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�ÅÇÎÍÀÍÑÛ Â �ÀÑÑÅßÍÈÈ ÝËÅÊÒ�ÎÍÎÂ ÌÎËÅÊÓËÀÌÈÑ. À. Ïîçäíååâ *Ôèçè÷åñêèé èíñòèòóò èì. Ï. Í. Ëåáåäåâà �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê119991, Ìîñêâà, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 21 îêòÿáðÿ 2003 ã.Ïðåäñòàâëåíû îñíîâíûå îñîáåííîñòè ðåçîíàíñíîãî ðàññåÿíèÿ ýëåêòðîíîâ ìîëåêóëàìè è îïðåäåëåíèå ðå-çîíàíñîâ, îñíîâàííûå íà òåîðèè ñòîëêíîâåíèÿ â ñèñòåìå äâóõ òåë, à òàêæå îïðåäåëåíèå ðåçîíàíñîâ, âîç-íèêàþùèõ ïðè ñòîëêíîâåíèè â ñèñòåìå íåñêîëüêèõ òåë. Èññëåäîâàíû çàêîíîìåðíîñòè âîçíèêíîâåíèÿ ýòèõðåçîíàíñîâ è èõ õàðàêòåðèñòèêè. Ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ ýòèõ ðåçîíàíñíûõ ïðîöåññîâ, ïðîèñ-õîäÿùèõ ïðè ñòîëêíîâåíèÿõ ýëåêòðîíîâ ñ äâóõàòîìíûìè ìîëåêóëàìè, âûïîëíåííûõ íà îñíîâå êâàíòîâîéòåîðèè ðàññåÿíèÿ â ñèñòåìå íåñêîëüêèõ òåë. �åçóëüòàòû ïðîâåäåííûõ ðàñ÷åòîâ ñå÷åíèé ñòîëêíîâåíèéðåçîíàíñíûõ ïðîöåññîâ ýëåêòðîíîâ ñ ìîëåêóëàìè ñîïîñòàâëÿþòñÿ ñ èìåþùèìèñÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûìèäàííûìè è ðåçóëüòàòàìè ðàñ÷åòîâ, èñïîëüçóþùèõ èíûå ïðèáëèæåíèÿ.PACS: 34.10.+x, 34.80.Gt, 34.80.Ht1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÂ ëþáîé îáëàñòè �èçèêè, îò ìîëåêóëÿðíîé äî�èçèêè ýëåìåíòàðíûõ ÷àñòèö, ñóùåñòâóþò ðåçîíàí�ñû, ïðèâîäÿùèå ê áîãàòñòâó è ñâîåîáðàçèþ �èçè�÷åñêîé êàðòèíû ÿâëåíèé. Ïîíÿòèå ðåçîíàíñà ÿâëÿ�åòñÿ îäíèì èç îñíîâíûõ â êâàíòîâîé �èçèêå. Òåð�ìèíó ðåçîíàíñ ìîæíî ïðèäàòü äîñòàòî÷íî øèðîêèéñìûñë, âêëþ÷àÿ â íåãî è ñòàáèëüíûå óðîâíè, ïîä�ðàçóìåâàÿ èõ âëèÿíèå íà ïðîöåññû ðàññåÿíèÿ [1; 2℄.Îñîáàÿ ðîëü îòâîäèòñÿ ðåçîíàíñàì â �èçèêå íåîáðà�òèìûõ ïðîöåññîâ. Â ýòîì ñëó÷àå, ñîãëàñíî òåîðåìåÏóàíêàðå [3℄, ðåçîíàíñû ÿâëÿþòñÿ ïðè÷èíîé íåèíòå�ãðèðóåìîñòè áîëüøèíñòâà äèíàìè÷åñêèõ ñèñòåì.Òåîðåòè÷åñêîå îáúÿñíåíèå ðåçîíàíñîâ è èõ ïàðà�ìåòðîâ â ïðèíöèïå ìîæåò áûòü ïîñòðîåíî íà îñíî�âå ñèë âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó ÷àñòèöàìè, ñ÷èòàþ�ùèìèñÿ ýëåìåíòàðíûìè â äàííûõ ïðîöåññàõ. Íàïðè�ìåð, ðåçîíàíñíûå ïðîöåññû â àòîìíîé �èçèêå îïðå�äåëÿþòñÿ ñèëàìè âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó ýëåêòðîíà�ìè è ÿäðàìè, à ðåçîíàíñû â ÿäåðíîé �èçèêå � ñèëà�ìè ìåæäó íóêëîíàìè.�åçîíàíñîì â ðàññåÿíèè íàçûâàþò ëþáîé ïèê íàýêñïåðèìåíòàëüíîé êðèâîé ñå÷åíèÿ ðàññåÿíèÿ. �å�çîíàíñ õàðàêòåðèçóåòñÿ ìîìåíòîì, ÷åòíîñòüþ, ñïè�íîì, âðåìåíåì æèçíè è ò. ä. Äîñòàòî÷íî ÷àñòî ïðèñòîëêíîâåíèè ýëåêòðîíîâ ñ ìîëåêóëàìè îáðàçóþòñÿ*E-mail: pozdneev�s
i.lebedev.ru

ìåòàñòàáèëüíûå îòðèöàòåëüíûå ìîëåêóëÿðíûå èî�íû, êîòîðûå òàêæå òðàäèöèîííî íàçûâàþòñÿ ìîëå�êóëÿðíûìè ðåçîíàíñàìè [4�11℄. Â ýòîì ñëó÷àå, â ñè�ëó òîãî ÷òî àòîìû äâèæóòñÿ ìåäëåííî ïî ñðàâíåíèþñ ýëåêòðîíàìè, ñèñòåìó ýëåêòðîí + ìîëåêóëà ìîæíîðàññìàòðèâàòü êàê êâàçèìîëåêóëó, ýëåêòðîííàÿ îáî�ëî÷êà êîòîðîé â êàæäûé ìîìåíò âðåìåíè ñîîòâåò�ñòâóåò êàê áû ñòàöèîíàðíîìó ñîñòîÿíèþ òàêîé êâà�çèìîëåêóëû. Ýòî ñîîòâåòñòâóåò õîðîøî èçâåñòíîìóàäèàáàòè÷åñêîìó ïðèáëèæåíèþ â êâàíòîâîé ìåõàíè�êå è ïðèâîäèò ê òîìó, ÷òî â îáû÷íûõ óñëîâèÿõ ïðèñòîëêíîâåíèè ýëåêòðîíîâ, àòîìîâ èëè èîíîâ ñ ìîëå�êóëàìè çàòðóäíåíû ðàçëè÷íûå ýëåêòðîííûå ïåðåõî�äû � âîçáóæäåíèå, èîíèçàöèÿ, ïåðåçàðÿäêà. À äëÿòîãî ÷òîáû òàêîé îáìåí ìîã ïðîèçîéòè, íåîáõîäèìîâûïîëíåíèå óñëîâèÿ [5; 6℄�E�� � ~; ãäå�E � èçìå�íåíèå ýíåðãèè êâàçèìîëåêóëû, �� � âðåìÿ ñòîëêíî�âåíèÿ. Òàêèì îáðàçîì, ïðè ìåäëåííûõ ñòîëêíîâåíè�ÿõ, êîãäà �� âåëèêî, ïåðåõîäû ìîãóò ïðîèñõîäèòü,òîëüêî åñëè �E ìàëî, ò. å. äâà ñîñòîÿíèÿ êâàçèìîëå�êóëû äî è ïîñëå ñòîëêíîâåíèÿ äîëæíû áûòü áëèç�êè, è òàêîé ïðîöåññ òàêæå íàçûâàåòñÿ ðåçîíàíñíûì.Äàííàÿ òðàêòîâêà ðåçîíàíñà ðàñêðûâàåò ñâÿçü ìåæ�äó ðàâíîâåñèåì è äèíàìèêîé, ñ îäíîé ñòîðîíû, è �è�çèêîé äèññèïàòèâíûõ ïðîöåññîâ � ñ äðóãîé [12℄.Âàæíîñòü ðåçîíàíñíûõ ïðîöåññîâ îïðåäåëÿåòñÿòåì, ÷òî íà íèõ îñíîâàíû âñå ïðàêòè÷åñêèå ïðèìåíå�íèÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ èññëåäîâàíèé, òàê êàê èìåí�1051



Ñ. À. Ïîçäíååâ ÆÝÒÔ, òîì 126, âûï. 5 (11), 2004íî ðåçîíàíñíûå ïðîöåññû õàðàêòåðèçóþòñÿ áîëüøè�ìè ñå÷åíèÿìè èëè âðåìåíàìè æèçíè ïî ñðàâíåíèþñ íåðåçîíàíñíûìè è èãðàþò âàæíóþ ðîëü â íèç�êîòåìïåðàòóðíîé ïëàçìå (îïðåäåëÿþò ïîÿâëåíèå èèñ÷åçíîâåíèå âîçáóæäåííûõ è çàðÿæåííûõ ÷àñòèö,ò. å. îïðåäåëÿþò îïòè÷åñêèå è ýëåêòðè÷åñêèå ñâîé�ñòâà ïëàçìû), â óïðàâëÿåìîì òåðìîÿäåðíîì ñèíòå�çå, ìþ-êàòàëèçå è ò. ï. [4�12℄.Èñõîäÿ èç òåîðèè ñòîëêíîâåíèé â ñèñòåìå äâóõòåë, â êîòîðîé ìîëåêóëà-ìèøåíü ðàññìàòðèâàåòñÿêàê ñèëîâîé öåíòð, ðàçëè÷àþò ñëåäóþùèå òèïû ðå�çîíàíñîâ [4�11℄.1. �åçîíàíñ �îðìû � ðåçîíàíñ, âîçíèêàþùèé âñëó÷àå, êîãäà íàëåòàþùèé ýëåêòðîí îêàçûâàåòñÿ çà�õâà÷åííûì íà êâàçèñòàöèîíàðíûé óðîâåíü, îòäåëåí�íûé îò óðîâíÿ ñïëîøíîãî ñïåêòðà öåíòðîáåæíûì áà�ðüåðîì, êîòîðûé îáðàçóåòñÿ êîìáèíàöèåé ïîëåé ïðè�òÿæåíèÿ è îòòàëêèâàíèÿ ìîëåêóëû-ìèøåíè. Ýòîòòèï ðåçîíàíñà âîçíèêàåò òîëüêî â òîì ñëó÷àå, åñ�ëè ýëåêòðîí îáëàäàåò ìîìåíòîì êîëè÷åñòâà äâèæå�íèÿ îòíîñèòåëüíî ìîëåêóëû-ìèøåíè. Â ñëó÷àå íèç�êîýíåðãåòè÷åñêîãî s-ðàññåÿíèÿ (l = 0) çàõâàò ýëåê�òðîíà íåâîçìîæåí, è â ýòîì ñëó÷àå ðåçîíàíñ �îðìûîòñóòñòâóåò.2. Êîëåáàòåëüíî-âîçáóæäåííûé ðåçîíàíñ âîçíè�êàåò òîãäà, êîãäà íàëåòàþùèé ýëåêòðîí âîçáóæäà�åò êîëåáàíèÿ ìîëåêóëû-ìèøåíè è îêàçûâàåòñÿ âðå�ìåííî ñâÿçàííûì. Â ýòîì ñëó÷àå êèíåòè÷åñêàÿ ýíåð�ãèÿ ýëåêòðîíà íåïîñðåäñòâåííî ïåðåõîäèò â êîëå�áàòåëüíóþ ýíåðãèþ äâèæåíèÿ ÿäåð ìîëåêóëÿðíî�ãî îòðèöàòåëüíîãî èîíà, è òàêèì îáðàçîì ýòîòòèï ðåçîíàíñà ñâÿçàí ñ íàðóøåíèåì ïðèíöèïà Áîð�íà�Îïåíãåéìåðà. Âðåìåíà æèçíè òàêèõ ðåçîíàíñ�íûõ ñîñòîÿíèé ÷ðåçâû÷àéíî âåëèêè (îñîáåííî äëÿìíîãîàòîìíûõ ìîëåêóë) è äîñòèãàþò äåñÿòêîâ ìè�êðîñåêóíä.3. Ýëåêòðîííî-âîçáóæäåííûé ðåçîíàíñ âîçíèêà�åò òîãäà, êîãäà íàëåòàþùèé ýëåêòðîí âîçáóæäàåòýëåêòðîííóþ ñèñòåìó ìîëåêóëû-ìèøåíè, è òàêæåîêàçûâàåòñÿ âðåìåííî ñâÿçàííûì. Â ýòîì ñëó÷àå îò�ðûâ ýëåêòðîíà íåâîçìîæåí, äî òåõ ïîð ïîêà ìîëåêó�ëà îñòàåòñÿ â âîçáóæäåííîì ñîñòîÿíèè. Òåì íå ìåíååîòðûâ ýëåêòðîíà âñå æå ìîæåò ïðîèçîéòè, åñëè ïðè�ñóòñòâóåò ñâÿçü çàêðûòûõ è îòêðûòûõ êàíàëîâ.Òåîðåòè÷åñêîå îïèñàíèå ïîäîáíûõ ðåçîíàíñîâ,âîçíèêàþùèõ â ñëó÷àå îáðàçîâàíèÿ ìåòàñòàáèëüíûõîòðèöàòåëüíûõ èîíîâ, íà îñíîâå òåîðèè ðàññåÿíèÿ âñèñòåìå äâóõ òåë ïðåäñòàâëåíî â ðàáîòàõ Äåìêîâà,Äðóêàðåâà, Ñìèðíîâà, Áàðäñëè, �åðöåíáåðãà, Ìàíä�ëà, Î'Ìàëåÿ, Ôåøáàõà, Äîìêå è äð. [4�11℄, â êîòî�ðûõ ðåçîíàíñû îïðåäåëÿþòñÿ êàê êîìïëåêñíûå ïî�ëþñû ìàòðèöû ðàññåÿíèÿ, ïðîäîëæåííûå íà íå�è�

çè÷åñêèé ëèñò ýíåðãèè, ëèáî êàê ïîëþñû àíàëèòè÷å�ñêîãî ïðîäîëæåíèÿ �óíêöèè �ðèíà.Íåèññëåäîâàííûìè îñòàþòñÿ ïðîöåññû ñòîëêíî�âåíèÿ ýëåêòðîíîâ ñ ìîëåêóëàìè, ïðîèñõîäÿùèå áåçîáðàçîâàíèÿ ïðîìåæóòî÷íûõ êîìïëåêñîâ, à òàêæåïðîöåññû ñòîëêíîâåíèÿ ïðè òåïëîâûõ ýíåðãèÿõ íàëå�òàþùèõ ýëåêòðîíîâ, ãäå òàêæå íàáëþäàåòñÿ íåìîíî�òîííàÿ çàâèñèìîñòü ñå÷åíèÿ ðàññåÿíèÿ îò ýíåðãèè,ïðè÷åì â ýòîì ñëó÷àå ïðèìåíåíèå ñòàíäàðòíûõ ìåòî�äîâ ðàñ÷åòîâ ñå÷åíèé íå îïðàâäàíî âñëåäñòâèå íàðó�øåíèÿ ïðèáëèæåíèÿ Áîðíà�Îïåíãåéìåðà [4�6℄. Ïðè�ìåíåíèå äëÿ ðàñ÷åòîâ ýòèõ ïðîöåññîâ òåîðèè ñòîëê�íîâåíèé â ñèñòåìå äâóõ òåë ñòàëêèâàåòñÿ ñî çíà÷è�òåëüíûìè òðóäíîñòÿìè, òàê êàê èññëåäóåìàÿ ñèñòå�ìà ÿâëÿåòñÿ ñóùåñòâåííî ìíîãî÷àñòè÷íîé [13; 14℄.Ïîýòîìó â íàñòîÿùåé ðàáîòå äëÿ îïèñàíèÿ ðå�çîíàíñíûõ ïðîöåññîâ, ïðîèñõîäÿùèõ ïðè ñòîëêíî�âåíèÿõ ýëåêòðîíà ñ ìîëåêóëàìè, ïðèìåíÿåòñÿ áî�ëåå ïîñëåäîâàòåëüíûé ïîäõîä, îñíîâàííûé íà êâàí�òîâîé òåîðèè ðàññåÿíèÿ â ñèñòåìå íåñêîëüêèõ ÷àñ�òèö [13; 14℄. Ïðè ýòîì îñíîâíîå ïðèáëèæåíèå ñîñòîèòâ òîì, ÷òî âçàèìîäåéñòâèå íàëåòàþùåãî ýëåêòðîíàñ ýëåêòðîíàìè è ÿäðàìè ìîëåêóëû-ìèøåíè çàìåíÿ�åòñÿ âçàèìîäåéñòâèåì ýëåêòðîíà ñ àòîìàìè ìîëåêó�ëû, à àòîìû ðàññìàòðèâàþòñÿ êàê ñèëîâûå öåíòðû.Òàêèì îáðàçîì, ñëîæíàÿ ìíîãî÷àñòè÷íàÿ ñèñòåìà,ñîñòîÿùàÿ èç ýëåêòðîíîâ è ÿäåð, çàìåíÿåòñÿ ñèñòå�ìîé èç íåñêîëüêèõ âçàèìîäåéñòâóþùèõ òåë, äëÿ îïè�ñàíèÿ êîòîðîé è ïðèìåíÿþòñÿ óðàâíåíèÿ Ôàääåå�âà [13℄. Åñòåñòâåííî, ÷òî ýòî ïðèáëèæåíèå íàêëà�äûâàåò îïðåäåëåííûå îãðàíè÷åíèÿ íà ýíåðãèþ íàëå�òàþùåãî ýëåêòðîíà � îíà íå äîëæíà ïðåâîñõîäèòüýíåðãèþ èîíèçàöèè àòîìîâ, ñîñòàâëÿþùèõ ìîëåêó�ëó. Íî êàê ðàç ýòà îáëàñòü ýíåðãèé è ïðåäñòàâëÿåòèíòåðåñ â ñâÿçè ñ ñóùåñòâîâàíèåì ðåçîíàíñíûõ ìàê�ñèìóìîâ ý��åêòèâíûõ ñå÷åíèé ïðîöåññîâ ñòîëêíî�âåíèé ýëåêòðîíîâ ñ ðàçëè÷íûìè ìîëåêóëàìè [4�11℄.Â ýòîì �îðìàëèçìå ïðè îïðåäåëåííûõ óñëîâè�ÿõ ðåçîíàíñ â òðåõ÷àñòè÷íîé ñèñòåìå îïðåäåëÿåòñÿäâóõ÷àñòè÷íûìè ðåçîíàíñàìè [1; 13; 14℄. Òàêèì îáðà�çîì, ïðè÷èíîé âîçíèêíîâåíèÿ òðåõ÷àñòè÷íûõ ðåçî�íàíñîâ ÿâëÿåòñÿ ñóùåñòâîâàíèå ðåçîíàíñíûõ ñîñòîÿ-íèé â ïàðíûõ ïîäñèñòåìàõ. Ýòà íå ñîâñåì ïîïóëÿð�íàÿ òî÷êà çðåíèÿ ñâÿçàíà ñ òåì, ÷òî íå âñåãäà òà�êàÿ ñâÿçü ïðèñóòñòâóåò, è äàæå ïðè íàëè÷èè òàêîéñâÿçè îíà íå âñåãäà ìîæåò áûòü ÿâíî îïðåäåëåíà.Âïåðâûå ýòî áûëî ïîêàçàíî â ÿäåðíîé �èçèêå, �è�çèêå ýëåìåíòàðíûõ ÷àñòèö, ãäå âçàèìîäåéñòâèå ìåæ�äó ÷àñòèöàìè, ïðèâîäÿùåå ê ïîÿâëåíèþ ðåçîíàíñîâ,îïðåäåëÿåòñÿ îáìåíîì ìåæäó ÷àñòèöàìè òåõ æå ñà�ìûõ ðåçîíàíñîâ, è òàêèì îáðàçîì ðåçîíàíñû ïðîäó�öèðóþò ñàìè ñåáÿ [1; 2℄.1052



