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.L ! n 'L  ỉ đẻưđA  JíTỢC k iềm  ' :h ử n f ỉ M }  ‘íù N g o i I ra  với các hệ n a v V h m .g
u _ m.M b<> c a r  *ố t i -’" v * h à n ’ P bân bố x u ý á n  tâm t ru n g  h inh  V ( lí)  va

ỊJ,  . 1 t r ạ n g  ( h á i  t h u  đ i r ạ c  t ừ  p h ư ơ n g  p h á p  m ô  p i i ỏ n ậ  t r é n  m á y  t i n h  d i c u
If 13 . ư dụng n h ư n g  sfi liệu nAy chẳc  c l . ắ n s õ  ( r á nil khỏi đ ư ộ è  cốc srú sổ ngồ

11'iiôíi trôn các dụng  cụ đu.

I. PHƯƠNG PHẢP XÁC ĐỊNH

I . *, ,  l r i n í  ( 1 )  <S n  h i é t  dạ : i f i  « i ả ỉ  ! í c h  c ủ a « 8 <K.  f>). T b c o  lí I h u v é t
h t n i  phàn  b6 c ủ .  ,-hẩt lỏng hàm  p h àn  hố x u y ê n  tâm  g (H, p) có t h ỉ  đ ứ ậ c  t i ế i

g (H,  p) =  V(I{, p) e x p ( —|3 U(R)) (3 )
v ớ i  t ( R ,  p )  c i  ( h f  đ ư ợ c  v i é t  d ư ớ i  d ạ n g  k h a i  t r i ò n  t h e o  m ậ t  d ụ

y(R. p) =  Spny n (R) (4)
Khi v iẽ t  (2) cho h ầm  phán  bó  gần c húng  ta chỉ Tiệc thèm  ký hiệu 8 cho  các h àm  
g va y. N u chúng ta chắp  n h ậ n  p h é p  gau đúng  ciio l ă n g  có the thay  biều th ứ c
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r ủ a  V,(R, p) t rong  p h ư ư n *  t i inl i  (3) bẵng  giá  t r ị  t i rơ n g  ử n g  của hệ cảu  cứữf4 ò 
r u n s  n i Ị t  độ thl rỏ  t h ì  s ử  dụ n g  đ ạ n <4 h à m  cùa y, t r o a g  cồng  trlnh của K cr ley  [5] 
T r i n g  trưỜBg hợp  đơn giản  hơn chúng  tòi sử  đ ụ n g  phốp  gẫn  đùng k h ỏ n g  phụ 
th u ộ c  m ậ t  độ đố i  TỞi gs (R, p) n h ư  sau

g , ( R ,  p) =  H 3 e x p ( - | ì  u ( R) )  lì ( 5 )

\(Vi u(R) là thế tư ơ n g  tác cặp .  tì lá thừa  3ổ cbnan  hòa
B =  f  0~  R - 5 exp  ( — pu (R)) <1K (6)

T r ê n  h ln h  1 chủng tôi biều d iễn  các kết  quà t inh  lo án  g, (R) d ự a  vào cá c h  gẫn  
đ ú n g  (3). Có thè dễ d ì n g  thấy  r ẳng  sai s6 giữa t ính  toán  và thực n g h i ệ m  n ằ m  
t r o n g  p h ạ m  vi iho p h ép  f à  k h ô n g  ảnh  h ư ờ n g  n h iều  đ ễ n  kết qnâ thảo luẠn cấu  
t r ú c  sau nàv.

H àm  p h â n  bổ mật độ sác x u ẵ t l ĩ  (v) theo  các cAng t r inh  nghiên cứ u  t r ư ớ c  
đ ây  t ủa chú n g  tòi cố dạr.g tồng quat  [6]

Hinh 1. H am  p h â n  bố  xuyèn ;âm g (IV) cỏ a 
chẫt  lỏng I J 6 —1*2

■ .... P h ư ơ n g  p h á p  Đ ộ n g  lực phàn lử

i > =  1.095 p‘ =  0.6257

X X X  Phirơng p h á p  Động lực phùn lừ

T* =  0 . 719  p« =  0.85

l ính theo  p h ư ơ n g  t r inh  (5) của gs (B). Sự 
sai khác của đ ư ờ n g  cong  tính toốn với sỗ l i ệ u  
Động lực phùn lử ờ  vùng  khoảng cốch lon  lầ 
do  lởp càu p h ổ i  t r í  t h ứ  hai ktiỏnR đ ư ự c  t ín h  
đẽn  t ro n g  gg.

