
ÍÀÖIÎÍÀËÜÍÀ ÀÊÀÄÅÌIß ÍÀÓÊ ÓÊÐÀ�ÍÈ
IÍÑÒÈÒÓÒ ÔIÇÈÊÈ ÊÎÍÄÅÍÑÎÂÀÍÈÕ ÑÈÑÒÅÌ

ÊÐÀÂÖIÂ Iâàí ßðîñëàâîâè÷

ÓÄÊ 538.9

ÅÔÅÊÒÈ ÔËÓÊÒÓÀÖIÉ I ÏÐÎÑÒÎÐÎÂÎÃÎ ÎÁÌÅÆÅÍÍß
Â ÒÅÎÐI� ÏÐÎÑÒÈÕ ÒÀ ÀÍIÇÎÒÐÎÏÍÈÕ ÏËÈÍIÂ

01.04.24 � ôiçèêà êîëî¨äíèõ ñèñòåì

Àâòîðåôåðàò
äèñåðòàöi¨ íà çäîáóòòÿ íàóêîâîãî ñòóïåíÿ
êàíäèäàòà ôiçèêî-ìàòåìàòè÷íèõ íàóê

Ëüâiâ � 2013



Äèñåðòàöi¹þ ¹ ðóêîïèñ.
Ðîáîòà âèêîíàíà â Iíñòèòóòi ôiçèêè êîíäåíñîâàíèõ ñèñòåì Íàöiîíàëüíî¨ àêàäåìi¨
íàóê Óêðà¨íè.

Íàóêîâi êåðiâíèêè: ÷ëåí-êîðåñïîíäåíò Íàöiîíàëüíî¨ àêàäåìi¨ íàóê (ÍÀÍ)
Óêðà¨íè, äîêòîð ôiçèêî-ìàòåìàòè÷íèõ íàóê, ïðîôåñîð Ãî-
ëîâêî Ìèðîñëàâ Ôåäîðîâè÷, çàâiäóâà÷ âiääiëó òåî-
ði¨ ðîç÷èíiâ Iíñòèòóòó ôiçèêè êîíäåíñîâàíèõ ñèñòåì ÍÀÍ
Óêðà¨íè (ì. Ëüâiâ)

ãàáiëiòîâàíèé äîêòîðÄóíã äi Êàïðiî, äîñëiäíèê ëàáîðà-
òîði¨ åëåêòðîõiìi¨, õiìi¨ ïîâåðõîíü òà ìîäåëþâàííÿ åíåðãi¨
Âèùî¨ íàöiîíàëüíî¨ øêîëè õiìi¨ Ïàðèæó Íàöiîíàëüíîãî
öåíòðó íàóêîâèõ äîñëiäæåíü (ì. Ïàðèæ, Ôðàíöiÿ)

Îôiöiéíi îïîíåíòè: äîêòîð ôiçèêî-ìàòåìàòè÷íèõ íàóê, ïðîôåñîð Ëåáîâêà
Ìèêîëà Iâàíîâè÷, çàâiäóâà÷ âiääiëó ôiçè÷íî¨ õiìi¨ äèñ-
ïåðñíèõ ìiíåðàëiâ Iíñòèòóòó áiîêîëî¨äíî¨ õiìi¨ iì. Ô.Ä. Îâ-
÷àðåíêà ÍÀÍ Óêðà¨íè (ì. Êè¨â)

ãàáiëiòîâàíèé äîêòîð Àëiíà Öÿõ, ïðîôåñîð âiääiëó ñêëà-
äíèõ ñèñòåì i õiìi÷íî¨ îáðîáêè iíôîðìàöi¨ Iíñòèòóòó ôiçè-
÷íî¨ õiìi¨ Ïîëüñüêî¨ àêàäåìi¨ íàóê (ì. Âàðøàâà, Ïîëüùà)

Çàõèñò âiäáóäåòüñÿ � 25 � âåðåñíÿ 2013 ð. î 15 ãîä. 30 õâ. íà çàñiäàííi ñïåöiàëi-
çîâàíî¨ â÷åíî¨ ðàäè Ä 35.156.01 ïðè Iíñòèòóòi ôiçèêè êîíäåíñîâàíèõ ñèñòåì ÍÀÍ
Óêðà¨íè çà àäðåñîþ: 79011 ì. Ëüâiâ, âóë. Ñâ¹íöiöüêîãî, 1.

Ç äèñåðòàöi¹þ ìîæíà îçíàéîìèòèñü ó íàóêîâié áiáëiîòåöi IÔÊÑ ÍÀÍ Óêðà¨íè çà
àäðåñîþ: 79026 ì. Ëüâiâ, âóë. Êîçåëüíèöüêà, 4.

Àâòîðåôåðàò äèñåðòàöi¨ ðîçiñëàíèé � 23 � ñåðïíÿ 2013 ð.

Â÷åíèé ñåêðåòàð
ñïåöiàëiçîâàíî¨ â÷åíî¨ ðàäè Ä 35.156.01,
êàíäèäàò ôiç.-ìàò. íàóê Ò.�. Êðîõìàëüñüêèé



1

Àêòóàëüíiñòü òåìè. Ðîçóìiííÿ ñòðóêòóðè ïëèíiâ ïîáëèçó òâåðäèõ ïîâåðõîíü
àêòóàëüíå ç òî÷êè çîðó áàãàòüîõ ïðèêëàäíèõ çàñòîñóâàíü, òàêèõ ÿê ãåòåðîãåííèé
êàòàëiç, çáåðiãàííÿ ãàçó ÷è ðîçðîáêà êîëî¨äíèõ íàíî-ñòðóêòóðîâàíèõ ìàòåðiàëiâ.
Ðîëü ïîâåðõíi âèêëèêà¹ òàêîæ ôóíäàìåíòàëüíèé íàóêîâèé iíòåðåñ, îñêiëüêè áóäü-
ÿêèé ðåàëüíèé ïëèí ¹ ïðîñòîðîâî-îáìåæåíèì. Ïîâåäiíêà çàçíà÷åíèõ ñèñòåì âèçíà-
÷à¹òüñÿ êîíêóðåíöi¹þ ìiæ ñòâîðåíèì ñòiíêîþ çîâíiøíiì ïîòåíöiàëîì i ìiæìîëåêó-
ëÿðíèìè âçà¹ìîäiÿìè, ùî ïðèçâîäèòü äî õàðàêòåðíèõ ïîâåðõíåâèõ ÿâèù - çìî÷óâà-
ííÿ, àäñîðáöi¨, êàïiëÿðíî¨ êîíäåíñàöi¨ òîùî. Äëÿ àíiçîòðîïíèõ ïëèíiâ âðàõóâàííÿ
åôåêòiâ ïðîñòîðîâîãî îáìåæåííÿ îñîáëèâî àêòóàëüíå ç îãëÿäó íà ¨õíþ íàäçâè÷àéíó
÷óòëèâiñòü äî çîâíiøíiõ âïëèâiâ. Âíàñëiäîê öüîãî ñïîñòåðiãà¹òüñÿ âåëèêå ðiçíîìà-
íiòòÿ ôiçè÷íèõ ÿâèù íàâiòü äëÿ íàéïðîñòiøî¨ ðiäêî-êðèñòàëi÷íî¨ ôàçè - íåìàòèêà.
Áàãàòñòâî ôiçè÷íèõ ÿâèù, à òàêîæ âàæëèâå ïðèêëàäíå çíà÷åííÿ ðiäêèõ êðèñòàëiâ
ó âèðîáíèöòâi åêðàíiâ òà ðiäêî-êðèñòàëi÷íèõ íàíî-êîëî¨äíèõ äèñïåðñié, ïðèâåðòà¹
çíà÷íó óâàãó äîñëiäíèêiâ äî âèâ÷åííÿ íåìàòè÷íî¨ ôàçè â îá'¹ìi òà ïîáëèçó ïîâåðõ-
íi.

Çàñòîñóâàííÿ ìåòîäiâ êîìï'þòåðíîãî ìîäåëþâàííÿ äî ïðîñòîðîâî-íåîäíîðiäíèõ
ïëèíiâ iñòîòíî ðîçøèðèëî íàøi çíàííÿ ïðî ïîâåðõíåâi åôåêòè. Ðàçîì ç òèì, âíàñëi-
äîê ðåñóðñî-çàòðàòíîñòi êîìï'þòåðíîãî åêñïåðèìåíòó àêòóàëüíèì ¹ ðîçâèòîê òåî-
ðåòè÷íèõ ïiäõîäiâ, ÿêi äàâàëè á çìîãó øâèäêî äîñëiäæóâàòè òàêi ñèñòåìè ó âåëèêèõ
îáëàñòÿõ ïàðàìåòðiâ. Â ðàìêàõ ñó÷àñíî¨ òåîði¨ ðiäêîãî ñòàíó ðîçâèíóòî äâà ïîòó-
æíi iíñòðóìåíòè îïèñó ïðîñòîðîâî-îáìåæåíèõ ñèñòåì - ìåòîä ôóíêöiîíàëó ãóñòèíè
(ÌÔÃ) òà òåîðiþ iíòåãðàëüíèõ ðiâíÿíü. ÌÔÃ áàçó¹òüñÿ íà ïîáóäîâi ôóíêöiîíàëó
òåðìîäèíàìi÷íîãî ïîòåíöiàëó òà ÷èñåëüíîìó çíàõîäæåííi óíàðíî¨ ôóíêöi¨, ÿêà éîãî
ìiíiìiçó¹. Òðàäèöiéíîþ ïðîáëåìîþ ïðè êîíñòðóþâàííi òàêîãî ôóíêöiîíàëó ¹ êîðå-
êòíå âðàõóâàííÿ äàëåêîñÿæíèõ âçà¹ìîäié. ßê ïðàâèëî, äëÿ öüîãî âèêîðèñòîâóþòü
òàê çâàíó òåîðiþ ñåðåäíüîãî ïîëÿ, ÿêà íåõòó¹ ôëóêòóàöiéíèìè åôåêòàìè. Â îñíîâi
òåîði¨ iíòåãðàëüíèõ ðiâíÿíü ëåæèòü çíàõîäæåííÿ iç ðiâíÿííÿ Îðíøòåéíà-Öåðíiêå
(ÎÖ) ïàðíî¨ êîðåëÿöiéíî¨ ôóíêöi¨, ÿêà îïèñó¹ ïðîñòîðîâó êîðåëÿöiþ äâîõ ÷àñòèíîê.
Îäíàê âðàõóâàííÿ êâàäðàòè÷íèõ ôëóêòóàöié ó öié òåîði¨ ¹ íåïîñëiäîâíèì, îñêiëü-
êè çàëåæèòü âiä âèáðàíîãî äëÿ ðiâíÿííÿ ÎÖ çàìèêàííÿ. Ïîøèðåíèì ñïîñîáîì îïè-
ñó ïðîñòîðîâî-íåîäíîðiäíèõ ïëèíiâ ¹ ìåòîä Ãåíäåðñîíà-Àáðàõàìà-Áàðêåðà (ÃÀÁ),
ÿêèé çâîäèòüñÿ äî ðîçâ'ÿçêó ðiâíÿííÿ ÎÖ äëÿ äâîêîìïîíåíòíî¨ ñóìiøi òâåðäèõ êó-
ëüîê òà ÷àñòèíîê ïëèíó [D. Henderson, F. Abraham, J. Barker // Mol. Phys., 1976, 31,
no. 1291, 5048]. Ó ãðàíèöi íåñêií÷åííîãî ðîçâåäåííÿ òà íåñêií÷åííîãî ðîçìiðó òâåð-
äèõ êóëüîê òàêà ñèñòåìà ìîäåëþ¹ ïëèí áiëÿ ïîâåðõíi. Îäíàê iñòîòíèì íåäîëiêîì
ìåòîäó ÃÀÁ ¹ òå, ùî ó íàéïðîñòiøèõ íàáëèæåííÿõ òèïó ñåðåäíüî-ñôåðè÷íîãî íà-
áëèæåííÿ âií íå âðàõîâó¹ âïëèâó äàëåêîñÿæíèõ âçà¹ìîäié íà ïðèïîâåðõíåâó ñòðó-
êòóðó ïëèíó.

