜅Δ)2/2

)︀
exp(−𝜅Δ). (4.11)

В “бесконечных” кулоновских системах кристаллизация происходит, когда Γ

превышает критическую величину ∼ 105 [110]. В “бесконечных” трехмерных

юкавовских системах то же самое происходит, когда Γ* превышает ∼ 105 [110].

Радиальные профили обеих форм параметра неидеальности в трехмерной струк­

туре показаны на Рис. 4.14. Величина Γ уменьшается в 1.4 раза от центра струк­

туры к ее периферии, в то время как Γ* уменьшается более чем в 3 раза. Этот



65

Рис. 4.13. Спектры тепловых колебаний частиц в центральной и периферийной областях

системы, полученные из Фурье-преобразования автокорреляционных функций скорости для

соответствующих подсистем. Большие точки обозначают эйнштейновские частоты, рассчи­

танные по формуле 2.6.

результат указывает, что степень упорядоченности групп частиц, расположен­

ных в разных областях конечной юкавовской системы в конфайнменте, может

существенно отличаться.

Таким образом, посредством МД расчетов для квазидвумерных и трехмер­

ных систем проверена аналитическая теория, изложенная в главе 2. Показано,

что структурная неоднородность, вызванная действием конфайнмента, приво­

дит к неоднородности основных динамических характеристик системы: спектра

и амплитуды тепловых колебаний частиц, параметров Линдеманна и неидеаль­

ности.
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Рис. 4.14. Радиальные профили двух форм параметра неидеальности Γ и Γ* в трехмерной

структуре из 2800 частиц.

4.3. Сопоставление результатов с экспериментальными

данными

Применимость результатов, описывающих неоднородность динамических

характеристик систем заряженных частиц в конфайнменте, для объяснения

данных лабораторных плазменно-пылевых экспериментов существенным обра­

зом зависит от применимости самой модели юкавовских частиц к плазменно­

пылевым структурам.

Несмотря на то, что пространственная неоднородность систем заряженных

частиц подробно исследована Тоцуджи и др. в двумерном случае и Хеннингом

и др. в трехмерном, подробного сравнения с экспериментальными работами не

проведено. В данном разделе проверяется применимость модели юкавовских ча­

стиц в ловушке к экспериментальным квазиодномерной [7] и квазидвумерной [8]

пылевым структурам.
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В квазиодномерной системе из работы Лиу и др. [7], градиент межчастич­

ного расстояния в структуре равен 𝜕Δ/𝜕𝑟 ≈ 0.01 для оцененных авторами

значений заряда частицы 𝑄 = 7600 𝑒 и радиуса экранирования 𝜆𝐷 = 1/𝜅 =

0.86 мм. В МД расчетах в данной работе удается получить совпадающее зна­

чение градиента межчастичных расстояний при близких параметрах системы

𝑄 = 7600 𝑒, 𝜆𝐷 = 0.86 мм и 𝛼 = 7.4× 10−4 ед. СГСЭ.

В эксперименте Харипрасада и др. с плазменно-пылевым монослоем [8],

ни один из параметров 𝑄, 𝜆𝐷, 𝛼 не оценен и не измерен. Тем не менее, радиаль­

ный профиль локального межчастичного расстояния измерен напрямую и дает

Δ𝑐𝑒𝑛 = 250 мкм в центре структуры и Δ𝑝𝑒𝑟 = 300 мкм на ее краю. Дана оценка

параметра неидеальности в соответствии с выражением Γ = Δ2
local/⟨𝑢2⟩. Пока­

зано, что параметр неидеальности имеет неоднородный радиальный профиль.

С ростом радиального расстояния он увеличивается вместо уменьшения, кото­

рое продемонстрировано для классической юкавовской системы с постоянным

зарядом, параметрами экранирования и ловушки на Рис. 4.14.

Главная причина такого расхождения заключается в величине средней

энергии движения пылевых частиц в этом эксперименте. Харипрасад и др. [8]

измерили неоднородный радиальный профиль температуры (средней кинетиче­

ской энергии) пылевой компоненты. Ими показано, что величина средней кине­

тической энергии пылевых частиц не совпадает с комнатной температурой: в

то время как комнатная температура порядка 𝑇𝑟 = 0.025 эВ, энергия движения

пылевых частиц в центре системы 𝑇𝑐𝑒𝑛 = 0.12 эВ, а на периферии 𝑇𝑝𝑒𝑟 = 0.08 эВ.

В связи с неоднородностью радиального профиля средней кинетической

энергии пылевых частиц, для описания радиальной зависимости амплитуды

тепловых колебаний необходимо использовать формулу 2.7. Оценим величи­

ну амплитуды тепловых колебаний частиц в центре и на периферии структу­

ры из локального значения параметра неидеальности:
√︀

⟨𝑢2⟩𝑐𝑒𝑛 ≈ 18.7 мкм и
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Рис. 4.15. Радиальный профиль межчастичного расстояния в эксперименте [8] и в МД рас­

четах квазидвумерной системы в данной работе при параметрах 𝑄 = 3000 𝑒, 𝜅 = 136.0 см−1

и 𝛼 = 4× 10−3 ед. СГСЭ.

√︀
⟨𝑢2⟩𝑝𝑒𝑟 ≈ 17.7 мкм. Из формулы 2.7,

⟨𝑢2⟩𝑝𝑒𝑟
⟨𝑢2⟩𝑐𝑒𝑛

=
𝑇𝑝𝑒𝑟

𝑇𝑐𝑒𝑛

exp(𝜅Δ𝑝𝑒𝑟)Δ𝑝𝑒𝑟

exp(𝜅Δ𝑐𝑒𝑛)Δ𝑐𝑒𝑛
≈ 1 (4.12)

откуда можно определить значение 𝜅 = 136.0 см−1. Оценка заряда частицы из

величины параметра неидеальности дает значение 3000 ± 100 𝑒. Как показано

на Рис. 4.15, квазивумерная структура, полученная по результатам МД моде­

лирования при параметрах 𝑄 = 3000 𝑒, 𝜅 = 136.0 см−1 и 𝛼 = 4 × 10−3 ед.

СГСЭ, имеет такой же радиальный профиль межчастичного расстояния, как и

в эксперименте.

Сравнение аналитической модели, развитой в данной диссертации, с дан­

ными лабораторных экспериментов подтверждает применимость формулы 2.7

для описания сильно экранированных упорядоченных систем пылевых частиц.
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4.4. Выводы к четвертой главе

В рамках данной главы показано, что в системе равных по величине заря­

дов в поле удерживающего конфайнмента в квазиодномерном, квазидвумерном

и трехмерном случаях и амплитуда тепловых колебаний частиц, и параметр

Линдеманна увеличиваются от центра к периферии системы, в то время как

параметр неидеальности уменьшается. Полученные результаты подтверждают

аналитические соотношения, выведенные в главе 2. Обнаружено, что колебания

частиц, расположенных на периферии системы, смещаются в низкочастотную

область спектра по сравнению с колебаниями частиц в центральной области.

Это в первом приближении обусловлено изменением профиля потенциальных

ям, в которых находятся частицы, с удалением от центра системы. Сравнение

результатов моделирования с экспериментальными результатами позволяет по­

лучить удовлетворительное согласие для квазиодномерной структуры [7] и для

квазидвумерной — при учете неоднородного радиального профиля средней ки­

нетической энергии пылевых частиц [8].

Основной вывод главы заключается в том, что для описания свойств ча­

стиц в конфайнменте независимо от пространственной конфигурации частиц

необходимо учитывать эффекты возможной пространственной неоднородности.

