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Рiвняння реакцiйно-дифузiйних процесiв для магнiтоактив-
них частинок поблизу металiчної поверхнi

Ю.К.Рудавський, П.П.Костробiй, М.В.Токарчук, О.Ф.Бацевич

Анотацiя. На основi послiдовного мiкроскопiчного опису будуєть-
ся статистична теорiя системи магнiтних частинок поблизу магнiто-
активної металiчної поверхнi, що характеризується певним адсорб-
цiйним потенцiалом. При розглядi враховується обмiнна магнiтна та
магнiтодипольна взаємодiя, що забезпечує адекватнiсть даної моделi
для опису кiнетики хiмiчної реакцiї оксидацiї СО на поверхнi мета-
лiв. Отримується система рiвнянь переносу, що вiдповiдають за ди-
фузiйнi процеси “густина-густина”, “спiн-спiн” та “(спiновий) струк-
турний фактор-(спiновий) структурний фактор”. Отримана система
рiвнянь аналiзується для слабонерiвноважного випадку.

Equations of reaction-diffusion processes for magnetoactive
particles near the metal surface

Yu.K.Rudavskii, P.P. Kostrobii, M.V.Tokarchuk, O.F.Batsevych

Abstract. Basing on the rigorous microscopical description, the statis-
tical theory for magnetoactive particles near the metal surface charac-
terized by certain adsorption potential is being established. Taking into
account magnetic exchange and dipole interaction assures validity of the
model for the description of CO oxidation on the metal surface reaction
kinetics. The set of transport equations for the “density-density”, “spin-
spin”, “(spin) structure factor-(spin) structure factor” diffusion processes
is obtained. The given system is analyzed for the case of weak nonequi-
librium.
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1. Вступ

Опису кiнетики хiмiчних реакцiй у каталiтичних процесах, дослi-
дженням дифузiйних, хемосорбцiйних процесiв для iндукованих маг-
нiтних диполiв, iонiв адсорбованих на поверхнi перехiдних d, f ме-
талiв (Fe, Ni, Ru, Pt, Pd та iн.) [1–6] придiляється значна увага у
зв’язку з їх практичною важливiстю. Аналiзуючи феноменологiчнi,
напiвфеноменологiчнi моделi [7–11] та статистичнi моделi на основi
граткового газу [12] необхiдно зробити важливi зауваження. У да-
них моделях не враховується квантова природа поверхневих явищ,
зокрема те, що поверхня каталiзаторiв у таких реакцiях є магнiтоак-
тивною (зумовлюється електронною структурою поверхнi). Зокрема,
у процесах оксидацiї СО, взаємодiя молекул СО, О2 та атомiв кисню
з магнiтоактивною поверхнею металу має магнiто-дипольну приро-
ду, що може зумовлювати процеси кластерного покриття СО та О
поверхнi каталiзатора при проходженi реакцiї оксидацiї СО. Неод-
норiднi магнiтнi поля створюванi магнiтними спiнами локалiзованих
електронiв на поверхнi перехiдних металiв впливають на процеси ад-
сорбцiї, хемосорбцiї, поверхневої дифузiї молекул, атомiв, iонiв, якi
на поверхнi є магнiтними диполями. У нашому випадку мiж адсор-
бованими магнiтоактивними СО та О, якi на поверхнi утворюють
кластери (експериментально спостерiгається [1]) вiдбувається колек-
тивна реакцiя оксидацiї СО з утворенням молекул СО2.

Подiбнi проблеми дослiджень виникають у магнiтних матерiалах
мезоскопiчних розмiрiв, у яких проявляються гiгантська магнiтост-
рикцiя, магнiтокалоричний ефект, магнiтоопiр, макроскопiчне кван-
тове тунелювання намагнiченостi [13, 14].

Мало дослiдженою залишається проблема послiдовного мiкро-
скопiчного опису нерiвноважних властивостей таких систем, зокрема
кiнетичних коефiцiєнтiв дифузiї, спiнової дифузiї, вищих кореляцiй.
Останнi особливо важливi в контекстi дослiдження проблеми клас-
терного покриття поверхнi магнiтоактивними частинками, що, як
зазначалось вище, має мiсце на експериментi. Саме тому послiдов-
ний статистичний опис таких систем, результати якого представленi
у данiй роботi, є актуальним i перспективним для подальшого засто-
сування.
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2. Неоднорiднi рiвняння переносу для опису реак-

цiйно-дифузiйних процесiв для магнiтоактивних

атомiв адсорбованих на поверхнi металу

У даному роздiлi на основi детального мiкроскопiчного пiдходу за
допомогою метода нерiвноважного статистичного оператора Зубарє-
ва Д.Н. [15,16], будується статистичний оператор системи, за допо-
могою якого знаходяться точнi нелiнiйнi рiвняння переносу, що опи-
сують динамiку системи у розрiзi спостережуваних параметрiв (па-
раметрiв скороченого опису). Отримана система рiвнянь, а також
кiнетичнi ядра переносу можуть бути проаналiзованi далi на основi
тих чи iнших спрощуючих припущень.

2.1. Нерiвноважний статистичний оператор
системи магнiтоактивних частинок у магнiтному полi
поверхнi металу

З точки зору модельного опису перелiчених вище систем, ми маємо
сукупнiсть магнiтних дипольних частинок, що заповняють об’єм над
металiчною поверхнею та можуть на нiй адсорбуватись, взаємодiючи
при цьому з магнiтною пiдсистемою металiчної поверхнi.

Не обмежуючись лише цим випадком, для загальностi будемо
розглядати систему, в якiй є n̄ рiзних сортiв магнiтоактивних части-
нок, з кiлькiстю частинок Na a-го сорту (a = 1...n̄). Гамiльтонiан
системи можна подати як суму класичної рiдинної (трансляцiйної)
HL та спiнової ĤS(t) частин:

Ĥ(t) = HL + ĤS(t), (1)

де

HL =

n̄∑

a=1

Na∑

j

p2
j

2ma

+
1

2

n̄,n̄∑

a,b

Na,Nb∑

j,l

Φab(rjl) +

n̄∑

a

Na∑

j

V ad
a (~rj)

– класична частина гамiльтонiану, що описує систему магнiтоак-
тивних атомiв як простий класичний газ, атоми сорту a якого мо-
жуть адсорбуватись на магнiтоактивну поверхню металу з адсорб-
цiйним потенцiалом V ad

a (~rj) (~rj – координата j-ї частинки сорту a).
rjl– вiдстань мiж j та l атомами, ~pj, ma – вектор iмпульсу i маса j-го
магнiтоактивного атома сорту a, Φab(rjl) – парний потенцiал класич-
ної взаємодiї мiж магнiтоактивними атомами сортiв a i b, який може
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моделюватися потенцiалом Ленарда-Джонса. Величини a, b, . . . у су-
мах є iндексами сорту, тобто пробiгають значення вiд 1 до кiлькостi
сортiв у системi; iндекси j, l, . . . нумерують частинки певного сорту,
причому у подвiйних сумах необхiдно враховувати, що j 6= l, коли
a = b.

Квантова частина гамiльтонiану ĤS(t), що описує систему магнi-

тоактивних атомiв, якi володiють спiнами ~̂Sj у неоднорiдному маг-
нiтному полi ~B′(~r; t) та у полi, створюваному Nm магнiтоактивними
частинками поверхнi з координатами ~Rf та спiнами ~σf , може бути
записана так:

ĤS(t) = ĤS −
∑

a

∑

j

~̂Sj · ~Ba(~rj ; t),

або

ĤS(t) = ĤS −
∑

a

∫
d~r ~̂Sa(~r) · ~Ba(~r; t), (2)

тут ~Ba(~rj ; t) = ~B′(~rj ; t) +
Nm∑
f=1

Ja(~rj , ~Rf )~σf – повне магнiтне поле,

що дiє на j-у магнiтну частинку сорту a; Ja(~rj , ~Rf ) – обмiнний iн-
теграл взаємодiї магнiтоактивних атомiв з магнiтоактивними цен-
трами поверхнi металу. Формула (2) записана за допомогою опе-
ратора густини спiнiв магнiтних частинок сорту a, означеного як

~̂Sa(~r) =
Na∑
j=1

~Sjδ(~r − ~rj).

Квадратична вiдносно спiнiв частина гамiльтонiану має вигляд:

ĤS = − 1
2

∑
ab

∑
jl

Jsh
ab (rjl)~Sj

~Sl −
1
2

∑
ab

∑
αβ

∑
jl

J l,αβ
ab (~rjl)S

α
j Sβ

l

= −
∑
ab

1
2

∫
d~r
∫

d~r′ Jsh
ab (|~r − ~r′|)~Sa(~r)~Sb(~r

′)−

− 1
2

∑
ab

∑
αβ

∫
d~r
∫

d~r J l,αβ
ab (~r − ~r′)Sα

a (~r)Sβ
b (~r′).

Тут α, β = {x, y, z}-компоненти, Jsh
ab (rjl) – обмiнний iнтеграл вза-

ємодiї магнiтоактивних атомiв, що вiдповiдає короткодiючiй магнiт-
нiй взаємодiї, J l,αβ

ab (~rjl) – компоненти тензора далекодiючої диполь-
дипольної взаємодiї адсорбованих частинок сорту a та b:

J l,αβ
ab (~rjl) = −

1

2
gagb(µB)2

(
δαβ

|~rjl|
3 −

3(~rj − ~rl)
α(~rj − ~rl)

β

|~rjl|
5

)
,
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де ga, gb – фактори Ланга, µB – магнетон Бора.
Введемо наступнi позначення: Jαβ

ab (~r) = Jsh
ab (r) · δαβ + J l,αβ

ab (~r),
об’єднавши гейзенбергiвську (обмiнну) та дипольну складовi. При
цьому Jαβ

ab (~r) можна подати у виглядi суми дiагональної та недiаго-
нальної складової:

Jαβ
ab (~r) = J1

ab(r) · δαβ + J2
ab(r) · r

α rβ ,

де

J1
ab(r) = Jsh

ab (r) −
1

2

gagb(µB)2

r3
, J2

ab =
3

2

gagb(µB)2

r5
.