Ïàðàëåëüíî çi çãàäàíèìè ïiäõîäàìè, äëÿ îïèñó ïðîñòîðîâî-íåîäíîðiäíèõ ïëèíiâ
ðîçâèâàâñÿ òåîðåòèêî-ïîëüîâèé ïiäõiä [D. Di Caprio, J. Badiali // J. Phys. A: Math.
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Theor., 2008, 41, 125401]. Íåùîäàâíî áóëî âñòàíîâëåíî çâ'ÿçîê öüîãî ìåòîäó iç ìåòî-
äîì êîëåêòèâíèõ çìiííèõ äëÿ âèïàäêó òî÷êîâèõ ÷àñòèíîê [O. Patsahan, I. Mryglod
// Condens. Matter Phys., 2012, 15, no. 2, 1]. Ôîðìàëiçì òåîði¨ ïîëÿ áàçó¹òüñÿ íà
òî÷íîìó ôóíêöiîíàëüíîìó ïðåäñòàâëåííi òåðìîäèíàìi÷íîãî ïîòåíöiàëó i äîçâîëÿ¹
ïîñëiäîâíî âðàõîâóâàòè âêëàä ôëóêòóàöié ó âëàñòèâîñòi ñèñòåìè. Â ðàìêàõ öüî-
ãî ìåòîäó áóëî ïîêàçàíî íåòðèâiàëüíó ðîëü ôëóêòóàöié äëÿ íèçêè ïðîñòîðîâî-
îáìåæåíèõ iîííèõ ñèñòåì. Çîêðåìà, äëÿ ðîç÷èíiâ åëåêòðîëiòiâ áóëî âñòàíîâëåíî
ïðèðîäó àíîìàëüíî¨ çàëåæíîñòi åëåêòðè÷íî¨ ¹ìíîñòi ïîäâiéíîãî åëåêòðè÷íîãî øà-
ðó âiä òåìïåðàòóðè, äëÿ ðîç÷èíiâ àñèìåòðè÷íèõ åëåêòðîëiòiâ ïåðåäáà÷åíî ñïîí-
òàííó ïîëÿðèçàöiþ íåéòðàëüíî¨ ïîâåðõíi. Çàçíà÷åíi åôåêòè ïiäòâåðäæóâàëèñÿ íà
êîìï'þòåðíîìó åêñïåðèìåíòi.

Ïðè ðîçðàõóíêàõ ñòðóêòóðíèõ âëàñòèâîñòåé ïðîñòîðîâî-îáìåæåíèõ ïëèíiâ âà-
æëèâèì ìîìåíòîì ¹ âiäïîâiäíiñòü îòðèìàíèõ ðåçóëüòàòiâ ïåâíèì òî÷íèì ñïiââiä-
íîøåííÿì - ïðàâèëàì ñóì. Îñîáëèâó ðîëü âiäiãðàþòü êîíòàêòíi òåîðåìè äëÿ ïðî-
ôiëþ ãóñòèíè òà ïðîôiëþ çàðÿäó [M. Holovko, J. Badiali, D. di Caprio // J. Chem.
Phys., 2005, 123, 234705]. Âíàñëiäîê ïðîáëåì iç âðàõóâàííÿì äàëåêîñÿæíèõ âçà¹-
ìîäié, ïiäõiä ÃÀÁ íå çàäîâiëüíÿ¹ óìîâàì êîíòàêòíèõ òåîðåì. Âîäíî÷àñ, â ðàìêàõ
òåîðåòèêî-ïîëüîâîãî îïèñó âèêîíóþòüñÿ êîíòàêòíi òåîðåìè ÿê äëÿ ãóñòèíè, òàê i
äëÿ çàðÿäó, ùî ñâiä÷èòü ïðî êîðåêòíå âðàõóâàííÿ êîðåëÿöié ó öüîìó ìåòîäi.

Ó äàíié ðîáîòi âïåðøå çàñòîñîâó¹òüñÿ òåîðåòèêî-ïîëüîâèé ïiäõiä äëÿ îïèñó
ïðîñòîðîâî-îáìåæåíèõ ïëèíiâ iç ïîòåíöiàëàìè ìiæ÷àñòèíêîâî¨ âçà¹ìîäi¨ òèïóÞêà-
âè i äî íåìàòîãåííèõ ïëèíiâ òèïó Ìàé¹ðà-Çàóïå. Ñëiä çàçíà÷èòè, ùî íåìàòîãåííi
ïëèíè õàðàêòåðèçóþòüñÿ àíîìàëüíî âåëèêèìè ôëóêòóàöiÿìè îði¹íòàöié. Òîìó ïðè
äîñëiäæåííi íåìàòèêiâ îñîáëèâî âàæëèâèì ¹ ïîñëiäîâíèé ðîçðàõóíîê êîðåëÿöié
ìiæ òðàíñëÿöiéíèìè òà îði¹íòàöiéíèìè ñòóïåíÿìè âiëüíîñòi, ÿêèé ¹ íåòðèâiàëüíèì
íàâiòü ó ïðîñòîðîâî-îäíîðiäíîìó âèïàäêó. Çà íàÿâíîñòi ïîâåðõíi öÿ çàäà÷à çíà-
÷íî óñêëàäíþ¹òüñÿ, îñêiëüêè â ñèñòåìi ïîðóøó¹òüñÿ íå ëèøå îði¹íòàöiéíà, àëå é
òðàíñëÿöiéíà ñèìåòðiÿ. Âíàñëiäîê ñêëàäíîñòi ìîäåëi, òàêi ñèñòåìè äîñëiäæóþòüñÿ
â îñíîâíîìó ìåòîäàìè íàïiâ-ôåíîìåíîëîãi÷íèõ òåîðié òèïó Ëàíäàó - Äå Æåíà àáî
êîíòèíóàëüíèõ ïiäõîäiâ. Ó äàíié ðîáîòi àíàëiòè÷íi âèðàçè äëÿ ñòðóêòóðíèõ âëà-
ñòèâîñòåé íåìàòèêà ó ïðèïîâåðõíåâié îáëàñòi îòðèìóþòüñÿ íà îñíîâi òåîðåòèêî-
ïîëüîâîãî ãàìiëüòîíiàíó.

Çâ'ÿçîê ðîáîòè ç íàóêîâèìè ïðîãðàìàìè, ïëàíàìè, òåìàìè. Äèñåðòà-
öiéíà ðîáîòà âèêîíàíà â Iíñòèòóòi ôiçèêè êîíäåíñîâàíèõ ñèñòåì ÍÀÍ Óêðà¨íè
çãiäíî ç ïëàíàìè ðîáiò â ðàìêàõ äåðæáþäæåòíèõ òåì �Ñòàòèñòèêî-ìåõàíi÷íi òà
êîìï'þòåðíi äîñëiäæåííÿ âëàñòèâîñòåé ñêëàäíèõ ðiäèí� (2008-2012 ðð., íîìåð äåð-
æàâíî¨ ðå¹ñòðàöi¨ 0108U001153), �Ðîçâèòîê ñòàòèñòè÷íî¨ òåîði¨ òà ¨¨ çàñòîñóâàííÿ
äëÿ äîñëiäæåíü ôàçîâî¨ ïîâåäiíêè, ðiâíîâàæíèõ i äèíàìi÷íèõ âëàñòèâîñòåé ñêëà-
äíèõ ðiäèí� (ç 2013 ð., íîìåð äåðæàâíî¨ ðå¹ñòðàöi¨ 0112U007762), �Áàãàòîìàñøòà-
áíiñòü i ñòðóêòóðíà ñêëàäíiñòü êîíäåíñîâàíî¨ ðå÷îâèíè: òåîðiÿ i çàñòîñóâàííÿ� (ç



3

2012 ð., íîìåð äåðæàâíî¨ ðå¹ñòðàöi¨ 0112U003119), �Ðîçâèòîê i çàñòîñóâàííÿ ìåòîäiâ
àíàëiòè÷íî¨ òåîði¨ òà êîìï'þòåðíîãî åêñïåðèìåíòó äëÿ îïèñó ÿâèù ïåðåíîñó â iîí-
åëåêòðîííèõ ñèñòåìàõ� (2007-2011 ðð., íîìåð äåðæàâíî¨ ðå¹ñòðàöi¨ 0107U002081).

Ìåòà i çàâäàííÿ äîñëiäæåííÿ. Ìåòîþ äèñåðòàöiéíî¨ ðîáîòè ¹ äîñëiäæåí-
íÿ âïëèâó ôëóêòóàöié ïîëÿ ãóñòèíè i òâåðäî¨ ïîâåðõíi íà ðiâíîâàæíi âëàñòèâîñòi
ïðîñòèõ òà àíiçîòðîïíèõ ïëèíiâ. Îá'¹êòîì äîñëiäæåííÿ ¹ îáìåæåíi òâåðäîþ ïî-
âåðõíåþ ïëèíè iç ïîòåíöiàëàìè ìiæ÷àñòèíêîâî¨ âçà¹ìîäi¨ òèïóÞêàâè i íåìàòîãåííi
ïëèíè òèïó Ìàé¹ðà-Çàóïå. Ïðåäìåòîì äîñëiäæåííÿ ¹ ñòðóêòóðíi, òåðìîäèíàìi÷íi
i ïðóæíi âëàñòèâîñòi ïðîñòèõ òà àíiçîòðîïíèõ ïëèíiâ â îá'¹ìi òà ïîáëèçó òâåðäî¨
ïîâåðõíi.

Ìåòîäè äîñëiäæåííÿ. Äîñëiäæåííÿ ïðîâîäèòüñÿ â ðàìêàõ òåîði¨ ïîëÿ ãóñòè-
íè, ÿêà áàçó¹òüñÿ íà ôîðìàëüíî òî÷íîìó ôóíêöiîíàëüíîìó ïðåäñòàâëåííi âiëüíî¨
åíåðãi¨ ñèñòåìè. Ìåòîä äîçâîëÿ¹ ïîñëiäîâíî âðàõîâóâàòè ôëóêòóàöi¨ òà àíàëiòè÷íî
ðîçðàõîâóâàòè êîðåëÿöiéíi ôóíêöi¨ ïðîñòîðîâî-íåîäíîðiäíèõ ïëèíiâ.

Íàóêîâà íîâèçíà îòðèìàíèõ ðåçóëüòàòiâ. Ó äèñåðòàöiéíié ðîáîòi âïåðøå
äî âèâ÷åííÿ ïðîñòîðîâî-îáìåæåíèõ íåéòðàëüíèõ ïëèíiâ çàñòîñîâó¹òüñÿ òåîðåòèêî-
ïîëüîâèé ïiäõiä. Òðàäèöiéíèì îá'¹êòîì çàñòîñóâàííÿ äàíîãî ìåòîäó áóëè iîííi ñè-
ñòåìè, ó ÿêèõ âíàñëiäîê óìîâè çàãàëüíî¨ åëåêòðîíåéòðàëüíîñòi âiäñóòíié âíåñîê âiä
ñåðåäíüîãî ïîëÿ. Òàêèì ÷èíîì, âïåðøå â ðàìêàõ äàíîãî ôîðìàëiçìó äîñëiäæó¹òüñÿ
âíåñîê ñåðåäíüîãî ïîëÿ ó ñòðóêòóðíi âëàñòèâîñòi ïðîñòîðîâî-îáìåæåíîãî ïëèíó.
Ïîêàçàíî, ùî íàáëèæåííÿ ñåðåäíüîãî ïîëÿ (ÍÑÏ) çâîäèòüñÿ äî íåëiíiéíî¨ ñèñòåìè
äèôåðåíöiàëüíèõ ðiâíÿíü i îòðèìàíi ðåçóëüòàòè çàäîâiëüíÿþòü óìîâi êîíòàêòíî¨
òåîðåìè.

Âïåðøå çà ìåæàìè ÍÑÏ àíàëiòè÷íî äîñëiäæóþòüñÿ ñòðóêòóðíi òà òåðìîäèíà-
ìi÷íi âëàñòèâîñòi ïðîñòîðîâî-îáìåæåíèõ ïëèíiâ iç ïîòåíöiàëàìè ìiæ÷àñòèíêîâî¨
âçà¹ìîäi¨ òèïó Þêàâè. Àíàëiòè÷íî ðîçðàõîâàíî âèðàçè äëÿ ïàðíèõ êîðåëÿöiéíèõ
ôóíêöié, ïðîôiëiâ ãóñòèíè i êîåôiöi¹íòiâ àäñîðáöi¨ òàêèõ ñèñòåì. Âèÿâëåíî íåòðèâi-
àëüíèé åôåêò çáiäíåííÿ ïëèíiâ ïîáëèçó ïîâåðõíi: íà âiäìiíó âiä ñåðåäíüî-ïîëüîâîãî
âíåñêó, ôëóêòóàöiéíèé âíåñîê ó ïðîôiëü ãóñòèíè çàâæäè âiä'¹ìíèé íåçàëåæíî âiä
ïàðàìåòðiâ ïàðíîãî ïîòåíöiàëó. Â ðåçóëüòàòi, äëÿ äåÿêèõ ñèñòåì ñïîñòåðiãà¹òüñÿ
îñöèëÿöiéíà ïîâåäiíêà ïðîôiëþ ãóñòèíè i íåìîíîòîííà çàëåæíiñòü êîåôiöi¹íòó àä-
ñîðáöi¨ âiä ãóñòèíè òà òåìïåðàòóðè. Íà âiäìiíó âiä äîñëiäæåíü òðàäèöiéíèìè ìå-
òîäàìè òèïó ÃÀÁ, âðàõóâàííÿ ãàóñiâñüêèõ ôëóêòóàöié çäiéñíåíå ïîñëiäîâíî. Àíà-
ëiòè÷íî ïîêàçàíî âèêîíàííÿ êîíòàêòíî¨ òåîðåìè äëÿ îòðèìàíèõ ðåçóëüòàòiâ.

