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Таким образом, последовательное использование вариационного принципа в теории 

частичных функций распределения позволяет правильно описать и механизм возникнове
ния фазовых переходов, и возможность существования мега стабильных состояний.
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УДК 530.1

ЧИСЛЕННОЕ М О Д Е Л И РО В А Н И Е  
СЛУЧАЙ Н Ы Х С Т Р У К Т У Р

AHHTOA ЦИЯ. Рассмотрен метод численного моделирования случайной струк
туры с учетом взаимодействия ее элементов.

A method o f  stochastic structure numerical modeling is considered. Interaction o f  its 
elements is taken into account.

Распределение примесей или дефектов в кристалле, формирование залежей не
которых полезных ископаемых и ряд других аналогичных явлений можно рассмат
ривать как образование случайных структур и моделировать соответствующим за
полнением узлов некоторой решетки. Реальный процесс образования случайной 
структуры протекает через стадию диффузии атомов или иной нерегулярной мигра
ции составляющих ее элементов, но и простейшая модель заполнения решетки путем 
случайного распределения заданного количества элементов по узлам может дать 
существенную информацию о свойствах этой структуры.

При моделировании случайной структуры используется генератор случайных чисел 
(ГСЧ) с постоянной плотностью распределения, входящий в стандартное программное 
обеспечение ПЭВМ. При размещении элементов в квадратной решетке на каждом шаге 
может бьггь использовано как одно случайное число, так и два таких числа. Для плоской 
квадратной решетки, содержащей N строк и N столбцов, выбор одной из N ячеек путем 
задания одного случайного числа можно осуществить, присвоив ячейкам первой строки 
номера от 1 до N, ячейкам второй строки номера от N + 1 до 2N ,.. ячейкам последней
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строки номера от N (N -1)+1 до N 2 . При использовании двух случайных чисел первое из югх определяет номер строки, второе— столбца. Аналогично мож но построил» процесс заполнения трехмерной кубической решетки. Каждая ячейка характеризуется размером, охватом диапазона генерируемых случайных чисел, ячейка заполняется, если случайное число (соответственно —  числа) попадает в этот диапазон [1,2]. Рассмотрим методы учета взаимодействия элементов и определения характеристик случайной струк- туры, генерируемой на плоской квадратной решетке.У чет взаимодействияД о  начала испытании размеры всех ячеек одинаковы, что обеспечивает одинаковую вероятность заполнения любой ячейки. После заполнения некоторой ячейки вероятность заполнения следующих ячеек должна быть изменена, что обеспечивается изменением из размеров. Простейший способ состоит в том, что при повторном выпадении той же ячейки испытание аннулируется. Это обеспечивает невозможность попадания в одну я <еику двух элементов, однако не учитывает взаимодействия элементов. Отталкивание элементов препятствует возникновению связной структуры и не представляет 
hi Переса. Притяжение элементов может быть учтено следующим образом: при повторном попадании случайных чисел в уже заполненную ячейку заполняется та из соседних 1 ,И Ы Х  Я ,С е К ’ К  К О Т ° Р О Й  бл и ж е  всего расположена случайная точка, выданная п Г Л  ’ ~ В Ь 1 П О Л ,,С ,Г И Я  3 τ o "  операции в программу вводится процедура определения( я И И  ? Т Т О ',К ,1Д О  В С С Х  с о с с д п и х  я ч с е к  и их сравнения. Таким  же образом вводог-Liiour ()Де. , σ π n , e  нижайших соседей в решетке. Если площ ади ячеек следующего этом n∙∣ 1,0 П е р 5С 1 ,И У > 1 В а ,о т с я ’ т о  э т о  соответствует отсутствию взаимодействия нам ин нагл Я , , , П к  <1КОИ М С 7 О Д  учета притяжения ближайш их соседей требует мини- Goiter in и «J? о я , > , о , , а , , ия Mc iiiihhho jo  времени. Усложнение схемы пересчета для учета кого HneMriin 1∣ |‘и , м о д с и е 1  н и й  , , o τ Pc6ycτ довольно значительного увеличения машин- Koronoik UitriiiOf *у , о с я с д у , о щ и х  , π a r a χ  возможно выпадение занятой ячейки, рядом с соседнюю ячсй™ *К Ж С  Ы  В 3 1 ° m  c j l y ι , a c  процедура передачи случайного числа в дура понтоонегги^.1 01 11 ”  и  , м с , , е , , и и  y r o r o числа на размер ячейки, после чего проце- ci сунеличепием его р а з м е р " П О Л Х О Д С  в е р о я т 1 1 о с т ь роста кластера возраста-

