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Ìåòîäîì ÷èñëåííîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ðàññìàòðèâàåòñÿ íåëèíåéíàÿ îäíîìåðíàÿ äèíàìè-
êà äâóõàòîìíûõ àäàòîìíûõ êëàñòåðîâ íà áîðîçä÷àòîé ïîâåðõíîñòè êðèñòàëëà. Ïîêàçàíî,
÷òî ïðè íà÷àëüíûõ óñëîâèÿõ, ïðè êîòîðûõ äàííàÿ äèíàìè÷åñêàÿ ãàìèëüòîíîâà ñèñòåìà îá-
ëàäàåò õàîòè÷åñêèì ïîâåäåíèåì â ôàçîâîì ïðîñòðàíñòâå, â êîîðäèíàòíîì ïðîñòðàíñòâå äè-
íàìè÷åñêèé õàîñ ïðîÿâëÿåòñÿ êàê äèôôóçèîííîå äâèæåíèå êëàñòåðà. Ðàññìîòðåííûé ïðî-
öåññ ïðèíöèïèàëüíî îòëè÷àåòñÿ îò îáû÷íîé òåïëîâîé äèôôóçèè è, ïî-âèäèìîìó, ìîæåò
ïðîÿâëÿòüñÿ ïðè íèçêèõ òåìïåðàòóðàõ.

Ìåòîäîì ÷èñåëüíîãî ìîäåëþâàííÿ ðîçãëÿäàºòüñÿ íåëiíiéíà îäíîâèìiðíà äèíàìiêà
äâîõàòîìíèõ àäàòîìíèõ êëàñòåðiâ íà áîðîçä÷àòié ïîâåðõíi êðèñòàëà. Äîâåäåíî, ùî çà ïî-
÷àòêîâèõ óìîâ, ïðè ÿêèõ öÿ äèíàìi÷íà ãàìiëüòîíîâà ñèñòåìà ìàº õàîòè÷íó ïîâåäiíêó ó ôà-
çîâîìó ïðîñòîði, ó êîîðäèíàòíîìó ïðîñòîði äèíàìi÷íèé õàîñ ïðîÿâëþºòüñÿ ÿê äèôóçiéíå
ïåðåìiùåííÿ êëàñòåðà. Ðîçãëÿíóòèé ïðîöåñ ïðèíöèïîâî âèäðiçíÿºòüñÿ âiä çâè÷àéíî¿ òåï-
ëîâî¿ äèôóçi¿ i, ìàáóòü, ìîæå ïðîÿâèòèñÿ ïðè íèçüêèõ òåìïåðàòóðàõ.

PACS: 03.40.Kf

Ââåäåíèå

Â íàñòîÿùåå âðåìÿ îäíèì èç íîâûõ íàïðàâëå-
íèé òåîðåòè÷åñêîé è ìàòåìàòè÷åñêîé ôèçèêè ÿâ-
ëÿåòñÿ èññëåäîâàíèå õàîòè÷åñêîãî ïîâåäåíèÿ íå-
ëèíåéíûõ äèíàìè÷åñêèõ ìîäåëåé ñ êîíå÷íûì
÷èñëîì ñòåïåíåé ñâîáîäû è, â ÷àñòíîñòè, ãàìèëü-
òîíîâûõ íåèíòåãðèðóåìûõ ñèñòåì. Èçâåñòíî [1],
÷òî äàæå â ñëó÷àå íåëèíåéíûõ êîíñåðâàòèâíûõ
ñèñòåì ñ äâóìÿ ñòåïåíÿìè ñâîáîäû ïðè îòñóòñò-
âèè âòîðîãî èíòåãðàëà äâèæåíèÿ (êðîìå ýíåðãèè)
äèíàìèêà ÷àñòèöû ïðè íåêîòîðûõ íà÷àëüíûõ óñ-
ëîâèÿõ ìîæåò íîñèòü ñëîæíûé, õàîòè÷åñêèé õà-
ðàêòåð [2]. Ïðè ýòîì, îäíàêî, îáû÷íî èññëåäóþò
äèíàìèêó ñèñòåìû â êîíå÷íîé îáëàñòè ôàçîâîãî
ïðîñòðàíñòâà è íå îáñóæäàþò âîïðîñ î ìàêðîñêî-

ïè÷åñêîì ïðîÿâëåíèè òàêîãî õàîòè÷åñêîãî ïîâå-
äåíèÿ.

Â äàííîé ðàáîòå èçó÷åíà îäíîìåðíàÿ äèíàìè-
êà äâóõàòîìíîãî êëàñòåðà íà ïîâåðõíîñòè èäåàëü-
íîãî êðèñòàëëà êàê ïðèìåð íåëèíåéíîé äèíà-
ìè÷åñêîé ñèñòåìû ñ äâóìÿ ñòåïåíÿìè ñâîáîäû,
äîïóñêàþùåé èíôèíèòíîå äâèæåíèå â êîíôèãó-
ðàöèîííîì ïðîñòðàíñòâå, è ðàññìîòðåí âîïðîñ î
âîçìîæíîñòè äèôôóçèîííîãî äâèæåíèÿ òàêèõ
êëàñòåðîâ ïðè íèçêèõ òåìïåðàòóðàõ è ñâÿçè äèô-
ôóçèîííîãî ðåæèìà ñ äèíàìè÷åñêèì õàîñîì â ôà-
çîâîì ïðîñòðàíñòâå.

Ìíîãî÷èñëåííûå ýêñïåðèìåíòû [3,4] ïî ïî-
âåðõíîñòíîé àäñîðáöèè àòîìîâ ùåëî÷íûõ (Li,
Na, K, Cs) è ùåëî÷íîçåìåëüíûõ (Mg, Sr, Ba)
ýëåìåíòîâ íà áîðîçä÷àòûõ ãðàíÿõ W, Mo, Re, Ni
è Si, à òàêæå íà ïîâåðõíîñòíûõ ñòóïåíüêàõ Ge
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ïîêàçàëè, ÷òî àäñîðáèðîâàííûå àòîìû (â äàëü-
íåéøåì — àäàòîìû) çàíèìàþò ïîçèöèè â áîðîçä-
êàõ è îêîëî ñòóïåíåê è ïåðåìåùàþòñÿ â îñíîâíîì
âäîëü íèõ. Òî åñòü äâèæåíèå (è, â ÷àñòíîñòè,
äèôôóçèÿ) àäàòîìîâ íîñèò ïðåèìóùåñòâåííî îä-
íîìåðíûé õàðàêòåð. Ïðè ìàëûõ ñòåïåíÿõ ïîêðû-
òèÿ íà ïîâåðõíîñòè îáðàçóåòñÿ ãàç èçîëèðîâàí-
íûõ àäàòîìîâ. Îäíàêî âñëåäñòâèå ñëîæíîãî
õàðàêòåðà âçàèìîäåéñòâèÿ àäñîðáèðîâàííûõ àòî-
ìîâ ÷åðåç ìåòàëëè÷åñêóþ ïîäëîæêó, ñ ðîñòîì èõ
ïëîòíîñòè íà ïîâåðõíîñòè âíà÷àëå (ïðè ìàëûõ
ñòåïåíÿõ ïîêðûòèÿ) îáðàçóþòñÿ îäíîìåðíûå àäà-
òîìíûå êëàñòåðû èç 2–6 àäàòîìîâ, à çàòåì öåëûå
öåïî÷êè, ïåðèîäè÷åñêè ðàñïîëîæåííûå íà áîëü-
øèõ ðàññòîÿíèÿõ äðóã îò äðóãà. Ýòè ëèíåéíûå
êëàñòåðû è öåïî÷êè îðèåíòèðîâàíû ëèáî ïåðïåí-
äèêóëÿðíî áîðîçäêàì (â ñëó÷àå ïîäëîæêè èç W,
Mo è Re), ëèáî âäîëü áîðîçäîê (íà ïîâåðõíîñòè
Ni è Si) è âäîëü àòîìíûõ ñòóïåíåê íà ïîâåðõíî-
ñòè. Îäíàêî âî âñåõ ïåðå÷èñëåííûõ ñëó÷àÿõ äâè-
æåíèå ýòèõ îáúåêòîâ ïðîèñõîäèò âäîëü áîðîçäîê
è âíå çàâèñèìîñòè îò îðèåíòàöèè êëàñòåðîâ ìî-
æåò áûòü îïèñàíî â ðàìêàõ ïîäîáíûõ îäíîìåð-
íûõ ìîäåëåé.