Предлагается проводить анализ плазменно-пылевых структур в локальном при­

ближении разделяя их на подсистемы с близкими к однородным свойствами.
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Глава 5

Неоднородность фазового состояния

плазменно-пылевого монослоя с учетом

невзаимных эффектов

В данной главе рассматривается квазидвумерная конечная система из юка­

вовских частиц в параболической ловушке — монослой. Исследуется простран­

ственная неоднородность процесса плавления монослоя. Сравниваются резуль­

таты, полученные с помощью трех моделей взаимодействия частиц. Первая мо­

дель включает взаимный экранированный кулоновский потенциал и централь­

ную электростатическую ловушку с гармоническим профилем [2, 57, 6]. Второй

подход опирается на модель точечного ионного фокуса для описания невзаим­

ных эффектов [90, 29, 91] в системе пылевых частиц в плазме. В рамках третьей

модели взаимодействия распределение электростатического потенциала вокруг

пылевых частиц рассчитывается посредством прямого моделирования кинети­

ки ионов окружающей плазмы [112]. Анализируются характеристики различ­

ных сценариев плавления, которые реализуются в монослойной структуре в

зависимости от модели взаимодействия и параметров системы. Рассматривает­

ся сценарий возникновения и развития НСМ в монослое из пылевых частиц в

плазме. Предложен локальный критерий плавления, основанный на параметре

флуктуации межчастичного расстояния [9, 10] и позволяющий определять по­

ложение границы раздела между упорядоченной и неупорядоченной областями

системы в режиме сосуществования фаз. Представленные в главе результаты

опубликованы в работах [118, 119].
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5.1. Пространственная неоднородность свойств монослоя

с учетом невзаимных эффектов

В лабораторных экспериментах с комплексной плазмой, частицы конденси­

рованного вещества микронных размеров помещаются в газоразрядную плазму.

Они приобретают высокий отрицательный электрический заряд, типичные зна­

чения которого лежат в диапазоне 103 − 104 𝑒 [13, 14]. Радиус экранирования

в плазменно-пылевом монослое обычно определяется величиной радиуса Дебая

для электронов [80]. Его величина обычно составляет порядка нескольких со­

тен микрон. Межчастичные расстояния в экспериментальных системах обычно

также не превышают нескольких сотен микрон [35, 27, 64, 89, 7].

Для исследования выбираются параметры системы, характерные для экс­

периментов в плазме аргона [14]: модуль заряда частицы 𝑄 = 17000 𝑒, констан­

та экранирования 𝜅 = 30 см−1, параметр параболической ловушки в плоскости

монослоя 𝛼𝑥𝑦 = 4 × 10−3 ед. СГСЭ. Эти значения соответствуют пылевой ча­

стице с радиусом 𝑎 = 4 мкм и плотностью вещества 𝜌 = 1 г/см3 в плазме

с температурой 𝑇𝑒 = 3 эВ и концентрацией электронов 𝑛𝑒 = 109 см−3. Меж­

частичное расстояние Δ в монослое при этих параметров близко к 300 мкм,

так что 𝜅Δ ∼ 1. Параметр ловушки вдоль оси 𝑂𝑧 𝛼𝑧 устанавливается равным

600𝛼𝑥𝑦, чтобы получить монослойную структуру и учитывать движение во вне­

плоскостном направлении. Выбранные значения параметров не ограничивают

общность полученных результатов и соответствуют сильно экранированной ква­

зидвумерной системе юкавовских частиц, которая может наблюдаться экспери­

ментально [8, 89].

Для исследования неоднородных эффектов в однослойной системе исполь­

зуется метод, подробно описанный в главе 3 и основанный на численном ре­

шении уравнений движения пылевых частиц. Масса частицы 𝑚 = 3 × 10−10 г,

шаг численного интегрирования Δ𝑡 = 10−5 с. Число частиц в структуре вы­

брано равным 𝑁 = 1000, чтобы система проявляла макроскопические свой­
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ства [64, 60, 69].

В данной главе используются две модели взаимодействия пылевых частиц,

подробно описанные в разделе 3.1.

� Первая модель “классического” монослоя включает только экранирован­

ный кулоновский потенциал в форме 2.1 и центральную параболическую

ловушку. Эта модель является базовым подходом к описанию свойств ко­

нечных систем заряженных частиц. Расчеты в данном случае проводятся

в NVE-ансамбле, динамика частиц не является ланжевеновской. Такое

рассмотрение аналогично работам Тоцуджи [2], Конга и др. [69] и другим.

Цель использования этой модели заключается в демонстрации того, что

неоднородные свойства присущи юкавовскому монослою в том числе и в

рамках базового подхода.

� Вторая модель является общепринятой для моделирования монослоя в

условиях плазменно-пылевых экспериментов и опирается на концепцию

точечного ионного фокуса для описания эффектов невзаимности и ре­

жима развития НСМ [11, 85, 86, 87]. В рамках этой модели учитывает­

ся ланжевеновский термостат, действующий при комнатной температуре

и описывающий взаимодействие пылевых частиц с окружающим разряд­

ным газом. В ранних работах по этой модели неоднородные эффекты в

монослое не рассматривались.

Отметим, что проводимые расчеты являются полностью трехмерными для обе­

их моделей.

Процедура создания модельных систем подробно описана в 3.3. Когда рас­

сматривается “классический” монослой, начальные координаты частиц задают­

ся случайным образом. Затем система выводится на равновесие при целевой

температуре (средней кинетической энергии частиц) 𝑇 . Перед началом усред­

нения характеристик импульс и момент импульса системы обнуляются. В этом
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случае, уравнение движения 𝑖-ой частицы принимает следующий вид:

𝑚r̈𝑖 = −𝑄∇𝑈trap −∇
∑︁
𝑗

𝑉 (Δ𝑖𝑗). (5.1)

Радиальный профиль средней кинетической энергии частиц в этой системе яв­

ляется пространственно однородным и не изменяется в ходе расчета.

Когда рассматривается монослой с “точечными ионными фокусами”, ди­

намика частиц является ланжевеновской, и термостат не выключается после

уравновешивания системы. Уравнение движения 𝑖-ой частицы имеет вид:

𝑚r̈𝑖 = −𝑄∇𝑈trap −∇
∑︁
𝑗 ̸=𝑖

𝑉𝑤𝑎𝑘𝑒(Δ𝑖𝑗)−𝑚𝛾ṙ𝑖 + L𝑖(𝑇𝑟𝑜𝑜𝑚), (5.2)

где 𝛾 — коэффициент вязкого трения, определяемый давлением газа в разряд­

ной трубке в соответствии с формулой 3.2; L𝑖(𝑇𝑟𝑜𝑜𝑚) — изотропная ланжевенов­

ская случайная сила при комнатной температуре [25, 107], 𝑉𝑤𝑎𝑘𝑒 — потенциал

взаимодействия пылевых частиц. Для описания взаимодействия в этом случае

используется схема, которая успешно применялась при теоретическом исследо­

вании НСМ [85, 86, 80, 90, 29, 91]. В рамках этой схемы, распределение элек­

тростатического потенциала вокруг частицы моделируется с учетом точечных

положительных зарядов 𝑞, расположенных строго под каждой пылевой части­

цей на фиксированном расстоянии 𝛿𝑞 во внеплоскостном направлении. В этой

модели проявляются невзаимные эффекты: частица 𝑗 и связанный с ней точеч­

ный ионный фокус оба действуют на частицу 𝑖, но частица 𝑖 действует только

на частицу 𝑗, но не на связанный с ней точечный заряд. Формула для 𝑉𝑤𝑎𝑘𝑒(Δ𝑖𝑗)

может быть записана как:

𝑉𝑤𝑎𝑘𝑒(Δ𝑖𝑗) =
𝑄2

Δ𝑖𝑗
exp(−𝜅𝑟𝑖𝑗) +

𝑄𝑞

Δ𝑞
𝑖𝑗

exp(−𝜅Δ𝑞
𝑖𝑗), (5.3)

where Δ𝑞
𝑖𝑗 — расстояние между 𝑖-ой частицей и положительным точечным заря­

дом, жестко связанным с 𝑗-ой частицей.

Отметим, что обозначение 𝑇 используется в данной главе только для “клас­
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сической” системы с изотропным и однородным профилем температуры. Обо­

значения 𝑇ℎ и 𝑇𝑧 используются для монослоя с учетом невзаимных эффектов.

