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Знание термодинамических свойств систем взаимодействующих частиц необходимо во многих областях науки и техники – физике плазмы, медицине, физике полимеров и других [1, 2]. Особое внимание уделяется двумерным системам. Помимо фундаментальных аспектов, исследования физических свойств таких систем представляют прикладной интерес в области нано- и микро-технологий, а также при разработке покрытий и материалов с заданными свойствами [2]. 

Наибольший интерес вызывает плавление двумерных систем. На настоящий момент существуют две основные модели этого процесса, обе из которых базируются на анализе формирования различных топологических дефектов. Первая - KTHNY (Kosterlitz-Thouless-Halperin-Nelson-Young) теория, которая прогнозирует двухстадийный процесс перехода от кристаллической фазы к жидкостному состоянию системы через формирование промежуточной, так называемой гексатической фазы [3-5]. Вторая - это GBI (Grain-Boundary-Induced melting) теория, которая описывает плавление двумерных систем, в общем случае, как фазовый переход первого рода от кристалла к жидкости без формирования промежуточной фазы [6, 7]. 


Доказательства справедливости KTHNY- теории для двумерных систем с различными потенциалами межчастичного взаимодействия были представлены в ряде экспериментальных и численных работ [8-12]. Так, например, детальное численное исследование динамики частиц, взаимодействующих с экранированным кулоновским потенциалом (типа Юкавы): 

                             ( (r) = (eZ)2exp(-r/()/r,




(1)
где ( - длина экранирования, а eZ - заряд частиц, представлено в работах  [11-12]. Такая модель представляет особый интерес с точки зрения теоретических исследований свойств пылевой плазмы [2], а также широко используется для численного моделирования отталкивания в кинетике взаимодействующих частиц [1, 2].

Численное моделирование [11-12] показывает, что физические свойства таких систем имеют две особые точки. Первая из них относится к фазовому переходу «жидкость – гексатическая фаза» и наблюдается, когда эффективный параметр неидеальности системы Г* = Г*hg ≈ 98 ± 3; вторая особая точка (при Г* = Г*с ≈ 154 ± 4) соответствует переходу от гексатической фазы к "идеальному"  кристаллу, где коэффициент диффузии частиц D ( 0. (Здесь (* = 1.5 (eZ)2(1+(+(2/2)exp(-()/(Trp), где ( = rp/( , T -  температура частиц в энергетических единицах, а rp - среднее межчастичное расстояние.) Следует отметить, что, в отличие от экспериментов с коллоидными системами  (показывающими хорошее согласие с выводами KTHNY- теории [8-10]), сравнение теоретических предсказаний с результатами лабораторного исследования монослойных пылевых структур в плазме емкостного высокочастотного (вч-) разряда не выявило убедительного соответствия со сценариями плавления, описанными как в KTHNY- теории, так и в GBI- теории [13, 14].

Обычно предполагается, что в случае осуществления KTHNY сценария оба фазовых перехода в системе являются переходами второго рода [7, 15]. Однако результаты ряда численных и теоретических исследований показывают, что в зависимости от типа потенциала парного взаимодействия частиц в двумерных системах оба перехода могут быть первого рода, а также один из них может быть переходом первого рода, а другой - второго рода [16-18].
В настоящей работе представлены результаты численного исследования термодинамических свойств сильно неидеальных (жидкостных и кристаллических) двумерных систем частиц, взаимодействующих с экранированным кулоновским потенциалом типа Юкавы,  в широком диапазоне их параметров неидеальности с шагом изменения величины (*, достаточным для устранения неоднозначности в определении поведения систем вблизи точек фазовых переходов. 