Äèôôóçèÿ àäàòîìîâ è àäàòîìíûõ êëàñòåðîâ
èìååò ðÿä íåîáû÷íûõ ÷åðò [5–7]. Â ÷àñòíîñòè,
êîýôôèöèåíò äèôôóçèè ñèëüíî (è íåìîíîòîííî)
çàâèñèò îò ñòåïåíè ïîêðûòèÿ [4], ÷òî, íåñîìíåí-
íî, îïðåäåëÿåòñÿ âçàèìîäåéñòâèåì àäàòîìîâ è ìî-
æåò ñóùåñòâåííî çàâèñåòü îò ìåõàíèçìà îáðàçîâà-
íèÿ êëàñòåðîâ è èçìåíåíèÿ èõ ðàçìåðîâ. Ñ
äðóãîé ñòîðîíû, ýêñïåðèìåíòàëüíî íàáëþäà-
ëîñü [8] áûñòðîå (íåäèôôóçèîííîå) ïåðåìåùåíèå
î÷åíü áîëüøèõ ìåòàëëè÷åñêèõ êëàñòåðîâ ïî ïî-
âåðõíîñòè ãðàôèòà. Òåîðåòè÷åñêîìó èññëåäîâà-
íèþ ñòðóêòóðû è äèíàìèêè îäíîìåðíûõ àäàòîì-
íûõ öåïî÷åê êîíå÷íîé äëèíû ïîñâÿùåíî áîëüøîå
÷èñëî ðàáîò [9–11]. Â ÷àñòíîñòè, â [9] áûë ïðåä-
ëîæåí ñîëèòîííûé ìåõàíèçì ïåðåìåùåíèÿ êëàñ-
òåðîâ êîíå÷íîé äëèíû.

Îáû÷íî äèôôóçèîííîå äâèæåíèå àäàòîìîâ è
êëàñòåðîâ îáóñëîâëåíî èõ âçàèìîäåéñòâèåì ñ
ïîäëîæêîé: àäàòîìû èñïûòûâàþò ñëó÷àéíûå
òîë÷êè ñî ñòîðîíû òåðìè÷åñêèõ ôîíîíîâ â îáúå-
ìå ïîäëîæêè. Ïðè ýòîì ñ ïîíèæåíèåì òåìïåðàòó-
ðû è âûìåðçàíèåì îáúåìíûõ âîçáóæäåíèé êîýô-
ôèöèåíò îáû÷íîé äèôôóçèè ëèíåéíî óáûâàåò ñ
òåìïåðàòóðîé, è òàêàÿ äèôôóçèÿ ïðåêðàùàåòñÿ.
Ïðè ýòîì ñîõðàíÿåòñÿ âîçìîæíîñòü ðåãóëÿðíîãî
äâèæåíèÿ (êîëåáàòåëüíîãî èëè «ïðîëåòíîãî»)
îòäåëüíûõ àäàòîìîâ, âîçáóæäåííûõ ïðè ðåäêèõ
ñòîëêíîâåíèÿõ ñ ôîíîíàìè èëè ïîä äåéñòâèåì
âíåøíåãî îáëó÷åíèÿ.

Â äàííîé ñòàòüå ðàññìîòðåíà âîçìîæíîñòü
ïðèíöèïèàëüíî äðóãîãî ìåõàíèçìà äèôôóçèè
êëàñòåðîâ, êîòîðûé âîçíèêàåò ñ ðîñòîì ñòåïåíè
ïîêðûòèÿ ïðè ïåðåõîäå îò èçîëèðîâàííûõ àäàòî-
ìîâ ê ìàëûì àäàòîìíûì êîìïëåêñàì. Ïðè âîçáó-
æäåíèè èçîëèðîâàííîãî àòîìà â îòñóòñòâèå äèñ-
ñèïàöèè ïðè T � 0 âîçìîæíî ëèøü ðåãóëÿðíîå åãî
äâèæåíèå. Îäíàêî, êàê áóäåò ïîêàçàíî íèæå, ïðè
âîçáóæäåíèè êîìïëåêñîâ àòîìîâ âîçíèêàåò âîç-
ìîæíîñòü èõ ñòîõàñòè÷åñêîãî äâèæåíèÿ, ïðèâî-
äÿùåãî ê äèôôóçèè. Òàêàÿ «àíîìàëüíàÿ» äèôôó-
çèÿ, îòëè÷íàÿ îò íóëÿ è ïðè íóëåâîé
òåìïåðàòóðå, îòñóòñòâóåò äëÿ îòäåëüíûõ àòîìîâ è
äîëæíà íàáëþäàòüñÿ äëÿ êîìïëåêñîâ ñ ðîñòîì
ñòåïåíè ïîêðûòèÿ ïîäëîæêè.

Ñ òî÷êè çðåíèÿ òåîðèè íåëèíåéíîé ðåãóëÿðíîé
è ñòîõàñòè÷åñêîé äèíàìèêè, ýòà çàäà÷à òàêæå
èìååò ôóíäàìåíòàëüíîå çíà÷åíèå. Êàê ïðàâèëî,
ïðèíöèïèàëüíûå âîïðîñû ñòîõàñòè÷åñêîé äèíà-
ìèêè ãàìèëüòîíîâûõ ñèñòåì ðàññìàòðèâàþòñÿ íà
ïðèìåðàõ êîíñåðâàòèâíûõ ñèñòåì ñ äâóìÿ ñòåïå-
íÿìè ñâîáîäû. Ïðè ýòîì ñ÷èòàåòñÿ, ÷òî ñòîõàñòè-
÷åñêèé ðåæèì âîçíèêàåò âñëåäñòâèå íåóñòîé÷èâî-
ñòè äâèæåíèÿ ñèñòåìû â îãðàíè÷åííîé îáëàñòè
ôàçîâîãî ïðîñòðàíñòâà. Â íàøåé ìîäåëè äîïóñêà-
åòñÿ íåîãðàíè÷åííîå ïåðåìåùåíèå öåíòðà òÿæå-
ñòè àäàòîìíîãî êîìïëåêñà â êîîðäèíàòíîì ïðî-
ñòðàíñòâå, è ìîæíî ðàññìîòðåòü ïðèíöèïèàëüíûé
âîïðîñ î ñâÿçè õàîòè÷åñêîãî õàðàêòåðà äèíàìèêè
ìåõàíè÷åñêîé ñèñòåìû ñ äèôôóçèîííûì ïåðåìå-
ùåíèåì öåíòðà ìàññ ýòîãî êîìïëåêñà. Îòìåòèì,
÷òî äëÿ óïîìÿíóòûõ ýêñïåðèìåíòîâ ïî ïîâåðõíî-
ñòíîé äèôôóçèè àäàòîìíûõ êîìïëåêñîâ èäåàëü-
íîé ÿâëÿåòñÿ ìîäåëü ñâÿçàííûõ ìàòåìàòè÷åñêèõ
îñöèëëÿòîðîâ: àòîìû ðàñïîëàãàþòñÿ âäîëü áîðîç-
äîê íà ïîâåðõíîñòè è èõ äâèæåíèå íîñèò îäíî-
ìåðíûé õàðàêòåð, à àòîìíàÿ ñòðóêòóðà ïîäëîæêè
ñîçäàåò âäîëü áîðîçäîê ïåðèîäè÷åñêèé ïîòåíöè-
àë, êîòîðûé ìîæíî ìîäåëèðîâàòü òðèãîíîìåòðè-
÷åñêîé ôóíêöèåé.