Гамiльтонiан ĤS тепер можна записати як

ĤS =− 1
2

∑
ab

∑
αβ

∑
j 6=l

Jab(~rjl)S
α
j Sβ

l

=− 1
2

∑
ab

∑
jl

J1
ab(rjl)

(
~Sj · ~Sl

)

− 1
2

∑
ab

∑
αβ

∑
jl

J2
ab(rjl)

(
~rjl · ~Sj

) (
~rjl · ~Sl

)

Слiд вiдмiтити, що наявнiсть в HL адсорбцiйної складової, по-
в’язаної з наявнiстю поверхнi, а також другого доданка у формулi
(2) призводить до втрати гамiльтонiаном просторової однорiдностi
та iзотропностi.

Оператор Лiувiлля системи має вигляд:

iL̂(t) = iL̂q(t) +
∑
a

∑
j

~pj

ma
· ∂

∂~rj
+

+ 1
2

∑
ab

∑
jl

∂
∂~rj

(
Φab(rjl) −

∑
αβ

Jαβ
ab (rjl)S

α
j Sβ

l

)(
∂

∂~pj
− ∂

∂~pl

)
+

+
∑
a

∑
j

∂
∂~rj

(
V ad

a (~rj) − ~B(~rj , t) · ~Sj

)
∂

∂~pj
,

(3)

де iL̂q(t) – чисто квантова частина оператора Лiувiлля, означена як
комутатор iL̂q(t) · Â = i

h̄
[Ĥs(t), Â].

Для опису дифузiйних, магнiтострикцiйних процесiв магнiтоак-
тивних атомiв, адсорбованих на магнiтоактивних центрах поверхнi
металу, в якостi динамiчних змiнних системи виберемо середнi зна-

чення густини числа частинок 〈n̂a(~r)〉t та намагнiченостi 〈 ~̂Sa(
←
r )〉t.

Для дослiдження кластерного покриття та кореляцiй, в набiр спосте-
режуваних величин включимо також динамiчнi структурнi фактори
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густина-густина, 〈ĝab(~r, ~r
′)〉t та спiн-спiн 〈

↔̂

Gab(~r, ~r
′)〉t. Усi оператори,

що вiдповiдають спостережуваним змiнним (параметри скороченого
опису) означенi наступним чином:

n̂a(~r) =
Na∑
j=1

δ(~r − ~rj),

~̂Sa(~r) =
Na∑
j=1

~Sjδ(~r − ~rj),

ĝab(~r, ~r
′) = n̂a(~r) n̂b(~r

′),

Ĝαβ
ab (~r, ~r′) = Sα

a (~r)Sβ
b (~r′).

(4)

Застосовуючи метод нерiвноважного статистичного оператора
Зубарєва [15, 16], побудуємо квазiрiвноважний статистичний опе-
ратор ρq(t) iз умови екстремуму iнформацiйної ентропiї системи
при фiксованих параметрах скороченого опису 〈n̂a(~r)〉t, 〈~Sa(~r)〉t,
〈ĝab(~r, ~r

′)〉t, 〈Ĝab(~r, ~r
′)〉t, та збереженi умови нормування

∫
dΓρq(t) =

1, причому 〈....〉t =
∫

dΓ....ρ(t):

ρq(t) = exp

{
−Φ(t) − β

(
Ĥ(t) −

∑
a

∫
µa(~r, t)n̂a(~r)d~r−

−
∑
ab

∫
d~r
∫

d~r′µab(~r, ~r
′t)ĝab(~r, ~r

′) −
∑
a

∫
d~r ~̂Sa(~r) ·~ba(~r; t)−

−
∑
ab

∫
d~r
∫

d~r′
↔
χab(~r, ~r

′t) ·
↔̂

Gab(~r, ~r
′) − µmNm

)}
(5)

Невизначенi множники Лагранжа, µa(~r, t), µab(~r, ~r
′t), ~ba(~r; t),

↔
χab(~r, ~r

′t) введенi у (5), знаходяться з умов самоузгодження:

〈n̂a(~r)〉tq = 〈n̂a(~r)〉t,

〈~Sa(~r)〉tq = 〈~Sa(~r)〉t,
〈ĝab(~r, ~r

′)〉tq = 〈ĝab(~r, ~r
′)〉t,

〈Ĝαβ
ab (~r, ~r′)〉tq = 〈Ĝαβ

ab (~r, ~r′)〉t.

(6)

Функцiонал Масьє-Планка визначений наступним чином:

Φ(t) = ln
∫

dΓ exp

{
−β

(
Ĥ(t) − µmNm −

∑
a

∫
µa(~r, t)n̂a(~r)d~r−

−
∑
ab

∫
d~r
∫

d~r′µab(~r, ~r
′t)ĝab(~r, ~r

′)−

−
∑
a

∫
d~r ~̂Sa(~r) ·~ba(~r; t) −

∑
ab

∫
d~r
∫

d~r′
↔
χab(~r, ~r

′t) ·
↔̂

Gab(~r, ~r
′)

)}
.
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З врахуванням умов самоузгодження (6), знайдемо варiацiйнi по-
хiднi за введеними вище параметрами:

δΦ(t)
β·δµa(~r,t) = 〈n̂a(~r)〉tq = 〈n̂a(~r)〉t,

δΦ(t)

β·δ~ba(~r,t)
= 〈~Sa(~r)〉tq = 〈~Sa(~r)〉t,

δΦ(t)
β·δµab(~r,~r′,t) = 〈ĝab(~r, ~r

′)〉tq = 〈ĝab(~r, ~r
′)〉t,

δΦ(t)

β·
↔
χab(~r,~r′,t)

= 〈
↔̂

Gab(~r, ~r
′)〉tq = 〈

↔̂

Gab(~r, ~r
′)〉t.

Звiдси слiдує, що введенi параметри є термодинамiчно спряже-
ними до параметрiв скороченого опису i, таким чином, µa(~r, t) може
бути ототожненим з локальним хiмiчним потенцiалом магнiтоактив-
них атомiв сорту a; µm – хiмiчний потенцiал магнiтоактивних центрiв
поверхнi металу, β = 1/kBT – обернена температура, kB – постiйна
Больцмана, ~ba(~r; t) – внутрiшнє магнiтне поле створюване магнiто-
активними атомами сорту a.

Далi, слiдуючи методицi [15,16], одержимо вираз для нерiвноваж-
ного статистичного оператора такої системи:

ρ(t) = ρq(t) −

t∫

−∞

eε(t′−t)T̂ (t, t′)(1 − Pq(t
′))iL̂(t′)ρq(t

′)dt′, (7)

де T̂ (t, t′) = exp+

{
−

t∫
t′

(1 − Pq(t
′′))iL̂(t′)dt′′

}
– оператор еволюцiї з

врахуванням проектування, Pq(t
′) – проекцiйний оператор Кавасакi-

Гантона, структура якого залежить вiд квазiрiвноважного статис-
тичного оператора (5). Розкриваючи дiю оператора Лiувiлля (3) на
ρq(t), отримаємо

ρ(t) =ρq(t) −
t∫

−∞

dt′ eε(t′−t)T̂ (t, t′)β
1∫
0

dτ (ρq(t
′))

τ
×

×
{∫

d~r
[
Ina

(~r, t)µa(~r, t′) + ~ISa
(~r, t′) ·~ba(~r, t′)

]
+

+
∫

d~r
∫

d~r′
[
Igab

(~r, ~r′, t′) · µab(~r, ~r
′, t′)+

+
↔

I Gab
(~r, ~r′, t′) ·

↔
χab(~r, ~r

′, t′)
]}

(ρq(t
′))1−τ ,

(8)

де IX(..., t) – узагальнений потiк для динамiчної змiнної X̂(...), що
визначений як
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IX(..., t) = (1 − P (t)) iL̂(t)X̂(...). (9)

P (t)– проекцiйний оператор Морi:

P (t) · Â =
〈
Â
〉t

q
+

2∑
i=1

∫
d~r

δ〈Â〉
t

q

δ〈ν̂i(~r)〉t

(
ν̂i(~r) − 〈ν̂i(~r)〉

t
)
+

+
2∑

i=1

∫
d~r
∫

d~r′
δ〈Â〉

t

q

δ〈η̂i(~r,~r′)〉t

(
η̂i(~r, ~r

′) − 〈η̂i(~r, ~r
′)〉

t
)
.

Тут були використанi позначення:

X̂(...) =

{
n̂a(~r), ~̂Sa(~r), ĝab(~r, ~r

′),
↔̂

Gab(~r, ~r
′)

}
,

ν̂(~r) = {ν̂i(~r), i = 1..2} =
{
n̂a(~r), ~̂Sa(~r)

}
,

η̂(~r, ~r′) = {η̂i(~r, ~r
′), i = 1..2} =

{
ĝab(~r, ~r

′),
↔̂

Gab(~r, ~r
′)

}
.

(10)

Для знаходження мiкроскопiчних потокiв ˙̂
X(...) = iL̂(t)X̂(...),

розкриємо дiю оператора Лiувiлля на динамiчнi змiннi. Для густини
числа частинок ми отримаємо наступний вираз:

˙̂na(~r) = −~∇
∑

j(a)

~pj

ma

δ(~r − ~rj) = −
1

ma

(
~∇ · ~̂pa(~r)

)
, (11)

де ~̂pa(~r) =
∑
j(a)

~pjδ(~r − ~rj) – густина iмпульсу частинок a-го сорту.

