ȷURNAL F�ZIQNIH DOSL�DȷEN^ t. 1, ˝ 4 (1997) s. 564–569

JOURNAL OF PHYSICAL STUDIES v. 1, No 4 (1997) p. 564–569

QASOV¨ AVTOKORELC¨„N¨ FUNKC¨Õ XVIDKOST¨ KLASTER¨V Z CIKL¨QNIMI GRANIQNIMI UMOVAMI

¨. ¨. Tal~fflns~kiȷ, A. T. Maksimov L~v˛vs~kiȷ derıavniȷ un˛versitet ˛men˛ ¨vana Franka, kafedra teoretiqnoÝ f˛ziki UkraÝna, UA–290005, L~v˛v, vul. Dragomanova, 12 (Otrimano 3 bereznffl 1997)

Dosl˛dıeno moıliv˛st~ zastosuvannffl metodu molekulfflrnoÝ dinam˛ki do rozrahunku kolivnih spektr˛v u kristalah. V osnov˛ c~ogo p˛dhodu ‚ toȷ fakt, wo Fur’‚–zobraıennffl avtokorelfflc˛ȷnoÝ funkc˛Ý xvidkosti viznaqa‚ gustinu kolivan~ atom˛v. Znaȷdeno anal˛tiqn˛ virazi ˛ vikonano komp’tern˛ rozrahunki metodom molekulfflrnoÝ dinam˛ki avtokorelfflc˛ȷnoÝ funkc˛Ý ta ÝÝ Fur’‚–zobraıennffl v model˛ l˛n˛ȷnogo cikl˛qno zamknutogo lancıka atom˛v dvoh sort˛v (model~ ȷonnogo kristala). Graf˛k Fur’‚–zobraıennffl ma‚ viglffld sukupnosti r˛znih p˛k˛v, poloıennffl fflkih viznaqat~ qastoti normal~nih kolivan~, a Ýhn˛ plow˛ pov’fflzan˛ z masami tih atom˛v, fflk˛ kolivat~sffl p˛d qas zbudıennffl danoÝ modi kolivan~. Vivqeno kolivannffl lancık˛v (klaster˛v) z k˛l~k˛st atom˛v N=4 ˛ 8. U vipadku N = 4 rezul~tati por˛vnt~ z anal˛tiqnim rozrahunkom. Rezul~tati povn˛st zb˛gat~sffl, wo sv˛dqit~ pro perspektivn˛st~ zastosuvannffl metodu molekulfflrnoÝ dinam˛ki do rozrahunk˛v kolivnih spektr˛v kristal˛v. Dlffl N = 8 zrobleno por˛vnfflnnffl c~ogo metodu z rezul~tatami, oderıanimi xlfflhom d˛fflgonal˛zac˛Ý v˛dpov˛dnoÝ matric˛.

Klqov˛ slova: kolivannffl İratki, avtokorelfflc˛ȷna funkc˛ffl xvidkosti, klasteri, cikl˛n˛ graniqn˛ umovi.

PACS number(s): 63.10.+a, 63.20 Pw

I. VSTUP

Avtokorelfflc˛ȷn˛ funkc˛Ý xvidkosti ⟨v(t_1)v(t_2)⟩, de ⟨...⟩ oznaqa‚ kvantovo–mehan˛qne ˛ termodinam˛qne userednennffl, vperxe vveden˛ u prac˛ Van Hove [1], v fflk˛ȷ bulo z’fflsovano zv’fflzok m˛ı podv˛ȷnim diferenc˛ffll~nim perer˛zom rozs˛fflnnffl teplovih neȷtron˛v d^2Ω/dEdΩ ˛ prostorovo–qasovo korelfflc˛ȷno funkc˛‚ G(r, t). V klasiqnomu vipadku G(r, t) viznaqa‚ ȷmov˛rn˛st~ perebuvannffl qastinki v toqc˛ r u moment qasu t. V˛dpov˛dno G(r, t) v pevnomu nabliıenn˛, fflke nazivat~ İaussovim, moıe buti viraıene qerez avtokorelfflc˛ȷnu funkc˛ xvidkosti.

U podal~xomu c funkc˛ ˛ntensivno dosl˛dıuvali u zv’fflzku z tim, wo qerez neÝ, fflk vifflvilos~, moına viraziti c˛lu nizku veliqin, fflk˛ harakterizut~ termodinam˛qn˛ ˛ k˛netiqn˛ vlastivost˛ kondensovanih sistem.