Ôîðìóëèðîâêà ìîäåëè

Èññëåäóåì îäíîìåðíîå äâèæåíèå äâóõàòîìíî-
ãî êîìïëåêñà. Äëÿ ïðîñòîòû ðàññìîòðèì ñëó÷àé,
êîãäà àòîìû êëàñòåðà äâèãàþòñÿ ñòðîãî âäîëü áî-
ðîçäîê íà ïîâåðõíîñòè êðèñòàëëà, è â ðàâíîâåñèè
êëàñòåð îðèåíòèðóåòñÿ â íàïðàâëåíèè, ïåðïåíäè-
êóëÿðíîì áîðîçäêàì (ðèñ. 1). (Áîëåå àäåêâàòíî
îäíîìåðíàÿ ìîäåëü îïèñûâàåò ñèòóàöèþ, êîãäà
àäàòîìíûé êîìïëåêñ îðèåíòèðîâàí âäîëü áîðîç-
äîê. Îäíàêî ïðè ýòîì âîçíèêàåò ïðîáëåìà ñ âîç-
ìîæíûì «ïåðåñêàêèâàíèåì» àòîìîâ äðóã ÷åðåç
äðóãà ïðè áîëüøèõ ýíåðãèÿõ. Ïîýòîìó â ýòîì
ñëó÷àå ïîëó÷åííûå íàìè ðåçóëüòàòû ïðèìåíèìû
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ëèøü ïðè íå î÷åíü áîëüøèõ ýíåðãèÿõ. Îäíàêî,
êàê áóäåò ïîêàçàíî íèæå, â ýòîò èíòåðâàë ýíåð-
ãèé ïîïàäàþò íåêîòîðûå âàæíûå ñöåíàðèè äâè-
æåíèÿ êëàñòåðîâ.) Îáîçíà÷èì ÷åðåç X1 è X2 êî-
îðäèíàòû àòîìîâ è îãðàíè÷èìñÿ ãàðìîíè÷åñêèì
ìåæàòîìíûì âçàèìîäåéñòâèåì è ñèíóñîèäàëüíûì
ïîòåíöèàëüíûì ðåëüåôîì ïîäëîæêè äëÿ êàæäîãî
àòîìà. Ïîëíàÿ ýíåðãèÿ òàêîé ñèñòåìû èìååò âèä
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ãäå m — ìàññà àòîìîâ, U0 — àìïëèòóäà ïîòåí-
öèàëà ïîäëîæêè è � — õàðàêòåðèñòèêà ìåæàòîì-
íîãî âçàèìîäåéñòâèÿ â êëàñòåðå. Ðàâíîâåñíîìó
ñîñòîÿíèþ äâóõàòîìíîé «ìîëåêóëû» ñîîòâåòñòâó-
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äîê âåëè÷èíû. Ñèñòåìà äèíàìè÷åñêèõ óðàâíåíèé
èìååò ñëåäóþùèé âèä:
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2
1

2
0 1

1 2

2 2
0� � 	 �

� �
�sin ( ) , (2)

m
d X

dt

U

a

X

a
X X

2
2

2
0 2

2 1

2 2
0� � 	 �

� �
�sin ( ) . (3)

Åñëè èçìåðÿòü ñìåùåíèÿ â ìåæàòîìíûõ åäèíè-
öàõ x X /ai i� , à âðåìÿ — â åäèíèöàõ 2 0/� , òî
åäèíñòâåííûì ïàðàìåòðîì îñòàåòñÿ áåçðàçìåðíàÿ
âåëè÷èíà A / /� ( )� � �1 0

2 , îïðåäåëÿþùàÿ îòíî-
øåíèå ýíåðãèè âçàèìîäåéñòâèÿ ñ ïîäëîæêîé ê
ýíåðãèè âçàèìîäåéñòâèÿ âíóòðè êëàñòåðà. Âñå
÷èñëåííûå ðàñ÷åòû ïðîâîäèëèñü íàìè äëÿ çíà÷å-
íèÿ A � 1, õîòÿ î÷åíü èíòåðåñíûì ïðåäñòàâëÿåòñÿ
òàêæå ñëó÷àé A �� 1, ïðè êîòîðîì äèíàìèêà ñèñ-
òåìû äîëæíà èìåòü ñõîäíûå ÷åðòû ñî ñòîõàñòè÷å-
ñêèì äâèæåíèåì â ìîäåëè «ãàçà Ëîðåíöà». Â îá-
ñóæäàåìîì ñëó÷àå óðàâíåíèÿ (2), (3) ìîæíî
çàïèñàòü â áåçðàçìåðíîì âèäå

d x

dt
x x x

2
1

2 2 1 12� 	 	( ) sin ( )� , (4)

d x

dt
x x x

2
2

2 1 2 22� 	 	( ) sin ( )� , (5)

è ââåñòè áåçðàçìåðíóþ ýíåðãèþ

E E/E

dx

dt
xi

i

� �

�
�

�

�
�

�

�

�
�

� 	
�

�
�

��

�

�
�

~

[ cos( )]

*

1
2

1
2

1 2
2

�
�

��
� 	

�
�

1
2 1 2

1

2
2( ) ,x x

i

(6)

ãäå E a* �� 2.
Ýíåðãèÿ (6) ÿâëÿåòñÿ åäèíñòâåííûì èíòåãðà-

ëîì äâèæåíèÿ äèíàìè÷åñêîé ñèñòåìû (4), (5) ñ
äâóìÿ ñòåïåíÿìè ñâîáîäû. Ïîñêîëüêó âòîðîé èí-
òåãðàë îòñóòñòâóåò, ñèñòåìà äîïóñêàåò ñòîõàñòè-
÷åñêîå ïîâåäåíèå [1].

Ôðàãìåíò òîïîãðàôèè ñîîòâåòñòâóþùåé (6)
ïîâåðõíîñòè ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè (ÏÏÝ)
U x x( , )1 2 ïðèâåäåí íà ðèñ. 2. Îäíîìåðíîå äâèæå-
íèå äâóõàòîìíîãî êëàñòåðà ìîæíî ïðåäñòàâèòü êàê
äâóìåðíîå äâèæåíèå ÷àñòèöû ïî ýòîé ÏÏÝ. Àáñî-
ëþòíûì ìèíèìóìàì ýíåðãèè ñîîòâåòñòâóþò òî÷êè
x x n1 2� � ñ íóëåâîé ýíåðãèåé. Êðîìå íèõ ñóùåñò-
âóþò îòíîñèòåëüíûå ìèíèìóìû ÏÏÝ â òî÷êàõ
x / n1 1 2 0 368� � �, , x / n2 1 2 0 368� �� , ñ ýíåðãèåé
E0 0 374� , . (Âñå õàðàêòåðíûå ýíåðãèè ïðèâåäåíû
äëÿ E E/E�

~
* (ñì. (6)). Ëîêàëüíûì ìàêñèìóìàì

ÏÏÝ îòâå÷àþò òî÷êè x x1 2� �� �n /1 2 ñ ýíåðãèåé
E /m � �2 0 637� , . Ïðè ïðåâûøåíèè ýòîé ýíåðãèè
âîçìîæíî ÷èñòî «ïðîëåòíîå» äâèæåíèå ñ x x1 2� ,
ïðè êîòîðîì íå âîçáóæäàþòñÿ âíóòðåííèå êîëåáà-
íèÿ êëàñòåðà. Ìåæäó ìèíèìóìàìè ÏÏÝ ëåæàò
ñåäëîâûå òî÷êè x / n1 1 12� � , x / n2 7 12� � ;
x / n1 7 12� � , x / n2 1 12� � ; x / n1 11 12� � , x2 �
� �5 12/ n è x / n1 5 12� � , x / n2 11 12� � ñ ýíåðãè-
åé E / /s � � �1 1 8 0 443� , . Ýòî çíà÷åíèå ýíåðãèè
èãðàåò âàæíóþ ðîëü â äèíàìèêå êëàñòåðà: ïðè
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Ðèñ. 1. Äâóõàòîìíûé êîìïëåêñ íà áîðîçä÷àòîé ïî-
âåðõíîñòè êðèñòàëëà.



