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Розглянуто обмежену твердою стiнкою систему з потенцiалом Юкави взаємодiї мiж час-
тинками. Отримано розв’язок просторово неоднорiдного рiвняння Орнштайна–Цернiке для
парної кореляцiйної функцiї. Методом функцiонального диференцiювання вiльної енерґiї за
зовнiшнiм полем знайдено вираз для профiлю густини частинок. Показано, що внесок у по-
ведiнку густини частинок поблизу поверхнi робить як вихiдний потенцiал, так i колективнi
ефекти екранування взаємодiї. Розраховано залежнiсть коефiцiєнта адсорбцiї вiд густини чис-
ла частинок. Показано, що у випадку притягувальної взаємодiї зi збiльшенням густини числа
частинок системи змiнюється знак коефiцiєнта адсорбцiї.
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I. ВСТУП

Дослiдження систем iз далекосяжним складником
потенцiалу взаємодiї мiж частинками типу потенцiа-
лу Юкави викликає значний теоретичний iнтерес, зу-
мовлений передусим простотою самого потенцiалу. З
iншого боку, вiн дає змогу описати термодинамiчнi
та структурнi властивостi систем як заряджених, так
i нейтральних частинок. Вiдомий також аналiтичний
розв’язок середньосферичного наближення для систе-
ми твердих сфер iз юкавiвською взаємодiєю [1]. Набо-
ри юкавiвських потенцiалiв використовують для ап-
роксимацiї реальних потенцiалiв взаємодiї в простих
рiдинах [2], колоїдних флюїдах [3, 4] та iнших систе-
мах [5].

Незважаючи на значнi успiхи при дослiдженнi
просторово однорiдних систем частинок iз потен-
цiалом Юкави, дослiдження просторово неоднорiд-
них систем залишається актуальною задачею. Значно
бiльших результатiв досягнуто в дослiдженнях прос-
торово неоднорiдних систем заряджених частинок. У
працях [6–8] отримано вирази для парних та унар-
них функцiй розподiлу системи точкових йонiв обме-
женої твердою стiнкою. Результати пiонерської пра-
цi [9] дали змогу отримати аналiтичний вигляд внес-
ку близькосяжних взаємодiй у структурнi властивостi
просторово обмежених систем. Цi та iншi дослiджен-
ня суттєво поглибили розумiння поверхневих ефектiв
у системах з електростатичною взаємодiєю.

Ця робота присвячена дослiдженню термодинамiч-
них i структурних властивостей просторово неодно-
рiдної системи частинок одного сорту з потенцiалом
взаємодiї Юкави. Ми одержимо вирази для вiльної
енерґiї системи, парної кореляцiйної функцiї та роз-
подiлу густини системи частинок, а також розрахуємо
коефiцiєнт адсорбцiї.

II. ПОСТАНОВКА ЗАДАЧI

Розгляньмо двофазну систему точкових частинок
одного сорту в об’ємi V , фази у якiй розмежованi
площиною z = 0. Нехай у верхнiй частинi простору
(z > 0) є фаза (верхня фаза) з густиною частинок ρ+,
а в нижнiй частинi простору (z < 0) нижня фаза з гус-
тиною частинок ρ−. Потенцiал взаємодiї мiж двома
частинками, розташування яких задається радiусами-
векторами R1 та R2 декартової системи координат,
запишемо у виглядi суми близькосяжного потенцiалу
u(R12) та далекосяжного потенцiалу Юкави

Φ(R12) = A
e−αR12

R12
, (1)

де A — константа взаємодiї, R12 = |R1 −R2| — вiд-
стань мiж частинками, а σ — дiаметр твердих сфер.