Âïåðøå òåîðåòèêî-ïîëüîâèé ïiäõiä óçàãàëüíþ¹òüñÿ íà âèïàäîê àíiçîòðîïíèõ
ïëèíiâ. Ðîçðàõîâàíî âíåñîê ãàóñiâñüêèõ ôëóêòóàöié ó ñòðóêòóðíi òà òåðìîäèíàìi÷íi
âëàñòèâîñòi êëàñè÷íî¨ ìîäåëi íåìàòîãåííîãî ïëèíó iç ïîòåíöiàëîì Ìàé¹ðà-Çàóïå
ìiæ÷àñòèíêîâî¨ âçà¹ìîäi¨. Îòðèìàíî àíàëiòè÷íi âèðàçè äëÿ ïàðíî¨ êîðåëÿöiéíî¨
ôóíêöi¨ i ïîêàçàíî, ùî âîíè êîðåêòíî îïèñóþòü ìîäè Ãîëäñòîóíà äëÿ íåìàòè÷íî¨
ôàçè. Âèâîäÿòüñÿ àíàëiòè÷íi âèðàçè äëÿ âiëüíî¨ åíåðãi¨, òèñêó, õiìi÷íîãî ïîòåíöi-
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àëó, óíàðíî¨ ôóíêöi¨, ïàðàìåòðà ïîðÿäêó òà ñòàëî¨ ïðóæíîñòi.
Äëÿ íåìàòîãåííîãî ïëèíó Ìàé¹ðà-Çàóïå ïîáëèçó òâåðäî¨ ïîâåðõíi ñôîðìóëüî-

âàíî ÍÑÏ. Îòðèìàíî ñèñòåìó íåëiíiéíèõ äèôåðåíöiàëüíèõ ðiâíÿíü, ó ÿêié ôiãó-
ðóþòü óçàãàëüíåíi ïàðàìåòðè ïîðÿäêó äëÿ îïèñó äâîîñüîâî¨ ôàçè ó ïðèïîâåðõíå-
âié îáëàñòi, à òàêîæ êóò ìiæ ïîâåðõíåþ òà äèðåêòîðîì. Âïåðøå â ðàìêàõ ÍÑÏ
òî÷íî äîâåäåíî êîíòàêòíó òåîðåìó äëÿ àíiçîòðîïíîãî ïëèíó. Äëÿ âèïàäêó ïåðïåí-
äèêóëÿðíîãî íàïðÿìó äèðåêòîðà, ó ëiíåàðèçîâàíîìó íàáëèæåííi ðîçðàõîâàíî ÿâíi
àíàëiòè÷íi âèðàçè äëÿ ïðîôiëiâ ãóñòèíè òà ïàðàìåòðà ïîðÿäêó. Ïåðåäáà÷åíî åôåêò
âòðàòè íåìàòè÷íîþ ôàçîþ îði¹íòàöiéíîãî âïîðÿäêóâàííÿ ó ïðèïîâåðõíåâié îáëàñòi
âíàñëiäîê ïðîñòîðîâîãî îáìåæåííÿ. Äëÿ âèïàäêó îäíàêîâèõ ïîêàçíèêiâ çàãàñàííÿ
àíiçîòðîïíîãî òà içîòðîïíîãî ïîòåíöiàëiâ, âèâîäÿòüñÿ àíàëiòè÷íi âèðàçè äëÿ ãàð-
ìîíiê ïàðíî¨ êîðåëÿöiéíî¨ ôóíêöi¨. Ðîçðàõîâàíî ïðîôiëi ãóñòèíè òà ïàðàìåòðà ïî-
ðÿäêó, à òàêîæ âíåñîê ôëóêòóàöié ó êîåôiöi¹íò àäñîðáöi¨ òà íàäëèøîê ïàðàìåòðà
ïîðÿäêó çà ðàõóíîê ïîâåðõíi.

Ïðàêòè÷íå çíà÷åííÿ îäåðæàíèõ ðåçóëüòàòiâ.Äîñëiäæåííÿ ñòðóêòóðè ïëè-
íiâ ïîáëèçó îáìåæóþ÷èõ ïîâåðõîíü ìîæå ìàòè ïðèêëàäíå çíà÷åííÿ ó òàêèõ òðà-
äèöiéíèõ ãàëóçÿõ çàñòîñóâàííÿ ÿê ãåòåðîãåííèé êàòàëiç ÷è çáåðiãàííÿ ãàçó, à òà-
êîæ ó ðîçðîáöi ñó÷àñíèõ íàíî-ñòðóêòóðîâàíèõ ìàòåðiàëiâ. Ðîçóìiííÿ ïîâåäiíêè
ðiäêèõ êðèñòàëiâ ïîáëèçó ïîâåðõíi àêòóàëüíå â iíäóñòði¨ ðiäêî-êðèñòàëi÷íèõ åêðà-
íiâ, à òàêîæ ó íîâiòíiõ äîñëiäæåííÿõ äèñïåðñié íàíî-êîëî¨äíèõ ÷àñòèíîê ó ðiäêî-
êðèñòàëi÷íèõ ñåðåäîâèùàõ. Ç iíøîãî áîêó, îòðèìàíi ðåçóëüòàòè ìîæíà ðîçãëÿäàòè
ÿê ïåðøèé êðîê ó âèâ÷åííi àíiçîòðîïíèõ ñèñòåì ìåòîäàìè òåîði¨ ïîëÿ.

Îñîáèñòèé âíåñîê çäîáóâà÷à. Ó ïðåäñòàâëåíié ðîáîòi äèñåðòàíòîâi íàëå-
æèòü:

• Ðîçðàõóíîê ïàðíî¨ êîðåëÿöiéíî¨ ôóíêöi¨ i âêëàäó ôëóêòóàöié ó ïðîôiëü ãó-
ñòèíè, êîåôiö¹íò àäñîðáöi¨ òà òåðìîäèíàìi÷íi âëàñòèâîñòi ïðîñòèõ ïëèíiâ ïî-
áëèçó ïîâåðõíi;

• Óçàãàëüíåííÿ òåîðåòèêî-ïîëüîâîãî îïèñó íà ïðîñòîðîâî-îáìåæåíèé ïëèí iç
êîíêóðåíöi¹þ ìiæ ïðèòÿãóâàëüíîþ òà âiäøòîâõóâàëüíîþ âçà¹ìîäiÿìè òà óñi
÷èñëîâi ðîçðàõóíêè ó öié ìîäåëi;

• Óñi ÷èñëîâi òà àíàëiòè÷íi ðîçðàõóíêè äëÿ àíiçîòðîïíèõ ïëèíiâ ó îá'¹ìi òà áiëÿ
ïîâåðõíi;

• Ïðîïîçèöiÿ âêëþ÷åííÿ ì'ÿêîãî içîòðîïíîãî âiäøòîâõóâàííÿ ó ïîòåíöiàë âçà-
¹ìîäi¨ íåìàòîãåííîãî ïëèíó i äîñëiäæåííÿ öi¹¨ ìîäåëi;

• Ó÷àñòü ó ïîñòàíîâöi çàäà÷, îáãîâîðåííi òà òðàêòóâàííi îòðèìàíèõ ðåçóëüòà-
òiâ.

Àïðîáàöiÿ ðåçóëüòàòiâ äèñåðòàöi¨. Ðåçóëüòàòè ðîáîòè äîïîâiäàëèñÿ òà îáãî-
âîðþâàëèñÿ íà òàêèõ êîíôåðåíöiÿõ: III Ìiæíàðîäíà êîíôåðåíöiÿ �Ñòàòèñòè÷íà ôi-
çèêà: ñó÷àñíi íàïðÿìêè òà çàñòîñóâàííÿ� (Ëüâiâ, 2009 ð.); V Ìiæíàðîäíà êîíôå-
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ðåíöiÿ �Ôiçèêà ðiäêî¨ ðå÷îâèíè: ñó÷àñíi ïðîáëåìè� (Êè¨â, 2010 ð.); Ùîði÷íà íàðà-
äà ¹âðîïåéñüêî¨ òà ÿïîíñüêî¨ ãðóï ç âèâ÷åííÿ ìîëåêóëÿðíèõ ðiäèí (EMLG-JMLG)
(Ëüâiâ, 2010 ð.); 36-òà Öåíòðàëüíî¹âðîïåéñüêà êîíôåðåíöiÿ çi ñïiâïðàöi â ãàëó-
çi ñòàòèñòè÷íî¨ ôiçèêè (MECO) (Ëüâiâ, 2011 ð.); XI Âñåóêðà¨íñüêà øêîëà-ñåìiíàð
òà êîíêóðñ ìîëîäèõ â÷åíèõ çi ñòàòèñòè÷íî¨ ôiçèêè òà òåîði¨ êîíäåíñîâàíî¨ ðå÷î-
âèíè (Ëüâiâ, 2011 ð.); II Ðîáî÷à íàðàäà Ïëàíåðà-Ñìîëóõîâñüêîãî ç ôiçèêè ì'ÿêî¨
ðå÷îâèíè: Ðiäêi êðèñòàëè òà êîëî¨äíi äèñïåðñi¨ (Ëüâiâ, 2011 ð.); IV Ìiæíàðîäíà
êîíôåðåíöiÿ �Ñòàòèñòè÷íà ôiçèêà: ñó÷àñíi íàïðÿìêè òà çàñòîñóâàííÿ� (Ëüâiâ, 2012
ð.); Ùîði÷íà íàðàäà ¹âðîïåéñüêî¨ òà ÿïîíñüêî¨ ãðóï ç âèâ÷åííÿ ìîëåêóëÿðíèõ ði-
äèí (EMLG-JMLG) (Åãåð, Óãîðùèíà, 2012 ð.); ìiæíàðîäíà êîíôåðåíöiÿ �Ïðîáëåìè
òåîðåòè÷íî¨ ôiçèêè� (Êè¨â, 2012 ð.), à òàêîæ íà ñåìiíàðàõ â Iíñòèòóòi ôiçèêè êîí-
äåíñîâàíèõ ñèñòåì ÍÀÍ Óêðà¨íè òà â ëàáîðàòîði¨ LECIME âiääiëåííÿ õiìi¨ âèùî¨
íàöiîíàëüíî¨ øêîëè ÏàðiÒåõ Íàöiîíàëüíîãî öåíòðó íàóêîâèõ äîñëiäæåíü Ôðàíöi¨.

Ïóáëiêàöi¨. Çà ðåçóëüòàòàìè äèñåðòàöi¨ îïóáëiêîâàíî 5 ñòàòåé [1�5] ó ðåôåðî-
âàíèõ, ôàõîâèõ æóðíàëàõ, çàçíà÷åíèõ ó ïåðåëiêó ÂÀÊ, 3 ïðåïðèíòè [6�8], òà 10 òåç
íàóêîâèõ êîíôåðåíöié [9�18].

Ñòðóêòóðà òà îá'¹ì äèñåðòàöi¨. Äèñåðòàöiÿ ñêëàäà¹òüñÿ çi âñòóïó, îãëÿäó
ëiòåðàòóðè, ÷îòèðüîõ îðèãiíàëüíèõ ðîçäiëiâ, âèñíîâêiâ, ñïèñêó öèòîâàíî¨ ëiòåðàòó-
ðè i äîäàòêó. Ðîáîòà âèêëàäåíà íà 153 ñòîðiíêàõ áåç âðàõóâàííÿ äîäàòêó i âêëþ÷à¹
áiáëiîãðàôi÷íèé ñïèñîê ïîêëèêiâ, ùî ìiñòèòü 112 íàéìåíóâàíü.

ÎÑÍÎÂÍÈÉ ÇÌIÑÒ ÐÎÁÎÒÈ

Ó âñòóïi îáãðóíòîâàíî àêòóàëüíiñòü òà ïðàêòè÷íó öiííiñòü äîñëiäæåííÿ, ñôîð-
ìóëüîâàíî ìåòó ðîáîòè, âiäçíà÷åíî íàóêîâó íîâèçíó îòðèìàíèõ ðåçóëüòàòiâ, ñòèñëî
âèêëàäåíî çìiñò äèñåðòàöi¨ òà çàçíà÷åíî îñîáèñòèé âíåñîê çäîáóâà÷à.

Ó ïåðøîìó ðîçäiëi ïðîâîäèòüñÿ ïîðiâíÿëüíèé àíàëiç òåîðåòèêî-ïîëüîâîãî
ïiäõîäó òà ìåòîäiâ òåîði¨ ðiäêîãî ñòàíó, ÿêi òðàäèöiéíî çàñòîñîâóþòüñÿ äî îïèñó
ïðîñòîðîâî-íåîäíîðiäíèõ ïëèíiâ. Ïîêàçó¹òüñÿ çâ'ÿçîê òåîði¨ ïîëÿ ç ìåòîäîì êîëå-
êòèâíèõ çìiííèõ äëÿ ñèñòåì òî÷êîâèõ ÷àñòèíîê. Âèâîäÿòüñÿ òî÷íi ñïiââiäíîøåííÿ ó
òåîðiÿõ ïðîñòîðîâî-íåîäíîðiäíèõ òà àíiçîòðîïíèõ ïëèíiâ. Íàâîäèòüñÿ îãëÿä ìiêðî-
ñêîïi÷íèõ òåîðié íåìàòè÷íî¨ ôàçè. Ïiäñóìîâó¹òüñÿ ñòàí òåîðåòè÷íèõ äîñëiäæåíü
íåìàòè÷íî¨ ôàçè çà íàÿâíîñòi ïîâåðõíi.

