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С ПОМОЩЬЮ СРЕДНИХ ПОТЕНЦИАЛОВ

В работах [1—3] был предложен новый способ обрыва бесконечной 
цепочки интегро-дифференциальных уравнений, позволивший затем раз­
вить итерационную процедуру вычисления младших коррелятивных 
функций условных распределений (унарной и бинарной функций конден­
сированной молекулярной среды в основном ^ц-приближении, когда в 
каждой молекулярной ячейке находится по одной частице).

В настоящей работе показана возможность обобщения данного мето­
да с целью вычисления произвольных многочастичных коррелятивных 
функций, что представляет несомненно важную задачу статистической 
механики.

Сущность предлагаемого метода связана с введением потенциала сред­
ней силы (в дальнейшем именуется как средний потенциал), действую­
щей на молекулу в ячейке /п в положении около координаты цг„ со сторо­
ны молекулы в ячейке /п+1 при условии, что п—1 частицы фиксированы 
соответственно в п— 1 ячейках около координат ц1', <\1г ч/,г' 1:
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Здесь Ф — парный межмолекулярный потенциал; F u \q l',...qln+1) — иско­
мая многочастичная коррелятивная функция. Последнюю можно запи­
сать в виде произведения двух функций распределения:
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Для функи й FnVl (цЧчЧ • • • .  4Í,Í_1). определяющих указаннное выше 
распределение, система интегро-дифференциальных уравнений примет 
вид

а 1п F í r 0 + J _  дФ (I -  ч'£ I) л.
dqlan 6 jótmái=i dq‘an

N

Í S  í
'n+1=> •>,

аФ (| q*n — q£n+1|) 

dq‘an
Fftdq1™  =  0, (3)
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У1п 1 — объем молекулярной ячейки, 0 =  кТ.
Формально решение системы (3) запишется через введенные средние 

потенциалы (1)

Постоянная интегрирования определяется из условия нормировки

I / ^ Г 'Ч ч Ч ч Ч  • • • > ч'71' 1) =  1. (5)

Выражения (1) с учетом (4) принимают вид бесконечной системы зацеп­
ляющихся интегральных уравнений относительно средних потенциалов:

Полученная система обладает рядом преимуществ перед исходной си­
стемой интегро-дифференциальных уравнений, обрыв которой произво­
дится в каждом отдельном случае в предположении той или иной муль­
типликативности старших функций распределения. Замыкание системы 
интегральных уравнений для потенциалов можно осуществить на любом 
уравнении цепочки по единой схеме, используя оправданное для конден­
сированных сред и менее жесткое по сравнению с мультипликативностью 
допущение
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Используя (7), удается получить замкнутое интегральное уравнение 
для любого номера п, которое автоматически при п = М — 1 ( к — число 
частиц в системе) переходит в точное уравнение, что указывает на воз­
можность последовательного улучшения получаемых приближений.

Продифференцируем выражение дл С^1 по д1£  с учетом (7):
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Теперь с помощью (8) уравнение (6) примет вид
д 1п С;
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^С огласн о  (4), (5) и (9), получаем окончательное замкнутое интеграль-
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При „ 1, согласно (10), приходим к уравнению
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которое позволяет получить уиГрную и бинарную функции расире- 

“ Х р а ц и о и н а я  процедура,
( 11) с помощью ЭВМ, применима и кУР“ нению , 
ти старшие (многочастичные) коррелятивные функп
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