ȷURNAL FIZIQNIH DOSLIDȷEN^ t. 4, ˝ 4 (2000) s. 424–430

JOURNAL OF PHYSICAL STUDIES v. 4, No. 4 (2000) p. 424–430

VLASTIVOST¨ NEODNOR¨DNOGO PLINU ATOM¨V V ELEKTRIQNOMU POL¨. ŢRAD¨˝NTNE NABLI”ENN

O. V. Derıko^{1,2}, V. M. Migal~^2 1 ¨nstitut f˛ziki kondensovanih sistem NAN UkraÝni, vul. Sv‚nc˛c~kogo, 1, L~v˛v–11, 79011 2L~v˛vs~kiȷ nac˛onal~niȷ un˛versitet ˛men˛ ¨vana Franka kafedra teoretiqnoÝ f˛ziki, vul. Dragomanova, 12, L~v˛v–5, 79005 (Otrimano 25 lipnffl 2000 r.; v ostatoqnomu viglffld˛ — 28 listopada 2000 r.)

Rozglfflnuto zadaqu pro vlastivost˛ neodnor˛dnogo plinu dvor˛vnevih atom˛v u zovn˛xn~omu elektriqnomu pol˛ na osnov˛ zaproponovanogo ran˛xe funkc˛onala gustini velikogo termodinam˛qnogo potenc˛ffllu (”urn. f˛z. dosl. 1, 402 (1997)). Obqislennffl vikonano v İrad˛‚ntnomu nabliıenn˛, fflke spravedlive pri temperaturah, neznaqno niıqih za kritiqnu. Otrimano temperaturnu zaleın˛st~ koef˛c˛‚nta poverhnevogo natfflgu, zaleın˛st~ nukleac˛ȷnogo (kav˛- tac˛ȷnogo) bar’‚ra v˛d gustini peresiqenoÝ pari (roztfflgnenoÝ r˛dini). Rezul~tati por˛vnt~sffl z rezul~tatami obqislen~ na osnov˛ nelokal~nogo funkc˛onala gustini. Obgovoreno vpliv elektriqnogo polffl na vlastivost˛ neodnor˛dnogo atomnogo plinu.

Kl¸qovfi slova: metod funkc˛onala gustini, İrad˛‚ntne nabliıennffl, poverhneviȷ natfflg, nukleac˛ȷniȷ bar’‚r, kav˛tac˛ȷniȷ bar’‚r, elektriqne pole

PACS numbers: 64.70.Fx, 82.65.Dp, 62.60Nh, 64.60.Qb

Metod funkc˛onala gustini ‚ dosit~ poxirenim formal˛zmom dosl˛dıennffl vlastivosteȷ neodnor˛dnih klasiqnih qi kvantovih plin˛v [1–4]. Privablivim viglfflda‚ ȷogo zastosuvannffl do vivqennffl nukleac˛ȷnih fflviw pri fazovih perehodah gaz–r˛dina qi r˛dina–gaz, bo z’fflvlffl‚t~sffl moıliv˛st~ u meıah dostatn~o prozoroÝ shemi pov’fflzati eksperimental~no spostereıuvan˛ veliqini z m˛ıqastinkovimi vza‚mod˛fflmi [5,4].