Для густини намагнiченостi маємо:

˙̂
S

α

a (~r) = −~∇ · ~Jα
S,a(~r) + Rα

S,a(~r), (12)

де

~Jα
S,a = ~Jα

SS,a(~r) + ~Jα
SP,a(~r),

~Jα
SS,a(~r) = − 1

2

∑
ab

∑
jl

J1
ab(rjl)[~Sj , ~Sl]

α ~rjl µ(~r, ~rj , ~rl),

~Jα
SP,a(~r) =

∑
a

∑
j

Sα
j

~pj

ma
δ(~r − ~rj),

i було використане позначення

µ(~r, ~rj , ~rl) =

1∫

0

dτ δ [~r − (1 − τ)~rj − τ~rl].
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Дисипативна частина потоку має наступний вигляд.

Rα
S(~r) =

∑

ab

∑

jl

J2
ab(rjl) (~rjl · ~Sl) [~Sj , ~rjl]

α δ(~r − ~rjl) +
[
~̂Sa(~r), ~Ba(~r)

]
.

Для динамiчного структурного фактора густина-густина та спiн-
спiн отримаємо:

˙̂gab(~r, ~r
′) = −~∇ · Jg,ab(~r, ~r

′) − ~∇′ · J′g,ab(~r, ~r
′), (13)

˙̂
G

αβ

ab (~r, ~r′) = −~∇ · ~Jαβ
G,ab(~r, ~r

′) − ~∇′ · ~J′αβ
G,ab(~r, ~r

′) + Rαβ
G,ab(~r, ~r

′), (14)

де

Jg,ab(~r, ~r
′) =

(
1

ma

~̂pa(~r) n̂b(~r
′)

)
, J′g,ab(~r, ~r

′) =

(
1

mb

~̂pb(~r
′) n̂a(~r)

)
,

та

~Jαβ
G,ab(~r, ~r

′) = ~Jα
S,a(~r) Sβ

b (~r′), ~J′αβ
G,ab(~r, ~r

′) = ~Jβ
S,b(~r

′)Sα
a (~r),

Rαβ
G,ab(~r, ~r

′) = Rα
S(~r) Sβ

b (~r′) + Rβ
S(~r′) Sα

b (~r).

У цих формулах ~∇ ≡ ∂
∂~r

та ~∇′ ≡ ∂
∂~r′

. Останнiй доданок у правiй
частинi формули (14) складає дисипативну частину потоку. Як вид-
но, дисипацiя спiнової складової зобов’язана магнiтодипольнiй взає-
модiї та наявностi зовнiшнього магнiтного поля.

2.2. Рiвняння переносу
(рiвняння реакцiйно-дифузiйних процесiв для магнiто-
активних атомiв)

Для знаходження системи рiвнянь переносу, скористаємось виразом:

∂

∂t

〈
X̂
〉t

=
〈

˙̂
X
〉t

=
〈

˙̂
X
〉t

q
+
〈
(1 − P (t))

˙̂
X
〉t

=
〈

˙̂
X
〉t

q
+ 〈IX〉t . (15)

Використавши вираз для нерiвноважного статистичного опе-
ратора (8), отримаємо рiвняння переносу для опису реакцiйно-
дифузiйних, магнiтострикцiйних процесiв для магнiтоактивних ато-
мiв, якi можуть бути адсорбованi на магнiтоактивнiй поверхнi мета-
лу у векторному виглядi для стовпцiв динамiчних змiнних (10):
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∂
∂t

〈ν̂(~r)〉
t
=
〈

˙̂ν(~r)
〉t

q
−

t∫
−∞

dt′eε(t′−t)
[∫

d~r′ ϕνν(~r;~r′; t, t′) Fν(~r′, t′)+

+
∫

d~r′
∫

d~r′′ ϕνη(~r;~r′, ~r′′; t, t′) Fη(~r′, ~r′′, t′)
]
.

(16)

∂
∂t

〈η̂(~r, ~r′)〉
t
=
〈

˙̂η(~r, ~r′)
〉t

q
−

−
t∫

−∞

dt′eε(t′−t)
[∫

d~r′′ ϕην(~r, ~r′;~r′′; t, t′) Fν(~r′′, t′)+

+
∫

d~r′′
∫

d~r′′′ ϕηη(~r, ~r′;~r′′, ~r′′′; t, t′) Fη(~r′′, ~r′′′, t′)
]
.

(17)

В цих формулах Fν та Fη позначають стовпцi термодинамiчно
спряжених до ν̂(~r) та η̂(~r, ~r′) величин:

Fν(~r, t) =
{
βµa(~r, t), β~ba(~r, t)

}
,

Fη(~r, ~r′, t) =
{
βµab(~r, ~r

′, t), β
↔
χab(~r, ~r

′, t)
}

.
(18)

Величини ϕXX(...) є матрицями 2 × 2 ядер переносу системи, i
визначенi наступним чином:

ϕνjνl
(~r;~r′; t, t′) =

〈
Iνj

(~r, t) T̂ (t, t′) Ĩνl
(~r′, t′)

〉t′

q
,

ϕνjηl
(~r;~r′, ~r′′; t, t′) =

〈
Iνj

(~r, t) T̂ (t, t′) Ĩηl
(~r′, ~r′′, t′)

〉t′

q
,

ϕηjνl
(~r, ~r′;~r′′; t, t′) =

〈
Iηj

(~r, ~r′, t) T̂ (t, t′) Ĩνl
(~r′′, t′)

〉t′

q
,

ϕηjηl
(~r, ~r′;~r′′, ~r′′′; t, t′) =

〈
Iηj

(~r, ~r′, t) T̂ (t, t′) Ĩηl
(~r′′, ~r′′′, t′)

〉t′

q
,

(19)

тут j, l = 1..2, i

ĨX(...) =

1∫

0

dτ (ρq(t
′))

τ
IX(...) (ρq(t

′))
−τ

.

Враховуючи структуру мiкроскопiчних потокiв (11)–(14), для
узагальнених потокiв ми можемо записати

Iν(~r, t) = −~∇ · ~Jν(~r, t) + R̄ν(~r, t),

Iη(~r, ~r′, t) = −~∇ · ~Jη(~r, ~r′, t) − ~∇′ · ~J ′
η(~r, ~r′, t) + R̄h(~r, ~r′, t),

(20)
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де

~JX(..., t) = (1 − P (t))~JX(...), R̄X(..., t) = (1 − P (t))RX(...)

причому R̄na
(~r, t) = 0 та R̄gab

(~r, ~r′, t) = 0. З врахуванням структу-
ри узагальнених потокiв (20), для матрицi ядер переносу системи
отримаємо:

ϕνjνl
(~r;~r′; t, t′) = ~∇

←

∇
′

·
↔

Dνjνl
(~r;~r′; t, t′) − ~∇ · ~Kνjνl

(~r;~r′; t, t′)

−
←

∇
′

·
←

K
′

νjνl
(~r;~r′; t, t′) + Nνjνl

(~r;~r′; t, t′),

ϕνjηl
(~r;~r′, ~r′′; t, t′) = ~∇

←

∇
′

·
↔

Dνjηl
+ ~∇

←

∇
′′

·
↔

D
′

νjηl
− ~∇ · ~Kνjηl

−
←

∇
′

·
←

K
′

νjηl
−
←

∇
′′

·
←

K
′′

νjηl
+ Nνjηl

,

ϕηjνl
(~r, ~r′;~r′′; t, t′) = ~∇

←

∇
′′

·
↔

Dηjνl
+ ~∇′

←

∇
′′

·
↔

D
′

ηjνl
− ~∇ · ~Kηjνl

−~∇′ · ~K ′
ηjνl

−
←

∇
′′

·
←

K
′′

ηjνl
+ Nηjνl

,

ϕηjηl
(~r, ~r′;~r′′, ~r′′′; t, t′) = ~∇

←

∇
′′

·
↔

D
0

ηjηl
+ ~∇

←

∇
′′′

·
↔

D
1

ηjηl
+ ~∇′

←

∇
′′

·
↔

D
2

ηjηl

+~∇′
←

∇
′′′

·
↔

D
3

ηjηl
− ~∇ · ~K0

ηjηl
− ~∇′ · ~K1

ηjηl

−
←

∇
′′

·
←

K
2

ηjηl
−
←

∇
′′′

·
←

K
3

ηjηl
+ Nηjηl

.

(21)
Для простоти аргументи бiля коефiцiєнтiв у правих частинах рiв-

ностей (21) опускались, оскiльки вони збiгаються з аргументами ядер
переносу у лiвих частинах. Зважаючи на велику кiлькiсть введених
коефiцiєнтiв, якi є кореляцiйними функцiями рiзних порядкiв, вира-
зи для усiх них виписувати не будемо, наведемо лише деякi:

↔

Dνjνl
(~r;~r′; t, t′) =

〈
~Jνj

(~r, t) T̂ (t, t′)
←̃

Jνl
(~r′, t′)

〉t′

q

,

~Kνjνl
(~r;~r′; t, t′) =

〈
~Jνj

(~r, t) T̂ (t, t′) ˜̄Rνl
(~r′, t′)

〉t′

q
,

←

K
′

νjνl
(~r;~r′; t, t′) =

〈
R̄νj

(~r, t) T̂ (t, t′)
←̃

Jνl
(~r′, t′)

〉t′

q

, (22)

Nνjνl
(~r;~r′; t, t′) =

〈
R̄νj

(~r, t) T̂ (t, t′) ˜̄Rνl
(~r′, t′)

〉t′

q
,

.......

Nηjηl
(~r, ~r′;~r′′, ~r′′′; t, t′) =

〈
R̄ηj

(~r, ~r′, t) T̂ (t, t′) ˜̄Rηl
(~r′′, ~r′′′, t′)

〉t′

q
.
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Усi наведенi функцiї є коефiцiєнтами дифузiї, записаними у фор-
мi Грiна-Кубо i є кореляцiйними функцiями рiзних порядкiв, зокре-
ма, останнiй з наведених коефiцiєнтiв є функцiєю 4-го порядку.