Потенцiальна енерґiя системи складається з енерґiї
взаємодiї мiж частинками та енерґiї частинок у зов-
нiшньому полi

UN =
∑

j<i

uhs(Rij) +
∑

j<i

Φ(Rij) +

N
∑

a,i

wa(zi), (2)

де wa(z1) — зовнiшнє поле, яке формує межу подiлу
фаз. Iндекс a вказує на належнiсть частинки до пев-
ної фази i приймає значення “+” для верхньої i “−”
для нижньої фаз,

w+(Ri) =

{

0, zi > 0 ,
∞, zi < 0 ,

(3)

w−(Ri) =

{

∞, zi > 0 ,
0, zi < 0 .
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Надалi ми подiбно, як це здiйснюється в рамках
методу колективних змiнних, обмежимося розглядом
лише далекосяжного складника потенцiальної енерґiї,
а близькосяжнi взаємодiї будемо враховувати мето-
дом функцiонального диференцiювання [6]. Здiйсни-
мо в (2) фур’є-перетворення парного потенцiалу вза-
ємодiї Φ(Rij)

Φ̃(k) =

∫

V

Φ(R) eikR dR (4)

i видiлимо власноенерґетичну частину потенцiальної
енерґiї i = j. Тодi для потенцiальної енерґiї системи
отримаємо рiвнiсть:

U L
N =

1

2

1

V

∑

k

Φ̃(k)ρ̂k ρ̂−k

− 1

2

N

V

∑

k

Φ̃(k) +

N
∑

a,i

wa(zi), (5)

де iндекс L вказує на те, що в потенцiальнiй енерґiї
враховуються лише далекосяжнi складники взаємодiї
мiж частинками, а

ρ̂k =

N
∑

a,i

exp(ikRi) . (6)

Вiльну енерґiю системи з далекосяжною взаємодi-
єю мiж частинками визначаємо за спiввiдношенням
[6]

F L
N = F id

N + F L,ex
N = F id

N − T ln QL
N , (7)

де F id
N — вiльна енерґiя системи без взаємодiї мiж

частинками, QL
N — конфiґурацiйний iнтеґрал систе-

ми частинок iз далекосяжною взаємодiєю

QL
N =

1

V N

∫

V

N
∏

i

Ri exp

(

− 1

T
U L

N

)

, (8)

а F L,ex
N становить собою внесок у вiльну енерґiю да-

лекосяжних взаємодiй.

III. НАБЛИЖЕННЯ ХАОТИЧНИХ ФАЗ ДЛЯ
ВIЛЬНОЇ ЕНЕРҐIЇ СИСТЕМИ

Розрахуємо конфiґурацiйний iнтеґрал Q L
N , який у

межах методу колективних змiнних має такий вигляд:

QL
N =

∫

∏

i

dRi

∫

∏

k

dρk

∫

∏

k

dωk

× exp

{

−1

2

∑

k

ν̃(k)ρk ρ−k +
1

2
N

∑

k

ν̃(k)

− 1

T

N
∑

a,i

wa(zi) + 2iπ
∑

k

ω−k (ρ−k − ρ̂−k)







, (9)

де

ν̃k =
1

T V
Φ̃(k) =

A

T V

4π

k2 + α2
. (10)

Iнтеґрування ґауссової форми за колективними
змiнними для вiдштовхувальних потенцiалiв приво-
дить до такого результату:

QL
N = exp

{

1

2
N

∑

k

ν̃(k) +
1

2

∑

k

ln
2π

ν̃(k)

}

×
∫

∏

k

dωk

∫ N
∏

a,i

dRi e
−

1
T

N
P

a,i

w(zi)

× exp

{

−2π2
∑

k

1

ν̃(k)
ωkω−k − 2iπ

∑

k

ω−kρ̂−k

}

. (11)

Використавши кумулянтне розвинення [6], викона-
ємо iнтеґрування в просторi iндивiдуальних змiнних
частинок. Тодi, обмежуючись урахуванням лише ну-
льового, першого та другого кумулянтiв, для конфiґу-
рацiйного iнтеґрала в наближеннi хаотичних фаз ма-
ємо [12]

QL,RPA
N = exp

{

M0 +
1

2
N

∑

k

ν̃(k) +
1

2

∑

k

ln
2π

ν̃(k)

