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Из формул (2) и (3) следует выражение для эффективной массы: 

2m eB= Dw .                                        (4) 

Выражение для Δω можно получить из равенства, 

ΔP = Pmin (Δω/ω0),                                     (5) 

где Pmin  – значение мощности фотовозбуждения, соответствующее 

минимальному пропусканию, ω0 – частота излучения зондирующего 

лазера. Выразив Δω из (5) и учитывая, что ω0 = 2πс/λ0 (c – скорость 

света в вакууме), получим 

0

min
4 ( )

eB
m

c P P

l
=

p D
.                                      (6) 

Расчет по формуле (6) дает значение эффективной массы для 

InSb 0,015m0, близкое к ее циклотронному значению (0,013m0). 
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СТАТИСТИЧЕСКОЕ ИЗУЧЕНИЕ АДСОРБЦИИ 

НА СФЕРИЧЕСКИХ КРИСТАЛЛИЧЕСКИХ НАНОЧАСТИЦАХ 

Для исследования адсорбции на кристаллических наночастиц 

сферической формы используется ранее полученная замкнутая систе-

ма интегральных и алгебраических уравнений, описывающая струк-

турные и термодинамические характеристики неоднородных (гетеро-

генных) молекулярных систем. Она получена в рамках двухуровнево-

го статистического метода [1], который основывается на совместном 

использовании метода коррелятивных функций Боголюбова – Борна – 

Грина – Кирквуда – Ивона (ББГКИ), метода условных коррелятивных 

функций Ротта [2] и метода термодинамических функционалов плот-

ности. Эти уравнения устанавливают связь между микроскопически-

ми параметрами системы взаимодействующих частиц (атомов или мо-
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лекул) и макроскопическими характеристиками кристаллических на-

ночастиц, находящихся в равновесии с флюидной средой, в частности 

в этой работе с газообразной окружающей средой при температуре 

ниже температуры тройной точки qтр. 

В двухуровневом статистическом методе используются потен-

циалы jij средних сил [3], которые являются функционалами от дис-

кретных полей чисел заполнения np ячеек метода условных распреде-

лений. Центры ячеек принадлежат координационным сферам с номе-

рами p (p = 1, 2, …,Pnano) относительно центра сферической наноча-

стицы. Для сферической наночастицы поле плотности неоднородной 

системы зависит только от радиуса rр координационной сферы. По-

этому радиальный профиль чисел заполнения n(rp) определяем с по-

мощью аппроксимирующей трехпараметрической функции с гипер-

болическим тангенсом [3], т. е. 

( ) ( )th( )p pn r a a n x¥= - - k D .        (1) 

Здесь а и k – вариационные параметры теории; параметр n¥ – 

определяет значения чисел заполнения для жидкой либо газовой сре-

ды, находящейся в равновесии с кристаллической наночастицей;  

Dxp = rp – rnano; rnano – радиус кристаллической наночастицы. 

Значения вариационных параметров a и k находятся при 

найденном минимуме большого термодинамического потенциала 

W{np} = F{np} – måZpnp наночастицы, который является функциона-

лом от радиального профиля чисел заполнения np (Zp – число узлов, 

принадлежащей координационной сфере с номером р). 

Полная замкнутая система интегральных и алгебраических 

уравнений для неоднородной системы решалась численно методом 

итераций с помощью модернизированной компьютерной программы в 

пакете MathCad, разработанной ранее [3]. Вариационный расчет пара-

метров a и k для профиля плотности (1) в окрестности сферической 

кристаллической наночастицы, находящейся в равновесии с газооб-

разной окружающей средой проводился при температуре q = 0,6 < qтр. 

Структура сферической кристаллической наночастицы с числа-

ми заполнения n = 0,999 и с неоднородным радиальным профилем 

плотности в переходном слое описывается дискретными наборами чи-

сел заполнения np, среднеквадратичных отклонений sp молекул от 

центров ячеек и радиусов bp сфер, которые определяют области лока-

лизации унарных функций распределения в ячейках с номерами Рnano. 

Минимум функционала W{np} определялся численно для нано-

частиц разных радиусов при заданных наборах значений параметров а 

и k . Для примера на рис. 1 приведены зависимости большого термо-
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динамического потенциала W от вариационного параметра а в интер-

вале от 0 до 0,15 при заданных значениях параметра k для наночасти-

цы, содержащей 15 координационных сфер Pnano = 15. Радиус наноча-

стицы rnano = 4,38 в единицах линейного параметра s потенциала Лен-

нард‒Джонса. 
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Рисунок 1 – Зависимости большого термодинамического потенциала W  

от вариационного параметра а при разных значениях параметра k и 

q = 0,6 для наночастицы радиусом rnano = 4,38 

Из рис. 1 видно, что абсолютный минимум функционала W{np} 

реализуется при значениях k » 4,5 и а » 0,075. 

В случае кристаллической наночастицы с заданными числами 

заполнения ячеек n » 0,999 на ее границе образуется адсорбционный 

газообразный слой с повышенными значениями плотности. В объеме 

кристаллической наночастицы наблюдается постепенное увеличение 

среднеквадратичных отклонений sр от центра наночастицы к ее гра-

нице. Кроме этого происходит сдвиг узлов решетки в радиальном 

направлении, т. е. имеет место пространственная релаксация решетки. 

В табл. 1 приведены значения вариационных параметров k и а 

соответствующие минимуму большого термодинамического потенци-

ала W{np} для наночастиц разных радиусов rnano. 

Таблица Значения вариационных параметров для наночастиц  
разных размеров 

Радиус  

наночасти-

цы 

rnano 

Число слоев 

наночасти-

цы 

pnano 

Вариац. 

пара-

метр 

k 

Вариац. 

параметр 

а 

Число  

частиц  

в нано- 

частице 

Доля частиц в 

адсорбцион-

ном слое, % 

2,45 5 5,5 0,100 79 2,5 

3,47 10 5,3 0,085 201 1,5 

4,38 15 4,5 0,075 381 1,3 
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Из таблицы видно, что с увеличением радиуса наночастицы ми-

нимум функционала W{np} определяется при меньших значениях ва-

риационных параметров k и а, а отношение числа частиц в адсорбци-

онном слое к числу частиц в наночастице уменьшается. 
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ПРИМЕНЕНИЕ ИДЕИ О СОКРАЩЕННОМ ОПИСАНИИ 
ФЛУКТУАЦИЙ ПОЛЯ ПЛОТНОСТЕЙ В РАМКАХ  

ДВУХУРОВНЕВОГО СТАТИСТИЧЕСКОГО МЕТОДА 

С помощью двухуровневого статистического метода ранее было 
проведено исследование структуры и термодинамических характери-
стик сферических кристаллических наночастиц, находящихся в рав-
новесии с газообразной окружающей средой. Полученные результаты 
указывают на возможность описания флуктуаций поля плотности с 
помощью двухуровневого метода. 

В настоящее время существует несколько научных направлений 
в изучении флуктуаций плотности. Один из них – это феноменологи-
ческая теория Ландау, которая использует эффективный гамильтони-
ана системы [1] используя следующие разложения: 

а) разложение параметра порядка по степеням с учетом гради-
ентного слагаемого; 

б) разложение поля плотности в ряд Фурье по пространствен-
ным гармоникам (с разными волновыми числами). 

Именно это разложение использовал Бразовский С.А. для пред-


