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GK

· n̂ = GK(T
(1)
int − T

(2)
int )

· n̂ T
(1)
int T

(2)
int

T
(1)
int − T

(2)
int

GK

10 − 300 −2 −1

GK

GK

GK(Rnp) GK(Rnp) = G0 + δ/Rnp Rnp

δ G0

2 100
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�	���� 3� �
%� ��
� ��� ����	��
� �� ��� �������	�8

Vquantum = VDFT + confinement potentials (6�0)
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�� 
� �������8

�i = mi
d2�i
dt2

= −∇iVquantum. (6�,)

'��%�	� ��� ���%���� ���
���	 ��� �i 
	� �i� �� ���
�	 ��� ��	
���� �� ��� �
��� ����������

,9



z

Vcyl(ri) = V0exp [α(ri −Rcyl)] , ri = (x2i + y2i )
1/2

V0 = 1.255 Rcyl ri
i
α −1

Rcyl = 10.5 Rcyl

cyl = −∇ iVcyl(ri)



Vbottom(ri) = V0exp[−α(zi − zlim)]

zlim
i xi, yi, zi

Vconf = Vcyl + Vbottom.

Vcover(rij) = V0exp (−αrij)

rij i j



Vhc(rij) =
kcr
2
(rij − r

(ij)
c0 )2.

kcr
−1 2 r

(ij)
c0

i j

r
(ij)
c0

x y

Vcc = V0 {exp [α(xi − (x0i + δx))] + exp [−α(xi − (x0i − δx))] +
exp [α(yi − (y0i + δy))] + exp [−α(yi − (y0i − δy))]}

V0 = 1.255 δx = δy = 0.03

z
z ≈ 0

pressure =
force

area
.
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� ��� ��� ������ �����
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���
 ��� ������ �� ���� ��� ���� ��� ��� ����� 
��� Mc = NcMAu� ���� ��� ����� �	
��� �� �����
���
�� Nc = 15361� ��� MAu ��� 
��� �� ��� ���� ���
� ������ ���� ���� ����	��� �� ����� � ���	�� 
������� g �� ��� ����� ���
� �	�� ���� �� ��������� � ������ Mcg ���� ���� �� ��� �	�� ���� ��� �������
�����	�� P � ���� ��!

P =
Mcg

πR2
cyl

. "#�$%&

'� ���� ����� ��� ������� ���	� �� g �� 6.98528 × 10−13 ��()2� ���� �� ���� ���� �� ��� ���
� ��
��� ����� � ������� ���� ��������� ������ �� �*����� ���� ��������� ��� ������� �����	��� ���� ���������
������ ���� ��� ����� ���
 i ��!

Vg = −migzi. "#�$$&

+����� ��� ��������� ������ �� ��� ����� ���
 i �� ��� �	
 �� ,-�� #�.� #�/� #�0� ��� #�$$!

Vicov = Vhc + Vcc + Vcover + Vg, "#�$1&
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� ���������� �� ��� �������� ������������ �� ��� ����� ���
�� ��� ����� �� ���
����������� ���� ��� ����� 
����	���� ��� ��� ��	��� �� ��� ���	�� �������� '� �� ����� 
��������� ����
��� ��	��� ���
� Vg� ������� ��� ����� ���� ��������� ��� ������� �����	��� ��� ��� ����� ���
� Vcover�
���	��� ��� �����
������ �� ��� ����� ���
 ��� ����� �� ��� �	���

��� ����� ��� ��� �-	����� �� 
����� �� ��� ����� ���
 i ��!

�i = mi
d2�i
dt2

= −∇iVicov. "#�$#&
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������ �� ���� �� ����� ��� ����
����� ���
� ��� ��� ��������� ������ Vquantum �� ��� ����� 
����	����
2��� ���� ��� ������	��� ��������� ���	� ������
��� ����������� �� ��� ��� ������� ,-� #�$ ����
��� ��� ���
� �*��������!

Vquantum = VDFT + Vcyl + Vbottom + Vcover. "#�$3&

'� �� ��������� �� ���� ���� ��� ��������� Vquantum ��� � ������ ���������� ����� ��� �� ��� ���
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vi(tn +Δt) = vi(tn) +
1

2mi
[Fi(tn +Δt) + Fi(tn)]Δt+O(Δt2),

xi(tn +Δt) = xi(tn) + vi(tn)Δt+
1

2mi
Fi(tn)Δt2 +O(Δt3),

Fi

mi
d2xi(t)

dt2
+ γ

dxi(t)

dt
−Gi(t)− Fi(t) = 0

γdxi(t)/dt Gi Fi

vi(tn +Δt) = c0vi(tn) + (c1 + c2)
Fi(tn)

mi
Δt+

1

mi
c2Fi(tn +Δt)Δt+ Vi,

xi(tn +Δt) = xi(tn) + c1vi(tn)Δt+
c2
mi

Fi(tn)Δt2 +Xi.

c0 c1 c2

c0 = e−γΔt, c1 = (γΔt)−1(1− c0), c2 = (γΔt)−1(1− c1).

Vi Xi Gi

Xi =
√
σ2
xη1, Vi =

√
σ2
v

(
Cxvη1 +

√
1− C2

xv

)
η2,



����� σ2
x � σ2
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�
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���� �����
�� ,��" - �� 
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���� ���� ��
�
�	'� (�� ����� 	����� �� 
���� ����� �� �"��.� )�
��� ���
�������� ������	 *�" �� �", / �	� � 
������� �� � ����

����� ���
��	' � ��	���� 
���� �� 0.997 '0
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��	' ��������	���
 ������������ �� ������� 
����
��	' ����� (�� ���	������ �� �	������ ���
��� ����� �	��'� Uw �	� �	����
� Hw �� ��� ����� ����
����� ��� ��	���� ρw� �	� ��� ���
������� Tw�
(� 
��
����� ��� �	��'� �� ��� ����� ����
����� �� 
�	����� ��� �������	' �������5

