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��������� ������������� �������� ������� ������ (�49 000 ������ � �!"�#�$��% &�-
�����#�$��% '#�%��) �"��*� ���%��% ��#��. ��$$#����+ ��!,#�$��#�+� ������'/���-
�+� 6!��/��, �&�$+��;<�� ������������� ��66!*������ $��<���� &��+ #�$��/. =��-
�����' *���$���$�> $������� $���'����� &���*������' �������� $��<���' ��!, #�$��/ 
�+,���� �� &����. ����� &���"��� &�������� ?��% 6!��/�� ���� "+�� �"���!���� ��' 
�����% ���+. 
 
� � & ' � � ( �  ) � � � �: �����% �����, ��66!*������ ��������, ����������+� ?66��-
�+, ��!&����$A��"�+� ������'/��. 

 
��66!*������ �������� � �����$�', �� '��'��$' ����#�$��#�+� � �$���� $������� ���-

�������!; $�$����';<!;. 
���������+� ?66���+ � ��66!*�� !��"�� �$$�������> &�� &���-
<� ��!,#�$��#�+, ������'/����+, 6!��/�%, �&�$+��;<�, ������������� $��<���� &��+ 
#�$��/, �����+� � ��#��>�+% ������ ��,�����$> �� *������� ��$$��'��� ��!� �� ��!��. = ��-
"��� [ 1 ] �+ ��$$������� ��*�+� ���+ ����, 6!��/�% � ��$$#����� �, ��' �����!�'���-
������#�$��, ������% ���+. B�� 6!��/�� ���*���$> ������$�+�� ���, #�� � ��, &��'��';�$' 
���������>�+� ������'/�� � $��<���', &�� #�$��/, &��$����;<��$' �� ��$'��� ���$����  
� ��'<��$' $���� &���$��!��. 	�� �� �+ �+$��*��� ��*�$, #�� ?�� ��!&����$A��"�+� � ���-
����������� ������'/�� &���$����;� �� �*-*� ����#�' � ���� $���� ��������+, $�'*�%, � '�-
�';�$' �"<�� $��%$���� �$�, &����+, �����$��%. = �����% *������ �+ &���*+����, #�� ?��� 
��*�$ ����� ��' �����!�'���-������#�$��% ������ ������� ������.  

������������� &�������� &�� &���<� &����� &������� LAMMPS $ &����/����� ���-
����-����$� $ �"+#�+�� ��' ������ &����������: � = 3,405 Å, �/kB = 119,8 K. �+ �+"���� 
�����������#�$��� $�$��'���, ��$����#�� "��*��� � ���%��% ��#��: �* = 0,85 � T* = 0,8. ��' 
������������' ��A�, ������'/�% ���",����� �$&��>*����> "��>A�� ������; ! ��$ N = 48 668 
#�$��/. = ����� $�!#�� ��"�� &������#�$���� �!"� $�$����'�� � = 38,54� = 131,2 Å. ��$$#��+-
���� ���������; �����% 10 �$ $ A���� 2 6$ (�����+% $������$��!�� 0,9275 �10–3 &���������% 
�����/+ ������� (m�2/�)1/2). 
��6��!��/�� *�&�$+���� ����+� 500 A����, �.�. #���* 1 &$. 

=$� ��!,#�$��#�+� ������'/����+� 6!��/��, �����+� �+ ��$$��������� � [ 1 ] ��' ���+, 
"+�� ��$$#����+ � ��' ������. ��������� �$�, �, ���*���$> ��#�$������ $����A���� ����� ��, 
��� � ��' ���+. N��$> �+ ��$$������ ���>�� ��� ���"���� ������$�+, ������'����. 

=�-&���+,, ������'/����!; 6!��/�;, �����!; �+ �"�*��#��� DP(t): 
DP(t) = �[ri(t) – ri(0)] �[rk(t) – rk(0)]�R 0. 

B�� $������ $���'���� &���*������� �������� $��<���' ��!, #�$��/, �����+� � ��#��>�+%  
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���. 1. 
�����'��� DP(t). 

