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Запропоновану ранiше теорiю неоднорiдного плину дворiвневих атомiв [Журн. фiз. до-
сл. 1, 402 (1997); Журн. фiз. досл. 9, 156 (2005)] полiпшено врахуванням близького порядку,
зумовленого короткосяжними взаємодiями. Дослiджено змiни фазової дiаграми пара-рiдина,
профiлю густини плину у випадку планарної мiжфазної поверхнi, а також коефiцiєнта повер-
хневого натягу, якi зумовленi виходом за межi простого середньопольового наближення.
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I. ВСТУПНI ЗАУВАЖЕННЯ

У наших недавнiх працях [1] ми розвинули прос-
ту мiкроскопiчну теорiю плину дворiвневих атомiв,
яка дає змогу простежити влив зовнiшнього елект-
ричного поля чи резонансного опромiнення на такi
макроскопiчнi властивостi неоднорiдної системи, як
бiнодаль, спiнодаль, коефiцiєнт поверхневого натягу
чи нуклеацiйний бар’єр для фазового переходу пари
в рiдину або рiдини в пару. Формально розгляд ви-
глядає, як для системи частинок iз потенцiалом Са-
зерленда (iз показником 6), однак глибина потенцiалу
залежить вiд величини напруженостi електричного
поля чи концентрацiї збуджених атомiв. Установлен-
ня цих залежностей є одним iз головних результатiв
праць [1], бо вони дають змогу зрозумiти зв’язок мiж
зовнiшнiми впливами й зумовленими ними макроско-
пiчними властивостями плину. Зрозумiло також, що
природно користуватися одиницями вимiру, якi по-
в’язанi з характеристиками дворiвневого атома (а не
з параметрами потенцiалу Сазерленда).

Розвинена у працях [1] теорiя використовує метод
функцiонала густини [2–4]. При цьому короткосяж-
не вiдштовхування враховують у локальному набли-
женнi, що вiдповiдає рiвнянню стану твердих кульок
Карнагана–Старлiнґа, а далекосяжна взаємодiя — у
нелокальному середньопольовому наближеннi. Хоча
такий пiдхiд широко використовують рiзнi дослiдни-
ки, вiн не позбавлений деяких недолiкiв [2]. Зокрема
середньопольове врахування далекосяжної взаємодiї
приводить до об’ємних i мiжфазних характеристик,
якi вiдрiзняються кiлькiсно вiд даних комп’ютерних
симуляцiй (для плину Ленарда-Джонса дивись, на-
приклад, працi [5, 6]; на цей недолiк звернено увагу
i у працi [7]).

Мета цiєї працi — полiпшити попередню теорiю
[1], вийшовши за межi середньопольового наближен-
ня для далекосяжних взаємодiй у дусi працi [7] (за-
уважимо, що є й iншi варiанти такого полiпшення,

дивись, поклики в [7] i, зокрема, працю [8], а також
[9–11]). Виходитимемо з вiдомого початкового виразу
в методi функцiонала густини для функцiонала вели-
кого термодинамiчного потенцiалу

Ω[ρ(r)] = FCS[ρ(r)] (1.1)

+
1

2

∫

|r1−r2|≥σ

dr1dr2 ρ(2)(r1, r2) U(r1, r2)

− µ

∫

dr1ρ(r1),

який ураховує короткосяжне вiдштовхування твер-
дих кульок дiамeтром σ у формi Карнагана–
Старлiнґа

FCS[ρ(r)] = kT

∫

dr1ρ(r1)

(

ln(Λ3ρ(r1)) (1.2)

+
−1 + 6vρ(r1) − 4v2ρ2(r1)

(1 − vρ(r1))2

)

,

(µ — хiмiчний потенцiал, Λ — довжина теплової хвилi
де Бройля, а v = πσ3/6), а в доданку, що враховує
далекосяжну взаємодiю,

ρ(2)(r1, r2) ' ρ(r1)ρ(r2) g(r1, r2, ρ) (1.3)

' ρ(r1)ρ(r2) g(|r1 − r2|, ρ)

— парна функцiя розподiлу, g(|r1−r2|, ρ) — радiальна
функцiя розподiлу,

U(r1, r2) = U(|r1 − r2|) = −3σ3a

2π

1

|r1 − r2|6
(1.4)
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— притягальна частина далекосяжного потенцiалу по-
парної взаємодiї, a = v(E1−E0)ℵ2/32, E1−E0 — енер-
ґiя збудження атома, ℵ = |p|2/(σ3(E1−E0)) — безроз-
мiрний параметр, який характеризує атом (у подаль-
ших числових розрахунках покладено ℵ = 1), |p| —
величина електричного дипольного моменту перехо-
ду мiж основним i збудженим станами атома.