U naxih poperedn˛h pracfflh [6,7] mi dosl˛dili defflk˛ vlastivost˛ neodnor˛dnogo plinu dvor˛vnevih atom˛v u zovn˛xn~omu elektriqnomu pol˛ metodom funkc˛onala gustini. Dlffl c~ogo rozglfflnuli dvor˛vnev˛ atomi, m˛ı fflkimi ˛snu‚ dalekosfflına vza‚mod˛ffl van der Vaal~sa (ÝÝ dlffl vibranoÝ model˛ atoma legko rozrahuvati) ta korotkosfflına vza‚mod˛ffl u viglffld˛ tverdosfernogo v˛dxtovhuvannffl. Nafflvn˛st~ zovn˛xn~ogo elektriqnogo polffl v tak˛ȷ model˛ zm˛n‚ efektivnu m˛ıatomnu vza‚mod˛ na velikih v˛dstanfflh, wo u svo qergu zumovl‚ zm˛ni u statistiko–mehan˛qnih vlastivostfflh plinu. U pracfflh [6,7] bulo proanal˛zovano zm˛ni v efektivnih m˛ıatomnih vza‚mod˛fflh, wo zumovlen˛ polem, obİruntovano vib˛r vih˛dnogo funkc˛onala velikogo termodinam˛qnogo potenc˛ffllu, pobudovano fazovu d˛fflgramu gaz–r˛dina, otrimano temperaturnu zaleın˛st~ koef˛c˛‚nta poverhnevogo natfflgu, vivqeno zaleın˛st~ nukleac˛ȷnih bar’‚- r˛v dlffl fazovih perehod˛v gaz–r˛dina ta r˛dina–gaz v˛d gustini peresiqenoÝ pari ta roztfflgnenoÝ r˛dini. U provedenih dosl˛dıennfflh vikoristano nelokal~- niȷ funkc˛onal gustini, wo vrahovu‚ korotkosfflıne atomne v˛dxtovhuvannffl v nabliıenn˛ Karnagana– Starl˛nİa, a vnesok v˛d dalekosfflınogo pritfflgannffl, fflke zazna‚ zm˛ni qerez nafflvn˛st~ polffl, — u seredn~opol~ovomu nabliıenn˛. Nelokal~niȷ funkc˛onal gustini privodit~ do ˛nteİral~nih r˛vnffln~ dlffl r˛vnovaınogo prof˛l gustini. U teper˛xn˛ȷ prac˛ mi pereglfflda‚mo rezul~tati dosl˛dıennffl vlastivosteȷ neodnor˛dnogo atomnogo plinu v elektriqnomu pol˛, rozglffldaqi nelokal~n˛ vneski u funkc˛onal gustini velikogo termodinam˛qnogo potenc˛ffllu v İrad˛‚ntnomu nabliıenn˛. Sl˛d oq˛kuvati, wo İrad˛‚ntne nabliıennffl ‚ pridatnim dlffl malih İrad˛‚nt˛v gustini neodnor˛dnogo plinu, tobto dlffl neodnor˛dnogo plinu z temperaturo, lixe neznaqno menxo za kritiqnu. Z matematiqnoÝ toqki zoru r˛vnovaıniȷ prof˛l~ gustini teper viznaqa‚mo na osnov˛ diferenc˛ffll~nih r˛vnffln~, dlffl fflkih sl˛d rozv’fflzuvati v˛dpov˛dnu kraȷovu zadaqu qi zadaqu Kox˛. Mi por˛vnffl‚mo rezul~tati, znaȷden˛ u İrad˛‚ntnomu nabliıenn˛, z otrimanimi ran˛xe rezul~tatami na osnov˛ nelokal~nogo funkc˛onala gustini, vifflvlfflqi sferu zastosovnosti İrad˛‚ntnogo nabliıennffl. Mi obgovorimo vpliv elektriqnogo polffl na vlastivost˛ neodnor˛dnogo atomnogo plinu, wo oderıan˛ u İrad˛- ‚ntnomu nabliıenn˛.

Nagadaȷmo, wo funkc˛onal gustini velikogo termodinam˛qnogo potenc˛ffllu plinu atom˛v u zovn˛xn~omu elektriqnomu pol˛, obİruntovaniȷ u [6,7], ma‚ viglffld

Ω[ρ(R)] = ∫ dR_1f_{CS} (ρ(R_1)) −

6σ^3a π ∫ |R_1−R_2|≥2σ

dR_1dR_2 ρ(R_1)ρ(R_2) |R_1 − R_2|^6 − μ ∫ dR_1ρ(R_1), (1) f_{CS} (ρ(R)) = kT ρ(R) ( ln ( Λ^3ρ(R) ) − 1 − 6vρ(R) + 4v^2ρ^2(R) (1 − vρ(R))^2 ) .

Perxiȷ dodanok u funkc˛onal˛ gustini (1) ‚ lokal~- nim vneskom Karnagana–Starl˛nİa v˛d korotkosfflınih vza‚mod˛ȷ; drugiȷ dodanok — nelokal~niȷ seredn~opol~oviȷ vnesok v˛d dalekosfflınih vza‚mod˛ȷ. U (1) vikoristano tak˛ poznaqennffl: Λ — dovıina teplovoÝ hvil˛ de Broȷlffl atoma, v =^4_3 πσ^3, σ — rad˛us atoma, a =^1_{48} v(E_1 − E_0)ℵ^2(1 + 2ℵ^2E^2) = v(E_1 − E_0)α, E_1 − E_0 — enerİ˛ffl zbudıennffl atoma, ℵ =^{|p|2}_{σ3(E1 −E0)}

— bezrozm˛rniȷ parametr, wo harakterizu‚ atom (u qisel~nih rozrahunkah, rezul~tati fflkih navedeno niıqe, ℵ = 1), |p| — veliqina dipol~nogo momentu perehodu atoma, E =^{|E|σ3}_{|p|} — bezrozm˛rna veliqina napruıenosti zovn˛xn~ogo elektriqnogo polffl.