Сначала рассмотрим неоднородность “классического” монослоя с взаим­

ными силами между частицами. Она соответствует результатам, описанным в

разделе 4.2.2. Такой монослой является принципиально неоднородной системой,

организованной в треугольную решетку в центральной области и в оболочки на

периферии. Межчастичное расстояние Δ в монослое изменяется от 330 мкм в

центральной области до 540 мкм на периферии системы, таким образом, 𝜅Δ

изменяется от 1 до 1.6, что характерно для экспериментов [8, 7].

Неоднородность “классического” монослоя показана на Рис. 5.1. Радиус

структуры 𝑅0 = 0.65 см. Построены радиальные профили межчастичного рас­

стояния Δ, амплитуды тепловых колебаний ⟨𝑢2⟩ и параметра неидеальности

Γ* при двух значениях температуры 𝑇 . В этом случае температура 𝑇 не соот­

ветствует температуре газа в разрядных трубках. Она соответствует средней

кинетической энергии частиц. Амплитуда тепловых колебаний 𝑖-ой частицы

рассчитывается в соответствии с формулой 3.4, параметр неидеальности — в

соответствии с формулой 3.6. На Рис. 5.1 все параметры представлены в виде

отношения к своим усредненным величинам по всей системе Δave, ⟨𝑢2⟩ave, Γ*
ave.

Как и ожидается, в системе с взаимным экранированным кулоновским

потенциалом в параболическом конфайнменте межчастичное расстояние уве­

личивается к периферии системы вместе с амплитудой тепловых колебаний.

Параметр неидеальности уменьшается. Увеличение температуры слабо влия­

ет на пространственное распределение динамических характеристик. И при

𝑇 = 12000 К, и при 𝑇 = 36000 К отношение величин межчастичного рас­

стояния и параметра неидеальности в центре и на краю структуры является

одинаковым. Неоднородность радиального профиля амплитуды тепловых ко­

лебаний усиливается с увеличением температуры. Этот результат находится в

согласии с аналитической теорией, развитой в главе 2.

Особый интерес представляет то, как неоднородность проявляется в систе­
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Рис. 5.1. Пространственная неоднородность классического монослоя. Показаны радиальные

профили межчастичного расстояния Δ, амплитуды тепловых колебаний ⟨𝑢2⟩ и параметра

неидеальности Γ*. Рассматриваются два значения температуры системы: 𝑇 = 12000 К и

𝑇 = 36000 К. Параметры представлены в виде отношения к своим усредненным величинам

по всей системе Δave, ⟨𝑢2⟩ave, Γ*
ave.

ме с учетом невзаимных эффектов, которые при достаточно малых значениях

коэффициента вязкого трения 𝛾 могут приводить к резкому увеличению кине­

тической энергии пылевых частиц. Для описания точечного ионного фокуса в

соответствии с формулой 5.3, выбираются типичные значения заряда 𝑞 = −0.2𝑄

и расстояния между частицей и зарядом 𝛿𝑞 = 80 мкм (∼ 0.25 от межчастич­

ного расстояния в центральной области) [85, 86, 80, 90, 29, 91]. Величина коэф­

фициента трения в формуле 5.2 варьируется таким образом, чтобы наблюдать
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“аномальный разогрев” движения пылевой компоненты. С физической точки

зрения, изменение коэффициента трения соответствует изменению давления в

экспериментальной разрядной трубке. Коэффициент трения может быть рас­

считан по формуле 3.2 [14, 109]. Он изменяется в диапазоне 0.5− 10.0 с−1, что

соответствуеют диапазону давлений 1 − 20 Па в экспериментах с аргоновой

плазмой при выбранных размере и плотности пылевой частицы.

Рис. 5.2. Радиальные профили внутриплоскостной и внеплоскостной компонент кинети­

ческой энергии частиц в модели с учетом точечного ионного фокуса. Параметры расчета:

𝑄 = 17000 𝑒, 𝜅 = 30 см−1, 𝛼 = 3.2 × 10−3 ед. СГСЭ, 𝛽 = 600𝛼, 𝑞/𝑄 = −0.2, 𝛿𝑞 = 80 мкм.

Показаны результаты для двух значений коэффициента 𝛾: 7.8 с−1 и 8.0 с−1.

Включение в модель взаимодействия положительных точечных зарядов,

расположенных под каждой пылевой частицей, приводит к сжатию системы

пылевых частиц. Для избежания этого эффекта величина внутриплоскостной

компоненты ловушки 𝛼𝑥𝑦 изменяется от значения 4.0× 10−3 на значение 3.2×

10−3 ед. СГСЭ, чтобы получить такие же структурные свойства, как и у “клас­

сического” монослоя. Также отметим, что в рассматриваемой системе величина
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𝜔0/𝜔ℎ равняется 3.0 в центральной области системы и 6.5 на ее периферии,

где 𝜔0 =
√︀
𝛼𝑧𝑄/𝑚 — частота вертикальных колебаний пылевой частицы, а

𝜔ℎ =
√︀

𝑄2/(𝑚Δ3) — временная частота продольных волн в “бесконечной” си­

стеме. Это означает, что в первом приближении, условия для запуска НСМ с

понижением 𝛾 выполнены только в центральной области [85, 86, 80], что позво­

ляет подробно проанализировать влияние неоднородности на режим развития

НСМ.

Из результатов расчета следует, что динамические свойства монослоя с

невзаимными эффектами существенно отличаются от “классического” случая.

Отличие обусловлено, прежде всего, аномальным увеличением кинетической

энергии пылевых частиц в центральной области структуры, которое начинается

уже вдали от точки плавления системы [89, 106]. Величина и степень простран­

ственной неоднородности кинетической энергии частиц сильно зависит от ве­

личины коэффициента вязкого трения 𝛾. Если величина коэффициента трения

низкая, внеплоскостная и внутриплоскостная компоненты кинетической энер­

гии частиц существенно превосходят температуру термостата 300 К. Отличие

может достигать трех-четырех порядков величины. Более того, радиальный

профиль кинетической энергии в этом случае является принципиально неод­

нородным: кинетическая энергия выше в центральной области системы и мо­

нотонно убывает к периферии. Это означает, что не только плотность частиц

и параметр неидеальности являются неоднородными характеристиками, но и

степень “аномального разогрева” пылевых частиц.

Для иллюстрации эффекта, на Рис. 5.2 показаны радиальные профили

и внеплоскостной, и внутриплоскостной компоненты кинетической энергии ча­

стиц при различной величине коэффициента вязкого трения 𝛾. Можно видеть,

что при высоких значениях коэффициента трения неоднородность кинетиче­

ской энергии частиц выражена слабо, а сама величина кинетической энергии

близка к температуре термостата 300 К. С уменьшением коэффициента трения,

энергия движения монотонно увеличивается. В центральной части системы она
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увеличивается быстрее. Еще до полного плавления монослоя, отношение сред­

ней кинетической энергии в центре системы и на ее периферии может достигать

нескольких сотен.

Рис. 5.3. Неоднородность классического монослоя и монослоя с учетом невзаимных эффек­

тов. Построены радиальные профили межчастичного расстояния Δ и параметра неидеаль­

ности Γ*. Величина коэффициента трения в расчетах монослоя с невзаимными эффектами

7.0 с−1. Параметры представлены в виде отношения к своим усредненным величинам по всей

системе Δave, Γ
*
ave.

Неоднородное пространственное распределение внутриплоскостной компо­

ненты энергии движения частиц оказывает существенное влияние на степень

неидеальности монослоя с невзаимными эффектами. На Рис. 5.3 показано срав­

нение радиальных профилей межчастичного расстояния Δ и параметра неиде­

альности Γ* в классической системе и в системе с включением модели точечно­

го ионного фокуса. При расчете Γ* для монослоя с невзаимными эффектами,

в формулу 3.6 вместо величины 𝑇 подставляется 𝑇ℎ. Можно видеть, что “разо­
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грев” движения частиц приводит к изменению радиального профиля параметра

неидеальности. Так как внутриплоскостная компонента кинетической энергии

имеет наибольшее значение в центральной области системы, параметр неиде­

альности в ней уменьшается наиболее заметно. При низких значениях коэффи­

циента трения, параметр неидеальности увеличивается к периферии системы

вместо роста, наблюдаемого для классической системы (раздел 4.2.2).