Usp˛h cih dosl˛dıen~ buv zumovleniȷ, peredus˛m, tim, wo same v toȷ per˛od (50–60-t˛ roki) poqav ˛ntensivno rozvivatis~ metod molekulfflrnoÝ dinam˛ki (MD), fflkiȷ bulo zastosovano, zokrema, ˛ dlffl obqislennffl korelfflc˛ȷnih funkc˛ȷ.

¨deffl metodu MD, fflk v˛domo, ‚ tako [2, 3]. Rozglffldat~ klasiqnu sistemu N qastinok ˛z zadanim potenc˛ffllom vza‚mod˛Ý m˛ı nimi. Klasiqn˛ r˛vnfflnnffl ruhu qastinok rozv’fflzut~ qislovo za dopomogo r˛znicevih metod˛v ˛ znahodfflt~ r_1(t), ..., r_N (t), p_1(t), ..., p_N (t). Dal˛ na osnov˛ erİodiqnoÝ g˛potezi viznaqat~ termodinam˛qne seredn‚ dlffl bud~-fflkoÝ funkc˛Ý termodinam˛qnih zm˛nnih za formulo

⟨f⟩ = lim_{τ →∞} 1 τ τ∫ 0 f(r_1(t), ..., r_N (t)p_1(t), ..., p_N (t))dt. (1)

U c~omu vipadku temperaturu T viznaqat~ sp˛vv˛dnoxennfflm

T = 1 3k_B N ( N∑ i=1 m_iv^2_i ),

de k_B — stala Bol~cmana.

Ostann˛mi rokami metod MD znovu poqav privertati do sebe uvagu u zv’fflzku z novimi moılivostfflmi suqasnoÝ obqislval~noÝ tehn˛ki [4–7]. Naȷb˛l~xe metod MD zastosovut~ u teor˛Ý r˛din dlffl dosl˛dıennffl Ýhn˛h termodinam˛qnih ˛ k˛netiqnih vlastivosteȷ.

U prac˛ [8] avtokorelfflc˛ȷna funkc˛ffl xvidkosti bula rozrahovana dlffl r˛dkogo argonu z vikoristannfflm potenc˛ffllu vza‚mod˛Ý Lennarda–Dıonsa. C funkc˛ obqislvali za formulo

⟨v(0)v(t)⟩ = 1 N N∑ i=1 v_i(0)v_i(t). (2)

Sutt‚vim ‚ te, wo u vipadku r˛dini v stan˛ termodinam˛qnoÝ r˛vnovagi funkc˛ffl V_2(t_1, t_2) = ⟨v(t_1)v(t_2)⟩ zaleıit~ lixe v˛d r˛znic˛ qas˛v t_2 − t_1. Tomu moına tak vibrati poqatok v˛dl˛ku qasu, wob t_1 = 0, t_2 − t_1 = t, ˛ tod˛ oderıimo avtokorelfflc˛ȷnu funkc˛ u viglffld˛ (2).

U vipadku ı klastera z neveliko k˛l~k˛st atom˛v, fflk˛ pov’fflzan˛ pruınimi silami ˛ kolivat~sffl, cffl funkc˛ffl zaleıit~ v˛d t_1 ˛ t_2, a ne v˛d Ýhn~oÝ r˛znic˛. Ce moına legko baqiti na priklad˛ odnogo garmon˛qnogo oscilffltora (N = 1). V c~omu vipadku V_2(t_1, t_2) = v(t_1)v(t_2) zaleıit~ fflk v˛d t_2, tak ˛ v˛d t_1, osk˛l~ki viznaqal~nim tut ‚ ne r˛znicffl faz, a fazi kolivan~ u momenti t_1 ˛ t_2.

Osk˛l~ki mi rozglfflda‚mo same klasteri z oscilqimi atomami, to vinika‚ problema viboru t_1 qi userednennffl za t_1, fflka bude obgovorena niıqe.

Osnovna naxa meta — viznaqennffl za dopomogo avtokorelfflc˛ȷnih funkc˛ȷ xvidkosti spektra qastot kolivan~ atom˛v u kristal˛. V osnov˛ c~ogo p˛dhodu ‚ toȷ fakt, wo Fur’‚–zobraıennffl c˛‚Ý funkc˛Ý viznaqa‚ spektral~niȷ rozpod˛l kolivan~ g(ω) [9].