ýíåðãèÿõ E Es� âîçìîæíî ëèøü êîëåáàíèå êëàñ-
òåðà, è òîëüêî ïðè E Es� âîçíèêàåò âîçìîæíîñòü
èíôèíèòíîãî ïåðåìåùåíèÿ äèìåðà. Ïðè ñëàáîì
ïðåâûøåíèè ýíåðãèåé çíà÷åíèÿ Es ïðîèñõîäèò çèã-
çàãîîáðàçíîå äâèæåíèå èçîáðàæàþùåé òî÷êè ÷å-
ðåç ñåäëîâûå òî÷êè, êîòîðîìó ñîîòâåòñòâóåò ýñ-
òàôåòíîå îäíîìåðíîå äâèæåíèå äâóõàòîìíîãî
êîìïëåêñà. Íàêîíåö, î÷åíü âàæíîå çíà÷åíèå èìååò
ýíåðãèÿ Et , ïðè êîòîðîé îáëàñòü â ïðîñòðàíñòâå
( , )x x1 2 , äîñòóïíàÿ äëÿ äâèæåíèÿ äèìåðà, íà÷èíà-
åò ïåðåñåêàòüñÿ ñ îáëàñòüþ îòðèöàòåëüíîé ãàóñ-
ñîâîé êðèâèçíû ÏÏÝ, â êîòîðîé K rt s� 	 �( )2

� � � �	( )1 02 2 2p q , ãäå r U/ x�   2
1
2, t U/ x�   2

2
2,

s U/ x x�    2
1 2, p U/ x�   1 è q U/ x�   2. Ëèíèè

íóëåâîé êðèâèçíû ÏÏÝ íà ðèñ. 2 èìåþò âèä ïî÷òè
êâàäðàòîâ ñî ñòîðîíàìè, ïàðàëëåëüíûìè îñÿì x1 è
x2. (Ñ âåëè÷èíîé Et ñâÿçàí êðèòåðèé Òîäû íà÷à-
ëà ñòîõàñòèçàöèè äâèæåíèÿ â íåèíòåãðèðóåìûõ
íåëèíåéíûõ äèíàìè÷åñêèõ ñèñòåìàõ [12,13].) Ïðè
íàøåì âûáîðå ïàðàìåòðîâ Et � 0 2, . Ìû ÷èñëåííî
ìîäåëèðîâàëè äâèæåíèå äâóõàòîìíîãî êîìïëåêñà
ñ ýíåðãèÿìè E ! 0,5. Ïðè òàêèõ ýíåðãèÿõ óæå âîç-
ìîæíî èíôèíèòíîå ïåðåìåùåíèå äèìåðà, è òðà-
åêòîðèè «çàõâàòûâàþò» îáëàñòè îòðèöàòåëüíîé
êðèâèçíû ÏÏÝ, ÷òî ìîæåò ïðèâîäèòü ê ñòîõàñòè-
÷åñêîìó äâèæåíèþ.

Ïðè ìàëûõ ýíåðãèÿõ E Et�� , ñîãëàñíî òåîðèè
Êîëìîãîðîâà–Àðíîëüäà–Ìîçåðà [14], ïîäàâëÿþ-
ùåå áîëüøèíñòâî íà÷àëüíûõ óñëîâèé ïðèâîäèò ê
ðåãóëÿðíîé äèíàìèêå êëàñòåðà: ïðîèñõîäèò ëèøü
îòíîñèòåëüíîå êîëåáàíèå àòîìîâ â äèìåðå è êîëå-
áàíèå åãî öåíòðà òÿæåñòè îòíîñèòåëüíî ðåëüåôà
ïîäëîæêè. Ïðè ïðåâûøåíèè ýíåðãèè Et íà÷è-
íàåòñÿ áûñòðûé ðîñò âåñà íà÷àëüíûõ óñëîâèé,
ïðèâîäÿùèõ ê õàîòè÷åñêîìó äâèæåíèþ. Íî â èí-
òåðâàëå E E Et s� � äâèæåíèå ïðîèñõîäèò â îãðà-
íè÷åííîé îáëàñòè êîîðäèíàòíîãî ïðîñòðàíñòâà.
Ïðè ýòîì ñðåäíåå çíà÷åíèå êîîðäèíàòû öåíòðà
òÿæåñòè äèìåðà x x x /� �( )1 2 2 è ñðåäíåå çíà÷å-
íèå åãî ñêîðîñòè v v v /� �( )1 2 2 ðàâíû íóëþ, à
ñðåäíåêâàäðàòè÷íîå îòêëîíåíèå öåíòðà íå ïðåâû-
øàåò ìåæàòîìíîãî ðàññòîÿíèÿ (åäèíèöû â áåçðàç-
ìåðíûõ ïåðåìåííûõ). Õàîòè÷åñêîå äâèæåíèå â
ïîäîáíîé ñèòóàöèè èññëåäîâàëîñü øèðîêî è ïîä-
ðîáíî ìíîãèìè àâòîðàìè [1,15].

Íàèáîëåå èíòåðåñíîé ïðåäñòàâëÿåòñÿ îáëàñòü
ýíåðãèé E Es� , â êîòîðîé âîçìîæíî èíôèíèòíîå
äâèæåíèå äèìåðà. Ïðè ýòîì öåíòð åãî òÿæåñòè
ïåðåìåùàåòñÿ íà ðàññòîÿíèÿ, ñóùåñòâåííî ïðåâû-
øàþùèå ìåæàòîìíûå ðàññòîÿíèÿ íà ïîâåðõíîñòè
êðèñòàëëà, è ìîæíî ïîñòàâèòü ïðèíöèïèàëüíûé
âîïðîñ î âëèÿíèè ñòîõàñòèçàöèè äâèæåíèÿ â íå-
èíòåãðèðóåìîé ñèñòåìå íà õàðàêòåð ìàêðîñêîïè-
÷åñêîãî ïåðåìåùåíèÿ àäàòîìíûõ êëàñòåðîâ. Â ÷à-
ñòíîñòè, ìîæíî îòâåòèòü íà âîïðîñ: ïðèâîäèò ëè
ýòà ñòîõàñòèçàöèÿ ê äèôôóçèè êëàñòåðîâ è êàêî-
âû ñâîéñòâà òàêîé äèôôóçèè. (Ïîä÷åðêíåì, ÷òî
ðå÷ü èäåò î äèôôóçèè â îáû÷íîì êîîðäèíàòíîì
ïðîñòðàíñòâå, à íå î äèôôóçèè Àðíîëüäà â ôàçî-
âîì ïðîñòðàíñòâå [1].)

Ïîñòàíîâêà ÷èñëåííîãî ýêñïåðèìåíòà

Èññëåäîâàíèå îïèñàííîé òåîðåòè÷åñêîé ìîäå-
ëè áûëî ïðîâåäåíî ïóòåì ÷èñëåííîãî ðåøåíèÿ
ñèñòåìû íåëèíåéíûõ óðàâíåíèé (4), (5) ñ ïîìî-
ùüþ ÝÂÌ. Êîìïüþòåðíûå ðàñ÷åòû ïðîâîäèëè
ìåòîäîì êîíå÷íûõ ðàçíîñòåé ñ äèñêðåòíûì øàãîì
ïî âðåìåíè ". Âåëè÷èíà " óìåíüøàëàñü ñ ðîñòîì
ýíåðãèè è îáû÷íî âûáèðàëàñü â èíòåðâàëå
0,025–0,01. Â ðåàëüíîì âðåìåíè òàêîìó øàãó ñî-
îòâåòñòâóåò âðåìåííîé èíòåðâàë # �� " 2 0/ . Èñ-
ïîëüçîâàëàñü ñêîðîñòíàÿ ôîðìóëà àëãîðèòìà
Âåðëå, êîòîðàÿ íå ïðèâîäèò ê íàêîïëåíèþ ïî-
ãðåøíîñòè îêðóãëåíèÿ.