В данном разделе показано, что в юкавовском монослое характер парных

взаимодействий определяет и характер пространственной неоднородности дина­

мических характеристик. В монослое с невзаимными эффектами радиальные

профили внутриплоскостной и внеплоскостной компоненты кинетической энер­

гии частиц становятся неоднородными при низких значения коэффициента тре­

ния в системе. Это приводит к трансформации радиального профиля параметра

неидеальности. Полученные результаты указывают на то, что независимо от мо­

дели взаимодействия монослой из заряженных частиц в конфайнменте должен

рассматриваться как принципиально неоднородная система, в том числе с точ­

ки зрения динамических характеристик. Влияние неоднородности на сценарий

плавления монослоя обсуждается далее.

5.2. Сосуществование фаз и сценарий плавления в

юкавовском монослое

Термины “юкавовский кристалл”, “плазменно-пылевой кристалл”, “ионный

кристалл” часто используются для обозначения комплексных систем заряжен­

ных частиц в параболическом конфайнменте [14]. В первом приближении, под

кристаллическими системами подразумеваются системы протяженные, “беско­

нечные”, в то время как юкавовские кристаллы, доступные для наблюдения

в эксперименте, принципиально конечны. Конечноразмерные эффекты могут

оказывать существенное влияние на кинетику фазовых переходов. Например,

плавление наночастиц происходит неоднородно: сначала плавление затрагивает
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поверхность, затем продвигается вглубь системы [120, 121].

Конечные системы юкавовских частиц имеют ряд особенностей. Взаимо­

действие частиц в нанокластерах чаще всего может быть описано в рамках

парных потенциалов, содержащих члены, ответственные за притяжение и от­

талкивание [122]. В конечной юкавовской системе отталкивание частиц компен­

сируется не межчастичным, а центральным потенциалом, радиальным конфай­

нментом. Влияние конфайнмента приводит к принципиальной неоднородности

структурных и динамических свойств таких систем, описанной выше (глава

4). Если выделенная частица расположена далеко от центра структуры, для

уравновешивания силы, действующей со стороны ловушки, необходим градиент

локального межчастичного расстояния, что показано на примере одномерной

цепочки в разделе 4.1.1.

Неоднородность плотности приводит к сильно неоднородному простран­

ственному распределению степени неидеальности системы. Этот эффект про­

демонстрирован для юкавовского монослоя в разделе 5.1. Плавление класси­

ческого юкавовского монослоя обсуждается в нескольких теоретических рабо­

тах [2, 6]. Плавление начинается на периферии системы, затем фронт плавления

продвигается вглубь структуры с повышением температуры, пока структура не

плавится полностью. Возможность сосуществования фаз при промежуточных

значениях температуры и влияние невзаимных эффектов на сценарий плавле­

ния монослоя представляют большой интерес.

Чтобы количественно определять фазовое состояние подсистем монослоя,

в данном разделе используется несколько методов. Основной метод опирает­

ся на параметр флуктуации межчастичного расстояния (𝐼𝐷𝐹 ) [9, 10]. Этот

параметр аналогичен классическому параметру Линдеманна, который широко

используется для различных систем, но не обладает сходимостью в конечных

двумерных структурах. 𝐼𝐷𝐹 успешно применяется в теоретических и экспери­

ментальных исследованиях плазменно-пылевых систем и подобных конечных

структур [76, 57, 77, 78, 79]. В случае малых систем с менее чем 100 частицами
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Рис. 5.4. Радиальные профили параметра флуктуации межчастичного расстояния 𝐼𝐷𝐹 при

различных степенях “аномального разогрева” монослоя. Классическая система без разогрева

показана при двух значениях температур: 30000 К и 60000 К. Разогретая система с ионным

фокусом показана при значении коэффициента трения 𝛾 = 6.0 с−1. Ошибка расчета 𝐼𝐷𝐹

выше для центральной подсистемы (∼ 10%) в связи с меньшим числом частиц, чем на пери­

ферии (∼ 5%).

вместо самого 𝐼𝐷𝐹 используется его модифицированная форма, 𝑉 𝐼𝐷𝐹 [78, 79].

Величина 𝑉 𝐼𝐷𝐹 имеет различимый пик при плавлении системы. В данной ра­

боте рассматривается система из 1000 частиц. По этой причине, используется

стандартный 𝐼𝐷𝐹 , рассчитываемый в соответствии с формулой:

𝐼𝐷𝐹 =
2

𝑁𝑐(𝑁𝑐 − 1)

𝑁∑︁
1≤𝑖<𝑗

√︃
⟨Δ2

𝑖𝑗⟩
⟨Δ𝑖𝑗⟩2

− 1, (5.4)

где Δ𝑖𝑗 — расстояние между частицами 𝑖 и 𝑗; 𝑁𝑐 — число частиц, включен­

ных в расчет параметра. Сходимость параметра 𝐼𝐷𝐹 проверяется в расчетах
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длительностью не менее 106 шагов.

Отметим, что 𝐼𝐷𝐹 рассчитывается как локальная характеристика. Вме­

сто расчета 𝐼𝐷𝐹 с включением всех частиц структуры, система разделяется на

элементарные ячейки. Каждая ячейка состоит из центральной частицы и ее 𝑁𝑐

ближайших соседей. Число соседей равняется 6 в случае правильной ячейки и 5

или 7 при наличии дефекта. Величина 𝐼𝐷𝐹 рассчитывается отдельно для каж­

дой ячейки. Таким образом, величина этого параметра позволяет определять

условия, при которых ячейка теряет упорядоченность. Когда IDF достигает

критического значения (≈ 0.1), ячейка начинает обмениваться частицами с со­

седними ячейками. Можно ожидать, что ячейки, находящиеся на одинаковом

радиальном расстоянии от центра системы, формируют подсистемы с опреде­

ленной локальной температурой плавления. По этой причине, значения IDF

усредняются по ячейкам, находящимся на оболочках структуры. Такой подход

к определению точки плавления является локальным и хорошо сочетается с

использованием 𝐼𝐷𝐹 , который сформулирован для конечных систем [9, 10].

Для проверки применимости предложенного подхода используются другие

критерии плавления. В частности, проверяется величина коэффициента диффу­

зии и расходимость среднеквадратичных смещений частиц в выделенной под­

системе. Эти параметры могут служить индикатором фазового состояния пе­

риферийной подсистемы. Диффузия в монослое при его переходе в неупорядо­

ченное состояние подробно исследована Тоцуджи [2]. Также рассматривается и

поведение корреляционных функций, описанных в разделе 1.7. Дополнительное

сравнение показывает, что величина 0.1 действительно может использоваться в

качестве критического значения 𝐼𝐷𝐹 для подсистем монослоя. Преимущество

использования 𝐼𝐷𝐹 аналогично преимуществам параметра Линдеманна в бес­

конечных системах. Это достаточно простой метод, который опирается на одно

численное значение для определения фазового состояния.

Поведение флуктуации межчастичного расстояния в обоих типах моно­

слойных структур показано на Рис. 5.4. В “классическом” монослое величина
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𝐼𝐷𝐹 монотонно увеличивается от центра к периферии системы. Такое же по­

ведение демонстрирует параметр и в монослое с невзаимными эффектами при

высоких значения коэффициента трения, когда температурный профиль в си­

стеме является однородным. Рост 𝐼𝐷𝐹 к периферии соответствует уменьше­

нию степени упорядоченности подсистем с увеличением радиального расстоя­

ния. С повышением температуры системы, 𝐼𝐷𝐹 увеличивается одновременно

во всех подсистемах и достигает критического значения в первую очередь на

краю структуры. Затем, при промежуточных значениях температуры, наблюда­

ется режим сосуществования плотного упорядоченного ядра структуры и неупо­

рядоченной разреженной периферии. Граница раздела “фаз” находится в той

подсистеме, для которой 𝐼𝐷𝐹 равен 0.1.