Численное моделирование проводилось методом молекулярной динамики Ланжевена, основанным на решении системы из Np обыкновенных дифференциальных уравнений движения, (где Np  - число частиц в расчетной ячейке) с учетом силы Ланжевена Frаn, отвечающей за стохастический характер движения частиц с заданной кинетической температурой Т. Техника моделирования подробно описана в работе [2]. Расчеты были выполнены для однородных двумерных систем Юкавы с параметрами экранирования ( ( rp/( = 1, 1.5, 2, 3, 4 (где rp = (Np/S)1/2, а  S – площадь моделируемой ячейки). Для моделирования протяженного однородного слоя задавались периодические граничные условия  в двух выбранных направлениях (x и  y). Число независимых частиц в центральной счетной ячейке Np варьировалось от 256 до 4096. В зависимости от числа частиц  длина обрезания потенциала rcut менялась от 5rp до 25rp. Основные данные были получены для  Np = 1024 независимых частиц при длине обрезания потенциала  rcut = 12rp.


Для анализа термодинамических свойств моделируемых систем уравнения движения решались для различных эффективных параметров: параметра неидеальности,  (*  и параметра масштабирования, ( = (*/(fr , где (*= {2(eZ)2(1+(+(2/2)exp(-()/(rp3(M)}1/2, M – масса частицы. Величина эффективного параметра неидеальности (*  менялась в пределах от ~ 5 до 275, а величина параметра масштабирования варьировалась от ( ( 0.25  до  ( ( 4 (( ( 0.25; 0.5; 1; 2; 4) , в диапазоне, типичном для условий экспериментов в плазме газовых разрядов [2].
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Рис. 1. Зависимость (СV -1) от (* для двумерных систем с экранированным кулоновским потенциалом взаимодействия, полученная на основе усредненных данных U(Г*). 

Значения теплоемкости, СV =((U/(T)V, полученные путем дифференцирования  усредненных данных U (Г*), показаны на Рис. 1.  Легко заметить две особенности кривой СV(Г*) вблизи Г*  = 98 (скачок) и Г* = 154 (резкий рост), соответственно.
Следует подчеркнуть, что наблюдение конечного пика теплоемкости СV вблизи перехода ”кристалл - гексатическая фаза” и отличие наблюдаемого скачка СV вблизи перехода ”гексатическая фаза-жидкость” от классической функции Хевисайда, очевидно, связаны с математическими особенностями интегрирования/дифференцирования дискретных данных. Поскольку, чем грубее разбиение таких данных,  тем, естественно, более "широк" наблюдаемый пик и меньше его амплитуда при их дифференцировании в районе скачка, и тем более невыразительными становятся точки, найденные путем их интегрирования.

В данной работе получены новые результаты численного исследования термодинамических функций и характеристик таких, как внутренняя энергия, энтропия и коэффициент теплоемкости, для сильно неидеальных (жидкостных и кристаллических) систем частиц, взаимодействующих с экранированным кулоновским потенциалом типа Юкавы. Моделирование проводилось для двумерных структур в широком диапазоне параметров, соответствующих условиям экспериментов в лабораторной пылевой плазме, для систем с эффективным параметром неидеальности (* > 5. 


Обнаружено, что вышеуказанные термодинамические характеристики имеют две особые точки на линии плавления исследуемых систем вблизи значений параметров неидеальности Г*  = 98 и  Г* = 154. Поведение термодинамических характеристик вблизи этих точек показывает, что наблюдаемые вблизи них фазовые переходы  являются переходами второго и первого рода, соответственно. Полученные результаты могут рассматриваться в качестве дополнительного подтверждения сценария двухстадийного плавления двумерных систем Юкавы.  Полученные результаты сравниваются с существующими экспериментальными, численными и аналитическими данными.  

Результаты настоящей работы могут быть легко обобщены для систем с широким кругом изотропных парных потенциалов, которые представляют интерес в физике плазмы, медицине, биологии, а также в физике полимеров и других коллоидных систем.

Данная работа была частично поддержана Российским фондом фундаментальных исследований (грант №13-08-00263-a), Министерством образования и науки Российской Федерации, а также Программой Президиума РАН.
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