Uw =
∑
i

[
1

2
miv

2
i + V

(i)
quantum

]
=

∑
i

[
1

2
miv

2
i + V

(i)
DFT + V

(i)
cyl + V

(i)
bottom + V (i)

cover

]
. 6��*,7

(�� �	��& i ��	� ���� ��� ��� ����� �� ��� ����� ����
����� (�� %��� ���� 
�����
�	�� �� ��� 2�	���

�	��'�� (�� ���� V

(i)
DFT 
���� ���� ��� 8�( 
��
������	�� V

(i)
cyl 
�����
�	�� �� ��� ���� V

(i)
bottom
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� Hw �� ��� ��� ��%	����	5

Hw = Uw + PV, 6��*�7
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����� V �� ��� ��� ������� V = πR2

cylh�
����� Rcyl �� ��� ������ �� ��� 
���	��� �	� h �� ��� ���'�� �� ��� �������
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������� ������	 �
� �������	 �� �
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� ����� ����� �� ��	��
���
 �� �
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���
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�� �� h = |lu−ll|�

�� ��������� �
� ���� 
�	���� ρw �� �
� ������ �� ��� �
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ρw =
Mw

V
, !��""#
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��� Mw �� �
� ����� ���� �� �
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 ����� �	
 V �� �
� ���� �� ��	��
���
 �	 �
� ��� ��"$�
�	
 �
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Tw =
2

(3Naw − 6)kB

∑
i

K(i). !��"�#

�
� �	
�� i ��	� ���� ��� �
� ����� �� �
� ����� ���������� Naw �� �
� ����� 	����� �� ����� �� �
�
����� ���������� kB �� %���&��	'� ��	���	�� �	
 K(i) = mi(v

2
xi+v2yi+v2zi)/2 �� �
� (�	���� ���	������	��

�	���� �� ���� i� �
� ���	���� 3Naw−6 �� �
� 	����� �� ���	������	�� 
������ �� ����
�� �� �
� �������
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Vr =
kr
2
(r − r0)

2, Vθ =
kθ
2
(θ − θ0)

2, !��"�#

�
��� ���������� ��� r0 = 0.9572 <� kr = 600.0 =���1!��� <2#� θ0 = 104.52o �	
 kθ = 75.0
=���1!��� ��
 <#� �
� 	�	-��	
�
 �	��������	� ��� ��������
 ���
 �
� /�		��
->�	�� !/># �	
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VLJ(rrij) = 4εij

[(
σij
rij

)12

−
(
σij
rij

)6
]
, VC(rij) = kC

qiqj
rij

, !��"9#

���
 σOO = 3.1589 < �	
 εOO = 0.1852 =���1��� 45)6 ��� /> ����	����� �	
 �
� ������ �
����� ���
qO = 0� qM = −1.1128e� �	
 qH = 0.5564e ��� �����	� M -����� �	
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Vtip4 = VC + VLJ + Vr + Vθ, !��")#
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����� � ������ �	�
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���� ���� ��� ������	��
�� �

����� ������� �� ��� �� � ��� 
��� &� ���
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���� ���
����	�
����� ����� ��� ���� ����� �� ��� ������	��
�� �	� ���
	�&�� &� ��� )* ��������� 
��� σAuAu =
2.6290 + ��� εAuAu = 5.29 ,
��-��� .��/� ��� ����	�
���� &��
��� ��� ������	��
�� ����� ��� ���

���	 ����
���� �� ������� &� ��� )* ���������0 
��� ��	�����	� σNpO = σAuO = 2.8818 + ���
εNpO = αεAuO0 εAuO = 0.9898 ,
��-���� ��� ������������� ��	�����	 α 
��� &� ���
	�&�� �� ���
��'� ��
����� 1��� ��	�����	� σAuO ��� εAuO �	� ����� &� ��� ������	�
����� 
��&������� 	���
σij = (σiiσjj)

1/2 ��� εij = (εiiεjj)
1/2 ����� ��� ���� �	�� .�20 ��/� ��� ��������� ��	 ��� ������	��
��

���� i ���

Vnp = VLJ = 4εij

[(
σij
rij

)12

−
(
σij
rij

)6
]
, ����3�

��� ��� ��	
� ���
�i = −∇iVnp. ����4�

5�� ��� ����	�
����� �	� �	��
���� �� � 
����� 	����� �� rc = 11 +0 ��� ��� "�����& ����	�
����� &�����
���� 
����� �	� 
��
������ ����� ��� 6
��� ��������� 
��� � �	�
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����������� �� )��	������ ����	�� ?� ��� �'������ )��	������0 ��� ���������� ���	��� �� �	����� �	�
����
����� 
��� ��	���� ��	��
��� ���� ������� ;�
�������� �7������� �� ������ ��� �	� 
������ 
���
��� 	��� ��	��
����

?� ����	��0 � &�	����� ��� � ���	������ ������ �	����	� ��� �����	���	� �� ��� ������ &� 
�������
��� ������
�� &��
��� ��	��
��� �� �
����� ��� ���	��	���� ������ ��� �	����	�0 ��� �
����� ��� ��	��
��
������ �� 	��
� ��� ����	�� �����	���	�� !����
��� ���� ����	�� ����0 �
� ���	��� �� �	����� �	� �����
�� ��� )��	������� ��� ���	�� �� �	����� ����
����� 
��� ��� &�	����� ��
	����� �	 ��
	����� ���
����	��	��
�� ������
�� �� 	��
� ��� 	�7��	�� �	����	�0 ��� ��� ���	�� �� �	����� ����
����� 
��� ���
���	������ ��
	����� �	 	���
�� ��� ��	��
�� ������ �� ������ ��� ����	�� �����	���	�� ��� �'������
)��	������ ����� ��� �����
��� ��	�0 
������	��� ��� ���������� ���	��� �� �	����� 
��� ��� ���&��� s
��� V �

L =
∑
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s2V 2/3q̇2i +
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2
ṡ2 +