ÆÝÒÔ, òîì 126, âûï. 5 (11), 2004 �åçîíàíñû â ðàññåÿíèè ýëåêòðîíîâ ìîëåêóëàìèÂ àòîìíîé �èçèêå òàêæå ñóùåñòâóåò øèðîêèéêðóã ÿâëåíèé (ðàññåÿíèå ýëåêòðîíîâ ìîëåêóëàìè,ñâÿçü ìåæäó êëàñòåðàìè â ìîëåêóëàõ áèîïîëèìåðîâ,áîçå-êîíäåíñàò è ò. ä. [4�7; 14; 15℄), â êîòîðûõ ñóùå�ñòâóåò ñâÿçü ìåæäó ðåçîíàíñàìè. Ýòà ñâÿçü çàêëþ�÷àåòñÿ â òîì, ÷òî äâóõ÷àñòè÷íûå ðåçîíàíñû ïðèâî�äÿò ê ñåðèè òðåõ÷àñòè÷íûõ ðåçîíàíñîâ. Ñâîåîáðàçèåýòîãî ÿâëåíèÿ ñîñòîèò â òîì, ÷òî ÷åì áîëåå ñèëü�íûì ÿâëÿåòñÿ äâóõ÷àñòè÷íûé ðåçîíàíñ, òåì áîëüøåòðåõ÷àñòè÷íûõ ðåçîíàíñîâ îí ïðîäóöèðóåò. Êàê ïî�êàçàëè èññëåäîâàíèÿ [1; 14; 15℄, ïîäîáíûå ðåçîíàíñ�íûå ñîñòîÿíèÿ â ìíîãî÷àñòè÷íûõ ñèñòåìàõ ïðèâî�äÿò ê àíîìàëüíî áîëüøèì ñêîðîñòÿì õèìè÷åñêèõðåàêöèé, äèíàìè÷åñêîìó ñâÿçûâàíèþ íåâçàèìîäåé�ñòâóþùèõ ÷àñòèö è ò. ä. [14�16℄. Âàæíîñòü èññëåäî�âàíèÿ ýòèõ ñîñòîÿíèé íåïîñðåäñòâåííî ñâÿçàíà ñ íà�õîæäåíèåì ýíåðãèè ñâÿçè ñèñòåìû N òåë ïðè èñ�ïîëüçîâàíèè ñâåäåíèé î ïîäñèñòåìàõ ýòîé ìíîãî-÷àñòè÷íîé ñèñòåìû, ò. å. ñ ïîñòðîåíèåì çàâèñèìî�ñòè EN = f(EN�1; EN�2; : : : ) è îïðåäåëåíèåì óñëî�âèé îáðàçîâàíèÿ ñâÿçàííîé ìíîãî÷àñòè÷íîé ñèñòå�ìû ïðè óñëîâèè, ÷òî íåêîòîðûå ïîäñèñòåìû ÿâëÿ�þòñÿ íåñâÿçàííûìè [16℄.Ôèçè÷åñêàÿ îñíîâà ðàññìàòðèâàåìîãî ý��åêòàïðåäñòàâëåíà â ðàáîòàõ [1℄, ãäå ïîêàçàíî ñëåäóþùåå.1. ßðêî âûðàæåíî âëèÿíèå äâóõ÷àñòè÷íûõðåçîíàíñîâ íà ñïåêòð òðåõ÷àñòè÷íîé ñèñòåìû, ò. å.äâóõ÷àñòè÷íûé ðåçîíàíñ ñïîñîáåí êàðäèíàëüíûìîáðàçîì ïåðåñòðîèòü ñïåêòð äèñêðåòíûõ óðîâíåéòðåõ ÷àñòèö, ïðè÷åì íå âñÿêîå äâóõ÷àñòè÷íîåðåçîíàíñíîå ñîñòîÿíèå ñïîñîáíî ïåðåñòðîèòü ñïåêòðòðåõ ÷àñòèö, à òîëüêî ñîñòîÿíèå ñ ðàçìåðàìèrres / (2mij je0j)�1=2, ìíîãî áîëüøèìè ðàäèóñàäåéñòâèÿ r0 (e0 � ýíåðãèÿ ñâÿçè, mij � ïðèâåäåííàÿìàññà ïàðû ÷àñòèö). Òàêèì ðåçîíàíñîì ìîæåò áûòüòîëüêî s-ðåçîíàíñ (l = 0), òàê êàê ïîäîáíûå ðåçî�íàíñíûå ñîñòîÿíèÿ ñèëüíî îòëè÷àþòñÿ îò äðóãèõòèïîâ ðåçîíàíñíûõ ñîñòîÿíèé ïî ðàçìåðàì. Ïðèe ! 0 ðàçìåð rres ! 1. �àçìåð ðåçîíàíñíîãîñîñòîÿíèÿ ïðîÿâëÿåòñÿ â ðàññåÿíèè ÷àñòèö â âèäåáîëüøîé äëèíû ðàññåÿíèÿ a è ïðè ìàëîì e0 îíàðàâíà ðàçìåðó ýòîãî ðåçîíàíñíîãî ñîñòîÿíèÿ. Àíà�ëèçèðóÿ ðåçîíàíñíûå ñîñòîÿíèÿ ñ òî÷êè çðåíèÿ èõðàçìåðîâ, ìîæíî îáíàðóæèòü, ÷òî âñå îíè ðåçêîîòëè÷àþòñÿ îò ðàññìîòðåííîãî âûøå ðåçîíàíñà.Íàïðèìåð, ñîñòîÿíèå, â êîòîðîì íàõîäèòñÿ ñèñòåìà,â ïàðöèàëüíîé âîëíå ñ l 6= 0 èìååò ðàçìåð ïîðÿäêàðàäèóñà äåéñòâèÿ ñèë èç-çà öåíòðîáåæíîãî áàðüåðà,êîìïàóíä-ðåçîíàíñ òàêæå íå îáëàäàåò áîëüøè�ìè ðàçìåðàìè. Òàêèì îáðàçîì, äâóõ÷àñòè÷íûés-óðîâåíü ñ ìàëîé ýíåðãèåé ñâÿçè çàíèìàåò â îòíî�øåíèè ñâîèõ ðàçìåðîâ èñêëþ÷èòåëüíîå ïîëîæåíèå
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�èñ. 1. Ý��åêòèâíûé ïîòåíöèàë, îòâå÷àþùèé çàðåçîíàíñû â òðåõ÷àñòè÷íîé ñèñòåìåñðåäè ðåçîíàíñíûõ ñîñòîÿíèé.2. Òðåõ÷àñòè÷íûå óðîâíè ÿâëÿþòñÿ ñòàáèëüíû�ìè è èõ ÷èñëî ïðîïîðöèîíàëüíî ln(jaj=r). Ìîæíî ïî�êàçàòü [1; 13�15℄, ÷òî âçàèìîäåéñòâèå, îòâåòñòâåííîåçà ïîÿâëåíèå ýòèõ óðîâíåé, èìååò âèä U / A=R2, ãäåR2 = 23(r21 + r22 + r23);ri � ðàññòîÿíèå ìåæäó ïàðîé ÷àñòèö, è äåéñòâóåòâ èíòåðâàëå (r0; a) (ðèñ. 1). Êîíñòàíòà ýòîãî âçàèìî�äåéñòâèÿ A â îáùåì ñëó÷àå çàâèñèò îò êâàíòîâûõ÷èñåë òðåõ÷àñòè÷íîãî ñîñòîÿíèÿ, ìîìåíòà, ÷åòíî�ñòè, ñèììåòðèè îòíîñèòåëüíî ïåðåñòàíîâîê ÷àñòèö.Îöåíêà äëÿ A ïðåäñòàâëåíà â ðàáîòàõ [1; 13�15℄. Íàè�áîëüøåå ïðèòÿæåíèå äîëæíî áûòü ïðè îðáèòàëüíîììîìåíòå òðåõ ÷àñòèö L = 0, òàê êàê â ýòîì ñëó÷àåíåò öåíòðîáåæíûõ ñèë. Ïðè ýòîì ñèììåòðèÿ ýòîãîñîñòîÿíèÿ äîëæíà áûòü ìàêñèìàëüíîé, â ïðîòèâíîìñëó÷àå âîëíîâàÿ �óíêöèÿ áóäåò èìåòü óçëû è ýòàñâÿçü óìåíüøèòñÿ.3. Öåíòðîáåæíûå ñèëû ðàçðóøàþò ý��åêò.4. Äàííûå ñîñòîÿíèÿ îáëàäàþò ìàêñèìàëüíîéñèììåòðèåé.5. Òðîéíûå ñèëû íå âëèÿþò íà ý��åêò.6. Äîáàâëåíèå ÷àñòèöû ê òðåõ÷àñòè÷íîé ñèñòåìåðàçðóøàåò ý��åêò.7. Çàðÿä ÷àñòèö âëèÿåò íà ý��åêò è â ýòîì ñëó�÷àå ý��åêò âûðàæåí ìåíåå ÿðêî.8. Äëÿ ñïèíîâûõ ÷àñòèö ý��åêò òàêæå âûðàæåíìåíåå ÿðêî.Îòìåòèì, ÷òî äàííûå íåîáû÷íûå ñîñòîÿíèÿ òðåõ÷àñòèö íå çàâèñÿò îò êîíêðåòíîé �îðìû ïîòåíöèà�ëà, ò. å. îò ñèë âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó ÷àñòèöàìè, èÿâëÿþòñÿ óíèâåðñàëüíûìè â òîì ñìûñëå, ÷òî îòðà�æàþò ëèøü �àêò ñóùåñòâîâàíèÿ ðåçîíàíñà. Òàêèì1053



Ñ. À. Ïîçäíååâ ÆÝÒÔ, òîì 126, âûï. 5 (11), 2004îáðàçîì, êàêîâà áû íè áûëà �îðìà ïàðíûõ ñèë ìåæ�äó ÷àñòèöàìè, åñëè îíà ïðèâîäèò ê äâóõ÷àñòè÷íî�ìó s-ðåçîíàíñó 
 ìàëîé ýíåðãèåé, ýòî àâòîìàòè÷åñêèâåäåò ê ïîÿâëåíèþ ñåìåéñòâà òðåõ÷àñòè÷íûõ ðåçî�íàíñîâ. Ïîýòîìó ïðè÷èíà ïîÿâëåíèÿ òðåõ÷àñòè÷íûõóðîâíåé ñîñòîèò â òîì, ÷òî äâóõ÷àñòè÷íûé ðåçîíàíññ áîëüøèì ïðîñòðàíñòâåííûì ðàçìåðîì ïðîäóöèðó�åò âçàèìîäåéñòâèå òðåõ ÷àñòèö, èìåþùåå áîëüøîéðàäèóñ.Òàêèì îáðàçîì, êîëè÷åñòâî ðåçîíàíñíûõ ñîñòîÿ�íèé â òðåõ÷àñòè÷íîé ñèñòåìå îïðåäåëÿåòñÿ òîëüêîñïåöè�è÷åñêèìè ñâîéñòâàìè ïàðíûõ ïîäñèñòåì.Íàèáîëåå ñóùåñòâåííî âëèÿþò íà ý��åêò ìàññû÷àñòèö. Èìåþòñÿ òðè õàðàêòåðíûõ ðåæèìà: ðåæèìîäèíàêîâûõ ÷àñòèö, ðåæèì òÿæåëîãî öåíòðà è ìîëå�êóëÿðíûé ðåæèì [1; 13�15℄.�åæèì òÿæåëîãî öåíòðà èìååò ìåñòî, êîãäà äâå÷àñòèöû èìåþò ìàññû îäíîãî ïîðÿäêà ml, à òðåòüÿ,mh, íàìíîãî òÿæåëåå, ïðè÷åì ó ïàðû ëåãêèõ ÷àñ�òèö íåò óðîâíÿ èëè îíè íå âçàèìîäåéñòâóþò ìåæ�äó ñîáîé, à âçàèìîäåéñòâóþò òîëüêî ñ òÿæåëîé ÷àñ-òèöåé ïðè ïîìîùè ïðèòÿãèâàþùåãî ïîòåíöèàëà. Âýòîì ñëó÷àå ïðè áåñêîíå÷íî òÿæåëîé òðåòüåé ÷àñòè�öå èìååì ñëó÷àé ïàðû ÷àñòèö â ñèëîâîì öåíòðå è,åñòåñòâåííî, â òàêîé ñèñòåìå òðåõ÷àñòè÷íûå óðîâ�íè íå âîçíèêàþò. Ïðè ýòîì òÿæåëàÿ ÷àñòèöà íå ðåà�ãèðóåò íà äâèæåíèå íåâçàèìîäåéñòâóþùèõ ÷àñòèö,êîòîðûå äâèæóòñÿ íåçàâèñèìî äðóã îò äðóãà â ïî�ëå íåïîäâèæíîé òÿæåëîé ÷àñòèöû. Ïîýòîìó â ýòîìïðåäåëå ýíåðãèÿ ñâÿçè òðåõ ÷àñòèö àääèòèâíî ñêëà�äûâàåòñÿ èç ýíåðãèé ñâÿçè äâóõ÷àñòè÷íûõ ñèñòåì.Îäíàêî ïðè êîíå÷íîé âåëè÷èíå ìàññû òÿæåëîé ÷àñ�òèöû âñå òðè ÷àñòèöû äâèæóòñÿ ñîãëàñîâàííî, îñòàâ�ëÿÿ íåïîäâèæíûì öåíòð ìàññ ñèñòåìû. Ïðè ýòîìòÿæåëàÿ ÷àñòèöà ðåàãèðóåò íà èçìåíåíèå ïîëîæå�íèé äâóõ äðóãèõ ÷àñòèö, â äâèæåíèè êîòîðûõ âîç�íèêàåò êîððåëÿöèÿ, íåñìîòðÿ íà îòñóòñòâèå ïðÿìî�ãî âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó íèìè. Òàêèì îáðàçîì, äè�íàìè÷åñêàÿ êîððåëÿöèÿ â äâèæåíèè ñâÿçûâàåìûõ÷àñòèö ìîæåò òðàêòîâàòüñÿ êàê ñïåöè�è÷åñêîå ïðè�òÿæåíèå. Íåîáõîäèìî îòìåòèòü, ÷òî ïîäîáíîå äèíà�ìè÷åñêîå ïðèòÿæåíèå âîçíèêàåò è â òîì ñëó÷àå, êî�ãäà ìåæäó ñâÿçûâàåìûìè ÷àñòèöàìè äåéñòâóþò ñè�ëû îòòàëêèâàíèÿ. Òîãäà äèíàìè÷åñêîå ïðèòÿæåíèåêîìïåíñèðóåò âçàèìíîå îòòàëêèâàíèå è ïðèâîäèò êñòàáèëèçàöèè ñèñòåìû. Ýòî õîðîøî âèäíî íà ïðèìå�ðå èîíà ïîçèòðîíèÿ � e+e�e� [14�16℄. Â ýòîì ñëó÷àåäëÿ ëþáîé êîíå÷íîé ìàññû òÿæåëîãî öåíòðà ÷èñëîóðîâíåé N / mlmh ln 1e0mlr20 :Îñîáåííîñòü ýòîãî ðåæèìà ñîñòîèò â òîì, ÷òî äëÿ