}

×
∫

∏

k

dωk exp







2π2
∑

k1,k2

g̃−1(k1,k2)ωk1
ωk2

− 2πi
∑

k

M1(k)ωk







, (12)

де M0(k), M1(k), M2(k1,k2) становлять собою нульовий, перший та другий кумулянти вiдповiдно

M0 = N+ ln







1

V

∫

V

dR e−
1
T

w+(z)







+ N− ln







1

V

∫

V

dR e−
1
T

w+(z)







. (13)

M1(k) = δp,0







ρ+

∫

V

dR e−
1
T

w+(z)eiqz + ρ−

∫

V

dR e−
1
T

w
−

(z)eiqz







, (14)
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M2(k1,k2) = δp1+p2,0ρ+

∫

V

dR e−
1
T

w+(z)ei(q1+q2)z + δp1+p2,0ρ−

∫

V

dR e−
1
T

w
−

(z)ei(q1+q2)z

− δp1,0δp2,0ρ+
1

V+

∫

V

dR e−
1
T

w+(z)eiq1z

∫

V

dR e−
1
T

w+(z)eiq2z

− δp1,0δp2,0ρ−
1

V−

∫

V

dR e−
1
T

w
−

(z)eiq1z

∫

V

dR e−
1
T

w
−

(z)eiq2z. (15)

У (12) ми ввели безмежну матрицю G−1, елементами якої є g̃−1(k1,k2) = − 1
ν̃(k1)

δk1+k2, 0 − M2(k1,k2), а

елементи оберненої до неї матрицi G визначаються з рiвняння

g̃(k1,k2) = −ν̃(k1) − ν̃(k1)
∑

k

M2(−k1, k2)g̃(k1,k2). (16)

Квадратичну матричну форму за змiнними ωk в рiвностi (12) приведемо до дiагонального вигляду, подiбно,
як це було здiйснено у працi [8]. Тодi в результатi iнтеґрування в наближення хаотичних фаз конфiґурацiйний
iнтеґрал двофазної просторово неоднорiдної системи точкових частинок iз юкавiвською взаємодiєю можна
записати так:

QL, RPA
N = exp







M0 +
1

2
N

∑

k

ν̃(k) − 1

2
ln det{1 + ν̃M2} +

1

2

∑

k1,k2

g̃(k1,k2)M1(k1) M1(k2)







. (17)

Розгляньмо останнiй доданок рiвностi (17) з урахуванням (16).

∑

k1,k2

g̃(k1,k2)M1(k1) M1(k2) = −
∑

k1

ν̃(k1)M1(k1) M1(−k1)

−
∑

k1,k2,k

ν̃(k1)M2(−k1,k)g̃(k,k2)M1(k1) M1(k2) = −
∑

k1

ν̃(k1)M1(k1) M1(−k1). (18)

Легко переконатися [12], що в термодинамiчнiй гра-

ницi N →∞, V →∞, ρ =const
∑

k1,k2,k

ν̃(k1)M2(−k1,k)

g̃(k,k2)M1(k1)M1(k2) = 0.
Тодi для вiльної енерґiї системи при врахуваннi ли-

ше далекосяжних взаємодiй мiж частинками в набли-
женнi хаотичних фаз матимемо:

1

T
FL, RPA

N =
1

T
FL, id

N − M0 −
1

2
N

∑

k

ν̃(k)

+
1

2
ln det{1 + ν̃M2} +

1

2

∑

k

ν̃(k)M1(k)M1(−k), (19)

де 1 + ν̃M2 являє собою матрицю, елементи
якої визначаються таким виразом: δk1+k2,0 +
ν̃(k1)M2(−k1,k2).

