
�¨±¼¬  ¢ ����, ²®¬ 96, ¢»¯. 7, ±. 523 { 527 c 2012 £. 10 ®ª²¿¡°¿�®ª «¼»© ®°¨¥² ¶¨®»© ¯®°¿¤®ª ¢ ¬®¤¥«¨ �²®ª¬ ¥° �.�. �«¨®¢1), �. �. �®«®1)�¥µ ¨ª®-¬ ²¥¬ ²¨·¥±ª¨© ´ ª³«¼²¥², ��� ¨¬. �®¬®®±®¢ , 119991 �®±ª¢ , �®±±¨¿�®±²³¯¨«  ¢ °¥¤ ª¶¨¾ 31  ¢£³±²  2012 £.� ° ¡®²¥ ¯°¨¢®¤¨²±¿ ®¢»© ¬¥²®¤   «¨§  ´ §®¢®£® ¯®¢¥¤¥¨¿ ¦¨¤ª®±²¨ �²®ª¬ ¥° , ®±®¢ »©  «®ª «¼®¬   «¨§¥ ®°¨¥² ¶¨®®£® ¯®°¿¤ª . �¢®¤¨²±¿ ¢¥«¨·¨ , ¯®§¢®«¿¾¹ ¿ ª®«¨·¥±²¢¥® ®¯¨± ²¼±²¥¯¥¼ ³¯®°¿¤®·¥®±²¨ · ±²¨¶   ¬ «»µ ° ±±²®¿¨¿µ. � ¥¥ ¯®¬®¹¼¾ ¯°®¨§¢®¤¨²±¿   «¨§ ´ §®¢®©¤¨ £° ¬¬» ° ±±¬ ²°¨¢ ¥¬®© ¬®¤¥«¨.�±±«¥¤®¢ ¨¥ ¦¨¤ª®±²¥© ¤¨¯®«¼»µ ±´¥°, ¯°¥¤-±² ¢«¿¾¹¨µ ±®¡®©  ± ¬¡«¼ · ±²¨¶, ¯®¯ °®¥ ¢§ ¨-¬®¤¥©±²¢¨¥ ¬¥¦¤³ ª®²®°»¬¨ ±®·¥² ¥² ¢ ±¥¡¥ ¤ «¼®-¤¥©±²¢³¾¹¨¥ ¤¨¯®«¼-¤¨¯®«¼»¥ ±¨«» ± ª®°®²ª®¤¥©-±²¢³¾¹¨¬¨ ¯®²¥¶¨ « ¬¨, ¢ ¯®±«¥¤¨¥ £®¤» ¢»§»¢ -¥² ¨²¥°¥± ¢ ±¢¿§¨ ± ¨±±«¥¤®¢ ¨¥¬ ´¥°°®¦¨¤ª®±²¥©.�®¤¥«¨ ¤¨¯®«¼»µ ±´¥° ¯°¥¤±² ¢«¿¾² ±®¡®© ¯°®±-²¥©¸¨¥ ¯°¨¡«¨¦¥¨¿ ¤ »µ ´¨§¨·¥±ª¨µ ®¡º¥ª²®¢[1]. �¤®© ¨§ ± ¬»µ ° ±¯°®±²° ¥»µ ¬®¤¥«¥©, ° ±-±¬ ²°¨¢ ¥¬»µ ¢ ¤ ®¬ ª®²¥ª±²¥, ¿¢«¿¥²±¿ ¬®¤¥«¼�²®ª¬ ¥° , ¯°¥¤±² ¢«¿¾¹ ¿ ±®¡®©  ± ¬¡«¼ ±´¥°¨-·¥±ª¨µ · ±²¨¶ ° ¤¨³±  a ± ²®·¥·»¬ ¤¨¯®«¥¬ d ¢¶¥²°¥. � ¦¤ ¿ ¯ °  ² ª¨µ · ±²¨¶ ¢§ ¨¬®¤¥©±²¢³-¥² ¬¥¦¤³ ±®¡®© ·¥°¥§ ½«¥ª²°®±² ²¨·¥±ª®¥ ¤¨¯®«¼-¤¨¯®«¼®¥ ¢§ ¨¬®¤¥©±²¢¨¥ ¢¨¤ U ijdd = di � djjri � rj j3 � 3(di � (ri � rj))(dj � (ri � rj))jri � rj j5¨ ·¥°¥§ �¥ °¤{�¦®±®¢±ª®¥ ¢§ ¨¬®¤¥©±²¢¨¥U ijLJ = 4�"� 2ajri � rj j�12 �� 2ajri � rj j�6# ;£¤¥ ri { ° ¤¨³±-¢¥ª²®° i-© · ±²¨¶». �®« ¿ ½¥°-£¨¿ ¢±¥© ±¨±²¥¬» ° ¢  ±³¬¬¥  ¯¨± »µ ¢»¸¥¢»° ¦¥¨© ¯® ª ¦¤®© ¯ °¥ · ±²¨¶. �¥®°¥²¨·¥±ª¨©  «¨§ ¤ ®© ¬®¤¥«¨ ±¢®¤¨²±¿ ª ¢»·¨±«¥¨¾ ±² -²¨±²¨·¥±ª®© ±³¬¬», ¨§ ª®²®°®© § ²¥¬ ¬®¦® ¢»-¢¥±²¨ ³° ¢¥¨¥ ±®±²®¿¨¿ ¨ ¤°³£¨¥ ±² ²¨±²¨·¥±ª¨¥µ ° ª²¥°¨±²¨ª¨ [2]. �¤ ª® ¯®¤®¡»¥ ¢»·¨±«¥¨¿¤«¿ ¦¨¤ª®±²¨ �²®ª¬ ¥°  ª° ©¥ ±«®¦». �°®¢¥±-²¨ ¨µ ¡¥§ ª ª¨µ-«¨¡® ³¯°®¹¥¨© ¥ ¯°¥¤±² ¢«¿¥²±¿¢®§¬®¦»¬. �¢¨¤³ ½²®£® ² ª¨¥ § ¤ ·¨, ª ª ¨±±«¥-¤®¢ ¨¥ ´ §®¢®© ¤¨ £° ¬¬» ¤ ®© ¬®¤¥«¨, ±¥£®¤¿°¥¸ ¾² ¯°¥¨¬³¹¥±²¢¥® ± ¨±¯®«¼§®¢ ¨¥¬ ª®¬¯¼¾-²¥° . �®¤®¡»¬ ®¡° §®¬ ¤¨ ¬¨ª  ² ª¨µ ±¨±²¥¬ ¬®-¦¥² ¡»²¼ ¨±±«¥¤®¢   ª ª ²¥®°¥²¨·¥±ª¨ [3], ² ª ¨ ¯°¨1)e-mail: blinov.veniamin@gmail.com; voislav.golo@gmail.com

