ȷURNAL FIZIQNIH DOSLIDȷEN^ t. 4, ˝ 3 (2000) s. 266–269

JOURNAL OF PHYSICAL STUDIES v. 4, No. 3 (2000) p. 266–269

METOD MıNSTERA DL˚ BINARNIH SUMIXE`

O. M. Vasil~‚v^1, O. V. Qaliȷ^2 1KiÝvs~kiȷ nac˛onal~niȷ un˛versitet ˛men˛ Tarasa Xevqenka, f˛ziqniȷ fakul~tet, kafedra teoretiqnoÝ fiziki pr. Gluxkova, 6, KiÝv, 03127, UkraÝna 2 Nacional~niȷ mediqniȷ universitet im. akad. O. O. Bogomol~cffl, kafedra mediqnoÝ ta biologiqnoÝ fiziki bul~v. Xevqenka, 13, KiÝv, 03004, UkraÝna (Otrimano 7 ltogo 2000 r.; v ostatoqnomu viglffld˛ — 31 travnffl 2000 r.)

Rozglfflnuto moılivist~ zastosuvannffl metodu Mnstera dlffl otrimannffl poslidovnih nabliıen~ dlffl parnoÝ ta prfflmoÝ korelfflciȷnih funkciȷ flktuaciȷ parametra porffldku v binarniȷ sumixi. Pokazano, wo isnu‚ principova moılivist~ vikoristannffl iteraciȷnih procedur, rozroblenih ranixe dlffl odnokomponentnih sistem, za dopomogo fflkih moına otrimati nesinİulfflrni v nuli virazi dlffl korelfflciȷnih funkciȷ. Doslidıena prostorovo neobmeıena binarna sistema, a takoı binarna sistema z geometri‚ ploskogo paralel~nogo proxarku.

Kl¸qovfi slova: korelfflciȷna funkciffl, metod Mnstera, dvomomentne nabliıennffl, teoriffl Ornxtaȷna–Cernike, binarna sumix.

PACS number(s): 05.70.Fh, 05.70.Jk

VSTUP

U bagat~oh vipadkah pri doslidıenni kritiqnih fflviw ta fazovih perehodiv u riznih sistemah vaılivim momentom ‚ rozrahunok parnoÝ korelfflciȷnoÝ funkciÝ flktuaciȷ parametra porffldku. Dosit~ qasto cilkom priȷnffltnim moıe buti vikoristannffl z ci‚ meto flktuaciȷnoÝ teoriÝ fazovih perehodiv, fflka dozvolffl‚ otrimati nizku vaılivih rezul~tativ [1]. Tak, koli sistema odnokomponentna, zagal~novidomiȷ asimptotiqniȷ viraz dlffl korelfflciȷnoÝ funkciÝ flktuaciȷ gustini ma‚ viglffld [1,2]:

G_2(r) = A · exp(−r/R_c)/r^{(1+η)}, (1)

de η ≈ 0.034 — kritiqniȷ pokaznik, a R_c — radius korelfflciÝ flktuaciȷ, wo zrosta‚ do bezmeınosti pri nabliıenni do kritiqnoÝ toqki neobmeıenoÝ sistemi. Xiroke zastosuvannffl oderıala teoriffl vil~- nogo polffl flktuaciȷ, fflka v bagat~oh vipadkah dozvolffl‚ otrimati dosit~ nepogani rezul~tati [3–5] i vidpovida‚ nabliıenn, koli η = 0, hoqa na c~omu osnovni pidhodi wodo vivqennffl kritiqnih fflviw ne obmeıut~sffl [6,7]. Sutt‚vim nedolikom navedenogo viwe asimptotiqnogo virazu dlffl parnoÝ korelfflciȷnoÝ funkciÝ ‚ ÝÝ sinİulfflrnist~ u nuli, tobto pri r → 0. Ostann‚ moıe viklikati pevni uskladnennffl pri doslidıenni kritiqnoÝ povedinki sistemi. Tomu Mnster zaproponuvav metod otrimannffl poslidovnih iteraciȷ dlffl parnoÝ ta prfflmoÝ korelfflciȷnih funkciȷ, fflkiȷ dozvolffl‚ usunuti c problemu [8]. Ceȷ metod bulo zaproponovano dlffl odnokomponentnoÝ prostorovo neobmeıenoÝ sistemi. Vikoristovuqi osnovni ideÝ Mnstera, analogiqnim qinom moına doslidıuvati i prostorovo obmeıeni sistemi [9]. Niıqe zaproponovano rozglfflnuti moılivist~ zastosuvannffl metodu Mnstera dlffl klasu binarnih sistem, priqomu fflk prostorovo neobmeıenih, tak i sistem, dlffl fflkih prostorove obmeıennffl ‚ sutt‚vim faktorom, wo vpliva‚ na harakter korelfflciȷnoÝ povedinki poblizu kritiqnogo stanu. Dlffl bil~xoÝ naoqnosti ta z urahuvannfflm xirokoÝ poxirenosti fflk priklad rozglfflnuto sistemu z geometri‚ ploskogo paralel~nogo proxarku.