Âñå âû÷èñëåíèÿ âûïîëíåíû ïðè îäèíàêîâûõ
íà÷àëüíûõ çíà÷åíèÿõ êîîðäèíàò àòîìîâ äèìåðà
x x1

0
2
0 0( ) ( )� � , îäíàêî íà÷àëüíûå çíà÷åíèÿ ñêîðî-

ñòåé ÷àñòèö v1
0( ) è v2

0( ), à ñëåäîâàòåëüíî, è ïîëíàÿ
ýíåðãèÿ êëàñòåðà âàðüèðîâàëèñü â øèðîêèõ ïðå-
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Ðèñ. 2. Òîïîãðàôèÿ ïîâåðõíîñòè ïîòåíöèàëüíîé ýíåð-
ãèè ñèñòåìû. Îñîáûå òî÷êè ñîîòâåòñòâóþò àáñîëþò-
íûì ìèíèìóìàì (à), îòíîñèòåëüíûì ìèíèìóìàì (b),
îòíîñèòåëüíûì ìàêñèìóìàì (m) è ñåäëàì (s). Íóëå-
âîé ãàóññîâîé êðèâèçíe ÏÏÝ îòâå÷àþò çàìêíóòûå
ïî÷òè êâàäðàòíûå ëèíèè ñî ñòîðîíàìè, ïàðàëëåëüíû-
ìè îñÿì.



äåëàõ. Ïðàêòè÷åñêè âìåñòî âåëè÷èí v1
0( ) è v2

0( ) çà-
äàâàëèñü ñâÿçàííûå ñ íèìè âåëè÷èíû «áûñòðîò»
E v v /i i i

( ) ( )0 0� sgn ( )[( ) 2](0) 2 îáåèõ ÷àñòèö. Ïðè
ýòîì, åñòåñòâåííî, E E E� �| | | |( ) ( )

1
0

2
0 . Èññëåäîâà-

íèÿ ïîâîäèëè â øèðîêîì èíòåðâàëå ýíåðãèé îò
E � 0,5 äî 100. Õîòÿ ðåàëüíî ïðè áîëüøèõ ýíåð-
ãèÿõ íàðóøàåòñÿ íàøå ïðåäïîëîæåíèå îá îäíî-
ìåðíîì õàðàêòåðå äâèæåíèÿ è ïðîèñõîäèò
ðàçðûâ êëàñòåðà, òåì íå ìåíåå ðàññìîòðåíèå âû-
ñîêèõ ýíåðãèé âîçáóæäåíèÿ îêàçàëîñü ïîëåçíûì
ñ ìåòîäè÷åñêîé òî÷êè çðåíèÿ. Ðåçóëüòàòû ðàñ-
ñìîòðåííûõ ñëó÷àåâ ïðèâåäåíû â òàáë. 1–6. Ïðè
ýíåðãèÿõ E � 0,5; 1,0; 1,5; 2,0; 2,5; 3,0; 3,5; 4,0;
4,5; 5,0; 5,5; 6,0; 10,0; 20,0; 30,0 è 40,0 áûëè
âûáðàíû íà÷àëüíûå óñëîâèÿ E E E/1

0
2
0 2( ) ( )� 	 � ,

ñîîòâåòñòâóþùèå îòíîñèòåëüíûì âíóòðåííèì êî-
ëåáàíèÿì äèìåðà ñ íåïîäâèæíûì öåíòðîì òÿæå-
ñòè â íà÷àëüíûé ìîìåíò (òàáë. 1). Äëÿ ýíåðãèé
E � 1,125; 2,0; 4,5; 10,0; 20,0; 30,0; 40,0; 50,0;
60,0 è 100 âûáèðàëè íà÷àëüíûå óñëîâèÿ E1

0 0( ) � ,
E E2

0( ) � , ñîîòâåòñòâóþùèå äâèæåíèþ â íà÷àëü-
íûé ìîìåíò ëèøü îäíîãî àòîìà â äèìåðå
(òàáë. 6). Íàêîíåö, äëÿ ýíåðãèé 10, 20, 30 è 40
(òàáë. 2–5 ñîîòâåòñòâåííî) âûáðàíû íåñêîëüêî
íà÷àëüíûõ óñëîâèé îò âíóòðåííåãî êîëåáàíèÿ
äèìåðà äî ÷èñòî «ïðîëåòíîãî» äâèæåíèÿ:
E E/ n1

0 2( ) � 	 � , E2
0( ) � E E	 | |( )

1
0 , n � 0, 1, ..., E.

Òàáëèöà 1

E1 E2 E Òèï äèíàìèêè

–0,25
–0,50
–0,75
–1,00
–1,25
–1,50
–1,75
–2,00
–2,25
–2,50
–2,75
–3,00
–5,00

–10,00
–15,00
–20,00

0,25
0,50
0,75
1,00
1,25
1,50
1,75
2,00
2,25
2,50
2,75
3,00
5,00

10,00
15,00
20,00

0,5
1,0
1,5
2,0
2,5
3,0
3,5
4,0
4,5
5,0
5,5
6,0

10,0
20,0
30,0
40,0

Ëîêàëüíûå îñöèëëÿöèè
Õàîñ
Õàîñ
Õàîñ
Õàîñ
Õàîñ
Õàîñ

Ëîêàëüíûå îñöèëëÿöèè
Ëîêàëüíûå îñöèëëÿöèè

Õàîñ
Õàîñ
Õàîñ
Õàîñ
Õàîñ
Õàîñ
Õàîñ

Òàáëèöà 2

E1 E2 E Òèï äèíàìèêè

–5
–4
–3
–2
–1
0
1
2
3
4
5

5
6
7
8
9

10
9
8
7
6
5

10
10
10
10
10
10
10
10
10
10
10

Õàîñ
Õàîñ
Õàîñ

Êâàçèðåãóëÿðíàÿ
Õàîñ

Êâàçèðåãóëÿðíàÿ
Êâàçèðåãóëÿðíàÿ

Ðåãóëÿðíàÿ
Ðåãóëÿðíàÿ
Ðåãóëÿðíàÿ
Ðåãóëÿðíàÿ

Òàáëèöà 3

E1 E2 E Òèï äèíàìèêè

–10
–8
–6
–4
–3
–2
–1
0
1
2
4
6
8

10

10
12
14
16
17
18
19
20
19
18
16
14
12
10

20
20
20
20
20
20
20
20
20
20
20
20
20
20

Õàîñ
Õàîñ
Õàîñ
Õàîñ
Õàîñ

Êâàçèðåãóëÿðíàÿ
Õàîñ

Êâàçèðåãóëÿðíàÿ
Êâàçèðåãóëÿðíàÿ

Ðåãóëÿðíàÿ
Ðåãóëÿðíàÿ
Ðåãóëÿðíàÿ
Ðåãóëÿðíàÿ
Ðåãóëÿðíàÿ

Òàáëèöà 4

E1 E2 E Òèï äèíàìèêè

–15
–14
–13
–12
–11
–10
–9
–8
–7
–6
–5
–4
–3
–2
–1
0
1
2
3
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Âìåñòî êîîðäèíàò àòîìîâ x1 è x2 óäîáíî âîñ-
ïîëüçîâàòüñÿ êîîðäèíàòîé öåíòðà òÿæåñòè äèìå-
ðà x x x /� �( )1 2 2 è õàðàêòåðèñòèêîé îòíîñèòåëü-
íîãî ðàññòîÿíèÿ ìåæäó àòîìàìè y x� 	( 1 x /2 2) .
Â íîâûõ ïåðåìåííûõ ìû èìååì äâóìåðíîå äâèæå-
íèå èçîáðàæàþùåé òî÷êè íà ïëîñêîñòè ( , )x y , ãäå
îáëàñòü, äîïóñòèìàÿ äëÿ äâèæåíèÿ, ïðåäñòàâëÿåò
ñîáîé ãîôðèðîâàííûé «êîðèäîð», îòêðûòûé â
íàïðàâëåíèè îñè x (ñì. ðèñ. 3). Ïðè ýòîì â íà-
÷àëüíûé ìîìåíò âðåìåíè ïðè çàäàííîé ýíåðãèè
÷àñòèöà ñòàðòóåò èç òî÷êè (0,0) ñî ñêîðîñòüþ 2E
âäîëü ðàçíûõ íàïðàâëåíèé, ÷òî èçîáðàæåíî âåå-
ðîì ñòðåëîê â ëåâîé ÷àñòè ðèñ. 3. Ñòðåëêå à îòâå-
÷àåò óñëîâèå E1

0( ) � 	 �E E/2
0 2( ) , à ñòðåëêå b —

óñëîâèå E
1
0( ) � E E/

2
0 2( ) � . Íà ýòîì æå ðèñóíêå

ñõåìàòè÷åñêè èçîáðàæåíû îñíîâíûå òèïû âîç-
ìîæíûõ äâèæåíèé. Âî-ïåðâûõ, âîçìîæíû (îñî-