Рiвняння переносу для густини числа частинок буде мати вигляд:

∂
∂t
〈n̂a(~r)〉t = −

−
t∫

−∞

dt′eε(t′−t)
∫

d~r′
∑
b

[
∂
∂~r

∂

∂
←
r
′

↔

Dnanb
(~r;~r′; t, t′) βµb(~r

′, t′)+

+
∑
α

∂
∂~r

(
∂

∂
←
r
′

↔

D
α

naSb
(~r;~r′; t, t′) − ~Kα

naSb
(~r;~r′; t, t′)

)
βbα

b (~r′, t′)+

+
∫

d~r′′
∑
c

{
∂
∂~r

(
∂

∂
←
r
′

↔

Dnagbc
+ ∂

∂
←
r
′′

↔

D
′

nagbc

)
(~r;~r′, ~r′′; t, t′)×

×βµbc(~r
′, ~r′′, t′)+

+
∑
αβ

∂
∂~r

(
∂

∂
←
r
′

↔

D
αβ

naGbc
+ ∂

∂
←
r
′′

↔

D
′
αβ
naGbc

− ~Kαβ
naGbc

)
(~r;~r′, ~r′′; t, t′)×

×βχαβ
bc (~r′, ~r′′, t′)

}]
,

(23)

тут враховано, що
〈

˙̂na(~r)
〉t

q
= 0, оскiльки потiк кiлькостi числа час-

тинок (11) є лiнiйною функцiєю вiдносно iмпульсiв частинок, i серед-
нє вiд такої функцiї рiвне нулю. У рiвняннi (23) за допомогою виразiв
(21) явно видiлено складовi з градiєнтами, що має велике значення
для аналiзу гiдродинамiчної границi. Перенiсши дiю градiєнтiв ∂

∂
←
r
′

та ∂

∂
←
r
′′ за допомогою iнтегрування частинами з коефiцiєнтiв перено-

су на термодинамiчно спряженi параметри, в гiдродинамiчнiй грани-
цi, для малих градiєнтiв, ми явно отримаємо iєрархiю коефiцiєнтiв
переносу по параметру малостi. Зокрема, видно, що коефiцiєнти

~Kα
naSb

(~r;~r′; t, t′) =

=
〈
(1 − P (t)) ~̂pa(~r)

ma
T (t, t′) (1 − P (t′)) R̄α

S,a(~r
′, t′)

〉t′

q
,

~Kαβ
naGbc

(~r;~r′, ~r′′; t, t′) =

=
〈
(1 − P (t))

~̂pa(~r)
ma

T (t, t′) (1 − P (t′)) R̄αβ
G,ab(~r

′, ~r′′, t′)
〉t′

q

у дифузiйних процесах густина – спiнова густина, та густина – спi-
новий структурний фактор у гiдродинамiчнiй границi будуть гра-

ти провiдну роль порiвняно з доданками ∂

∂
←
r
′

↔

D
α

naSb
та ∂

∂
←
r
′

↔

D
αβ

naGbc
+

∂

∂
←
r
′′

↔

D
′
αβ
naGbc

, вiдповiдно.
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Для густини намагнiченостi маємо

∂
∂t
〈Ŝα

a (~r)〉t =
〈

˙̂
S

α

a (~r)
〉t

q

−
t∫

−∞

dt′eε(t′−t)

[∫
d~r′
∑
b

∂

∂
←
r
′

←

φ
α

Sanb
(~r;~r′; t, t′) βµb(~r

′, t′)+

+
∫

d~r′
∑
b

∑
β

ϕαβ
SaSb

(~r;~r′; t, t′) βbβ
b (~r′, t′)+

+
∫

d~r′
∫

d~r′′
∑
bc

(
∂

∂
←
r
′

←

φ
α

Sagbc
+ ∂

∂
←
r
′′

←

φ
′
α
Sagbc

)
(~r;~r′, ~r′′; t, t′)×

×βµbc(~r
′, ~r′′, t′)+

+
∫

d~r′
∫

d~r′′
∑
bc

∑
βγ

ϕαβγ
SaGbc

(~r;~r′, ~r′′; t, t′) βχαβ
bc (~r′, ~r′′, t′)

]
,

(24)

де для простоти у ядрах переносу не виписанi всi коефiцiєнти, але
явно видiлено мiнiмальний порядок градiєнтiв. Таким чином ми вве-
ли позначення

←

φ
α

Sanb
(~r;~r′; t, t′) = ∂

∂~r

↔

D
α

Sanb
(~r;~r′; t, t′) −

←

K
′
α
Sanb

(~r;~r′; t, t′),
←

φ
α

Sagbc
(~r;~r′, ~r′′; t, t′) = ∂

∂~r

↔

D
α

Sagbc
(~r;~r′; t, t′) −

←

K
′
α
Sagbc

(~r;~r′; t, t′),
←

φ
′
α
Sagbc

(~r;~r′, ~r′′; t, t′) = ∂
∂~r

↔

D
′
α
Sagbc

(~r;~r′; t, t′) −
←

K
′′

α
Sagbc

(~r;~r′; t, t′).

Для залежного вiд часу структурного фактора можемо записати:

∂
∂t
〈ĝab(~r, ~r

′)〉t =

−
t∫

−∞

dt′eε(t′−t)

[∫
d~r′′

∑
c

∂

∂
←
r
′′

(
∂
∂~r

↔

Dgabnc
+ ∂

∂~r′

↔

D
′

gabnc

)
(~r, ~r′;~r′′; t, t′)×

×βµc(~r
′′, t′)+

+
∫

d~r′′
∑
c

∑
α

(
∂
∂~r

~φα
gabSb

+ ∂
∂~r′

~φ′α
gabSb

)
(~r, ~r′;~r′′; t, t′) βbα

c (~r′, t′)+

+
∫

d~r′′
∫

d~r′′′
∑
cd

(
∂
∂~r

∂

∂
←
r
′′ ·

↔

D
0

gabgcd
+ ∂

∂~r
∂

∂
←
r
′′′ ·

↔

D
1

gabgcd
+

+ ∂
∂~r′

∂

∂
←
r
′′ ·

↔

D
2

gabgcd
+ ∂

∂~r′
∂

∂
←
r
′′′ ·

↔

D
3

gabgcd

)
(~r, ~r′;~r′′, ~r′′′; t, t′)×

×βµbc(~r
′, ~r′′, t′)+

+
∫

d~r′′
∫

d~r′′′
∑
cd

∑
αβ

(
∂
∂~r

~φαβ
gabGcd

+ ∂
∂~r′

~φ′αβ
gabGcd

)
(~r, ~r′;~r′′, ~r′′′; t, t′)×

×βχαβ
bc (~r′′, ~r′′′, t′)

]
,

(25)
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де аргументи усiх коефiцiєнтiв переносу для економiї мiсця явно
виписанi лише один раз пiсля круглих дужок. Тут враховано, що〈

˙̂gab(~r, ~r
′)
〉t

q
= 0 з тiєї самої причини, що й для (23). У (25) введено

позначення

~φα
gabSb

= ∂

∂
←
r
′′ ·

↔

D
α

gabSb
− ~Kα

gabSb
,

~φ′α
gabSb

= ∂

∂
←
r
′′ ·

↔

D
′
α
gabSb

− ~K ′α
gabSb

,

~φαβ
gabGcd

= ∂

∂
←
r
′′ ·

↔

D
0,αβ

gabGcd
+ ∂

∂
←
r
′′′ ·

↔

D
1,αβ

gabGcd
− ~K0,αβ

gabGcd
,

~φ′αβ
gabGcd

= ∂

∂
←
r
′′ ·

↔

D
2,αβ

gabGcd
+ ∂

∂
←
r
′′′ ·

↔

D
3,αβ

gabGcd
− ~K1,αβ

gabGcd
.

Рiвняння переносу для спiнового залежного вiд часу структурно-
го фактора:

∂
∂t
〈Ĝαβ

ab (~r, ~r′)〉t =

〈
˙̂
G

αβ

ab (~r, ~r′)

〉t

q

−
t∫

−∞

dt′eε(t′−t)

[∫
d~r′′

∑
c

∂

∂
←
r
′′

←

φ
αβ

Gabnc
(~r, ~r′;~r′′; t, t′) βµc(~r

′′, t′)+

+
∫

d~r′′
∑
c

∑
γ

ϕαβ
GabSc

(~r, ~r′;~r′′; t, t′) βbγ
c (~r′, t′)+

+
∫

d~r′′
∫

d~r′′′
∑
cd

(
∂

∂
←
r
′′ ·
←

φ
αβ

Gabgcd
+

+ ∂

∂
←
r
′′′ ·

←

φ
′
αβ
Gabgcd

)
(~r, ~r′;~r′′, ~r′′′; t, t′) βµcd(~r

′, ~r′′, t′)+

+
∫

d~r′′
∫

d~r′′′
∑
cd

∑
αβ

ϕαβγδ
GabGcd

(~r, ~r′;~r′′, ~r′′′; t, t′) βχγδ
bc (~r′′, ~r′′′, t′)

]
,

(26)

тут

←

φ
αβ

Gabnc
= ∂

∂~r
·
↔

D
αβ

Gabnc
+ ∂

∂~r′
·
↔

D
′
αβ
Gabnc

−
←

K
′′

αβ
Gabnc

,
←

φ
αβ

Gabgcd
= ∂

∂~r
·
↔

D
0,αβ

Gabgcd
+ ∂

∂~r′
·
↔

D
2,αβ

Gabgcd
−
←

K
2,αβ

Gabgcd
,

←

φ
′
αβ
Gabgcd

= ∂
∂~r

·
↔

D
1,αβ

Gabgcd
+ ∂

∂~r′
·
↔

D
3,αβ

Gabgcd
−
←

K
3,αβ

Gabgcd
.