I. ’ > ff

- (  e x p ( - ( y - T minr - l P #v z  pK(v))
n e x p ( - ( v  -  vminr l — p #? — pE(f ) )d*  (7 >

v m\n ■* 'hề  t ích c u a  đa đ i ệ n  phàn l ử  t rong  cău h ìn h  xếp  kbit lập p h ư ơ n g  t â m  
111 Ị? p* là áp  s u i t  rú t  gọn vỉì E ( v )  là thế r.áng lư ơ n g  *ác Í‘íìa pbân tử  bên t r o n g  
t i i è  t ích đ ịn h  x ử  y  vởi  c á j  phàn tử khác.  Việc  s ử  đ ụ n g  (7) cho các hệ t ưom^  
lác  yếu  nhur hộ L-J 6 —12 đòi  hỏi phải  xảc đ inh  đ ư ợ c  E( V) và ừ nhung vung cố p* 
n h ỏ  <l;;h p h â n  t r o n g  (7)  c h ậ m  hội  tụ phái  xác đ in h  t h í  tí h đinh XU' c ự c  đạt  \ ỈUltx-
S  r  d ạ n g  kết quả n g h i ê n  c ứ u  vứi  hệ  cầu círtiỊỉ ỉ r o ng  bài  b á o  trirởc đáy  |1]  e t ỉ un g  
toi  đira ra p h ư ơ n g  pháp  t inh l £ ( v )  n h ư  san : Dựa v à o  nhf rn /4 nghiên cuu li t h u y è t  
c h u  long bằng  p h i .ơ n g  p h á p  nh iễu  ì ụn lú; tư ơ n g  iả'j ViU vân thưởng đ t i ạ o
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xem niu;  hệ ( ầ u  c ứ n g  n h ủ n f l  t ro n *  một  nẽn tư ơn g  tác  â m  đòng nhát .  TroDíi 
t r ư ò n g  h ạ p  xét đt’n sự  tbăn  g iấnq  t h í  lích đ ịnh  x ứ  c h ú n g  ta h o à n  loàn  cỏ lí 
kfa cho  r ã n g  nèii tư ư n g  tảc à m  n à y  cũng  1 hăng giáng theo. Vì vậy  c h ú n g  ta có 
thề  tính thẽ t irơng tốc K ( r )  của  hộ tư ơ n g  tác yeu dựa vào sự p h ầ n  bố p h ầ n  ì i r  
t r o n g  rác  líTỊ) phfii t r í  của  hệ càu c ứ n g  tư ơ n g  ứ n g  N h ư  vậy la t ố

H(V) =  v ) . u ' ( —  —  -  )  («>

TỞi z  là sổ phổi ỉrl  đ ịnh  x ứ  t i o n g  hệ cằu c ứ n g  tư ơn g  ứ n g  cổ cùng m ậ t  độ,  z  phụ 
thuộc  vào kích thư ớc  lở p  phối  trí và thề tích đ ịn h  xứ  V . u '  là thổ cọp biêu  d u n g  
đirợe sir d ạ n g  thay c h o  thế cặ p  Yl tông  trong (8)  chỉ  đ ư ợ c  lẩ y  theo tát cả  các  srt 
phỏi t rí  gan. Phàn  g ố p  cua các iỏrp phó i  t rí  t iẽp  theo đ ư ự c  ii tư ở n g  hóa  bằng phằii  
góp  của nh i rng  p h à n  tỉr xa đến  n ă n g  lơ ợ n g  tư ơn g  tốc cặp  t rong  t inh t h í ,  lức  là