В монослое с невзаимными эффектами режим сосуществования фаз про­

является иначе. В то время как его структурные свойства соответствует клас­

сическому монослою, неоднородный радиальный профиль внутриплоскостной

кинетической энергии частиц изменяет и профиль 𝐼𝐷𝐹 . При низких значени­

ях коэффициента трения, 𝐼𝐷𝐹 выше в центральной области. Это обусловлено

запуском НСМ без плавления монослоя и энерговыделением в плотной цен­

тральной области. Эти эффекты и определяют сценарий плавления монослоя с

невзаимными силами, действующими между частицами. На начальной стадии

плавления, в центральной области начинается резкое увеличение кинетической

энергии энергии — развивается НСМ. При дальнейшем уменьшении коэффици­

ента трения НСМ приводит к плавлению ядра. После того как ядро расплави­

лось, периферия системы может сохранять упорядоченность в широком диапа­

зоне значений коэффициента трения. Тепла, поступающего в нее из расплавлен­

ного ядра за счет механизмов теплопереноса, недостаточно для ее плавления.

В монослое проявляется режим стационарного сосуществования фаз, обуслов­

ленный совместным действием эффектов неоднородности и невзаимности сил

в системе. При дальнейшем уменьшении коэффициента трения, скорость дис­

сипации энергии уменьшается, а фазовая граница двигается в периферийные
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области, где нет условий для запуска НСМ.

Рис. 5.5. Сценария сосуществования фаз в “классическом” монослое и в монослое с невза­

имными эффектами. Голубым цветом обозначена упорядоченная подсистема, красным —

расплавленная. На графике показана временная зависимость среднеквадратичного смеще­

ния частиц от начальных положений в областях классического монослоя при температуре

60000 К. Голубой цвет на графике соответствует центральной области, красный — перифе­

рийной в “классической” системе. В “классическом” монослое наблюдается сосуществование

упорядоченного ядра с расплавленными оболочками, в монослое с невзаимными эффектами

— расплавленного ядра с упорядоченными оболочками.

Оба сценария сосуществования фаз в монослое проиллюстрированы на

Рис. 5.5. В “классической” системе с однородным температурным профилем

ядро остается упорядоченным при промежуточных значениях температуры, ко­

гда периферия уже расплавлена. Радиус упорядоченной области уменьшается с

ростом температуры. Граница между упорядоченной и неупорядоченной обла­

стями ярко выражена. На периферии движение частиц происходит в режиме,

аналогичном диффузии в жидкости. В ядре частицы колеблются относитель­

но равновесных положений. С повышением температуры само ядро начинает

заметно колебаться относительно центра масс системы из-за флуктуаций в рас­

плавленной области. Это приводит к увеличению амплитуд колебаний частиц

в центре структуры. Величина 𝐼𝐷𝐹 не затрагивается этим эффектом: она рас­

считывается из относительных положений частиц. Даже если исходная ячейка

двигается как целое в центральной области, но сохраняет свою структуру, 𝐼𝐷𝐹
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идентифицирует ее как часть упорядоченной области.

На Рис. 5.5 показано, что в системе с невзаимными эффектами при низ­

кой величине коэффициента трения плотное ядро существенно разогревается за

счет НСМ и плавится первым. Наблюдаемое сосуществование плотного расплав­

ленного ядра и упорядоченных периферийных областей также стационарно.

Отдельно рассматривается вопрос о том, плавятся ли соответствующие

подсистемы “классического” монослоя и монослоя с невзаимными эффектами

при одинаковых значениях температуры. Для наглядности сравниваются крити­

ческие значения параметра неидеальности для каждой подсистемы монослоя со

значением для “бесконечных” юкавовских систем такой же плотности. Критиче­

ское значение параметра неидеальности для “бесконечных” юкавовских систем

Γ*, которое соответствует их точке плавления, лежит в диапазоне 70 ± 10 ÷

100± 4 независимо от плотности [113]. Такой разброс численных значений обу­

словлен используемыми разными авторами методами для определения точки

плавления: анализом парных корреляционных функций, глобального парамет­

ра порядка, коэффициента диффузии, параметра Линдеманна [123, 124]. Значе­

ние Γcritical в данном разделе принимается равным 100. Ошибка при определении

расчетных температур плавления подсистем в данной работе с использованием

параметра 𝐼𝐷𝐹 не превышает 20%.

Зависимости критического параметра неидеальности от межчастичного

расстояния для “классического” монослоя, монослоя с невзаимными эффекта­

ми и “бесконечной” юкавовской системы показаны на Рис. 5.6. В “бесконечной”

юкавовской системе плавление происходит при Γcritical ≈ 100 при всех значе­

ния плотности. Если бы подсистемы монослоя соответствовали “бесконечной”

системе, радиальный профиль критического параметра неидеальности был бы

горизонтальной линией: все подсистемы плавились бы при Γcritical = 100. Вме­

сто этого, наблюдается сильная неоднородность критического параметра неиде­

альности. В классическом монослое разность значений критического параметра

неидеальности в центре системы и на периферии не превышает 20%. И в центре,
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Рис. 5.6. Зависимость критического значения параметра неидеальности от межчастичного

расстояния в “классическом” монослое, монослое с невзаимными эффектами и “бесконечной”

юкавовской системе. В монослойных структурах, критический параметр неидеальности со­

ответствует точке плавления подсистемы. Различные значения межчастичных расстояний

соответствуют различным подсистемам одного монослоя. Например, правая синяя точка обо­

значает величину критического параметра неидеальности на периферии классического моно­

слоя, левая — в его центре, средние точки — на его средних оболочках. Ошибка определения

величины критического значения параметра неидеальности не превышает 20%.

и на периферии значение температуры плавления близко к соответствующей по

плотности “бесконечной” системе. Ситуация отличается в монослое с невзаимны­

ми эффектами: в то время как центральная область плавится при более высокой

температуре, чем в “бесконечной” системе, на периферии плавление происходит

при более низкой температуре. Можно предположить, что снижение темпера­

туры плавления периферийной подсистемы обусловлено дестабилизирующим
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воздействием расплавленного ядра на внешние оболочки системы.

Важно отметить, что сценарии плавления “классического” монослоя и мо­

нослоя с невзаимными эффектами не симметричны. Их подсистемы плавятся

при различных значениях температуры из-за конечноразмерных и невзаимных

эффектов. В разделе показано, что плавление монослоя с невзаимными эффек­

тами начинается в центральной области из-за запуска НСМ при определенном

значении коэффициента вязкого трения. Затем, с уменьшением коэффициен­

та трения, граница раздела фаз движется в периферийные области, где усло­

вия для запуска НСМ не выполняются. Плавление “классического” монослоя

протекает по другому сценарию: плавление является равновесным процессом,

начинается на периферии системы, а затем с повышением температуры продви­

гается в центральную область. Продемонстрировано, что сосуществование фаз

в монослое с невзаимными эффектами проявляется совершенно не так, как в

“классической” системе. Плотное ядро претерпевает вызванное НСМ плавление

и сосуществует с разреженными упорядоченными внешними оболочками.

5.3. Сценарий развития неустойчивости связанных мод в

пространственно неоднородном монослое

Рассматривается влияние структурной неоднородности на процесс разви­

тия НСМ, которая в первом приближении и является причиной отличий в ди­

намических характеристиках “классического” монослоя и монослоя с невзаим­

ными эффектами. В отличие от предыдущего раздела, вместо использования

приближения точечного ионного фокуса распределение электростатического по­

тенциала вокруг пылевой частицы рассчитывается из прямого моделирования

кинетики ионов методом частиц в ячейках [112].