I. BINARNA PROSTOROVO NEOBMEȷENA SISTEMA

Rozglfflnemo sistemu inteİral~nih rivnffln~ Ornxtaȷna–Cernike (OC) dlffl binarnoÝ sumixi. U zagal~nomu vipadku prostorovo neobmeıenoÝ sistemi ma‚mo qotiri rivnfflnnffl:

G_{ij}(r) = f_{ij}(r) + 2∑ k=1 ⟨ρ_k⟩ ∫ f_{ik}(r_1)G_{kj}(r − r_1)dr_1, (2)

de i, j = 1, 2. Dlffl sprowennffl (2) zruqno zrobiti taki zamini: G_{ij}(r) → ⟨ρ⟩/ √ ⟨ρ_i⟩⟨ρ_j ⟩G_{ij}(r), f_{ij} (r) → ⟨ρ⟩/ √ ⟨ρ_i⟩⟨ρ_j ⟩f_{ij}(r) i ⟨ρ⟩ = ⟨ρ_1⟩ + ⟨ρ_2⟩. Todi rivnfflnnffl (2) matimut~ prost˛xiȷ viglffld:

G_{ij}(r) = f_{ij}(r) + ⟨ρ⟩ 2∑ k=1 ∫ f_{ik}(r_1)G_{kj}(r − r_1)dr_1. (3)

kwo vvesti matrici Ĝ(r) = ( G_{11}(r) G_{12}(r) G_{21}(r) G_{22}(r) ) i f̂ (r) = ( f_{11}(r) f_{12}(r) f_{21}(r) f_{22}(r) ) , to matimemo take matriqne

inteİral~ne rivnfflnnffl, fflke opisu‚ korelfflciȷni vlastivosti binarnoÝ sumixi ȷ formal~no zb˛ga‚t~sffl z inte-

METOD M“NSTERA DL BINARNIH SUMIXE„

İral~nim rivnfflnnfflm OC dlffl odnokomponentnoÝ sistemi [3–5]:

Ĝ(r) = f̂ (r) + ⟨ρ⟩ ∫ f̂(r_1)Ĝ(r − r_1)dr_1. (4)

k i u vipadku odnokomponentnoÝ ridini, ostann‚ rivnfflnnffl dozvolffl‚ znaȷti toqniȷ rozv’fflzok dlffl matrici parnih korelfflciȷnih funkciȷ Ĝ(r), til~ki fflkwo vidoma matricffl f̂ (r). Wob znaȷti asimptotiqniȷ rozv’fflzok rivnfflnnffl (4), rozklademo matric Ĝ(r − r_1) v rffld po r_1. U dvomomentnomu nabliıenni todi moıemo zapisati:

Ĝ(r) = f̂ (r) + Ĉ_0 · Ĝ(r) + Ĉ_2△ · Ĝ(r), (5)

de vvedeno taki poznaqennffl matric~ prostorovih momentiv: Ĉ_0 = ⟨ρ⟩ ∫^ f (r)dr, Ĉ_0 = (1/6)⟨ρ⟩ ∫^ f (r)r^2dr. Takim qinom, diferenciffll~ne matriqne rivnfflnnffl OC dlffl binarnoÝ sumixi ma‚ viglffld:

△Ĝ(r) − Ĉ^{−1}_2 (Ê − Ĉ_0) · Ĝ(r) = −Ĉ^{−1}_2 · f̂ (r). (6)