На вiдмiну вiд середньопольового пiдходу [1], коли
при |r1 − r2| ≥ σ

g(|r1 − r2|, ρ) = 1, ρ(2)(r1, r2) ' ρ(r1)ρ(r2), (1.5)

радiальна функцiя розподiлу g(|r1 − r2|, ρ) тепер не
дорiвнює одиницi, а залежить вiд вiдстанi й густи-
ни, що вiдображає близький порядок, сформований
короткосяжним вiдштовхуванням. Пiдкреслимо, що
взятий вираз (1.3) мiстить наближення: ми беремо ра-
дiальну функцiю розподiлу для однорiдної системи з
середньою однорiдною густиною ρ.

Середню густину ρ в радiальнiй функцiї розподiлу
g(|r1−r2|, ρ) можна вибрати, наприклад, у виглядi [5]

ρ =
1

2
(ρ(r1) + ρ(r2)). (1.6)

Iнший вибiр [6] —

ρ =
1

2
(ρv(r1) + ρv(r2)), (1.7)

ρv(r) =
3

4πr3
v

∫

|r−r
′|≤rv

dr′ρ(r′).

Тут огрублена густина ρv(r) є усередненою локаль-
ною густиною в кулi радiусом rv навколо точки r.
Звичайно беруть rv близьким до σ.

Рiвняння для рiвноважної густини ρ(r)

δΩ[ρ(r)]

δρ(r)
= 0, (1.8)

залежно вiд того, як вибираємо середню густину — у
виглядi (1.6) чи у виглядi (1.7), матиме рiзний вигляд.

Якщо взяти середню густину згiдно з (1.6), то рiвняння (1.8) запишемо так:

µ =
1

β

(

ln
(

Λ3ρ(r)
)

+
8vρ(r) − 9v2ρ2(r) + 3v3ρ3(r)

(1 − vρ(r))3

)

+

∫

|r1−r|≥σ

dr1 ρ(r1) g(|r1 − r|, ρ) U(|r1 − r|) (1.9)

+
ρ(r)

2

∫

|r1−r|≥σ

dr1 ρ(r1)
∂g(|r1 − r|, ρ)

∂ρ
U(|r1 − r|).

Якщо ж узяти середню густину згiдно з (1.7), то рiвняння (1.8) запишемо так:

µ =
1

β

(

ln
(

Λ3ρ(r)
)

+
8vρ(r) − 9v2ρ2(r) + 3v3ρ3(r)

(1 − vρ(r))3

)

+

∫

|r1−r|≥σ

dr1 ρ(r1) g(|r1 − r|, ρ) U(|r1 − r|) (1.10)

+
3

8πr3
v

∫

|r−r1|≤rv

dr1 ρ(r1)

∫

|r2−r1|≥σ

dr2 ρ(r2)
∂g(|r2 − r1|, ρ)

∂ρ
U(|r2 − r1|).

Далi ми дослiдимо плин (1.1), (1.2), (1.3), (1.4), бе-
ручи середню густину або з рiвняння (1.6), або з рiв-
няння (1.7). Ми почнемо з однорiдного випадку i збу-
дуємо фазову дiаграму пара–рiдина. Потiм розгляне-
мо випадок планарної мiжфазної поверхнi та знайде-
мо профiль густини й обчислимо коефiцiєнт поверхне-
вого натягу. Ми покажемо, до чого приводить ураху-
вання близького порядку, зумовленого короткосяж-
ним вiдштовхуванням, тобто використання рiвнянь
(1.3), (1.6) або рiвнянь (1.3), (1.7), замiсть середньо-
польового рiвняння (1.5).