IV. ПРОФIЛЬ ГУСТИНИ ЧАСТИНОК

Густину системи будемо знаходити функцiональ-
ним диференцiюванням вiльної енерґiї F L

N (19) сис-
теми за зовнiшнiм полем [12]

ρ(z1) =
1

T

δ

δwa(z1)
F L

N . (20)

Функцiональна похiдна стосується доданкiв, якi
мiстять кумулянти. Тодi в наближеннi хаотичних фаз

1

T

δFL, RPA
N

δwa(R1)
= − δM0

δwa(R1)
+

1

2

δ

δw(R1)
ln det{1 + ν̃M2}

+
1

2

δ

δw(R1)

∑

k

ν̃(k)M1(k) M1(−k). (21)

Перший доданок у (21) дорiвнює

− δM0

δwa(R1)
= ρa e−

1
T

wa(R1). (22)

У другому доданку врахуємо, що похiдна вiд
M2(k1,−k1) у термодинамiчнiй границi доривнює ну-
левi. Тодi

δ

δwa(R1)
ln det{1 + ν̃M2} =

∑

k1,k2

δM2(k1,k2)

δwa(R1)

δ

δM2(k1,k2)
ln det{1 + ν̃M2} =

ρae−
1
T

wa(R1)ga(R1), (23)
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де ga(R1) — становить собою реґулярну частину ек-
ранованого потенцiалу

ga(R1) =
∑

k1,k2

[1 − δk1+k2,0]g̃(k1,k2)e
−ik1R1−ik2R2 . (24)

Третiй доданок у рiвностi (21), врахувавши вигляд
першого кумулянта (14), можна записати так:

δ

δwa(R1)

∑

k

ν̃(k)M1(k) M1(−k) =

ρa e−
1
T

wa(R1)
∑

k

ν̃(k) [1 − δk,0]e
−ikR1M1(−k) =

−ρa

1

T
e−

1
T

wa(R1)

×
∑

b

ρb

∫

V

dR2 Φab(|R1 −R2|)
[

e−
1
T

wb(R2) − 1
]

. (25)

Отже профiль густини просторово неоднорiдної
системи точкових частинок iз юкавiвською взаємодi-
єю в наближеннi хаотичних фаз має такий вигляд [12]:

ρa(R1) = ρae−
1
T

wb(R1)

{

1 +
1

2
ga(R1)

− 1

T

∑

b

ρb

∫

V

dR2 Φab(|R1 −R2|)[e−
1
T

wab(R2) − 1]

}

. (26)

Останнiй доданок в (25) має характер потенцiалу
взаємодiї частинок iз поверхнею. Подiбно з просто-
рово однорiдного потенцiалу Ленарда–Джонса “6–12”
визначаємо поверхневий потенцiал “3–9” [6]. Вiдзна-
чимо, що в йонних системах доданок, зв’язаний iз
внеском вихiдного потенцiалу у профiль густини, вiд-
сутнiй завдяки умовi загальної електричної нейтраль-
ностi системи. У системах нейтральних частинок про-
фiль густини визначаємо колективними ефектами ек-
ранування взаємодiї, а також внеском вiд обмеженостi
дiї вихiдного потенцiалу.

V. ПАРНА КОРЕЛЯЦIЙНА ФУНКЦIЯ
СИСТЕМИ

Рiвняння (16) для знаходження фур’є-образiв екра-
нованих потенцiалiв у просторi координат iз точнiстю
до доданкiв, якi зникають у термодинамiчнiй границi,
має вигляд:

gab(R1,R2) = − 1

T
Φab(R12) −

1

T

∑

c

ρc

∫

V

dR3 e−
1
T

wc(R3)Φac(|R1 −R3|)gcb(R3,R2). (27)

Це рiвняння повнiстю збiгається з просторово неоднорiдним рiвнянням Орнштайна–Цернiке, яке залишається
справедливим для потенцiалiв як iз притягувальною, так i вiдштовхувальною взаємодiями

hab(R1,R2) = cab(R1,R2) +
∑

c

∫

V

dR3 ρc(R3)cac(R1,R3)hcb(R3,R2), (28)

якщо в останньому пряму кореляцiйну функцiю прирiвняти, як це маємо в середньосферичному наближеннi
для системи точкових частинок, до потенцiалу взаємодiї мiж частинками, а для густини за нульове наближення
використати густину вiльних частинок у зовнiшньому полi w(R).