u ’ (R) =  4 6#(CM R - M - C 6R - Ổ) (9

với s # là thông  số n â n g  lư ợ n g  của tư ơ n g  tác cặp, c lf =  1.01 Ctf =  1.205 lù các  
thông so của m ạn g  lập p h ư ơ n g  t â m  mặt.  Cách t ích ù ’ của  chúng tôi tư ơn g  hr) 
với each t ính  củi* K er ley  [.)]. Đề k iềm  t r a  t inh đ ú n g  đ ầ n  của p h ư ơ n g  p h á p t n m  
E(v), chúng  lôi đà d ự a  vào  h à m  p h â n  bố n (V) đè lính p h ư ơ n g  t r inh  trancj thải  
cua ctìắi lỏníỊ Lit) - 1 2  U inột  s5 m ậ t  độ khác n nau .  Giá t rị  mật  độ đ ư ợ c  c h ọ n  sao  
c-iio p* ( iu  ỉớ a ,  líu 1 p h á n  t ro n g  (7) bội tu  n h a n h  và việc c h ọ n  vlnaX trỏr n ên  k h ô n g  
can ihièt.  Bang 1 ghi iih íĩig kết qua tinh p# của hé LJ(> —12 d ự a  vào  p h u ơ n g  t r inh

p - 1 =  ( v )  =  / " ' v n  ( v ) ' d r
V m. <f0>’ m in

VOI dạng  ( /)  Cua II và ílạng (8) của E(v).  Các sổ liệu z  của hệ cău cử n^  đã cổng 
bố t. ontf bài bao i rư ơ c  đây  [1] đ ư ợ c  sử  d ụ n g  đễ t ính  E. Dễ dàng nhận  th ảy  r ằ n g  
vơi p* không  n hỏ  q u i  0.5 và  đ ièu  k iện  bội tụ của t ích p h à n  t ro n g  (1) là

Ti M V j )  <  2  V, ÍT(V,). 10--*

(tboơ p ’iương pháp lie'll phân  S im son  có Av =  0.1)ậi;i  t rị  mậl  (lộ t ính  đ ư ợ c  sai  
k h á r  cỡ  1% so vời  th ự c  n g h iệ m .

Bảng 1. Mật đ ộ  cùn c&a chát  lòng  K - J G - 1 2

T* p* s . • T* p* s*
1

s .
MI) 11 M L> ** 1

0.72 1.44 0.90 0.93 1.35 6.0 0.95 ('.94 ’
0.21 0.85 0.87 2.86 0.85 0.85 1

1.00 3.14 0.90 0.91 1.30 0.7 ú 0.75
1.90 u.b 5 0.8H 1.52 0.65 0.65
0.3« 0.75 0.75 1.15 0.5 0.10

Ị

Đ ỉ giải p h ư ơ n g  Ir ỉnh (1) c h ú n g  tỏi cũng biễu diễn  z  clirời d ạng  đa t h ứ c :

V. (I, R7 ▼. p) =  *x3 bxs cx -f đ ( I I )
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vỏri X — v mjn/v.  P h ư ơ n g  trình (11) V i '5» c h o  t ử n g  IA p c??u p h ổ i  trí c ỏ  kích ( h ư ớ c  
R., H>. 'Prong t rư ở n g  h ợ p  V v min cbl lỏp  <au ÍK ‘ P xúc  là cỏ t h ỉ  bắt g ặ p  các 
p:»àn tử  phỏi  Iri nèn vời n i iững ỡp rnu nám ngoài lớp  n à y  đ ièu  kiện c ủa (1 1) lù

;* : b c ™:~ (\ - 0 (Ti)
N h ư  TA V (]t* X Ac định các hằ Hg s h one  h i 'u  * hire của z ' a r a n  3 giả trị  cùa z  ỡ ba 
m á t  độ khác lìhau.  Ilệ các pinro'inj íỉ nil tuYv/n t ịnh  d ư ợ c  giãi theo  (ỉ\ ' p h ư ơ n g  
p h á p  t h òn g  t h ư ờ n g .  Kết Ịuả đ ư ợ c  |)Í;‘U ti ĩ n ĩ ré 11 t ;tnn 2 dirỏri dạng  giá trị c ủ a  
e !I <.ár thònv; s > ‘ú t  (líi lli.ro ( I I )  va ỉ ) h r  ó ỉ ]«t n i4 m á  tri r ủ a  z  ừng vứi (ốc 
l o p  C À V  ị ho i  í rí k h ấ c  n h a u

HẢng 2. Giá 'r ị  của các íbỏiỉ ; ĩ, ) i ã  ' ỉ ịnh  z

ĩĩ 0.0'  >1.05 1 .(»:•: 1. 15 Ị. í 5 : ! .25 1.25 1 35 1.35 1.45 1.15 >1.55

a rs.tiõ
.....................