Tut i dali Ê — odiniqna matricffl. Z rivnfflnnffl (6) moına znaȷti asimptotiqniȷ rozv’fflzok, odnak, fflk zaznaqalos~ viwe, vin bude mati sinİulfflrnist~ u nuli. Metod Mnstera dozvolffl‚ usunuti c nezruqnist~ xlfflhom otrimannffl poslidovnih iteraciȷ dlffl korelfflciȷnih funkciȷ, i osnovna ideffl ȷogo polfflga‚ v poslidovnomu vikoristanni inteİral~nogo ta diferenciffll~nogo rivnffln~ OC [8]. Rozglfflnemo metod oderıannffl poslidovnih nabliıen~ dlffl parnoÝ korelfflciȷnoÝ funkciÝ flktuaciȷ parametra porffldku. Asimptotiqniȷ rozv’fflzok dlffl KF otrima‚mo, poklavxi v (6) f̂^{(0)}(r) = (Ĉ_0/⟨ρ⟩) · δ(r), wo da‚:

△Ĝ(r) − Ĉ^{−1}_2 (Ê − Ĉ_0) · Ĝ(r) = −

Ĉ^{−1}_2 Ĉ_0 ⟨ρ⟩ · δ(r). (7)

U rezul~tati fur’‚–peretvoren~ rivnffln~ (4) i (6) ma- ‚mo vidpovidno:

Ĝ(q) = f̂ (q) + ⟨ρ⟩f̂ (q)Ĝ(q) (8) ta [q^2Ê − Ĉ^{−1}_2 (Ê − Ĉ_0)] · Ĝ(q) = Ĉ^{−1}_2 · f̂ (q). (9)

Todi dlffl asimptotiqnogo rozv’fflzku Ĝ(q) otrimu‚mo:

[q^2Ê − Ĉ^{−1}_2 (Ê − Ĉ_0)] · Ĝ^{(0)}(q) =

Ĉ^{−1}_2 Ĉ_0 ⟨ρ⟩ . (10)

Otıe, v nul~ovomu nabliıenni

Ĝ^{(0)}(q) = [q^2Ê + Ĉ^{−1}_2 (Ê − Ĉ_0)]^{−1} ·

Ĉ^{−1}_2 Ĉ_0 ⟨ρ⟩ . (11)

Z rivnfflnnffl (8) ma‚mo

f̂ (q) = Ĝ(q) · [Ê + ⟨ρ⟩Ĝ(q)]^{−1}. (12)

Perxe nabliıennffl dlffl matrici prfflmih korelfflciȷnih funkciȷ nabuva‚ viglffldu:

f̂^{(1)}(q) = [q^2Ê + Ĉ^{−1}_2 (Ê − Ĉ_0) + Ĉ^{−1}_2 Ĉ_0]^{−1} ·

Ĉ^{−1}_2 Ĉ_0 ⟨ρ⟩ . (13)

Perxe nabliıennffl dlffl matrici parnih korelfflciȷnih funkciȷ moına oderıati z rivnfflnnffl (9), a same:

Ĝ^{(1)}(q) = [q^2Ê + Ĉ^{−1}_2 (Ê − Ĉ_0)]^{−1} · Ĉ^{−1}_2 f̂^{(1)}(q). (14)

Zrobimo vaılive zauvaıennffl. Pri perehodi vid inteİral~nogo do diferenciffll~nogo rivnffln~ OC neobhidno zberegti simetri poqatkovoÝ sistemi inte- İral~nih rivnffln~. Tomu ne vsi elementi matric~ prostorovih momentiv budut~ nezaleınimi. A same, z rivnfflnnffl (11) vipliva‚ neobhidnist~ togo, wob komutuvali matrici prostorovih momentiv, tobto vikonuvalas~ rivnist~:

Ĉ_2Ĉ_0 = Ĉ_0Ĉ_2. (15)

Vikoristovuqi vlastivosti komutuqih matric~, z (14) otrimu‚mo dlffl perxogo nabliıennffl matrici parnih korelfflciȷnih funkciȷ:

Ĝ^{(1)}(q) = [q^2Ê + Ĉ^{−1}_2 (Ê − Ĉ_0)]^{−1} ·

Ĉ^{−1}_2 ⟨ρ⟩ −[q^2Ê + Ĉ^{−1}_2 (Ê − Ĉ_0) + Ĉ^{−1}_2 Ĉ_0]^{−1} ·

Ĉ^{−1}_2 ⟨ρ⟩ . (16)

Porivnqi formuli (11), (13) ta (16), dohodimo do visnovku, wo, fflk i u vipadku odnokomponentnoÝ sistemi, perxi nabliıennffl dlffl parnih ta prfflmih korelfflciȷnih funkciȷ moıut~ buti viraıeni qerez asimptotiqniȷ rozv’fflzok dlffl parnih korelfflciȷnih funkciȷ.