Rozglffln~mo nelokal~niȷ vnesok u (1) u İrad˛‚ntnomu nabliıenn˛, pripustivxi, wo gustina v toqc˛ R_2 malo v˛dr˛znffl‚t~sffl v˛d gustini v toqc˛ R_1,

ρ(R_2) = ρ(R_1) + ∑ i=x,y,z (∇_iρ(R_1)) (R_2 − R_1)_i + 1 2 ∑ i,j=x,y,z (∇_i∇_jρ(R_1)) (R_2 − R_1)_i(R_2 − R_1)_j + . . . ; (2)

tut ∇_xρ(R_1) = ∂ ∂R_{1x} ρ(R_1)

˛ t.d. P˛dstavlfflqi (2) v (1) ta ˛nteİruqi za R_2 (dlffl obqislennffl ˛nteİral˛v vibira‚mo sistemu koordinat ˛z poqatkom u R_1; rezul~tat ˛nteİruvannffl ne zaleıit~ v˛d R_1), znahodimo

Ω[ρ(R)] = ∫ dR_1f_{CS} (ρ(R_1)) − a ∫ dR_1ρ(R_1) ρ(R_1) + 2σ^2 ∑ i=x,y,z ∇^2_i ρ(R_1) + . . . − μ ∫ dR_1ρ(R_1)

= ∫ dR_1 f_0(ρ(R_1)) + f^{(a)}_2 (ρ(R_1)) ∑ i=x,y,z ∇^2_i ρ(R_1) + . . . , (3)

f_0(ρ(R)) = f_{CS} (ρ(R)) − aρ^2(R), f^{(a)}_2 (ρ(R)) = −2aσ^2ρ(R).

Osk˛l~ki

f^{(a)}_2 (ρ(R)) ∑ i=x,y,z ∇^2_i ρ(R) = ∑ i=x,y,z ∇_i ( f^{(a)}_2 (ρ(R))∇_iρ(R) ) − df^{(a)}_2 (ρ) dρ ∑ i=x,y,z (∇_iρ(R)) (∇_iρ(R)) ,

∫ dR ∑ i=x,y,z ∇_i ( f^{(a)}_2 (ρ(R))∇_iρ(R) ) = 0,

to ostatoqno funkc˛onal velikogo termodinam˛qnogo potenc˛ffllu v İrad˛‚ntnomu nabliıenn˛ nabuva‚ viglffldu [8]

Ω[ρ(R)] = ∫ dR_1 f_0(ρ(R_1)) + f_2(ρ(R_1)) ∑ i=x,y,z (∇_iρ(R_1))^2 + . . . − μ ∫ dR_1ρ(R_1), (4)

f_2(ρ(R)) = 2aσ^2.

Pam’ffltaȷmo, wo funkc˛onal velikogo termodinam˛qnogo potenc˛ffllu plinu atom˛v u zovn˛xn~omu elektriqnomu pol˛ u İrad˛‚ntnomu nabliıenn˛ (4) m˛stit~ zaleın˛st~ v˛d veliqini napruıenosti zovn˛xn~ogo elektriqnogo polffl qerez koef˛c˛‚nt a, oznaqeniȷ viwe.

U metod˛ funkc˛onala gustini r˛vnovaınu gustinu xukat~ z umovi

δΩ[ρ(R)] δρ(R) = 0.