¯®¬®¹¨ ·¨±«¥»µ ¬¥²®¤®¢ [4]. �» ¡³¤¥¬ ¨±¯®«¼§®-¢ ²¼ ®¡®§ ·¥¨¿, ¢¢¥¤¥»¥ ¢ ° ¡®²¥ [5]. � ª, ¯°¨-¢¥¤¥®© ¯«®²®±²¼¾ ¬» ¡³¤¥¬  §»¢ ²¼ ¢¥«¨·¨³�� = 8Na3=V , £¤¥ V { ®¡º¥¬ ¿·¥©ª¨, N { ·¨±«® · ±-²¨¶, a { ° ¤¨³± · ±²¨¶». �°¨ ¨§ª¨µ ª®¶¥²° ¶¨¿µ¤¨¯®«¼»µ · ±²¨¶ (±¨«¼® ° §¡ ¢«¥»¥ ° ±²¢®°»;�� � 0:001), ´ §®¢®¥ ¯®¢¥¤¥¨¥ ¬®¤¥«¨ ¨±±«¥¤®¢ ®¤®±² ²®·® ¯®¤°®¡® [4{8]. �»«® ¯®ª § ®, ·²® ±³-¹¥±²¢³¥² ¤¢¥ ´ §», ¨§®²°®¯ ¿ £ §®¢ ¿ ¨ ¨§®²°®¯ ¿¦¨¤ª®±²¼ ¨§ ¶¥¯®·¥ª (°¨±. 1), ¯¥°¥µ®¤ ¬¥¦¤³ ª®²®-

�¨±. 1. �¥¯®·¥· ¿ ´ §  ¦¨¤ª®±²¨ �²®ª¬ ¥° °»¬¨ ¿¢«¿¥²±¿ ¯¥°¥µ®¤®¬ ¯¥°¢®£® °®¤ . �°®¬¥ ²®£®,¨±±«¥¤®¢ ® ¢«¨¿¨¥ ¯®¤®¡»µ ¶¥¯®·¥ª   °¥®«®£¨-·¥±ª¨¥ ±¢®©±²¢  ´¥°°®¦¨¤ª®±²¥© [9]. �§³·¥® ² ª-¦¥ ¨ ¢«¨¿¨¥ ª ¯¥«¼, ª®²®°»¥ ®¡° §³¾²±¿ ¢¬¥±²® ¶¥-¯®·¥ª ¯°¨ ¥¡®«¼¸®¬ ³¢¥«¨·¥¨¨ ª®¶¥²° ¶¨¨ [10].�¯°¥¤¥«¥»¥ °¥§³«¼² ²» ¤®±²¨£³²» ¨   ¯°®²¨¢®-¯®«®¦®¬ ª®¶¥ ®¡« ±²¨ ª®¶¥²° ¶¨©. � ª, ¨±±«¥-¤®¢ «®±¼ ¯®¢¥¤¥¨¥ ±¨±²¥¬ ¤¨¯®«¼»µ ±´¥° ¯°¨ ª®-�¨±¼¬  ¢ ���� ²®¬ 96 ¢»¯. 7 { 8 2012 523



524 �.�. �«¨®¢, �. �. �®«®¶¥²° ¶¨¿µ, ¡«¨§ª¨µ ª �� � 1 [11]. � ½²®¬ ±«³· ¥ ³¯ -ª®¢ª  · ±²¨¶ ¤®±² ²®·® ¯«®² ,   ¯®²®¬³ ±¬¥¹¥¨¿· ±²¨¶ ¯° ª²¨·¥±ª¨ ¥ ¯°®¨±µ®¤¨². � ª¨¬ ®¡° §®¬,¬®¤¥«¼ ¯°¥¢° ¹ ¥²±¿ ¢ ¤¨¯®«¼»©   «®£ ²°¥µ¬¥°®-£® ¬ £¥²¨ª . �¥¥¥ ¢±¥£® ¨±±«¥¤®¢   ®¡« ±²¼ ³¬¥-°¥»µ ª®¶¥²° ¶¨©, �� � 0:3. �²® ±¢¿§ ® ±® § -·¨²¥«¼»¬¨ ¢»·¨±«¨²¥«¼»¬¨ ²°³¤®±²¿¬¨, ¢®§¨-ª ¾¹¨¬¨ ¢ ½²®¬ ±«³· ¥ ¢±«¥¤±²¢¨¥ ±³¹¥±²¢¥®£®¢«¨¿¨¿ ª®´®°¬ ¶¨®®© ½²°®¯¨¨  £°¥£ ²®¢ · ±-²¨¶   « ¤¸ ´² ±¢®¡®¤®© ½¥°£¨¨. �¥«¼¾ ¤ ®©° ¡®²» ¿¢«¿¥²±¿ ¨§³·¥¨¥ ´ §®¢»µ ±¢®©±²¢ ±¨±²¥¬»¯°¨ ² ª¨µ ª®¶¥²° ¶¨¿µ.�¥±¬®²°¿   ¬ «®¥ ª®«¨·¥±²¢® ¨´®°¬ ¶¨¨ ® ´ -§ µ ¬®¤¥«¨ �²®ª¬ ¥°  ¯°¨ ¯°®¬¥¦³²®·»µ ª®¶¥²-° ¶¨¿µ, ®²®±¨²¥«¼® ¯®¢¥¤¥¨¿ ¬®¤¥«¨ ¢±¥ ¦¥ ¬®¦-® ±¤¥« ²¼ ®¯°¥¤¥«¥»¥ ¢»¢®¤». � ª, ¢«¨¿¨¥¤¨¯®«¼-¤¨¯®«¼»µ ¢§ ¨¬®¤¥©±²¢¨© ¯°¨ ¨§ª¨µ ²¥¬-¯¥° ²³° µ ¯°¨¢¥¤¥² ª ²®¬³, ·²® ¤¢¥  µ®¤¿¹¨¥±¿ °¿-¤®¬ · ±²¨¶» ¡³¤³² ®°¨¥²¨°®¢ » ¤°³£ §  ¤°³£®¬,².