ρa(R1) = ρae−
1
T

wb(R1), cab(R1,R2) = − 1

T
Φab(R12), (29)

У цьому випадку екранований потенцiал i парна кореляцiйна функцiя збiгаються hab(R1,R2) = hL
ab(R1,R2) =

gab(R1,R2).
Розв’яжемо просторово неоднорiдне рiвняння Орнштайна–Цернiке для системи точкових частинок iз ураху-

ванням наближень (29). Беручи до уваги симетрiю потенцiальної енерґiї, запишемо парну кореляцiйну функцiю
та потенцiал Юкави так:

hL(R1,R2) = hL(s12, z1, z2), Φ(R12) = A
exp (−α

√

s2
12 + (z1 − z2)2)

√

s2
12 + (z1 − z2)2

. (30)

де si — проекцiя радiус-вектор Ri на площину z = 0, а sij = |si − sj | — вiдстань мiж проекцiями, z1 та z2

координати частинок у напрямi, перпендикулярному до поверхнi.
Тодi рiвняння Орнштайна–Цернiке, враховуючи сходинковий характер наближення для густини частинок

системи, матиме вигляд

hL(s12, z1, z2) = −A

T

exp (−α
√

s2
12 + (z1 − z2)2)

√

s2
12 + (z1 − z2)2

− Aρ+

T

∫

S

ds3

∞
∫

0

dz3
exp (−α

√

s2
13 + (z1 − z3)2)

√

s2
13 + (z1 − z3)2

hL(s32, z3, z2)

− Aρ−
T

∫

S

ds3

0
∫

−∞

dz3
exp (−α

√

s2
13 + (z1 − z3)2)

√

s2
13 + (z1 − z3)2

hL(s32, z3, z2), (31)
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де iнтеґрування за s3 виконується в нескiнченнiй пло-
щинi S, (z = 0).

Подiбно, як у [10, 12], введемо одностороннi парнi
кореляцiйнi функцiї hL

+(s12, z1, z2) та hL
−(s12, z1, z2).

hL(s12, z1, z2) = hL
+(s12, z1, z2) − hL

−(s12, z1, z2),

hL
+(s12, z1, z2) =

{

hL(s12, z1, z2), z1 > 0,
0, z1 < 0,

hL
−(s12, z1, z2) =

{

0, z1 > 0,
−hL(s12, z1, z2), z1 < 0.

(32)

Здiйснивши у (31) перетворення Фур’є, для фур’є-
образiв одностороннiх парних кореляцiйних функцiй
пiсля нескладних перетворень отримаємо таке рiвнян-
ня:

P+(p, q1)h̃
L
+(p, q1, q2) − P+(p, q1)h̃

L
+(p, q1, q2) =

−4π
A

T
δ(q1 + q2), (33)

де:

h̃L
+(−)(p, q1, q2) =

∫

S

ds12 eips12

∞
∫

−∞

dz1 eiq1z1

×
∞
∫

−∞

dz2 eiq2z2hL
+(−)(s12, z1, z2),

P+(−)(p, q1) = p2 + q2
1 + γ2

+(−), (34)

γ2
+(−) = α2 + κ

2
+(−), κ

2
+(−) =

4πaρ+(−)

T
.

Рiвняння (33) вiдоме як задача Рiмана [10]. Скорис-
таймося методикою, запропонованою в [10,11], i здiй-
снiмо факторизацiю рiвняння. Надалi ми обмежимося

випадком A > −α ∗ T/(4πρ), оскiльки сильно притя-
гальний потенцiал Юкави A < −α ∗ T/(4πρ) вимагає
окремого розгляду. Запишемо дрiб P−(p, q1)/P+(p, q1)
у виглядi

P−(p, q1)

P+(p, q1)
=

Q+(p, q1)

Q−(p, q1)
, (35)

де функцiї Q+(p, q1), Q−(p, q1), як функцiї змiнної q1,
аналiтичнi й не мають нулiв у верхнiй або нижнiй пiв-
площинах комплексної площини вiдповiдно. Останнi
легко знайти, оскiльки коефiцiєнти рiвняння (33) —
квадратичнi полiноми змiнної q1