Такой подход к расчету электростатического потенциала является самосо­

гласованным и позволяет исключить из математической модели дополнитель­

ные параметры, описывающие ионный фокус. Вместо этого становится возмож­
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ным вычислить потенциал взаимодействия через параметры, получаемые в ла­

бораторном эксперименте. Как и в подходе с точечным положительным заря­

дом, распределение электростатического потенциала вокруг пылевых частиц в

данной работе полагается неизменным на протяжении расчета и вычисляется

на нулевом шаге интегрирования уравнений движения. При расчете сил, дей­

ствующих на каждую пылевую частицу, делаются следующие предположения:

1. Электрический потенциал в области монослоя без учета электростатиче­

ской ловушки может быть представлен как линейная суперпозиция потен­

циалов уединенных пылевых частиц.

2. Время релаксации распределения ионов и электростатического потенциа­

ла при изменении конфигурации пылевой системы намного меньше мини­

мального характерного времени динамики пылевых частиц.

3. Соседние частицы слабо изменяют траектории ионов вблизи положений

друг друга.

На основании этих предположений сила межчастичного взаимодействия в дан­

ной работе вычисляется через градиент электростатического потенциала. При

этом сила взаимодействия частиц с возмущенным ими потоком ионов — сила

ионного увлечения [125] — считается независящей от времени и положения ча­

стиц и не учитывается при расчете их динамики. Аналогичный подход к расчету

межчастичного взаимодействия используется в работах [112, 97].

Выбор параметров плазменно-пылевой системы сделан в соответствии с

характерными условиями лабораторных экспериментов, в которых исследует­

ся монослой [35, 27, 64, 89, 7]. Предполагается, что плазма создается в ар­

гоне при давлении 𝑃 = 136 мТорр и температуре 𝑇Ar = 300 К. Температу­

ра ионов в первом приближении считается совпадающей с температурой ней­

тральной компоненты 𝑇𝑖 = 𝑇Ar. Температура электронов в плазме принимается

равной 𝑇𝑒 = 2.58 эВ (𝑇𝑒/𝑇𝑖 = 100), концентрация заряженной компоненты —
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𝑛𝑖(𝑒) = 2 × 109 см−3. Такой температуре и концентрации электронов соответ­

ствует величина электронного дебаевского радиуса 𝑟𝐷𝑒
= 260 мкм и констан­

ты экранировки 𝜅 = 38 см−1. В первом приближении именно электронный

дебаевский радиус определяет экранировку потенциала пылевых частиц при

наличии потока ионов со скоростью больше Бомовской в области существова­

ния монослоя. Заряд пылевой частицы оценивается в первом приближении как

𝑄 = 23000 элементарных зарядов для частицы радиусом 𝑎 = 4.41 мкм и массой

𝑚 = 5.43× 10−10 г.

Расчет распределения электростатического потенциала вокруг пылевой ча­

стицы выполнен Д. А. Колотинским. Процедура расчета описана в работе [119].

Перейдем к рассмотрению динамических свойств монослойной пылевой струк­

туры, в которой взаимодействие частиц описывается с использованием рассчи­

танного распределения электростатического потенцила.

Структура содержит 𝑁 = 103 частиц. Их радиус, масса и заряд совпа­

дают со значениями, используемыми при расчете электростатического потен­

циала. Удержание одноименно заряженных пылевых частиц от разлета в го­

ризонтальном направлении происходит за счет дополнительного центрального

потенциала, имеющего параболический профиль: 𝑈trap = 𝛼𝑥(𝑥
2
𝑖 +𝑦2𝑖 )/2. В верти­

кальном направлении конфайнмент описывается аналогичным соотношением:

𝑈vert = 𝛼𝑧𝑧
2
𝑖 /2. Этот подход соответствует описанному в разделе 3.1. Значение

𝛼𝑥 = 1.3 × 10−2 ед. СГСЭ выбрано таким образом, чтобы обеспечить соответ­

ствующее лабораторным экспериментам [27, 64, 89] межчастичное расстояние

в системе: Δ = 260 мкм в центральной области и на 85% большее — на пе­

риферии. При этом параметр экранировки 𝜅Δ изменяется от 1.00 в центре до

1.85 в краевой области монослоя. В свою очередь, выбор значения 𝛼𝑧 = 800𝛼

обеспечивает возможность развития в системе НСМ и наблюдения аномального

разогрева движения пылевых частиц [89, 106]. При таком значении 𝛼𝑧 частота

колебаний частиц в вертикальном направлении 𝜔𝑣 =
√︀

𝛽𝛼𝑧/𝑚 не превышает

величины 3.5
√︀

𝑄2/𝑚Δ3 в центре монослоя. В связи с этим выполняется необхо­
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димое условие для пересечения продольной горизонтальной и поперечной верти­

кальной мод колебаний частиц и появления при определенных условиях НСМ.

Для ясности напомним, что вызываемое НСМ плавление двумерного плаз­

менно-пылевого кристалла не является объектом исследования в данной работе.

Динамические свойства монослоя рассматриваются для упорядоченного состо­

яния системы, в котором, тем не менее, связанные с НСМ особенности могут

присутствовать. По этой причине выбрано высокое значение давления нейтраль­

ного газа — 136 мТорр, или около 18 Па. Соответствующее такому давлению

значение коэффициента трения нейтрального газа можно оценить из форму­

лы 3.2. Используемое в разделе значение 𝛾 = 7.5 c−1.

С учетом всего вышесказанного, уравнение движения, которое численно

решается для каждой пылевой частицы, выглядит аналогично уравнению 5.2.

Ланжевеновский термостат учитывается при температуре 300 К. Шаг интегри­

рования уравнений движения выбран равным 10−5 с и составляет 10−3 от ха­

рактерной обратной частоты колебаний частиц в системе
√︀

𝑚Δ3/𝑄. Длина тра­

екторий, по которым усредняются необходимые параметры, не менее 20 с.

Рассматриваемый монослой имеют типичную структуру: в центре частицы

организованы в треугольную решетку, на периферии — в концентрические обо­

лочки. Радиус монослоя составляет 5.5 мм. Ввиду его сильной пространствен­

ной неоднородности, для расчета его свойств используется локальное приближе­

ние. Более подробно процедура применения локального приближения описана

в разделе 3.4.

Одной из важных обнаруженных особенностей рассматриваемого плазменно­

пылевого монослоя является пространственно неоднородный характер аномаль­

ного разогрева движения пылевых частиц. Он продемонстрирован на Рис. 5.7.

На периферии системы в плоскости монослоя частицы совершают движение со

средней кинетической энергией, соответствующей комнатной температуре. Она

определяется взаимодействием с термостатом. Одновременно с этим в централь­

ной области системы энергия внутриплоскостного движения частиц больше на
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Рис. 5.7. Радиальные профили средней кинетической энергии частиц в монослое с невзаим­

ным характером взаимодействия между частицами. Красная кривая соответствует энергии

движения частиц в вертикальной плоскости, голубая — в горизонтальной плоскости, черная

кривая соответствует полной кинетической энергии частиц. Значение кинетической энергии

каждой частицы усредняется отдельно.

порядок, чем на периферии, а внеплоскостного — на два порядка. При этом упо­

рядоченность монослоя не нарушается, обмена частицами между ячейками не

наблюдается. Такой режим существования монослоя описан впервые: разогре­

тая за счет влияния невзаимных эффектов центральная область системы ста­

ционарно сосуществует с находящейся в тепловом контакте с термостатом пери­

ферийной. При уменьшении коэффициента трения в системе возникает фронт

плавления, обусловленный НСМ. Напомним, в рассматриваемых в данной ра­

боте условиях плавление не происходит.

Сильно неоднородный профиль средней кинетической энергии частиц при­

водит к пространственной неоднородности других параметров. Среди них —
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Рис. 5.8. Радиальные профили параметра неидеальности — зеленая кривая — и амплитуды

тепловых колебаний частиц — фиолетовая кривая — в плазменно-пылевом монослое с невза­

имным характером взаимодействия частиц. Оба параметра приведены в виде отношения к

значению, усредненному по всей структуре.