áåííî ïðè ìàëûõ ýíåðãèÿõ) ðåãóëÿðíûå êîëåáà-
íèÿ â ïðåäåëàõ îäíîãî ïåðèîäà ñòðóêòóðû ïîä-
ëîæêè (êðèâàÿ À íà ðèñ. 3). Âî-âòîðûõ, ïðè íà-
÷àëüíûõ óñëîâèÿõ òèïà b ïðè áîëüøèõ ýíåðãèÿõ
âîçìîæíî ðåãóëÿðíîå «ïðîëåòíîå» äâèæåíèå,
èçîáðàæåííîå íà ðèñóíêå â âèäå êðèâîé Â. Â ÷à-
ñòíîñòè, ïðè ìàëîì ïðåâûøåíèè ýíåðãèåé âåëè-
÷èíû Es ýòà òðàåêòîðèÿ èìååò âèä ëèíèè Ñ, êîòî-
ðîé îòâå÷àåò ýñòàôåòíîå ïåðåìåùåíèå äèìåðà.
Ïîñêîëüêó òðàåêòîðèè òèïà Â è Ñ ïðîõîäÿò ÷åðåç
îáëàñòè îòðèöàòåëüíîé êðèâèçíû ÏÏÝ, îíè â êî-
íå÷íîì èòîãå, ïî-âèäèìîìó, òàêæå ïåðåéäóò â
ñòîõàñòè÷åñêèé ðåæèì, íî íà î÷åíü áîëüøèõ âðå-
ìåíàõ (â îñîáåííîñòè ýòî êàñàåòñÿ òðàåêòîðèé
òèïà Â, çàõâàòûâàþùèõ î÷åíü íåáîëüøóþ ÷àñòü
ïîâåðõíîñòè ñ K � 0). Íàêîíåö, íàèáîëåå ÷àñòî
âñòðå÷àþùåéñÿ îêàçàëàñü ñèòóàöèÿ ñî ñòîõàñòè-
÷åñêèì ïîâåäåíèåì òðàåêòîðèè (ëèíèÿ D).

Ïðè ÷èñëåííîì ñ÷åòå ðàññìàòðèâàëèñü î÷åíü
äëèííûå òðàåêòîðèè äâèæåíèÿ, ïîëó÷åííûå ïðè
÷èñëå âû÷èñëèòåëüíûõ èòåðàöèé ïîðÿäêà 108.
Ýòîìó ÷èñëó èòåðàöèé îòâå÷àëè ìàêñèìàëüíûå
áåçðàçìåðíûå âðåìåíà äâèæåíèé äèìåðà (áåçðàç-
ìåðíûå ôèçè÷åñêèå âðåìåíà) ïîðÿäêà tmax �106,
÷òî ñîîòâåòñòâóåò 105 ñîáñòâåííûõ ïåðèîäîâ êî-
ëåáàíèé àòîìîâ â ðåëüåôå ïîäëîæêè. Ïðè ýòîì â
õàîòè÷åñêîì ðåæèìå öåíòð ìàññ äèìåðà ïåðåìå-
ùàëñÿ íà ðàññòîÿíèÿ äî 4 104$ ïåðèîäîâ ýòîãî ïî-
òåíöèàëüíîãî ðåëüåôà.

Îñíîâíûìè âû÷èñëÿåìûìè âåëè÷èíàìè áûëè
ñëåäóþùèå: çàâèñèìîñòü êîîðäèíàòû öåíòðà äè-
ìåðà îò âðåìåíè x x t� ( ), çàâèñèìîñòü îò âðåìåíè
÷èñëà ïîâîðîòîâ íàïðàâëåíèÿ ñêîðîñòè äèìåðà è
êîîðäèíàòû â ìîìåíòû ïîâîðîòîâ, âðåìåííàÿ çà-
âèñèìîñòü äèñïåðñèè D x x� � � 	 � �2 2 äëÿ òðà-
åêòîðèè x t( ) êîìïëåêñîâ, ñîâåðøàþùèõ õàîòè-
÷åñêîå äâèæåíèå, è ïàðàìåòð p D t / t� ln ( ) ln ( ),
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Ðèñ. 3. Ñõåìàòè÷åñêèé âèä âîçìîæíûõ òèïîâ äâèæå-
íèÿ èçîáðàæàþùåé òî÷êè. Îïèñàíèå â òåêñòå.



îïðåäåëÿþùèé õàðàêòåð ìàêðîñêîïè÷åñêîãî äâè-
æåíèÿ äèìåðà. Êðîìå òîãî, äëÿ ñðàâíåíèÿ ïîëó-
÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ ñ òðàäèöèîííûìè ìåòîäàìè
èññëåäîâàíèÿ õàîòè÷åñêîé äèíàìèêè áûëè ïî-
ñòðîåíû ñå÷åíèÿ Ïóàíêàðå äëÿ íàéäåííûõ òðàåê-
òîðèé è îäíîìåðíûå òî÷å÷íûå îòîáðàæåíèÿ äëÿ
êîîðäèíàò ïîâîðîòîâ öåíòðà ìàññ êîìïëåêñà.

Ñëåäóåò ïîäðîáíåå îñòàíîâèòüñÿ íà ñïîñîáå
óñðåäíåíèÿ ïðè âû÷èñëåíèè äèñïåðñèè òðàåêòî-
ðèè. Ýòó âåëè÷èíó âû÷èñëÿëè òðåìÿ ñïîñîáàìè.
Â ïåðâîì ñëó÷àå óñðåäíåíèå ïðîâîäèëè ïî âðåìå-
íè äâèæåíèÿ îò íà÷àëüíîãî t0 0� äî òåêóùåãî ìî-
ìåíòà âðåìåíè è ïðèíèìàëè, ÷òî

è
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ãäå t kk � " è " — èòåðàöèîííûé øàã. Îäíàêî
ýòîò ñïîñîá íàõîæäåíèÿ çàâèñèìîñòè D D t� ( )
äàåò íåóñòîé÷èâûå è, ñëåäîâàòåëüíî, íåäîñòà-
òî÷íî äîñòîâåðíûå ðåçóëüòàòû äàæå ïðè ðàñ-
ñìîòðåíèè î÷åíü äëèííûõ òðàåêòîðèé äâèæåíèÿ,
ïîëó÷åííûõ â ðåçóëüòàòå ïîðÿäêà 108 âû÷èñëè-
òåëüíûõ èòåðàöèé. Ïðè èñïîëüçîâàíèè ýòîãî ìå-
òîäà âðåìåííàÿ çàâèñèìîñòü p t( ) îêàçàëàñü âåñü-
ìà ìåäëåííîé, è çà ðàçóìíûå âðåìåíà ñ÷åòà
òðóäíî ïîëó÷èòü âûõîä ýòîé âåëè÷èíû íà åå ïðå-
äåëüíîå çíà÷åíèå. Äðóãîé ñïîñîá çàêëþ÷àëñÿ â
îäíîâðåìåííîì óñðåäíåíèè ïî ðàçëè÷íûì ðåàëè-
çàöèÿì: ïðîâîäèëîñü «ðàçðåçàíèå» òðàåêòîðèè íà
øåñòü âðåìåííûõ èíòåðâàëîâ îäèíàêîâîé äëèíû,
íàëîæåíèå èõ äðóã íà äðóãà ñ ïîñëåäóþùèì óñ-
ðåäíåíèåì ïî ýòèì øåñòè ðåàëèçàöèÿì. Ïîñêîëü-
êó ýòîò ìåòîä äàâàë ëó÷øèå ðåçóëüòàòû, áûëè
ïðîâåäåíû ðàñ÷åòû ñ óñðåäíåíèåì ïî áîëüøîìó
÷èñëó ðåàëèçàöèé ñ ïðàêòè÷åñêè èäåíòè÷íûìè
íà÷àëüíûìè óñëîâèÿìè. Äëÿ ïîëó÷åíèÿ õîðîøî
ñõîäÿùèõñÿ è óñòîé÷èâûõ ðåçóëüòàòîâ ïðè ðà-
çóìíîé äëèòåëüíîñòè ñ÷åòà ðàññìàòðèâàëè ïó÷êè
èç 400–500 òðàåêòîðèé. Â íà÷àëüíûå óñëîâèÿ
äâèæåíèÿ, ò.å. â ïåðâîíà÷àëüíî âûáðàííûå çíà-
÷åíèÿ E1