U rozd˛l˛ II znaȷdeno anal˛tiqniȷ viraz dlffl avtokorelfflc˛ȷnoÝ funkc˛Ý xvidkosti l˛n˛ȷnogo zamknutogo lancıka ˛ pokazano, wo ÝÝ Fur’‚–zobraıennffl viznaqa‚ qastoti normal~nih kolivan~.

U rozd˛l˛ III model~ rozd˛lu II rozrahovano metodom molekulfflrnoÝ dinam˛ki, a takoı rozrahovano b˛l~x skladnu model~.

II. AVTOKORELC¨„NA FUNKC¨ XVIDKOSTI L¨N¨„NOGO ZAMKNUTOGO LANC“”KA

Rozglfflnemo spoqatku odin garmon˛qniȷ oscilffltor, fflkiȷ vza‚mod˛‚ z termostatom pri temperatur˛ T .

Avtokorelfflc˛ȷna funkc˛ffl xvidkosti v c~omu vipadku ma‚ viglffld

V_2(t_0, t) = ⟨v(t_0)v(t_0 + t)⟩, (3)

de ⟨...⟩ — termodinam˛qne userednennffl.

Zapixemo v(t_0) u viglffld˛

v(t_0) = v_{max} cos(ω_0t_0 + ϕ_0). (4)

Takiȷ zapis oznaqa‚, wo poqatok v˛dl˛ku qasu vibrano tak, wo pri t_0 = 0 poqatkova faza dor˛vn‚ ϕ_0. Dlffl togo, wob viraz (3) ne zaleıav v˛d viboru poqatku v˛dl˛ku qasu, ȷogo sl˛d useredniti za t_0, abo, wo te same za ϕ_0. Osk˛l~ki koına z veliqin: t_0 ˛ ϕ_0, viznaqa‚ vib˛r poqatku v˛dl˛ku qasu, odnu z nih moına priȷnfflti tako, wo dor˛vn‚ nul, a za drugo useredniti. Poznaqimo risko nad V_2(t_0, t) userednennffl za t_0 za per˛od kolivan~ τ qi za ϕ_0 za per˛od 2π.

Tod˛

V_2(t_0, t) = ⟨v^2_{max}⟩ 1 τ τ∫ 0 cos ω_0t_0 cos ω_0(t_0 + t)dt_0 (5)

= ⟨v^2_{max}⟩ 1 2π 2π∫ 0 cos ϕ_0 cos(ω_0t + ϕ_0)dϕ_0

= ⟨v^2_{max}⟩ 2 cos ω_0t.

Zaznaqimo, wo ceȷ samiȷ rezul~tat moına oderıati, fflkwo v (3) ˛ (4) priȷnfflti t_0 = ϕ_0 = 0 ˛ oznaqiti

V_2(t) = ⟨v(0)v(t)⟩, v(t) = v(0) cos ω_0t.

Tod˛

V_2(t) = ⟨v(0)^2⟩ cos ω_0t. (6)

Ceȷ viraz zb˛ga‚t~sffl z (5), fflkwo vrahuvati, wo vnasl˛dok dov˛l~nosti viboru momentu qasu 0

⟨v(0)^2⟩ = ⟨v^2⟩ = ⟨v^2_{max}⟩ 2 = k_B T m . (7)

Takim qinom moına u viraz˛ dlffl avtokorelfflc˛ȷnoÝ funkc˛Ý vvaıati z samogo poqatku, wo t_0 = 0, osk˛l~ki podal~xe termodinam˛qne userednennffl avtomatiqno vikonu‚ userednennffl ˛ za t_0, zg˛dno z (7).

Otıe, avtokorelfflc˛ȷna funkc˛ffl garmon˛qnogo oscilffltora

V_2(t) = V_2(t_0, t) = k_B T m cos ω_0t. (8)

Fur’‚–zobraıennffl c˛‚Ý funkc˛Ý

F (ω) = 2 π ∞∫ 0 V_2(t) cos ωtdt

= 2k_BT πm ∞∫ 0 cos ω_0t cos ωtdt. (9)

¨ntegral u (9) moına obqisliti, fflkwo zapisati ȷogo tak:

J = ∞∫ 0 cos ω_0t cos ωtdt

= lim_{α→0} ∞∫ 0 e^{−αt2} cos ω_0t cos ωtdt

= lim_{ε→0} 1 2 √ π ε exp { − (ω − ω_0)^2 ε } ,

de ε = 4α.