II. PROSTOROVO OBMEȷENA SISTEMA

Rozglfflnemo prostorovo obmeıenu sistemu z geometri‚ ploskogo paralel~nogo proxarku tovwini 2h. U cilindriqniȷ sistemi koordinat −h ≤ z ≤ h i 0 ≤ ρ < ∞. Na granici korelfflciȷni funkciÝ budemo

O. M. VASIL^˝V, O. V. QALI„

vvaıati rivnimi nulev˛, wob zadovol~niti graniqniȷ pereh˛d do prostorovo neobmeıenoÝ sistemi [10]. Todi korelfflciȷni funkciÝ moına xukati u viglffldi rffldu za garmoniqnimi funkcifflmi [10]:

Ĝ(ρ, z) = ∞∑ m=0 Ĝ_m(ρ) cos(π(m + 0.5)z/h) (17)

dlffl matric~ parnoÝ i f̂ (ρ, z) =^∞ ∑ m=0 f̂_m(ρ) cos(π(m + 0.5)z/h) (18)

prfflmoÝ korelfflciȷnih funkciȷ. Z urahuvannfflm ortogonal~nosti garmoniqnih funkciȷ inteİral~ne rivnfflnnffl OC (2) transformu‚t~sffl v inteİral~ne rivnfflnnffl dlffl garmonik rozkladu:

G_{ij(m)}(ρ) = f_{ij(m)}(ρ) + h 2∑ k=1 ⟨ρ_k⟩ (19)

× ∫ f_{ik(m)}(ρ_1)G_{kj(m)}(|ρ − ρ_1|)dρ_1,

a analog rivnfflnnffl (8) matime viglffld

Ĝ_m(q) = f̂_m(q) + h⟨ρ⟩f̂_m (q)Ĝ_m(q), (20)

priqomu tut u rivnfflnni (20) q ∈ R^2, na vidminu vid (8), de q ∈ R^3. Zapisavxi del~ta–funkci fflk

δ(z) = 1 h ∞∑ m=0 cos( π(2m + 1)z 2h ), (21)

otrimu‚mo diferenciffll~ne rivnfflnnffl dlffl garmonik matrici parnih korelfflciȷnih funkciȷ:

△Ĝ_m(ρ) − (Ĉ^{−1}_2 (Ê − Ĉ_0) + π^2(2m + 1)^2 4h^2

Ê) · Ĝ_m(ρ) = −

Ĉ^{−1}_2 Ĉ_0 h⟨ρ⟩ · δ(ρ). (22)

Porivnqi rivnfflnnffl (19) ta (22) vidpovidno z (2) i (7), moına pomititi, wo za formo voni zb˛gatimut~sffl, fflkwo zrobiti zaminu ⟨ρ⟩ → h⟨ρ⟩.

Takim qinom, asimptotiqniȷ viraz dlffl fur’‚–obrazu matrici parnih korelfflciȷnih funkciȷ dlffl prostorovo obmeıenoÝ sistemi ma‚ viglffld:

Ĝ^{(0)}_m (q) = [q^2Ê + π^2(2m + 1)^2 4h^2

Ê + Ĉ^{−1}_2 (Ê − Ĉ_0)]^{−1} ·

Ĉ^{−1}_2 Ĉ_0 h⟨ρ⟩ . (23)

Perxi nabliıennffl dlffl matric~ prfflmih ta parnih korelfflciȷnih funkciȷ vidpovidno dorivnt~

f̂^{(1)}_m (q) = [q^2Ê + π^2(2m + 1)^2 4h^2

Ê + Ĉ^{−1}_2 (Ê − Ĉ_0) + Ĉ^{−1}_2 Ĉ_0]^{−1} ·

Ĉ^{−1}_2 Ĉ_0 h⟨ρ⟩ (24) ta Ĝ^{(1)}_m (q) = [q^2Ê + π^2(2m + 1)^2 4h^2

Ê + Ĉ^{−1}_2 (Ê − Ĉ_0)]^{−1} ·

Ĉ^{−1}_2 h⟨ρ⟩ − [q^2Ê + π^2(2m + 1)^2

4h^2

Ê + Ĉ^{−1}_2 (Ê − Ĉ_0) + Ĉ^{−1}_2 Ĉ_0]^{−1} ·

Ĉ^{−1}_2 h⟨ρ⟩ . (25)