¥. ¨µ ¤¨¯®«¨ ¡³¤³² ±® ¯° ¢«¥». �²±¾¤  ¢®§¨ª -¥² £¨¯®²¥§  ® ²®¬, ·²® ¢ ¯°®¨§¢®«¼®© ´ §¥ ¦¨¤ª®±-²¨ �²®ª¬ ¥°  ¯°¨ ¤®±² ²®·® ¨§ª®© ²¥¬¯¥° ²³°¥¤¨¯®«¨  µ®¤¿¹¨µ±¿   ¡«¨§ª®¬ ° ±±²®¿¨¨ · ±²¨¶¤®«¦» ¡»²¼ ±® ¯° ¢«¥». �²®¡» ¯°¨¤ ²¼ ±´®°¬³-«¨°®¢ ®© £¨¯®²¥§¥ ª®«¨·¥±²¢¥³¾ ´®°¬³, ¬®¦®¢¢¥±²¨ ±«¥¤³¾¹¨© ¯ ° ¬¥²° «®ª «¼®£® ®°¨¥² ¶¨-®®£® ¯®°¿¤ª :L(ri) = 1N X0�j�N a2jdijjdj j di � dj(ri � rj)2 :�¤ ª® ³¤®¡¥¥ ° ¡®² ²¼ ± ¤°³£®© ¢¥«¨·¨®©, ª®²®-° ¿ ®¯°¥¤¥«¿¥²±¿ ±®®²®¸¥¨¥¬G = h NXi=0 L(ri)i; (1)£¤¥ ³£«®¢»¥ ±ª®¡ª¨ ®¡®§ · ¾² ²¥°¬®¤¨ ¬¨·¥±ª®¥³±°¥¤¥¨¥. � »© ¯ ° ¬¥²° ¢¢¥¤¥ ² ª¨¬ ®¡° -§®¬, ·²® «¾¡ ¿ ¯ °  · ±²¨¶, ·¼¨ ¤¨¯®«¨ ±® ¯° ¢-«¥», ³¢¥«¨·¨¢ ¥² ¥£®, ¯°¨·¥¬ ½²® ³¢¥«¨·¥¨¥ ²¥¬¡®«¼¸¥, ·¥¬ ¡«¨¦¥  µ®¤¿²±¿ · ±²¨¶». � ¯°®²¨¢®¯®-«®¦®  ¯° ¢«¥»¬¨ ¤¨¯®«¿¬¨ ¢±¥  ®¡®°®²: ®¨³¬¥¼¸ ¾² L (¨ G), ¯°¨·¥¬ ¨¬¥¥²±¿ ®¡° ² ¿ § ¢¨-±¨¬®±²¼ ½²®£® ³¬¥¼¸¥¨¿ ®² ° ±±²®¿¨¿ ¬¥¦¤³ · ±-²¨¶ ¬¨. � °¥§³«¼² ²¥ ¢¢¥¤¥»© ¯ ° ¬¥²° G ®¯¨±»-¢ ¥² «®ª «¼³¾ ®°¨¥² ¶¨®³¾ ³¯®°¿¤®·¥®±²¼,².¥. ¨§¬¥°¿¥² ±²¥¯¥¼ ±® ¯° ¢«¥®±²¨ ±²®¿¹¨µ °¿-¤®¬ · ±²¨¶. � ¦®¥ ¤«¿  ± ±«¥¤±²¢¨¥ ±®±²®¨² ¢ ²®¬,·²® G ¯°¨¨¬ ¥² ³«¥¢®¥ § ·¥¨¥ ¢ ®°¨¥² ¶¨®®¥³¯®°¿¤®·¥®© ´ §¥ ¨ § ·¥¨¥, ±³¹¥±²¢¥® ®²-«¨·®¥ ®² ³«¿, ¢ ´ §¥ ± «®ª «¼»¬ ®°¨¥² ¶¨®-»¬ ¯®°¿¤ª®¬. � · ±²®±²¨, ¤«¿ µ®°®¸® ¨§³·¥®£®

±«³· ¿ ¬ «»µ ª®¶¥²° ¶¨© ¤  ¿ ¢¥«¨·¨  ¨¬¥-¥² ³«¥¢®¥ § ·¥¨¥ ¤«¿ £ §®¢®© ´ §» ¨ § ·¥¨¥,±³¹¥±²¢¥® ®²«¨·®¥ ®² ³«¥¢®£® (¯®«®¦¨²¥«¼®¥),¤«¿ ¦¨¤ª®±²¨ ¨§ ¶¥¯®·¥ª. � ª®¥ ¯®¢¥¤¥¨¥ ¯®§¢®«¿¥²¨±¯®«¼§®¢ ²¼ ½²®² ¯ ° ¬¥²° ª ª ¨¤¨ª ²®° ´ §®¢®-£® ¯¥°¥µ®¤  ¥³¯®°¿¤®·¥ ¿ ¦¨¤ª®±²¼ ! «®ª «¼®³¯®°¿¤®·¥ ¿ ¦¨¤ª®±²¼ ¯°¨ ¬ «»µ ª®¶¥²° ¶¨¿µ.� ¦»¬ ¿¢«¿¥²±¿ ²®² ´ ª², ·²® «®ª «¼»© ¯®°¿¤®ª¬®¦¥² ¯°¨±³²±²¢®¢ ²¼ ¢ ±¨±²¥¬ µ ª ª ± ¤ «¼¨¬ ¯®-°¿¤ª®¬, ² ª ¨ ¡¥§ ¥£®. � ª ¯®ª §»¢ ¾²  ¸¨ ¢»·¨±-«¥¨¿, ¯°¨ ¢»¡° »µ ¯ ° ¬¥²° µ ±¨±²¥¬» (a = 1,d = 5, � = 0:25), ¨§ª®© ²¥¬¯¥° ²³°¥ ¨ ³¬¥°¥»µª®¶¥²° ¶¨¿µ (�� � 0:5)   ¬ ±¸² ¡ µ ¯®°¿¤ª  16° ¤¨³±®¢ · ±²¨¶ ¤¨¯®«¨ ®°¨¥² ¶¨®® ³¯®°¿¤®·¥»(±¬®²°¿² ¯°¨¬¥°® ¢ ®¤³ ±²®°®³). �¤ ª® ³¦¥  ° ±±²®¿¨¿µ ¯®°¿¤ª  40 ° ¤¨³±®¢ ½²®² ¯®°¿¤®ª ®²±³²-±²¢³¥² (±®£« ±®   «¨§³ ¬£®¢¥»µ ª®´¨£³° ¶¨©±¨±²¥¬» ¨ ¯®¢¥¤¥¨¿ ´³ª¶¨¨ C(R), ¢¢¥¤¥®© ¨-¦¥). �°³£¨¬¨ ±«®¢ ¬¨, ¥±²¼ ¥ª®²®°»© µ ° ª²¥°»©¬ ±¸² ¡ S,   ª®²®°®¬ ¨¬¥¥² ¬¥±²® ®°¨¥² ¶¨®»©¯®°¿¤®ª ¨ ¢¥ ª®²®°®£® ®  °³¸ ¥²±¿. �§¬¥¥¨¥¢¥«¨·¨» ¤¨¯®«¿ ¢¥¤¥² ª ¨§¬¥¥¨¾ ¨ ¢¥«¨·¨» S.� ª, ¤«¿ § ·¥¨¿ d = 6  ¡«¾¤ ¥²±¿ ³¢¥«¨·¥¨¥ § -·¥¨¿ S ¤® 20 ° ¤¨³±®¢ · ±²¨¶. � ° ª²¥° ½²®© § ¢¨-±¨¬®±²¨ ²°¥¡³¥² ¤ «¼¥©¸¥£® ¨§³·¥¨¿.