¨. TAL^NS^KI„, A. MAKSIMOV

Ostann˛ȷ viraz ‚ ne wo ˛nxe, fflk odne ˛z viznaqen~ δ-funkc˛Ý D˛raka (pomnoıenoÝ na π/2).

Otıe, ma‚mo

F (ω) = k_B T m g(ω), (10) de g(ω) = δ(ω − ω_0) (11)

— normovana na odinic gustina kolivan~ garmon˛qnogo oscilffltora.

Ceȷ priklad ˛lstru‚ zv’fflzok Fur’‚–zobraıennffl avtokorelfflc˛ȷnoÝ funkc˛Ý z gustino kolivan~.

Rozglfflnemo dal˛ zamknutiȷ l˛n˛ȷniȷ lancıok z N atom˛v z masami m_i pov’fflzanih m˛ı sobo kvaz˛- pruınimi silami z koef˛c˛‚ntom ıorstkosti k.

Avtokorelfflc˛ȷna funkc˛ffl xvidkosti v c~omu vipadku

V_2(t_0, t) = 1 N N∑ i=1 ⟨v_i(t_0)v_i(t_0 + t)⟩. (12)

Priȷmemo dal˛ v (12) t_0 = 0 ˛ userednennffl budemo vikonuvati za fazami kolivan~.

Uvedemo normal~n˛ koordinati Q_s(t) (s = 1, 2, ..., N) za formulami:

x_i(t) = N∑ s=1 C_{is}Q_s(t), (13)

de x_i(t) — zm˛wennffl z poloıennffl r˛vnovagi i-Ý qastinki.

Tod˛ V_2(0, t) zapixemo:

V_2(0, t) = 1 N N∑ i,s,s^′ =1 C_{is}C_{is}′ ⟨Q̇_s(0)Q̇_s′ (t)⟩, (14)

de Q_s(t) = Q^0_s sin(ω_st + ϕ_s), (15) N∑ i=1 m_iC_{is}C_{is}′ = δ_{ss}′ . (16)

Obernene do (13) peretvorennffl ma‚ viglffld

Q_s(t) = N∑ i=1 b_{si}x_i(t). (17)

Koef˛c˛‚nti b_{si} zadovol~nfflt~ sp˛vv˛dnoxennffl

N∑ s=1 b_{si}b_{sk} = m_iδ_{ik}, (18)

N∑ s=1 C_{is}b_{sk} = δ_{ik}. (19)

Veliqini Q^0_s moına viraziti qerez temperaturu termostata, zapisavxi k˛netiqnu energ˛ sistemi N qastinok qerez normal~n˛ koordinati. kwo rozglffldati t˛l~ki kolivn˛ ruhi sistemi, viluqivxi moıliv˛st~ postupal~nogo ruhu sistemi, fflk c˛logo, to sistema z N qastinok bude mati N − 1 normal~nih koordinat, v˛dm˛nnih v˛d nulffl. kwo poznaqiti normal~nu koordinatu, wo v˛dpov˛da‚ postupal~nomu ruhov˛, qerez Q_1, to moına zapisati 1 2 N∑ s=2 ⟨Q̇^2_s⟩ = 1 2 N∑ s=2 ⟨(Q^0_s )^2⟩ω^2_s cos^2(ω_st + ϕ_s)

= 1 4 N∑ s=2 ⟨(Q^0_s )^2⟩ω^2_s = (N − 1) Θ 2 ,

de Θ = k_B T .

Vrahovuqi r˛vnom˛rniȷ rozpod˛l energ˛Ý za stupenfflmi v˛l~nosti, oderıimo

⟨(Q^0_s)^2⟩ = 1 ω_s √ 2Θ, (s = 2, 3, ..., N). (20)

Rozglfflnemo dal˛ priklad zamknutogo lancıka z qotir~oh atom˛v z masami m_1 = m_3 = m, m_2 = m_4 = M (m < M). U [10] buli znaȷden˛ qastoti normal~- nih kolivan~ u c~omu lancıku:

ω_1 = 0, ω_2 = √ 2k M , ω_3 = √ 2k m , ω_4 = √ 2k m̄ , (21)

de m̄ =^{mM}_{m+M} — zvedena masa; k — koef˛c˛‚nt pruınosti.