Tomu dlffl (4) prihodimo do r˛vnfflnnffl

df_0(ρ(R)) dρ(R) − 4aσ^2 ∑ i=x,y,z ∇^2_i ρ(R) − μ = 0. (5)

Urahovuqi fflvniȷ viglffld (3) funkc˛Ý f_0(ρ(R)), r˛vnfflnnffl dlffl r˛vnovaınoÝ gustini (5) perepixemo v ostatoqnomu viglffld˛

kT ln ( Λ^3ρ(R) ) + kT 8vρ(R) − 9v^2ρ^2(R) + 3v^3ρ^3(R) (1 − vρ(R))^3 −2aρ(R) − 4aσ^2 ∑ i=x,y,z ∇^2_i ρ(R) − μ = 0. (6)

Nagadaȷmo [6,7], wo pri temperatur˛, niıq˛ȷ za kritiqnu, τ_s =^{kTc}_{E1−E0} ≈ 0.00196518ℵ^2(1 + 2ℵ^2E^2), plin, funkc˛onal velikogo termodinam˛qnogo potenc˛ffllu dlffl fflkogo ‚ (1) qi (4), ‚ u viglffld˛ dvoh sp˛v˛snuqih faz — r˛dini ta pari. Pri c~omu, napriklad, fflkwo τ = 0.9τ_c ≈ 0.00176866, to gustina pari η_v = vρ_v ≈ 0.00454212, gustina r˛dini η_l ≈ 0.24808424, r˛vnovaıne znaqennffl tisku π(τ ) =^{p(T )v}_{E1−E0} ≈ 0.00005375, a r˛vnovaıne znaqennffl hem˛qnogo potenc˛ffllu ν(τ ) =

μ(T )−kT ln^{Λ3}_v E_1 −E_0 ≈ −0.00665919. kwo ı τ = 0.6τc ≈

0.00117911, to η_v ≈ 0.00308146, η_l ≈ 0.40620414, π(τ ) ≈ 0.00000348, ν(τ ) ≈ −0.00691718.

Rozglffldaqi plosku m˛ıfaznu poverhn, prof˛l~ r˛vnovaınoÝ gustini η(z) znahodimo z r˛vnfflnnffl

σ^2 d^2η(z) dz^2

= F(η(z)), (7)

F(η) = τ 4α ( ln η +

8η − 9η^2 + 3η^3

(1 − η)^3 ) − 1 2 η − 1 4α ν(τ ),

uvaıaqi, wo η(z = −∞) = η_l, η(z = ∞) = η_v.

R˛vnfflnnffl (7) ma‚ prostu mehan˛qnu ˛nterpretac˛: ce r˛vnfflnnffl ruhu N~tona qastinki odiniqnoÝ masi z odnim stupenem v˛l~nosti p˛d d˛‚ sili F, wo ne zaleıit~ v˛d qasu^z_σ , a lixe v˛d koordinati qastinki η. k˛sno pravil~nu zaleın˛st~ F(η) (7) da‚ taka funkc˛ffl:

F(η) = 2 ( χ Δη )_2 (η − η_v) (η − η) (η − η_l) , (8)

de η =^1_2 (η_v + η_l), Δη =^1_2 (η_v − η_l) < 0, a χ > 0 — defflkiȷ parametr (div., napriklad, ris. 1). Tod˛, uvodfflqi novu zm˛nnu η̃ =^χ_{Δη} (η − η), vikoristovuqi dlffl otrimanogo r˛vnfflnnffl ruhu zakon zbereıennffl enerİ˛Ý z potenc˛ffll~no enerİ˛‚ U(η̃) = −^1_2 ( η̃^2 − χ^2

)_2 + U_0,

urahovuqi, wo η̃ = ±χ ta d^{η̃}d_z = 0 pri z → ±∞, otrima‚mo anal˛tiqniȷ rozv’fflzok r˛vnfflnnffl dlffl prof˛l gustini (7) u pripuwenn˛ (8) [9]

η(z) = η + Δη tanh ( χ z − z_0 σ ) (9)

(z_0 — stala ˛nteİruvannffl).

Na ris. 1 pokazano zaleın˛st~ F(η) (7) pri τ = 0.9τ_c, a takoı F(η) (8) z χ = 0.35. Na ris. 2 podano rozv’fflzok kraȷovoÝ zadaq˛ (7) pri c˛ȷ ıe temperatur˛ [10], a takoı prof˛l~ gustini η(z) (9). Dlffl por˛vnfflnnffl na ris. 2 navedeno prof˛l~ gustini, znaȷdeniȷ na osnov˛ nelokal~nogo funkc˛onala gustini (1) (div. [6]). Na ris. 3, 4 naveden˛ tak˛ ı rezul~- tati pri niıq˛ȷ temperatur˛ τ = 0.6τ_c. Ţrad˛‚ntne nabliıennffl privodit~ do plavn˛xogo prof˛l gustini, an˛ı nelokal~niȷ funkc˛onal gustini. Nabliıeniȷ prof˛l~ gustini (9) ‚ “simetriqnim” wodo z_0 = 0, na v˛dm˛nu v˛d takogo prof˛l, znaȷdenogo u İrad˛‚ntnomu nabliıenn˛ qi na osnov˛ nelokal~nogo funkc˛onala gustini.