У формулах (23) – (26) доданки, якi формують ядра переносу
(коефiцiєнти переносу) вiдповiдають за рiзнi процеси дифузiї, що
мають мiсце у системi. Так, наприклад
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↔

Dnanb
(~r;~r′; t, t′) =

〈
~Jna

(~r, t) T̂ (t, t′)
←̃

Jnb
(~r′, t′)

〉t′

q

=
∫

dΓ (1 − P (t)) 1
ma

~̂pa(~r)T (t, t′) (1 − P (t′)) 1
mb

←̂
pb(~r

′)ρq(t
′)

– узагальнений коефiцiєнт взаємодифузiї магнiтоактивних ато-
мiв сорту a та b. Аналогiчно, ϕαβ

SaSb
(~r;~r′; t, t′) вiдповiдає за магнiт-

ну дифузiю магнiтоактивних атомiв сортiв a i b. ϕα
naSb

(~r;~r′; t, t′) та
ϕα

Sanb
(~r;~r′; t, t′)– узагальненi коефiцiєнти переносу, що описують маг-

нiтострикцiйнi процеси.
Узагальненi ядра переносу ϕnagbc

(~r;~r′, ~r′′; t, t′),
ϕgabnc

(~r, ~r′;~r′′; t, t′), ϕαβ
naGbc

(~r;~r′, ~r′′; t, t′), ϕαβ
Gabnc

(~r, ~r′;~r′′; t, t′),

ϕα
Sagbc

(~r;~r′, ~r′′; t, t′), ϕα
gabSc

(~r, ~r′;~r′′; t, t′), ϕαβγ
SaGbc

(~r;~r′, ~r′′; t, t′),

ϕαβγ
GabSc

(~r, ~r′;~r′′; t, t′) описують реакцiйно-дифузiйнi процеси “(спi-
нова) густина” – “(спiновий) структурний фактор” з врахуванням
магнiтної взаємодiї i являються кореляцiйними функцiями третього
порядку за динамiчними змiнними.

Ядра переносу ϕgabgcd
(~r, ~r′;~r′′, ~r′′′; t, t′), ϕαβ

gabGcd
(~r, ~r′;~r′′, ~r′′′; t, t′),

ϕαβ
Gabgcd

(~r, ~r′;~r′′, ~r′′′; t, t′), ϕαβγδ
GabGcd

(~r, ~r′;~r′′, ~r′′′; t, t′) описують як дифу-
зiйнi, так i взаємодифузiйнi процеси типу “(спiновий) структурний
фактор” – “(спiновий) структурний фактор” i являються кореляцiй-
ними функцiями четвертого порядку.

2.3. Пiдсумки

У даному роздiлi на основi статистичного пiдходу були знайденi рiв-
няння (23) – (26), що описують еволюцiю системи магнiтних части-
нок бiля магнiтоактивної поверхнi металу, на якiй вони адсорбують-
ся. Дана еволюцiя визначається коефiцiєнтами переносу системи та
виглядом так званого квазiрiвноважного статистичного оператора,
який дав змогу означити та ввести у розгляд спряженi термодина-
мiчнi параметри.

Одержанi тут коефiцiєнти переносу та ядра переносу, деталiзова-
ний вигляд яких задається формулами (21), описують дисипативнi
кореляцiї в системi магнiтоактивних атомiв, якi знаходяться у не-
однорiдному магнiтному полi магнiтоактивної поверхнi металу. Во-
ни мають складну структуру та описують немаркiвськi, нелiнiйнi
дифузiйнi, реакцiйно-дифузiйнi, магнiтострикцiйнi i спiндифузiйнi
процеси. Вплив на цi процеси магнiтоактивної поверхнi враховуєть-
ся як через магнiтне поле ~B(~r; t), так i через магнiтну взаємодiю та

ICMP–06–25U 15

адсорбцiйний потенцiал, входять у гамiльтонiан системи. Одержа-
нi рiвняння переносу (23)–(26) можуть описувати дифузiйнi, магнi-
тострикцiйнi i спiндифузiйнi процеси також у присутностi зовнiшнiх
магнiтних полiв. Крiм цього вони можуть бути поширенi на випа-
док молекулярних магнiтних кластерiв чи магнiтних наночастинок.
Представлена реакцiйно-дифузiйна модель може бути узагальнена з
врахуванням адсорбат-електрон-фононної взаємодiї в рамках ефек-
тивної моделi Хаббарда [17].

3. Лiнеаризованi рiвняння реакцiйно-дифузiйних

процесiв для магнiтоактивних атомiв

Рiвняння переносу (23)–(26), як i вирази для коефiцiєнтiв перено-
су (21), (22), можуть використовуватися для опису як сильно, так i
слабо нерiвноважних процесiв, що вiдбуваються у системi. За своєю
структурою цi рiвняння сильно нелiнiйнi i процедура пошуку їх роз-
в’язку передбачає визначення залежних вiд часу локальних термо-
динамiчних параметрiв (векторнi величини FX(...) (18)) з умов са-
моузгодження (6). Для процесiв, коли вiдхилення вiд рiвноваги є
незначними, рiвняння переносу можна лiнеаризувати, i, таким чи-
ном, спростити. Такий пiдхiд дозволяє провести дослiдження спек-
тру колективних збуджень, проаналiзувати вирази для часових ко-
реляцiйних функцiй та узагальнених коефiцiєнтiв переносу сумiшi
магнiтних та немагнiтних частинок, а також знайти зв’язок рiвно-
важних параметрiв, якi фiгурують у рiвняннях з термодинамiчними
функцiями системи. Це й буде предметом подальшого розгляду.

3.1. Слабонерiвноважне наближення

У випадку вивчення слабо нерiвноважних процесiв, коли локальнi
термодинамiчнi параметри (18) системи мало вiдрiзняються вiд своїх
рiвноважних значень, тобто величини

δFν(~r, t) =
{

β δµa(~r, t), β δ~ba(~r, t)
}

,

δFη(~r, ~r′, t) =
{

β δµab(~r, ~r
′, t), β δ

↔
χab(~r, ~r

′, t)
} (27)

є малими, можемо розкласти статистичнi оператори (5) та (8) за
останнiми. При цьому для квазiрiвноважного оператора в лiнiйному
наближеннi отримаємо:
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ρq(t) =

[
1 +

∫
d~r δFν(~r, t) · ˜̂ν(~r) +

∫
d~r

∫
d~r′ δFη(~r, ~r′, t) · ˜η̂(~r, ~r′)

]
ρ0,

(28)
де

˜̂
X(...) =

1∫

0

dτ ρτ
0X̂(...)ρ−τ

0 ,

ρ0– рiвноважний статистичний оператор, структура якого зумов-
люється наявнiстю поверхнi i буде обговорюватись далi.

В розгорнутому виглядi для ρq(t) отримаємо:

ρq(t) =

[
1 +

∑
a

∫
d~r

(
δµa(~r, t) n̂a(~r) + δ~ba(~r, t) · ~̃Sa(~r)

)

+
∑
ab

∫
d~r
∫

d~r′
(

µab(~r, ~r
′, t) · ĝab(~r, ~r

′) + δ
↔
χab(~r, ~r

′, t) ·
˜↔

Gab(~r, ~r′)

)]
ρ0

Для малих вiдхилень середнiх значень динамiчних змiнних
δν̂(~r, t) = 〈ν̂(~r)〉t − 〈ν̂(~r)〉0 та δη̂(~r, ~r′, t) = 〈η̂(~r, ~r′)〉t − 〈η̂(~r, ~r′)〉0 вiд
рiвноважних значень 〈ν̂(~r)〉0 та 〈η̂(~r, ~r′)〉0, де 〈X̂〉0 ≡

∫
dΓ X̂ρ0, умо-

ви самоузгодження (6) дають:

δν̂j(~r, t) =
∫

d~r′ δFν(~r′, t) · (ν̂j(~r), ν̂(~r′))
+
∫

d~r′
∫

d~r′′ δFη(~r′, ~r′′, t) · (ν̂j(~r), η̂(~r′, ~r′′)),
δη̂j(~r, ~r

′, t) =
∫

d~r′′ δFν(~r′′, t) · (η̂j(~r, ~r
′), ν̂(~r′′))

+
∫

d~r′′
∫

d~r′′′ δFη(~r′′, ~r′′′, t) · (η̂j(~r, ~r
′), η̂(~r′′, ~r′′′)),

(29)

тут

(
X̂j(...), X̂l(...)

)
=

〈
X̂j(...) ˆ̃Xl(...)

〉

0

–рiвноважна кореляцiйна функцiя. Для того, щоб з рiвнянь (29)
виразити величини δX̂(...), перейдемо до нового набору змiнних

ν̄(~r) =
{
n̂a(~r), ~̂σa(~r)

}
,

η̄(~r, ~r′) =

{
q̂ab(~r, ~r

′),
↔̂

Qab(~r, ~r
′)

}
,

(30)

якi є ортогональними:
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q̂ab(~r, ~r
′) = (1 − Pn) ĝab(~r, ~r

′),

~̂σa(~r) = (1 − Pq) (1 − Pn) ~̂Sa(~r),
↔̂

Qab(~r, ~r
′) = (1 − Pσ) (1 − Pq) (1 − Pn)

↔̂

Gab(~r, ~r
′),

(31)

де Pn, Pq, Pσ – проекцiйнi оператори Морi, що дiють на змiннi X̂
наступним чином:

Pn · X̂ =
∑
ab

∫
d~r
∫

d~r′
(
X̂, n̂a(~r)

)
(n̂a(~r), n̂b(~r

′))
−1

· n̂b(~r
′),

Pq · X̂ =
∑
ab

∑
cd

∫
d~r
∫

d~r′
∫

d~r′′
∫

d~r′′′
(
X̂, q̂ab(~r, ~r

′)
)
×

× (q̂ab(~r, ~r
′), q̂cd(~r

′′, ~r′′′))
−1

· q̂cd(~r
′′, ~r′′′),

Pσ · X̂ =
∑
αβ

∑
ab

∫
d~r
∫

d~r′
(
X̂, σ̂α

a (~r)
)(

σ̂α
a (~r), σ̂β

b (~r′)
)−1

· σ̂β
b (~r′).