MV

2
V̇ 2 − U({V 1/3

�i})− gkBTeqlns− PextV. ������
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d

dt
πx =

d

dt

(
∂L
∂ẋ

)
=

∂L
∂x

; x = qi, s, V ; i = 1, ..., N, ����)�
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� L ���� *�� ���+� ,���������� 
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d

dt
πi = 2misṡV

2/3q̇i +
2

3
mis

2 V̇

V 1/3
q̇i +mis

2V 2/3q̈i

d

dt
πs =

∑
imisV

2/3q̇2i − gkBTeq/s

d

dt
πV =

1

3V

[∑
imis

2V 2/3q̇2i −
∑

i qiV
1/3∂U({qiV 1/3})

∂(qiV 1/3)

]
− Pext.
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H =
∑

i q̇iπi + ṡπs + V̇ πV − L({qi, q̇i}, s, ṡ, V, V̇ ) =
∑

i

π2
i

2mis2V 2/3
+

π2
s

2Ms
+

π2
V

2MV

+U({qiV 1/3}) + gkBTeqlns+ PextV,
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d

dt
qi =

πi

mis2V 2/3
;

d

dt
πi = −V 1/3∂U(�i)

∂ri
;

d

dt
s =

πs
Ms

;

d

dt
πs =

1

s

[∑
i

π2
i

mis2V 2/3
− gkBTeq

]
;

d

dt
V =

πV
MV

;
d

dt
πV =

1

3V

∑
i

[
π2
i

mis2V 2/3
− ri

∂U({�i}
∂ri

]
− Pext.
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ri = qiV
1/D ����2�

�.



���� D ��� �����	�
�����
 
� ��� 	
	���� ���� �
������
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��� �� 	
 ri ��	 � ����� ������� � ��� V 1/3�

��� �������� s �	 ��	������� �
 ��	���� ���� ���
��� ��� �
��
���� ������
�	����

dt = sdt′. ����� 

!� �� �
�	���� t′ �	 ��� ���� ����� �� ������� ��� �"����
�	 �� ���# ���� ����������	 ���� ��	���� �
 ���
���� t′� ��� ����� ����������� �$���		�
�	� �� �	 �
		���� �
 ���
�	����� ���� ��� ������
�	��� �������
pi ��� πi �	 �	 �
��
�	�

pi =
πi

sV 1/3
. ����% 

��� �
������
� ������� ri ��� pi �	 
������� ��
� �ri/�t′ =�(qiV 1/3)/�t′ ��� �
�	������� ��� �$���		�
�
V 1/3�qi/�t′ = pi/mi� �	 �
��
�	�

d

dt′
�i = V 1/3d�i

dt′
+ �i

V 1/3

3V

dV

dt′
=

�i

mi
+ �i

dε

dt′
. ����& 

'�����
� ��� �
������
� ������� �i ��� ��� �
��� �i �	 ����� �
�

d�i

dt′
= �i − �i

(
πs
Ms

+
1

3V

dV

dt′

)
���(� 

)� ��� ����� ��� �����
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�� �������� �
�� �
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d�i

dt′
= �i − �i(ζ + ε̇); ζ =

πs
Ms

;
dε

dt′
=

1

3V

dV

dt′
, ���(� 
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dt′
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− gkBTeq ���(, 
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������� ���� ����� 
� ��� 01
�
�������� εNpO = αεAuO�

)� �
�	���� ��/����� �����	 
� α ��� ����������*� ��	 �/��� 
� ������� �
 ����������� ��� �
�����
����� ������� � ��
� 
� ����� ��� � ������ 	������� ��� ������ 	������ �	 ���� 
� ��� 	��� ��
�	
�	 ��� ���
�������� ��� ��	 ��	
 �� '22 ��
	������� 	��������� )� �
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� α ��� 
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����� � 	��
���
 ������� ���
�������� ���� α = 1.0� �
���	�
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�
����� ����� 
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���	�
����� �
 � �
�����
����� 
� �&o� ��� ��� �����
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 ��������*� ��� ����$ �
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α = 1.0 α = 0.5

α = 0.3

α

∼ 2
ks = 100.0 2

P = 1 T = 300

0.7 2



10

∼ 2
∼ 10 5×105 9.9×105



x

ri rhs ri = Rnp/2
rhs [ri, ri + 2.0] [ri + 0.5, ri + 2.5]
[ri + 1.0, ri + 3.0]

Lxi = Lcub/2 Lhs/2 xi
x, y z Lcub Lhs

ri = Rcyl/2 rhs Rcyl

rhs
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ΔT = ±12.4
± 3 ±12.4

3

πR2
cyl

z

CP α
κ

CP



CP =

(
∂Hw

∂T

)
P

= mwcP ,

Hw mw

cP Hw

cP
cP = 5.43± 0.42

cP

H



cP

σ2
H

H
=

〈(H −H)2〉
H

=
〈H2〉 −H

2

H
.

H = 〈H〉 σ2
H H

P
ZNPT P = exp(−βHi)/ZNPT β =

1/(kBT ) σ2
H/H 〈H2〉

〈H2〉 = 1

ZNPT

∑
i

H2
i e

−βHi =
−1

ZNPT

∂

∂β

∑
i

Hie
−βHi .

∑
iHie

−βHi = ZNPTH

〈H2〉 = −1

ZNPT

∂

∂β

(
ZNPTH

)
= −H

∂lnZNPT

∂β
− ∂H

∂β

−H
CP

CP =
∂H

∂T
=

∂β

∂T

∂H

∂β
= − 1

kBT 2

∂H

∂β
.

σ2
H Cp

σ2
H = kBT

2CP =⇒ CP =
σ2
H

kBT 2
.

CP cP
CV κ



cP
cP = 4.29 ± 1.21

CP = (∂H/∂T )P

α =
1

V

(
∂V

∂T

)
P

.

α

V (T ) = A+BT +CT 2

∼ 345

3 α = 0.1350 × 10−3 −1 α 0.2728 × 10−3

−1

κ
κ

σ2
V

κ =
σ2
V

kBTV
.