���+� $������$��!;� ��#��>���! ��$$��'��; ����! 
&���% �����!� R0 ($���,! ���*): 1, 2, 3, 4, 5, 6, 8, 10, 
            12, 15, 20, 25, 30, 34 (� �����/�, � = 3,4 Å) 

 

 
 

���. 2. 
�����'��� CAV(t).  
���'��� ����+, ����% ��, ��� �� ��$. 1 

 
������ ��,�����$> �� *������� ��$$��'��� R0 ��!� �� ��!�� (� ��������+, ��$#���, ��$$��'-
��� ����! #�$��/��� ��,����$' � !*��� ��������� R0	
R). ��������� ?���� ������'���� �� 
&���'����� 6 �$ &���*��� �� ��$. 1. ��� ����� $����A���� ����% �� ���, ��� � ����: ������'-
���+ ��$�!� $� �������� � �+,��'� #���* ��$���>�� ����$��!�� �� &����, �+$��� �������� ��� 
���>A�, #�� ���>A� #�$��/+ "+�� &������#��>�� !�����+ ��!� �� ��!��. ��$� ������'���� 
&���*+����, #�� ��&�������' �������� $��<���' ��!, #�$��/ $������������+. ������<���� 
?���� ��$�� $ ���������� ������� ������� tc �*��#���, #�� � ?���! ������� $������������-
��$�> &����$�>; �$#�*���, �.�. &�� t > tc ������� $��<���% ���;� � $������ $����A���� ,����-
#�$�!; �������/�;. =+$��� &���� &���*+���� $��&��> ������'/��, ������' "+�� ��$����!�� 
&�� t < tc. �+ �����, #�� &�� �$�, ��#��>�+, ��$$��'��', R0 ����+� �+,��'� �� &����, &��#�� 
������������ &�� �$�, R0. 
�� "+�� � � �����', ���+ (&�� N < 50 000), ������ �+,��� �� 
&���� �&�����'��$' ��������, *� ������� ���� ������ &��,���� � &��/�$$� ��66!*������� 
�������' &������! ��"�� �!"� a/2: ta/2 = (a/2)2/6D. B�� ����' &���*��� �� ��$. 1 ��������>��% 
�����% � $�$����'�� 3442 &$. 
�?66�/���� $�����66!*�� D, ���",����+% ��' ��� ��$#���, 
�&�����'�� �* ������� *���$���$�� $�������������#���� $��<���' �����!� �[ri(t) – ri(0)]2� �� 
�������. ��' ��A�% ������ "+�� D = 2,08 �10–5 $�2/$. � ��$��� ��#��>���� ��$$��'��' R0 �+-
$��� &���� ��������� &�������$', ���'' *���, ����� R0 $�������$' #!�> ���>A� &������+ 
����+ ��"�� "��$� a/2. 

=�-����+,, �+ &���*+���� �� ��$. 2 ������'/����!; 6!��/�; CAV(t), ������' �$�> $���-
��% ��$��!$ !��� ����! ��������� $����$��% $��<���% ��!, #�$��/ *� �������� �������, ��-
$��'<�% �� –
t/2 � +
t/2 �� ���!<��� ������� ������� t �� ����������. ���#� �����', ?�� ��-
$��!$ !��� ����! ��������� $�����, $����$��% ��!, �����!� *� �������� 
t � ��$$��������-
�+% ������ ������� t. B��� ������'��� ����� !$������ &� �$�� &���� �����!� $ !#���� �+-
"����+, ���&�*���� &������#��>���� ��$$��'��' ����! ���� R0.  

N���$���$�> �� R0 ��#��>���� *��#���' ������'���� CAV(0), &��� ��� &��������>��, ,�-
��A� �&�$+����$' ?�$&������% exp(–R0/Rc), ������' &���*+����, #�� � ��A�, �����', ������ 
�$�> ����!$ ������'/�� Rc � 1� = 3,4 Å &��'��� ����!$� &����% ��������/�����% $6��+ (� ��-
�� "+�� �������#��' $��!�/�' $ Rc � 4 Å [ 1 ]). 

��������� ������'����� ��' ������� ������, &���*����� �� ��$. 1 � 2, ��#�$������ �� ��-
��#�;�$' �� �������� ��' ���+. ��*��#�' ����� !�����> ���>�� � �����',. 	��, ���$��!�+ 
6!��/�� CAV(t) ��' ������ ($�. ���*�! � ��$. 2) $��<�;�$' �&���� $ ��$��� R0 "+$����, #�� 
"+�� � ����. 	���� �"��*��, �������������� ������'/��, �����+� �����$����!;� 6!��/�� 
DP(t) � CAV(t), ������, '��';�$' �"<�� $��%$���� ����������+, �������% �$�, &����+, 
�����$��%. = ?��% $�'*� !��$��� !&��'�!�> ��"��+ [ 2, 3 ], � �����+, ����#���$' $,��$��� 
�����, $��%$�� ���+ � ������� ������. 
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