Определение параметров кластераячейки o6nτιvιoτ м, ,|,Я  p e ι l , c Tκ ∏ (П РИ  заданной концентрации элементов) заполненные X X ⅛ обработка которого позволяет найти парам етры  сгрую у- стичсскую nι∣<bon*M∙∣∣∣,  c Pc f l l l c l l j l e  параметров по ансамблю  реализаций даетстатн- K a X J Γ ± X ≡ ?  Ф р а К Т а л ь , , ы х  с в °й ствах случайны х структур.ся IiyiCM обхода Iidothh  Р ^ у е т ^ м к , | у г У, о °б л а сть решетки. Граница кластера находит- при сканировании р е ш с т к и ^ е л ^ Г * ” ’ Н а Ч И Н а я  c  п е Рв о й  занятой ячейки, встречаемой с исключенным первым кластером и Т "  κ π a c r c p  н а х о д и т с я  ∏P∏ сканировании решетки ^ а г а к ж е н о д в е р ш ^ ^ Х з , "  И “ ” °  c f l e W H e .  Втгугрешщя область клас- !раницы одним (и более) слоем за н я т ^ 4 ” ”  ° б 1 'а р у ж е н и я  замкнутых пор, отделенных от различные комбинации соседних з а н я - г Г ^ П р И  o 6 x o f l e r Pa j o u Ib l  кластера возникают уже пройденной ячейке по замкнутой ∏e1b ^  Н а п р и м е Р> возм ож но возвращение котдельный массив. Итогом такого б 1 р а } 1 И Ч Н Ь 1 е  ячейки каж дого типа образуют фрактальные свойства кластера- дли * ° Д а  б у Д у т  п а Ра м е т РЫ» позволяю щ ие определить цы, его площадь, диаметр (максимами ‘е Ш Н е И  И  e j j Jr r Pe Unefi (при наличии пор) rpai∏∣- Каждое испытание даст массив данных ° С  р а с с т о я н и е  м е жду граничны ми ячейками)- Статист ическая обработка достаточто"0  К Л а С Т е р а м - возникшим при этом испытании- зависимость фрактальных параметров°Г °  К 0 Л и ч е с т в а  и с п ь гтаний позволит определить модсйствия. Известные по литературе ° Т  К 0 1 1 д е н т Ра ц и и  и  их изменение при учете взаи- взаимодействия элементов. Учет этого вИ С П Ь Г Г а и и я  τ a j <oro типа проводились без учета стическую (хоть и не вполне адекватную^модД е Й С Т В И я  п о з в оляет оценить более реали-
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УДК 536.75

РА С Ч Е Т О П ЕРАТО РА В ЗА И М О Д Е Й С Т В И Я  
В  П РЕ Д С ТА В Л Е Н И И  В ЗА И М О Д Е Й С Т В И Я  
В  ОДН ОМ ЕРН ОМ  С Л У Ч А Е

АННОТАЦИЯ. Показано, что матричные элементы одномерного потенциала в 
температурном представлении взаимодействия определяются преобразованием 
JIatuiaca его координатного представления.

It is shown, that the matrix elements o f  one-dimensional potential in temperature 
representation o f  interaction are defined by Laplas transformation o f its coordinate 
representation.

При описании квантовых систем вся информация о равновесном состоянии со- 
-0<*o *v>

держится в матрице плотности р = е либо в связанном с нею операторе темпе
ратурного рассеяния Мацубары S = e ^ 0

e "^κ °*v, [1]. К сожалению, в силу того, что 
λ 2

операторы H0 = - ^ -и  V взаимодействия не коммутируют между собой и с други-
x "u  2т

ми операторами, воспользоваться исходными выражениями для нахождения статис
тической суммы и термодинамических величин практически невозможно. Этот факт 
выводит на первое место проблему приближенного вычисления операторов р  и S и 
придания им удобного для расчетов вида. Одним из путей решения указанной зада
чи является замена дифференциального оператора интегральным. Дифференциро
вание по обратной температуре приводит к хорошо известному уравнению Блоха 
для оператора Мацубары:

А
∂S λ λ  A A
Т» = -V (β ) S ,  S(O) = I1 (1)