II. ВЛАСТИВОСТI ОДНОРIДНОГО ПЛИНУ.

ФАЗОВА ДIАГРАМА ПАРА–РIДИНА

Поцiкавимося властивостями описаного однорiдно-
го плину. Для цього треба дослiджувати функцiона-
ли, якi залежать вiд однорiдної густини; у такому разi
вони є функцiями густини. Отже, однорiднi власти-
востi отримуємо, коли працюватимемо з великим тер-
модинамiчним потенцiалом (1.1) як наступною функ-
цiєю густини
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Ω(ρ) = kTV ρ

(

ln
(

Λ3ρ
)

+
−1 + 6vρ − 4v2ρ2

(1 − vρ)2

)

(2.11)

+ a1(ρ)V ρ2 − µV ρ,

а хiмiчний потенцiал (дивись (1.9) чи (1.10)) визначи-
тимемо з рiвняння

µ = kT

(

ln
(

Λ3ρ
)

+
8vρ − 9v2ρ2 + 3v3ρ3

(1 − vρ)
3

)

(2.12)

+ ρ(2a1(ρ) + ρa2(ρ)),

де

a1(ρ) = 2π

∞
∫

σ

dr r2g(r, ρ) U(r),

a2(ρ) = 2π

∞
∫

σ

dr r2 ∂g(r, ρ)

∂ρ
U(r).

Вiдзначимо, що обидва вибори для середної густини
(1.6) чи (1.7) приводять до однакового рiвняння для
густини в однорiдному випадку (2.12). Значення на-
писаного вище великого термодинамiчного потенцiа-
лу як функцiї густини (2.11) при густинi, знайденiй iз
рiвняння (2.12), дасть значення великого термодина-
мiчного потенцiалу однорiдного плину Ω.

Потрiбний для дальших розрахункiв аналiтичний
вигляд радiальної функцiї розподiлу g(|r1−r2|, ρ) (на-
гадаємо, що нашi вирази мiстять i похiднi за густи-
ною вiд радiальної функцiї розподiлу) можна знайти
в низцi публiкацiй, дивись, наприклад, [12–16]. При
цьому нам видається чи не найзручнiшим компактний
аналiтичний вираз для радiальної функцiї розподiлу
g(r, ρ) моделi твердих кульок, який досить легко до-
зволяє розраховувати й похiднi за густиною i який от-
римали недавно А. Трохимчук i спiвавтори [16] (див.
Додаток). Надалi ми користуватимемося саме цим ре-
зультатом для радiальної функцiї розподiлу g(r, ρ).

Iз термодинамiки вiдомо, що великий термодина-
мiчний потенцiал Ω є значенням величини −pV , де p
— тиск системи, а V — її об’єм. Пiдставляючи хiмiч-
ний потенцiал (2.12) в (2.11), приходимо до рiвняння
стану плину

−Ω

V
= p = kTρ

1 + vρ + v2ρ2 − v3ρ3

(1 − vρ)
3 (2.13)

+ ρ2 (a1(ρ) + ρ a2(ρ)).

Рiвняння (2.13), що визначає рiвноважну густину ρ,
при достатньо низьких температурах (нижчих за кри-
тичну температуру Tc) може мати два розв’язки, якi

дають те саме значення великого термодинамiчного
потенцiалу системи Ω. Це означає, що плин може пе-
ребувати у виглядi двох фаз (вони рiзняться густи-
ною), якi спiвiснують. Критичнi параметри Tc, pc, ρc

визначаємо зi системи рiвнянь

p = p(ρ, T ),
∂p(ρ, T )

∂ρ

∣

∣

∣

∣

T

= 0,
∂2p(ρ, T )

∂ρ2

∣

∣

∣

∣

T

= 0. (2.14)

1/

Рис. 1. Хiмiчний потенцiал µ (2.12) (у безрозмiрних
одиницях µ/(E1 − E0)) при температурi τ = 0.75τc.

Рис. 2. Iзотерма p(ρ) (2.14) при температурi τ = 0.75τc.