среднеквадратичное отклонение частиц от положения равновесия, т.е. амплиту­

да тепловых колебаний, и параметр неидеальности, который рассчитывается в

локальном приближении по формуле 3.6. Поведение этих характеристик пока­

зано на Рис. 5.8. Параметр неидеальности в центре монослоя имеет значение,

практически на три порядка меньшее, чем на периферии: кинетическая энергия

частиц велика. С увеличением радиального расстояния кинетическая энергия

падает, что приводит к росту параметра неидеальности. На периферии системы

его рост сменяется падением: при практически одинаковой средней кинетиче­

ской энергии увеличивается расстояние между частицами. Амплитуда тепловых

колебаний частиц в первом приближении связана с параметром неидеальности

обратным образом, по этой причине ее радиальный профиль ведет себя проти­
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воположно.

Рис. 5.9. Распределение частиц по скоростям в плоскости монослоя в двух областях систе­

мы. Слева показано распределение по скоростям для центральной области, справа — для

периферии структуры. Полыми кругами обозначены точки, полученные по результатам мо­

делирования для центральной области, черными крестами обозначены точки для периферии

структуры. Красные кривые показывают аппроксимацию полученных точек распределением

Максвелла с параметром, равным средней кинетической энергии частиц в подсистеме.

Важным является вопрос не только о величине средней кинетической энер­

гии частиц, но и о распределении частиц по скоростям в центральной и пери­

ферийной областях системы ввиду существенного различия их свойств. Рас­

пределение частиц по скоростям в различных областях системы показано на

Рис. 5.9. Распределение скоростей частиц в плоскости монослоя на его внешних

оболочках соответствует максвелловскому при температуре 300 К. Величина

мгновенной энергии движения частиц флуктуирует около среднего значения,

равного температуре термостата. В то же время, в центральной области систе­

мы распределение заметным образом отличается от максвелловского как при

малых скоростях, так и в “хвосте”. Из этого следует вывод, что измеренная

величина средней кинетической энергии в центре монослоя в первом приближе­

нии не соответствует параметру температуры в распределении Максвелла, что
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указывает на протекание неравновесного процесса, вызванного невзаимными

эффектами.

Рис. 5.10. Временная зависимость кинетической энергии частиц, находящихся в централь­

ной области монослоя. Нулевой момент времени на графике соответствует 30 расчетным

секундам с момента начала уравновешивания системы. Красным цветом обозначена энер­

гия внеплоскостного движения, черным цветом — внутриплоскостного. В голубую рамку

помещена кривая для более короткого временного интервала для наглядной демонстрации

колебательного характера зависимости.

Особенности протекающего неравновесного процесса проиллюстрированы

на временной зависимости кинетической энергии частиц в центре системы на

Рис. 5.10. В отличие от термодинамических флуктуаций величины энергии, ко­
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торых следовало бы ожидать в равновесном случае, энергия движения пылинок

как в плоскости монослоя, так и в перпендикулярном ей направлении изменя­

ется периодически с частотой 2𝑓center = 110 Гц. При этом частицы совершают

колебания с временной частотой 𝑓center = 55 Гц. Амплитуда колебаний и усред­

ненная за период колебаний величина кинетической энергии частиц не выходят

на стационарное значение в ходе расчета. Однако расходимость этих парамет­

ров не наблюдается, они изменяются в ограниченном диапазоне значений. На­

пример, значение энергии внутриплоскостного движения частиц на протяжении

всего расчета изменяется немонотонно и остается в диапазоне 1 − 5 эВ. Столь

необычный процесс, стационарно поддерживаемый в центральной области за

счет интенсивного взаимодействия частиц с ионным следом, имеет объяснение:

совпадение частот вертикальных и горизонтальных колебаний частиц указыва­

ет на возникновение гибридной моды [11, 85, 86, 87].

Рис. 5.11. Амплитудно-частотные характеристики горизонтальных и вертикальных колеба­

ний пылевых частиц, полученные как Фурье-преобразование автокорреляционной функции

скорости для соответствующих направлений. Черные кривые соответствуют спектрам гори­

зонтальных колебаний частиц, красные кривые — спектрам вертикальных колебаний. Слева

представлены спектры для центральной области, где явно различим один пик, соответству­

ющий гибридной моде. Справа представлены спектры для частиц на периферии системы.

Напомним, гибридная мода часто является индикатором развития НСМ.
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Она возникает в некоторой близости от пересечения продольной горизонталь­

ной и поперечной вертикальной дисперсионных ветвей колебаний решетки плаз­

менно-пылевого монослоя. Пересечение ветвей приводит к появлению резонанс­

ной связи между ними и запуску экспоненциального роста кинетической энер­

гии в центральной области системы, где плотность частиц наибольшая. Это

происходит по той причине, что, в отличие от остальных колебательных мод

в структуре, гибридная мода имеет инкремент затухания, превышающий ско­

рость диссипации за счет трения. Этот эффект многократно подтвержден экспе­

риментально [80]. Особенностью нашей работы является рассмотрение режима

существования монослоя, в котором появление гибридной моды не запускает

НСМ, а влияет на свойства монослоя еще в упорядоченном состоянии, вдали от

плавления. Отсутствие плавления в системе проверяется посредством анализа

парной корреляционной функции как для всей системы, так и отдельно для ее

центральной области.

Сделанный вывод о возникновении в центральной области системы ги­

бридной моды подтверждается на основании численных оценок и анализа спек­

тров автокорреляционных функций скорости для различных областей системы.

Спектры показаны на Рис. 5.11. На периферии спектр колебаний частиц совпа­

дает с характерным для классического юкавовского монослоя. В то же время,

для центра системы в спектре колебаний преобладает одна гармоника, соответ­

ствующая гибридной моде, причем как для колебаний в плоскости монослоя,

так и для колебаний в перпендикулярном направлении. Частота этой гармони­

ки 2𝜋𝑓center в 3 раза больше частоты продольной моды
√︀

𝑄2/𝑚Δ3 и составляет

0.75 от частоты вертикального конфайнмента
√︀
𝛼𝑧𝑄/𝑚, что соответствует ха­

рактерным значениям для гибридной моды. При этом колебания частиц в сосед­

них рядах совершаются в противофазе, что объясняется близостью волнового

числа гибридного режима к 𝑘hybΔ = 𝜋 [87].

Описанный эффект, при котором упорядоченная центральная область, на­

ходящаяся в гибридном режиме, сосуществует с периферийной, находящейся
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в тепловом равновесии со средой, обнаружен нами и в модельном подходе к

описанию ионного следа, т. н. модели точечного ионного фокуса (point-wake

model) [90, 29, 91]. В этом случае взаимодействие между пылевыми частицами

описывается юкавовским потенциалом, а ионный фокус моделируется дополни­

тельным точечным положительным зарядом, находящимся на фиксированном

расстоянии строго под каждой отдельной частицей. При типичных значениях

заряда точечного ионного фокуса 𝑞/𝑄 = 0.2 и расстояния между фокусом и

частицей в вертикальном направлении 𝛿𝑞/Δ = 0.28 аналогичный режим обна­

ружен при неизменных остальных параметрах системы. Зависимости, представ­

ленные на рисунках 5.7, 5.8, 5.9, 5.10, 5.11, имеют аналогичный вид.