Ris. 1. Funkc˛ffl F(η) pri temperatur˛ 0.9τc. Suc˛l~na l˛n˛ffl v˛dpov˛da‚ toqnomu virazov˛ (7), a xtrihova l˛n˛ffl — nabliıenomu virazov˛ (8) z χ = 0.35.

Ris. 2. Prof˛l~ gustini dlffl ploskoÝ m˛ıfaznoÝ poverhn˛ pri temperatur˛ 0.9τc. Suc˛l~na l˛n˛ffl — rezul~tat nelokal~nogo rozglffldu (1), xtrihova l˛n˛ffl — İrad˛‚ntne nabliıennffl (7), a punktirna l˛n˛ffl v˛dpov˛da‚ virazov˛ (9) z χ = 0.35.

Ris. 3. Funkc˛ffl F(η) pri temperatur˛ 0.6τc. Suc˛l~na l˛n˛ffl v˛dpov˛da‚ toqnomu virazov˛ (7), a xtrihova l˛n˛ffl — nabliıenomu virazov˛ (8) z χ = 0.7.

Znaȷdeniȷ prof˛l~ r˛vnovaınoÝ gustini dozvolffl‚ obqisliti (zg˛dno z (1)) velikiȷ termodinam˛qniȷ potenc˛ffll neodnor˛dnogo plinu Ω(T, μ(T ), V ), a otıe, ˛ koef˛c˛‚nt poverhnevogo natfflgu γ(T ) (div. [6]). Na ris. 5 navedeno temperaturnu zaleın˛st~ koef˛c˛‚nta poverhnevogo natfflgu. Ce eksperimental~no vim˛rvana veliqina. Z ris. 5 vidno, wo İrad˛‚ntne nabliıennffl da‚ zaviwene znaqennffl koef˛c˛‚nta poverhnevogo natfflgu (bliz~ko 10% pri temperatur˛ 0.6τ_c); z nabliıennfflm temperaturi do kritiqnoÝ r˛znicffl u znaqennfflh kof˛c˛‚nta poverhnevogo natfflgu, znaȷdenih u meıah İrad˛‚ntnogo nabliıennffl ˛ na osnov˛ nelokal~nogo funkc˛onala gustini, znika‚.

Ris. 4. Prof˛l~ gustini dlffl ploskoÝ m˛ıfaznoÝ poverhn˛ pri temperatur˛ 0.6τc. Suc˛l~na l˛n˛ffl — rezul~tat nelokal~nogo rozglffldu (1), xtrihova l˛n˛ffl — İrad˛‚ntne nabliıennffl (7), a punktirna l˛n˛ffl v˛dpov˛da‚ virazov˛ (9) z χ = 0.7.

Ris. 5. Temperaturna zaleın˛st~ koef˛c˛‚nta poverhnevogo natfflgu γ(τ). Suc˛l~na l˛n˛ffl otrimana za dopomogo nelokal~nogo funkc˛onala gustini (1), a xtrihova l˛n˛ffl — u İrad˛‚ntnomu nabliıenn˛ (7).

Rozglffln~mo dal˛ peresiqenu paru pri temperatur˛, napriklad, τ = 0.9τ_c, tisk fflkoÝ π = sπ(τ ) ≈ 0.00005871, s ≈ 1.09222061. Pri c~omu gustina peresiqenoÝ pari, wo rozglfflda‚t~sffl, ‚ η ≈ 0.05453225, a hem˛qniȷ potenc˛ffll — ν = ν(τ ) + Δν, Δν = 0.0001. Xukaȷmo sferiqno–simetriqniȷ rozv’fflzok r˛vnfflnnffl (6), wo opisu‚ utvorennffl krapl˛ r˛dini v poqatku koordinat. R˛vnfflnnffl dlffl prof˛l bezrozm˛rnoÝ gustini dlffl sferiqnoÝ m˛ıfaznoÝ poverhn˛ η(r) ma‚ viglffld