Виконуючи числовi розрахунки, користуватимемо-
ся безрозмiрними величинами, а саме: безрозмiрною
температурою τ = kT/(E1−E0), безрозмiрною густи-
ною η = vρ, безрозмiрним тиском π = pv/(E1 − E0)
тощо.

У працi [1] для критичних параметрiв знай-
дено такi значення: τc ≈ 0.00294777, ηc ≈
0.13044388, πc ≈ 0.00013803. Це значення критич-
них параметрiв у наближеннi середнього поля. Якщо
ж урахувати близький порядок, зумовлений корот-
косяжним вiдштовхуванням твердих кульок, то для
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Рис. 3. Фазова дiаграма у площинi густи-
на–температура. Квадратики вiдповiдають результату в
наближеннi середнього поля, а кружечки — результату з
урахуванням близького порядку.

критичної точки матимемо такi значення: τc ≈
0.00516546, ηc ≈ 0.22656043, πc ≈ 0.00054797. Цi да-
нi розумно узгоджуються з iншими результатами для
плину Сазерленда, дивись, наприклад, працi [10]. На
рис. 1 показана типова залежнiсть хiмiчного потенцi-
алу µ вiд густини ρ при T = 0.75Tc, знайдена згiдно

з рiвнянням (2.12), а на рис. 2 — типова залежнiсть
тиску p вiд густини ρ при цiй же температурi, знайде-
на згiдно з рiвнянням (2.13). Фазова дiаграма (визна-
чена з рiвнянь (2.11), (2.12), (2.13), (2.14)) показана
на рис. 3. Тут квадратики вiдповiдають результату в
наближеннi середнього поля, а кружечки — результа-
ту з урахуванням близького порядку. Порiвнюючи цi
результати, бачимо, що врахування близького поряд-
ку приводить до помiтних кiлькiсних змiн: критич-
на температура i критична густина зростають майже
вдвiчi, а критичний тиск — майже в чотири рази. По-
дiбнi змiни у фазовiй дiаграмi пiсля врахування бли-
зького порядку були виявленi i для iнших модельних
систем, дивись, наприклад, [7] i наведенi там поклики.

III. ПЛАНАРНА МIЖФАЗНА ПОВЕРХНЯ.

КОЕФIЦIЄНТ ПОВЕРХНЕВОГО НАТЯГУ

Розгляньмо далi двофазний плин при температурi,
нижчiй за критичну, з планарною мiжфазною повер-
хнею. Знайдiмо рiвноважну густину такого двофазно-
го плину. Рiвняння для густини тепер повинне мати
вiдповiдну симетрiю: густина мусить бути залежною
лише вiд висоти, якою вважаємо z-координату, тобто
шукатимемо ρ(z). При цьому вважатимемо, що плин
помiщений у цилiндричну посудину радiусом R → ∞
i висотою L, вiсь z системи координат спрямована уз-
довж осi цилiндра, початок системи координат вибра-
но посерединi висоти цилiндра. Наша задача — знай-
ти залежний вiд висоти розв’язок ρ(z) рiвняння для
рiвноважної густини (1.9) чи (1.10).

Для цилiндричної симетрiї рiвняння (1.9) для рiв-
новажного профiлю густини ρ(z) має вигляд:

µ =
1

β

(

ln(Λ3ρ(z)) +
8vρ(z) − 9v2ρ2(z) + 3v3ρ3(z)

(1 − vρ(z))3

)

(3.15)

+ 2π







z−σ
∫

−L

2

dz1 ρ(z1)

R
∫

0

dL1 L1 U

(

√

L2
1 + (z − z1)2

)

(

g

(

√

L2
1 + (z − z1)2, ρ(z, z1)

)

+
1

2
ρ(z)

∂g(
√

L2
1 + (z − z1)2, ρ(z, z1))

∂ρ

)

+

z+σ
∫

z−σ

dz1 ρ(z1)

R
∫

√
σ2−(z−z1)2

dL1 L1 U

(

√

L2
1 + (z − z1)2

)

(

g

(

√

L2
1 + (z − z1)2, ρ(z, z1)

)

+
1

2
ρ(z)

∂g(
√

L2
1 + (z − z1)2, ρ(z, z1))

∂ρ

)
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+

L

2
∫

z+σ

d z1ρ(z1)

R
∫

0

dL1 L1 U

(

√

L2
1 + (z − z1)2

)

(

g

(

√

L2
1 + (z − z1)2, ρ(z, z1)

)

+
1

2
ρ(z)

∂g(
√

L2
1 + (z − z1)2, ρ(z, z1))

∂ρ

) )

,

ρ(z1, z2) =
1

2
(ρ(z1) + ρ(z2)).