ñóùåñòâîâàíèÿ òðåõ÷àñòè÷íûõ óðîâíåé íåîáõîäèìû÷ðåçâû÷àéíî ìåëêèå óðîâíè â ïàðíûõ ïîäñèñòåìàõ,â îòëè÷èå îò ìîëåêóëÿðíîãî ðåæèìà, ãäå òðåáîâà�íèÿ äëÿ ïàðíûõ óðîâíåé çíà÷èòåëüíî ïðîùå è ðåà�ëèñòè÷íåå.Â ìîëåêóëÿðíîì ðåæèìå, êîãäà ëåãêàÿ ÷àñòèöàèìååò ìåëêèå óðîâíè ïðè âçàèìîäåéñòâèè ñ òÿæåëû�ìè ÷àñòèöàìè, ÷èñëî óðîâíåéN /rmlmh ln 1je0jmlr20 ;ïîòåíöèàë âçàèìîäåéñòâèÿ, ñîçäàâàåìîãî ëåãêîé÷àñòèöåé, èìååò âèäV / �0:32mlr2hh ;÷òî è ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ýíåðãèþ ìîëåêóëÿðíîãîòåðìà. Ïðîñòåéøèé ïðèìåð ýòîãî ðåæèìà � ñèñòå�ìà ýëåêòðîí è äâà íåéòðàëüíûõ àòîìà. Îáðàçîâàí�íàÿ òàêèì îáðàçîì ìîëåêóëà îòëè÷àåòñÿ îò îáû÷íîéòåì, ÷òî ÿäðà ñîâåðøàþò êîëåáàíèÿ â îáëàñòè R,ðàçìåð êîòîðîé îïðåäåëÿåòñÿ ýíåðãèåé e0 ìåëêîãîïàðíîãî óðîâíÿ, ïðè÷åì êðîìå êîëåáàòåëüíûõ óðîâ�íåé äàííàÿ ñèñòåìà èìååò è âðàùàòåëüíûé ñïåêòð.Òàêèì îáðàçîì, â ýòîì ðåæèìå äâóõ÷àñòè÷íûå óðîâ�íè ïðèâîäÿò ê îáðàçîâàíèþ ñåðèè íå òîëüêî êîëåáà�òåëüíûõ, íî è âðàùàòåëüíûõ óðîâíåé [1; 13�15℄.Íåîáõîäèìî îòìåòèòü, ÷òî òàêèå íåîáû÷íûå ðåçî�íàíñíûå ñîñòîÿíèÿ ïðîÿâëÿþò ñåáÿ â øèðîêîì äèà�ïàçîíå óñëîâèé è ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé óñòîé÷èâîåÿâëåíèå, êîòîðîå ìîæåò áûòü äîñòàòî÷íî íàäåæíîèäåíòè�èöèðîâàíî è ïîäòâåðæäåíî ýêñïåðèìåíòàëü�íî. 2. ÎÑÍÎÂÍÛÅ Ó�ÀÂÍÅÍÈß È�ÅÇÓËÜÒÀÒÛ �ÀÑ×ÅÒÎÂÄëÿ êîëè÷åñòâåííîãî èññëåäîâàíèÿ ýòèõ íåîáû÷�íûõ ðåçîíàíñíûõ ñîñòîÿíèé â ñëó÷àå ìîëåêóëÿðíîãîðåæèìà èñïîëüçóåì èíòåãðàëüíûå óðàâíåíèÿ Ôàääå�åâà [13℄. Â ðàññìàòðèâàåìîì ïðèáëèæåíèè (òðè ÷àñ�òèöû � äâà àòîìà è ýëåêòðîí) îíè �îðìóëèðóþòñÿäëÿ òðåõ ÷àñòåé, íà êîòîðûå ðàçáèâàåòñÿ ïîëíàÿ âîë�íîâàÿ �óíêöèÿ ñèñòåìû òðåõ òåë	 = 3Xi=1 	i;êàæäàÿ èç êîòîðûõ ñîîòâåòñòâóåò âñåâîçìîæíûìðàçáèåíèÿì ñèñòåìû òðåõ ÷àñòèö íà íåâçàèìîäåé�ñòâóþùèå ïîäãðóïïû. Ýòè óðàâíåíèÿ â èìïóëüñíîìïðîñòðàíñòâå â ñëó÷àå ðàññåÿíèÿ ÷àñòèöû 1 íà ñâÿ�çàííîé ïàðå (2, 3) èìåþò ñëåäóþùèé âèä [13; 14℄:1054



ÆÝÒÔ, òîì 126, âûï. 5 (11), 2004 �åçîíàíñû â ðàññåÿíèè ýëåêòðîíîâ ìîëåêóëàìè	i = �iÆi1 �G0(Z)Ti(	j +	k);i; j; k = 1; 2; 3; 3; 1; 2; 2; 1; 3: (1)Çäåñü �1 îïèñûâàåò èñõîäíîå ñîñòîÿíèå ñèñòåìûòðåõ òåë: ñâîáîäíîå äâèæåíèå ÷àñòèöû 1 è ñâÿçàí�íîå ñîñòîÿíèå ïàðû (2, 3); G0(Z) = (H0 � Z)�1,Z = E + i0, H0 � îïåðàòîð ñâîáîäíîãî äâèæåíèÿòðåõ ÷àñòèö; E � ïîëíàÿ ýíåðãèÿ ñèñòåìû òðåõòåë, ðàâíàÿ ñóììå êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè íàëåòàþ�ùåé ÷àñòèöû 1 è ýíåðãèè ñâÿçè ïàðû (2, 3), Ti �ïàðíàÿ T -ìàòðèöà, êîòîðàÿ îïðåäåëÿåòñÿ îäíîçíà÷�íî ÷åðåç ïàðíûå ïîòåíöèàëû âçàèìîäåéñòâèÿ Vi ïðèïîìîùè óðàâíåíèé Ëèïìàíà�Øâèíãåðà:Ti = Vi + ViGiTi; Gi = (hi � Zi)�1;hi = �i + Vi: (2)Äëÿ îïèñàíèÿ äâèæåíèÿ òðåõ ÷àñòèö â ñèñòåìå öåí�òðà èíåðöèè âîñïîëüçóåìñÿ îáùåïðèíÿòûìè êîîð�äèíàòàìè ßêîáè. Íåîáõîäèìî èìåòü â âèäó, ÷òî âêà÷åñòâå ïåðåìåííûõ èíòåãðèðîâàíèÿ â (1) ñëåäó�åò áðàòü íåêîòîðóþ îäíó ñèñòåìó ïåðåìåííûõ, êî�òîðàÿ îêàçûâàåòñÿ íàèáîëåå óäîáíîé. Íàïðèìåð, âèíòåãðàëå, ñîîòâåòñòâóþùåì âûðàæåíèþ G0T1	2, âêà÷åñòâå ïåðåìåííûõ èíòåãðèðîâàíèÿ óäîáíåå âçÿòük2 è p2. Â ýòîì ñëó÷àå ïåðåìåííûå k1;p1, îò êîòî�ðûõ çàâèñèò ÿäðî îïåðàòîðà T1, ñëåäóåò âûðàçèòü÷åðåç ïåðåìåííûå k2 è p2. Èíîãäà â ýòîé æå ñèòóà�öèè â êà÷åñòâå ïåðåìåííûõ èíòåãðèðîâàíèÿ óäîáíîâûáðàòü p1;p2.Ïàðíûå T -ìàòðèöû ti(ki;k0i;Z), âõîäÿùèå â ÿäðàóðàâíåíèé, èìåþò îñîáåííîñòè ïî ïåðåìåííîé Z: ïî�ëþñû, ñîîòâåòñòâóþùèå äèñêðåòíîìó ñïåêòðó ïàð�íûõ ïîäñèñòåì, è ðàçðåç ïî ïîëîæèòåëüíîé ÷àñòèâåùåñòâåííîé îñè, ïîðîæäàåìûå ñïåêòðîì çàäà÷èäâóõ òåë, ïðè÷åì ÿâíûé âèä ýòèõ îñîáåííîñòåé äà�åò ñïåêòðàëüíîå ïðåäñòàâëåíèå T -ìàòðèöû. Ïîëþ�ñû T -ìàòðèöû, ñîîòâåòñòâóþùèå äèñêðåòíîìó ñïåê�òðó, ïîðîæäàþò îñîáåííîñòè â êîìïîíåíòàõ âîëíî�âûõ �óíêöèé 	i, âûäåëÿÿ êîòîðûå, ïîëó÷èì ñëåäó�þùåå ïðåäñòàâëåíèå:	i(ki;pi;p0i ) = '(ki)Æ(pi � p0i )�� Bi(ki;pi;p0i ;Z)p2i =2ni + k2i =2mjk � Z ; (3)ãäåBi(ki;pi;p0i ;Z) == � 3Xj=1 Qj(ki;pi;p0i ;Z)� 'j(pj)Rji(kj ;p0i ;Z)p2j=2nj � �j � Z ! ;

Qj ; Rji � ãëàäêèå �óíêöèè ñâîèõ ïåðåìåííûõ. Òà�êîå ðàçäåëåíèå îñîáåííîñòåé âîçíèêàåò ñàìî ïî ñå�áå ïðè ÷èñëåííîì ðåøåíèè èíòåãðàëüíûõ óðàâíå�íèé. Äëÿ îäíîçíà÷íîãî îïðåäåëåíèÿ �óíêöèéQj ,Rjiìîæíî ïîñòóïèòü ñëåäóþùèì îáðàçîì: ïîäñòàâèòü	i â âèäå (3) â èñõîäíûå óðàâíåíèÿ (1) è ïðèðàâ�íÿòü êîý��èöèåíòû ïðè îäèíàêîâûõ îñîáåííîñòÿõ.Ïîëó÷èì óðàâíåíèÿ äëÿ ýòèõ �óíêöèé, ÷åðåç êîòî�ðûå â ÿâíîì âèäå âûðàæàþòñÿ âñå îñíîâíûå õàðàê�òåðèñòèêè çàäà÷è òðåõ òåë: âîëíîâàÿ �óíêöèÿ, ýëå�ìåíòû S-ìàòðèöû, àìïëèòóäû è ñå÷åíèÿ ðàçëè÷íûõïðîöåññîâ, ïðîèñõîäÿùèõ â ñèñòåìå òðåõ òåë. Òàêèìîáðàçîì, ñå÷åíèå ïðîöåññà óïðóãîãî ðàññåÿíèÿ èìå�åò ñëåäóþùèé âèä:d�11d� = (2�)4n1jR11j2;ñå÷åíèå ïðîöåññîâ ïåðåñòðîéêè �d�1id� = (2�)4nipf jR1ij2p01 ;ñå÷åíèå ïðîöåññà ðàçâàëà íà òðè ñâîáîäíûå ÷àñòè�öû � d2�1!3d� dp = (2�)4nipf jB0ij2p01 ;ãäå p2f = 2ni� p02i2ni � �21 � �2i� :Îñíîâíîå ïðåèìóùåñòâî óðàâíåíèé Ôàääååâà (1)ñîñòîèò â òîì, ÷òî:1) â ðåçóëüòàòå ðåøåíèÿ ìû îäíîâðåìåííî ïîëó�÷àåì àìïëèòóäû è ñå÷åíèÿ âñåõ ïðîöåññîâ, ïðîèñõî�äÿùèõ â òðåõ÷àñòè÷íîé ñèñòåìå;2) òî÷íîñòü îïðåäåëåíèÿ ñâÿçàííûõ ñîñòîÿíèéïðè ðåøåíèè óðàâíåíèé Ôàääååâà çíà÷èòåëüíî âû�øå, ÷åì òî÷íîñòü, ïîëó÷àåìàÿ ïðè ðåøåíèè óðàâíå�íèéØðåäèíãåðà. Ýòà îñîáåííîñòü ñâÿçàíà ñ òåì, ÷òîóðàâíåíèÿ (1) ñ�îðìóëèðîâàíû äëÿ êîìïîíåíò âîë�íîâîé �óíêöèè è òåì ñàìûì ó÷èòûâàþò âîçìîæíûåàñèìïòîòèêè òðåõ÷àñòè÷íîé ñèñòåìû;3) îíè ïîçâîëÿþò ìàòåìàòè÷åñêè êîððåêòíî èñ�ñëåäîâàòü ïðîöåññû ðàññåÿíèÿ, â êîòîðûõ â íà�÷àëüíîì ñîñòîÿíèè íàõîäÿòñÿ òðè ñâîáîäíûå ÷àñòè�öû [12; 13℄, ÷òî íåâîçìîæíî ñäåëàòü âî âñåõ ïðåäëà�ãàâøèõñÿ ðàíåå ïîäõîäàõ [5�11℄:1 + 2 + 3!! 8>>>>>><>>>>>>: 1 + (2; 3) � ïðîöåññû óïðóãîãî pàññåÿíèÿ;1 + (2; 3)�� ïðîöåññû âîçáóæäåíèÿ;3 + (1; 2)�2 + (1; 3)�) � ïðîöåññû ïåpåñòpîéêèñ âîçáóæäåíèåì;1 + 2 + 3 � ïðîöåññû èîíèçàöèè:1055



Ñ. À. Ïîçäíååâ ÆÝÒÔ, òîì 126, âûï. 5 (11), 2004Â ýòîì ñëó÷àå äëÿ âîëíîâîé �óíêöèè èìååì ñëå�äóþùåå ïðåäñòàâëåíèå [13�15℄:	0(k;p;k0;p0) = Æ(k� k0)Æ(p� p0)��Xi;j Mi;j �k;p;k0;p0; k022m + p022n + i0�p22n + k22m � k022m + p022n + i0 ;à �óíêöèè Mi;j óäîâëåòâîðÿþò ñëåäóþùåé ñèñòåìåóðàâíåíèé:Mi;j(Z) = Æi;jTi(Z) + Ti(Z)G0(Z)Xk 6=iMk;j(Z):Äëÿ ñå÷åíèé ýòèõ ïðîöåññîâ ïîëó÷àåì ñëåäóþùèåâûðàæåíèÿ [13�15℄:S00(k;p;k0;p0) = Æ(k� k0)Æ(p� p0)�� 2�iÆ p22n + k22m � p022n � k022m!��Xi;j Mi;j  k;p;k0;p0; k022m + p022n + i0!� ñîîòâåòñòâóåò ïðîöåññàì, êîãäà â íà÷àëüíîì è êî�íå÷íîì ñîñòîÿíèÿõ íàõîäÿòñÿ òðè ñâîáîäíûå ÷àñòè�öû,S0si(k;p; ;p0i) = 2�iÆ p22n + k22m + �2si � p02i2ni!��Xk Qsik;i k;p;p0i;��2si + p02i2ni � i0!++Xsk  sk (kk)Rsksik;i  p;p0i;��2si + p02i2ni + i0! ;Ssi0(pi;k0;p0) = 2�iÆ ��2si + p02i2ni � p022n � k022m!��Xj ~Qsij;i pi;k0;p0; k022m + p022n + i0!++Xsj  sj (k0j)Rsisjij  pi;p0i; k022m + p022n + i0! ;� ñîîòâåòñòâóþò ïðîöåññàì, êîãäà ëèáî â íà÷àëü�íîì, ëèáî â êîíå÷íîì ñîñòîÿíèè ïðèñóòñòâóåò ñâÿ�çàííàÿ ïàðà ÷àñòèö sj . Óðàâíåíèÿ äëÿ �óíêöèé Qij ,~Qij è Rij àíàëîãè÷íû óðàâíåíèÿì äëÿ Mi;j è ïðåä�ñòàâëåíû â ðàáîòàõ [13�15℄.

Íåîáõîäèìî îòìåòèòü, ÷òî â èíòåãðàëüíûõ óðàâ�íåíèÿõ (1) â ÿâíîì âèäå ïîòåíöèàëû íå ó÷àñòâó�þò, â íèõ ñîäåðæèòñÿ áîëåå îáùàÿ õàðàêòåðèñòèêàT -ìàòðèöû. Ýòè T -ìàòðèöû ñâÿçàíû ñ ïîòåíöèàëà�ìè ïðè ïîìîøè óðàâíåíèé Ëèïìàíà �Øâèíãåðà (2).Ïîýòîìó, õîòÿ â äàííîì ìåòîäå �îðìàëüíî è èñ�ïîëüçóþòñÿ ïîòåíöèàëû, ïî ñóùåñòâó ìîäåëèðóþò�ñÿ T -ìàòðèöû, äëÿ ïîñòðîåíèÿ êîòîðûõ è ïðèìåíÿ�åòñÿ ìåòîä Áåéòìàíà [13; 14℄, ñïðàâåäëèâûé äëÿ ëþ�áîãî ëîêàëüíîãî ïîòåíöèàëà. Ýòîò ìåòîä çíà÷èòåëü�íî óïðîùàåò ÷èñëåííîå ðåøåíèå ñèñòåìû èíòåãðàëü�íûõ óðàâíåíèé (1), à â íåêîòîðûõ ñëó÷àÿõ ïîçâîëÿåòïîëó÷èòü è àíàëèòè÷åñêîå ðåøåíèå [13�17℄.Èíòåãðàëüíûå óðàâíåíèÿ (1) îáëàäàþò õîðîøè�ìè (ñ ìàòåìàòè÷åñêîé òî÷êè çðåíèÿ) ñâîéñòâàìè, òà�êèìè êàê �ðåäãîëüìîâîñòü, îäíîçíà÷íàÿ ðàçðåøè�ìîñòü è ò. ä., òîëüêî ïðè îïðåäåëåííûõ óñëîâèÿõ íàäâóõ÷àñòè÷íûå äàííûå [13℄:1) ïàðíûå ïîòåíöèàëû, â îáùåì ñëó÷àå íåëîêàëü�íûå, Vi(k;k0), ÿâëÿþòñÿ ãëàäêèìè �óíêöèÿìè k;k0è óäîâëåòâîðÿþò óñëîâèþjVi(k;k0)j � (1� jk� k0j)1��; � > 0;2) òî÷êà Z = 0 íå ÿâëÿåòñÿ îñîáîé òî÷êîé äëÿóðàâíåíèé (2), ò. å. âñå òðè äëèíû ðàññåÿíèÿ â ïàð�íûõ êàíàëàõ êîíå÷íû;3) ïîëîæèòåëüíûé äâóõ÷àñòè÷íûé ñïåêòð íåïðå�ðûâåí. Ýòî óñëîâèå ñóùåñòâåííî äëÿ íåëîêàëüíûõïîòåíöèàëîâ, òàê êàê òîëüêî â ýòîì ñëó÷àå ìîãóòïîÿâëÿòüñÿ ïîëîæèòåëüíûå ñîáñòâåííûå çíà÷åíèÿ,è îíî âûïîëíÿåòñÿ ïðàêòè÷åñêè äëÿ âñåõ ðåàëüíûõ�èçè÷åñêèõ ïîòåíöèàëîâ.Êóëîíîâñêèå ïîòåíöèàëû è ïîòåíöèàëû òâåðäî�ãî êîðà íå óäîâëåòâîðÿþò ïåðâîìó óñëîâèþ, ïðè�÷åì êóëîíîâñêèå ïîòåíöèàëû ïðèâîäÿò ê îñîáåííî�ñòè â T -ìàòðèöàõ òèïà jk�k0j�2, à ïîòåíöèàëû æåñò�êîãî êîðà � ê ìåäëåííîìó óáûâàíèþ T -ìàòðèöûïðè áîëüøèõ èìïóëüñàõ. Ïðè íàðóøåíèè âòîðîãîóñëîâèÿ òåðÿåòñÿ �ðåäãîëüìîâîñòü óðàâíåíèé (1)ïðè Z = 0, ÷òî ïðèâîäèò ê ðàññìàòðèâàåìîìóâûøå ý��åêòó Å�èìîâà, çàêëþ÷àþùåìóñÿ â òîì,÷òî ïðè îïðåäåëåííûõ óñëîâèÿõ â ñèñòåìå òðåõ÷àñòèö ìîæåò âîçíèêíóòü áåñêîíå÷íûé äèñêðåòíûéñïåêòð. Ïîäîáíàÿ ñèòóàöèÿ âîçíèêàåò â ñëó÷àå ðàñ�ñåÿíèÿ ýëåêòðîíîâ äâóõàòîìíûìè ìîëåêóëàìè, ãäåáûë ýêñïåðèìåíòàëüíî îáíàðóæåí ýòîò ý��åêò, ïðè�÷åì ðàññìàòðèâàåìîå òðåõ÷àñòè÷íîå ïðèáëèæåíèåäîñòàòî÷íî åñòåñòâåííûì ïóòåì âîñïðîèçâîäèò ýòèýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå.Ïîä÷åðêíåì åùå ðàç, ÷òî äàííîå ïðèáëèæåíèåïðåäñòàâëÿåòñÿ ðàçóìíûì ïðè ýíåðãèÿõ íàëåòàþùå�1056