�²¬¥²¨¬, ·²® ¯ ° ¬¥²° ¯®°¿¤ª , ·³¢±²¢¨²¥«¼»©ª «®ª «¼®© ®°¨¥² ¶¨¨, ¬®¦¥² ¨¬¥²¼ ¨ ¤°³£³¾ ´®°-¬³. � ª, ¢¬¥±²® ª¢ ¤° ²  ° ±±²®¿¨¿ ¢ § ¬¥ ²¥«¼¢»° ¦¥¨¿ ¤«¿ L ¬®¦® ¯®±² ¢¨²¼ ¤°³£³¾ ±²¥¯¥¼,½ª±¯®¥²³ ¨«¨ «¾¡³¾ ´³ª¶¨¾. � ¸ ¢»¡®° ±¢¿§ ¯°¥¦¤¥ ¢±¥£® ± ³¤®¡±²¢®¬ ¢»·¨±«¥¨¿, ¯®±ª®«¼ª³ ¢±¥¯¥°¥¬¥»¥ ¢¥«¨·¨», ª®²®°»¥ §¤¥±¼ ¨±¯®«¼§³¾²±¿,®ª §»¢ ¾²±¿ ³¦¥ ¯®±·¨² »¬¨ ¯°¨ ¢»·¨±«¥¨¨ ¯®-²¥¶¨ «¼®© ½¥°£¨¨. �°®¬¥ ²®£®, ¯®¤®¡»© ¯ ° -¬¥²° ¬®¦¥² ¡»²¼ «¥£ª® ±ª®±²°³¨°®¢  ¨ ¤«¿ ±¨±-²¥¬ · ±²¨¶, ª®²®°»¬ ½¥°£¥²¨·¥±ª¨ ¢»£®¤® ° ±¯®-« £ ²¼±¿ ¯®¤ ¥ª®²®°»¬ ³£«®¬ ¤°³£ ª ¤°³£³. � ½²®¬±«³· ¥ ¢ ·¨±«¨²¥«¥ ¡³¤¥² ±²®¿²¼ ±ª «¿°®¥ ¯°®¨§¢¥-¤¥¨¥ ¢ ¤°³£®© ¬¥²°¨ª¥.� ª ·¥±²¢¥ ¥¤¨¨¶» ¨§¬¥°¥¨¿ ²¥¬¯¥° ²³°» T �¡³¤¥¬ ¨±¯®«¼§®¢ ²¼ ¢¥«¨·¨³, ¯®«³· ¥¬³¾ ±«¥¤³¾-¹¨¬ ®¡° §®¬. �°¨¥²¨°³¿±¼   ª®««®¨¤»¥ ±¨±²¥-¬», ¢®§¼¬¥¬ ° ¤¨³± · ±²¨¶» ° ¢»¬ � 103�A, ·²®¯® ¯®°¿¤ª³ ¢¥«¨·¨ ±®®²¢¥²±²¢³¥² ° §¬¥°³ ª®««®¨¤-®© · ±²¨¶». �¥«¨·¨³ ¤¨¯®«¥© ¢®§¼¬¥¬ ¯® ¯®°¿¤ª³° ¢®© � 10D. � ½²®¬ ¯°¨¡«¨¦¥¨¨ ¬» ¬®¦¥¬ ®¶¥-¨²¼ ¯®°¿¤®ª ½¥°£¨¨ ¤¨¯®«¼-¤¨¯®«¼®£® ¢§ ¨¬®¤¥©-±²¢¨¿, ª®²®° ¿ ¢®±¨² ®¹³²¨¬»© ¢ª« ¤ ¯°¨ ®¡° §®-¢ ¨¨ ³¯®°¿¤®·¥®© ´ §»:Udd = d2a3 � 10�13 ½°£:�¨±¼¬  ¢ ���� ²®¬ 96 ¢»¯. 7 { 8 2012



�®ª «¼»© ®°¨¥² ¶¨®»© ¯®°¿¤®ª ¢ ¬®¤¥«¨ �²®ª¬ ¥°  525�±¯®«¼§³¿ ¯®«³·¥®¥ § ·¥¨¥ ª ª ®¶¥ª³ ±°¥¤¥©½¥°£¨¨ · ±²¨¶» (kT � � Udd), ¤«¿ T = 300� ¡³¤¥¬¨¬¥²¼ kT=kT � � 0:41:�°³£¨¬¨ ±«®¢ ¬¨, 0:41kT � ¢  ¸¨µ ¥¤¨¨¶ µ ±®®²-¢¥²±²¢³¥² ²¥¬¯¥° ²³°¥ ¢ 300K. �°¨¨¬ ¿ ¢® ¢¨¬ -¨¥ ²®² ´ ª², ·²® ¯®«³· ¥¬»¥  ¬¨ ¢¥«¨·¨» ²¥¬-¯¥° ²³°» ¨¬¥¾² ²®² ¦¥ ¯®°¿¤®ª, ¬®¦® § ª«¾·¨²¼,·²® ² ª®© ¢»¡®° ¯ ° ¬¥²°®¢ ¬®¤¥«¨ �²®ª¬ ¥°  ¤ ¥²µ®°®¸¥¥ ª ·¥±²¢¥®¥ ®¯¨± ¨¥ ° ±±¬ ²°¨¢ ¥¬»µ ¿¢-«¥¨©. � § ¤ ·¥ ¨¬¥¥²±¿ ²°¨ µ ° ª²¥°»µ ½¥°£¥²¨-·¥±ª¨µ ¬ ±¸² ¡ . �®-¯¥°¢»µ, ½²® ²¥¯«®¢ ¿ ½¥°£¨¿,° ¢ ¿ kbT . �²®°»¬ ¬ ±¸² ¡®¬ ¿¢«¿¥²±¿ § ·¥¨¥¤¨¯®«¼®© ½¥°£¨¨ (��), ª®²®°®¥ ¤«¿ ¤¢³µ ±®¯°¨ª -± ¾¹¨µ±¿ · ±²¨¶ ¬®¦® ®¶¥¨²¼ ª ª d2=(2a)3. � -ª®¥¶, ¯®±«¥¤¨¬ ¬ ±¸² ¡®¬ ¿¢«¿¥²±¿ ¢¥«¨·¨  4�,¯® ¯®°¿¤ª³ ±®®²¢¥²±²¢³¾¹ ¿ ½¥°£¨¨ ¢§ ¨¬®¤¥©±²-¢¨¿ �¥ °¤ {�¦®±  (��) ¤«¿ ¤¢³µ · ±²¨¶. �°¨³¢¥«¨·¥¨¨ ° ±±²®¿¨¿ ¬¥¦¤³ · ±²¨¶ ¬¨ ��-· ±²¼½¥°£¨¨ ¡³¤¥² ³¡»¢ ²¼ ±³¹¥±²¢¥® ¬¥¤«¥¥¥ ��.�®½²®¬³ ¢«¨¿¨¥ ¯¥°¢®© ®ª ¦¥²±¿ ¡®«¥¥ § ·¨²¥«¼-»¬.