Normal~nimi koordinatami v c~omu vipadku ‚:

Q_1 = 1 √ 2(m + M)

(mx_1 + Mx_2 + mx_3 + Mx_4),

Q_2 = √ M 2 (x_2 − x_4), (22)

Q_3 = √ m 2 (x_1 − x_3),

Q_4 = √ m̄ 2 (x_1 − x_2 + x_3 − x_4).

Zm˛wennffl x_i viraıat~sffl qerez Q_i, zg˛dno z (22), tak:

x_1 = 1 √ 2(m + M) ( Q_1 + √ m + M m Q_3 + √ M m Q_4 ) ,

x_2 = 1 √ 2(m + M) ( Q_1 + √ m + M M Q_2 − √ m M Q_4 ) , (23)

x_3 = 1 √ 2(m + M) ( Q_1 − √ m + M m Q_3 + √ M m Q_4 ) ,

x_4 = 1 √ 2(m + M) ( Q_1 − √ m + M M Q_2 − √ m M Q_4 ) .

Zm˛st normal~nih koordinat Q_i v danomu priklad˛ v˛drazu vidno z (22). A same: Q_1 — koordinata, fflka viznaqa‚ zm˛wennffl centra mas; Q_2 — kolivannffl vaıkih atom˛v, fflkwo neruhom˛ legk˛; Q_3 — legkih, fflkwo neruhom˛ vaık˛; Q_4 — kolivannffl par vaıkih ˛ legkih atom˛v v˛dnosno Ýhn˛h centr˛v mas.

kwo rozglffldati lixe kolivn˛ ruhi v lancıku, viluqivxi postupal~niȷ ruh, fflkiȷ v˛dpov˛da‚ qastot˛ ω_1 = 0, to sl˛d priȷnfflti Q_1 = 0.

Formulu (14) tod˛ zapixemo ˛z urahuvannfflm (15):

V_2(0, t) = 1 4 4∑ i=1 4∑ s,s^′ =2 C_{is}C_{is}′ ⟨Q^0_s Q^0_s′ ⟩ω_sω_s′ cos ϕ_s cos(ω_s′ t + ϕ_s′ ). (24)

Vrahovuqi, wo seredn˛ znaqennffl v (24) dor˛vnt~ nul pri s^′ ≠ s, veliqini, wo userednen˛ v (24), nabuvat~ viglffldu

cos ϕ_s cos(ω_st + ϕ_s) = {cos ϕ_s cos ω_st cos ϕ_s − cos ϕ_s sin ω_st sin ϕ_s} = 1 2 cos ω_st, osk˛l~ki u vipadku userednennffl za ϕ_s

cos^2 ϕ_s = 1 2 , cos ϕ_s sin ϕ_s = 0.

Tod˛ (24) zapixemo

V_2(0, t) = 1 8 4∑ i=1 4∑ s=2 C^2_{is}⟨(Q^0_s)^2⟩ω^2_s cos ω_st. (25)

Vrahuvavxi (20) ˛ virazi dlffl C_{is} z (23), oderıimo

V_2(0, t) = Θ 4 ( 1 M cos ω_2t + 1 m cos ω_3t + m̄ ( 1 m^2 + 1 M^2 ) cos ω_4t ) . (26)

Korelfflc˛ȷna funkc˛ffl nabude prost˛xogo viglffldu, fflkwo zapisati ÝÝ dlffl ˛mpul~s˛v p_i = m_iẋ_i. Tod˛ zam˛st~ (26) oderıimo

P_2(0, t) = 1 4 4∑ i=1 ⟨p_i(0)p_i(t)⟩ = 1 4 Θ(M cos ω_2t + m cos ω_3t + 2m̄ cos ω_4t). (27)

Ceȷ viraz ‚ pevnim uzagal~nennfflm na vipadok r˛znih mas v˛domoÝ formuli dlffl avtokorelfflc˛ȷnoÝ funkc˛Ý prostoÝ kub˛qnoÝ İratki [11]

¨. TAL^NS^KI„, A. MAKSIMOV

⟨p_x(0)p_x(t)⟩ = M N Θ ∑ k cos ω(k)t.