V
κ = 0.0359 ± 0.0037 −1

κ −1

−1 9



cV

(
∂Uw

∂T

)
V

± σ2
U

kBT 2
±

cP

(
∂Hw

∂T

)
P

± σ2
H

kBT 2
±

κ −1 − 1

V

(
∂V

∂P

)
V

σ2
V

kBV T
±

α −1 1

V

(
∂V

∂T

)
P

0.1350× 10−3 0.2728× 10−3

CV

cV

CV = mwcV =

(
∂Uw

∂T

)
V

,

Uw cV = 6.19 ± 0.35
cV



cV
Hw Uw CV

CV =
σ2
U

kBT 2
.

σ2
U cV
cV = 3.46 ± 0.89

cP

Uw = Ek + Ep =
NkBT

V
+ a(T ) + b(T )eγ(T )V 1/3

+ c(T )V 1/3eγ(T )V 1/3
.

a(T ) b(T ) c(T ) γ(T )

∼ 305
P = − (∂Uw/∂V )T

∼ 305



��� ��������	
��� ��

���	��

κ(V, T ) = − 1

V

(
∂V

∂P

)
T

= − 1

V

(
∂P

∂V

)
T

,

κ(V, T ) =

[
NkBT

V
+ eγV

1/3

(
bγ2

9V 1/3
+

cγ2

9
− 2bγ

9V 2/3
− 2c

9V 2/3

)]−1

.
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〈E〉 =
∑

iEie
−βEi∑

i e
−βEi

=

∑
iEie

−βEi

ZNV T
. ����$�

����� ZNV T =
∑

i e
−βEi �� ��� !
������	 � 	����	� β = 1/(kBT )� 
	� Ei �� 
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�� Ei �� E2
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Nd

Nd∑
i
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〈A〉 = ∑
iAie

−βAi/
∑

i e
−βAi 〈A〉 = ∑

iAi/Nd

〈E〉 <
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〈E2〉 <�
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+
�
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 �� �� 〈E〉� 〈E2〉� 
	� cV ���
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∼ 358

κ

κ

κ = − 1

V

(
∂V

∂P

)
T

=
1

V

1

−
(
∂P

∂V

)
T

=
1

V

1(
∂2U

∂V 2

)
T

.

κ

cV cP

cP > cV cV cP

cV > cP

σU/U ∝ N−1/2 cV cP

3



������ �� � ��	 ��
� �� �����
��� ���
���
� � 
�
������ ���
��� ��� ���
�� �� ��� ���������� ���� 	�
����
���� ��
 �� �������� �� 	� �
������ ��� 

���� �� �
����
��
� ���
�����
� �
 ����� �� �����
 �
������� ������
� �� ��� ������� ��	����� � ���������
 �� ��� ����
�����
 ���� ��
�� ���� 	� ��
�����
��� �
���� �
� �
���������
��� �
��������
� �� ��� 	���� �����
�� 
��
� ���� ���� ���������
 ��
 ��
�������� 	��� ��� ����� ���	�� �
 ����
��
� �����
��� ��� ������� 	��� ��� ��
��

�
� �����������

��  !"�� #� ��
�� ���
 ����� �
������� �� ��� ���� �� 
��
� ��������� ������ ��� �
���� �
� �
����
�����
��� �
��������
�� �
� ������� ������� ����� 
� ��� ����
�����
 ����� ��	����� ��� ���� �� ��
�
��� ��� ����
�$
� �
 ���
�����
� �� ���
���
� ���� ���� �
 �
�������� ���
� �� ���	 ��� ����
�� ��
������ ��� ������� ����
��� �
 	���� ����� ��� �� �������
%��������
 �� �������� ��
���

��� ���������� ����
� ��� ������ ���� 	� 
�� �
� ������� �� �� ������� ���
�����
� �� ��������
���
���
� 	����
� ��� 
��� �� 
��� �� �
�� �� ��������� ������� ��
������ �
�� �� � ��������

�

����
 ��� �������� �� ������������� �� ������ �������� ��
�����
� ���� �� 
�� ���� � ����������
	��� ��� �������� �������� ��� �������� �� 	� ��� �����
��� ��&���
� ���
 	���� �� �
� �������� 	�
	��� �����
 � ������ ���� �� � ����
��� #� 	�
�� ���� ������ ������ �� ��� ������� ���������� �� ���
������� ��
�� 	� '
�	 ��� ��� 
�������� �
��������
 �
 �
������������ ������� #� ��
�� ���
 �
������ ���
������ �����
�� �
�%�� ��������
�� �
 ����� �� �
�
�� �������� �������
� �
 ��� ������ ��
������
�
�������� �� ��������� ��
�����
�� �
���������� �� �� 	���� ���������
� ���� (����
��� ��
����� ��
�$
���� ����� ��� ������� �
� �� �$
������
� �� �
 �$
������
�� �� ��� �������� ����������� �
������
���� ����
���

��� �������� �� ��
�� � ����
�� 
��
� )���������� (����
���� 	� 	�
�� ���� �� '
�	 ��� ��������

�

����
� ��� ���� ������
��
� ��� ��������
���� ������ �� �� ��
����� ��� ���� ������� ���
��������
 �

����
 ������� �� ����
����� *�� �
 �������
 �� ��
������
� ���� 	� ���� � ��������
����
������ ���� �� � ����
��� 	� ��
����� ���� ����� �� � �������� �������
 	��� ��
� ��������
%����'����
��� ����
�����
 �� ��� ��������
 �

����
 ������� � ����
�� ���'� +
� ���,� 
�� ���
 ���' ���
� �������
�
� �� �$
������
�� 	���� ��
 �� ��
����� �� � ������
 ����
�� �� �
� �
�� �� ��� ����
������
 ���� ���
��
���� �
� �� �$
������
� �� ������ *
 ����� ��� ���� ��	 ������� �
�������� ���
���
� �� ��� ��������

�

����
 ��� '
�	
 �
� ���� �� ����� ������� ��� �����������
� ��� ���� � ���� �������

+
����� ���
� �� �� ��'�
 �
�� ����

� �� ����� -
�� �� ��� ��������
���� ����� ��� �����������
������� �� 	������.
��� )���������� (����
��� ��$
���� N → ∞ �
� V → ∞ �� �����.��� ��	�����
����� �� 
� ��.
�� ��	�� ����� ���� ����� 
� �� 	��� ����
� ��� ������ �� )���������� (����
��� �� ������
��� ��������
������ 	� ���� ���	
 ���� ��� �������� ��
��

�� �� ���� ��� ������� �� � ��	 ��
� ��
�����
���� /
� �
 ������
 0�0� 	� ���	 ���� �
 �
������ ������� �
� � ���� ������� �� ��� �
������
�� �
� �� �
� ������� �� 
�� ���� �� ��� ���� ���
��� 1��
 ��� ��������
�� ������� �� ����� ����
	��
 ����
����
� cV 	� ���� ������ �� ���
��
�� �� ��&���
�� ���	��
 ��� �������� ������� �
� ���
�
������ �������� ���� ����� 
� �� ���
' ���� �
������ �������� ��� ���� ��
������ �� ��� ����� 

����
�� ��������� ���� ��'� 
� ��� ������� �
� ��$
��� � �
����
��� ����� 

���� �� ��������� �� ������ ������

��� (����
��� ��
����� ����
�$
� ��
�� ������ �� ����� ����� ����
������ #� ��
 ����
���� ���
��������
���� ���������� �� ��� ������ ��� �
� ���� �� ����
�� 	��� � ��	 ��
� �� �����
���� �
����������
	� ��
 ��
�� �
������$
������
� ���
���
� ���������� �� 	������ ��� ����
������
 ���� ���
�� ���
������ �
� �� �$
������
� �� ����� �� ������ *� �� �
 ���� ��
�� ���� �� ������� 
�������� �� �������
������������� ��� (� �
 	���� �������� ������� ��� ���
����� ���� �
 ��
� 	��� �������� �������� ���
����������� ���� 	� ������� �� ���
���� �������� ��
�����
� �� �
 ��
� 	��� �
����
����� ��������
�����
��
���� 	��
 ��
���
� � 2
�� ��
.
�� �� � �����
� #� ������ �� � ������
 ����
�� ��� 
��� ��

�� .������
� ��������� ���� ��
���� ��� �����
�� �� ��� ������ �
� ��� ��
��$
�
��� �� 	��'�
� 	���
3����
���
� 	��� � ���� �������� �
�����������
� ��� ����������� ���	� ���� ��� ��������
����
���������� �� ��� ������ �
 	���� �� �� ������� ��� �
 ��
���� �
 �������
� 	��� ��������
��� �����

4������������ ���� �����
�� �� ��� �������� 
��� �� �� ��������� 5
� �� ���� �� ��� ���� ��
�
��������
 ���	��
 ��� ����� ���� �
� ��� 2
�� �����
��� *
 ���� ����� 	� 
�� �
 �
��������
 ����
��

06



�� ����������	 ��������	
 ��
 �
�
 ���� ��� �� ��� ������ ������ �����	�
 ����� ������ �� �� ��� �

���� ����� ����� �� ����� �� ������� ���� ��	���	�� ���� �������� ��� �� ��������
 �� ���� ���� �

���� ����� ����� ��� �� ������������		� ��������� �� �� ���� ���� ������� ���� ��� ����� �� ���������


 ��� ����� �� �� ����� ��� �� ������ ���� ���� �� ����������� ����� � ��� ��� !��	� ����������� �������

	������� �� ��� ���� �	��� �� ��� �����
 �� ����� �� "��
 �
#
 $� �� �������� �������	� �������
 ���� ����

	���� ���� � ��%����� ��������� ���� ��� ��	� ��� ������ ������� �� ��� �������	 ����������
 &	������

���� ��������� ������� �� ��� ����� ����� ���� ����������� � ��� ��� !��	� ���� ����������� �� ����

���	�����
 ��� ���� �� ��� �������� �������	��� ���� �� ��� ��������� �� ����� ��	� �� ��	��	��� ����������

�� ��� ������ ���� �� ��� ��������������� ����	�� �� ����� �� ��� ��	�
 ���� �� ��� �� �� ��������� ��

������ �� ����������� ����� ���� ' ���� ��	���	� ���� �������� ��� ��������� �� ��� ���� �� �� �������

�� 	���	� �� ������	�
 (������
 �� ��� �������� ����� �� �������� ��� ������� �� ��� ������	 ���������� ��

��� ���� ��� �� ��� ���� ����������� ����� �� ��� ��� ��� !��	� ���� �����������
 ��� �������� ������

�� ����	��� �������� ���������� �� ����		� ���	����	�


#)



��



������� �

���� �������� �	�
�� �
�
 ���
�����	��� ��

������ ���� ���	�� ��
 ������
��	 ���	��

�� ���� ������	 
�����
�� 
�� �����
� ��� ���������� ���������� �	�
��� �� 
������ ������������ ���
�� ��� 
��� ��� �

��
��� 
� �
��	��� �	�
��� ��
 �� 
������ ������������ �� 
��� ���

�� ��� 
��
���
� �� 
�����
 ��� ������� 
�� �����
� ���������� ��������������� �	�
���� ���� �
��������	� ��
����� �� ������
������ ���
 
����
��
 ��
���� ��
����� ����
��
����� ������ �� ����
 ��

�����
	 
��

��� ���
��� ��� 
������� ���
 
� 
���� ������� ����������
�

!���
� �� ����	"� 
�� � ��
� �� ��"� �� ��
�� ����
��
�������
�� ��
�������� 
������ 
����
��
� #��
�����
� ���� 
��
 ��� ��
 ���	 ����� ����
��
���� ���
���� 
�� ��
�������� ���
 