Подiбно рiвняння (1.10) для профiлю густини ρ(z) запишемо так:

µ =
1

β

(

ln(Λ3ρ(z)) +
8vρ(z) − 9v2ρ2(z) + 3v3ρ3(z)

(1 − vρ(z))3

)

(3.16)

+ 2π







z−σ
∫

−L

2

dz1 ρ(z1)

R
∫

0

dL1 L1 g

(

√

L2
1 + (z − z1)2, ρ(z, z1)

)

U

(

√

L2
1 + (z − z1)2

)

+

z+σ
∫

z−σ

dz1 ρ(z1)

R
∫

√
σ2−(z−z1)2

dL1 L1 g

(

√

L2
1 + (z − z1)2, ρ(z, z1)

)

U

(

√

L2
1 + (z − z1)2

)

+

L

2
∫

z+σ

d z1ρ(z1)

R
∫

0

dL1 L1 g

(

√

L2
1 + (z − z1)2, ρ(z, z1)

)

U

(

√

L2
1 + (z − z1)2

)







+
3π

4r3
v

z+rv
∫

z−rv

dz1 ρ(z1) (r2
v + (z − z1)

2)

×







z1−σ
∫

−L

2

dz2 ρ(z2)

R
∫

0

dL2 L2
∂g(
√

L2
2 + (z1 − z2)2, ρ(z1, z2))

∂ρ
U

(

√

L2
2 + (z1 − z2)2

)

+

z1+σ
∫

z1−σ

dz2 ρ(z2)

R
∫

√
σ2−(z1−z2)2

dL2 L2
∂g(
√

L2
2 + (z1 − z2)2, ρ(z1, z2))

∂ρ
U

(

√

L2
2 + (z1 − z2)2

)

+

L

2
∫

z1+σ

dz2 ρ(z2)

R
∫

0

dL2 L2
∂g(
√

L2
2 + (z1 − z2)2, ρ(z1, z2))

∂ρ
U

(

√

L2
2 + (z1 − z2)2

)






,

ρ(z1, z2) =
1

2
(ρv(z1) + ρv(z2)), ρv(z) =

3

4πr3
v

z+rv
∫

z−rv

dz′ ρ(z′)
(

r2
v − (z − z′)2

)

.

Згiдно з [6], радiус rv ми беремо рiвним rv = 0.8σ.
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На рис. 4 наведено профiль густини для планарної
мiжфазної поверхнi при температурi T = 0.75Tc, от-
риманий у рiзних наближеннях. При цьому для серед-
ньопольової теорiї τc ≈ 0.00294777, а для наближень,
що враховують близький порядок, τc ≈ 0.00516546
(див. вище). Iз рисунка видно, що рiзний вибiр серед-
ньої густини ρ (див. рiвняння (1.6) i (1.7)) практично
не змiнює профiлю густини.

Знайдений профiль густини дає змогу обчислити
коефiцiєнт поверхневого натягу. Ми маємо неоднорiд-

ний плин у цилiндрi радiусом R → ∞ i висотою L
при T < Tc у виглядi двох фаз у рiвновазi зi плос-
кою мiжфазною поверхнею при тиску p(T ) i значен-
нi хiмiчного потенцiалу µ(T ). Залежний вiд висоти
розв’язок ρ(z), знайдений iз рiвнянь для рiвноваж-
ної густини (3.15) або (3.16), дає значення великого
термодинамiчного потенцiалу неоднорiдного плину Ω,
а отже i внесок мiжфазної поверхнi в цю величину
Ω − (−p πR2L). У результатi знаходимо й коефiцiєнт
поверхневого натягу γ. Маємо

Рис. 4. Профiль густини при температурi τ = 0.75τc. Жирна суцiльна крива — розв’язок рiвняння (3.15), жирна
пунктирна крива — розв’язок рiвняння (3.16), тонка суцiльна крива — результат у середньопольовому наближеннi.