Q+(p, q1) =
q1 + iα−(p)

q1 + iα+(p)
,

Q−(p, q1) =
q1 − iα+(p)

q1 − iα−(p)
,

α+(−)(p) =
√

p2 + γ2
+(−) (36)

Тодi рiвняння (33) можна переписати так:

h̃L
+(p, q1, q2)

Q+(p, q1)
− h̃L

−(p, q1, q2)

Q−(p, q1)
=

−4π
A

T

1

Q+(p,−q2) P+(p,−q2)
δ(q1 + q2). (37)

Запишемо в рiвностi (33) δ-функцiю Дiрака у ви-
глядi рiзницi одностороннiх функцiй δ(q1 + q2) =
δ+(q1 + q2) − δ−(q1 + q2), аналiтичних, вiдповiдно, у
верхнiй та нижнiй пiвплощинах комплексної площи-
ни. Оскiльки iндекс задачi (37) дорiвнює нулевi [10],
для фур’є-образiв одностороннiх парних кореляцiй-
них функцiй отримаємо:

h̃L
+(p, q1, q2) = −4π

A

T
Q+(p, q1)

δ+(q1 + q2)

Q+(p,−q2) P+(p,−q2)

h̃L
−(p, q1, q2) = −4π

A

T
Q−(p, q1)

δ−(q1 + q2)

Q+(p,−q2) P+(p,−q2)
. (38)

Пiдставмо (34) та (36) у (38), тодi

h̃L
+(p, q1, q2) = −4π

A

T

q1 + iα−(p)

q1 + iα+(p)

δ+(q1 + q2)

(q2 − iα−(p))(q2 + iα+(p))
,

h̃L
−(p, q1, q2) = −4π

A

T

q1 − iα+(p)

q1 − iα−(p)

δ−(q1 + q2)

(q2 − iα−(p))(q2 + iα+(p))
. (39)

Знайдiмо тепер ориґiнали одностороннiх парних кореляцiйних функцiй. Для цього здiйснiмо обернене пере-
творення Фур’є

hL(s12, z1, z2) =

∫

dp

(2π)2
e−ips12

∞
∫

−∞

dq1

2π
e−iq1z1

∞
∫

−∞

dq1

2π
e−iq2z2

{

h̃L
+(p, q1, q2) − h̃L

−(p, q1, q2)
}

. (40)

Записавши одностороннi δ-функцiї у виглядi

δ+(q1 + q2) = lim
ε→0

i

q1 + q2 + iε
, δ−(q1 + q2) = lim

ε→0

i

q1 + q2 − iε
, (41)
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для парної кореляцiйної функцiї двофазної системи
точкових частинок з юкавiвським потенцiалом взає-
модiї мiж частинками отримаємо такi вирази [12]:

(z1 > 0, z2 > 0),

hL
++(s12, z1, z2) = −A

T

e−γ+R12

R12
(42)

−A

T

∞
∫

0

J0(ps12)
p dp

α+(p)

α+(p) − α−(p)

α+(p) + α−(p)
e−α+(p)(z1+z2),

(z1 > 0, z2 < 0),

hL
+−(s12, z1, z2) = (43)

−A

T

∞
∫

0

J0(ps12)
p dp

α+(p) + α−(p)
e−α+(p)z1+α

−
(p)z2 ,

(z2 > 0, z1 < 0),

hL
−+(s12, z1, z2) = (44)

−A

T

∞
∫

0

J0(ps12)
p dp

α+(p) + α−(p)
eα

−
(p)z1−α+(p)z2 ,

(z1 < 0, z2 < 0),

hL
−−(s12, z1, z2) = −A

T

e−γ
−

R12

R12
(45)

+
A

T

∞
∫

0

J0(ps12)
p dp

α−(p)

α+(p) − α−(p)

α+(p) + α−(p)
eα

−
(p)(z1+z2),

де J0(x) — функцiя Бесселя першого роду,

J0(ps12) =
1

π

π
∫

0

dϕ ei ps12 cos ϕ . (46)

Iз (42–45) легко отримати парнi кореляцiйнi функ-
цiї для кулонiвських систем точкових частинок [11].
Для цього слiд покласти α = 0 та A = Q1Q2, де
Q1, Q2 — електричнi заряди частинок 1 та 2.