Ó ðîçäiëi âèêëàäàþòüñÿ òàêîæ îñíîâè òåîði¨ ïîëÿ i ìåòîäèêà ðîçðàõóíêiâ, ÿêà
âèêîðèñòîâó¹òüñÿ ó ðîáîòi. Òàê, ó ðàìêàõ òåîðåòèêî-ïîëüîâîãî ôîðìàëiçìó ãàìiëü-
òîíiàí êëàñè÷íî¨ ñèñòåìè ¹ ôóíêöiîíàëîì ïîëÿ ãóñòèíè ρ(r) i çàïèñó¹òüñÿ ó âèãëÿäi
ñóìè åíòðîïiéíîãî òà åíåðãåòè÷íîãî äîäàíêiâ

βH[ρ(r)] =

∫
ρ(r)

(
ln
[
ρ(r)Λ3

T

]
− 1

)
dr (1)
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+
β

2

∫
ν(r1, r2)

[
ρ(r1)ρ(r2)− ρ(r1)δ(r1 − r2)

]
dr1dr2,

äå β = 1/kT - îáåðíåíà òåìïåðàòóðà, ν(r1, r2) - ïàðíèé ïîòåíöiàë âçà¹ìîäi¨ ìiæ
÷àñòèíêàìè ó òî÷êàõ 1 i 2, δ(r) - äåëüòà-ôóíêöiÿ Äiðàêà, ΛT - äîâæèíà õâèëi Äå
Áðîéëÿ.

Âiëüíà åíåðãiÿ ñèñòåìè çíàõîäèòüñÿ ÿê ëîãàðèôì ñòàòèñòè÷íî¨ ñóìè

βF = − ln

∫
Dρ(r) exp{−βH[ρ(r)]}. (2)

Íàéïðîñòiøèì íàáëèæåííÿì äëÿ âiëüíî¨ åíåðãi¨ ¹ íàáëèæåííÿ ïåðåâàëó äëÿ ôóí-
êöiîíàëüíîãî iíòåãðàëó (2), ùî âiäïîâiäà¹ íàáëèæåííþ ñåðåäíüîãî ïîëÿ ç ôiçè÷íî¨
òî÷êè çîðó. Òàêèì ÷èíîì, ÍÑÏ âiäïîâiäà¹ óìîâi

δβH

δρ

∣∣∣∣
ρMFA(r)

= λ, (3)

äå λ - ìíîæíèê Ëàãðàíæà, iíäåêñ "MFA"ïîçíà÷à¹ çíà÷åííÿ âiäïîâiäíî¨ âåëè÷èíè
ó ðàìêàõ ÍÑÏ.

Äëÿ âðàõóâàííÿ ôëóêòóàöié ãàìiëüòîíiàí ðîçâèâà¹òüñÿ â ðÿä íàâêîëî ïîëÿ
ρMFA(r), òîáòî çäiéñíþ¹òüñÿ ïiäñòàíîâêà ρ(r) = ρMFA(r)+δρ(r). ßêùî îáìåæèòèñÿ
ãàóñiâñüêèìè ôëóêòóàöiÿìè, òî òàêå ðîçâèíåííÿ ïðèâîäèòü äî íàñòóïíîãî âèðàçó
äëÿ ãàìiëüòîíiàíó

βH[ρ] = βH
[
ρMFA

]
+

1

2

∫
δρ(r1)δρ(r2)

δ2βH

δ(δρ(r1))δ(δρ(r2)
)

∣∣∣∣
ρMFA

dr1dr2, (4)

äå ïåðøèé äîäàíîê âiäïîâiäà¹ âíåñêó âiä ñåðåäíüîãî ïîëÿ, à äðóãèé - âiä ôëóêòóà-
öié.

Äðóãèé ðîçäië ïðèñâÿ÷åíèé äîñëiäæåííþ îáìåæåíîãî òâåðäîþ ïîâåðõíåþ ïëè-
íó iç ïîòåíöiàëîì Þêàâè ìiæ÷àñòèíêîâî¨ âçà¹ìîäi¨

ν(r12) =
A

r12
exp(−αr12), (5)

äå r12 ïîçíà÷à¹ âiäñòàíü ìiæ ÷àñòèíêàìè 1 òà 2, A - àìïëiòóäà âçà¹ìîäi¨ i α -
îáåðíåíèé ðàäióñ äi¨ ïîòåíöiàëó.

Äëÿ ÷èñåëüíèõ ðîçðàõóíêiâ ââîäèòüñÿ òàêîæ áåçðîçìiðíà ãóñòèíà ρ∗ = ρ/α3 òà
áåçðîçìiðíà òåìïåðàòóðà T ∗ = T/(Aα).

Çà íàÿâíîñòi ïîâåðõíi íàáëèæåííÿ ñåðåäíüîãî ïîëÿ (3) ïðèâîäèòü äî ðiâíÿííÿ

ln
ρ(r)

ρb
+ V (r) = Vb, (6)
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äå ìè îçíà÷èëè ïîòåíöiàë V (r)

V (r) = β

∫
ρ(r2)

A

r12
exp(−αr12)dr2, (7)

Vb = κ2/α2 - çíà÷åííÿ V (r) â îá'¹ìi, κ2 = 4πρbβA, ρb - ãóñòèíà ïëèíó â îá'¹ìi.
Ãðàäi¹íò ðiâíÿííÿ (6) äà¹

∇ρ(r)

ρ(r)
− E(r) = 0, (8)

äå ìè îçíà÷èëè åêâiâàëåíò íàïðóæåíîñòi åëåêòðè÷íîãî ïîëÿ

E(r) ≡ −∇V (r). (9)

Äiþ÷è ëàïëàñiàíîì íà ïîòåíöiàë, îòðèìà¹ìî ñïiââiäíîøåííÿ(
△− α2

)
V (r) = −4πβAρ(r). (10)

Ïiäñòàâèìî (10) ó (8). Âíàñëiäîê òðàíñëÿöiéíî¨ iíâàðiàíòíîñòi ñèñòåìè ó ïàðàëåëü-
íèõ äî ïîâåðõíi íàïðÿìàõ, ôóíêöi¨ çàëåæàòü ëèøå âiä âiäñòàíi z ó ïåðïåíäèêóëÿð-
íîìó äî ïîâåðõíi íàïðÿìi. Â ðåçóëüòàòi îòðèìà¹ìî

d
dz

[
ρ(z)

ρb
+

α2

2κ2
[V (z)]2 − 1

2κ2
E2(z)

]
= 0. (11)

Ç ðiâíîñòi (11) âèïëèâà¹, ùî âèðàç ó êâàäðàòíèõ äóæêàõ ¹ êîíñòàíòîþ, ÿêà íå çàëå-
æèòü âiä z. Çâàæàþ÷è íà òå, ùî â îá'¹ìi ρ(z) → ρb, E(z) → 0, V (z) → Vb, ìîæåìî
îòðèìàòè çíà÷åííÿ öüîãî âèðàçó â îá'¹ìi: 1 + κ2/

(
2α2

)
. Öÿ âåëè÷èíà âiäïîâiäà¹

áåçðîçìiðíîìó òèñêó βP/ρb â ðàìêàõ ÍÑÏ:

βP = ρb

(
1 +

κ2

2α2

)
. (12)

Çà ìåæàìè ñèñòåìè, äå íåìà¹ ÷àñòèíîê, ìà¹ìî ùå îäèí iíâàðiàíò, ÿêèé ðiâíèé
α2 V 2(z)/

(
2κ2

)
−E2(z)/

(
2κ2

)
. Çíà÷åííÿ öüîãî iíâàðiàíòó äàëåêî âiä ïîâåðõíi ðiâíå

íóëåâi, à, îòæå, i íà ñàìié ïîâåðõíi. Âíàñëiäîê íåïåðåðâíîñòi ïîòåíöiàëó i éîãî
ïîõiäíî¨ öå ñïðàâåäëèâî òàêîæ íà ïîâåðõíi âñåðåäèíi ñèñòåìè ïðè z = 0+. Îòæå

ρ(0+)

ρb
+

α2

2κ2
[V (0+)]

2 − 1

2κ2
E2(0+) =

ρ(0+)

ρb
. (13)

Îñêiëüêè öÿ âåëè÷èíà ¹ ïîñòiéíîþ, ìè ïåðåñâiä÷èëèñÿ, ùî âèêîíó¹òüñÿ êîíòàêòíà
òåîðåìà äëÿ ïðîôiëþ ãóñòèíè

βP = ρ(0+). (14)



8

Íàãîëîñèìî, ùî âèêîíàííÿ êîíòàêòíî¨ òåîðåìè ìîæå áóòè ïîêàçàíå àíàëîãi÷íèì
÷èíîì äëÿ äîâiëüíî¨ êiëüêîñòi ïîòåíöiàëiâ Þêàâè. Òàêèì ÷èíîì, â ðàìêàõ ÍÑÏ
íàâåäåíà ïåðåâiðêà êîíòàêòíî¨ òåîðåìè ìîæå áóòè çàñòîñîâàíà äî ðiçíîìàíiòíèõ
ïîòåíöiàëiâ, ÿêi ìîæíà ïðåäñòàâèòè ÿê ñóïåðïîçèöiþ ïîòåíöiàëiâ Þêàâè.

Ç (8)-(10) îòðèìó¹òüñÿ ñèñòåìà òðüîõ äèôåðåíöiàëüíèõ ðiâíÿíü ç òðüîìà íåâi-
äîìèìè ôóíêöiÿìè ρ(z), E(z), V (z). Öi ñïiââiäíîøåííÿ ¹ äèôåðåíöiàëüíèìè ðiâíÿ-
ííÿìè ïåðøîãî ïîðÿäêó, ÿêi ðîçâ'ÿçóþòüñÿ ÷èñåëüíî âèõîäÿ÷è ç óìîâè êîíòàêòíî¨
òåîðåìè. Ç iíøîãî áîêó, ëiíåàðèçàöiÿ ñèñòåìè äîçâîëÿ¹ îòðèìàòè àíàëiòè÷íèé âèðàç
äëÿ ïðîôiëþ ãóñòèíè. Ïðîôiëü ãóñòèíè â ÍÑÏ ìîæíà òàêîæ îöiíèòè, iíòåãðóþ÷è
ïîòåíöiàë âçà¹ìîäi¨ ïî ïiâïðîñòîðó. Àíàëiç öèõ ðåçóëüòàòiâ ïîêàçó¹, ùî ïðè âèñî-
êèõ òåìïåðàòóðàõ óñi òðè âèðàçè äàþòü îäíàêîâi çíà÷åííÿ, îäíàê ïðè çìåíøåííi
òåìïåðàòóðè àíàëiòè÷íi ðîçâ'ÿçêè ïî÷èíàþòü ñóòò¹âî âiäðiçíÿòèñÿ âiä ÷èñåëüíîãî.

Äëÿ âèâ÷åííÿ âïëèâó ãàóñiâñüêèõ ôëóêòóàöié íà îá'¹ìíi âëàñòèâîñòi, ôëóêòóà-
öi¨ ãóñòèíè ðîçâèâàþòüñÿ â ðÿä çà ãàðìîíiêàìè Ôóð'¹. Ó öüîìó áàçèñi êâàäðàòè÷íèé
ãàìiëüòîíiàí ìà¹ äiàãîíàëüíó ôîðìó. Òîäi íà ïiäñòàâi (2) îòðèìó¹òüñÿ àíàëiòè÷íèé
âèðàç äëÿ âiëüíî¨ åíåðãi¨, ç ÿêîãî çíàõîäÿòüñÿ âèðàçè äëÿ òèñêó òà õiìi÷íîãî ïî-
òåíöiàëó.

Ó âèïàäêó íàÿâíîñòi ïîâåðõíi ôëóêòóàöi¨ ãóñòèíè ðîçâèâàþòüñÿ â ðÿä çà äâî-
ìiðíèìè ãàðìîíiêàìè Ôóð'¹

δρ(r) =
∑
K

δρK(z) e
iKR, (15)

äåK,R - ñêëàäîâi âiäïîâiäíî õâèëüîâîãî âåêòîðà òà ðàäióñ-âåêòîðà ó ïàðàëåëüíîìó
äî ïîâåðõíi íàïðÿìi.