σ^2 ( 2 r dη(r) dr + d^2η(r) dr^2 ) = F(η(r)) − 1 4α Δν. (10)

Ris. 6. Prof˛l˛ gustini sferiqnoÝ m˛ıfaznoÝ poverhn˛. Kriv˛ 1, 2 rozrahovan˛ pri τ = 0.9τc, s ≈ 1.09222061. Dlffl rozv’fflzuvannffl ˛nteİral~nogo r˛vnfflnnffl vikoristano poqatkoviȷ shodinkopod˛bniȷ prof˛l~ z^{r(0)}_{2σ} = 8.7 [6]. Pri c~omu znaqennffl nukleac˛ȷnogo bar’‚ra u İrad˛‚ntnomu nabliıenn˛ ‚^{α(τ,s)}_τ ≈ 23.8, a rezul~tat na osnov˛ nelokal~nogo funkc˛onala gustini —^{α(τ,s)}_τ ≈ 23.5. Kriv˛ 3, 4 rozrahovan˛ pri τ = 0.6τc, s ≈ 1.99999176,^{r(0)}_{2σ} = 5.44; u İrad˛‚ntnomu nabliıenn˛^{α(τ,s)}_τ ≈ 97.5, fflkwo ı vihoditi z nelokal~nogo funkc˛onala gustini, to^{α(τ,s)}_τ ≈ 92.3. Suc˛l~n˛ l˛n˛Ý 1, 3 otriman˛ za dopomogo nelokal~nogo funkc˛onala gustini (1), xtrihov˛ l˛n˛Ý 2, 4 — rezul~tat u İrad˛‚ntnomu nabliıenn˛ (10).

Osk˛l~ki mi zna‚mo znaqennffl gustini peresiqenoÝ pari η(r = ∞) = η ˛ te, wo d^{η(r=∞)}d_r = 0, zdavalosffl b, wo funkc˛ η(r), r ≥ 0 sl˛d xukati, rozv’fflzuqi v˛dpov˛dnu zadaqu Kox˛ dlffl r˛vnfflnnffl (10). Odnak vifflvlffl‚t~sffl [11], wo praktiqno zruqn˛xe rozv’fflzuvati kraȷovu zadaqu, pokladaqi d^{η(r=0)}d_r = d^{η(r=∞)}d_r = 0 [10]. (Znaȷdeniȷ rozv’fflzok takoÝ kraȷovoÝ zadaq˛, zrozum˛lo, ‚ ˛ rozv’fflzkom zgadanoÝ zadaq˛ Kox˛.) Na ris. 6 pokazano znaȷdeniȷ prof˛l~ gustini pri τ = 0.9τ_c, a takoı pri τ = 0.6τ_c razom z rezul~tatami, znaȷdenimi na osnov˛ nelokal~nogo funkc˛onala gustini (div. [6]). Znovu İrad˛‚ntne nabliıennffl peredbaqa‚ plavn˛xiȷ prof˛l~ gustini, an˛ı nelokal~niȷ funkc˛onal gustini, a takoı b˛l~xu gustinu r˛dini u krapl˛ r˛dini ta “rad˛us” krapl˛. Na ris. 7, 8 navedeno zaleın˛st~ nukleac˛ȷnogo bar’‚ra A(T, s) dlffl fazovogo perehodu gazu v r˛dinu (div. [6]; A(T, s) obqisleno zg˛dno z (1)) v˛d peresiqennffl. Cffl veliqina vim˛r‚t~sffl v nukleac˛ȷnih eksperimentah. Ţrad˛‚ntne nabliıennffl privodit~ do dewo zaviwenogo znaqennffl nukleac˛ȷnogo bar’‚ra, osoblivo poblizu b˛nodal˛.

Ris. 7. Nukleac˛ȷniȷ bar’‚r^{A(T,s)}_{kT} =^{α(τ,s)}_τ pri temperatur˛ 0.9τc. Suc˛l~na l˛n˛ffl — rezul~tat, otrimaniȷ za dopomogo nelokal~nogo funkc˛onala gustini (1), xtrihova l˛n˛ffl — rezul~tat u İrad˛‚ntnomu nabliıenn˛ (10). Obidv˛ l˛n˛Ý praktiqno zb˛gat~sffl pri c˛ȷ temperatur˛.