γ =
Ω − (−p πR2L)

πR2
, (3.17)

Ω =
πR2

β

L

2
∫

−L

2

dz1 ρ(z1)

(

ln(Λ3ρ(z1)) +
8vρ(z1) − 9v2ρ2(z1) + 3v3ρ3(z1)

(1 − vρ(z1))3
(3.18)

− πβ







µ

π
−

z1−σ
∫

−L

2

dz2 ρ(z2)

R
∫

0

dL2 L2 g

(

√

L2
2 + (z1 − z2)2, ρ(z1, z2)

)

U

(

√

L2
2 + (z1 − z2)2

)

+

z1+σ
∫

z1−σ

dz2 ρ(z2)

R
∫

√
σ2−(z1−z2)2

dL2 L2 g

(

√

L2
2 + (z1 − z2)2, ρ(z1, z2)

)

U

(

√

L2
2 + (z1 − z2)2

)

+

L

2
∫

z1+σ

dz2 ρ(z2)

R
∫

0

dL2 L2 g

(

√

L2
2 + (z1 − z2)2, ρ(z1, z2)

)

U

(

√

L2
2 + (z1 − z2)2

)












.
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Рис. 5. Поверхневий натяг γ (у безрозмiрних одиницях γ/ρ
2/3

l kT ; тут ρl — густина рiдини) як функцiя температури
T . Тонка суцiльна крива вiдповiдає наближенню середнього поля, жирна суцiльна крива розрахована з профiлем гус-
тини, отриманим iз рiвняння (3.15), жирна штрихова крива (яка практично збiгається з жирною суцiльною кривою)

розрахована з профiлем густини, отриманим iз рiвняння (3.16). При температурi τ = 0.75τc: γ/(ρ
2/3

l kT ) ≈ 1.77729 —

для профiлю густини (3.15); γ/(ρ
2/3

l kT ) ≈ 1.78116 — для профiлю густини (3.16); γ/(ρ
2/3

l kT ) ≈ 1.16506 — у наближеннi
середнього поля.

На рис. 5 наведена температурна залежнiсть кое-
фiцiєнта поверхневого натягу для розглянутого пли-
ну. Як видно з рис. 5, наближення середнього по-
ля дає якiсно правильну залежнiсть вiд температу-
ри, але значення поверхневого натягу дещо заниженi.
Цей висновок узгоджується з отриманою в поперед-
ньому роздiлi фазовою дiаграмою (див. рис. 3). Для
кiлькiсного розрахунку коефiцiєнта поверхневого на-
тягу недостатньо середньопольової теорiї, а потрiбно
будувати вищi наближення, ураховуючи зумовлений
короткосяжними взаємодiями близький порядок.

IV. ВИСНОВКИ

У нашому розглядi ми обмежилися загальним ви-
падком плину дворiвневих атомiв, мiкроскопiчнi влас-
тивостi якого захованi в параметрi a. Ми не конкре-
тизували залежностi вiд величини напруженостi зов-
нiшнього електричного поля чи вiд концентрацiї збу-
джених атомiв, якi в межах цього пiдходу мiстяться
лише в параметрi a. Але знайденi результати, зрозумi-
ло, дають змогу продемонструвати вплив цих чинни-
кiв iз використанням описаного полiпшеного набли-
ження. Детальнiше в цьому дослiдженнi ми взяли па-
раметр a у виглядi a = v(E1 − E0)ℵ2/32. У випадку
наявностi зовнiшнього електричного поля

a =
v(E1 − E0)ℵ2

48

(

1 + 2ℵ2E2
)

, (4.19)

де E = |E|σ3/|p| — безрозмiрна величина напруже-
ностi зовнiшнього електричного поля. (Тут множник
1/48, замiсть 1/32, з’явився через усереднення за орi-
єнтацiями дипольних моментiв переходу атомiв, ди-
вись [1].) У випадку наявностi збуджених атомiв

a =
v(E1 − E0)ℵ2

32

(

1 − 2c1 + 2(1 − c1)c1
E1 − E0

kT

)