ÆÝÒÔ, òîì 126, âûï. 5 (11), 2004 �åçîíàíñû â ðàññåÿíèè ýëåêòðîíîâ ìîëåêóëàìèãî ýëåêòðîíà ìåíüøèõ, ÷åì ýíåðãèÿ ýëåêòðîííîãîâîçáóæäåíèÿ ìîëåêóëû.Â êà÷åñòâå èñõîäíûõ äàííûõ â ïîäîáíîé ïî�ñòàíîâêå çàäà÷è èñïîëüçóþòñÿ ïàðíûå ïîòåíöèàëûâçàèìîäåéñòâèÿ, ìàññû è ýíåðãèè ñòàëêèâàþùèõñÿ÷àñòèö. Â êà÷åñòâå ïàðíûõ ïîòåíöèàëîâ âçàèìîäåé�ñòâèÿ ýëåêòðîíîâ ñ àòîìàìè ìîëåêóëû ïðèìåíÿëèñüïîòåíöèàëû âèäàV (r) = � exp(��r)r ; (4)ïàðàìåòðû êîòîðûõ îïðåäåëÿëèñü íà îñíîâå ýíåðãèèñâÿçè ýëåêòðîíà â îòðèöàòåëüíîì èîíå, äëèí ðàñ-ñåÿíèÿ è ý��åêòèâíîãî ðàäèóñà. Ó÷åò ñïèíà (â ñëó�÷àå ãîìîÿäåðíûõ ìîëåêóë) îñóùåñòâëÿëñÿ ñëåäóþ�ùèì îáðàçîì. Â êà÷åñòâå äëèíû ðàññåÿíèÿ èñïîëü�çîâàëàñü âåëè÷èíà [5; 6; 14�17℄1a = 1a1 = 1a2 = 14 � 3at + 1as� ;ãäå at è as � ñîîòâåòñòâåííî, òðèïëåòíàÿ è ñèíãëåò�íàÿ äëèíû ðàññåÿíèÿ.Ïàðíûå ïîòåíöèàëû âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó àòî�ìàìè â ìîëåêóëàõ ìîäåëèðîâàëèñü ïîòåíöèàëàìèÌîðçå V (r) = D (1� exp(��(r � r0))) ; (5)ïàðàìåòðû êîòîðûõ îïðåäåëÿëèñü íà îñíîâå ñïåê�òðîñêîïè÷åñêèõ äàííûõ [18℄.×èñëåííîå ðåøåíèå èíòåãðàëüíûõ óðàâíåíèé (1)ïðåäñòàâëÿåò îïðåäåëåííûå òðóäíîñòè, èç-çà òîãî÷òî ÿäðà èíòåãðàëüíûõ óðàâíåíèé (1) ñîäåðæàò ñëå�äóþùèå òèïû îñîáåííîñòåé:1) òî÷êè âåòâëåíèÿ òèïà êâàäðàòíîãî êîðíÿ, êî�òîðûå ñîîòâåòñòâóþò ïîðîãàì äâóõ÷àñòè÷íûõ ïðî�öåññîâ;2) ïîëþñû, îïðåäåëÿþùèå ñâÿçàííûå ñîñòîÿíèÿäâóõ÷àñòè÷íûõ ïîäñèñòåì â ïàðíûõ T -ìàòðèöàõ;3) ëîãàðè�ìè÷åñêèå îñîáåííîñòè. Ïîëîæåíèåýòèõ îñîáåííîñòåé è èõ âèä çàâèñÿò îò âèäà ïàðíûõïîòåíöèàëîâ âçàèìîäåéñòâèÿ, ìàññ ñòàëêèâàþùèõñÿ÷àñòèö è ïîëíîé ýíåðãèè òðåõ÷àñòè÷íîé ñèñòåìû.Ïîýòîìó ðàçëè÷íûå ìåòîäû ÷èñëåííîãî ðåøåíèÿóðàâíåíèé (1) îñíîâàíû íà:1) îáõîäå îñîáåííîñòåé ïðè ïîìîùè äå�îðìàöèèêîíòóðà èíòåãðèðîâàíèÿ â êîìïëåêñíóþ ïëîñêîñòü.Ýòî âîçìîæíî òîëüêî â òîì ñëó÷àå, êîãäà ïàðíûå ïî�òåíöèàëû çàäàíû â àíàëèòè÷åñêîé �îðìå è íå âíî�ñÿò äîïîëíèòåëüíûõ îñîáåííîñòåé â ÿäðà óðàâíåíèé(1), ÷òî âîçíèêàåò, íàïðèìåð, ñ ïîòåíöèàëàìè òèïàïðÿìîóãîëüíîé ÿìû è òâåðäîãî êîðà;

2) ïðèìåíåíèè ìåòîäà èíòåãðèðîâàíèÿ âäîëü äåé�ñòâèòåëüíîé îñè, ïðè÷åì â ýòîì ñëó÷àå íåîáõîäèìààïïðîêñèìàöèÿ ðåøåíèÿ â îêðåñòíîñòè ýòèõ îñîáåí�íîñòåé, êîòîðàÿ îñíîâàíà ëèáî íà ñóììèðîâàíèè áîð�íîâñêèõ ðÿäîâ ïðè ïîìîùè ïàäå-àïïðîêñèìàíò, ëè�áî íà àïïðîêñèìàöèè ðåøåíèÿ èíòåðïîëÿöèîííûìèïîëèíîìàìè, ëèáî íà ïðèìåíåíèè äëÿ ýòèõ öåëåé ìå�òîäîâ ìîìåíòîâ;3) ïðèìåíåíèè ðàçëè÷íîãî ðîäà âàðèàöèîí�íûõ ïðèíöèïîâ, ìåòîäîâ êîëëîêàöèè, ìåòîäîâèñêóññòâåííîãî âûäåëåíèÿ îñîáåííîñòåé è ò. ä.Âñå óïîìÿíóòûå âûøå ìåòîäû èìåþò îäèí îáùèéíåäîñòàòîê � îíè ïðèìåíèìû òîëüêî äëÿ êàêîé-ëèáîîäíîé êîíêðåòíîé òðåõ÷àñòè÷íîé ñèñòåìû. Â îñíîâ�íîì ýòî ðàñ÷åòû ñâÿçàííûõ ñîñòîÿíèé èëè ñîñòîÿ�íèé ðàññåÿíèÿ òðåõ îäèíàêîâûõ ÷àñòèö.Â äàííîé ðàáîòå ïðåäëàãàåòñÿ äîñòàòî÷íî óíè�âåðñàëüíûé ìåòîä ðåøåíèÿ ñèñòåìû óðàâíåíèé (1)äëÿ ñëó÷àÿ ðàñ÷åòà êàê ñâÿçàííûõ ñîñòîÿíèé, òàê èñîñòîÿíèé ðàññåÿíèÿ ñèñòåì ñ ïðîèçâîëüíûìè ìàñ�ñàìè, âçàèìîäåéñòâóþùèõ ïîñðåäñòâîì ïðîèçâîëü�íûõ ïàðíûõ êîðîòêîäåéñòâóþùèõ ïîòåíöèàëîâ, êî�òîðûå ìîãóò áûòü çàäàíû è â ÷èñëåííîì âèäå. Âïðåäëàãàåìîì ìåòîäå îáëàñòü îïðåäåëåíèÿ íåèçâåñò�íîé �óíêöèè ðàçáèâàåòñÿ íà ðÿä ïðîìåæóòêîâ, âêàæäîì èç êîòîðûõ îíà àïïðîêñèìèðóåòñÿ ïðè ïî�ìîùè ñîîòâåòñòâóþùèõ èíòåðïîëÿöèîííûõ ïîëèíî�ìîâ. Ïðåäñòàâëåííûé ìåòîä ðåøåíèÿ ñèñòåìû óðàâ�íåíèé (1) ÿâëÿåòñÿ ìîäè�èêàöèåé ñòàíäàðòíîãî ìå�òîäà ðåøåíèÿ èíòåãðàëüíûõ óðàâíåíèé, â êîòîðîìäëÿ ðåøåíèÿ (1) ïðåäëàãàåòñÿ çàìåíà èíòåãðàëà âïðàâîé ÷àñòè ïðè ïîìîùè êàêîé-ëèáî êâàäðàòóðíîé�îðìóëû. Â ðåçóëüòàòå ïðèõîäèì ê ñèñòåìå àëãå�áðàè÷åñêèõ óðàâíåíèé äëÿ çíà÷åíèé èñêîìîé �óíê�öèè â óçëàõ êâàäðàòóðíîé �îðìóëû. Â ïðåäëîæåí�íîì ìåòîäå îáëàñòü îïðåäåëåíèÿ èñêîìîé �óíêöèèðàçáèâàåòñÿ íà ðÿä îòðåçêîâ, â êàæäîì èç êîòîðûõîíà îïðåäåëÿåòñÿ ïðè ïîìîùè èíòåðïîëÿöèîííûõïîëèíîìîâ, âîñïðîèçâîäÿùèõ ïðàâèëüíîå ïîâåäåíèå�óíêöèè â îêðåñòíîñòè îñîáåííîñòåé, ðàññìîòðåí�íûõ âûøå, à çàòåì âûïîëíÿåòñÿ èíòåãðèðîâàíèå ïîêâàäðàòóðíûì �îðìóëàì. Äëÿ ðåàëèçàöèè ïðåäëà�ãàåìîãî ÷èñëåííîãî ìåòîäà ðåøåíèÿ ñèñòåìû èíòå�ãðàëüíûõ óðàâíåíèé (1) èñïîëüçîâàëñÿ ïàêåò ñîîò�âåòñòâóþùèõ ïðèêëàäíûõ ïðîãðàìì [13�15℄.�åçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ ýòèõ ðåçîíàíñíûõ ïðîöåñ�ñîâ ðàññìîòðèì íà ïðèìåðå ðàñ÷åòà ñå÷åíèé ïðîñòåé�øåé ðåàêöèè äèññîöèàòèâíîãî ïðèëèïàíèÿ ýëåêòðî�íîâ ê ìîëåêóëàì âîäîðîäà. Ýòè ðåçóëüòàòû ïðåä�ñòàâëåíû íà ðèñ. 2 âìåñòå ñ ïîñëåäíèìè ýêñïåðèìåí�òàëüíûìè äàííûìè [4; 19�21℄ è ðàñ÷åòàìè, âûïîëíåí�íûìè íà îñíîâå äðóãèõ ïðèáëèæåíèé [5�11℄. Ïîêà�3 ÆÝÒÔ, âûï. 5 (11) 1057
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�èñ. 2. Çàâèñèìîñòè ñå÷åíèÿ ïðîöåññà äèññîöèà-òèâíîãî ïðèëèïàíèÿ ýëåêòðîíîâ ê ìîëåêóëàì âîäî-ðîäà îò ýíåðãèè íàëåòàþùèõ ýëåêòðîíîâ: ýêñïåðè-ìåíòàëüíûå äàííûå [19℄ � ñïëîøíàÿ ëèíèÿ, ðåçóëü-òàòû ðàñ÷åòîâ [11℄ � ìåëêèå øòðèõè, [7; 10℄ � êðóï-íûå øòðèõè, [10; 26℄ � øòðèõ-ïóíêòèðíàÿ ëèíèÿ,[21℄ � ïóíêòèðíàÿ, [20℄ � øòðèõ-äâîéíîé ïóíêòèð,ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ íàñòîÿùåé ðàáîòû � êðóæ-êèçàííûå ðåçóëüòàòû ïîäòâåðæäàþò íàëè÷èå ðàññìîò�ðåííûõ âûøå ðåçîíàíñíûõ ñîñòîÿíèé â ýòîé ñèñ-òåìå. Çäåñü ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî âïåðâûå ýêñïå�ðèìåíòàëüíûå äàííûå ïî îáíàðóæåíèþ òðåõ÷àñòè÷�íûõ ðåçîíàíñíûõ ñîñòîÿíèé ïðåäñòàâëåíû â ðàáî�òå [3℄ â ñëó÷àå ðåàêöèè äèññîöèàòèâíîãî ïðèëèïàíèÿýëåêòðîíà ê ìîëåêóëàì âîäîðîäà. Îäíàêî â ýòèõ ýêñ�ïåðèìåíòàõ â ñâÿçè ñ ðàñïðåäåëåíèåì ýëåêòðîííîãîïó÷êà ïî ýíåðãèÿì ïîðÿäêà 0:1 ýÂ áûëà îáíàðóæåíàòîëüêî íåìîíîòîííîñòü çàâèñèìîñòè ñå÷åíèÿ äèññî�öèàòèâíîãî ïðèëèïàíèÿ îò ýíåðãèè, êîòîðàÿ è áûëàïîäòâåðæäåíà â òåîðåòè÷åñêèõ ðàñ÷åòàõ, îïóáëèêî�âàííûõ áîëåå 20 ëåò íàçàä [14; 17℄. Òîëüêî â íåäàâ�íèõ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ èññëåäîâàíèÿõ [19℄, â êîòî�ðûõ ïðèìåíÿëàñü ñïåöèàëüíàÿ ìåòîäèêà ïî ñòàáè�ëèçàöèè ýëåêòðîííîãî ïó÷êà ïî ýíåðãèè (� ìýÂ),áûëà ïîäòâåðæäåíà îñöèëëÿöèîííàÿ ñòðóêòóðà ñå�÷åíèé äèññîöèàòèâíîãî ïðèëèïàíèÿ.Äëÿ îöåíêè âëèÿíèÿ çàðÿäîâ ÷àñòèö íà ý��åêòðàññìîòðèì ðàññåÿíèå ýëåêòðîíîâ íà ìîëåêóëàõ ãà�ëîãåíîâîäîðîäîâ. Â ñâÿçè ñ òåì, ÷òî ýëåêòðîííîåñðîäñòâî ê àòîìó âîäîðîäà çíà÷èòåëüíî ìåíüøå, ÷åìýëåêòðîííîå ñðîäñòâî â àòîìó ãàëîãåíà [18℄, ìîëåêó�ëû ãàëîãåíîâîäîðîäîâ ìîæíî ïðåäñòàâèòü êàê ñèñòå�ìó, ñîñòîÿùóþ èç ïðîòîíà è îòðèöàòåëüíîãî èîíàãàëîãåíà. Òàêèì îáðàçîì, â ïðåäëàãàåìîì ïîäõîäå

îñíîâíîå ïðèáëèæåíèå ñîñòîèò â òîì, ÷òî âçàèìîäåé�ñòâèå íàëåòàþùåãî ýëåêòðîíà ñ ýëåêòðîíàìè è ÿäðà�ìè ìîëåêóëû-ìèøåíè çàìåíÿåòñÿ âçàèìîäåéñòâèåìíàëåòàþùåãî ýëåêòðîíà ñ ïðîòîíîì è îòðèöàòåëü�íûì èîíîì ãàëîãåíà. Ñëîæíàÿ ìíîãî÷àñòè÷íàÿ çà�äà÷à ïî ðàñ÷åòàì ñå÷åíèé ðàññåÿíèÿ ýëåêòðîíà äâóõ�àòîìíûìè ìîëåêóëàìè ñâîäèòñÿ ê çàäà÷å ñòîëêíîâå�íèÿ â ñèñòåìå òðåõ òåë, äëÿ ðåøåíèÿ êîòîðîé è ïðè�ìåíÿåòñÿ ìåòîä êâàíòîâîé çàäà÷è ðàññåÿíèÿ â ñèñòå�ìå íåñêîëüêèõ ÷àñòèö. Åñòåñòâåííî, äàííîå ïðèáëè�æåíèå ñïðàâåäëèâî ïðè ýíåðãèÿõ íàëåòàþùåãî ýëåê�òðîíà, ìåíüøèõ ýíåðãèè ýëåêòðîííîãî âîçáóæäåíèÿìîëåêóëû.Îñíîâíûå ñëîæíîñòè ðàñ÷åòîâ ñå÷åíèé â ðàññìàò�ðèâàåìîì ïðèáëèæåíèè ñâÿçàíû ñ äàëüíîäåéñòâóþ�ùèìè êóëîíîâñêèìè ïîòåíöèàëàìè âçàèìîäåéñòâèÿìåæäó íàëåòàþùèì ýëåêòðîíîì, ïðîòîíîì è îòðèöà�òåëüíûì èîíîì ãàëîãåíà. Êàê áûëî ïîêàçàíî âûøå,íåïîñðåäñòâåííîå ïðèìåíåíèå èíòåãðàëüíûõ óðàâíå�íèé Ôàääååâà â ýòîì ñëó÷àå íåâîçìîæíî � íåîáõîäè�ìà ëèáî ìîäè�èêàöèÿ ýòèõ óðàâíåíèé, ëèáî èñïîëü�çîâàíèå äè��åðåíöèàëüíîé �îðìóëèðîâêè óðàâíå�íèé Ôàääååâà â êîîðäèíàòíîì ïðîñòðàíñòâå [13�15℄.Çäåñü ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî â îáùåì ñëó÷àå ðàññå�ÿíèÿ ýëåêòðîíà íà ìîëåêóëàõ ãàëîãåíîâîäîðîäîâ âðàññìàòðèâàåìîì ïðèáëèæåíèè,e+ (H+G�)!
! 8>>>>>>>>>>><>>>>>>>>>>>:

e+ (H+G�) � ïðîöåññû óïðóãîãî pàññåÿíèÿ;e+ (H+G�)� � ïðîöåññû âîçáóæäåíèÿ;H+ + (e;G�)�G� + (e;H+)�) � ïðîöåññû ïåpåñòpîéêèñ âîçáóæäåíèåì;e+H+ +G�e+ e+H+ +Ge+H+G 9>=>;� ïðîöåññû èîíèçàöèè,íåîáõîäèìî èñïîëüçîâàòü óðàâíåíèÿ Ôàääååâà äëÿ÷åòûðåõ âçàèìîäåéñòâóþùèõ ìåæäó ñîáîé òåë (äâàýëåêòðîíà, àòîì ãàëîãåíà è ïðîòîí). Îäíàêî â ñëó�÷àå íåêîòîðûõ ïðîöåññîâ, íàïðèìåð ðåàêöèè äèññî�öèàòèâíîãî ïðèëèïàíèÿ, ìîæíî îãðàíè÷èòüñÿ óðàâ�íåíèÿìè äëÿ òðåõ ïîïàðíî âçàèìîäåéñòâóþùèõ òåë.Â íàøåì ñëó÷àå äëÿ ðàñ÷åòîâ ïðîöåññîâ äèññîöè�àòèâíîãî ïðèëèïàíèÿ ýëåêòðîíà ê ìîëåêóëàì ãàëî�ãåíîâîäîðîäîâ ïðèìåíèì óðàâíåíèÿ Ôàääååâà äëÿòðåõ çàðÿæåííûõ ÷àñòèö â êîîðäèíàòíîì ïðîñòðàí�ñòâå, êîòîðûå èìåþò èìåþò ñëåäóþùèé âèä [13�15℄:(��xi ��yi + Vi(xi)�E)	i = �ViXj 6=i 	j ; (6)1058