Rozglffln~mo roztfflgnenu r˛dinu pri temperatur˛, napriklad, τ = 0.6τ_c, tisk fflkoÝ π ≈ −0.00028378. Pri c~omu gustina roztfflgnenoÝ r˛dini ‚ η ≈ 0.37445660, a hem˛qniȷ potenc˛ffll ν = ν(τ )−Δν, Δν = −0.00073333. Potr˛bniȷ sferiqno–simetriqniȷ rozv’fflzok η(r) r˛vnfflnnffl (6), wo opisu‚ utvorennffl bul~baxki pari v poqatku koordinat, znahodimo znovu z r˛vnfflnnffl (10), rozv’fflzuqi vıe zgadanu kraȷovu zadaqu.

Na ris. 9 navedeno znaȷdeniȷ prof˛l~ gustini pri τ = 0.6τ_c, a na ris. 10 — zaleın˛st~ kav˛tac˛ȷnogo bar’‚ra A(T, η) (div. [7]; A(T, η) obqisleno zg˛dno z (1)) v˛d gustini roztfflgnenoÝ r˛dini pri c˛ȷ temperatur˛. k ˛ dlffl fazovogo perehodu gazu v r˛dinu, bar’‚r dlffl fazovogo perehodu r˛dini v gaz u İrad˛‚ntnomu nabliıenn˛ ‚ dewo b˛l~xim, an˛ı znaȷdeniȷ na osnov˛ nelokal~nogo funkc˛onala gustini, ˛ r˛znicffl m˛ı cimi znaqennfflmi znika‚ pri nabliıenn˛ do sp˛nodal˛.

Ris. 8. Nukleac˛ȷniȷ bar’‚r^{α(τ,s)}_τ pri temperatur˛ 0.6τc. Suc˛l~na l˛n˛ffl — rezul~tat, otrimaniȷ za dopomogo nelokal~nogo funkc˛onala gustini (1), xtrihova l˛n˛ffl — rezul~tat u İrad˛‚ntnomu nabliıenn˛ (10).

Ris. 9. Prof˛l~ gustini sferiqnoÝ m˛ıfaznoÝ poverhn˛ pri temperatur˛ 0.6τc. Suc˛l~na l˛n˛ffl — rezul~tat, otrimaniȷ za dopomogo nelokal~nogo funkc˛onala gustini (1) (^{r(0)}_{2σ} =4.5065), xtrihova l˛n˛ffl — rezul~tat u İrad˛‚ntnomu nabliıenn˛ (10). Znaqennffl kav˛tac˛ȷnogo bar’‚ra u İrad˛‚ntnomu nabliıenn˛^{α(τ,η)}_τ ≈ 74.1, a z vikoristannfflm nelokal~nogo funkc˛onala gustini^{α(τ,η)}_τ ≈ 69.3.

Obgovorimo vpliv elektriqnogo polffl na obqislen˛ veliqini. k vidno z (1), odnor˛dne elektriqne pole t˛l~ki zm˛nilo konstantu van der Vaal~sovoÝ vza‚- mod˛Ý a. U rezul~tat˛ pole zm˛n‚ t˛l~ki kritiqnu temperaturu ˛ kritiqniȷ tisk; obidv˛ veliqini zrostat~ z˛ zb˛l~xennfflm napruıenosti elektriqnogo polffl. Rezul~tati, podan˛ z vikoristannfflm bezrozm˛rnih veliqin^T_{Tc} ˛^p_{pc} , uıe ne zaleıat~ v˛d polffl, fflke takim qinom viznaqa‚ lixe veliqini odinic~ vim˛- rvannffl temperaturi ȷ tisku.

Ris. 10. Kav˛tac˛ȷniȷ bar’‚r^{A(T,η)}_{kT} =^{α(τ,η)}_τ pri temperatur˛ 0.6τc. Suc˛l~na l˛n˛ffl — rezul~tat, otrimaniȷ za dopomogo nelokal~nogo funkc˛onala gustini (1), xtrihova l˛n˛ffl — rezul~tat u İrad˛‚ntnomu nabliıenn˛ (10).