Отметим, что обсуждаемые динамические свойства монослоя значительно

различаются для случаев сильной и слабой невзаимности во взаимодействии

частиц. Ситуация со слабой невзаимностью может быть реализована при до­

статочно малой плотности пылевых частиц, высоком давлении разрядного га­

за или высокой мощности разряда. Свойства такого “классического” монослоя

рассмотрены в нескольких теоретических работах [2, 6, 108] и дополнительно

исследованы в данном разделе. При этом определяющей особенностью системы

оказывается ее структурная неоднородность, вызванная действием удержива­

ющего центрального конфайнмента. Она приводит к уменьшению плотности

частиц с удалением от центра структуры, что, в свою очередь, влияет и на

степень упорядоченности подсистем. В отличие от рассмотренной системы с

невзаимными взаимодействиями, в “классическом” монослое параметр неиде­

альности монотонно спадает к периферии, а амплитуда тепловых колебаний

частиц — напротив, монотонно увеличивается. При повышении температуры

системы это может приводить к возникновению необычного явления — “волны

плавления”, распространяющейся от края к центру структуры [6].
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5.4. Сравнение полученных результатов с экспериментом

Для количественного сравнения обсуждаемых в данной главе результатов

с известными в литературе экспериментальными данными используется упро­

щенный подход для описания невзаимных эффектов в пылевой подсистеме: мо­

дель точечного ионного фокуса, описанная в разделе 3.1. В эксперименте [8]

наблюдается неоднородный радиальный профиль кинетической энергии частиц

в квазидвумерной системе пылевых частиц. Величина коэффициента трения в

разрядном газе может быть оценена из измеренных в эксперименте величин в

соответствии с формулой 3.2: 𝛾 = 8.0 c−1. Параметры системы, не измеренные

напрямую (𝑄, 𝑞, 𝛿𝑞, 𝛼𝑥, 𝛼𝑧), могут быть оценены из межчастичных расстоя­

ний и амплитуд тепловых колебаний частиц. Для этого может использоваться

теория неоднородности структурных и динамических свойств юкавовского мо­

нослоя [4, 108, 109]. Полученные оценки заряда пылевой частиц и горизонталь­

ного параметра ловушки 𝑄 = 3000 𝑒 и 𝛼𝑥 = 4× 10−3 ед. СГСЭ. При типичных

значениях 𝑞/𝑄 = −0.35, 𝛿𝑞 = 0.2Δ в центральной области и 𝛼𝑧/𝛼𝑥 = 135 в

МД расчетах наблюдается монотонно спадающий к периферии профиль сред­

ней кинетической энергии частиц с таким же значением в центре структуры.

Этот результат указывает на принципиальную возможность описания экспери­

ментальных данных в рамках используемых моделей.

5.5. Выводы к пятой главе

Рассмотрен процесс плавления квазидвумерной системы заряженных ча­

стиц в параболической ловушке. Использованы три модели взаимодействия.

Первая модель включает взаимный экранированный кулоновский потенциал и

центральную электростатическую ловушку с гармоническим профилем. Второй

подход опирается на модель точечного ионного фокуса для описания невзаим­

ных эффектов в системе пылевых частиц в плазме. В рамках третьей модели
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взаимодействия распределение электростатического потенциала вокруг пыле­

вых частиц рассчитывать посредством прямого моделирования кинетики ионов

окружающей плазмы. В рамках второго и третьего подхода получены одинако­

вые результаты на качественном уровне.

Показано, что в монослое под действием невзаимных эффектов радиаль­

ный профиль кинетической энергии частиц становится принципиально неодно­

родным при низких значениях коэффициента трения в системе. Этот эффект

обусловлен развитием неустойчивости связанных мод еще в упорядоченном со­

стоянии без плавления монослоя. Он приводит к существенному отличию ди­

намических свойств такого монослоя от свойств классической юкавовской си­

стемы. В центральной области монослоя с невзаимными эффектами энергия

движения частиц может быть существенно выше, чем на периферии. В то вре­

мя, как периферийная подобласть находится в близком к равновесному теп­

ловом контакте с окружающей средой, динамика центральной области в этом

случае определяется гибридной модой. При этом в рассматриваемых услови­

ях возникновение гибридной моды не приводит к экспоненциальному развитию

неустойчивости связанных мод.

Продемонстрировано, что степень упорядоченности как классического мо­

нослоя, так и монослоя с невзаимными эффектами распределена по системе

принципиально неоднородно. Предложен локальный подход для определения

степени упорядоченности, основанный на параметре флуктуации межчастично­

го расстояния. Описано два новых сценария сосуществования фаз в монослое.

В гамильтоновой равновесной системе проявляется сосуществование упорядо­

ченного ядра системы с расплавленными оболочками. В системе с невзаимны­

ми эффектами, напротив, ядро плавится первым под воздействием локальной

неустойчивости связанных мод и в широком диапазоне значений коэффициен­

та трения сосуществует с упорядоченными менее плотными оболочками. Это

явление объясняется совместным действием неоднородности и невзаимности в

системе. Показано, что в классической системе температуры плавления подси­
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стем близки к их значениям в протяженных юкавовских системах. В монослое с

невзаимными эффектами температуры плавления заметно отличаются от клас­

сического случая.

Таким образом, принципиальная неоднородность фазового состояния мо­

нослоя приводит к проявлению сосуществования фаз в монослое в широком

диапазоне параметров. Полученные результаты важны для теории структуро­

образования и фазовых переходов в конечных юкавовских системах.
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Заключение

В работе исследуются динамические свойства и фазовые переходы в си­

стемах из конечного числа заряженных частиц в параболическом конфайнмен­

те, в том числе в плазменно-пылевых системах. Развита аналитическая тео­

рия неоднородности динамических свойств таких систем. Выполнены молеку­

лярно-динамические расчеты, подтверждающие принципиально неоднородное

пространственное распределение динамических характеристик по структурам.

Предложены локальные подходы к исследованию характеристик, в том числе

числе локальный критерий плавления, основанный на параметре флуктуации

межчастичного расстояния. Исследовано влияние пространственной неоднород­

ности и невзаимных эффектов на сценарий плавления квазидвумерной системы

зарядов в конфайнменте — монослоя. Описаны два сценария сосуществования

фаз в монослое: плотного упорядоченного ядра с расплавленными оболочками

в классической системе и расплавленного ядра с упорядоченными оболочками

в системе с невзаимными эффектами. Проведено сравнение полученных резуль­

татов с данными экспериментов. В итоге сформированы следующие положения:

1. Развита аналитическая теория, описывающая пространственное распре­

деление динамических свойств, таких как характерная частота и амплитуда теп­

ловых колебаний частиц, параметры Линдеманна и неидеальности, в системах

из конечного числа зарядов в удерживающей параболической ловушке. Теория

выведена в квазигармоническом приближении. Показано, что под действием

структурной неоднородности указанные характеристики также имеют принци­

пиально неоднородный радиальный профиль. Полученные аналитические соот­

ношения проверены на основании сравнения с данными из лабораторных экс­

периментов.

2. По результатам компьютерного моделирования показана пространствен­

ная неоднородность динамических характеристик, в том числе характерных ча­

стот и амплитуд тепловых колебаний частиц, параметров неидеальности и Лин­
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деманна, в системах из большого числа (порядка сотни и более) заряженных

частиц в поле удерживающей электростатической ловушки в широком диапа­

зоне температур. Сделан вывод о необходимости рассмотрения таких систем

в локальном приближении посредством разбиения на близкие к однородным

подсистемы.

3. Предложен локальный критерий плавления структур из конечного чис­

ла частиц, основанный на расчете параметра флуктуации межчастичного рас­

стояния для выделенной области системы и допускающий детальное исследова­

ние сценария плавления. Критерий проверен на основании сравнения с другими

критериями плавления, применяемыми для плазменно-пылевых систем. Проде­

монстрирована неоднородность радиального профиля величины флуктуации

межчастичного расстояния для рассматриваемых систем зарядов в конфайн­

менте.

4. Показано, что под действием невзаимных эффектов динамические свой­

ства плазменно-пылевого монослоя могут существенно отличаться от свойств

классической юкавовской системы в параболическом конфайнменте. При опре­

деленных параметрах плазмы в центральной области монослоя без плавления

системы может развиваться неустойчивость связанных мод, не затрагивающая

внешние оболочки структуры.

5. Показана возможность наблюдения двух режимов стационарного сосу­

ществования областей в упорядоченном и неупорядоченном состоянии в плаз­

менно-пылевых структурах, в том числе режима, в котором более плотная рас­

плавленная центральная область плазменно-пылевого монослоя сосуществует с

разреженной и упорядоченной периферией системы. Этот режим в плазменно­

пылевом монослое может быть обусловлен локальным развитием неустойчиво­

сти связанных мод в центральной области системы.
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Список сокращений и условных обозначений

NVE — Микроканонический ансамбль

МД — Молекулярная динамика

НСМ — Неустойчивость связанных мод (mode-coupling instability)
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