ÆÝÒÔ, òîì 126, âûï. 5 (11), 2004 �åçîíàíñû â ðàññåÿíèè ýëåêòðîíîâ ìîëåêóëàìèãäå Vi = nixi + Vst(xi); ni = qkqjp2mkj ;xi =s 2mjmkmj +mk (rj � rk);yi =s2mi(mj +mk)mi +mj +mk ri � mjrj +mkrkmj +mk ;à ñâÿçü ìåæäó êîîðäèíàòàìè ïðåäñòàâëÿåòñÿ ñëåäó�þùèìè ñîîòíîøåíèÿìè:xi = 
ijxj + sijyj ; yi = �sijxj + 
ijyj ;s2ij = mkXk mk(mi +mj)(mj +mk) ; s2ij + 
2ij = 1;Vst(xi) � ïàðíûå êîðîòêîäåéñòâóþùèå ïîòåí�öèàëû âçàèìîäåéñòâèÿ, êîòîðûå ïðåäñòàâëåíûâûøå (4), (5). Ñâÿçü ìåæäó èìïóëüñíûì è êî�îðäèíàòíûì ïðåäñòàâëåíèÿìè îïðåäåëÿåòñÿ �ó�ðüå-ïðåîáðàçîâàíèåì:	(ki;pi) == (2�)�3 Z exp [�i(ki � xi + pi � yi)℄ 	(xi;yi)dxidyi:Äëÿ îäíîçíà÷íîãî ðåøåíèÿ èíòåãðîäè��åðåíöèàëü�íûõ óðàâíåíèé â êîîðäèíàòíîì ïðîñòðàíñòâå íåîá�õîäèìî äîáàâèòü ãðàíè÷íûå óñëîâèÿ, êîòîðûå èìå�þò ñëåäóþùèé âèä [13�15℄:	i(xi;yi)xi;yi!0 ! 0; (7)	i(xi;yi)�=px2+y2!1 ! �i(xi) exp(iki �yi�iw0i )++Xj Aij(ŷj � k̂i)�i(xj)exp(ipEj jyj j+ iwij)jyj j ++A0i(X̂; k̂i)exp(ipEjX j+ iw0)jX j5=2 ; (8)ãäå w0i = ni2jkij ln�jk̂ijjx̂ij � ki � xi)� ;wij =Xk 6=j nk2jsjkjpEk ln�2pEk� jykj;w0 = � jXj2pEXi nijxij ln�2pE � jXj;ni = kqiqjp2mij ; Ek = E � �j :
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�; 10�16 ñì2

E; ìýÂ1 103�èñ. 3. Äèññîöèàòèâíîå ïðèëèïàíèå ýëåêòðî-íîâ ê ìîëåêóëàì HI: ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ ðàáî-òû [19℄ � øòðèõîâàÿ ëèíèÿ; ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâðàáîòû [9℄ � òîíêàÿ ñïëîøíàÿ ëèíèÿ; ýêñïåðèìåí-òàëüíûå äàííûå [21℄ � æèðíàÿ ñïëîøíàÿ ëèíèÿ;ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ â êâàçèêëàññè÷åñêîì ïðèáëè-æåíèè [21℄ � øòðèõ-äâîéíîé ïóíêòèð; ðåçóëüòàòûðàñ÷åòîâ íàñòîÿùåé ðàáîòû � øòðèõ-ïóíêòèðÂ íàñòîÿùåå âðåìÿ ðàçðàáîòàíî áîëüøîå êîëè÷å�ñòâî ðàçëè÷íûõ ÷èñëåííûõ ìåòîäîâ, îñíîâàííûõ íààïïðîêñèìàöèè êîìïîíåíò 	i áèêóáè÷åñêèìè ýðìè�òîâûìè ñïëàéíàìè, êâèíòåòíûìè áàçèñíûìè ñïëàé�íàìè è ò. ä. Îäíàêî, íåñìîòðÿ íà ýòî, îòñóòñòâó�åò ý��åêòèâíûé, íàäåæíûé è óíèâåðñàëüíûé àëãî�ðèòì ÷èñëåííîãî ðåøåíèÿ óðàâíåíèé (6) ñ ãðàíè÷íû�ìè óñëîâèÿìè (7), (8) â êîîðäèíàòíîì ïðîñòðàíñòâå,÷òî ñâÿçàíî ñî ñëåäóþùèìè ïðè÷èíàìè. Âî-ïåðâûõ,èç-çà äîñòàòî÷íî ñëîæíûõ ãðàíè÷íûõ óñëîâèé íåòàëãîðèòìà ÷èñëåííîãî ðåøåíèÿ äëÿ ïðîöåññîâ, â êî�òîðûõ â íà÷àëüíîì è êîíå÷íîì ñîñòîÿíèÿõ íàõî�äÿòñÿ òðè ñâîáîäíûå ÷àñòèöû. Âî-âòîðûõ, âî âñåõèçâåñòíûõ ÷èñëåííûõ ìåòîäàõ ðåøåíèÿ, èñïîëüçó�þùèõ êîíå÷íî-ðàçíîñòíóþ àïïðîêñèìàöèþ, íå óäà�ëîñü àíàëèòè÷åñêè äîêàçàòü ïîòî÷å÷íóþ ñõîäèìîñòüïîëó÷àåìîãî ðåøåíèÿ ê òî÷íîìó ïðè óìåíüøåíèèøàãà ñåòêè.Ïîýòîìó ïðèìåíåíèå äëÿ ÷èñëåííîãî ðåøåíèÿ ñè�ñòåìû ñâÿçàííûõ èíòåãðîäè��åðåíöèàëüíûõ óðàâ�íåíèé â ÷àñòíûõ ïðîèçâîäíûõ (6) ñ ãðàíè÷íûìèóñëîâèÿìè (7), (8) ìåòîäà ñåòîê â ïîëÿðíîé ñèñòå�1059 3*
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�èñ. 4. Äèññîöèàòèâíîå ïðèëèïàíèå ýëåêòðîíîâ êìîëåêóëàì HBr: øòðèõîâàÿ ëèíèÿ � ýêñïåðèìåí-òàëüíûå äàííûå [9; 10℄; ñïëîøíàÿ � ðåçóëüòàòû ðàñ-÷åòîâ ðàáîòû [26℄; øòðèõ-ïóíêòèðíàÿ � ðåçóëüòàòûðàñ÷åòîâ íàñòîÿùåé ðàáîòûìå êîîðäèíàò [14℄ ïðåäñòàâëÿåòñÿ íàèáîëåå îáîñíî�âàííûì, òàê êàê â äàííîì ñëó÷àå èìåþòñÿ è àíà�ëèòè÷åñêèå ðåøåíèÿ äëÿ íåêîòîðûõ ïîòåíöèàëîâ,îïðåäåëÿþùèõ èññëåäóåìûå ðåçîíàíñíûå ñîñòîÿíèÿ[13; 14; 22℄. Ýòî ïîçâîëÿåò êîíòðîëèðîâàòü òî÷íîñòüðåøåíèé, ïîëó÷àåìûõ ÷èñëåííûì ìåòîäîì.�åçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ ñå÷åíèé ïðîöåññîâ äèññî�öèàòèâíîãî ïðèëèïàíèÿ ýëåêòðîíîâ ê ìîëåêóëàìãàëîãåíîâîäîðîäîâ è èõ èçîòîïîçàìåùåííûõ ìîäè��èêàöèé, íàõîäÿùèõñÿ êàê â îñíîâíûõ, òàê è ââîçáóæäåííûõ êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûõ ñîñòîÿ�íèÿõ, ïðåäñòàâëåíû íà ðèñ. 3�6 âìåñòå ñ ýêñïåðè�ìåíòàëüíûìè äàííûìè [4; 7; 9; 11; 19; 21℄ è ðåçóëüòà�òàìè ðàñ÷åòîâ, îñíîâàííûõ íà äðóãèõ ïðèáëèæåíè�ÿõ [4�11℄, èç êîòîðûõ âèäíî ïîäàâëåíèå îñöèëëÿöèéâ ñå÷åíèÿõ ðàññåÿíèÿ.�àññìîòðèì âëèÿíèå ýòèõ íåîáû÷íûõ ðåçîíàíñîâíà ñêîðîñòè ïðîòåêàíèÿ õèìè÷åñêèõ ðåàêöèé. Ýòîïðåäñòàâëÿåòñÿ èíòåðåñíûì äëÿ îáúÿñíåíèÿ ÿâëå�íèÿ ïåðåíîñà ýëåêòðîíà â áåëêàõ, êîòîðûé ñ òî÷êèçðåíèÿ �èçèêè ÿâëÿåòñÿ îäíèì èç îñíîâíûõ �óíê-

öèîíàëüíî çíà÷èìûõ ïðîöåññîâ â êëåòêå [15; 23℄.Çíàÿ ìåõàíèçì ýòîãî ïåðåíîñà, ìîæíî áóäåò îáúÿñ�íèòü, êàêèì îáðàçîì ïðîèñõîäèò ïåðåõîä îò ñòðóê�òóðíî íåîðãàíèçîâàííûõ õèìè÷åñêèõ ïðåâðàùåíèé,íàïðèìåð â ðàñòâîðàõ, ê ñîãëàñîâàííûì ïîñëåäî�âàòåëüíûì ñòàäèÿì, ñâîéñòâåííûì áèîëîãè÷åñêèìñèñòåìàì [15℄. Íåîáõîäèìî îòìåòèòü, ÷òî ïðèðîäàíå èñïîëüçóåò ïðè ýòîì íèêàêèõ íîâûõ âçàèìîäåé�ñòâèé, à îðãàíèçóåò ïðîöåññ çà ñ÷åò îïðåäåëåííî�ãî îòáîðà ìîëåêóëÿðíûõ ñòðóêòóð è ñîîòâåòñòâóþ�ùèõ õîðîøî èçâåñòíûõ âçàèìîäåéñòâèé. Òàêèì îá�ðàçîì, îïðåäåëåíèå è èññëåäîâàíèå ýòèõ âçàèìîäåé�ñòâèé ïîçâîëèò ïîíÿòü �èçè÷åñêèå ìåõàíèçìû ïðî�öåññîâ, ïðîèñõîäÿùèõ âíóòðè áåëêà è äðóãèõ ìîëå�êóëÿðíûõ ñòðóêòóð, òàêèõ êàê ÄÍÊ è �ÍÊ.Ïîýòîìó äëÿ èññëåäîâàíèÿ ïðåäñòàâëåííûõ âû�øå ïðîöåññîâ ðàññìîòðèì ñíà÷àëà ïðîñòåéøóþ ñèñ-òåìó äâóõ îäèíàêîâûõ ñâÿçàííûõ ìåæäó ñîáîé ÷àñ�òèö, òóííåëèðóþùèõ ñêâîçü ïîòåíöèàëüíûé áàðüåð,íà îñíîâå ìàòåìàòè÷åñêè êîððåêòíîé êâàíòîâîé òåî�ðèè ðàññåÿíèÿ â ñèñòåìå íåñêîëüêèõ ÷àñòèö [13�15℄.Îòìåòèì, ÷òî òóííåëèðîâàíèå ÷àñòèö, â òîì ÷èñ�ëå è ñòðóêòóðíûõ, îáû÷íî ðàññìàòðèâàåòñÿ íà îñíî�âå õîðîøî èçâåñòíûõ òåîðèé [24℄, è âûâîäû àâòî�ìàòè÷åñêè ïåðåíîñÿòñÿ íà ìíîãî÷àñòè÷íûå ñèñòåìû(îñîáåííî â ïðèêëàäíûõ èññëåäîâàíèÿõ, â ÷àñòíî�ñòè, â áèîëîãèè [23℄), ïðè÷åì áîëüøèíñòâî ðåçóëü�òàòîâ ýòèõ ïðèëîæåíèé ñâÿçàíî èìåííî ñ èññëåäî�âàíèåì òóííåëèðîâàíèÿ ñêâîçü ðàçëè÷íûå ïîòåíöè�àëüíûå áàðüåðû ñòðóêòóðíûõ ìíîãîêîìïîíåíòíûõêîìïëåêñîâ. Äîñòàòî÷íî ÷àñòî ïîäîáíûå âûâîäû íåñîîòâåòñòâóþò èñõîäíîé çàäà÷å è íå âîñïðîèçâîäÿòýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå. Îòìåòèì, ÷òî â ñëó÷àå,êîãäà ðàçìåð áàðüåðà ìíîãî áîëüøå õàðàêòåðíîãîðàçìåðà êîìïëåêñà, îòëè÷èÿ îò áåññòðóêòóðíîãî ñëó�÷àÿ íåçíà÷èòåëüíû. Â ñëó÷àå, êîãäà ðàçìåð êîì�ïëåêñà ñîèçìåðèì ñ øèðèíîé áàðüåðà, ïîÿâëÿþòñÿìåõàíèçìû [15; 25℄, ïðèâîäÿùèå ê àíîìàëüíîé ïðî�çðà÷íîñòè áàðüåðà (àíàëîãè÷íî ý��åêòó �àìçàóý�ðà [4; 5; 7℄).Ôèçè÷åñêè ïðè÷èíà ïðîçðà÷íîñòè áàðüåðà ñâÿçà�íà ñ âîçìîæíîñòüþ îáðàçîâàíèÿ áàðüåðíîãî ðåçîíàí�ñà, òàê êàê ïîòåíöèàëüíàÿ ýíåðãèÿ ñèñòåìû ìîæåòèìåòü ëîêàëüíûé ìèíèìóì, îáåñïå÷èâàþùèé ìåòà�ñòàáèëüíîå ñîñòîÿíèå êîìïëåêñà, äëÿ ÷åãî íåîáõîäè�ìî âçàèìîäåéñòâèå ñ áàðüåðîì âñåõ ÷àñòèö êîìïëåê�ñà. Äëÿ äåìîíñòðàöèè ýòîãî ý��åêòà ðàññìîòðèì íàîñíîâå êâàíòîâîé òåîðèè ðàññåÿíèÿ òóííåëèðîâàíèåïàðû òîæäåñòâåííûõ ÷àñòèö m1 = m2 = m, ñâÿçàí�íûõ ìåæäó ñîáîé ðàçëè÷íûìè òèïàìè âçàèìîäåé�ñòâèÿ (ãàðìîíè÷åñêèé îñöèëëÿòîð, ïîòåíöèàë Ìîð�1060
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�èñ. 5. Äèññîöèàòèâíîå ïðèëèïàíèå ýëåêòðîíîâ ê ìîëåêóëàì DBr, ïåðâîíà÷àëüíî íàõîäÿùèìñÿ â îñíîâíîì (v = 0, à)è â âîçáóæäåííîì êîëåáàòåëüíîì (v = 1, á ) ñîñòîÿíèÿõ. Ñïëîøíûå ëèíèè � ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ ðàáîòû [26℄, øòðè-õîâûå � ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ íàñòîÿùåé ðàáîòûçå, �àóññà), ñêâîçü ïîòåíöèàëüíûé áàðüåð, êîòîðûéìîäåëèðîâàëñÿ ïîòåíöèàëîì âèäà [25℄V (x� y) = a exp((x� y)2=2b)p2�b ;ãäå a � âûñîòà, b � øèðèíà áàðüåðà. �åçóëüòàòûýòèõ ðàñ÷åòîâ ïðåäñòàâëåíû íà ðèñ. 7 âìåñòå ñ ðå�çóëüòàòàìè ðàñ÷åòîâ [25℄, ïðîâåäåííûìè íà îñíîâà�íèè óðàâíåíèé (1). Êàê âèäíî èç ðèñóíêà, ïðè âûñî�òå áàðüåðà, ìíîãî áîëüøåé õàðàêòåðíîãî ðàçìåðà ïà�äàþùåãî êîìïëåêñà, ïðèñóòñòâóþò íåçíà÷èòåëüíûåîòëè÷èÿ âåðîÿòíîñòè åãî ïðîõîæäåíèÿ îò âåðîÿòíî�ñòè ïðîõîæäåíèÿ äëÿ ñëó÷àÿ áåññòðóêòóðíûõ ÷àñ�òèö. Â ñëó÷àå, êîãäà ðàçìåð êîìïëåêñà ñîèçìåðèìñ ïðîñòðàíñòâåííûì ðàçìåðîì áàðüåðà, ïîÿâëÿþòñÿìåõàíèçìû, ïðèâîäÿùèå ê ñóùåñòâåííîé ïðîçðà÷íî�ñòè áàðüåðà, à â íåêîòîðûõ ñëó÷àÿõ � ê ïîëíîé ïðî�çðà÷íîñòè áàðüåðà.Ôèçè÷åñêàÿ ïðè÷èíà ïðîçðà÷íîñòè áàðüåðà âïðîñòåéøåì ñëó÷àå äëÿ êîìïëåêñà, ñîñòîÿùåãî èçäâóõ ÷àñòèö, çàêëþ÷àåòñÿ â îáðàçîâàíèè ðåçîíàíñíî�ãî ñîñòîÿíèÿ ïðè óñëîâèè ïðîõîæäåíèè ñêâîçü áàðü-åð òîëüêî îäíîé èç ÷àñòèö. Òàêèì îáðàçîì, äâå ÷àñ�òèöû íàõîäÿòñÿ ïî ðàçíûå ñòîðîíû áàðüåðà (ò. å. ýòîðåçîíàíñíîå ñîñòîÿíèå ñîõðàíÿåòñÿ äî òåõ ïîð, ïîêà