0( ) è E2
0( ), äëÿ ðàññìàòðèâàåìûõ m òðàåê-

òîðèé ïó÷êà ñ ïîìîùüþ äàò÷èêà ñëó÷àéíûõ ÷èñåë
âíîñèëèñü íåáîëüøèå ðàçëè÷èÿ, âåëè÷èíà êîòî-
ðûõ ñîñòàâëÿëà 10 108 9	 		 îò àáñîëþòíîãî çíà÷å-
íèÿ âåëè÷èí Ei

( )0 (ïðè ýòîì, åñòåñòâåííî, ñòðîãî
ñîáëþäàëîñü óñëîâèå E( )0 � const). Òàêèõ ìàëûõ
ðàçëè÷èé â íà÷àëüíûõ óñëîâèÿõ äâèæåíèÿ îêàçà-
ëîñü äîñòàòî÷íî äëÿ òîãî, ÷òîáû õàîòè÷åñêèå òðà-
åêòîðèè áûñòðî (ýêñïîíåíöèàëüíî) ðàñõîäèëèñü
ìåæäó ñîáîé, îáðàçóÿ ðàñøèðÿþùèéñÿ ïó÷îê

òðàåêòîðèé. Â ýòîì ñëó÷àå óñðåäíåíèå âåëè÷èí x
è x2 ïðîèçâîäèëîñü ïî ïîïåðå÷íûì ñå÷åíèÿì
ïó÷êà òðàåêòîðèé:

� � �
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�x t

m
x i nn
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m
( ) ( , )

1

1

è
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�
�x t
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x i nn
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m
2 2

1

1
( ) ( , ) ,

ãäå x i n( , ) — êîîðäèíàòà öåíòðà òÿæåñòè i-é ìîëå-
êóëû â ìîìåíò âðåìåíè t nn � ". Ýòèì ìåòîäîì
áûëè ïîëó÷åíû áîëåå äîñòîâåðíûå äàííûå äëÿ
âðåìåííîé çàâèñèìîñòè D t( ).

Îñíîâíûå ðåçóëüòàòû

Äâóõàòîìíàÿ ìîëåêóëà â ðàññìàòðèâàåìîé ñèñ-
òåìå ìîæåò ñîâåðøàòü ÷åòûðå ïðèíöèïèàëüíî
ðàçëè÷íûõ âèäà äâèæåíèé: ëîêàëèçîâàííîå êîëå-
áàíèå äâóõ òèïîâ, ðåãóëÿðíîå ïîñòóïàòåëüíîå
äâèæåíèå è, íàêîíåö, õàîòè÷åñêîå äâèæåíèå.
Ïðè ëîêàëèçîâàííûõ êîëåáàíèÿõ ïåðâîãî òèïà
ìîëåêóëà ïåðèîäè÷åñêè ïóëüñèðóåò, íî åå öåíòð
ìàññ ïðè ýòîì íå ñäâèãàåòñÿ (ò.å. x � const è
v � 0). Ïðè ëîêàëèçîâàííûõ êîëåáàíèÿõ âòîðîãî
òèïà öåíòð òÿæåñòè ìîëåêóëû ñîâåðøàåò ïåðèî-
äè÷åñêèå êîëåáàíèÿ, òàê ÷òî x x x t� � � � 0 sin � ,
òîãäà êàê äâèæåíèå êàæäîãî àòîìà êîìïëåêñà ìî-
æåò áûòü áîëåå ñëîæíûì. Ïîñòóïàòåëüíîå äâèæå-
íèå õàðàêòåðèçóåòñÿ òåì, ÷òî öåíòð ìàññ ìîëåêó-
ëû íå ìåíÿåò íàïðàâëåíèÿ äâèæåíèÿ, õîòÿ åãî
ñêîðîñòü v íå îáÿçàòåëüíî îñòàåòñÿ ïîñòîÿííîé.
Åñëè v � const, òî ìîæíî ãîâîðèòü î ðåãóëÿðíîì
ïîñòóïàòåëüíîì äâèæåíèè èëè êâàçèðåãóëÿðíîì,
åñëè èçìåíåíèÿ ñêîðîñòè ìàëû. Íàêîíåö, ïðè
õàîòè÷åñêîì äâèæåíèè ìîëåêóëà ìíîãîêðàòíî èç-
ìåíÿåò íàïðàâëåíèå äâèæåíèÿ ñâîåãî öåíòðà òÿ-
æåñòè, à åå òðàåêòîðèÿ äâèæåíèÿ x x t� ( ) èìååò
ñëó÷àéíûé õàðàêòåð.

Ðåãóëÿðíîå ïîñòóïàòåëüíîå äâèæåíèå («ïðî-
ëåòíûå» òðàåêòîðèè) íàáëþäàëîñü, êàê ïðàâèëî,
ïðè áîëüøèõ ýíåðãèÿõ (â ÷àñòíîñòè, ïðè çíà÷åíè-
ÿõ E � 10; 20; 30; 50 è 60). Îäíàêî äåòàëüíûé
ìèêðîñêîïè÷åñêèé àíàëèç ñå÷åíèÿ Ïóàíêàðå ïî-
êàçàë, ÷òî è ýòîì ñëó÷àå ïðîèñõîäèò ìåäëåííîå
óâåëè÷åíèå è õàîòèçàöèÿ îáëàñòè äâèæåíèÿ â ôà-
çîâîì ïðîñòðàíñòâå. Ïðè ýòîì ëþáîïûòíî, ÷òî ñî
âðåìåíåì ýòà îáëàñòü ïóëüñèðóåò, è åå îáúåì èç-
ìåíÿåòñÿ íåìîíîòîííî. Âòîðûì âàæíûì ìîìåí-
òîì, îáíàðóæåííûì â õîäå ìàøèííîãî ýêñïåðè-
ìåíòà, áûëî íàõîæäåíèå «îêîí íåïðîçðà÷íîñòè»,
êîãäà äàæå ïðè î÷åíü áîëüøèõ ýíåðãèÿõ (â ÷àñò-
íîñòè, ïðè ýíåðãèÿõ E � 40 è 100) íàáëþäàëàñü
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áûñòðàÿ ïåðåêà÷êà ýíåðãèè èç ïîñòóïàòåëüíîãî
äâèæåíèÿ öåíòðà òÿæåñòè âî âíóòðåííèå êîëåáà-
íèÿ äèìåðà è áûñòðàÿ ñòîõàñòèçàöèÿ äâèæåíèÿ.
Ïî-âèäèìîìó, ýòî ÿâëåíèå ñâÿçàíî ñ âíóòðåííèì
ïàðàìåòðè÷åñêèì ðåçîíàíñîì â ñèñòåìå: ïðè
«ïðîëåòå» êîìïëåêñà íàä ïåðèîäè÷åñêèì ðåëüå-
ôîì âîçíèêàåò ïåðèîäè÷åñêàÿ ñèëà, ïàðàìåòðè÷å-
ñêè âîçäåéñòâóþùàÿ íà âíóòðåííþþ ñòåïåíü ñâî-
áîäû äèìåðà.