� «¥¥ ¬» ¯°¨¢®¤¨¬ °¥§³«¼² ²» ¬®¤¥«¨°®¢ ¨¿NVT- ± ¬¡«¿ · ±²¨¶ �²®ª¬ ¥°  ¬¥²®¤®¬ �®²¥-� °«®. �¨±«® · ±²¨¶ ®¡»·® ¡° «®±¼ ° ¢»¬ 5000(® ¢ °¼¨°®¢ «®±¼ ¢ °¿¤¥ ¢»·¨±«¥¨©). �«¿ ³±ª®°¥-¨¿ ±µ®¤¨¬®±²¨ ¯°¨¬¥¿«¨±¼ ¬¥²®¤» ®²¦¨£  [12] ¨parallel tempering [13]. � ·¥¨¥ d ¤¨¯®«¥© ¢ °¼¨°®-¢ «®±¼ ¢ ®ª°¥±²®±²¨ § ·¥¨¿ 5. � ¤¨³± · ±²¨¶»a ¡»« ´¨ª±¨°®¢  ¨ ° ¢¥ 1. � ° ¬¥²° ¯®²¥¶¨ « �¥ °¤ {�¦®±  ¡»« ¢§¿² ° ¢»¬ � = 1=4. �°¨-¬¥¿«¨±¼ ¯¥°¨®¤¨·¥±ª¨¥ £° ¨·»¥ ³±«®¢¨¿. � ª -·¥±²¢¥ ½«¥¬¥² °®© ¿·¥©ª¨ ¡»« ¢§¿² ª³¡. � ¦»¬®²«¨·¨¥¬ ¤ ®© ° ¡®²» ®² ¢±¥µ ¯°¥¤»¤³¹¨µ ¿¢«¿¥²-±¿ ° ±±¬®²°¥¨¥ ¡�®«¼¸¨µ ±¨±²¥¬ ¨ ¡®«¼¸¥£® ° ¤¨³± ®¡°¥§ ¨¿ ¤¨¯®«¼-¤¨¯®«¼»µ ¢§ ¨¬®¤¥©±²¢¨© (¢  -¸¥¬ ±«³· ¥ ® ±®±² ¢«¿¥² 15 ¤¨ ¬¥²°®¢ · ±²¨¶). �²®¯®§¢®«¨«® ¯°®¢¥±²¨   «¨§ ±¨±²¥¬»   ¬ ±¸² ¡ µ ¢¥±ª®«¼ª® ¤¥±¿²ª®¢ · ±²¨¶.� ±±¬®²°¨¬ µ ° ª²¥°»¥ ²¥¬¯¥° ²³°»¥ § ¢¨±¨-¬®±²¨ «®ª «¼®£® ¯ ° ¬¥²°  ¯®°¿¤ª  G ¨ ¯®²¥¶¨- «¼®© ½¥°£¨¨, ¯®«³·¥»¥   ®±®¢ ¨¨ ¯°®¢¥¤¥-»µ ¢»·¨±«¥¨© (°¨±. 2 ¨ 3).�¡° ²¨¬ ¢¨¬ ¨¥   ±«¥¤³¾¹¨¥ ®¡« ±²¨ £° ´¨-ª  2:{ ®¡« ±²¼ A (0:01 � kT � � 0:42) ±®®²¢¥²±²¢³¥²´ §¥ ± «®ª «¼»¬ ®°¨¥² ¶¨®»¬ ¯®°¿¤ª®¬;{ ®¡« ±²¼ B (0:42 � kT � � 0:65) ±®®²¢¥²±²¢³¥² ´ -§®¢®¬³ ¯¥°¥µ®¤³ ¥³¯®°¿¤®·¥ ¿ ¦¨¤ª®±²¼ ! ¦¨¤-ª®±²¼ ± «®ª «¼»¬ ®°¨¥² ¶¨®»¬ ¯®°¿¤ª®¬;

�¨±. 2. � ¢¨±¨¬®±²¼ ¯ ° ¬¥²°  ¯®°¿¤ª  G ®² ²¥¬¯¥° -²³°». �«®²®±²¼ �� = 0:16, ·¨±«® · ±²¨¶ N = 5000

�¨±. 3. � ¢¨±¨¬®±²¼ ¯®²¥¶¨ «¼®© ½¥°£¨¨ ®² ²¥¬¯¥-° ²³°». �«®²®±²¼ �� = 0:16, ·¨±«® · ±²¨¶ N = 5000{ ®¡« ±²¼ C (0:65 � kT � � 1:40) ±®®²¢¥²±²¢³¥²´ §¥ ± ®²±³²±²¢¨¥¬ ®°¨¥² ¶¨®®£® ¯®°¿¤ª .�° ´¨ª¨ c °¨±. 2 ¨ 3 ¨ ± ¬® ®¯¨± ¨¥ ´ §®¢®£® ¯®-¢¥¤¥¨¿ ± ¯®¬®¹¼¾ ¯ ° ¬¥²°  ¯®°¿¤ª  G ¨ ¿¢«¿¾²±¿®±®¢»¬¨ °¥§³«¼² ² ¬¨  ¸¥© ° ¡®²». �¢¥¤¥»© ¬¨ ¯ ° ¬¥²° ¯®°¿¤ª  ¯®§¢®«¿¥² ¨§³·¨²¼ ´ §®¢³¾¤¨ £° ¬¬³ ±¨±²¥¬» § ·¨²¥«¼® ¡®«¥¥  ªª³° ²® ¨ £«¿¤®, ·¥¬ ¢ ¯°¥¤»¤³¹¨µ ° ¡®² µ. �  ®±®¢ -¨¨ ¢»·¨±«¥®£®  ¬¨ ¯ ° ¬¥²°  ¯®°¿¤ª  G ¬» ¯®-±²°®¨«¨ ¯®«³¾ ´ §®¢³¾ ¤¨ £° ¬¬³ ¬®¤¥«¨ (°¨±. 4).�¡« ±²¨ A, B, C £° ´¨ª  2 ±®®²¢¥²±²¢³¾² §® ¬ ¢»-¸¥ ª°¨¢®© ±, ¬¥¦¤³ ± ¨ b ¨ ¨¦¥ b. �°¨¢ ¿ a ±®-®²¢¥²±²¢³¥² ¯¥°¥µ®¤³ £ § ! ¨§®²°®¯ ¿ ¦¨¤ª®±²¼.� ±±¬®²°¥ ¿ ¢»¸¥ ²¥¬¯¥° ²³° ¿ § ¢¨±¨¬®±²¼ ¯ -° ¬¥²°  ¯®°¿¤ª  (°¨±. 2) ¥±²¼ ¨ ·²® ¨®¥ ª ª ¢¥°²¨-ª «¼®¥ ±¥·¥¨¥ (².¥. ¯°¨ ´¨ª±¨°®¢ ®© ¯«®²®±²¨)¤ ®© ¤¨ £° ¬¬». � ª¨¬ ®¡° §®¬, ²°¨ ®±®¢»¥±¯«®¸»¥ «¨¨¨ (a, b ¨ ±) ° §¤¥«¿¾² ´ §®¢³¾ ¤¨ -£° ¬¬³ °¨±. 4   ·¥²»°¥ · ±²¨:{ §®   ¤ c ±®®²¢¥²±²¢³¥² ´ § ¬ ± «®ª «¼»¬®°¨¥² ¶¨®»¬ ¯®°¿¤ª®¬;�¨±¼¬  ¢ ���� ²®¬ 96 ¢»¯. 7 { 8 2012