����
��
 �� ��������
�	 �������� 
�� ����
��
���� ��"�� �� ����� 
� ������
��� 
��� � ��
� �� ����	"� �� ����
 
�	�����
����
�
��� ���� �� 
�� ��
�������� 
�
��
��� �����	� ����� ����� 
��
 
�� ������� 
�� ����
��
���� �� �
�
��
�������� �
��� ���� �
������ ����� ��
� $��� ���������� �� 
������ � �
��
��� ����	��� ��� ����

��
 ��� ��������	 �����
��� ����� ��� 
�� �������
 ���� �� 
�� ���
 
����
��
 �
 
�� ����
��
�����
��
�� ��
������� %������� 
�� ��"� �� 
�� ����
��
���� ��������
�� 
�� �����
����� ����� �
 ���
������������ ���
��� 
� ��
���� 
�� ����������
 �� ��
�������� ���
 
����
��
 �	 �������� ����
��
����
����������� �� 
���� ����� �� 
�� �
��
��� ����	���� �� ���� 
��
 
�� ���������� ���
����
��� 
� ���


����
��
 �� ������ ��� ���& ��

��� ��
����
����� #���� �����
� ��� �
����� �� ���� �� 
���� �����������
��� 
�����
�� �� 
�� ��������� ���
�����

��� ���� ���	
�

#��� ���
��� 
�����
� 
�� �����
� ���������� 
�� � ��
 �� ��"� �� 
�� ����
��
�����$��� ��
�������� ���


����
��
� �� ����
��� 
� 
�� �����
�� �� 
�����
 �� ����
 ��
��
��
�
���� �� ����� 
� ������ ��	 �	
���������� 
�� ��"� �� 
�� ����
��
���� ��
�������� ���
 
����
��
 �� ���� �'����
�

����� �����	
� ���
� ��� 	�
 �
�
��
�
��
�	 ������	���


�� ����� 
� 
�����
 ��"� � ��
 �� 
�� ��
�������� ������
����� �� ���� ������ �� ����	
���� ����
��� ���

�� ��
�������� 
������ ������
���� GK ������ �� (�� )�*� #�� 
��
��� �� 
��� ���
��� �� 
� 
�����

� ���
�� ����	
���� ����� 
� 
�����
 
�� ��"����
�����
 
������ ������
���� �
 
�� ��
������ �� 
��
����
��
���� ��� ��
��� #� 
��� ���� �� ��
��	 � �����
 ��������"�� �����
�� �����
�� ����� ��������

� 
��&�� ���
 
����
��
 �
 
�� ������������ ��
������ +,)-�

#�� 
������ ������
���� �� ����� �	.

GK =
∑
p

∫ ωmax

0
kBgp(ω)vp(ω)τp(ω)dω /0�)1

p �� �� ����� ����
��� 
�� 
��������� ��� �����
������ 
�����"�
���� ωmax �� 
�� ������� ��������	 ��

�� �����
����� �
��
��� �� 
�� ����
��
����� gp(ω) �� 
�� ����
��
���� �����
����� �����
	 �� �
�
���

0)



vp(ω) τp(ω)
τp

τp(ω) =
Znp(ω)Zwat(ω)

(Znp(ω) + Zwat(ω))2 +
ω2

K2(Rnp)
(Znp(ω)Zwat(ω))2

Znp(ω) = ρnpvnp Zwat(ω)ρwatvwat
ρi vi

i

K(Rnp)
d2V
dr2

σ(Rnp)
Rnp

δ
rc

δ sRnp(δ)
δ

sRnp→∞(δ) = π(r2c − δ2)

sRnp(δ) = π
(r2c − δ2)

(1 + δ/Rnp)

σ(Rnp)

σ(Rnp) = 1/sRnp(δ) = σ(Rnp → ∞) (1 + δ/Rnp)

σ(Rnp → ∞) = 1/(π(r2c − δ2))
δ

KRnp

K(Rnp) = K(Rnp → ∞) (1 + δ/Rnp)
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(Znp(ω) + Zwat(ω))
2 +

ω2

K2(R)
(Znp(ω)Zwat(ω))

2 � ω2

K2(Rnp)
(Znp(ω)Zwat(ω))

2

τp(ω) � K2(Rnp)/ω
2 ∝ (1/ω2)(1 + δ/Rnp)

2 �����
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	��������
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 !"� ��#� ��� ��	����
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����� ��� �������  �
�� ��
 � �	�

GK(Rnp) � GK(∞)

(
1 +

δ

Rnp

)2

���$�

GK(∞) �	 ���  �
�� ��
 � �� ���  ����	��
��
� %�� �
����� �� &� ���	 ����� � � "������� ����
��
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�� ���  �
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GK(Rnp) = GK(∞)

(
1 +

δ

Rnp

)
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� ()� ��  �
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	�
/�� 
�
������ �� �	 0�	� ������ �� �� 500 1 ��� 40 �	� 2����� �� �	 ������� ��  ��� ���
 �	 �������	�'
��	 ����� �
 3� � +�4�5� �
� �� ����	��� ��� 
�
������ �� ����������� ����' 4� �	� �� ��� 	��� �����
��� ����� �
 ��� ���� 	�
� �����
 �	 0��� �� 300 1 �	�
� ��� 6�	�78����� ������	���� /�� 
�
������ ��
������������ Tnp� �
 ���  ����
� ��� �		 �	 �������
�� ���� ��� () 	��������
	 �	 �����'�� ��
�������
� ��� �
����� ��� �������  �
�� ��
 �� GK� ���� ��� !"� ������

Cp
dTnp(t)

dt
= −AnpGK (Tnp(t)− Ts) , ���#9�

Cp �	 ��� 
�
������ �� ����  ��� ��'� Anp = 4πR2
np ��� ���� �� ��� 
�
������ ��� �
� Ts ��� �����

��	������ ������������ /�� ��
���� 	������
 �� !"� ��#9 ����	 ��� 
�
������ �� ����������� ���� �����
Tnp(t) = C1e