Íàèáîëåå èíòåðåñíû ðåçóëüòàòû, êàñàþùèåñÿ
õàîòè÷åñêîãî äâèæåíèÿ äèìåðà. Òàêîé âèä äâè-
æåíèÿ íàèáîëåå ÷àñòî âñòðå÷àëñÿ â ÷èñëåííîì
ýêñïåðèìåíòå. Ïðè ýòîì ìîíîòîííîìó èçìåíåíèþ
ïàðàìåòðà Ei

( )0 ñîîòâåòñòâóåò íåìîíîòîííîå ÷åðå-
äîâàíèå ðàçëè÷íûõ âèäîâ äâèæåíèÿ ìîëåêóëû.
Ïðè õàîòè÷åñêîì äâèæåíèè âû÷èñëåíèå âðåìåí-
íîãî èçìåíåíèÿ äèñïåðñèè ïðè óñðåäíåíèè ïî
400–500 ðåàëèçàöèÿì äàâàëî áûñòðûé âûõîä íà
ñòàöèîíàðíîå çíà÷åíèå ïàðàìåòðà p. Ïðè çíà÷å-
íèÿõ ýíåðãèè E � 0,5 è 1 áûëî íàéäåíî, ÷òî çàâè-
ñèìîñòü äèñïåðñèè îò âðåìåíè óäîâëåòâîðÿåò
ñòàíäàðòíîìó ñîîòíîøåíèþ D tp~ ñ p � 0,5, õà-
ðàêòåðíûì äëÿ áðîóíîâñêîãî äâèæåíèÿ ÷àñòèöû.

Òàêèì îáðàçîì, íàìè ïîêàçàíî, ÷òî äèíàìè÷å-
ñêèé õàîñ â ôàçîâîì ïðîñòðàíñòâå ïðèâîäèò ê
ïðîñòðàíñòâåííîé äèôôóçèè â êîíôèãóðàöèîí-
íîì ïðîñòðàíñòâå è âîçíèêíîâåíèþ áðîóíîâñêîãî
äâèæåíèÿ àäàòîìíûõ êëàñòåðîâ. Ýòîò ðåçóëüòàò
ïðåäñòàâëÿåò èñêëþ÷èòåëüíûé èíòåðåñ, òàê êàê
äåìîíñòðèðóåò, ÷òî ïðè îïðåäåëåííûõ óñëîâèÿõ
äèôôóçèÿ êëàñòåðà ìîæåò ïðîèñõîäèòü ïðè íóëå-
âîé òåìïåðàòóðå (íî êîíå÷íîé ýíåðãèè) â îòñóòñò-
âèå òåïëîâûõ òîë÷êîâ çà ñ÷åò òåðìîñòàòà. Â äàí-
íîì ñëó÷àå ðîëü òåðìîñòàòà â íåêîòîðîì ñìûñëå
èãðàåò âíóòðåííÿÿ ñòåïåíü ñâîáîäû êëàñòåðà, è
ïîñòóïàòåëüíîå åãî äâèæåíèå ìîæåò îáìåíèâàòü-
ñÿ ýíåðãèåé ñ âíóòðåííèìè êîëåáàíèÿìè. Ïðè
ýòîì âñëåäñòâèå íåëèíåéíîñòè ñèñòåìû ýòîò îá-
ìåí ìîæåò ïðîèñõîäèòü ñëó÷àéíûì îáðàçîì.

Ïðè èññëåäîâàíèè õàîòè÷åñêîãî äâèæåíèÿ
êëàñòåðà âäîëü òðàåêòîðèè x x t� ( ) ìû òàêæå èç-
ìåðÿëè çíà÷åíèÿ êîîðäèíàò åãî öåíòðà òÿæåñòè
x x x N( ) ( ) ( ), ,...,1 2 â ïîñëåäîâàòåëüíûå ìîìåíòû
âðåìåíè t kk � % ñ çàäàííûì øàãîì âî âðåìåíè % è
îïðåäåëÿëè èçìåíåíèÿ êîîðäèíàò "x xk k( ) ( )� 	�1

	 x k( ). Ñîâîêóïíîñòü ïîëó÷åííûõ âåëè÷èí "x k( )

ïîäâåðãàëàñü äàëüíåéøåé îáðàáîòêå ñòàíäàðòíû-
ìè ìåòîäàìè ìàòåìàòè÷åñêîé ñòàòèñòèêè ñ öåëüþ
îïðåäåëåíèÿ çàêîíà ðàñïðåäåëåíèÿ ýòîé ñëó÷àé-
íîé âåëè÷èíû. Òàêèå èññëåäîâàíèÿ áûëè ïðîâå-
äåíû äëÿ ýíåðãèé E � 1 è 20, êîòîðûì îòâå÷àëè
ñîîòâåòñòâåííî îáúåìû ñòàòèñòè÷åñêèõ âûáîðîê
N � 581 è 410. Áûëî óñòàíîâëåíî, ÷òî ñ âûñîêèì
óðîâíåì çíà÷èìîñòè ïî x2-êðèòåðèþ âåëè÷èíû

"x k( ) ðàñïðåäåëåíû ïî íîðìàëüíîìó (ãàóññîâî-
ìó) çàêîíó, ò.å. îáëàäàþò òàêèìè æå ñâîéñòâàìè,
÷òî è äëÿ òðàåêòîðèé êëàññè÷åñêîãî áðîóíîâñêîãî
äâèæåíèÿ.

Îäíàêî â ðÿäå ñëó÷àåâ ñëó÷àéíîå áëóæäàíèå
äèìåðà â íåêîòîðûå ìîìåíòû ñìåíÿëîñü íà áûñò-
ðûé «ïðîëåòíûé» ðåæèì, ïðîäîëæàâøèéñÿ êî-
íå÷íîå âðåìÿ. Ïðè ýòîì â áîëåå êðóïíîì ìàñøòà-
áå â ýòè ìîìåíòû âîçíèêàþò ìàêðîñêîïè÷åñêèå
ñêà÷êè òðàåêòîðèè. Òî åñòü äâèæåíèå íîñèò õà-
ðàêòåð íå ñòîëüêî áðîóíîâñêîãî äâèæåíèÿ, ñêîëü-
êî ÿâëÿåòñÿ ðåàëèçàöèåé ïðîöåññà Êîøè. Âåðîÿò-
íî, ñ ýòèì ñâÿçàí ñëåäóþùèé ðåçóëüòàò: áûëî
îáíàðóæåíî, ÷òî ïðè ýíåðãèè E � 10, ò.å. â îáëàñ-
òè ýíåðãèé, âûñîêèõ ïî ñðàâíåíèþ ñ ýíåðãèåé
Em , àïïðîêñèìàöèÿ çàâèñèìîñòè D t( ) ñòåïåííûì
ñîîòíîøåíèåì D tp~ ïðèâåëà ê ïîêàçàòåëÿì p �
� 0,65–0,8, çàìåòíî ïðåâûøàþùèì âåëè÷èíó 0,5
è õàðàêòåðíûì äëÿ ïðîöåññà îáîáùåííîé äèôôó-
çèè. Áîëåå òîãî, åñëè àïïðîêñèìàöèþ çàâèñèìî-
ñòè D t( ) ïðîâîäèëè äëÿ ðàçíûõ èíòåðâàëîâ âðå-
ìåíè, òî ïîëó÷àëè ðàçëè÷íûå çíà÷åíèÿ p, è
çàâèñèìîñòü ýòîé âåëè÷èíû îò âðåìåííîãî èíòåð-
âàëà îêàçàëàñü íåìîíîòîííîé. Òàêèì îáðàçîì,
ïðè áîëüøèõ çíà÷åíèÿõ ýíåðãèè ðàññìàòðèâàå-
ìûé ïðîöåññ, ÿâëÿÿñü ñòîõàñòè÷åñêèì, íå ñîîò-
âåòñòâóåò êëàññè÷åñêîìó áðîóíîâñêîìó äâèæå-
íèþ, à âîçìîæíî, è îáîáùåííîìó áðîóíîâñêîìó
ïðîöåññó.

Àâòîðû áëàãîäàðíû Â. È. Áåëàíó çà ïîìîùü â
ïðîâåäåíèè ÷èñëåííûõ ðàñ÷åòîâ. Ðàáîòà âûïîë-
íåíà ïðè ÷àñòè÷íîé ïîääåðæêå ïðîãðàììîé
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Dynamical chaos and low-temperature surface
diffusion of small adatom clusters

A. S. Kovalev and A. I. Landau

The nonlinear one-dimensional dynamics of
diatomic adatom clusters on the corrugated

crystal surface is investigated by computer si-
mulations. It is shown that for initial condi-
tions for which this dynamic Hamiltonian sys-
tem possesses a chaotic behavior in the phase
space, the dynamical chaos manifests itself in
the coordinate space as a diffusion of a clus-
ter. The above process differs principally from
the usual temperature diffusion and may show
itself at low temperatures.
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