äðóãàÿ ÷àñòèöà íå ïðîéäåò ñêâîçü áàðüåð). Øèðèíàáàðüåðà îïðåäåëÿåò âðåìÿ æèçíè ýòîãî ðåçîíàíñà.Çäåñü íåîáõîäèìî îòìåòèòü, ÷òî íàðóøåíèå ñèì�ìåòðèè ïðîíèêàåìîñòè äëÿ ñòðóêòóðíûõ ÷àñòèö ìî�æåò ñëóæèòü îäíèì èç âîçìîæíûõ ìåõàíèçìîâ, îáú�ÿñíÿþùèõ ðàçëè÷íóþ ïðîíèöàåìîñòü áèîìåìáðàíâ ïðîòèâîïîëîæíûõ íàïðàâëåíèÿõ (ÿâëåíèå îñìî�ñà). Äðóãîå îáúÿñíåíèå ïðîíèöàåìîñòè áèîìåìáðà�íû ïðåäñòàâëåíî â ðàáîòàõ [23℄ íà îñíîâå ïðåäïî�ëîæåíèÿ î òîì, ÷òî â îäíîì ìîíîñëîå ìåìáðàíûïðîèñõîäèò èçîòåðìè÷åñêèé �àçîâûé ïåðåõîä òèïàïëàâëåíèå/êðèñòàëëèçàöèÿ, íî íå â òðåõìåðíîé, àâ äâóìåðíîé ñèñòåìå. Ýòî ïîçâîëÿåò èíòåðïðåòèðî�âàòü íåêîòîðûå îñîáåííîñòè êðîâåíîñíîé ñèñòåìû,íå èìåþùèå óäîâëåòâîðèòåëüíîãî îáúÿñíåíèÿ.Àíàëîãè÷íûå ðàññóæäåíèÿ ïðåäñòàâëåíû â êíè�ãàõ [24℄, îäíàêî ïðè÷èíû ïðîíèöàåìîñòè ïîòåíöè�àëüíûõ áàðüåðîâ äëÿ ñòðóêòóðíûõ ÷àñòèö ñîâåðøåí�íî èíûå.Êàê âèäíî íà ðèñ. 7, âåðîÿòíîñòü òóííåëèðîâà�íèÿ â íåêîòîðûõ ñëó÷àÿõ ìîæåò äîñòèãàòü åäèíè�öû, ÷òî îáúÿñíÿåòñÿ èíòåð�åðåíöèîííûì ïîäàâëå�íèåì îòðàæåííîé âîëíû (ýòî ÿâëåíèå øèðîêî ïðèìå�íÿåòñÿ ïðè ïðîñâåòëåíèè îïòèêè). Ïðè óâåëè÷åíèè÷èñëà âçàèìîäåéñòâóþùèõ ÷àñòèö ý��åêò óñèëåíèÿ1061
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1.4�èñ. 6. Èçîòîïè÷åñêèé ý��åêò â ðåàêöèè äèññîöèà-òèâíîãî ïðèëèïàíèÿ ýëåêòðîíîâ ê ìîëåêóëàì HBr èDBr. Ñïëîøíàÿ è øòðèõîâàÿ ëèíèè � ðåçóëüòàòûðàñ÷åòîâ íà îñíîâå íåëîêàëüíîé òåîðèè [26℄, øòðèõ-ïóíêòèðíàÿ� ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ íàñòîÿùåé ðàáî-òûïðîíèöàåìîñòè áàðüåðà ìîæåò çíà÷èòåëüíî âîçðàñ�òàòü. Òàêèì îáðàçîì, ñâÿçàííûå êëàñòåðû ïðè îïðå�äåëåííûõ óñëîâèÿõ íå òîëüêî ëåã÷å ïðîõîäÿò ÷åðåçïðåïÿòñòâèÿ, íî è ìîãóò ñàìè ÿâëÿòüñÿ áîëåå ïðî�çðà÷íûìè äëÿ äðóãèõ ÷àñòèö, ÷òî äîñòàòî÷íî ÷àñòîâñòðå÷àåòñÿ â áèîëîãè÷åñêèõ ñèñòåìàõ.Ñàìîå óäèâèòåëüíîå ñîñòîèò â òîì, ÷òî ýòîò ìå�õàíèçì ïðîçðà÷íîñòè ïîòåíöèàëüíûõ áàðüåðîâ äëÿñòðóêòóðíûõ ÷àñòèö áûë ïîäòâåðæäåí ýêñïåðèìåí�òàëüíî [19�25℄.Ýòè îñîáåííîñòè õîðîøî íàáëþäàþòñÿ â ðåàëü�íûõ ñèñòåìàõ, íàïðèìåð, â ïðîñòåéøèõ õèìè÷åñêèõðåàêöèÿõ, âûçûâàåìûõ ýëåêòðîíàìè:e+AB(v1; J1)!! 8>>>>>>>>><>>>>>>>>>:
e+AB(v1; J1)� ïðîöåññû óïðóãîãî pàññåÿíèÿ;e+AB(v2; J2)� êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíîåâîçáóæäåíèå;eA+ BA+ eB) � äèññîöèàòèâíîå ïðèëèïàíèåýëåêòðîíà ê ìîëåêóëå;e+A+ B� äèññîöèàöèÿ ìîëåêóëû:
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5�èñ. 7. Âåðîÿòíîñòè òóííåëèðîâàíèÿ äëÿ áåññòðóê-òóðíîé (1 ) è ñòðóêòóðíîé (2, 3 ) ÷àñòèö â çàâèñè-ìîñòè îò ýíåðãèè íàëåòàþùåé ÷àñòèöû äëÿ ãàðìî-íè÷åñêîãî ïîòåíöèàëà (2 ) è ïîòåíöèàëà Ìîðçå (3 )ïðè ðàçëè÷íûõ õàðàêòåðèñòèêàõ áàðüåðà a = 1 (à),6 (á ), 11 (â). Ýíåðãèÿ E ïðåäñòàâëÿåòñÿ â åäèíèöàõñîîòâåòñòâóþùåãî ïîòåíöèàëàÈìåííî â ïðèáëèæåíèè êâàíòîâîé òåîðèè ðàññåÿ-íèÿ â ñèñòåìå íåñêîëüêèõ ÷àñòèö ìîæíî âîñïðî�èçâåñòè ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå [9�11; 19�26℄ ïîïðîñòåéøèì õèìè÷åñêèì ðåàêöèÿì, ïðîèñõîäÿùèìïðè âçàèìîäåéñòâèè ýëåêòðîíîâ ñ äâóõàòîìíûìè ìî�ëåêóëàìè, íàõîäÿùèìèñÿ êàê â îñíîâíûõ, òàê è ââîçáóæäåííûõ êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíûõ ñîñòîÿ�íèÿõ. Ýòè ðåçóëüòàòû ïðåäñòàâëåíû íà ðèñ. 8�11,ïðè÷åì âñå ðàñ÷åòû â ýòîì ñëó÷àå ïðîâåäåíû â ðàñ�ñìîòðåííîì âûøå ïðèáëèæåíèè, ïðè êîòîðîì âçàè�ìîäåéñòâèå ýëåêòðîíà ñ ÿäðàìè è ýëåêòðîíàìè ìîëå�êóëû-ìèøåíè çàìåíÿëîñü âçàèìîäåéñòâèåì ýëåêòðî�íà ñ êàæäûì èç àòîìîâ â öåëîì, ïðè ýòîì àòîì ñ÷è�òàëñÿ ñèëîâûì öåíòðîì. Íà ýòèõ æå ðèñóíêàõ ïðè�âåäåíû è ðàñ÷åòû, âûïîëíåííûå â ïðèáëèæåíèè ðå�çîíàíñíîé ìîäåëè ñ íåëîêàëüíûìè ïîòåíöèàëàìè íàîñíîâå êâàíòîâîé òåîðèè ðàññåÿíèÿ â ñèñòåìå äâóõ÷àñòèö [26℄.1062
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�èñ. 8. Êîëåáàòåëüíîå âîçáóæäåíèå ìîëåêóë ãàëî-ãåíîâîäîðîäîâ HBr ýëåêòðîíàìè, e+HBr(v = 0)!! e + HBr(v = 1 (à), 2 (á ), 3 (â)). Øòðèõîâûåëèíèè � ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ íàñòîÿùåé ðàáîòû,ñïëîøíûå � ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ ðàáîòû [26℄
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2

0.2

0.6

1.0

1.2

1.4

0.4

0.8

1.6

0

E, эВ

σ, Å
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�èñ. 9. Êîëåáàòåëüíîå âîçáóæäåíèå ìîëåêóë ãàëî-ãåíîâîäîðîäîâ HBr ýëåêòðîíàìè, e+HBr(v = 1)!! e + HBr(v = 0 (à), 2 (á ), 3 (â)). Øòðèõîâûåëèíèè � ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ íàñòîÿùåé ðàáîòû,ñïëîøíûå � ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ ðàáîòû [26℄1063
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�èñ. 10. Êîëåáàòåëüíîå âîçáóæäåíèå ìîëåêóë ãàëî-ãåíîâîäîðîäîâ HBr ýëåêòðîíàìè, e+HBr(v = 2)!! e + HBr(v = 1 (à), 3 (á ), 4 (â)). Øòðèõîâûåëèíèè � ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ íàñòîÿùåé ðàáîòû,ñïëîøíûå � ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ ðàáîòû [26℄
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�èñ. 11. Êîëåáàòåëüíîå âîçáóæäåíèå ìîëåêóë ãàëî-ãåíîâîäîðîäîâ DBr ýëåêòðîíàìè, e+DBr(v = 0)!! e + DBr(v = 1 (à), 2 (á ), 3 (â)). Øòðèõîâûåëèíèè � ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ íàñòîÿùåé ðàáîòû,ñïëîøíûå � ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ ðàáîòû [26℄1064



ÆÝÒÔ, òîì 126, âûï. 5 (11), 2004 �åçîíàíñû â ðàññåÿíèè ýëåêòðîíîâ ìîëåêóëàìèÇäåñü ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî ïðèìåíåíèå íåëî�êàëüíûõ ñåïàðàáåëüíûõ ïîòåíöèàëîâ îòêðûâàåò øè�ðîêèå âîçìîæíîñòè äëÿ äåòàëüíîãî âîñïðîèçâåäåíèÿýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ [14; 15; 17℄. Íàïðèìåð,ïðè ïîìîùè ñåïàðàáåëüíîãî ïîòåíöèàëàV (k; k0) = �g(k)g(k0)ñ �îðì�àêòîðàìè âèäàgNL(k) = kL NXi=0 
ik2i L+NYi=1 (1 + �ik2)!�1ìîæíî ñ çàðàíåå çàäàííîé òî÷íîñòüþ âîñïðîèçâåñòèýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå ïî ñå÷åíèÿì ðàññåÿ�íèÿ êàê â ïðèáëèæåíèè çàäà÷è äâóõ òåë [10; 26℄,òàê è â ïðèáëèæåíèè çàäà÷è íåñêîëüêèõ ÷àñ�òèö [14; 15; 17; 27℄.Îäíàêî îñíîâíàÿ òðóäíîñòü ïðèìåíåíèÿ ýòèõ ïî�òåíöèàëîâ ñâÿçàíà ñ âûáîðîì ïàðàìåòðîâ �; 
; �. Ïî�ýòîìó â íàñòîÿùåé ðàáîòå ïðèìåíÿþòñÿ ïðîñòåéøèåïàðíûå ïîòåíöèàëû (4), (5), ïàðàìåòðû êîòîðûõ âû�áèðàþòñÿ íà îñíîâå ðåàëüíûõ ñïåêòðîñêîïè÷åñêèõäàííûõ [18℄, à íå ýìïèðè÷åñêèõ äàííûõ, êàê ýòî ñäå�ëàíî â ðàáîòå [26℄.Îòìåòèì åùå ðàç, ÷òî äàííîå ïðèáëèæåíèå ïðåä�ñòàâëÿåòñÿ ðàçóìíûì ïðè ýíåðãèÿõ íàëåòàþùåãîýëåêòðîíà, ìåíüøèõ ýíåðãèè ýëåêòðîííîãî âîçáóæ�äåíèÿ ìîëåêóëû. Â ïðîòèâíîì ñëó÷àå íåîáõîäèìî èñ�ïîëüçîâàòü íå òðåõ÷àñòè÷íîå ïðèáëèæåíèå, à ìíîãî�÷àñòè÷íîå, òàê êàê ñòàíîâÿòñÿ ñóùåñòâåííûìè âêëà�äû îò êàíàëîâ äèññîöèàöèè, ÷òî ïðîäåìîíñòðèðîâà�íî íà ðèñ. 8, 10, 11. Ïîýòîìó ìîæíî ãîâîðèòü î ñî�ãëàñèè ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè ðåçóëüòàòàìè òîëüêîâ ñðåäíåì, ÷òî ñâÿçàíî êàê ñ èñõîäíîé ìîäåëüþ ïðî�öåññà, òàê è ñ ïðîñòåéøèìè ïàðíûìè ïîòåíöèàëàìè,ìîäåëèðóþùèìè âçàèìîäåéñòâèå ýëåêòðîíà ñ àòîìà�ìè [14; 15; 17℄.Ñðàâíåíèå ïðîâåäåííûõ ðàñ÷åòîâ ñ èìåþùèìèñÿýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè [4�11; 19�23℄ ïîêàçû�âàåò, ÷òî ìîäåëèðîâàíèå âçàèìîäåéñòâèÿ ýëåêòðîíàñ êàæäûì èç àòîìîâ ìîëåêóëû â ðàìêàõ óðàâíåíèé(1), êîòîðûå ñîîòâåòñòâóþò êàðòèíå ìíîãîêðàòíîãîðàññåÿíèÿ [6; 14; 17℄, ïîçâîëÿåò ïîëó÷èòü óäîâëåòâî�ðèòåëüíîå ñîãëàñèå ñ ýêñïåðèìåíòîì (ñîâïàäåíèå ïî�ðÿäêîâ ñå÷åíèé, âêëþ÷àÿ èçîòîïè÷åñêèå ý��åêòû èïîðîãîâûå îñîáåííîñòè [14�17℄).Õîðîøî èçâåñòíûå òåîðåòè÷åñêèå ìåòîäû èññëå�äîâàíèÿ ðåçîíàíñíûõ ïðîöåññîâ, ïðîèñõîäÿùèõ ïðèñòîëêíîâåíèè ýëåêòðîíîâ ñ ìîëåêóëàìè [4�11℄ (ìå�òîä áóìåðàíãà, ìåòîä R-ìàòðèöû, ìåòîä âðåìåí�íîé ýâîëþöèè âîëíîâîé �óíêöèè, ìåòîä îïåðàòîðîâ

Ôåøáàõà è ò. ä.), îñíîâàíû íà òðàêòîâêå ýòîãî ïðî�öåññà êàê ìíîãîñòàäèéíîãî ïðîöåññà. Ïåðâàÿ ñòàäèÿñîñòîèò â çàõâàòå ýëåêòðîíà ìîëåêóëîé è â îáðà�çîâàíèè ìîëåêóëÿðíîãî îòðèöàòåëüíîãî èîíà. Âòî�ðàÿ ñòàäèÿ � ðàñïàä (ýâîëþöèÿ) ýòîãî ñîñòîÿíèÿâ ðàçëè÷íûå ñîñòîÿíèÿ ïðîäóêòîâ ðàñïàäà: îòðè�öàòåëüíûé èîí è íåéòðàëüíûé èëè âîçáóæäåííûéàòîì, äâà íåéòðàëüíûõ èëè âîçáóæäåííûõ àòîìà èýëåêòðîí (ïðîöåññ äèññîöèàöèè ìîëåêóëû), âîçáó�æäåííàÿ ìîëåêóëà è ýëåêòðîí (ïðîöåññ âîçáóæäå�íèÿ ìîëåêóëû ýëåêòðîííûì óäàðîì. Îñíîâà ýòîãî�îðìàëèçìà � âîçíèêíîâåíèå ïðîìåæóòî÷íîãî ñî�ñòîÿíèÿ ìîëåêóëÿðíîãî îòðèöàòåëüíîãî èîíà � íåâñåãäà ïðåäñòàâëÿåòñÿ îáîñíîâàííîé ñ �èçè÷åñêîéòî÷êè çðåíèÿ. Òàê, íàïðèìåð, â ñëó÷àå äèññîöèà�òèâíîãî ïðèëèïàíèÿ ýëåêòðîíà ê ìîëåêóëå âîäîðîäàâðåìÿ æèçíè ýòîãî êîìïëåêñà ñðàâíèìî ñî âðåìåíåìñâîáîäíîãî ïðîëåòà ýëåêòðîíîì ðàññòîÿíèÿ, ðàâíîãîäèàìåòðó ìîëåêóëû âîäîðîäà. Àíàëîãè÷íàÿ ñèòóà�öèÿ âîçíèêàåò è â ñëó÷àå ðåàêöèè [14; 27℄O(3P ) +CS(X1�+)! CO(X1�+) + S(3P );êîãäà çíà÷èòåëüíàÿ äîëÿ ïîñòóïàòåëüíîé ýíåð�ãèè (â ñîîòâåòñòâèè ñ èìïóëüñíûì ïðåäåëîìEv=Et � 0:88 [27℄) ïåðåõîäèò â êîëåáàòåëüíóþ ýíåð�ãèþ ìîëåêóëû CO. Òàêàÿ ðåàêöèÿ òàêæå ïðîèñõîäèòáåç îáðàçîâàíèÿ ïðîìåæóòî÷íîãî êîìïëåêñà.Êîíå÷íî, ñóùåñòâóåò ìíîæåñòâî ïðèìåðîâ,êîãäà â ïðîöåññå ðåàêöèè îáðàçóåòñÿ äîëãîæè�âóùèé ïðîìåæóòî÷íûé êîìïëåêñ, ïîäðîáíåå îáýòîì ñì. [5�11; 14; 15; 17℄. Îäíàêî ñóùåñòâóþò ïðî�öåññû, ïðèâåäåííûå âûøå, êîòîðûå ïîêàçûâàþò,÷òî ïðè òåîðåòè÷åñêîì èññëåäîâàíèè ðàçëè÷íûõñòîëêíîâåíèé íåîáõîäèì ïðåäâàðèòåëüíûé àíà�ëèç ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ ïðîèñõîäÿùåãîïðîöåññà, à îòñóòñòâèå ýòîãî àíàëèçà äîñòàòî÷íî÷àñòî ïðèâîäèò ê îøèáî÷íûì èíòåðïðåòàöèÿìýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ.Òàêèì îáðàçîì, â àòîìíîé, õèìè÷åñêîé è áèîëî�ãè÷åñêîé �èçèêå ñóùåñòâóåò êëàññ ïðîöåññîâ, êîòî�ðûå ïî àíàëîãèè ñ ÿäåðíîé �èçèêîé ìîæíî íàçâàòüïðÿìûìè. Îñíîâíàÿ èõ îñîáåííîñòü ñîñòîèò â òîì,÷òî â ïðîöåññå ðàññåÿíèÿ íå âîçíèêàåò ïðîìåæóòî÷�íûé äîëãîæèâóùèé êîìïëåêñ.Ñëåäîâàòåëüíî, äëÿ èíòåðïðåòàöèè ïîäîáíûõïðÿìûõ ïðîöåññîâ è ðåàêöèé, ïðîèñõîäÿùèõ ñîáðàçîâàíèåì ïðîìåæóòî÷íîãî êîìïëåêñà, íàèáî�ëåå àäåêâàòíû ìåòîäû, ïðåäñòàâëåííûå â ðàáîòàõÔàääååâà, ßêóáîâñêîãî è Ìåðêóðüåâà [13℄. Â íèõðàçðàáîòàíà êâàíòîâàÿ òåîðèÿ ðàññåÿíèÿ â ñèñòå�ìàõ íåñêîëüêèõ ÷àñòèö, ñâîáîäíàÿ îò ìîäåëüíûõïðåäïîëîæåíèé îòíîñèòåëüíî âîçíèêíîâåíèÿ â1065