−C2t + C3� /��  ��: ��
�	 C1� C2� �
� C3 ��� 0���� ���� ��� () 	��������
 �����
/�����'� ��  �� ����� GK ���� C2 = AnpGK/Cp� ��� � �	 �����
�� �' 	��	������
� Tnp(t) �
 !"� ��#9�
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 ���
 �� ��� � ��	�� ������ !"� ���$�� �
� ��� ������ ��
������� �����	�� �
 *+,-� !"� ���.�� ������� � ���� ��	 ������
 �� ��� 	�<� ��� �	 �� ��� 
�
������ ��7
����� �
����� ��� �������  �
�� ��
 �� /�� �����	 �� ��� ���������	 GK(∞) �
� δ ��� ����
 �
 /���
��#� /�� ����� �� ��� �
0
��� �����	 �������  �
�� ��
 �� GK(∞)� ��
��	 ���� 49 (&=�1 · �2) ���
�����' �����
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��' �����
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 ;��� ��4�� /�� 
������<�� �
����� ��� �������  �
�� ��
 �

 ����	��
�	 �� ���  �
�� ��
 � ������� �' ��� ������� ������ G̃K = GK(Rnp, θ)/G
(max)
K (θ) ���� θ ���
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 �'	���� ��� ��	� �
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Gk

δ GK(∞)

F = 1

GK(∞) 2 δ

142.583± 3.238 0.21± 0.03
143.788± 3.102 0.10± 0.01

90.533± 1.342 0.11± 0.02
90.755± 1.307 0.05± 0.01

49.177± 1.433 0.34± 0.04
49.948± 1.190 0.15± 0.01

δ
δ

Rnp < 2
δ > 0

δ < 0

GK

GK(ρp) = (ρp + B)/A ρp A B
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Gk(ρp) = (ρp + B)/A

Dnp = 6, 3 1.5

GK

Pnp(ω) PO(ω)

fvac

f̂vac(ω) =

∫ tmax

0

fvac(t)

fvac(0)
eiωtdt



tmax = 10 fvac

fvac

fvac(t) = 〈 (t) · (0)〉 = 1

3Nm

Nm∑
k=1

k(t) · k(0)

Nm m

fvac

0.90Rnp ≤ r ≤
1.0Rnp

P (ω) = |f̂vac(ω)|.
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�� ����� ��������	���� 
�� ���� ����	�� ���	���� ��	� ���

����������� �� ��� ��� 
�������� ��� ���� �	������	�� ��� ��� ���� ����	����� �������� 	� �����
���
� � �! "#$� %� ��� �	����	��� �
 ��� ��������	���� ��� �������! ��� ���
 ������� �� ��� 
��������
∼ 3.2 ��& 	� ��	
��� �� ����� 
�������	��� ��� �	� ��������	����! ��� ��� ������� � ������ ���
 �� �	��

�������� ∼ 4.8 ��& ����������	�� �� ��� ����	���	��� �	������	�� �
 ����! ��� ��	� ���
 	� 
���� ���

�� ��� 1 �� ��������	����

'������	�� ��� ��� ���������	&	�� ��� �(���� �����! �	��� ���� ��� ���� ���� ���� ���� ��� ��������	���
���	�� ���������! )����� ��� ����	���� �
 ��� ��� 
�������� ���
 *∼ 1.6 ��&+ 	� �������� ��� ��������!
� ������� ���������� ������� 
�� 	�������	��� 
�������	��! ������� 3.2 ��& ��� , ��&� ��	� �������
��� ���� ���� �������� 	� ����	��� ����	�� �-.-!-./$�

0� ����� �� �����	
� ��� ������� �
 �	����	���� ������ ������� ��� ���	�! �� 	�������� ��� 
�����	��
�����	�� �-. $1

2������ =

∫
Pnp(ω)PO(ω)dω∫

Pnp(ω)dω
∫
PO(ω)dω

*��-3+

Pnp(ω) ��� PO(ω) ��� ��� ��� �
 ��� ��������	��� ����� ��� �
 ��� �(���� ����� �� ��� 	����
���!
�������	����� ��� ������	�� ������� 	� ��������� 	� �	�� ����� %� ��� �	������ �
 ��� ��������	���
���������! ��� ������� 	��������� ���� ������� 	� ������� �� ��� ���� �����	�� ������� ��� ��� 
��������
���
 	� ��� ��������	��� ��� *������ 1.9 ��&+ ��� ��� 
�������� ���
 �
 �(���� ����� *������ 1.6
��&+� ��	� �������� ������� �����	����� ������ �� 
��	�	���� ��� 	����
��	�� ���� �����
�� ������� �����
��������	���� ��� �	��	� ������

�	�� ���
 ����� ��� ��(	��� ����� �
 ��� ��� 
����	�� �� � 
����	�� �
 ��� ��������	��� �	������! ���
	� ��� 	���� ��� ������� 
�������� ����������	�� �� ��� ��� 
�������� ��� ���
 �� � 
����	�� �
 ���
��������	��� �	������� %� ��� �� ����! ��	�� ��� �	&� �
 ��� ��������	��� ���������! ��� ����	���� �

��� )��� ���
 	�������� ��� ��� 
�������� �� ��	�� ��	� ���
 ������ ��	
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�������	���
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2��� �� ������	��� ��� �	&� ��������� ������� �����������! �� ������ ���� ��� �������� �
 ����	�����
���� �����	��� ����� �� �����	�� ���� �����
�� ������ ���� ����� ��������	���� ������ �� �	�� �������������
�� ��	� ���! �� ��� �����	��� ��������� �����	�� �
 ����� ��������	���� 	�	�	���� ������ �� �� �	4�����
������������ ��� 
��� �� ���� ����! �� �����	��� 	� ����	��  �/�3� ��� ��������	���� ���� �	�������
����	�� 
��� 1 �� 3 ��! ��� ���� �	���� ������ ����	�� �� ���
 ����	�� 	�������	�� �	�� ������

5� ����	��� ��� 
�����	�� ����	���� ���	�� ����� 
�� ��� ��������	��� ��� ������ ��� ���� �	4��	��
�����	�� ��� ��� 	�	�	�� ����	�	�� 
�� ��� ��������	��� ���1

∂2(rTnp)

∂r2
=

1

αnp

∂(rTnp)

∂t
,

∂Tnp(r, t)

∂r
|r=0 = 0, Tnp(r, 0) = Tnp0. *��-�+

��� �������� ����	�	�� ������� ��� ��������	��� ��� ����� �� ��� 	����
��� 	� �	��� �� ��� �(�����	��1

−λnp
∂Tnp(r, t)

∂r
|r=Rnp = Gk (Tnp(Rnp, t)− T�(Rnp, t)) .