Çíàõîäæåííÿ êîðåëÿöiéíî¨ ôóíêöi¨ ⟨δρK(z1)δρ−K(z2)⟩ çâîäèòüñÿ äî çíàõîäæåí-
íÿ îáåðíåíî¨ ìàòðèöi êâàäðàòè÷íîãî ãàìiëüòîíiàíó

⟨δρK(z1)δρ−K(z2)⟩ =
1

2
βH−1

2 [ρK(z)] , (16)

ÿêå â ñâîþ ÷åðãó çâîäèòüñÿ äî ðîçâ'ÿçêó çàäà÷i Ðiìàíà äëÿ ïàðíî¨ êîðåëÿöiéíî¨
ôóíêöi¨. Íàâîäèòüñÿ òåõíiêà ðîçâ'ÿçêó öi¹¨ çàäà÷i i îòðèìó¹òüñÿ àíàëiòè÷íèé âèðàç
äëÿ ïàðíî¨ êîðåëÿöiéíî¨ ôóíêöi¨

h(r1, r2) =− βA
exp[−r12

√
κ2 + α2]

r12
(17)

− βA

∞∫
0

J0(KR12)
K dK

α+(K)

(α+(K)− α−(K))

(α+(K) + α−(K))
e
−α+(K)(z1+z2),

äå α+(K) =
√
κ2 + α2 +K2, α−(K) =

√
α2 +K2, J0(x) - ôóíêöiÿ Áåññåëÿ ïåðøîãî

ðîäó.
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Ó âèðàçi (17) ïåðøèé äîäàíîê âiäïîâiäà¹ ïðîñòîðîâî-îäíîðiäíié ÷àñòèíi, à äðó-
ãèé - ïðîñòîðîâî-íåîäíîðiäíié. ßê áà÷èìî, êîðåëÿöiéíà ôóíêöiÿ ¹ íåâèçíà÷åíîþ,
ÿêùî κ2 + α2 < 0. Àíàëîãi÷íi íåâèçíà÷åíîñòi ìàþòü ìiñöå äëÿ îá'¹ìíèõ òåðìîäè-
íàìi÷íèõ ôóíêöié. Öå âêàçó¹ íà îáìåæåíiñòü îòðèìàíèõ ðåçóëüòàòiâ äëÿ âèïàäêó
ïðèòÿãóâàëüíî¨ âçà¹ìîäi¨ ìiæ ÷àñòèíêàìè.

Âíåñîê ãàóñiâñüêèõ ôëóêòóàöié ó ïðîôiëü ãóñòèíè ìîæíà çíàéòè, íàïðàâèâøè
ó íåîäíîðiäíié ÷àñòèíi ïàðíî¨ êîðåëÿöiéíî¨ ôóíêöi¨ r1 → r2. Òîäi ïðîôiëü ãóñòèíè
ó ãàóñiâñüêîìó íàáëèæåííi çàïèñó¹òüñÿ ÿê ñóìà ñåðåäíüî-ïîëüîâîãî òà ôëóêòóàöié-
íîãî âíåñêiâ

ρ(z) = ρMFA(z) + ρfluct(z). (18)

Çíàê ñåðåäíüî-ïîëüîâîãî äîäàíêó çàëåæèòü âiä çíàêó âçà¹ìîäi¨. Íàòîìiñòü, ôëó-
êòóàöiéíà ÷àñòèíà çàâæäè ìåíøà çà îá'¹ìíå çíà÷åííÿ íåçàëåæíî âiä çíàêó âçà¹ìî-
äi¨. Â ðåçóëüòàòi, äëÿ âiäøòîâõóâàëüíèõ ïîòåíöiàëiâ ïðîôiëü ìîæå áóòè íåìîíîòîí-
íèì. Âíåñîê âiä ôëóêòóàöié ñòà¹ âàæëèâèì ïðè çìåíøåííi áåçðîçìiðíî¨ òåìïåðà-
òóðè i ïðè ìàëèõ çíà÷åííÿõ T ∗ ìîæå ïåðåâàæàòè íàä ñåðåäíüî-ïîëüîâèì âíåñêîì.
Òàêèì ÷èíîì, äëÿ ðîçãëÿäóâàíî¨ ñèñòåìè ìîæå ìàòè ìiñöå åôåêò çáiäíåííÿ ïëèíó
ïîáëèçó ïîâåðõíi.

ßêùî ó âèðàçi äëÿ ïðîôiëþ ãóñòèíè ïîêëàñòè z = 0, îòðèìà¹ìî âèðàç, ÿêèé
çáiãà¹òüñÿ ç âèðàçîì äëÿ îá'¹ìíîãî òèñêó. Òàêèì ÷èíîì, îòðèìàíi ó ãàóñiâñüêîìó
íàáëèæåííi ðåçóëüòàòè çàäîâiëüíÿþòü óìîâi êîíòàêòíî¨ òåîðåìè.

Ç âèðàçó äëÿ ïðîôiëþ ãóñòèíè àíàëiòè÷íî ðîçðàõîâó¹òüñÿ êîåôiöi¹íò àäñîðáöi¨

Γ =

∫
dz [ρ(z)− ρb] . (19)

Äëÿ ïðèòÿãóâàëüíîãî ïîòåíöiàëó ñåðåäíüî-ïîëüîâèé i ôëóêòóàöiéíèé âíåñêè ó êî-
åôiöi¹íò àäñîðáöi¨ ìàþòü îäèí çíàê i íàêëàäàþòüñÿ. Òîìó öiêàâèì ¹ âèïàäîê âiä-
øòîâõóâàëüíîãî ïîòåíöiàëó, ïðè ÿêîìó ìà¹ ìiñöå êîíêóðåíöiÿ ìiæ âíåñêàìè. Òàêà
ñèòóàöiÿ çîáðàæåíà íà ðèñ. 1 äëÿ T ∗ = 0.1 i T ∗ = 1/20, äå ïðåäñòàâëåíî çàëåæíiñòü
áåçðîçìiðíîãî êîåôiöi¹íòà àäñîðáöi¨ Γ∗ = Γ/α2 âiä îá'¹ìíî¨ ãóñòèíè ρ∗ äëÿ ðiçíèõ
çíà÷åíü T ∗. Íà ïåðøîìó ãðàôiêó âèçíà÷àëüíó ðîëü âiäiãðà¹ ñåðåäíüî-ïîëüîâèé äî-
äàíîê, òîìó ìà¹ ìiñöå ìîíîòîííà ïîâåäiíêà êîåôiöi¹íòà àäñîðáöi¨. Îäíàê ïðè çìåí-
øåííi òåìïåðàòóðè ôëóêòóàöiéíèé âíåñîê ïî÷èíà¹ ïåðåâàæàòè. Â ðåçóëüòàòi, íà
äðóãîìó ãðàôiêó êîåôiöi¹íò àäñîðáöi¨ ñòà¹ íåìîíîòîííèì i çi çáiëüøåííÿì îá'¹ìíî¨
ãóñòèíè çìiíþ¹ çíàê.

Ó òðåòüîìó ðîçäiëi äîñëiäæåííÿ óçàãàëüíþ¹òüñÿ íà âèïàäîê íàÿâíîñòi ó ìiæ-
÷àñòèíêîâié âçà¹ìîäi¨ ïðèòÿãóâàííÿ i âiäøòîâõóâàííÿ, ÿêå ìîäåëþ¹òüñÿ ïîäâiéíèì
ïîòåíöiàëîì Þêàâè

ν(r12) =
A1

r12
exp(−α1r12) +

A2

r12
exp(−α2r12), (20)
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Ðèñ. 1: Çàëåæíiñòü êîåôiöi¹íòó àäñîðáöi¨ âiä áåçðîçìiðíî¨ îá'¹ìíî¨ ãóñòèíè ρ∗ äëÿ T ∗ = 0.1 ëi-
âîðó÷ i T ∗ = 1/20 ïðàâîðó÷. Øòðèõîâàíà ëiíiÿ âiäïîâiäà¹ ñåðåäíüî-ïîëüîâîìó ðîçâ'ÿçêó ΓMFA,
ïóíêòèðíà - âíåñêó âiä ôëóêòóàöié Γfluct i ñóöiëüíà ëiíiÿ - ¨õíié ñóìi Γtotal.

äå A1 > 0 âiäïîâiäà¹ âiäøòîâõóâàëüíié âçà¹ìîäi¨, A2 < 0 - ïðèòÿãóâàëüíié.
Äëÿ ïîäàëüøèõ ðîçðàõóíêiâ ââîäÿòüñÿ ïàðàìåòðè κ2

1,2 = 4πρbβA1,2, îäèíèöÿ
ìàñøòàáó äîâæèíè rd = 1/|κ2

2|1/2, à òàêîæ áåçðîçìiðíà ãóñòèíà ρ∗ = ρb/α
3
1 òà

áåçðîçìiðíà òåìïåðàòóðà T ∗ = T/(A2α2).
Â ðàìêàõ íàáëèæåííÿ ñåðåäíüîãî ïîëÿ îòðèìó¹òüñÿ ñèñòåìà íåëiíiéíèõ äèôå-

ðåíöiàëüíèõ ðiâíÿíü, ÿêà çâîäèòüñÿ äî ìàòðè÷íîãî ðiâíÿííÿ. Ïîêàçàíî, ùî âëàñíi
çíà÷åííÿ λ1 i λ2 âiäïîâiäíî¨ ìàòðèöi ìàþòü ñåíñ îáåðíåíèõ ðàäióñiâ åêðàíóâàííÿ
ïðèòÿãóâàëüíî¨ òà âiäøòîâõóâàëüíî¨ âçà¹ìîäié. Öi ïàðàìåòðè ìàþòü âèãëÿä

λ2
1,2 =

1

2

(
κ2
1 + α2

1 + κ2
2 + α2

2 ±
√

(κ2
1 + α2

1 − κ2
2 − α2

2)
2
+ 4κ2

1κ2
2

)
. (21)

Çà ìåæàìè íàáëèæåííÿ ñåðåäíüîãî ïîëÿ øëÿõîì ðîçâ'ÿçêó çàäà÷i Ðiìàíà îòðèìàíî
àíàëiòè÷íi âèðàçè äëÿ ïàðíî¨ êîðåëÿöiéíî¨ ôóíêöi¨, ÿêi âèðàæàþòüñÿ ÷åðåç ïàðà-
ìåòðè λ1, λ2. Âñòàíîâëåíî óìîâó íà ïàðàìåòðè âiäøòîâõóâàëüíîãî ïîòåíöiàëó, ÿêà
çàáåçïå÷ó¹ ôiçè÷íiñòü îòðèìàíèõ ðåçóëüòàòiâ. Òàêèì ÷èíîì, íà âiäìiíó âiä ìîäåëi
ç îäíèì ïîòåíöiàëîì Þêàâè, ïàðíà êîðåëÿöiéíà ôóíêöiÿ ñòà¹ äîáðå âèçíà÷åíîþ
äëÿ âñiõ òåìïåðàòóð i ãóñòèí, à òàêîæ äëÿ ñèëüíî ïðèòÿãóâàëüíî¨ âçà¹ìîäi¨ ìiæ
÷àñòèíêàìè.

Ðîçðàõîâó¹òüñÿ ÿâíèé âèðàç äëÿ ïðîôiëþ ãóñòèíè, ÿêèé çîáðàæåíèé íà ðèñ. 2.
Ó ðîçãëÿäóâàíié ìîäåëi ñåðåäíüî-ïîëüîâèé âíåñîê ¹ íåìîíîòîííèì i çìiíþ¹ çíàê, à
ôëóêòóàöiéíà ÷àñòèíà ¹ ìîíîòîííîþ i âiä'¹ìíîþ. Òàêèì ÷èíîì, ïðè ïåâíèõ ïàðà-
ìåòðàõ ìîäåëi ìà¹ ìiñöå êîíêóðåíöiÿ ìiæ öèìè âíåñêàìè i, ÿê íàñëiäîê, ïëèí ìîæå
ìàòè øàðóâàòó ñòðóêòóðó. Çi çìåíøåííÿì T ∗ îñöèëÿöi¨ ïðîôiëÿ çàòóõàþòü i âií
ìîíîòîííî çìåíøó¹òüñÿ ç íàáëèæåííÿì äî ïîâåðõíi. Êðiì òîãî, çi çìåíøåííÿì T ∗

åôåêò çáiäíåííÿ ãóñòèíè ÷àñòèíîê ñòà¹ áiëüø âèðàæåíèì. Ïðè âåëèêèõ çíà÷åííÿõ
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Ðèñ. 2: Ïðîôiëü ãóñòèíè ó ãàóñiâñüêîìó íàáëèæåííi äëÿ ïàðàìåòðiâ A1/A2 = 2, α1/α2 = 1.35
i ðiçíèõ çíà÷åíü áåçðîçìiðíî¨ òåìïåðàòóðè. Ëiâîðó÷ T ∗ = 0.5, ïðàâîðó÷ T ∗ = 0.167. Øòðèõ-
ïóíêòèðíà ëiíiÿ âiäïîâiäà¹ ÷èñåëüíîìó ðîçâ'ÿçêó ñåðåäíüî-ïîëüîâèõ ðiâíÿíü, øòðèõîâàíà ëiíiÿ
- âíåñêó âiä ôëóêòóàöié i ñóöiëüíà ëiíiÿ - ¨õíié ñóìi.