526 �.�. �«¨®¢, �. �. �®«®

�¨±. 4. � §®¢ ¿ ¤¨ £° ¬¬  ¦¨¤ª®±²¨ �²®ª¬ ¥° , ¯®-±²°®¥ ¿   ®±®¢¥ «®ª «¼®£® ¯ ° ¬¥²°  ¯®°¿¤ª .�¯«®¸»¥ «¨¨¨ a, b, c ±®®²¢¥²±²¢³¾² £° ¨¶ ¬ §®{ · ±²¼ ¤¨ £° ¬¬» ¬¥¦¤³ b ¨ c { §®  ¯¥°¥µ®¤ (¯®¿¢«¥¨¥ «®ª «¼® ®¡¹¥© ®°¨¥² ¶¨¨ ¤¨¯®«¥©);{ §®  ¬¥¦¤³ «¨¨¿¬¨ b ¨ a ±®®²¢¥²±²¢³¥²  ¨§®-²°®¯®© ¦¨¤ª®±²¨;{ ¨¦¥ a ° ±¯®«®¦¥» ²®·ª¨, ¢ ª®²®°»µ ¬®¤¥«¼¨¬¥¥² £ §®®¡° §®¥ ±®±²®¿¨¥.�¥§³«¼² ²» ° ±·¥²  ¯®§¢®«¿¾²  ¬ ¢¨§³ «¨§¨°®-¢ ²¼ ° ±¯®«®¦¥¨¥ · ±²¨¶ ¢  ©¤¥»µ ¢»¸¥ ° §«¨·-»µ ´ §®¢»µ ±®±²®¿¨¿µ ¬®¤¥«¨ �²®ª¬ ¥° . � ª,¯®¤ ª°¨¢®© a   °¨±. 4 ¬®¤¥«¼ ¨¬¥¥² £ §®¢³¾ ´ §³ ¨· ±²¨¶» ®¡« ¤ ¾² ° ¢®¬¥°»¬ ° ±¯°¥¤¥«¥¨¥¬ ª ª¯® ª®®°¤¨ ² ¬, ² ª ¨ ¯®  ¯° ¢«¥¨¾ ¤¨¯®«¥©. �® ¦¥ ¬¥¦¤³ b ¨ a µ ° ª²¥°¨§³¥²±¿ ¯®¿¢«¥¨¥¬ ´«³ª²³- ¶¨© ¯«®²®±²¨: ¯®¿¢«¿¾²±¿ ¡®«¥¥ ¯«®²»¥ ª« ±²¥°»¨§ · ±²¨¶ ¨ § ·¨²¥«¼»¥ ³· ±²ª¨ ¡¥§ · ±²¨¶.�°¨ ³¬¥¼¸¥¨¨ ²¥¬¯¥° ²³°» §  «¨¨¾ b (¢¢¥°µ  ¯°¨¢¥¤¥»µ ´ §®¢»µ ¤¨ £° ¬¬ µ)  ¡«¾¤ ¥²±¿¯¥°¥µ®¤, ¢»° ¦ ¾¹¨©±¿ ¢ § °®¦¤¥¨¨ «®ª «¼®£®¯®°¿¤ª . �  ½²®¬ ½² ¯¥ ¢ ¯«®²»µ · ±²¿µ ¦¨¤ª®±²¨¯®¿¢«¿¾²±¿ ¢¨µ°¥¢»¥ ³· ±²ª¨ ¨ ³· ±²ª¨ ±® ¯° ¢-«¥»µ ¤¨¯®«¥©. �®  ¸¥¬³ ¬¥¨¾, ®±®¡¥®±²¨¤ ®£® ¯¥°¥µ®¤  ®¡³±«®¢«¥» ¤¢³¬¿ ´ ª² ¬¨. �²®,¢®-¯¥°¢»µ, § ·¨²¥«¼®¥ ¢«¨¿¨¥ ½²°®¯¨¨   ±¢®-¡®¤³¾ ½¥°£¨¾ ¬®¤¥«¨ ¢ ®ª°¥±²®±²¿µ ´ §®¢®£® ¯¥-°¥µ®¤ . �®-¢²®°»µ, ´ §®¢»¥ ¯¥°¥µ®¤» ¢ ² ª¨µ ±¨±²¥-¬ µ ¬®£³² ¨¬¥²¼ ¬ «»¥ § ·¥¨¿ ½¥°£¨©, ¥®¡µ®¤¨-¬»µ ¤«¿ ¯¥°¥±²°®¥¨¿ · ±²¨¶ [14]. �® ½²¨¬ ¯°¨·¨- ¬ ¯¥°¥µ®¤ ¬®¦¥² ±®¯°®¢®¦¤ ²¼±¿ ¯°»¦ª ¬¨ ·¥°¥§¥±ª®«¼ª® ¬¥² ±² ¡¨«¼»µ ±®±²®¿¨© ¨ ¯°®¨±µ®¤¨²¼¯®-° §®¬³ (± ²®·ª¨ §°¥¨¿ ª®´¨£³° ¶¨© · ±²¨¶)¯°¨ ° §«¨·»µ ¯ ° ¬¥²° µ ¬®¤¥«¨.�®¬¨¬® ± ¬®£® ¯¥°¥µ®¤ , ¨²¥°¥± ² ª¦¥ ¯°¥¤-±² ¢«¿¥² ° §®®¡° §¨¥ ¨§ª®²¥¬¯¥° ²³°»µ ´ §.�°¨ ¯®¨¦¥¨¨ ²¥¬¯¥° ²³°» ¨¦¥ £° ¨¶», ®¡®§ -