Fur’‚–zobraıennffl funkc˛Ý P_2(0, t) ma‚ viglffld

F (ω) = Θ 4 {Mδ(ω − ω_2) + mδ(ω − ω_3) + 2m̄δ(ω − ω_4)}. (28)

U vipadku qislovih rozrahunk˛v metodom MD cffl funkc˛ffl nabuva‚ viglffldu sukupnosti p˛k˛v. Za Ýhn˛m roztaxuvannfflm moına viznaqiti qastoti normal~nih kolivan~, a za Ýhn~o plowe, fflk vidno z (28), moına z’fflsuvati, z kolivannfflmi fflkih same atom˛v pov’fflzana cffl qastota.

III. ROZRAHUNOK AVTOKORELC¨„NOÕ FUNKC¨Õ XVIDKOSTI METODOM MOLEKULRNOÕ DINAM¨KI

Dlffl v˛dxukannffl avtokorelfflc˛ȷnih funkc˛ȷ xvidkost˛ metodom MD neobh˛dno perx za vse rozv’fflzati sistemu r˛vnffln~ ruhu N qastinok ˛ viznaqiti z neÝ xvidkosti vs˛h qastinok fflk funkc˛Ý qasu ta poqatkovih znaqen~ koordinat ˛ xvidkosteȷ.

Tod˛ avtokorelfflc˛ȷnu funkc˛ xvidkosti dlffl sistemi N qastinok moına viznaqiti za formulo

V_2(0, t) = 1 N N∑ i=1 ⟨ẋ_i(0; x_1(0)x_2(0)...x_N (0); ẋ_1(0)ẋ_2(0)...ẋ_N (0)ẋ_i(t; x_1(0)...x_N (0); ẋ_1(0)...ẋ_N (0))⟩. (29)

Userednennffl u formul˛ (29) sl˛d vikonuvati za vs˛ma moılivimi znaqennfflmi poqatkovih poloıen~ ˛ xvidkosteȷ qastinok. Osk˛l~ki p˛d qas kolivnogo ruhu xvidkost˛ ˛ poloıennffl qastinok pov’fflzan˛ m˛ı sobo, to moına vvaıati u poqatkoviȷ moment qasu vs˛ zm˛wennffl takimi, wo dor˛vnt~ nul, a xvidkost˛ viznaqiti ˛z Ýhn˛h seredn~okvadratiqnih znaqen~, fflk˛ pov’fflzan˛ z temperaturo.

Dlffl vipadku N qastinok formulu (28) moına zapisati u viglffld˛

F (Ω) = Θ N N∑ s=2 M_sδ(Ω − Ω_3), (30)

de Ω_s = ω_s/ω_N , ω_N — maksimal~ne znaqennffl qastoti optiqnoÝ g˛lki,

M_s =

2Ω^2_s m̄ N∑ i=1 m^2_i A^2_{is}, (31)

A_{is} — bezrozm˛rna ampl˛tuda zm˛wennffl i-go atoma zumovlenogo s- modo kolivan~. Voni pov’fflzan˛ z koef˛c˛‚ntami C_{is}, viznaqenimi v (13): A_{is} =^{√k}_{ωs} C_{is}. Z umovi normuvannffl (16) vipliva‚

ω^2_s k N∑ i=1 m_iA^2_{is} = 1. (32)

Dlffl por˛vnfflnnffl metod˛v avtokorelfflc˛ȷnoÝ funkc˛Ý ˛ d˛fflgonal˛zac˛Ý dinam˛qnoÝ matric˛ buli znaȷden˛ vlasn˛ znaqennffl ˛ vlasn˛ vektori C_{is} dinam˛qnoÝ matric˛.

Obqislen˛ znaqennffl vlasnih qastot Ω_s ˛ veliqini A_{is} dlffl vipadku N = 8 ˛ m = 0.5M navedeno v tablic˛:

i 1 2 3 4 5 6 7 8 s Ω^2_s \m_i m M m M m M m M 2 0.13 0 -0.49 -0.6 -0.49 0 0.49 0.6 0.49 3 0.13 -0.6 -0.49 0 0.49 0.6 0.49 0 -0.49 4 0.33 0 0.35 0 -0.35 0 0.35 0 -0.35 5 0.67 -0.35 0 0.35 0 -0.35 0 0.35 0 6 0.87 0 0.11 -0.37 0.11 0 -0.11 0.37 -0.11 7 0.87 0.37 -0.11 0 0.11 -0.37 0.11 0 -0.11 8 1 0.24 -0.12 0.24 -0.12 0.24 -0.12 0.24 -0.12

Na ris. 1 ˛ 2 pokazano graf˛ki funkc˛Ý F(Ω)= NF (Ω)/ΘM_N dlffl N = 4 ˛ N = 8.

