
Лекция № 14. Автокорреляциялық функция мен тасымалдау 

коэффициенті арасындағы байланыс 

 

Соңғы уақытта  күшті өзара әсерлесетін  жүйені зерттейтін сандық 

әдістер өте қарқынды дамуда.  Осы әдістердің  сұйықтықтар теориясында  

қолданылуы мынамен түсіндіріледі: сұйықтықтарда термодинамикалық және  

тасымалдау қасиеттерін  аналитикалық түрде зерттеу  математикалық 

қиыншылықтар туғызады [1].     Сұйықтықтағы өзара әсерлесу  параметрі, 

яғни  сұйықтық бөлшектерінің потенциалдық  энергиясының  кинетикалық 

энергияға қатынасымен анықталатын параметр  бірден асуы мүмкін. Мұндай 

жағдайда машиналық эксперимент әдістері   жүйе туралы  ақпарат алудың 

қарапайым және сенімді амалы болып табылады.  [2-5]   жұмыстарда 

көрсетілгендей, молекулалық динамика әдісін қолдану  сұйықтықтың 

термодинамикалық қасиеттерін үлкен дәлдікпен  анықтауға мүмкіндік береді.  

Соңғы кездерде, молекулааралық потенциалдар түріне  көп көңіл 

бөлінуде  [1,6].  [7,8] жұмыстарда   термодинамикалық  есептеулер, ал [5]  

жұмыста -  сұйықтықта термодинамикалық  және  тасымалдау қасиеттерін  

әртүрлі потенциалдармен қарастырған.  

Бұл жұмыстардың нәтижелері аргон үшін Леннарда-Джонса 

потенциалы  дұрыс келетінін тұжырымдаған.  Бұл лабораториялық  жұмыста  

сұйықтықтар мен газдарда  Леннард-Джонс потенциалымен  тасымалдау  

коэффициенттерін  есептеуге компьютерлік эксперимент  жүргізу  

ұсынылады.    

Сызықты кері әсер теориясы 

Алынған динамикалық айнымалылардың автокорреляциялық 

функциялары жүйенiң макроскопиялық сипаттамаларын есептегенде 

пайдалы болуы мүмкiн. Автокорреляциялық функциялар мен жүйенiң 

макроскопиялық сипаттамалары арасындағы байланысты Грин – Кубо 

сызықты кері әсер теориясына негіздеп табуға болады. [9,10] жұмыстарға 

сүйеніп, теорияның негiзгiлеріне тоқталайық.  
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мұнда    - Пуассон жақшаларын бiлдiредi. (2) теңдеуiн операторлық түрде 

жазуға да болады: 

NN

N fL
t

f
i 



,                                    (3) 

осындағы 
N

L  - Лиувилль операторы: 

 ,
NN

HiL                                     (4) 

Ендi жүйенiң сыртқы әлсiз қоздырғышқа әсерiн көрейiк. Айталық, 

қоздырушы күштiң табиғаты динамикалық деп есептейiк те, жүйенiң 

гамильтонианында қосымша мүше ретiнде келтiрiлуi мүмкiн деп ұйғарайық: 
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(6) теңдiгi сызықты байланыс көмегiмен қоздырушы күш  tF  пен 

белгiлi бiр  VRAA
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Егер Лиувилль теңдеуiне оралатын болсақ, онда 
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Бастапқы тепе-теңдiк қалпын қамтамасыз ету үшiн өрiс 
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мезетiнде адиабаталық түрде қосылады деп ұйғарайық. Демек, 
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мезетiнде жүйе тепе-теңдiк қалпында болды деген сөз. Осылайша, (8) 

теңдеуiнiң шешiмi мынадай бастапқы шарттарды қанағаттандыруы керек: 
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сызықты кері әсер теориясының ең маңызды ұйғарымы мынау: 
0

tt   

болғанда жүйе қатты тұрақты емес қалыпқа өте алмайды. Сондықтан бiз 

былай жазуымызға болады: 
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пропорционал мүшелердi қалдырып, мынаны аламыз: 
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Сызықты кері әсер теориясы бойынша (11) сызықтандырылған теңдеу 

жүйенiң макроскопиялық сипаттамаларын F  дәрежелерi бойынша жiктеудiң 

бiрiншi дәрежелi мүшелерiн дұрыс есептеуге болады. (11) теңдеуiнiң 

формалды шешiмiн мына түрде жазып алуға болады: 
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Бiз жүйенiң реакциясын (жауабын) есептеуiмiз керек. Ол тепе-теңдiк емес 

қалпындағы белгiлi бiр  VRBB


,  динамикалық функцияның орташа мәнi 

ретiнде анықталады, яғни: 
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онда бiрлiк көлемге қатынаста болатын реакцияны (жаупты) аламыз да, ол 

мына түрде болады: 
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(15) теңдеуiндегi  t
BA

  жауап функциясы бiрлiк көлемге сәйкес келетiн 

)()( ttF   бiрлiк импульске реакцияны сипаттайды. Сондықтан жауап 

функциясының теңдеуiн басқаша жазып алуымызға болады: 
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Кейбiр элементар математикалық түрлендiрулер жасағаннан кейiн және 

Пуассон жақшаларының қасиеттерiн пайдаланып, жауап функциясы үшiн 

бiрнеше түрдегi теңдеулердi аламыз: 
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 Бiз сызықты кері әсер теориясының ең негiзгi нәтижесiн алдық, ол 

бойынша жауап функциясы уақыттың екi түрлi мезеттерiнде алынған 

динамикалық функциялардың көбейтiндiсiнен шығатын тепе-теңдiк ансамблi 

бойынша орташа мәнi ретiнде анықталады. 

Байқасаңыз, (16) немесе (17) түрдегi теңдеулердi есептеу N  бөлшек 

есебiн шешумен пара-пар. Әрине, осы теңдiктердi жуықтап шешудiң 

жолдары да бар, алайда сызықты кері әсер теориясының нәтижелерiн орынды 

пайдалану тек статистикалық физикаға молекулалық динамика әдiсiн 

енгiзгеннен кейiн ғана мүмкiн болды. 



Мысал үшiн, плазма үшiн былай ұйғаруға болады: 
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Сонда, тоқ тығыздығы мен электр өрiсi арасындағы пропорционалдық 

коэффициентi болып табылатын    электр өткiзгiштiгi, мына түрде 

жазылуы мүмкін: 
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Бұрыш жақшалардың iшiндегi функция микроскопиялық тоқтың 

автокорреляциялық функциясы болып табылады. Сонымен, сызықты кері 

әсер теориясына сәйкес, анықталған динамикалық айнымалылардың 

автокорреляциялық функциясына белгiлi бiр макроскопиялық тасымалдау 

коэффициентi сәйкес келеді. 
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