VI. АДСОРБЦIЯ

Вважатимемо, що наведенi вище результати спра-
ведливi також для потенцiалiв iз притягальною взає-
модiєю, обмеженою умовою на iнтенсивнiсть взаємо-
дiї A > −α ∗ T/(4πρ). У випадку обмеженої твердою
стiнкою системи покладемо, що густина частинок у
нижнiй фазi дорiвнює нулевi, для профiлю густини
числа частинок у верхнiй фазi z > 0 системи з (26),
поклавши ρ+ = ρ, ρ− = 0, отримуємо

ρ(z1) = ρ







1− ρ
1

T

0
∫

−∞

dz2

∫

S

ds12Φ(
√

s2
12 + (z1 − z2)2) +

1

2
g+(z1)







. (47)

Урахувавши вигляд потенцiалу Юкави та реґулярної частини парної кореляцiйної функцiї (24),

g+(z1) = lim
R2→R1

{

hL
++(s12, z1, z2) +

A

T

e−γ+R12

R12

}

= −A

T

∞
∫

0

p dp

α+(p))

α+(p)) − α−(p))

α+(p)) + α−(p))
e−2 α+(p) z1 , (48)

для ρ(z1) маємо такий вираз:

ρ(z1)

ρ
= 1 − κ

2

2α2 T
e−α z1 − κ

2 A

2T

∞
∫

0

p dp

α+(p)

e−2 α+(p) z1

(α+(p) + α−(p))2
. (49)

де

α+(p)) =
√

p2 + α2 + κ2, κ
2 =

4πAρ

T
. (50)

Як легко побачити з виразу для профiлю густини
(49), зi збiльшенням густини системи зростає внесок у
функцiю розподiлу частинок потенцiалу Юкави, при
цьому цей внесок тим бiльший, чим бiльший радiус
його дiї. Слiд вiдзначити, що при змiнi знака взає-
модiї доданок, зв’язаний з колективними ефектами,
залишається вiд’ємним, тодi як внесок вихiдного по-

тенцiалу змiнює знак. Ця властивiсть спричиняє до
суттєвi вiдмiнностi в поверхневих властивостях мiж
кулонiвськими системами та системами нейтральних
частинок.

На рис. 1 зображено поведiнку безрозмiрного про-
фiлю густини частинок ρ(αz1)/ρ залежно вiд безроз-
мiрної вiдстанi до твердої стiнки z = αz1. При ма-
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лих значеннях безрозмiрного коефiцiєнта взаємодiї
α A/T < 1 основну роль у поведiнцi профiлю густини
частинок вносить доданок, зв’язаний з потенцiалом
Юкави. Зi збiльшенням коефiцiєнта зростає внесок
колективних ефектiв. На малих вiдстанях до поверх-
нi, де внесок колективних взаємодiй переважає внесок
вихiдного юкавiвського потенцiалу, значення безроз-
мiрного профiлю густини частинок менше за одини-
цю як у випадку притягальної, так i вiдштовхувальної
взаємодiї.

Рис. 1. Залежнiсть профiлю густини частиноквiд вiд-
станi до поверхнi. 1 — A

T
α = −10.0,

ρ

α3 = 0.0005, 2 —
A
T

α = 10.0,
ρ

α3 = 0.0005, 3 — A
T

α = −10.0,
ρ

α3 = 0.005,
4 — A

T
α = 10.0,

ρ

α3 = 0.005.