P˛dkreslimo narext˛, wo por˛vnfflnnffl rezul~tat˛v, znaȷdenih u meıah İrad˛‚ntnogo nabliıennffl ˛ na osnov˛ nelokal~nogo funkc˛onala gustini, vaılive dlffl rozum˛nnffl meı zastosovnosti İrad˛‚ntnogo nabliıennffl. Rezul~tati dlffl poverhnevogo natfflgu, nukleac˛ȷnogo ȷ kav˛tac˛ȷnogo bar’‚r˛v, znaȷden˛ v c˛ȷ robot˛, a takoı u pracfflh [6,7], moıut~ buti korisnimi dlffl anal˛zu v˛dpov˛dnih nukleac˛ȷnih eksperiment˛v, napriklad, dlffl ˛nertnih gaz˛v u zovn˛xn~omu elektriqnomu pol˛.

Avtori dfflkut~ V. M. Tkaqukov˛, “. V. Kalınomu za obgovorennffl okremih, rozglfflnutih u prac˛ pitan~. Qastina c˛‚Ý roboti vikonana u Johannes Kepler Universität Linz. V. M. Migal~ dfflku‚ Österreich– Kooperation für Wissenschaft, Bildung und Kunst za nadanu stipend˛ ˛ G. ¨ro za gostinn˛st~ u L˛nc˛.

O. V. DER”KO, V. M. MIGAL^

[1] R. Evans, Adv. Phys. 28, 143 (1979).

[2] Dı. Roulinson, B. Uidom, Molekulfflrnaffl teoriffl kapilfflrnosti (Mir, Moskva, 1986).

[3] Fundamentals of Inhomogeneous Fluids, edited by D.

Henderson (Marcel Dekker, New York, 1992). [4] O. V. Derıko, V. M. Migal~, Vibran˛ pitannffl teor˛Ý neodnor˛dnih klasiqnih plin˛v: Tekst lekc˛ȷ (LDU ˛men˛ ¨vana Franka, L~v˛v, 1999).

[5] D. W. Oxtoby, J. Phys.: Condens. Matter 4, 7627 (1992). [6] O. V. Derıko, V. M. Migal~, ”urn. f˛z. dosl. 1, 402 (1997).

[7] O. V. Derıko, V. M. Migal~, ”urn. f˛z. dosl. 2, 339 (1998).

[8] Zaznaqimo, wo vrahuvannffl opuwenih u (2) nastupnih dodank˛v u vipadku poparnogo potenc˛ffllu dalekosfflınoÝ vza‚mod˛Ý, wo spada‚ ˛z zb˛l~xennfflm v˛ddal˛ stepenevo, privodit~ do rozb˛ınih vnesk˛v u (3) [2,3]. Tomu teor˛ffl dlffl takih sistem, fflka vrahovu‚ neodnor˛dn˛st~ u Ýh gustin˛ toqn˛xe, ma‚ vihoditi z nelokal~nogo funkc˛onala gustini.

[9] L. D. Landau, E. M. Lifxic, Mehanika (Nauka, Moskva, 1988).

[10] D. B. Meade, B. S. Haran, R. E. White, The shooting technique for the solution of two–point boundary value problems, MapleTech 3, 85 (1996) (http://www.maplesoft.com/cybermath/share/shoot.html).

[11] J. C. Barrett, J. Phys.: Condens. Matter 9, L19 (1997).

THE PROPERTIES OF A NONUNIFORM ATOMIC FLUID IN THE ELECTRIC FIELD. THE GRADIENT APPROXIMATION

O. V. Derzhko^{†,‡} , V. M. Myhal^‡ †Institute for Condensed Matter Physics of the National Academy of Sciences of Ukraine 1 Svientsitskii Str., Lviv, UA–79011, Ukraine ‡ The Ivan Franko National University of Lviv, Chair of Theoretical Physics, 12 Drahomanov Str., UA–79005, Ukraine

On the basis of the already suggested density functional of the grand thermodynamical potential (J. Phys. Stud. 1, 402 (1997)) a problem concerning the properties of a nonuniform fluid of the two–level atoms in the external electrical field is considered. The calculations are performed within the frames of the gradient approximation which is valid for the temperatures only slightly lower than the critical temperature. The temperature dependence of the surface tension, the dependence of the nucleation (cavitation) barrier on the density of the saturated vapour (the liquid under tensile stress) are obtained. These results are compared with the ones obtained with the help of the nonlocal density functional. The influence of the electric field on the properties of a nonuniform atomic fluid is discussed.