,

(4.20)

де c1 — концентрацiя атомiв у збудженому станi. У
працях [1] продемонстровано, як змiнюється фазова
дiаграма пара-рiдина, профiль густини для планар-
ної мiжфазної поверхнi чи коефiцiєнт поверхневого
натягу в середньопольовому наближеннi при E 6= 0
чи c1 6= 0. При цьому результати для E = 0 i c1 = 0
вiдповiдають квадратикам на рис. 3 i тонким суцiль-
ним лiнiям на рис. 4 i 5. Тому, комбiнуючи результати
стосовно впливу наявностi електричного поля чи збу-
джених атомiв iз праць [1] i результати, показанi на
рис. 3, 4 i 5, можна мати уявлення про передбачення
поза межами середньопольової теорiї для, скажiмо,
коефiцiєнта поверхневого натягу плину дворiвневих
атомiв за наявностi електричного поля чи збуджених
атомiв.
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ДОДАТОК

Для повноти викладу наведемо аналiтичний вираз для радiальної функцiї розподiлу g(r, ρ) моделi твердих
кульок iз працi [16] (0.2 ≤ ρσ3 ≤ 0.9):

g(r, ρ) = 0, r < σ,

g(r, ρ) =
A

r
eµ[r−σ] +

B

r
cos (β[r − σ] + γ)eα[r−σ], σ ≤ r ≤ r∗,

g(r, ρ) = 1 +
C

r
cos (ωr + δ)e−κr, r ≥ r∗.

Тут уведенi такi позначення (η = πρσ3/6):

µσ ≡ µ0σ =
2η

1 − η

(

−1− d

2η
+

η

d

)

,

γ ≡ γ0 = arctan

{

− 1

β0

[

σ(α0[α
2
0 + β2

0 ] − µ0[α
2
0 − β2

0 ])(1 + 1
2η) + (α2

0 + β2
0 − µ0α0)(1 + 2η)

]

σ(α2
0 + β2

0 − 2µ0α0)(1 + 1
2η) − µ0(1 + 2η)

}

,

α0σ =
2η

1 − η

(

−1 +
d

4η
− η

2d

)

,

β0σ =
2η

1 − η

√
3

(

− d

4η
− η

2d

)

,

d =
[

2η
(

η2 − 3η − 3 +
√

3(η4 − 2η3 + η2 + 6η + 3)
)]1/3

,

ωσ = ω0σ = −0.682 exp(−24.697η) + 4.720 + 4.450η,

κσ = κ0σ = 4.674 exp(−3.935η) + 3.536 exp(−56.27η),

ασ = 44.554 + 79.868η + 116.432η2 − 44.652 exp(2η),

βσ = −5.022 + 5.857η + 5.089 exp(−4η),

r∗/σ = 2.0116− 1.0647η + 0.0538η2,

gm = 1.0286− 0.6095η + 3.5781η2 − 21.3651η3 + 42.6344η4 − 33.8485η5,

B =
gm − (σgexpt

σ /r∗) exp µ[r∗ − σ]

cos(β[r∗ − σ] + γ) exp α[r∗ − σ] − cos γ expµ[r∗ − σ]
r∗,

A = σgexpt
σ − B cos γ,

δ = −ωr∗ − arctan
κr∗ + 1

ωr∗
,

C =
r∗[gm − 1] exp κr∗

cos(ωr∗ + δ)
,

gexpt
σ =

1

4η

(

1 + η + η2 − 2/3η3 − 2/3η4

(1 − η)3
− 1

)

.
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THE PROPERTIES OF A TWO-PHASE FLUID OF TWO-LEVEL ATOMS

TAKING INTO ACCOUNT SHORT-RANGE ORDER
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The suggested earlier theory of nonuniform fluid of two-level atoms [J. Phys. Studies 1, 402 (1997); J. Phys.

Studies 9, 156 (2005)] has been improved by taking into account the short-range order owing to short-range

interactions. The changes in the vapour-liquid phase diagram, the density profile for planar interface, as well as

the surface tension which are conditioned by going beyond a simple mean-field approximation are studied.
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