(32)

Тут
(
X̂, Ŷ

)−1

0
позначають матрицi обернених рiвноважних коре-

ляцiйних функцiй таких, що:

∑
b

∫
d~r′ (n̂a(~r), n̂b(~r

′))
−1

· (n̂b(~r
′), n̂c(~r

′′)) = δac δ(~r − ~r′′),

∑
β

∑
b

∫
d~r′
(
σ̂α

a (~r), σ̂β
b (~r′)

)−1

·
(
σ̂β

b (~r′), σ̂γ
c (~r′′)

)
= δac δαγ δ(~r − ~r′′),

∑
cd

∫
d~r1

∫
d~r2 (q̂ab(~r1, ~r2), q̂cd(~r3, ~r4))

−1
(q̂cd(~r3, ~r4), q̂ef (~r5, ~r6)) =

= δae δbf δ(~r1 − ~r5) δ(~r2 − ~r6),

де δjl – символ Кронекера, δ(~r − ~r′) – тривимiрна дельта-функцiя.
Введенi таким чином змiннi буду ортогональними в тому сенсi,

що матриця статичних кореляцiйних функцiй, побудована на нових
змiнних (30), буде мати квазiдiагональну структуру

Φ =




[Φn]0 0 0
0 [Φσ]0 0
0 0 [Φq]0
0 0 0 [ΦQ]


 , (33)

де [ΦX ] – квадратнi матрицi, елементами яких є статичнi кореляцiй-
нi функцiї. [Φn], [Φσ] – матрицi порядку n̄ × n̄ (n̄-кiлькiсть сортiв
магнiтоактивних частинок в системi), [Φq], [ΦQ] – матрицi порядку
n̄2 × n̄2:
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Φn|a,b(~r, ~r
′) = (n̂a(~r), n̂b(~r

′)) ,

Φα,β

σ|a,b
(~r, ~r′) = (n̂a(~r), n̂b(~r

′)) ,

Φq|ab,cd(~r, ~r
′;~r′′, ~r′′′) = (q̂ab(~r, ~r

′)q̂cd(~r
′′, ~r′′′)) ,

Φαβ,γδ

Q|ab,cd
(~r, ~r′;~r′′, ~r′′′) =

(
Qαβ

ab (~r, ~r′), Qγδ
cd(~r′′, ~r′′′)

)
.

(34)

Зауважимо, що ортогоналiзацiю можна провести i по-iншому, на-
приклад, спочатку ортогоналiзувати ν̂(~r), тодi η̂(~r, ~r′). Для введених
саме таким чином змiнних (30) буде збережена структура потокiв
(11) – (14) i, вiдповiдно, узагальнених коефiцiєнтiв переносу та рiв-
нянь узагальненої гiдродинамiки (23)–(26).

3.2. Лiнiйнi рiвняння переносу

Розв’язок рiвнянь (29) тепер можна записати у виглядi:

δF̄νj
(~r, t) =

∫
d~r′ · Φ−1

νj
(~r, ~r′) · δν̄j(~r

′, t),

δF̄ηj
(~r, ~r′, t) =

∫
d~r′′

∫
d~r′′′ Φ−1

ηj
(~r, ~r′;~r′′, ~r′′′) · δη̄j(~r

′′, ~r′′′, t),

де F̄X(..., t) – новi термодинамiчнi параметри, спряженi до X̄(...).
Квазiрiвноважний статистичний оператор набуде вигляду

ρ̂q =
[
1 +

∫
d~r
∫

d~r′ ˜̄ν(~r) · Φ−1
ν̄ (~r, ~r′) · δν̄(~r′, t)+

∫
d~r
∫

d~r′
∫

d~r′′
∫

d~r′′′ ˜η̄(~r, ~r′) · Φ−1
η̄ (~r, ~r′;~r′′, ~r′′′) · δη̄(~r′′, ~r′′′, t)

]
ρ̂0.

(35)
Нерiвноважний статистичний оператор у лiнiйному наближеннi

буде мати вигляд

ρ̂(t) = ρ̂q −

[
t∫

−∞

dt′ eε(t′−t)T̂ (t, t′) ×

{∫
d~r
∫

d~r′ Ĩν̄(~r) · Φ−1
ν̄ (~r, ~r′) · δν̄(~r′, t′) +

∫
d~r
∫

d~r′
∫

d~r′′
∫

d~r′′′ ˜Iη̄(~r, ~r′) · Φ−1
η̄ (~r, ~r′;~r′′, ~r′′′) · δη̄(~r′′, ~r′′′, t′)

}]
ρ̂0.

(36)
За допомогою цього оператора отримаємо лiнiйнi рiвняння гiдро-

динамiки:
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d
dt

δν̄′(~r, t) =
∫

dr̄′ iΩν̄′ν̄(~r;~r′) δν̄(~r′, t)+
+
∫

d~r′
∫

d~r′′ iΩν̄′η̄(~r;~r′, ~r′′) δη̄(~r′, r̄′′, t)+

−
t∫

−∞

dt′
[∫

d~r′ ϕν̄′ν̄(~r;~r′; t, t′) δν̄(~r′, t′)+

+
∫

d~r′
∫

d~r′′ ϕν̄′η̄(~r;~r′, ~r′′; t, t′) δη̄(~r′, ~r′′, t′)
]
,

(37)

d
dt

δη̄′(~r, r̄′, t) =
∫

d~r′′ iΩη̄′ν̄(~r, ~r′;~r′′) δν̄(~r′, t)+
+
∫

d~r′′
∫

d~r′′′ iΩη̄′η̄(~r, ~r′;~r′′, ~r′′′) δη̄(~r′′, r̄′′′, t)+

−
t∫

−∞

dt′
[∫

d~r′′ ϕη̄′ν̄(~r, ~r′;~r′′; t, t′) δν̄(~r′′, t′)+

+
∫

d~r′
∫

d~r′′ ϕη̄′η̄(~r, ~r′;~r′′, ~r′′′; t, t′) δη̄(~r′′, ~r′′′, t′)
]
,

(38)

де iΩX̂Ŷ (...) – частотнi матрицi системи, що мають наступний вигляд:

iΩνaνb
(~r;~r′) =

∫
d~r1

∑
c

( ˙̄νa(~r), ν̄c(d~r1)) Φ−1
ν̄|c,b

(d~r1, ~r
′),

iΩνaηbc
(~r;~r′, r′′) =

∫
d~r1

∫
d~r2

∑
f,g

( ˙̄νa(~r), η̄fg(~r1, ~r2))×

×Φ−1
η̄|fg,bc

(~r1, ~r2;~r
′, ~r′′),

iΩηabνc
(~r, ~r′; r′′) =

∫
d~r1

∑
f

( ˙̄ηab(~r, ~r
′), ν̄f (~r1)) Φ−1

ν̄|f,c
(~r1;~r

′′),

iΩηabηcd
(~r, ~r′; r′′, ~r′′′) =

∫
d~r1

∫
d~r2

∑
f,g

( ˙̄ηab(~r, ~r
′), η̄fg(~r1, ~r2))×

×Φ−1
η̄|fg,cd

(~r1, ~r2;~r
′, ~r′′),

(39)

i утворюють блочну частотну матрицю системи:

iΩ̂ =

(
[iΩνν ] [iΩνη]
[iΩην ] [iΩηη]

)
. (40)

Блочна матриця функцiй пам’ятi системи має наступний вигляд:

φ̂ =

(
[φνν ] [φνη]
[φην ] [φηη]

)
, (41)

де усi елементи, що входять в блоки, мають вигляд:
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ϕνaνb
(~r;~r′; t, t′) =

∫
d~r1

∑
c

(Iν̄a(~r), T (t, t′)Iν̄c(~r1)) Φ−1

ν̄|c,b
(~r1;~r

′),

ϕνaηbc
(~r;~r′, ~r′′; t, t′) =

∫
d~r1

∫
d~r2

∑
f,g

(
Iν̄a(~r), T (t, t′)Iη̄fg

(~r1, ~r2)
)
×

×Φ−1

η̄|fg,bc
(~r1, ~r2;~r

′, ~r′′),

ϕηabνc(~r, ~r
′;~r′′; t, t′) =

∫
d~r1

∑
f

(
Iη̄ab

(~r, ~r′), T (t, t′)Iν̄f
(~r1)
)

Φ−1

ν̄|f,c
(~r1;~r

′′),

ϕηabηcd
(~r, ~r′;~r′′, ~r′′′; t, t′) =

∫
d~r1

∫
d~r2

∑
f,g

(
Iη̄ab

(~r, ~r′), T (t, t′)Iη̄fg
(~r1, ~r2)

)
×

×Φ−1

η̄|fg,cd
(~r1, ~r2;~r

′′, ~r′′′),

(42)

тут IX̄(...) – узагальнений потiк змiнної X̂(...) з урахуванням про-
ектування. Структура потокiв нових змiнних (30) буде збiгатись зi
старими змiнними, завдяки вибору проекцiйних операторiв (32).

3.3. Рiвноважнi середнi та кореляцiйнi функцiї

Розглянемо рiвноважнi кореляцiйнi функцiї з урахуванням поверхнi.
Будемо вважати, що металiчна поверхня є безконечною площиною,
що спiвпадає з площиною XOY , магнiтоактивнi частинки заповню-
ють пiвпростiр V+ : z > 0, як на рис. 1.

Z

Y

XO

~r⊥
~r

~r‖

Рис. 1. Поверхня металу

При цьому для будь-який радiус-вектор зручно подавати виглядi
суми тангенцiальної та нормальної складових,

~r = ~r‖ + ~r⊥, ~r‖ = x ·~ι + y ·~j, ~r⊥ = z · ~k.
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Враховуючи таку геометрiю системи, у iнтегралах за просторо-
вими координатами, насправдi d~r = dx dy dz θ(z), де θ(z) – тета-
функцiя.