Ñ. À. Ïîçäíååâ ÆÝÒÔ, òîì 126, âûï. 5 (11), 2004ïðîöåññå ñòîëêíîâåíèÿ ïðîìåæóòî÷íîãî êîìïëåêñà.Ýòîò ìåòîä ïðèìåíèì êàê äëÿ îïèñàíèÿ ïðÿìûõïðîöåññîâ, òàê è äëÿ ïðîöåññîâ, ïðîèñõîäÿùèõñ îáðàçîâàíèåì ïðîìåæóòî÷íûõ äîëãîæèâóùèõñîñòîÿíèé. Òàêèì îáðàçîì, ìîæíî óòâåðæäàòü,÷òî ý��åêòû êâàíòîâîé ïðîçðà÷íîñòè ðàçëè÷íûõáàðüåðîâ è îñîáåííîñòè ìåõàíèçìîâ õèìè÷åñêèõðåàêöèé, ïðåäñòàâëåííûõ âûøå, ìîãóò èìåòü ìåñòîâ ðàçëè÷íûõ îáëàñòÿõ �èçèêè, õèìèè è áèîëîãèè èäîïóñêàþò èíòåðïðåòàöèþ â ðàìêàõ íåðåëÿòèâèñò�ñêîé êâàíòîâîé ìåõàíèêè íà îñíîâå �îðìàëèçìà,ïðåäñòàâëåííîãî â ðàáîòàõ [13�15℄.Îñîáåííî âàæíî ýòî äëÿ ìîëåêóëÿðíîé áèîëî�ãèè, ãäå äî íàñòîÿùåãî âðåìåíè íå ñóùåñòâóåò ïî�ñëåäîâàòåëüíîãî è ìàòåìàòè÷åñêè êîððåêòíîãî îáú�ÿñíåíèÿ �åðìåíòàòèâíûõ ðåàêöèé [23℄. Ñîâðåìåííîåîïèñàíèå ýòèõ ðåàêöèé, îñíîâàííîå íà ïðåäïîëîæå�íèè, ÷òî äëÿ óñêîðåíèÿ êàòàëèçà (ò. å. ïðîíèêíîâå�íèÿ ñêâîçü áàðüåð) èñïîëüçóåòñÿ ÷àñòü ñâîáîäíîéýíåðãèè, âûäåëÿþùåéñÿ â ðåçóëüòàòå ðåàêöèè (ðåêó�ïåðàöèÿ ýíåðãèè), íå ïîçâîëÿåò êîëè÷åñòâåííî ðàñ�ñ÷èòàòü ýíåðãåòèêó ðåàêöèè. Ïîýòîìó ÷ðåçâû÷àéíîñëîæíî ïîäòâåðäèòü èëè îïðîâåðãíóòü ýêñïåðèìåí�òàëüíî ïðåäëàãàåìóþ ìîäåëü.Â ïðîòèâîïîëîæíîñòü ýòîìó ïðèâåäåííîå âûøåîáîñíîâàíèå ïðîçðà÷íîñòè ïîòåíöèàëüíûõ áàðüåðîâäëÿ ñòðóêòóðíûõ êîìïëåêñîâ, ðàçìåðû êîòîðûõ ñî�èçìåðèìû ñ øèðèíîé ýòèõ áàðüåðîâ, ïðåäñòàâëÿåòîáúÿñíåíèå òàêèõ ðåàêöèé íà îñíîâå õîðîøî èçâåñò�íûõ �èçè÷åñêèõ ïðèíöèïîâ â ðàìêàõ îáû÷íîé êâàí�òîâîé òåîðèè ñèñòåìû íåñêîëüêèõ ÷àñòèö.�àññìîòðèì ãåîìåòðè÷åñêèå (ïðîñòðàíñòâåííûå)õàðàêòåðèñòèêè íåîáû÷íûõ ðåçîíàíñíûõ ñîñòîÿíèé,î êîòîðûõ óïîìèíàëîñü âûøå. Â ñâÿçè ñ òåì, ÷òî äî�ñòàòî÷íî òðóäíî ýêñïåðèìåíòàëüíî èññëåäîâàòü ýòèõàðàêòåðèñòèêè â ñëó÷àå ñòîëêíîâåíèÿ ýëåêòðîíîâ ñìîëåêóëàìè, ðàññìîòðèì ñèñòåìû, êîòîðûå â íàñòîÿ�ùåå âðåìÿ äîñòóïíû äëÿ ýêñïåðèìåíòàëüíîãî èññëå�äîâàíèÿ, à èìåííî, êëàñòåðû, ñîñòîÿùèå èç ìîëåêóëáëàãîðîäíûõ ãàçîâ [28℄.Cëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî ýòè ìîëåêóëÿðíûå êëàñ-òåðû, ñîñòîÿùèå èç àòîìîâ ãåëèÿ, ëèòèÿ è ðÿäàáëàãîðîäíûõ ãàçîâ, ïðèâëåêàþò âíèìàíèå êàê òåî-ðåòèêîâ [29℄, òàê è ýêñïåðèìåíòàòîðîâ [28℄, ÷òîñâÿçàíî, â ïåðâóþ î÷åðåäü, ñ ïðèêëàäíûìè èññëå�äîâàíèÿìè (ñâåðõòåêó÷åñòü, ñâåðõïðîâîäèìîñòü, áî�çå-êîíäåíñàöèÿ, õèìèÿ è �èçèêà êëàñòåðîâ, ëàçåð�íàÿ �èçèêà � âîçìîæíîñòü ñîçäàíèÿ ëàçåðà íà ìîëå�êóëå He+2 è ò. ä.), à òàêæå ñ ðåàëüíîé âîçìîæíîñòüþíàáëþäåíèÿ òàêîãî íåîáû÷íîãî êâàíòîâîãî ý��åêòàâ ðåàëüíûõ ñèñòåìàõ êàê ý��åêò Å�èìîâà.Îäíàêî íåïîñðåäñòâåííîå òåîðåòè÷åñêîå èññëåäî�

âàíèå äàæå ñàìîé ïðîñòåéøåé ñèñòåìû èç ïðåäñòàâ�ëåííûõ âûøå � He3, ñîñòîÿùåé èç òðåõ ÿäåð ãåëèÿè øåñòè ýëåêòðîíîâ, � ÿâëÿåòñÿ ÷ðåçâû÷àéíî ñëîæ�íîé çàäà÷åé.Ïîýòîìó äëÿ èññëåäîâàíèÿ ñèñòåìû He3 ðàññìîò�ðèì êëàñòåðíîå ïðèáëèæåíèå, â êîòîðîì îíà çàìå�íÿåòñÿ áîëåå ïðîñòîé ñèñòåìîé, ñîñòîÿùåé èç òðåõñèëîâûõ öåíòðîâ � àòîìîâ ãåëèÿ. Ñïðàâåäëèâîñòüýòîãî ïðèáëèæåíèÿ â ñëó÷àå ðàñ÷åòîâ ñâÿçàííûõ ñî�ñòîÿíèé î÷åâèäíà, òàê êàê ðàçíèöà ìåæäó ýíåðãèåéñâÿçè ñèñòåìû è ýíåðãèåé èîíèçàöèè àòîìà ñîñòàâëÿ�åò íåñêîëüêî ïîðÿäêîâ. Èçâåñòíî, ÷òî àòîìû ãåëèÿÿâëÿþòñÿ áîçîíàìè, è, òàêèì îáðàçîì, çàäà÷à ñâî�äèòñÿ ê èññëåäîâàíèþ òðåõ òîæäåñòâåííûõ ïîïàðíîâçàèìîäåéñòâóþùèõ íåéòðàëüíûõ áåññïèíîâûõ ÷àñ�òèö. Äëÿ åå ðåøåíèÿ ïðåäëàãàåòñÿ èñïîëüçîâàòü ìà�òåìàòè÷åñêè êîððåêòíûå áåçìîäåëüíûå ìåòîäû òåî�ðèè ðàññåÿíèÿ â ñèñòåìå òðåõ òåë [13�15℄.Íåîáõîäèìî îòìåòèòü îñîáî, ÷òî â ñëó÷àå ñëîæ�íûõ ìíîãî÷àñòè÷íûõ ñèñòåì âèðòóàëüíûå óðîâíèâ ïàðíûõ ïîäñèñòåìàõ íå ïðèâîäÿò ê âîçíèêíîâå�íèþ ðåçîíàíñíûõ ñîñòîÿíèé â ìíîãî÷àñòè÷íîé ñèñ-òåìå [1℄. Ýòî, îäíàêî, íå îçíà÷àåò, ÷òî äàííûé ý���åêò îòñóòñòâóåò â ýòèõ ñèñòåìàõ, òàê êàê îí ìî�æåò áûòü îáóñëîâëåí íå äâóõ÷àñòè÷íûìè, à ìíîãî�÷àñòè÷íûìè âèðòóàëüíûìè ñîñòîÿíèÿìè.Ïîýòîìó ðàññìîòðèì èíòåðïðåòàöèþ ðÿäàíåîáû÷íûõ ñâîéñòâ ñèñòåì He3, Ar3, Kr3, Ne3, Xe3,Li3, Rn3 èìåííî íà îñíîâå òðåõ÷àñòè÷íîãî ïðèáëè�æåíèÿ. Îòìåòèì, ÷òî â íàñòîÿùåå âðåìÿ ñóùåñòâóåòäîñòàòî÷íî ìíîãî êàê òåîðåòè÷åñêèõ, òàê è ýêñïå�ðèìåíòàëüíûõ ìåòîäîâ èññëåäîâàíèÿ êëàñòåðîâ,ñîñòîÿùèõ èç àòîìîâ ãåëèÿ è ðÿäà áëàãîðîäíûõãàçîâ. Áîëüøèíñòâî ìåòîäîâ ïîñâÿùåíî èññëåäî�âàíèþ ñâÿçàííûõ ñîñòîÿíèé, ïðè÷åì ñîñòîÿíèÿðàññåÿíèÿ [28�31℄, êîòîðûå íàèáîëåå èí�îðìàòèâíûâ ïëàíå ïîäòâåðæäåíèÿ íåîáû÷íûõ ðåçîíàíñíûõñîñòîÿíèé, ïðàêòè÷åñêè íå ðàññìàòðèâàëèñü.Êàê óòâåðæäàåòñÿ â ðÿäå ðàáîò [30℄, îñíîâíûåòðóäíîñòè èññëåäîâàíèÿ ñèñòåìû He3 ñâÿçàíû ñ ååìàëîé ýíåðãèåé ñâÿçè (� 1 ìÊ), íåîáû÷íî áîëü�øèì ðàçìåðîì âîçáóæäåííîãî ñîñòîÿíèÿ (� 150�A) èñèëüíûì îòòàëêèâàíèåì íà ìàëûõ ðàññòîÿíèÿõ. Îä�íàêî ðåçóëüòàòû ðàáîò [15; 31℄, èñïîëüçóþùèõ àíà�ëîãè÷íîå òðåõ÷àñòè÷íîå ïðèáëèæåíèå äëÿ ðàñ÷åòàñèñòåìû He3, ðàñõîäÿòñÿ ñ óòâåðæäåíèÿìè, ñäåëàí�íûìè â [30℄.Ïîýòîìó ïðåäñòàâëÿåò èíòåðåñ òàêæå ïðîâåðêàçàêëþ÷åíèé ðàáîò [30℄ íà îñíîâå òðåõ÷àñòè÷íîãîïðèáëèæåíèÿ ñ ïàðíûìè êîðîòêîäåéñòâóþùèìè ïî�òåíöèàëàìè, èñïîëüçîâàííûìè â [32℄. Îñíîâíûìè öå�ëÿìè ýòîãî èññëåäîâàíèÿ ÿâëÿþòñÿ1066



ÆÝÒÔ, òîì 126, âûï. 5 (11), 2004 �åçîíàíñû â ðàññåÿíèè ýëåêòðîíîâ ìîëåêóëàìè1) îïðåäåëåíèå ÷èñëà âîçìîæíûõ ðåçîíàíñíûõñîñòîÿíèé;2) âëèÿíèå âèäà ïàðíûõ ïîòåíöèàëîâ âçàè-ìîäåéñòâèÿ íà õàðàêòåðèñòèêè ýòèõ ñîñòîÿíèé;3) îöåíêà âëèÿíèÿ îòòàëêèâàíèÿ íà ìàëûõ ðàñ�ñòîÿíèÿõ, êîòîðîå àïïðîêñèìèðóåòñÿ òâåðäûì êî�ðîì â ìîäåëè ãðàíè÷íûõ óñëîâèé [13�15℄, íà õàðàê�òåðèñòèêè ýòèõ íåîáû÷íûõ ñîñòîÿíèé.Òàêèì îáðàçîì, çàäà÷à òåîðåòè÷åñêîãî èçó÷å�íèÿ ñèñòåìû He3 ñâîäèòñÿ ê ðåøåíèþ óðàâíåíèéêâàíòîâîé òåîðèè ðàññåÿíèÿ â ñèñòåìå òðåõ òåë,÷òî ïîçâîëÿåò èñïîëüçîâàòü õîðîøî èçâåñòíûå ìå�òîäû [13�15℄. Â îòëè÷èå îò ðàáîò [30℄, â êîòîðûõèññëåäîâàíèå ðåçîíàíñîâ â òðåõ÷àñòè÷íîé ñèñòåìåïðîâîäèëîñü ïðè ïîìîùè óðàâíåíèé Ôàääååâà, îñíî�âîé êîòîðîãî ÿâëÿåòñÿ àíàëèòè÷åñêîå ïðîäîëæåíèåìàòðèöû ðàññåÿíèÿ â îáëàñòü êîìïëåêñíûõ çíà÷å�íèé ýíåðãèè, â íàñòîÿùåé ðàáîòå èñïîëüçóåòñÿ ïðÿ�ìîå ÷èñëåííîå ðåøåíèå áåç àíàëèòè÷åñêîãî ïðîäîë�æåíèÿ.Â ýòîì ñëó÷àå óðàâíåíèÿ Ôàääååâà â êîîðäèíàò�íîì ïðîñòðàíñòâå (6) äëÿ ñèñòåìû He3 â òðåõ÷àñòè÷�íîì ïðèáëèæåíèè ñ ïàðíûìè êîðîòêîäåéñòâóþùè�ìè ïîòåíöèàëàìè [32℄ ïîñëå îòäåëåíèÿ óãëîâûõ ïå�ðåìåííûõ èìåþò ñëåäóþùèé âèä [13�15℄:[H�;l � z℄	aL(x; y) = �V (x)0�	aL(x; y)++ Xa0 +1Z�1 	a0L(x0; y0)hLaa0(x0; y0; �)d�1A ; (9)ãäå H�;l = � �2�x2 � �2�y2 + l(l + 1)x2 + �(�+ 1)y2 ;z = E + i0; L = l + �; a = (l; �):Â ñëó÷àå ðàñ÷åòîâ ñ òâåðäûì êîðîì â ìîäåëè ãðàíè÷�íûõ óñëîâèé ïðàâàÿ ÷àñòü ðàâíà íóëþ ïðè x < 
,ãäå 
 � ðàçìåð êîðà. Äëÿ îäíîçíà÷íîãî ðàçðåøå�íèÿ óðàâíåíèé íåîáõîäèìî çàäàòü ãðàíè÷íûå óñëî�âèÿ (7), (8):	aL(x; y)jx=0 = 0; 	aL(x; y)jx=0 = 0; (10)êîòîðûå â ìîäåëè ãðàíè÷íûõ óñëîâèé ïðèíèìàþòñëåäóþùèé âèä:	aL(
; y) +Xa0 1Z�1 	a0L(x0; y0)hLaa0(x0; y0)� d� = 0;