Principovo vidminnist rivnffln~ (23)–(25) vid (11), (13), (16) ‚ te, wo v c~omu vipadku, fflk uıe zaznaqalos~, q ∈ R^2. Oqevidno, wo stosovno prostorovo obmeıenoÝ sistemi moına zrobiti takiȷ samiȷ visnovok, fflk i dlffl prostorovo neobmeıenoÝ sistemi, a same: perxi nabliıennffl dlffl korelfflciȷnih funkciȷ moıut~ buti viraıeni qerez asimptotiqniȷ rozv’fflzok dlffl parnoÝ korelfflciȷnoÝ funkciÝ.

METOD M“NSTERA DL BINARNIH SUMIXE„

VISNOVKI

Takim qinom, dohodimo do visnovku, wo principovo harakteristiko metodu Mnstera z otrimannffl poslidovnih iteraciȷ dlffl korelfflciȷnih funkciȷ ‚ moılivist~ predstavlennffl Ýh qerez asimptotiqniȷ rozv’fflzok dlffl parnoÝ korelfflciȷnoÝ funkciÝ. Vikoristannffl nesinİulfflrnih u nuli perxih nabliıen~ dlffl parnih korelfflciȷnih funkciȷ, z odnogo boku, usuva‚ rffld nezruqnosteȷ, pov’fflzanih z sinİulfflrnist, a z inxogo ne vimaga‚ znaqnih rozrahunkiv, tomu wo poslidovni iteraciÝ viraıat~sffl qerez asimptotiqniȷ rozv’fflzok. Ostann‚ ‚ vaılivim, oskil~ki ne stavit~ pid sumniv rezul~tati, otrimani na osnovi vikoristannffl asimptotiqnogo rozv’fflzku, i rozxir‚ moılivosti zastosuvannffl teoriÝ vil~nogo polffl flktuaciȷ [9,10]. Navedeniȷ viwe metod moıe buti zastosovaniȷ dlffl xirokogo klasu sistem: odnokomponentnih ta bagatokomponentnih, prostorovo obmeıenih ta neobmeıenih.

[1] A. Z. Pataxinskiȷ, V. L. Pokrovskiȷ, Fluktuacionnaffl teoriffl fazovyh perehodov (Nauka, Moskva, 1982).

[2] M. A. Anisimov, Kritiqeskie fflvleniffl v ıidkostfflh i ıidkih kristallah (Nauka, Moskva, 1987).

[3] K. Krokston, Fizika ıidkogo sostofflniffl (Mir, Moskva, 1978).

[4] R. Balesku, Ravnovesnaffl i neravnovesnaffl statistiqeskaffl mehanika (Mir, Moskva, 1978).

[5] G. Stenli, Fazovye perehody i kritiqeskie fflvleniffl (Mir, Moskva, 1973).

[6] X. Ma, Sovremennaffl teoriffl kritiqeskih fflvleniȷ (Mir, Moskva, 1980).

[7] I. R. “hnovskiȷ, Fazovye perehody vtorogo roda.

Metod kollektivnyh peremennyh (Naukova dumka, KiÝv, 1985).

[8] A. Mnster, Teoriffl fluktuaciȷ. Sb. Termodinamika neobratimyh processov (IIL, Moskva, 1962).

[9] O. M. Vasil~‚v, O. V. Qaliȷ, Ukr. fiz. ıurn. 5, 572 (1998).

[10] A. V. Chalyi, J. Mol. Liquids 58, 179 (1993).

THE MÜNSTER METHOD FOR THE BINARY MIXTURES

A. N. Vasil’ev^1 , A. V. Chalyi^2 1Department of Theoretical Physics, Taras Shevchenko Kiev University, 6 Glushkov Prospect, Kyiv, UA–03127, Ukraine E–mail: vasilal@ups.kiev.ua 2Department of Physics, O. O. Bogomolets National Medical University 13 Shevchenko Blvd., Kyiv, UA–03004, Ukraine E–mail: avchal@mbph.nmu.kiev.ua

The Münster method is considered to apply for the investigation of binary mixtures. It is shown that for calculating the nonsingular expression for the pair correlation functions the iteration procedure may be used which previously was developed for one-component systems. The spatially infinite system as well as the system with the geometry of a plane–parallel layer are considered.