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ческие функции NiAs, которые могут быть исполь­
зованы при анализе реакций, протекающих в про­
цессе переработки мышьяксодержащего сырья. 
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Одним из гащежных методов для вычисления 
термодинамических характеристик плазмы явля­
ется м е т о д М о н т е - К а р л о . О д н а к о для с л а б о н е -
идеальных систем, ввиду плохой сходимости цепи 
Маркова, погрешности, накопленные в ходе 
моделирования, могут серьезным о б р а з о м отра­
зиться на результатах расчетов [ 1 , 2 ] . П о э т о м у 
для исследования термодинамики слабонеидеаль-
ной плазмы применяется метод интегральных 
уравнений, связывающий парные корреляцион­
ные функции с потенциалом взаимодействия час­
тиц системы. Одним из таких уравнений является 
уравнение Боголюбова-Борна-Грина-Кирквуда-
Ивона ( Б Б Г К И ) для парной радиальной функции 
распределения g a p ( r ) 

(1) 

где q, m,k - сорта частиц. В качестве парного по­
тенциала взаимодействия в данной работе взят 
псевдопотенциал, вычисленный на основе цепоч­
ки Б о г о л ю б о в а и учитывающий одновременную 
корреляцию N частиц [3]. В приближении трехча-
стичных корреляций он записывается в виде 

¥(/?) =. у 1 + 1 {(Ei(-R0)- Ei(-R))-
(2) 

2R, (Ei(-3R0)e"°-Ei(-3R)e*R) } e~R/R. 

Здесь Ei(-ax)^°°Qxp(-at)/tdt - интегральная 

показательная функция; у = Z{Z2e2/(г%кБТ) - пара­
метр неидеальности; Ч* - потенциал в единицах 
къТ\ г д - радиус Дебая; R = г / г д ; 7?0 - минимальное 
расстояние сближения частиц в единицах г д . 
Необходимо подбирать R0 таким, чтобы оно было 

больше я* (радиус Бора в единицах г д ) , поскольку 
рассматривается только классическая система 
частиц. К примеру, для у < 0.8 э т о условие выпол­
няется при R0 = 0.05. 

Отметим, что эффективный потенциал (2) 
учитывает экранировку поля зарядов в плазме, 
обусловленную плотностными э ф ф е к т а м и . 
При у < 1 выражение, стоящее в фигурных скоб­
ках в (2), является малым б о л е е высокого поряд­
ка и тогда из (2) получим ¥( /?) = ye~R/R - потенциал 
Д е б а я - Х ю к к е л я , учитывающий поляризацион­
ные э ф ф е к т ы в приближении парных корреля­
ций. Далее при R < 1 имеем Ч^/?) - y/R - обычный 
потенциал Кулона, означающий отсутствие э ф ­
фектов экранирования. 

Уравнение (1) получено в суперпозиционном 
приближении Кирквуда, когда парные корреля­
ции остаются независимыми о т присутствия тре­
тьей частицы. Н о в расчетах, приведенных в 
предлагаемой работе , применение данного при­
ближения м о ж н о считать оправданным, посколь­
ку влияние третьей частицы на взаимодействие 
пар учитывается в потенциале взаимодействия (2). 

Радиальные функции распределения и уравне­
ние состояния плазмы. Для численного решения 
уравнения Б Б Г К И у д о б н о перейти к биполяр­
ным координатам [4] . Тогда уравнение (1) будет 
иметь вид 

In 0 = - ^F-+(Э11) + ^ J " + ( ^ 1 ~ ^ ) -
1 о 

-K'+(Rl + r)]r[g++(r)-l]dr+ (3) 
оо 

+ ^ J [K--(R{ - г) - K~{RX + г)] rig*-(г)- 1] dr; 



Рис. 1. Радиальные функции распределения плазмы 
водорода при различных значениях параметра неиде­
альности: 7 - у = 0.2, 2 - у = 0.4, 3 - у = 0.6. Кривые 
выше единицы - функции распределения для разно­
именных зарядов, ниже - для одноименных. 

Рис 2. Радиальные функции распределения для полно­
стью ионизованной плазмы аргона (Z,- = 18): 1 - g+~(R), 
2-g--(R\3-g++(R). 
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Здесь а , (3 - "плюс", "минус" сорта частиц. Так 
как в ионизованной плазме имеется по крайней 
мере два сорта заряженных частиц, то получаем 
ч е т ы р е замкнутых уравнения для g++(R), g+~(R), 
g~"~(R), Уравнение (3) решается методом 
итераций, в качестве нулевого приближения при­
нимается следующая функция: 

gf(R) = exp(-^(R)). (5) 
Отметим, что выбор начального приближения 

gQ (R) в виде (5) необязателен, так как вид на­
чального приближения практически не влияет на 
конечные результаты, хотя в некоторых случаях 
ухудшается сходимость итерационного процесса 
и увеличивается компьютерное время. 