Зi збiльшенням вiдстанi до твердої стiнки вне-
сок колективних взаємодiй спадає швидше, нiж
κ

2

2α2 e−α z1 . У результатi з вiддаленням частинки вiд

поверхнi у випадку притягальної взаємодiї густина
системи стає бiльшою за об’ємне значення, тодi як у
випадку вiдштовхувальної взаємодiї вона залишаєть-
ся меншою вiд об’ємного значення.

Важливою характеристикою поверхневих власти-
востей системи є коефiцiєнт адсорбцiї

Γ =

∞
∫

0

dz [ρ(z) − ρ] . (51)

Пiдставивши вираз (49) у рiвнiсть для коефiцiєнта ад-
сорбцiї (51), отримаємо [12]

Γ = −ρ κ2

2α3 − κ2

32π
(2 ln 2 − 1)

+
κ

2

16π
ln

(

1 +
α√

α2 + κ2

)

− α
(√

α2 + κ2 − α
)

16π
. (52)

Рис. 2. Залежнiсть коефiцiєнта адсорбцiї вiд густини
частинок. 1—A

T
α = −10, 2 — A

T
α = −1, 3 — A

T
α = 10,

4 — A
T

α = 1.

На рис. 2 зображено залежностi адсорбцiї вiд густи-
ни частинок ρ. Адсорбцiя в системi суттєво залежить
вiд знака взаємодiї, а також радiуса дiї потенцiалу
Юкави.

Характерною є змiна знака адсорбцiї при перехо-
дi до густiших систем. Цей ефект спостерiгаємо для
систем iз притягальною взаємодiєю. Особливо вiн по-
мiтний для потенцiалу Юкави з достатньо великим
радiусом дiї (крива 1).

VII. ВИСНОВКИ

Розглянута просторово неоднорiдна система точ-
кових частинок iз потенцiалом взаємодiї Юкави дає
змогу виявити вiдмiнностi у структурних i термоди-
намiчних властивостях мiж системами заряджених i
нейтральних частинок. Цi вiдмiнностi є i в просторо-
во однорiдних системах, зокрема у виразi для вiльної
енерґiї внеску потенцiалу взаємодiї мiж частинками.
У системах заряджених частинок такий доданок вiд-
сутнiй унаслiдок умови загальної електричної нейт-
ральностi [6]. Цей доданок у просторово неоднорiд-
них системах приводить до появи у профiлях густи-
ни, окрiм просторової залежностi, зв’язаної з ефек-
тивною взаємодiєю, залежностi, зумовленої обмеже-
нiстю дiї вихiдного потенцiалу. В парнiй кореляцiйнiй
функцiї нейтральних частинок не виникає додаткових
функцiональних залежностей вiд координат порiвня-
но з просторово неоднорiдними системами зарядже-
них частинок. Отриманий шляхом функцiонального
диференцiювання вiльної енерґiї за зовнiшнiм полем
вираз для профiлю густини системи мiстить додан-
ки вiд вихiдного потенцiалу та парної кореляцiйної
функцiї. Аналiз отриманого для коефiцiєнта адсорб-
цiї виразу показує, що у випадку притягальної взає-
модiї зi збiльшенням густини вiдбувається змiна зна-
ка взаємодiї. Для достатньо густих систем адсорбцiя
залишається вiд’ємною незалежно вiд взаємодiї.
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A SPATIALLY CONFINED SYSTEM OF PARTICLES WITH THE YUKAWA POTENTIAL
OF INTERACTION

E. M. Soviak
Institute for Condensed Matter Physics of the National Academy of Sciences of Ukraine

1, Svientsitskii St., 79011, Lviv, Ukraine

Hard wall confined system with the Yukawa potential of interaction is considered. The solution of the inhomo-
geneous Ornstein–Zernike equation for the pair correlation function is obtained. The expression for the particle
density profile is found by the method of functional differentiation of free energy with respect to the external field.
The contribution to the behavior of particle density near the surface is made by the initial potential as well as by
the collective screening interaction effects. The dependence of the adsorbtion coefficient on the particle density is
calculated. It is also shown that in the case of attractive Yukava interaction the sign of the adsorbtion coefficient
changes with the increase of the particle density.
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