T ∗ ÷àñòèíêè ïëèíó çáèðàþòüñÿ ïîáëèçó ïîâåðõíi, à ïðè ìàëèõ - âèøòîâõóþòüñÿ ç
íå¨.

Âèâîäÿòüñÿ êîìïàêòíi àíàëiòè÷íi âèðàçè äëÿ âiëüíî¨ åíåðãi¨ Ãåëüìãîëüöà, òè-
ñêó, òà õiìi÷íîãî ïîòåíöiàëó ñèñòåìè. Àíàëiòè÷íî ïîêàçàíî âèêîíàííÿ êîíòàêòíî¨
òåîðåìè äëÿ ïðîôiëþ ãóñòèíè.

Ðîçðàõîâó¹òüñÿ êîåôiöi¹íò àäñîðáöi¨ òà àíàëiçó¹òüñÿ éîãî çàëåæíiñòü âiä îá'-
¹ìíî¨ ãóñòèíè òà òåìïåðàòóðè. Âèÿâëåíî, ùî âðàõóâàííÿ ôëóêòóàöié ïðèçâîäèòü
äî íåìîíîòîííî¨ çàëåæíîñòi öi¹¨ âåëè÷èíè âiä òåìïåðàòóðè. Ïîêàçàíî, ùî ïðè çðî-
ñòàííi òåìïåðàòóðè êîåôiöi¹íò àäñîðáöi¨ çìiíþ¹ çíàê ç âiä'¹ìíîãî íà äîäàòíié.

Ó ÷åòâåðòîìó ðîçäiëi òåîðåòèêî-ïîëüîâèé ïiäõiä çàñòîñîâó¹òüñÿ äî îïèñó íå-
ìàòîãåííîãî ïëèíó Ìàé¹ðà-Çàóïå â îá'¹ìi. Ïîòåíöiàë ìiæ÷àñòèíêîâî¨ âçà¹ìîäi¨ ìà¹
âèãëÿä

ν(r12,Ω1Ω2) =
A2

r12
e−α2r12P2(cos θ12) =

A2

r12
e−α2r12 1

5

∑
m

Y ∗
2m(Ω1)Y2m(Ω2), (22)

äå Ω = (θ, ϕ) - îði¹íòàöi¨ ÷àñòèíîê, P2(cos θ12) = (3 cos2 θ12− 1)/2 - ïîëiíîì Ëåæàí-
äðà äðóãîãî ðîäó âiäíîñíèõ îði¹íòàöié ÷àñòèíîê, Ylm(Ω) - ñôåðè÷íi ãàðìîíiêè.

Óçàãàëüíåííÿ òåîðåòèêî-ïîëüîâîãî ãàìiëüòîíiàíó íà àíiçîòðîïíèé âèïàäîê ïðè-
âîäèòü äî âèðàçó

βH[ρ(r,Ω)] =

∫
ρ(r,Ω)

[
ln(ρ(r,Ω)ΛRΛ

3
T )− 1

]
drdΩ

+
β

2

∫
ν(r12,Ω1Ω2)ρ(r1,Ω1)ρ(r2,Ω2)dr1dr2dΩ1dΩ2,

äå Λ−1
R - îáåðòîâà ÷àñòèíà ñòàòèñòè÷íî¨ ñóìè äëÿ íåâçà¹ìîäiþ÷èõ ìîëåêóë.
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Â ðàìêàõ íàáëèæåííÿ ñåðåäíüîãî ïîëÿ îòðèìóþòüñÿ âiäîìi ç òåîði¨ Ìàé¹ðà-
Çàóïå âèðàçè äëÿ îði¹íòàöiéíî¨ ôóíêöi¨ ðîçïîäiëó f(Ω) i ïàðàìåòðà ïîðÿäêó S.
Ç óìîâè ìiíiìóìó âiëüíî¨ åíåðãi¨ âñòàíîâëþ¹òüñÿ òî÷êà ïåðåõîäó ç içîòðîïíî¨ ó
ñòàáiëüíó íåìàòè÷íó ôàçó.

Ïîêàçàíî, ùî âðàõóâàííÿ êâàäðàòè÷íèõ ôëóêòóàöié çâîäèòüñÿ äî ðiâíÿííÿ ÎÖ
ó íàáëèæåííi õàîòè÷íèõ ôàç. Âíàñëiäîê ñèìåòðié íåìàòè÷íî¨ ôàçè òà ðîçãëÿäó-
âàíî¨ ìîäåëi ðîçâèíåííÿ êîðåëÿöiéíî¨ ôóíêöi¨ â ðÿä çà ñôåðè÷íèìè ãàðìîíiêàìè
ïðèâîäèòü äî âèðàçó

h(r12,Ω1Ω2) =
∑
m

h22m(r12)Y
∗
2m(Ω1)Y2m(Ω2), (23)

äå m = 0,±1,±2.
Îòðèìóþòüñÿ àíàëiòè÷íi âèðàçè äëÿ ãàðìîíiê ïàðíî¨ êîðåëÿöiéíî¨ ôóíêöi¨:

h22m(r) = −1

5

βA2

r
e
−r

√
α2
2 + ⟨Y 2

2m⟩Ω
1

5
4πρβA2

, (24)

äå ρ = (1/V )
∫
ρ(r,Ω)dΩdr, à ñåðåäíi ⟨Y 2

2m⟩Ω =
∫
dΩf(Ω)|Y 2

2m(Ω)|.
Âåëè÷èíè ⟨Y 2

2m⟩Ω ôiãóðóþòü òàêîæ ó âiäïîâiäíèõ âèðàçàõ äëÿ îäíî-÷àñòèíêîâî¨
ôóíêöi¨ ðîçïîäiëó òà òåðìîäèíàìi÷íèõ ôóíêöié. Íà ðèñ. 3 ïðåäñòàâëåíi çàëåæíîñòi
öèõ âåëè÷èí âiä ïàðàìåòðà 1/M∗ ∼ T ∗/ρ∗.

Äî îòðèìàíèõ ðåçóëüòàòiâ çàñòîñîâó¹òüñÿ òî÷íå ñïiââiäíîøåííÿ ç òåîði¨ àíiçî-
òðîïíèõ ïëèíiâ [M. Holovko, T. Sokolovska // J. Mol. Liq., 1999, 82, 161] i çíàõîäèòüñÿ
óìîâà

−κ2
2

α2
2

⟨Y 2
21⟩Ω = 1. (25)

Âèõîäÿ÷è ç öi¹¨ óìîâè i ç îãëÿäó íà ðèñ. 3 ïîêàçàíî, ùî âèõiäíà ìîäåëü ïðèçâîäèòü
äî íåâèçíà÷åíîñòi ïàðíî¨ êîðåëÿöiéíî¨ ôóíêöi¨ ó íåìàòè÷íié ôàçi. Â ðåçóëüòàòi,
ðîçãëÿäóâàíà ìîäåëü óçàãàëüíþ¹òüñÿ øëÿõîì âêëþ÷åííÿ içîòðîïíîãî âiäøòîâõó-
âàëüíîãî ïîòåíöiàëó Þêàâè ó âèõiäíèé ïîòåíöiàë âçà¹ìîäi¨

ν(r12,Ω1Ω2) = ν0(r12) + ν2(r12)P2(cos θ12) =
A0

r12
e−α0r12 +

A2

r12
e−α2r12P2(cos θ12),

(26)

äå A0 > 0, A2 < 0. Äëÿ ÷èñåëüíèõ ðîçðàõóíêiâ ââîäÿòüñÿ áåçðîçìiðíi ãóñòèíà
ρ∗ = ρ/α3

0 òà îáåðíåíà òåìïåðàòóðà β∗ = β|A2|α2/5 = 1/T ∗.
Â ðàìêàõ ÍÑÏ ïîêàçàíî, ùî içîòðîïíèé äîäàíîê ìîäèôiêó¹ òåðìîäèíàìi÷íi

õàðàêòåðèñòèêè, àëå íå âïëèâà¹ íà ðîçïîäië ïî îði¹íòàöiÿõ i òî÷êó ñòàáiëüíîñòi íå-
ìàòè÷íî¨ ôàçè. Âðàõóâàííÿ ãàóñiâñüêèõ ôëóêòóàöié ïðèâîäèòü äî ìàòðè÷íîãî ðiâ-
íÿííÿ äëÿ ãàðìîíiê ïàðíî¨ êîðåëÿöiéíî¨ ôóíêöi¨ ó Ôóð'¹-ïðîñòîði. Îòðèìóþòüñÿ
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Ðèñ. 3: Çàëåæíiñòü ñåðåäíiõ âiä ïàðàìåòðà 1/M∗. Ëiíiÿ (1) âiäïîâiäà¹ ⟨Y20⟩Ω, ëiíiÿ (2) - ⟨Y 2
20⟩Ω,

ëiíiÿ (3) - ôëóêòóàöi¨ (⟨Y 2
20⟩Ω − ⟨Y20⟩2Ω), ëiíiÿ (4) - ⟨Y 2

21⟩Ω i ëiíiÿ (5) - ⟨Y 2
22⟩Ω.

àíàëiòè÷íi âèðàçè äëÿ öèõ ãàðìîíiê. Âñòàíîâëþ¹òüñÿ óìîâà äëÿ ïàðàìåòðiâ içîòðî-
ïíîãî ïîòåíöiàëó, ÿêà çàáåçïå÷ó¹ ôiçè÷íiñòü îòðèìàíèõ ðåçóëüòàòiâ ó íåìàòè÷íié
ôàçi. Ïîêàçàíî, ùî îòðèìàíi ðåçóëüòàòè êîðåêòíî îïèñóþòü ìîäè Ãîëäñòîóíà. Ðîç-
ðàõîâóþòüñÿ ïîïðàâêè äî îði¹íòàöiéíî¨ ôóíêöi¨ ðîçïîäiëó òà ïàðàìåòðà ïîðÿäêó
âíàñëiäîê ôëóêòóàöié (ðèñ. 4), à òàêîæ ñòàëà ïðóæíîñòi. Çíàéäåíî, ùî äëÿ âåëè-
êî¨ îáëàñòi ïàðàìåòðiâ ãàóñiâñüêå íàáëèæåííÿ äëÿ óíàðíî¨ ôóíêöi¨ çâîäèòüñÿ äî
ïåðåíîðìóâàííÿ ñåðåäíüî-ïîëüîâî¨ ôóíêöi¨ ðîçïîäiëó Ìàé¹ðà-Çàóïå

ρ̂(Ω)

ρ
=

1

Z ′′ exp

[
3

2
M ∗ (1− t)S cos2 θ

]
, (27)

äå t - ïàðàìåòð, ÿêèé âèðàæà¹òüñÿ ÷åðåç ïàðàìåòðè ìîäåëi, Z
′′
- ñòàëà íîðìóâàííÿ.

Ó ðîçäiëi âèâîäÿòüñÿ òàêîæ àíàëiòè÷íi âèðàçè äëÿ âiëüíî¨ åíåðãi¨, òèñêó òà
õiìi÷íîãî ïîòåíöiàëó. Ïîêàçó¹òüñÿ, ùî äëÿ içîòðîïíî¨ òà ñèëüíî âïîðÿäêîâàíî¨ ôàç
öi âèðàçè ñóòò¹âî ñïðîùóþòüñÿ.

Ï'ÿòèé ðîçäië ïðèñâÿ÷åíèé äîñëiäæåííþ íåìàòè÷íî¨ ôàçè çà íàÿâíîñòi òâåð-
äî¨ ïîâåðõíi. Ðîçãëÿäà¹òüñÿ ìîäåëü iç ïîòåíöiàëîì ìiæ÷àñòèíêîâî¨ âçà¹ìîäi¨ (26).

Â ðàìêàõ ÍÑÏ îòðèìó¹òüñÿ ñèñòåìà íåëiíiéíèõ äèôåðåíöiàëüíèõ ðiâíÿíü, ó
ÿêèõ ââîäÿòüñÿ ñåðåäíüî-ïîëüîâi ïîòåíöiàëè

V0(r1,Ωwn) = β

∫
ν0(r12)ρ(r2,Ωwn)dr2, (28)

V2m(r1,Ωwn) = β

∫
ν2(r12)S2m(r2,Ωwn)dr2 (29)

i âåëè÷èíè

E0(r,Ωwn) ≡ −∇V0(r,Ωwn), E2m(r,Ωwn) ≡ −∇V2m(r,Ωwn). (30)
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Ðèñ. 4: Ëiâîðó÷: óíàðíà ôóíêöiÿ ðîçïîäiëó ó íàáëèæåííi ñåðåäíüîãî ïîëÿ (ñóöiëüíà ëiíiÿ) òà
ó ãàóñiâñüêîìó íàáëèæåííi (27) (øòðèõîâàíà ëiíiÿ). Ïàðàìåòðè ìàþòü íàñòóïíi çíà÷åííÿ: ρ∗ =
0.04, β∗ = 0.015, α0/α2 = 5, A0/A2 = 50. Ïðàâîðó÷: ïîïðàâêà äî ïàðàìåòðà ïîðÿäêó âíàñëiäîê
ôëóêòóàöié äëÿ ðiçíèõ çíà÷åíü ïàðàìåòðà ω = A0/A2 ïðè ôiêñîâàíèõ ïàðàìåòðàõ α0/α2 = 5,
β∗ = 0.01.