x0 =  x24 + 3y24 � p3xy�2 !1=2 ;y0 =  3x24 + y24 + p3xy�2 !1=2 :À ïðè �!1 â ñëó÷àå ïàðíûõ êîðîòêîäåéñòâóþùèõïîòåíöèàëîâ ãðàíè÷íûå óñëîâèÿ ìîãóò áûòü ïðåä�ñòàâëåíû ñëåäóþùèì îáðàçîì [13℄:	aL ���!�!1 aaL;vXv  l;v(x)Hv �pE �E2;l;v �++ AaL(�)exp(ipE�) + i�L=2p� ; (11)ãäå  l;v(x) � ïàðöèàëüíûå êîìïîíåíòû âîëíîâûõ�óíêöèé ïàðíûõ ïîäñèñòåì ñ ýíåðãèåé ñâÿçè �l;v,� =px2 + y2, � = ar
tg(y=x), aaL;v, AaL(�) � àìïëè�òóäû ðàññåÿíèÿ ïðîöåññîâ, ïðè êîòîðûõ â êîíå÷íîìñîñòîÿíèè íàõîäÿòñÿ, ñîîòâåòñòâåííî, äâå èëè òðè÷àñòèöû, Hv(x) � ñ�åðè÷åñêèå �óíêöèè Õàíêåëÿ.Â ñëó÷àå ðàñ÷åòîâ ñâÿçàííûõ ñîñòîÿíèé âîë�íîâûå �óíêöèè äîñòàòî÷íî áûñòðî óáûâàþò íàáåñêîíå÷íîñòè è ïîýòîìó àñèìïòîòè÷åñêèå ãðàíè÷�íûå óñëîâèÿ íà äîñòàòî÷íî áîëüøîì ðàññòîÿíèèx = Rx; y = Ry ìîãóò áûòü çàìåíåíû íà ñëåäóþùèå:�x	aLjx=Rx	aLjx=Rx = ip�v;�y	aLjy=Ry	aLjy=Ry = ip�v �E:Â ñëó÷àå ñèñòåìû He3 â òðåõ÷àñòè÷íîì ïðèáëè�æåíèè ñ óãëîâûì ìîìåíòîì L = 0 èìååìH�;l = H0;l = � �2�x2 � �2�y2 + l(l+ 1)� 1x2 + 1y2� ;ãäå ïàðöèàëüíûå ñîñòàâëÿþùèå l ïðèíèìàþò ÷åòíûåçíà÷åíèÿ, l = 0; 2; 4; : : : , à âûðàæåíèå äëÿ �óíêöèéhLaa0(x; y; �) ïðåäñòàâëåíî â ðàáîòàõ [13�15℄.Àñèìïòîòèêà êîìïîíåíò óðàâíåíèé (9) äëÿ ïðî�öåññîâ ðàññåÿíèÿ â ñëó÷àå êîðîòêîäåéñòâóþùèõ ïî�òåíöèàëîâ èìååò ñëåäóþùèé âèä [13�15℄:	l(x; y; z) = Æl0 d(x) h sin �ypz � �d �++ exp �iypz � �d � ha0(z) + o(y�1=2)ii++ exp (ipz�)p� hAl(z; �) + o(��1=2)i ; (12)ãäå a0(z), z = E + i0 äëÿ E > �d � àìïëèòóäà óïðó�ãîãî ðàññåÿíèÿ, Al(E; �) äëÿ E > 0 � àìïëèòóäà1067



Ñ. À. Ïîçäíååâ ÆÝÒÔ, òîì 126, âûï. 5 (11), 2004Òàáëèöà 1. Ýíåðãèÿ ñâÿçè, êîý��èöèåíò êëàñòåðèçàöèè, äëèíà ðàññåÿíèÿ, ñðåäíèé ðàäèóñ è êâàäðàò ñðåäíåãîðàäèóñà äëÿ ðàçëè÷íûõ ìîëåêóëÏîòåíöèàë EHe3 , ìÊ kf
k2 Lsl, �A hrHe3i, �A hr2He2i1=2, �AÌîëåêóëà He3HFDHE2 �0:1171 0.2094 140 5.65 6.46HFD-B �0:1330 0.2717 137 5.48 6.23HFD-ID �0:1061 0.1555 139 5.80 6.64LM2M1 �0:1247 0.2412 132 5.57 6.35LM2M2 �0:1264 0.2479 131 5.55 6.32TTYPT �0:1264 0.2487 130 5.56 6.33Ìîëåêóëà He3, ìîäåëü ãðàíè÷íûõ óñëîâèéHFDHE2 �0:1170 0.2095 138 5.65 6.46HFD-B �0:1329 0.2717 135 5.48 6.23HFD-ID �0:10612 0.1555 134 5.80 6.64LM2M1 �0:12465 0.2412 130 5.57 6.35LM2M2 �0:12641 0.2479 131 5.55 6.32TTYPT �0:12640 0.2487 131 5.56 6.33Ìîëåêóëà He�3HFDHE2 �1:6653 0.9077 134 55.26 66.25HFD-B �2:7430 0.9432 135 48.33 57.89HFD-ID �1:0612 0.8537 140 62.75 75.38LM2M1 �2:1550 0.9283 129 51.53 61.74LM2M2 �2:2713 0.9319 131 50.79 60.85TTYPT �2:2806 0.9323 131 50.76 60.81Ìîëåêóëà He�3, ìîäåëü ãðàíè÷íûõ óñëîâèéHFDHE2 �1:6765 0.9078 135 56.22 67.11HFD-B �2:7458 0.9439 135 48.31 58.00HFD-ID �1:1061 0.8597 136 62.87 76.13LM2M1 �2:2585 0.9323 132 52.41 62.04LM2M2 �2:2801 0.9319 131 50.79 61.05TTYPT �2:2885 0.9339 131 51.23 60.89ðàçâàëà. Ïðåäïîëîæèì òàêæå, ÷òî ìîëåêóëà ãåëèÿ4He2 èìååò îäíî ñâÿçàííîå ñîñòîÿíèå ñ ýíåðãèåé ñâÿ�çè �d < 0 è ñîîòâåòñòâóþùåé âîëíîâîé �óíêöèåé d(x).Äëÿ ïðîöåññîâ ðàññåÿíèÿ ìàòðèöà ðàññåÿíèÿ ïðèz = E + i0; E > �d, �àçû è äëèíû ðàññåÿíèÿ âs-ñîñòîÿíèè âûðàæàþòñÿ ïðè ïîìîùè ñëåäóþùèõ�îðìóë: S0(z) = 1 + 2ia0(z);
Æ0(p) = 12 Im lnS0(�d + p2 + i0); p > 0;Lsl = �p32 limp!0 a0(p)p :Äëÿ ÷èñëåííîãî ðåøåíèÿ ñèñòåìû óðàâíåíèé(9) ñ ãðàíè÷íûìè óñëîâèÿìè (10), (12) ïðèìåíÿë�ñÿ ñòàíäàðòíûé ìåòîä ðåøåíèÿ, ïîäðîáíî îïèñàí�íûé â ðàáîòàõ [13�15; 17℄. Â êà÷åñòâå ïàðíûõ ïîòåí�öèàëîâ âçàèìîäåéñòâèÿ èñïîëüçîâàëèñü ïîòåíöèàëûHFDHE2, HFD-B, HFDID, LM2M1, LM2M2, TTYPT1068



ÆÝÒÔ, òîì 126, âûï. 5 (11), 2004 �åçîíàíñû â ðàññåÿíèè ýëåêòðîíîâ ìîëåêóëàìè
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�èñ. 12. Ôóíêöèè ïëîòíîñòè îñíîâíîãî (à) è âîç-áóæäåííîãî (á ) ñîñòîÿíèé ìîëåêóëû Ne3
 ñîîòâåòñòâóþùèìè ïàðàìåòðàìè [32℄, êîòîðûå äî�ñòàòî÷íî äåòàëüíî âîñïðîèçâîäÿò îñíîâíûå ïàðàìåò�ðû ñîîòâåòñòâóþùèõ ìîëåêóë [18℄.�åçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ ýíåðãèé ñâÿçàííûõ ñîñòîÿ�íèé ñèñòåì He3 è He�3 êàê ñ ó÷åòîì, òàê è áåç ó÷åòàòâåðäîãî êîðà ïðåäñòàâëåíû â òàáë. 1�3.Èíòåðïðåòàöèÿ ãåîìåòðè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèêìîëåêóëû He3 êàê â îñíîâíîì, òàê è â âîçáóæäåí�íîì ñîñòîÿíèÿõ ïðåäñòàâëåíà â ðàáîòàõ [31℄. Ïîýòî�ìó ðàññìîòðèì íà îñíîâå ìåòîäîâ ðàáîòû [31℄ ãåî�ìåòðè÷åñêèå õàðàêòåðèñòèêè ìîëåêóë Ne3 è Ne�3, êî�òîðûå ïðåäñòàâëÿþò íåñîìíåííûé èíòåðåñ â ñâÿçè ñèññëåäîâàíèÿìè áîçå-êîíäåíñàöèè, ñâåðõïðîâîäèìî�ñòè è ñâåðõòåêó÷åñòè. �àñ÷åòû �óíêöèè ïëîòíîñòè,îïðåäåëåííîé êàê [31℄%(r1) = Z jF (r1; r2; r3)j2dr2dr3;

Òàáëèöà 2. Ýíåðãèè ñâÿçè ìîëåêóë áëàãîðîä-íûõ ãàçîâ, ðàññ÷èòàííûå ñ ïðèìåíåíèåì ïîòåíöè-àëà HFD-BÝíåðãèÿ,10�6 àò. åä. Ne2 Ar2 Kr2 Xe2 Rn2Ethr 178 394 619 854 9268Eexp 135 446 629 874 �ãäåF (r1; r2; r3) = 12�xy �	(x; y; z0)++ xy �	(x+; y+; z0+)x+y+ + 	(x�; y�; z0�)x�y� �� ;z0 = x � yxy ;x� =  x24 + 3y24 � p3xyz02 !1=2 ;y� =  3x24 + y24 � p3xyz02 !1=2 ;ïîêàçàíû íà ðèñ. 12. Ýòà �óíêöèÿ â ðàññìàòðèâàå�ìîì ïðèáëèæåíèè èìååò âèä%(r) = p34�2r2 Z jF (x; rp3; z0)j2dx dz0;ïðè÷åì äîñòàòî÷íî íàãëÿäíîå ïðåäñòàâëåíèå î ãåî�ìåòðè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèêàõ ñèñòåì ìîëåêóë áëà�ãîðîäíûõ ãàçîâ äàåò èçîáðàæåíèå ýòîé �óíêöèè âêîîðäèíàòàõ rl; ra, ãäårl = rz0; ra = z0jz0jr(1� z02)1=2:Îòìåòèì, ÷òî äëÿ âîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé ìîëåêóëáëàãîðîäíûõ ãàçîâ, êàê è â ñëó÷àå ìîëåêóë He�3 [31℄è Ne�3 (ðèñ. 12), ýòà �óíêöèÿ èìååò äâà ìàêñèìó�ìà, ÷òî ñîîòâåòñòâóåò ëèíåéíîé ñòðóêòóðå. Ýòî ñîîò�âåòñòâóåò òîìó, ÷òî â âîçáóæäåííîì ñîñòîÿíèè òðå�òüÿ ÷àñòèöà ñ áîëüøîé äîëåé âåðîÿòíîñòè íàõîäèò�ñÿ ìåæäó äâóìÿ äðóãèìè è ïîäîáíîå ñîñòîÿíèå êàêáû ñîîòâåòñòâóåò äâóì îáúåäèíåííûì ïàðíûì ïîä�ñèñòåìàì, ïðè÷åì èìåííî ýòà êîí�èãóðàöèÿ ñîîòâåò�ñòâóåò óñëîâèÿì âîçíèêíîâåíèÿ ý��åêòà Å�èìîâà âòðåõ÷àñòè÷íîé ñèñòåìå. Ýòîò âûâîä ïîäòâåðæäàåòñÿðàñ÷åòàìè êîý��èöèåíòà êëàñòåðèçàöèè, îïðåäåëåí�íîãî ñëåäóþùèì âûðàæåíèåì [31℄:1069



Ñ. À. Ïîçäíååâ ÆÝÒÔ, òîì 126, âûï. 5 (11), 2004Òàáëèöà 3. Ýíåðãèè ñâÿçè îñíîâíîãî è ïåðâîãî âîçáóæäåííîãî ñîñòîÿíèé òðèìåðîâ ìîëåêóë áëàãîðîäíûõ ãàçîâäëÿ ïîòåíöèàëà HFD-BNe3 Ne�3 Ar3 Ar�3 Kr3 Kr�3 Xe3 Xe�3 Rn3 Rn�3Ýíåðãèÿ, 10�6 àò. åä. 398 330 1278 1215 1885 1811 2509 2438 30875 30801f
 = Z 	(x; y; z0)�2(x)az0dx:�åçóëüòàòû ýòèõ ðàñ÷åòîâ ïðåäñòàâëåíû â òàáë. 1, èçêîòîðûõ âèäíî, ÷òî â âîçáóæäåííîì ñîñòîÿíèè He�3ïðåîáëàäàþò äâóõ÷àñòè÷íûå ñîñòîÿíèÿ, à â îñíîâ�íîì ñîñòîÿíèè èõ ðîëü íåçíà÷èòåëüíà. Â ñëó÷àåîñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ ñèñòåìà He3 îáðàçóåò ïî÷òèðàâíîñòîðîííèé òðåóãîëüíèê, à â ñëó÷àå âîçáóæäåí�íîãî îäèí èç àòîìîâ íàõîäèòñÿ äîñòàòî÷íî äàëåêî îòäâóõ äðóãèõ. Äðóãèå âîçáóæäåííûå ñîñòîÿíèÿ ìîãóòáûòü ïîëó÷åíû ìåòîäîì ïîäîáèÿ [1; 13�15℄.Àíàëîãè÷íàÿ ñòðóêòóðà âîçíèêàåò ïðè ðàñ÷åòåñèñòåì Ne3, Ar3, Kr3, Xe3, Rn3 ïðè èñïîëüçîâàíèèòðåõ÷àñòè÷íîãî ïðèáëèæåíèÿ. �åçóëüòàòû ðàñ÷åòàýòèõ ñèñòåì â ðàññìàòðèâàåìîì ïðèáëèæåíèè ñ ïî�òåíöèàëîì HFD-B è ïàðàìåòðàìè èç ðàáîò [32℄ ïðåä�ñòàâëåíû â òàáë. 2, 3.Ïðè ðàñ÷åòàõ â ìîäåëè ãðàíè÷íûõ óñëîâèé âåëè�÷èíà êîðà 
 âûáèðàëàñü òàêèì îáðàçîì, ÷òîáû äàæåíåáîëüøîå åå èçìåíåíèå íå âëèÿëî íà ýíåðãèþ ñâÿ�çè ïàðíûõ ïîäñèñòåì. Â äàííûõ ðàñ÷åòàõ 
 = 1:5�A,ïðè÷åì çíà÷åíèÿ ýíåðãèè ñâÿçè äëÿ ìîëåêóëû ãå�ëèÿ ðàâíÿëèñü 1.69 ìÊ, à çíà÷åíèå r0 = 100�A. Ïîä-ðîáíîå îïèñàíèå ÷èñëåííîãî ìåòîäà ðåøåíèÿ ñèñòå�ìû óðàâíåíèé (9) ñ àñèìïòîòè÷åñêèìè ãðàíè÷íûìèóñëîâèÿìè (11), (12) ïðåäñòàâëåíî â ðàáîòàõ [13�15℄.Îòìåòèì, ÷òî, êàê ïîêàçûâàþò ðàñ÷åòû, ðàçìåðîñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ ñèñòåìû He3 ìåíüøå ðàçìåðàìîëåêóëû ãåëèÿ He2. Îäíàêî ðàçìåð âîçáóæäåííîãîñîñòîÿíèÿ òðåõ÷àñòè÷íîé ñèñòåìû He�3 óæå íàìíîãîáîëüøå, ÷åì äâóõ÷àñòè÷íîé ñèñòåìû He2. Ýòî è ïîä�òâåðæäàþò ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå [28℄. Òàêèìîáðàçîì, â äàííîì ïðèáëèæåíèè ðåçóëüòàòû ðàñ÷å�òîâ ñâèäåòåëüñòâóþò î âîçìîæíîì ñóùåñòâîâàíèèíåîáû÷íûõ ðåçîíàíñíûõ ñîñòîÿíèé â ñèñòåìå He3,ïðè÷åì èõ ÷è
ëî íå áîëåå äâóõ.Äëÿ èññëåäîâàíèÿ ïðîöåññîâ ðàññåÿíèÿ, ïðîèñõî�äÿùèõ ïðè ñòîëêíîâåíèè àòîìà ñ ìîëåêóëîé ãåëèÿ,è îïðåäåëåíèÿ ðîëè ïàðíûõ ïîòåíöèàëîâ âçàèìîäåé�ñòâèÿ ïðîâåäåíû ðàñ÷åòû àìïëèòóä óïðóãîãî ðàñ-ñåÿíèÿ è ðàçâàëà, à òàêæå �àçîâûõ ñäâèãîâ ñ ó÷å�òîì è áåç ó÷åòà òâåðäîãî êîðà. �åçóëüòàòû ýòèõ ðàñ�÷åòîâ ïðåäñòàâëåíû íà ðèñ. 13. Ïîëó÷åííûå ðåçóëü�òàòû ïðàêòè÷åñêè íå çàâèñÿò îò âèäà ïàðíûõ ïîòåí�
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�èñ. 13. Çàâèñèìîñòè �àçîâûõ ñäâèãîâ îò ýíåðãèèÆ0(Elab), Elab = (3=2)(E + j�dj) ïðè ñòîëêíîâåíèÿõìåæäó àòîìîì è ìîëåêóëîé ãåëèÿ äëÿ ïîòåíöèàëîâHFD-B, LM2M2, TTYPT [32℄ (à), ðàññ÷èòàííûå ñó÷åòîì (á ) è áåç ó÷åòà (à) òâåðäîãî êîðàöèàëîâ âçàèìîäåéñòâèÿ è ó÷åòà òâåðäîãî êîðà êàêâ ñëó÷àå ñâÿçàííûõ ñîñòîÿíèé, òàê è äëÿ ñîñòîÿíèéðàññåÿíèÿ.Òàêèì îáðàçîì, ìîæíî çàêëþ÷èòü, ÷òî â ðàñ�ñìàòðèâàåìîì ïðèáëèæåíèè âèä ïàðíûõ ïîòåíöèà�ëîâ âçàèìîäåéñòâèÿ, à òàêæå ó÷åò òâåðäîãî êîðà âìîäåëè ãðàíè÷íûõ óñëîâèé íå îêàçûâàåò ñóùåñòâåí�íîãî âëèÿíèÿ íà ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ.1070
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