Наявнiсть поверхнi порушує однорiднiсть та iзотропнiсть систе-
ми у рiвновазi. При цьому рiвноважнi середнi значення є функцi-
ями лише вiд ~r⊥, 〈ν̂(~r)〉0 = ν(z), на вiдмiну вiд однорiдного ви-
падку (вiдсутнiсть поверхнi), коли середнi є константами. Кореля-
цiйнi функцiї, що є функцiями двох аргументiв ~r та ~r′ у випадку
вiдсутностi поверхнi при рiвновазi залежать вiд модуля їх рiзни-
цi, Φ(~r, ~r′) = Φ(|~r − ~r′|), у випадку наявностi поверхнi Φ(~r, ~r′) =
Φ(|~r‖ − ~r′‖|, z, z′), оскiльки для векторiв у площинi XOY зберiга-
ється властивiсть однорiдностi (iнварiантнiсть вiдносно зсувiв) та
iзотропнiсть (iнварiантнiсть вiдносно поворотiв). Для кореляцiйних
функцiй вищих порядкiв властивiсть однорiдностi та iзотропностi
буде зберiгатись лише для тангенцiальних складових, тобто, коре-
ляцiйну функцiю 3-го порядку ми можемо представити, скажiмо, як
Φ(~r, ~r′, ~r′′) = Φ(|~r′‖ − ~r‖|, |~r

′′
‖ − ~r‖|, z, z′, z′′).

Врахувавши цi зауваження, знайдемо вираз для рiвноважного
статистичного оператора ρ̂0

ρ̂0 = exp

{
−Ω − β

[
H −

∑
a

∫
d~r
(
n̂a(~r)µa(z) +~ba(z) · ~̂Sa(~r)

)
−

−
∑
ab

∫
d~r
∫

d~r′µab(|~r‖ − ~r′‖|, z, z′)ĝab(~r, ~r
′)−

−
∑
ab

∫
d~r
∫

d~r′
↔
χab(|~r‖ − ~r′‖|, z, z′) ·

↔̂

Gab(~r, ~r
′)

]}
.

(43)

Здiйснимо перетворення Фур’є лише по тангенцiальнiй складовiй,
~r‖,

F (~k, z) =
1

2π

∫
d~r‖ F (~r)e−i~k·~r‖ (44)

для динамiчних змiнних, спряжених їм термодинамiчних парамет-
рiв та рiвноважних кореляцiйних функцiй. Легко переконатись, що
Фур’є-перетворення для середнiх буде мати вигляд

ν(~r) = 〈ν̂(~r)〉 = ν(z) → 2π ν(z) · δ(~k) = ν(k, z) · δ(~k),

де ми ввели позначення ν(k, z) = 2π ν(z). Ввiвши аналогiчнi позна-
чення для рiвноважних кореляцiйних функцiй 2-го та вищих поряд-
кiв, отримаємо:
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ν(~r) → ν(k, z) · δ(~k),

F (~r, ~r′) → F (~k,~k′; z, z′) · δ(~k + ~k′),

F (~r, ~r′, ~r′′) → F (~k,~k′, ~k′′; z, z′, z′′) · δ(~k + ~k′ + ~k′′),

F (~r, ~r′, ~r′′, ~r′′′) → F (~k,~k′, ~k′′′; z, z′, z′′, z′′′) · δ(~k + ~k′ + ~k′′ + ~k′′′).

(45)

Спiввiдношення такого типу будуть виконуватись для рiвноваж-
них кореляцiйних функцiй ΦX(...), елементiв частотної матрицi (39)
та матрицi функцiй пам’ятi (42).

Врахувавши (45), Фур’є-перетворення, наприклад згортки∫
d~r′′

∫
d~r′′′ F (~r, ~r′, ~r′′, ~r′′′) · f(~r′′, ~r′′′) буде мати вигляд (залежнiсть

вiд z опущена):
∫

dz′′
∫

dz′′′
∫

d~k′′ F
(
~k,~k′, ~k′′,−(~k + ~k′ + ~k′′)

)
· f(−~k′′, ~k + ~k′ + ~k′′).

З урахуванням цих виразiв, рiвноважний статистичний оператор
(43) тепер можна записати у виглядi:

ρ̂0 = exp

{
−Ω − β

[
H −

∑
a

∫
dz
(
µa(z)n̂a(0, z) +~ba(z) · ~̂Sa(0, z)

)
−

−
∑
ab

∫
d~k
∫

dz
∫

dz′µab(~k; z, z′)ĝab(−~k,~k; z, z′)−

−
∑
ab

∫
d~k
∫

dz
∫

dz′
↔
χab(

~k; z, z′) ·
↔̂

Gab(−~k,~k; z, z′)

]}
,

(46)

де n̂a(0, z) = n̂a(~k, z)|~k=0,
~̂Sa(0, z) = ~̂Sa(~k, z)|~k=0, а величини ν̂(~k, z)

та η̂(~k,~k′; z, z′) – це фур’є-компоненти параметрiв скороченого опису
ν̂(~r) та η̂(~r, ~r′).

За допомогою виразу (46) можна тепер встановити зв’язок мiж
рiвноважними кореляцiйними функцiями та термодинамiчними па-
раметрами системи. Знайдемо варiацiйну похiдну вiд рiвноважного
середнього значення, наприклад, густини числа частинок сорту a, по
хiмпотенцiалу сорту b:

δna(z)

δµb(z′)
=

δ〈n̂a(~k = ~0, z)〉0
δµb(z′)

= β
(
n̂a(~0, z), n̂b(~0, z

′)
)

.

Таким чином, ми встановили зв’язок мiж варiацiйними похiдними
та рiвноважними кореляцiйними функцiями
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Φn|a,b(~0; z, z′) =
(
n̂a(~0, z), n̂b(~0, z′)

)
= 1

β

(
δna(z)
δµb(z′)

)
b,µxx,χ

,

Φαβ

σ|a,b
(~0; z, z′) =

(
σ̂α

a (~0, z),
˜

σ̂β
b (~0, z′)

)
= 1

β

(
δσ̂α

a (z)

δb
β

b
(z′)

)

n,q,χ

,

Φq|ab,cd(~k,−k; z, z′|~k′,−~k′; z′′ − z′′′) = 1
β

(
δgab(~k;z,z′)

δµcd(~k′;z′′,z′′′)

)
n,b,χ

,

Φαβ,γδ

Q|ab,cd
(~k,−k; z, z′|~k′,−~k′; z′′ − z′′′) = 1

β

(
δQ

αβ

ab
(~k;z,z′)

δχ
γδ

cd
(~k′;z′′,z′′′)

)

n,σ,q

.

(47)

Легко побачити, що варiацiйнi похiднi у правих частинах рiвнос-
тей (47) є нелокальними термодинамiчними параметрами системи,
причому у рiвностях вказано, в яких ансамблях вони розглядаються,
адже, справдi, наприклад, δσ̂α

a (z)

δb
β

b
(z′)

є нелокальною магнiтною сприй-

нятливiстю.
Якщо припустити, що Гамiльтонiан системи явно не залежить

вiд часу (стацiонарне зовнiшнє магнiтне поле), то функцiї пам’ятi
системи набудуть часової однорiдностi:

ϕXY (...; t, t′) = ϕXY (...; t − t′). (48)

Здiйснимо тепер Фур’є-перетворення вiдносно часової змiнної
t → ω. Для фур’є-компонент динамiчних змiнних δν̂(~k, z, ω) та
δη̂(~k,~k′; z, z′; ω) з урахуванням рiвностей (45) та (48) лiнiйнi рiвняння
гiдродинамiки набудуть наступного вигляду:

iω · δν̄′(~k; z; ω) =
∫

dz′ iΩν̄′ ν̄(~k;−~k|z; z′) δν̄(~k; z′; ω)+

+
∫

dz′
∫

dz′′
∫

dk′ iΩν̄′ η̄

(
~k;~k′,−(~k + ~k′)|z; z′, z′′

)
δη̄(−~k′,~k + ~k′; z′, z′′; ω)−

−
∫

dz′ ϕν̄′ ν̄(~k;−~k|z; z′|ζ) δν̄(~k; z′; ω)−

−
∫

dz′
∫

dz′′
∫

dk′ ϕν̄′η̄

(
~k;~k′,−(~k + ~k′)|z; z′, z′′|ζ

)
δη̄(−~k′,~k + ~k′; z′, z′′; ω),

(49)

iω · δη̄′(~k,~k′; z, z′; ω) =∫
dz′ iΩη̄′ ν̄

(
~k,~k′;−(~k + ~k′)|z, z′; z′′

)
δν̄(~k + ~k′; z′; ω)+

+
∫

dz′′
∫

dz′′′
∫

dk′ iΩη̄′η̄

(
~k,~k′;~k′′,−(~k + ~k′ + ~k′′)|z, z′; z′′, z′′′

)
×

×δη̄(−~k′′,~k + ~k′ + ~k′′; z′′, z′′′; ω)−

−
∫

dz′ ϕη̄′ν̄

(
~k,~k′;−(~k + ~k′)|z, z′; z′′|ζ

)
δν̄(~k + ~k′; z′; ω)−

−
∫

dz′′
∫

dz′′′
∫

dk′ ϕη̄′η̄

(
~k,~k′;~k′′,−(~k + ~k′ + ~k′′)|z, z′; z′′, z′′′|ζ

)
×

×δη̄(−~k′′,~k + ~k′ + ~k′′; z′′, z′′′; ω),

(50)