- - 7 i 0 —  õ.í.Stí -1 1 .5 5 -  3 2.1)2 —17.37

b — XI .94 123.79 92.42 68.83 5è.i.<j8 15.3S

c
10.11 —58.1 t — 43.62 - 3 2 .5 3 -25 .48 21.19

Bảng 3. sổ  phổi tri LUI1 (lịnh xử  iron { chắt  if ng 1JC) 12 ở 
T* — 1.00 và p* -= 0.9 : 0.75

l ự \ 2

▼mi > 0.9 0.8 0.7 0.6 0.5 0. ỉ

0.95 : 1.05 7.63 4. SO 3.13 2.30 1.03 1/19

1.(15 1.13 2.60 *3.63 3.55 2.80 1.83 1.50

1.15 . 1 . 2 5 1.94 2.71 2.t)5 2.09 1.37 0.82

I.2.V4-1.35 1.44 2.01 1.9G I.r.4 ị 1.01 0.60

1.35 : 1.45 1.13 1.58 !.:>:> 1.22 j 0.80 0.-18

1.45 5-1.55 0.94 U 2
1

! .29 1.01 0.30

T* - -  ().72p* — 0.0 : 0.75

0 ,9 5 - 1  05 7.13 1.39 3 05 2.53 2.34 !.8S

1.05-ị-1,15 2.88 4.11 1.1.H :í. i:í 2.28 1.10

1.15 M .2 ã 1.99 2.85 2.88 2 36 1.57 0 80

1.25- - 1.35 1.35 1.91 1.% 1.(51 1.07 ì 5 1

1 35 1.4.1 0.99 I.I.? 1.15 1.19 0.79 0.40

1 45 . 1 55 0.79 1 14 1.15 0.9 1 0.63 0.32

T ừ  n h ư n g  sỏ liộu ỏr bang :t chúng  lỏi (‘ỏ nbận  x(‘ì sa>! :
1. S6 phoi  Irí ( rong  lớp ( an  có bán kỉnh nhỏ hơn 1. lfi luồn luỏn là !ớn nliấl so 

v á i  n h ữ n g  líVpcàu à hon. n ạc  l ính  này  phan  biệt bệ cỏ ưrrng tác yen vời hí  r a n  
cứ i ig inà  cbủ!ig lỏi 'ì à t r inh  bàv or r>ỉìị háo tn rớ c  [1 Ị. Với hệ câu cứng  khi t hè  t ỉc liđinh



x ứ  l ă n g  t h i  o ự c đ ạ i  ;>11 ‘*ii t r í  í ì ; i  \ ò  d a n  s a '  í; n i i i r i ì g  ỉ ó j ,  r â u  ở  -„a li 'Tii.  Sụ  ỉ i ;'io I ' i  

n à y  h- à ” t o à n  C(S I l ù '  đ i r ợ c  g i ả i  t h í c h  bầu; . :  v a i  t r ò  ciiii l ự c  l iút  ỊLMŨU c ú r  p h â n  ! ;V

K ú !hc ;ú:h clmli \ ử  tiing S( ;>hój Irí g iâm nhiĨMi nh:ìt ù ló ị) t.iốị) va :! 
hơn (V i i .ũ r rg  l á p  IÍ1.

.'»• Sar  t a  I U l i lt- l i c i t  c ú a  c h  í l ó n g  s o  V<v 1 t i n h  I i ) f  t i r c r n g  ư a ; ;  k h U i i ỏ :  ị i . ; , ả v  
k í ì ồ n r; l i e  ( l ư ợ c  g i ả i  t l i í i  1: rí íUi i r u í i  ] ; ẳ n g  Bự t ạ o  l ỗ  , MỈiiị.  n h ư  lr< 1)^ I I  . y ' 1 lft
t r ố n g ,  1 >.*•■ hu.  ;> .ụ dã':  H Ử  của  rnạng l ư ớ i  t in h  Ihề  k è m  l L e o ' s n  í ft n Í4 (MI õ n g  
c ủ a  ca ỉi i1) -lì đ ọ n g  nh i ộ t  n h ư  t r o n g  l l iuyẽl  hộ p  ho ặc  mẵp  qik  m ạ n g  11 *r'ri đfi già  
thiết ,  Q u i n ” tòi cho  r àng  s ư  tạo lỏ chỉ  ró Ư n i i ũng  v ù n g  g i á  trị n h ỏ  cùa .Lề  t ích 
đ ị n h  x ứ  m à  : i ! u r r . g  t h è  t ic.h 11ÀV i ạ i  c ó  m ậ t  d ộ  s ú n  x u ấ t  n h ỏ  bo  v ở i  n h ữ D Ị . i M ù '  i í c h  
đ ì n h  .vu . ru ng  binh ("ỏ the t ính đ ư ợ c  l ừ  bá Ui pl iâu bố  rằng  các thò tích t ó  mặt  
đ ộ  l ớ n  ĩ ! h á t  nầ n i  t r o n g  k h o ả n g  t ừ  1.1 đ ế n  1 3 i i r ơng  ứ n g  v ó i  c á c  g iầ  trị cùa  Y / n / v  
là 0.7 *J.5> ' 0 ! đỏ  đ?.c t r i rng  hình học c ỏ a s ự p h ố i  trí  v ỉ  cơ bản khúc với (inh í lie.