Ó öèõ ðiâíÿííÿõ ôiãóðó¹ êóò Ωwn ìiæ äèðåêòîðîì i ïîâåðõíåþ, à òàêîæ óçàãàëü-
íåíi ïàðàìåòðè ïîðÿäêó S∗

2m äëÿ îïèñó ïåðåõîäó ñèñòåìè iç îäíîîñüîâî¨ ó äâîîñüîâó
ôàçó ó ïðèïîâåðõíåâié îáëàñòi

S∗
2m(r,Ωwn) =

∫
ρ(r,Ω1n,Ωwn)Y2m(Ω1n)dΩ1n√

5
∫
ρ(r,Ω1n,Ωwn)dΩ1n

=
S2m(r,Ωwn)

ρ(r,Ωwn)
, (31)

äå Ω1n - îði¹íòàöiÿ ÷àñòèíêè âiäíîñíî äèðåêòîðà, ρ(r,Ω1n,Ωwn) - óíàðíà ôóíêöiÿ
ðîçïîäiëó.

Òàêèì ÷èíîì, ðîçâèíóòèé ôîðìàëiçì äîçâîëÿ¹ îïèñóâàòè âèíèêíåííÿ ïëàíàð-
íèõ ôàç i äîñëiäæóâàòè ÿâèùå ç÷åïëåííÿ, ÿêå ïîëÿãà¹ ó ôiêñàöi¨ ïîâåðõíåþ íàïðÿ-
ìó äèðåêòîðà.

Ç îòðèìàíèõ ðiâíÿíü i âíàñëiäîê òðàíñëÿöiéíî¨ iíâàðiàíòíîñòi ñèñòåìè ó ïàðà-
ëåëüíèõ äî ïîâåðõíi íàïðÿìàõ, çíàéäåíî ðiâíiñòü

d
dz

[
ρ(z,Ωwn)

ρb
+

α2
0

2κ2
0

V 2
0 (z,Ωwn)−

1

2κ2
0

E2
0(z,Ωwn) (32)

+
∑
m

(
α2
2

2κ2
2

V 2
2m(z,Ωwn)−

1

2κ2
2

E2
2m(z,Ωwn)

)]
= 0,

ç ÿêî¨ âèïëèâà¹, ùî âèðàç ó êâàäðàòíèõ äóæêàõ ¹ íåçàëåæíîþ âiä çìiííî¨ z âåëè-
÷èíîþ. Íà îñíîâi iíâàðiàíòó (32) ïîêàçàíî, ùî îòðèìàíi ðåçóëüòàòè çàäîâiëüíÿþòü
óìîâi êîíòàêòíî¨ òåîðåìè äëÿ ïðîôiëþ ãóñòèíè íåçàëåæíî âiä êóòà Ωwn.

Äëÿ âèïàäêó ïåðïåíäèêóëÿðíîãî íàïðÿìó äèðåêòîðà ó ëiíåàðèçîâàíîìó íàáëè-
æåííi ðîçðàõîâàíî àíàëiòè÷íi âèðàçè äëÿ ïðîôiëþ ãóñòèíè ρ(z) òà ïðîôiëþ ïà-
ðàìåòðà ïîðÿäêó S∗

20(z). Âèÿâëåíî, ùî ïîáëèçó ïîâåðõíi iñíó¹ âåëèêà îáëàñòü, ó



15

0 20
0,96

0,98

1,00

1,02

1,04

1,06

1,08

z

(z)/ b

 Sb = 0.63 (T* = 2.41)
 Sb = 0.56 (T* = 2.56)
 Sb = 0.47 (T* = 2.67)

20 40

0,80

0,85

0,90

0,95

1,00

 Sb = 0.63 (T* = 2.41)
 Sb = 0.56 (T* = 2.56)
 Sb = 0.47 (T* = 2.67)

z

S20(z)/Sb*

Ðèñ. 5: Ïðîôiëi ãóñòèíè (ëiâîðó÷) òà ïàðàìåòðà ïîðÿäêó (ïðàâîðó÷) ó ëiíåàðèçîâàíîìó íàáëè-
æåííi äëÿ ρb/α

3
0 = 0.5, A0/A2 = 2.2, α0/α2 = 1.25. Ðiçíi ëiíi¨ âiäïîâiäàþòü ðiçíèì çíà÷åííÿì

îá'¹ìíîãî ïàðàìåòðà ïîðÿäêó Sb (àáî áåçðîçìiðíî¨ òåìïåðàòóðè T ∗).

ÿêié ïëèí ñòà¹ áiëüø ðîçðiäæåíèì òà ìåíø îði¹íòàöiéíî âïîðÿäêîâàíèì ïîðiâíÿíî
ç îá'¹ìíîþ îáëàñòþ (ðèñ. 5). Ïåðåäáà÷à¹òüñÿ ìîæëèâiñòü âòðàòè íåìàòèêîì îði¹í-
òàöiéíîãî âïîðÿäêóâàííÿ ó ïðèïîâåðõíåâié îáëàñòi.

Äëÿ âèïàäêó îäíàêîâèõ ïîêàçíèêiâ çàãàñàííÿ àíiçîòðîïíîãî òà içîòðîïíîãî ïî-
òåíöiàëiâ ìiæ÷àñòèíêîâî¨ âçà¹ìîäi¨ (α0 = α2) âðàõîâó¹òüñÿ âíåñîê ãàóñiâñüêèõ ôëó-
êòóàöié ó âëàñòèâîñòi ñèñòåìè. Îòðèìó¹òüñÿ ìàòðè÷íà ôîðìà ðiâíÿíü äëÿ ãàðìîíiê
ïàðíî¨ êîðåëÿöiéíî¨ ôóíêöi¨. Íà îñíîâi àíàëiòè÷íîãî ðîçâ'ÿçêó öèõ ðiâíÿíü ðîçðà-
õîâóþòüñÿ ïðîôiëi ãóñòèíè òà ïàðàìåòðà ïîðÿäêó, à òàêîæ âíåñîê ôëóêòóàöié ó êî-
åôiöi¹íò àäñîðáöi¨ òà íàäëèøîê ïàðàìåòðà ïîðÿäêó çà ðàõóíîê ïîâåðõíi. Ïîêàçàíî,
ùî ôëóêòóàöi¨ ïîñèëþþòü ñåðåäíüî-ïîëüîâi åôåêòè ðîçðiäæåíîñòi òà äåçîði¹íòàöi¨
ïëèíó ïîáëèçó ïîâåðõíi.

ÎÑÍÎÂÍI ÐÅÇÓËÜÒÀÒÈ ÒÀ ÂÈÑÍÎÂÊÈ

1. Ñôîðìóëüîâàíî íàáëèæåííÿ ñåðåäíüîãî ïîëÿ (ÍÑÏ) äëÿ îáìåæåíèõ òâåðäîþ
ïîâåðõíåþ ïëèíiâ iç ïîòåíöiàëàìè Þêàâè âçà¹ìîäi¨ ìiæ ÷àñòèíêàìè. Ïîêà-
çàíî, ùî îïèñ òàêèõ ñèñòåì ó ðàìêàõ ÍÑÏ çâîäèòüñÿ äî íåëiíiéíî¨ ñèñòåìè
äèôåðåíöiàëüíèõ ðiâíÿíü. Çíàéäåíî iíâàðiàíò, íà îñíîâi ÿêîãî äîâîäèòüñÿ âè-
êîíàííÿ êîíòàêòíî¨ òåîðåìè äëÿ ïðîôiëþ ãóñòèíè.

2. Ïîêàçàíî, ùî âðàõóâàííÿ ôëóêòóàöié ó ïðîñòîðîâî-îáìåæåíèõ ñèñòåìàõ iç
ïîòåíöiàëàìè ìiæ÷àñòèíêîâî¨ âçà¹ìîäi¨ òèïó Þêàâè çâîäèòüñÿ äî ðîçâ'ÿçêó
çàäà÷i Ðiìàíà äëÿ ïàðíî¨ êîðåëÿöiéíî¨ ôóíêöi¨. Îòðèìàíî àíàëiòè÷íi âèðàçè
äëÿ ïàðíèõ êîðåëÿöiéíèõ ôóíêöié, ïðîôiëiâ ãóñòèíè i êîåôiöi¹íòiâ àäñîðá-
öi¨. Ïîêàçàíî âèêîíàííÿ êîíòàêòíî¨ òåîðåìè äëÿ ïðîôiëþ ãóñòèíè â ðàìêàõ
îòðèìàíèõ ðåçóëüòàòiâ.
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3. Âèÿâëåíî åôåêò çáiäíåííÿ ïëèíiâ ïîáëèçó ïîâåðõíi: íà âiäìiíó âiä ñåðåäíüî-
ïîëüîâîãî âíåñêó, âíåñîê âiä ôëóêòóàöié ó ïðîôiëü ãóñòèíè çàâæäè âiä'¹ìíèé
íåçàëåæíî âiä çíàêó âçà¹ìîäi¨ ìiæ ÷àñòèíêàìè. Â ðåçóëüòàòi, äëÿ äåÿêèõ ñè-
ñòåì ñïîñòåðiãà¹òüñÿ îñöèëþþ÷à ïîâåäiíêà ïðîôiëþ ãóñòèíè òà íåìîíîòîííà
çàëåæíiñòü êîåôiöi¹íòó àäñîðáöi¨ âiä îá'¹ìíî¨ ãóñòèíè òà òåìïåðàòóðè.

4. Ïîêàçàíî, ùî äëÿ íåìàòîãåííèõ ïëèíiâ çà âiäñóòíîñòi ïîâåðõíi òåîðåòèêî-
ïîëüîâèé ôîðìàëiçì ó ÍÑÏ âiäòâîðþ¹ êëàñè÷íó òåîðiþ Ìàé¹ðà-Çàóïå. Äëÿ
ìîäåëi iç ïîòåíöiàëîì Ìàé¹ðà-Çàóïå ìiæ÷àñòèíêîâî¨ âçà¹ìîäi¨ âðàõóâàííÿ
ôëóêòóàöié âèìàãà¹ âêëþ÷åííÿ ó ïàðíèé ïîòåíöiàë içîòðîïíîãî âiäøòîâõó-
âàííÿ. Âñòàíîâëåíî ïðîñòó óìîâó íà ïàðàìåòðè içîòðîïíîãî ïîòåíöiàëó, ÿêà
â òàêîìó ðàçi çàáåçïå÷ó¹ ñòàáiëüíiñòü ñèñòåìè.

5. Çíàéäåíî, ùî âðàõóâàííÿ ãàóñiâñüêèõ ôëóêòóàöié äëÿ íåìàòîãåííèõ ïëèíiâ
çâîäèòüñÿ äî ðiâíÿííÿ Îðíøòåéíà-Öåðíiêå ó íàáëèæåííi õàîòè÷íèõ ôàç. Âè-
âåäåíî àíàëiòè÷íi âèðàçè äëÿ ãàðìîíiê ïàðíî¨ êîðåëÿöiéíî¨ ôóíêöi¨. Çà äîïî-
ìîãîþ òî÷íîãî ñïiââiäíîøåííÿ äëÿ àíiçîòðîïíèõ ïëèíiâ ïîêàçàíî, ùî îòðè-
ìàíi äëÿ íåìàòè÷íî¨ ôàçè ðåçóëüòàòè êîðåêòíî îïèñóþòü ìîäè Ãîëäñòîóíà.
Ðîçðàõîâàíî àíàëiòè÷íi âèðàçè äëÿ âiëüíî¨ åíåðãi¨, òèñêó, õiìi÷íîãî ïîòåíöi-
àëó, óíàðíî¨ ôóíêöi¨, ïàðàìåòðà ïîðÿäêó òà ñòàëî¨ ïðóæíîñòi. Ïîêàçàíî, ùî
äëÿ âåëèêî¨ îáëàñòi ïàðàìåòðiâ ãàóñiâñüêå íàáëèæåííÿ äëÿ óíàðíî¨ ôóíêöi¨
çâîäèòüñÿ äî ïåðåíîðìóâàííÿ ñåðåäíüî-ïîëüîâî¨ ôóíêöi¨ ðîçïîäiëó Ìàé¹ðà-
Çàóïå.