де ζ = iω + ε.
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Можна показати, що рiвняння для Лаплас-зображень часових ко-
реляцiйних функцiй системи буде мати вигляд, схожий до (49), (50):

iω · Φν̄′X̄(~k; z|...|ω) − Φν̄′X̄(~k; z|...|t = 0) =

=
∫

dz′ iΩν̄′ν̄(~k;−~k|z; z′)Φν̄X̄(~k; z′|...|ω)+

+
∫

dz′
∫

dz′′
∫

dk′ iΩν̄′η̄

(
~k;~k′,−(~k + ~k′)|z; z′, z′′

)
×

×Φη̄X̄(−~k′, ~k + ~k′; z′, z′′|...|ω)−

−
∫

dz′ ϕν̄′ν̄(~k;−~k|z; z′|ζ)Φν̄X̄(~k; z′|...|ω)−

−
∫

dz′
∫

dz′′
∫

dk′ ϕν̄′η̄

(
~k;~k′,−(~k + ~k′)|z; z′, z′′|ζ

)
×

×Φη̄X̄(−~k′, ~k + ~k′; z′, z′′|...|ω),

(51)

iω · Φη̄′X̂(~k,~k′; z, z′|...|ω) − Φη̄′X̂(~k,~k′; z, z′|...|t = 0) =

=
∫

dz′ iΩη̄′ν̄

(
~k,~k′;−(~k + ~k′)|z, z′; z′′

)
Φν̄X̂(~k + ~k′; z′|...|ω)+

+
∫

dz′′
∫

dz′′′
∫

dk′ iΩη̄′η̄

(
~k,~k′;~k′′,−(~k + ~k′ + ~k′′)|z, z′; z′′, z′′′

)
×

×Φη̄X̂(−~k′′, ~k + ~k′ + ~k′′; z′′, z′′′|...|ω)−

−
∫

dz′ ϕη̄′ν̄

(
~k,~k′;−(~k + ~k′)|z, z′; z′′|ζ

)
Φν̄X̂(~k + ~k′; z′|...|ω)−

−
∫

dz′′
∫

dz′′′
∫

dk′ ϕη̄′ η̄

(
~k,~k′;~k′′,−(~k + ~k′ + ~k′′)|z, z′; z′′, z′′′|ζ

)
×

×Φη̄X̂(−~k′′, ~k + ~k′ + ~k′′; z′′, z′′′|...|ω),

(52)
тут ... позначають набiр аргументiв змiнної X̂, тобто, коли X̂ = ν̄,
то ... слiд замiнити на ~k1; z1, коли X̂ = η̄, то ... слiд замiнити на
~k1, ~k2; z1, z2. Функцiї ΦŶ X̂(...|...|t = 0) позначають рiвноважнi функ-
цiї, тобто

Φν̄′X̄(~k; z|...|t = 0) = Φν|j,l(~k; z|~k′; z) · δν̄,X̂ ,

Φη̄′X̂(~k,~k′; z, z′|...|t = 0) = Φη|j,l(~k,~k′; z, z′|~k′′, ~k′′′; z′′, z′′′) · δη̄,X̂ ,

оскiльки матриця статичних кореляцiйних функцiї має вигляд (33).
Рiвняння (49), (50) дають визначення гiдродинамiчного операто-

ра системи, який формально можна записати як

Γ̂(...|...|ω) = iΩ̂(...|...) − φ̂(...|...|ω), (53)

де iΩ̂ та φ̂ – частотна матриця та матриця функцiй пам’ятi системи
(40), (41). За допомогою гiдродинамiчного оператора, систему (49),
(50) можна представити як

(
iω · Ê − Γ̂

)
·

(
ν̄
η̄

)
=

(
0
0

)
, (54)
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де Ê – одиничний оператор.
З рiвняння (54) видно, що спектр узагальнених колективних мод

може бути знайдений з характеристичного рiвняння

det(Γ̂ − λ · Ê) = 0. (55)

Тобто, подальший аналiз системи пов’язаний зi знаходженням
власних значень гiдродинамiчного оператора Γ̂.

3.4. Пiдсумки

У даному роздiлi була знайдена система лiнiйних iнтегральних рiв-
нянь (49), (50), чи еквiвалентна їй (54), що описує систему магнiто-
активних частинок у слабонерiвноважному станi. Причому у цiй сис-
темi явно враховано геометрiю, тобто наявнiсть металiчної поверхнi.
Данi рiвняння описують еволюцiю флуктуацiй динамiчних змiнних
у часi, причому цей опис включає хвильовi процеси поширення зву-
ку та намагнiченостi в системi, а також дифузiйних, дисипативних
процесiв, що вiдповiдають за релаксацiю флуктуацiй густини, намаг-
нiченостi та складнiших кореляцiйних збурень. Вивчення динамiки
останнiх особливо важливе для дослiдження явищ кластерного по-
криття поверхнi, яке спостерiгається на експериментi, його еволюцiї
у часi. Характеристики цих процесiв, такi як швидкостi їх поширен-
ня чи затухання, як це видно з (54), визначаються з рiвняння (55).

Проаналiзовано вигляд рiвноважних кореляцiйних функцiй i
вплив симетрiї системи на їх структуру у ~k-просторi. Знайдено зв’я-
зок рiвноважних кореляцiйних функцiй з термодинамiчними функ-
цiями системи.

4. Висновки та перспективи

Було розглянуто систему магнiтних частинок поблизу магнiтоактив-
ної металiчної поверхнi, що характеризується певним адсорбцiйним
потенцiалом. При розглядi враховувалась обмiнна магнiтна та магнi-
тодипольна взаємодiя, що забезпечує адекватнiсть даної моделi для
опису як кiнетики хiмiчної реакцiї оксидацiї СО, так i iнших проце-
сiв для iндукованих магнiтних диполiв, що адсорбуються на поверхнi
металiв.

Для такої системи вперше було отримано точну систему нелi-
нiйних нелокальних рiвнянь переносу, що описують її як у випадку
сильно нерiвноважному, так i для малих вiдхилень вiд рiвноваги.
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При цьому були отриманi вирази для кiнетичних коефiцiєнтiв пере-
носу системи, що вiдповiдають за дифузiйнi процеси. Включення у
розгляд кореляцiйних функцiї “густина-густина” та “спiн-спiн” дає
можливiсть дослiджувати динамiку процесiв кластерного покриття
поверхнi магнiтоактивними частинками, яке спостерiгається на екс-
периментах.

Для слабонерiвноважного випадку було проведено лiнеаризацiю
отриманих рiвнянь переносу, знайдено гiдродинамiчний оператор
системи, що складається з частотної матрицi та матрицi функцiй
пам’ятi системи. Було проаналiзовано структуру рiвноважних коре-
ляцiйних функцiй системи, знайдено їх зв’язок з термодинамiчними
функцiями. Знайдено рiвняння для часових кореляцiйних функцiй
системи та рiвняння для узагальнених колективних збуджень, якi
описують процеси поширення звукових, спiнових хвиль у системi, а
також процеси релаксацiї.

Дана робота може бути розглянута як базис для подальшого ана-
лiзу систем взаємодiючих магнiтних частинок бiля магнiтоактивної
поверхнi. Хоча з експериментальної точки зору найбiльш цiкавим
у приповерхневому шарi є дослiдження динамiки парцiальних кон-
центрацiйних та спiнових флуктуацiй а також їх кореляцiй, на чому
й зосереджувалась дана робота, тим не менше можливе подальше
узагальнення i включення у розгляд додаткових динамiчних змiн-
них. Це, зокрема, дасть змогу описувати також температурнi та iншi
флуктуацiї, що буде предметом подальших дослiджень.

Якщо обмежуватись тим набором динамiчних змiнних, якi введе-
нi у данiй роботi, то для знаходження часових кореляцiйних функцiй
з рiвнянь (51), (52) та спектру колективних мод з рiвняння (55), необ-
хiдно робити певнi модельнi спрощення. Данi спрощення та знайденi
за допомогою їх колективнi гiдродинамiчнi моди можна розглядати
як “нульовi наближення”, що є базисом до бiльш деталiзованого роз-
гляду. Спрощення можливi у декiлькох напрямках.

• Перший пов’язаний з усунення iнтегралiв за хвильовими век-
торами

∫
dk′... у (49), (50), що можна здiйснити за допомогою роз-

чеплення кореляцiйних функцiй третього та четвертого порядку на
кореляцiйнi функцiї нижчого порядку. При цьому рiвняння з iнтег-
ральних стають алгебраїчними за хвильовим вектором, хоча й має
мiсце нелокальнiсть.

• Для зняття iнтегралiв по змiнних z, можливе наближення тон-
кого приповерхневого шару. Тобто, припустивши, що для z > s (s –
товщина приповерхневого шару) рiвноважне середнє значення ν(z)
мало вiдрiзняється вiд об’ємного значення νV = const, можна про-
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вести розбиття рiвноважних середнiх та кореляцiйних функцiї на
поверхневу та об’ємну частини, наприклад, таким чином:

ν(z) ≃δS(z)νS + νV ,
F (z, z′) ≃FV V (z − z′) + δS(z)FSV (z′)+

+δS(z′)FV S(z) + δS(z)δS(z′)FSS ,
.........

де для кореляцiйних функцiй порядку вищого, нiж 2, вирази для
простоти не наводяться. Тут δS(z) – деяка δ-подiбна функцiя, ло-
калiзована при 0 < z < s, така, що δS(z) → δ(z) при z → 0. У
самому простому випадку можна взяти δS(z) = δ(z), що призведе
до розщеплення системи рiвнянь на двi: для “поверхневої” та “об’-
ємної” складових. Адже νS та νV мають змiст рiвноважної повер-
хневої та об’ємної густини, пов’язаної з динамiчною змiнною ν̂(~r).
Аналогiчно, FV V (z − z′) – це чисто об’ємна частина рiвноважної ко-
реляцiйної функцiї F (z, z′); FSV (z′) та FV S(z) – кореляцiйнi функцiї
“поверхня-об’єм” та “об’єм-поверхня”; FSS – кореляцiйна функцiя “
поверхня-поверхня”.

• Третiй тип наближення, яке можна застосувати до гiдродина-
мiчного оператора (53) – це гiдродинамiчне наближення, тобто ана-
лiз границi ω → 0 та ~k → 0, що вiдповiдає повiльним процесам (вели-
кi часовi iнтервали) та малим градiєнтам (крупномасштабнi флукту-
ацiї). Застосування гiдродинамiчного наближення у сукупностi з по-
переднiми двома дасть можливiсть повнiстю здолати нелокальнiсть
оператора переносу Γ̂, таким чином перетворивши систему рiвнянь
(49), (50) на алгебраїчну, i, внаслiдок цього знайти спектр гiдродина-
мiчних колективних мод та часовi кореляцiйнi функцiї системи, що
й стане предметом подальшого розгляду.
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