И з л о ж е н н ы й выше метод м о ж н о применять 
для вычисления радиальных функций как одно­
кратно, так и многократно ионизованной плаз­
мы. Н а рис. 1 и 2 представлены радиальные функ­
ции полностью ионизованных плазмы водорода 
(пе = п-) и аргона (пе = 18%). Расчет радиальных 
функций для различных у м о ж н о провести вплоть 
до у = 0.8. Отметим, что диапазон у = (0.01 - 0.8) 
является некоторой границей применимости из­
лагаемого в р а б о т е метода. В целях проверки до­
стоверности вычисленных радиальных .функций 
распределения необходимо проверить выполне­
ние следующего соотношения [5]: 

naj[ga\r)-gaa(r)]dV= 1. 

Корреляционные функции, полученные в дан­
ной работе , удовлетворяют условию (6) с погреш­
ностью <10%. Отметим также, что полученные 
радиальные функции распределения в целом ка­
чественно согласуются с результатами из [6] . 

На основе полученных радиальных функций 
распределения м о ж н о оценить вклад взаимодей­
ствия в уравнения состояния плазмы 

л. 
пк*. 

Еп 

о<*.Р 
(7) 

(6) 

^4&^вВ., (8) 
где PQ - давление; EQ - энергия взаимодействия 
подсистемы ионов и электронов. И з уравнений 
(7) и (8) следует, что термодинамические величи­
ны (приведенные) зависят только от одного пара­
метра у, что позволяет установить подобие термо­
динамических величин для различных температур. 

С помощью уравнения (7) вычисляется вклад, 
вносимый свободными электронами и ионами. 
Необходимо также учесть вклад атомов. Концен­
трацию атомов м о ж н о найти из уравнения иони­
зационного равновесия [7]. Атомная компонента 
принимается идеальной, т.е. полное давление 
системы имеет вид 

Р = Р0 + пакъТ. (9) 

Полученные результаты по вкладу во внут­
р е н н ю ю энергию представлены на рис. 3. 
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Рис. 3. Приведенная энергия взаимодействия заряжен­
ных частиц неидеальной плазмы: 1 — результаты [8], 
полученные для е = 2; 2 — данная работа; 3 — предель­
ный закон Дебая-Хюккеля. 
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Рис. 4 . Термическое уравнение состояния плазмы 
аргона: 7 - расчетная изотерма, полученная на основе 
модели "ограниченного" атома [2]; 2 - расчетная изо­
терма, полученная на основе псевдопотенциальной мо­
дели, предложенной в [2]; 3 - экспериментальные дан­
ные [9,10]; 4 - изотерма, полученная в данной работе. 

Для удобства сравнения с данными, полученными 
в [8], приведенная энергия взаимодействия дана в 

зависимости от параметра yjj = (471) _ 1у 2 , где Yo = 
= [Z{Z2e2/(kBT]n[/3 - отношение потенциальной 
энергии взаимодействия частиц, находящихся на 
расстояниях ~ / г 1 / 3 , к их кинетической энергии. 

В некоторых случаях удобно пользоваться у^, так 

как для конкретно выбранной изотермы у 0 = 

= constn, т.е. параметр у^ растет линейно с ростом 
плотности частиц. И з рис. 3 видно, что в резуль­
татах, полученных в предлагаемой работе , 

неидеальность выражена слабее , чем в аналогич­
ных данных из [8]. Это , возможно , объясняется 
повышением роли кулоновского отталкивания в 
нашей модели, которое обусловлено видом псев­
допотенциала (2). 

Для сравнения с экспериментальными данны­
ми авторы рассчитали термическое уравнение со­
стояния аргоновой плазмы при температуре 
Г = 20000 К. При э т о м у изменялось от 0.05 до 0.5 
включительно. Расчет химического состава плаз­
мы достаточно сложен, но в равновесном состоя­
нии при Г = 20000 К о б ъ е м н ы е доли атомов арго­
на и его двухкратно ионизованных ионов и м е ю т 
значения меньше 0.1 [7], следовательно, в первом 
приближении плазму м о ж н о считать полностью 
однократно ионизованной. Термическое зфавне-
ние состояния приведено на рис. 4, из которого 
видно, что полученная изотерма вполне согласу­
ется с экспериментальными данными [9, 10], 
а также с кривыми, полученными на основе дру­
гих моделей [2] . 
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