4. Khi nbiộỊ độ  tăng  từ  í* — 0.72 đốn 1.00 đ ặc  t rư n g  cùa cấu trú'.* gần đ ịn h  
xứ  không  tb a v đ ồ i  rĩi cơ  bản. Sự  s ằp  xốp cấc hạt trên lửp càu phôi Iri cò XII hi ĩỏHg 
lau; g i ả m  số  phối  trí cùa l ớ p  1.15 1 1 5  rà  tăng lèn ỏ’ n h ữ n g  lứp  ( ầu k h ạ c  cì  (V
v ù n g  k h o n n g  c á '• h l ớ n  h ơ n  \  A n h ỏ  h ơ n  n ỏ .  Đ i è u  n ả v  c ó  t h ?  i l ư ợ c  giẴi  t b í c h  lift 
ả nh  h ư ớ n g  của c h u y ề n  đ ộ n g  nlìiẠt tứi  cẫu trúc í{un đ ịnh  x ử  Cí’;a chàt  lông,  Khi  
c h u y ên  độnjj  [ .hiệt t.u»Ặ> sự  ])hfin b6 hạl  cố xu b trong m ăi  t rậ l  tự hơn .  các hụt cỏ xu 
h ư ớ n g  d a n  đòu trẽn các kliuản^Ị r á c h  khác n h au  từ  phán  tử  đã 1'liọn ỉkiiì gó< iọa dẠ
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XUur blur  Ban.
L3/ I H 3 KO -  JIO KA ;ibH A fl C T P y K T y P A  B nPO CTLỈX ;K IU U < O C ,qx
E a i i S ko  — .T O K a ^ b H a a  C T p y K T y p a  B L  — .1 6  — 1 MUIAKOCTHX onpcAc.."}! '  T< H o r  

( ị ivHKUHii  p a ^ H a ^ b H o r o  p a c i i p c ; i , e ; i c HH H II y p a B i i e i i H H  COCTOHHHU n p i l  TI’ ' ;u-p 
T y p e  T*  =  0 , 7 2  II 1 , 0 0  li n. iOTHOCTH f f * = ; 0 , 8 5  II 0 , 7 5 .  P c 3 y . i b T a T i i  noKỉtS U U 0 ÌO T :
B OT.1 liMii c CIICTeM >KẽCTKHX c ộ e p ,  MaKCIIMyM KOOp,iUIHamiOHHOrO m\CAH H( , M C.10T
TC.HA6Hu.iito 4BHraTbCH K ốo/ iée  ;uì.t Ckum ' c.ionM

t ìặnq  irag Vận

I-OCA1, SHORT — RANGE s rR ỊV .T lT .K  OF SIMPLE I.IQƯIDS

The local  sho r t  — ra n g e  s t r u c t u r e  of  L — J 6 — 12 liquids  has been d e r iv e d  
f r o  111 tue d a t a  o l  r a d i a  d i s t r i b u  l i o n  f u n c t i o n s  a n d  e q u a t i o n  o f  i v  a i 1C dut  ed  l e m  
p e ra tu re s  T* — 0.72 and  1.00 a n d  a! red need dens i lyes  0.9. 0.85 and  0.75. r c s p e c a -
▼ ely. i he resu l ts  sh o w  !hat iu L — .16 — 12 liquids in .‘ pile of Ihe h a r d  — sp h e re"  
sys tem ,  the  local co o rd in a t io n  n iax im a a r e  not d isp laced  lo the Ỉ011Ị' d is tances .
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