·¥®©   ´ §®¢®© ¤¨ £° ¬¬¥ ¡³ª¢®© ±, ¨±±«¥¤³¥¬ ¿¬®¤¥«¼ ®¡° §³¥² «®ª «¼® ³¯®°¿¤®·¥³¾ ´ §³. � ° ±±¬ ²°¨¢ ¥¬®¬ ³· ±²ª¥ ª®¶¥²° ¶¨©  ¬ ³¤ «®±¼° §«¨·¨²¼ ²°¨ ¢¨¤  ³¯®°¿¤®·¥»µ ±®±²®¿¨©:{ ¦¨¤ª®±²¼ ¨§ ²®°¨·¥±ª¨µ £«®¡³«, ¤¨¯®«¨ · ±²¨¶ª®²®°»µ ®¡° §³¾² ¢¨µ°¨;{ ´ § ,  ¯®¬¨ ¾¹ ¿ ¯ ³²¨³. �  ¯°¥¤±² ¢«¿-¥² ±®¡®© ±«®¦»¥ ±²°³ª²³°» ¨§ ¨²¥©. �°¨ ½²®¬°¿¤®¬ ±²®¿¹¨¥ ¤¨¯®«¨ ±® ¯° ¢«¥» ¨  ¯° ¢«¥»¯® ª ± ²¥«¼®© ª ¨²¨. �®«¹¨  ² ª®© ¨²¨ ±¢¿§ -  ± ¬ ±¸² ¡®¬ ¡«¨¦¥£® ¯®°¿¤ª  S. �¨²¨ ¬®£³²° §¢¥²¢«¿²¼±¿ ¨ ®¡° §®¢»¢ ²¼ ¯¥²«¨;{ ´ §  ¨§ ·¥°¥¤³¾¹¨µ±¿  ²¨¯ ° ««¥«¼»µ ±«®¥¢± ±® ¯° ¢«¥»¬¨ ¤¨¯®«¿¬¨. � ¦¤»© ² ª®© ±«®©¨¬¥¥² £¥ª± £® «¼³¾ ³¯ ª®¢ª³.�®¯°®± ® ²®¬, ¯°®¨±µ®¤¨² «¨ ´ §®¢»© ¯¥°¥µ®¤¬¥¦¤³ ½²¨¬¨ ´ § ¬¨ ± ¨§¬¥¥¨¥¬ ª®¶¥²° ¶¨¨,®±² ¥²±¿ ®²ª°»²»¬. � ¡³¤¥² ¨§³·¥ ¢ ®²¤¥«¼®©° ¡®²¥.�§¬¥¥¨¥ ¢¢¥¤¥®©  ¬¨ ¢¥«¨·¨» G ¨¬¥¥²®¯°¥¤¥«¥»© ´¨§¨·¥±ª¨© ±¬»±«. � ª, ¨§ ¥³¯®-°¿¤®·¥®© ´ §» ¦¨¤ª®±²¼ �²®ª¬ ¥°  ¯¥°¥µ®¤¨² ¢«®ª «¼® ³¯®°¿¤®·¥³¾. �®¿¢«¥¨¥ «®ª «¼®£® ¯®-°¿¤ª , ¢ ±¢®¾ ®·¥°¥¤¼, ±³¹¥±²¢¥® ¨§¬¥¿¥² ±¢®©-±²¢  ° ±±¬ ²°¨¢ ¥¬®© ¬®¤¥«¨. �±®¡¥® ¨²¥°¥±¥½²®²  ±¯¥ª² ¢ ®²®¸¥¨¨ ¨§ª®²¥¬¯¥° ²³°»µ ´ §¯°¨ ª®¶¥²° ¶¨¿µ �� ¯®°¿¤ª  0.3. �°¨ ½²¨µ ³±«®¢¨-¿µ ¬®¤¥«¼ �²®ª¬ ¥°  ®¡° §³¥² ´ §³,   «®£¨·³¾¯®ª § ®©   °¨±. 1, ®¤ ª® ±®±² ¢«¥³¾ ¨§ ¡®«¥¥²®«±²»µ ¨²¥©. �°³£¨¬¨ ±«®¢ ¬¨, ®¡° §³¾¹¨¥ ¥¥ ¶¥-¯®·ª¨ ±®±²®¿² ¥ ¨§ ¥¤¨¨·»µ · ±²¨¶,   ¨§ ¥±ª®«¼-ª¨µ, ±®§¤ ¢ ¿ ±²°³ª²³°³,  ¯®¬¨ ¾¹³¾ ¯ ³²¨³.� ª ¿ ±²°³ª²³°  ± «®ª «¼»¬ ¯®°¿¤ª®¬ ¡³¤¥² ´¨§¨-·¥±ª¨ ° §¨²¥«¼® ®²«¨· ²¼±¿ ®²   «®£¨·®© ±²°³ª-²³°» ¡¥§ «®ª «¼®£® ®°¨¥² ¶¨®®£® ¯®°¿¤ª : ¥-±¬®²°¿   ¯®µ®¦³¾ ¯«®²®±²¼ ´ §», ¯°¨ ²¥¬¯¥° ²³-° µ ¢»¸¥ ª°¨²¨·¥±ª®© ³¯°³£®±²¼ ¨ ¢¿§ª®±²¼ ² ª®©¦¨¤ª®±²¨ ®ª ¦³²±¿ ±®¢±¥¬ ¨»¬¨, ·¥¬ ¢ ±«³· ¥ «®-ª «¼® ³¯®°¿¤®·¥®© ´ §». �®ª «¼® ³¯®°¿¤®·¥-»¥ ¨²¨ ®¡° §®¢ ¢¸¥©±¿ ¯ ³²¨» § ·¨²¥«¼® ¡®-«¥¥ ³¯°³£¨, ·¥¬ ±ª®¯«¥¨¿ · ±²¨¶ ¡¥§ ®°¨¥² ¶¨®-®£® ¯®°¿¤ª . �®¦® ±° ¢¨²¼ ¯¥°¥µ®¤ ¢ «®ª «¼®³¯®°¿¤®·¥³¾ ´ §³ ± ¯®¿¢«¥¨¥¬ ¥ª®²®°®£® \ª °-ª ± ". � ª®¥ § ·¨²¥«¼®¥ ¨§¬¥¥¨¥ ´¨§¨·¥±ª¨µ±¢®©±²¢ «®£¨·® ®²®¦¤¥±²¢¨²¼ ± ¥ª®²®°»¬ ´ §®¢»¬¯¥°¥µ®¤®¬ ¢ ±¨±²¥¬¥. �«¥¤³¿ ®¡¹¥© ²¥®°¨¨ � ¤ ³´ §®¢»µ ¯¥°¥µ®¤®¢ ¢²®°®£® °®¤ , ¬» ¯°¥¤« £ ¥¬ ¨±-¯®«¼§®¢ ²¼ ¢¥«¨·¨³ L (¨«¨ G) ¢ ª ·¥±²¢¥ ¯ ° ¬¥²-°  ¯®°¿¤ª , ®¯¨±»¢ ¾¹¥£® ¤ »© ¯¥°¥µ®¤ ¢ «®ª «¼-® ³¯®°¿¤®·¥³¾ ´ §³. �°¨¢¥¤¥»¥ ¢»¸¥ °¥§³«¼-² ²» ¢¨§³ «¨§ ¶¨¨ ±²°³ª²³° ³ª §»¢ ¾²   ±³¹¥±²-¢¥³¾ °®«¼ ¤¥´¥ª²®¢ ±²°³ª²³°» (¢¨µ°¥©). � ½²®¬�¨±¼¬  ¢ ���� ²®¬ 96 ¢»¯. 7 { 8 2012