2� ��� ����� �	��! ��� ���� �	4��	�� �����	�� ��� ��� 	�	�	�� ����	�	�� 
�� ����� ���1

∂2(rT�)

∂r2
=

1

α�

∂(rT�)

∂t
, T�(r → ∞, t) = T�0, T�(Rnp, 0) = T�0. *��-"+

��� �������� ����	�	�� ������� ��� ��������	��� ��� ����� �� ��� 	����
��� ���	�)�� ��� 
�����	��
�(�����	��1

λnp
∂Tnp(r, t)

∂r
|r=Rnp = λ�

∂T�(r, t)

∂r
|r=Rnp

�,
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��	������� �� �	�� 20 � 30 �� ������
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 ��� �����
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��� �� 600 	
�
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��
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 ��� �����
�	� ��
	���� �	�	 	
� ��� ���������
� �� ���
��
��


� ������ �� �
����
�� ��� �������
& 	���	&�8

> ����	���
 =
1

N

∑
t

|1− TMD(t)

TCM(t)
| × 100 )�� '+

����� N �� ��� 
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q(ω) =
2

A
Re

⎡⎣∑
i∈Np

∑
j∈Ox

∫ tmax

0
〈 ij(τ) · i(0)〉eiωτdτ

⎤⎦ ,

A ij

i j i

i 〈 ij(τ) · i(0)〉 ij i τ tmax

Rnp − rc Rnp + rc Rnp rc = 11.0



〈 ij(τ) · i(0)〉 = 1

3N 1
2

N1/2−1∑
l=0

ij(τ + lΔt) · i(lΔt)

N1/2 = ND/2 ND

3 Δt
10 tmax 10ps/2

q(ω)

∼ 1.6

∼ 5.2
∼ 4.8



q(ω)
ω

J

GK

J =

∫ ∞

0

dω

2π
|q(ω)| = GKΔT =⇒ GK =

1

ΔT

∫ ∞

0

dω

2π
|q(ω)|,

ΔT
GK GK

GK ∼ 1/Rn
np n > 0

GK



GK

rm = 2
1
6σ σ

rm
rm

VLJ(rij)− VLJ(r
(0)
ij ) ≈ Vh(rij) =

kij
2

(
rij − r

(0)
ij

)2
with kij =

d2VLJ

dr2ij
|
r
(0)
ij

.

r
(0)
ij rm

rm

r
(0)
ij

i j

r
(0)
ij rm rm − Δ ≤ r

(0)
ij ≤ rm + Δ

Δ Vh ∼ 20 VLJ

Δ = 0.25



anharmonic ratio = 1− harmonic contribution

total contribution
=

anharmonic contribution

total contribution
.



∼ 62

MSD(t) =
1

3N

N∑
i=1

| i(t)− i(0)|2

i(t) i(0) t t = 0
N

∼ 5

Deff = lim
t→∞

dMSD

dt
.

Deff

Deff

GK

Deff GK



Deff

Deff

Deff

GK

Deff

Deff

Deff
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∼





GK

TNP (t) = C1e
−C2t + C3

Cp
dTNP (t)

dt = −4πR2
NPGK(TNP (t) − Ts) C2 = 4πR2

NPGK/Cp Cp

GK

t ≥ 500
t < 500

TNP (t)

GK

GK



GK

TNP (t) = C1e
−C2t+C3 GK

Tnp0

t < 500

Tnp0

i GK = 138.175 2 ii GK = 95.04
2 iii GK = 59.4 2

GK → ∞

VnpCnp
dTnp(t)

dt
= −AnpGk (Tnp(t)− Ts(t))−ΔHf

H(Tnp − Tf )

τf

(
− t− tf

τf

)
Vnp Cnp = 2.5×106 3

Anp ΔHf = hmVnp hm = 1.24 × 109 3

H(Tnp − Tf ) τf = 30
tf

Tf = 1200 Ts(t)



GK → ∞



y
x



GK

GK

∼ 550

∼ 500 ∼ 450

∼ 1 − 2
Tcav(θ)

Tcri Tcav < Tcri

Ts ≈ 580



1/r

d = 1 tdiff = d2/αw ∼ 10
<< 1 αw = 1.5 × 10−7 2

τnp = cnpRnp/(3GK)
GK ∼ 10 2 τnp ∼ 0.5

< 100



∼ 2

∼ 735



∼ 595



D = 6 D = 7

D = 8 D = 9



Tl1

Tl1

Tl1

Tl2

Tl2

Tl1

Tl2

Tl1 ≈ 4200
Tl2 ≈ 5000

Tl1 ≈ 3400 Tl2 ≈ 3800
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D = 6 D = 7 D = 8 D = 9



rcyl = 3.0 Lcyl = 9.5
Lcub = 6.45

Tl1 Tl2

Tl1 Tl2

Tl1 Tl2

Tl2





[Rnp, Rnp+1.0 Rnp

[Lcyl/2, Lcyl/2+1.0 z x2+y2 ≤ Rcyl

Lcyl Rcyl

z Lcub/2, Lcub/2+1.0
x y z

Tl1



±

0.9Tcri

0.85Tcri

Tcri
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