6. Äëÿ îáìåæåíîãî òâåðäîþ ïîâåðõíåþ íåìàòîãåííîãî ïëèíó îòðèìàíî ñèñòåìó
íåëiíiéíèõ äèôåðåíöiàëüíèõ ðiâíÿíü, ó ÿêié ôiãóðóþòü óçàãàëüíåíi ïàðàìå-
òðè ïîðÿäêó äëÿ îïèñó ïåðåõîäó ñèñòåìè iç îäíîîñüîâî¨ ó äâîîñüîâó ôàçó ó
ïðèïîâåðõíåâié îáëàñòi. Âïåðøå ó ðàìêàõ ÍÑÏ òî÷íî äîâåäåíî êîíòàêòíó òå-
îðåìó äëÿ àíiçîòðîïíîãî ïëèíó. Ïîêàçàíî, ùî âèêîíàííÿ êîíòàêòíî¨ òåîðåìè
íå çàëåæèòü âiä êóòà ìiæ äèðåêòîðîì i ïîâåðõíåþ. Äëÿ âèïàäêó ïåðïåíäèêó-
ëÿðíîãî íàïðÿìó äèðåêòîðà ó ëiíåàðèçîâàíîìó íàáëèæåííi ðîçðàõîâàíî ÿâíi
àíàëiòè÷íi âèðàçè äëÿ ïðîôiëiâ ãóñòèíè òà ïàðàìåòðà ïîðÿäêó. Ïåðåäáà÷åíî
åôåêò âòðàòè íåìàòè÷íîþ ôàçîþ îði¹íòàöiéíîãî âïîðÿäêóâàííÿ ó ïðèïîâåðõ-
íåâié îáëàñòi.

7. Äëÿ âèïàäêó îäíàêîâèõ ïîêàçíèêiâ çàãàñàííÿ àíiçîòðîïíîãî òà içîòðîïíîãî
ïîòåíöiàëiâ ïðîñòîðîâî-îáìåæåíîãî íåìàòîãåííîãî ïëèíó, âèâåäåíî àíàëiòè-
÷íi âèðàçè äëÿ ãàðìîíiê ïàðíî¨ êîðåëÿöiéíî¨ ôóíêöi¨. Ðîçðàõîâàíî ïðîôiëi
ãóñòèíè òà ïàðàìåòðà ïîðÿäêó, à òàêîæ âíåñîê ôëóêòóàöié ó êîåôiöi¹íò àä-
ñîðáöi¨ òà íàäëèøîê ïàðàìåòðà ïîðÿäêó çà ðàõóíîê ïîâåðõíi.
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ÀÍÎÒÀÖIß

Êðàâöiâ I.ß. Åôåêòè ôëóêòóàöié i ïðîñòîðîâîãî îáìåæåííÿ â òåîði¨ ïðî-
ñòèõ òà àíiçîòðîïíèõ ïëèíiâ. � Íà ïðàâàõ ðóêîïèñó.
Äèñåðòàöiÿ íà çäîáóòòÿ íàóêîâîãî ñòóïåíÿ êàíäèäàòà ôiçèêî-ìàòåìàòè÷íèõ

íàóê çà ñïåöiàëüíiñòþ 01.04.24 � ôiçèêà êîëî¨äíèõ ñèñòåì, Iíñòèòóò ôiçèêè

êîíäåíñîâàíèõ ñèñòåì Íàöiîíàëüíî¨ àêàäåìi¨ íàóê Óêðà¨íè, Ëüâiâ, 2013.

Äèñåðòàöiéíà ðîáîòà ïðèñâÿ÷åíà âèâ÷åííþ âïëèâiâ ïðîñòîðîâîãî îáìåæåííÿ òà
ôëóêòóàöié ïîëÿ ãóñòèíè íà ðiâíîâàæíi âëàñòèâîñòi içîòðîïíèõ òà àíiçîòðîïíèõ
ïëèíiâ. Ç öi¹þ ìåòîþ â ðàìêàõ òåîðåòèêî-ïîëüîâîãî ôîðìàëiçìó äîñëiäæóþòüñÿ
ñèñòåìè iç ïîòåíöiàëàìè ìiæ÷àñòèíêîâî¨ âçà¹ìîäi¨ òèïó Þêàâè i íåìàòîãåííi ïëèíè
Ìàé¹ðà-Çàóïå â îá'¹ìi òà çà íàÿâíîñòi ïîâåðõíi.

Ïîêàçàíî, ùî íàáëèæåííÿ ñåðåäíüîãî ïîëÿ äëÿ ñèñòåì áiëÿ ïîâåðõíi çâîäèòüñÿ
äî ñèñòåìè íåëiíiéíèõ äèôåðåíöiàëüíèõ ðiâíÿíü. Çíàéäåíî iíâàðiàíò, íà îñíîâi ÿêî-
ãî äîâîäèòüñÿ âèêîíàííÿ êîíòàêòíî¨ òåîðåìè äëÿ ïðîôiëiâ ãóñòèíè. Âèÿâëåíî, ùî
âðàõóâàííÿ ãàóñiâñüêèõ ôëóêòóàöié çâîäèòüñÿ äî êðàéîâî¨ çàäà÷i Ðiìàíà. Ðîçðà-
õîâàíî àíàëiòè÷íi âèðàçè äëÿ îñíîâíèõ ñòðóêòóðíèõ i òåðìîäèíàìi÷íèõ ôóíêöié



19

çàçíà÷åíèõ ñèñòåì, çîêðåìà, äëÿ ïàðíèõ êîðåëÿöiéíèõ ôóíêöié òà âiëüíî¨ åíåðãi¨.
Ïîêàçàíî âiäïîâiäíiñòü îòðèìàíèõ ðåçóëüòàòiâ óìîâi êîíòàêòíî¨ òåîðåìè.

Âèÿâëåíî, ùî ôëóêòóàöiéíèé âíåñîê ó ïðîôiëi ãóñòèíè çàâæäè âiä'¹ìíèé íåçà-
ëåæíî âiä ïàðàìåòðiâ ïàðíîãî ïîòåíöiàëó. Ïåðåäáà÷åíî åôåêò âòðàòè íåìàòè÷íèì
ïëèíîì îði¹íòàöiéíîãî âïîðÿäêóâàííÿ ó ïðèïîâåðõíåâié îáëàñòi.

Êëþ÷îâi ñëîâà: ïîòåíöiàë Þêàâè, íåìàòîãåííèé ïëèí Ìàé¹ðà-Çàóïå, òâåð-

äà ïîâåðõíÿ, òåîðiÿ ïîëÿ, êîíòàêòíà òåîðåìà, ïðîôiëü ãóñòèíè, êîåôiöi¹íò àä-

ñîðáöi¨.

ÀÍÍÎÒÀÖÈß

Êðàâöèâ È.ß. Ýôôåêòû ôëóêòóàöèé è ïðîñòðàíñòâåííîãî îãðàíè÷åíèÿ
â òåîðèè ïðîñòûõ è àíèçîòðîïíûõ ôëþèäîâ
Äèññåðòàöèÿ íà ñîèñêàíèå íàó÷íîé ñòåïåíè êàíäèäàòà ôèçèêî-ìàòåìàòè÷åñêèõ

íàóê ïî ñïåöèàëüíîñòè 01.04.24 � ôèçèêà êîëëîèäíûõ ñèñòåì, Èíñòèòóò ôèçè-

êè êîíäåíñèðîâàííûõ ñèñòåì Íàöèîíàëüíîé àêàäåìèè íàóê Óêðàèíû, Ëüâîâ, 2013.

Äèññåðòàöèîííàÿ ðàáîòà ïîñâÿùåíà èçó÷åíèþ âëèÿíèé ïðîñòðàíñòâåííîãî îãðà-
íè÷åíèÿ è ôëóêòóàöèé ïîëÿ ïëîòíîñòè íà ðàâíîâåñíûå ñâîéñòâà èçîòðîïíûõ è àíè-
çîòðîïíûõ ôëþèäîâ. Ñ ýòîé öåëüþ â ðàìêàõ òåîðåòèêî-ïîëåâîãî ôîðìàëèçìà èñ-
ñëåäóþòñÿ ñèñòåìû ñ ïîòåíöèàëàìè ìåæ÷àñòè÷íîãî âçàèìîäåéñòâèÿ òèïà Þêàâû
è íåìàòîãåííûå ôëþèäû Ìàéåðà-Çàóïå â îáúåìå è ïðè íàëè÷èè ïîâåðõíîñòè.

Ïîêàçàíî, ÷òî ïðèáëèæåíèå ñðåäíåãî ïîëÿ äëÿ ñèñòåì ó ïîâåðõíîñòè ñâîäèòñÿ ê
ñèñòåìå íåëèíåéíûõ äèôôåðåíöèàëüíûõ óðàâíåíèé. Íàéäåí èíâàðèàíò, íà îñíîâà-
íèè êîòîðîãî äîêàçûâàåòñÿ êîíòàêòíàÿ òåîðåìà äëÿ ïðîôèëÿ ïëîòíîñòè. Îáíàðó-
æåíî, ÷òî ó÷åò ãàóññîâûõ ôëóêòóàöèé ñâîäèòñÿ ê êðàåâîé çàäà÷å Ðèìàíà. Ðàññ÷è-
òàíû àíàëèòè÷åñêèå âûðàæåíèÿ äëÿ ãëàâíûõ ñòðóêòóðíûõ è òåðìîäèíàìè÷åñêèõ
ôóíêöèé óêàçàííûõ ñèñòåì, â ÷àñòíîñòè äëÿ ïàðíûõ êîððåëÿöèîííûõ ôóíêöèé è
ñâîáîäíîé ýíåðãèè. Ïîêàçàíî ñîîòâåòñòâèå ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ óñëîâèþ êîí-
òàêòíîé òåîðåìû.

Îáíàðóæåíî, ÷òî ôëóêòóàöèîííûé âêëàä â ïðîôèëè ïëîòíîñòè âñåãäà îòðè-
öàòåëåí íåçàâèñèìî îò ïàðàìåòðîâ ïàðíîãî ïîòåíöèàëà. Ïðåäâèäåí ýôôåêò ïîòå-
ðè íåìàòè÷åñêèì ôëþèäîì îðèåíòàöèîííîãî óïîðÿäî÷åíèÿ â îêîëî-ïîâåðõíîñòíîé
îáëàñòè.

Êëþ÷åâûå ñëîâà: ïîòåíöèàë Þêàâû, íåìàòîãåííûé ôëþèä Ìàéåðà-Çàóïå,

òâåðäàÿ ïîâåðõíîñòü, òåîðèÿ ïîëÿ, êîíòàêòíàÿ òåîðåìà, ïðîôèëü ïëîòíîñòè,

êîýôôèöèåíò àäñîðáöèè.
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The thesis investigates the impact of con�nement and density �eld �uctuations on
equilibrium properties of isotropic and anisotropic �uids. To this end a �eld theory
formalism is applied to the study of systems with Yukawa-like potentials of interaction
and Maier-Saupe nematogenic �uids in the bulk and in the vicinity of a hard wall.

The mean �eld approximation (MFA) for spatially con�ned �uids is shown to reduce
to a system of non-linear di�erential equations. Based on a pressure invariant, the vali-
dity of the contact theorem for the density pro�le is demonstrated. The contact theorem
proof presented can by linearity be generalized to potentials that can be expanded as
sums of Yukawa potentials.

We �nd that the Gaussian approximation for systems near the wall reduces to solvi-
ng the Riemann problem for the pair correlation function. Analytical expressions for
the pair correlation functions, the density pro�les, and the adsorption coe�cients are
calculated. The results obtained satisfy the contact theorem condition. We show that
under certain conditions the �uctuations can signi�cantly alter the mean �eld predicti-
ons. Notably they lead to density depletion close to the wall regardless of the sign of
interaction between particles. Due to the interplay of the contributions from the mean
�eld and the �uctuations, for some systems an oscillatory behavior of the density pro�le
is observed. Furthermore, as a result of this competition the adsorption coe�cient can
change sign if the temperature or the bulk density is changed.

In the case of systems with the Maier-Saupe potential of interaction, the MFA retri-
eves the standard Maier-Saupe theory for nematic liquid crystals. Beyond the MFA,
however, the study of the system requires a repulsive isotropic term to be introduced
into the interaction potential. A simple condition on the parameters of this term is
established for the correlation functions and thermodynamic properties to be de�ned
in the nematic phase. Subsequently, analytical expressions for the correlation functions,
the free energy, and the elasticity constant are derived. Corrections to the single-particle
distribution function and the order parameter due to �uctuations are calculated.

For a nematogenic �uid in contact with a hard wall a system of non-linear di�erential
equations containing generalized biaxial order parameters is obtained. We show that
the MFA results satisfy the contact theorem regardless of the angle between the surface
and the director. For homeotropic alignment, expressions for the density and the order
parameter pro�les are derived. Analytical expressions for the pair correlation function
are calculated. We �nd that in certain thermodynamic region a nematic �uid near the
wall can be more diluted and less orientationally ordered than in the bulk region. The
possibility of the loss of nematic ordering at a con�ning interface is conjectured.

Keywords: Yukawa potential, Maier-Saupe nematogenic �uid, �eld theory, hard

wall, contact theorem, density pro�le, adsorption coe�cient.
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