�®ª «¼»© ®°¨¥² ¶¨®»© ¯®°¿¤®ª ¢ ¬®¤¥«¨ �²®ª¬ ¥°  527±¬»±«¥  ¡«¾¤ ¥¬®¥  ¬¨ ¢®§¨ª®¢¥¨¥ «®ª «¼®-£® ¯®°¿¤ª  ¨¬¥¥² ¥ª®²®°³¾   «®£¨¾ ± ¯¥°¥µ®¤ -¬¨ �¥°¥§¨±ª®£®{�®±²¥°«¨¶ {� ³«¥±  (���). �¨§¨-·¥±ª¨ ¢¢¥¤¥³¾ ¢»¸¥ ¢¥«¨·¨³ G ¬®¦® ¢»° §¨²¼± ¯®¬®¹¼¾ ¯°®¨§¢®¤®© ®² ª®°°¥«¿¶¨®®© ´³ª¶¨¨ ¯° ¢«¥¨¿ ¤¨¯®«¥©C(R) = Z R0 d(0) � d(r)r2 dr d� d�;£¤¥ d(r) { ¢¥«¨·¨  ¤¨¯®«¿ ¢ ²®·ª¥ r. � ª³¾ ´³ª-¶¨¾ ¢ ¯°¨¶¨¯¥ ¬®¦® ¨§¬¥°¨²¼,  ¯°¨¬¥° ¯® ¬ £-¨²®¬³ ° ±±¥¿¨¾ ¥©²°®®¢ ¨«¨ ¯® «¨¥©®¬³ ®²-ª«¨ª³   ¢¥¸¥¥ ¯®«¥. �°®¨²¥£°¨°®¢ ¢ ¥¥, ¬®¦®¯®«³·¨²¼ ¯ ° ¬¥²° G.� ª ¡»«® ®²¬¥·¥® ° ¥¥, «®ª «¼»© ¯®°¿¤®ª ¬®-¦¥² ¯°¨±³²±²¢®¢ ²¼ ª ª ¯°¨  «¨·¨¨ ¤ «¼¥£®, ² ª¨ ¡¥§ ¥£®. � ¸¨ ¢»·¨±«¥¨¿ ¯®ª  ¥ ¯®§¢®«¿¾²±¤¥« ²¼ ·¥²ª¨µ ¢»¢®¤®¢ ® ²®¬, ª ª ¢¥¤³² ±¥¡¿ ¤¨¯®-«¨ ¯°¨ § ·¨²¥«¼®¬ ³¢¥«¨·¥¨¨ ° ±±²®¿¨¿ ¬¥¦¤³· ±²¨¶ ¬¨, ².¥. ³¡»¢ ¥² «¨ ª®°°¥«¿¶¨® ¿ ´³ª-¶¨¿,  ¯°¨¬¥°, ª ª ±²¥¯¥ ¿ ¨«¨ ½ª±¯®¥¶¨ «¼ ¿.�² ª, ¢ ¤ ®© ° ¡®²¥ ¬» ¯°¥¤«®¦¨«¨ ®¢»© ¬¥-²®¤   «¨§  ±²°³ª²³° ¨ ´ §®¢»µ ¯¥°¥µ®¤®¢ ´¥°°®-¦¨¤ª®±²¥©, ®±®¢ »©   ¢»·¨±«¥¨¨ «®ª «¼®£®®°¨¥² ¶¨®®£® ¯ ° ¬¥²°  ¯®°¿¤ª . �¢¥¤¥»© ¬¥-§®±ª®¯¨·¥±ª¨© ¯ ° ¬¥²° «®ª «¼®£® ¯®°¿¤ª  ¯®§¢®-«¨« ª®«¨·¥±²¢¥® ®¯¨± ²¼ ±²¥¯¥¼ «®ª «¼®© ³¯®-°¿¤®·¥®±²¨ ±¨±²¥¬». � ¬®¦¥² ¡»²¼ ¨±¯®«¼§®¢ ª ª ¯ ° ¬¥²° ¯®°¿¤ª  ¤«¿ ´ §®¢®£® ¯¥°¥µ®¤  ª «®-ª «¼® ³¯®°¿¤®·¥»¬ ´ § ¬.�°¥¤« £ ¥¬ ¿  ¬¨ ¬¥²®¤¨ª  ¬®¦¥² ®ª § ²¼±¿ ¯®-«¥§®© ¯°¨ ¨±±«¥¤®¢ ¨¨ ¤°³£¨µ ¢¥¹¥±²¢, ®¡« ¤ ¾-¹¨µ «®ª «¼®© ±¨¬¬¥²°¨¥©,  ¯°¨¬¥° ¦¨¤ª¨µ ª°¨±-² ««®¢ [14, 15] ¨«¨ ± ¬®±®¡¨° ¾¹¨µ±¿ ±¨±²¥¬. �§-³·¥¨¥ ¬®¤¥«¨ �²®ª¬ ¥°  ¬®¦¥² ² ª¦¥ ¡»²¼ ¯®«¥§-»¬ ¯°¨ ¨±±«¥¤®¢ ¨¨ ±²°³ª²³°»µ ±¢®©±²¢ ¢®¤».� ¦¤ ¿ ¬®«¥ª³«  ¢®¤» ¨¬¥¥² § ·¨²¥«¼»© ¤¨¯®«¼-»© ¬®¬¥². �®²¥¶¨ « �¥ °¤ -�¦®±  µ®°®¸®®¯¨±»¢ ¥² ¢§ ¨¬®¤¥©±²¢¨¿ ¬¥¦¤³ · ±²¨¶ ¬¨ ¨ ¨±-¯®«¼§³¥²±¿,  ¯°¨¬¥°, ¢ ¬®«¥ª³«¿°®-¤¨ ¬¨·¥±ª¨µ¢®¤»µ ¬®¤¥«¿µ TIP3P ¨ TIP4P. �®·¥² ¨¥ ½²¨µ ´ ª-²®¢  ² «ª¨¢ ¥²   ¬»±«¼ ® ° §³¬®±²¨ ° ±±¬®²°¥-¨¿ ¦¨¤ª®±²¨ �²®ª¬ ¥°  ¢ ª ·¥±²¢¥ £°³¡®© ¬®¤¥-«¨ ¢®¤». �®«¥¥ ²®£®, ¯°¥¤±² ¢«¥¨¿ ® ¢®¤¥ ª ª ®«®ª «¼®¬ ª°¨±² ««¥ ±³¹¥±²¢³¾² ¤®±² ²®·® ¤ ¢®[16]. � ±±¬ ²°¨¢ ¥¬ ¿ ¬®¤¥«¼ ¯°¥¤« £ ¥² ¯°¥¤±² ¢-«¥¨¥ ¢®¤» ª ª «®ª «¼®£® ¦¨¤ª®£® ª°¨±² «« . �»¨ ¢ ª®¥¬ ±«³· ¥ ¥ ¯°¥²¥¤³¥¬   ®¯¨± ¨¥ ±²°³ª²³-°» ¢®¤»,   «¨¸¼ ¯°¥¤« £ ¥¬ ®¢»© ¬¥²®¤, ª®²®°»©
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