Plow˛ p˛k˛v na risunkah dor˛vnt~ M_s/M_N . ¨z veliqin cih plow moına viznaqiti harakter kolivan~, fflk˛ naleıat~ t˛ȷ qi ˛nx˛ȷ mod˛ normal~nih kolivan~. Oderıan˛ znaqennffl qastot Ω_s zb˛gat~sffl z˛ znaqennfflmi, navedenimi v tablic˛. Veliqina plow p˛k˛v takoı uzgodıu‚t~sffl ˛z znaqennfflmi, oderıanimi z formuli (31), fflkwo vikoristati veliqini A_{is} z tablic˛.

Ris. 1. Graf˛k funkc˛Ý F(Ω) dlffl N = 4, m/M = 0.5. Ris. 2. Graf˛k funkc˛Ý F(Ω) dlffl N = 8, m/M = 0.5.

Otıe, metod avtokorelfflc˛ȷnoÝ funkc˛Ý xvidkosti da‚ zmogu obqisliti vlasn˛ qastoti kolivan~ atom˛v. V˛n moıe mati perevagi nad zviqaȷnim metodom d˛fflgonal˛z˛c˛Ý matric˛, fflkwo rozglffldat~ velik˛ klasteri u trivim˛rnomu vipadku.

[1] L. van Hove, Phys. Rev. 95, 249 (1954).

[2] B. J. Alder, T. Wainwright, J. Chem. Phys. 27, 1209

(1957).

[3] A. N. Lagar~kov, V. M. Sergeev, Usp. fiz. nauk 125,

409 (1978).

[4] H. Guld, . Toboqnik, Komp~ternoe modelirovanie

v fizike, q. 1, 2 (Mir, Moskva, 1990) [5] J. X. Yang, J. Koplik, J. R. Banavar, Phys. Rev. A 46,

7738, (1992).

[6] J. Nieminen, D. B. Abraham, M. Karttunen, K. Kaski,

Phys. Rev. Lett. 69, 124 (1992).

[7] K. Kaski, Europhys. News 26, 23 (1995). [8] A. Rahman, Phys. Rev. A 136, 405 (1964). [9] A. Rahman, K. S. Singwi, A. Sjölander, Phys. Rev. 126, 986 (1962).

[10] ¨. ¨. Tal~fflns~kiȷ, ”urn. f˛z. dosl. 1, 106 (1996). [11] A. Maradudin, ~. Montroll, Dı. Vfflȷss, Dinamiqeskaffl teoriffl kristalliqeskoȷ rexetki v garmoniqeskom pribliıenii (Mir, Moskva, 1965).

TIME DEPENDENT VELOCITY AUTOCORRELATION FUNCTIONS OF CLUSTERS WITH CYCLIC BOUNDARY CONDITIONS

I. I. Talyansky, A. T. Maksymov Lviv State University, Chair for Theoretical Physics 12 Drahomanov Str., Lviv, UA–290005, Ukraine

The possibility of molecular dynamics usage for the calculation of vibrational spectra of crystals has been studied. The basis of this approach is the fact that Fonrier transform of velocity autocorrelation function defines the density of vibrational states. In the proposed work an analytical expression of the autocorrelation function and its Fourier transform have been found in approach of a linear chain with the cyclic boundary conditions of two kinds of atoms (model of ionic crystal). The molecular dynamics simulation of this model has been performed. The curve of the Fourier transform includes a number of sharp peaks, whose positions define the frequency of the normal vibrational modes and their areas correspond to the masses that are vibrating with these modes. Vibrations of chains (clusters) with the number of atoms N equal to 4 and 8 have been investigated. In the case of N = 4 the results have been compared with the analytical expression. For N = 8 the molecular dynamics results have been compared with the corresponding results obtained by the diagonalization of a dynamical matrix. A complete agreement of the results of comparison has been observed, which shows a possibility to use the molecular dynamics technique for the calculations of the vibrational spectra of crystals.