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3Îáùàÿ õàðàêòåðèñòèêà ðàáîòûÀêòóàëüíîñòü òåìû. Äèññåðòàöèÿ ïîñâÿùåíà ðàçðàáîòêå íîâûõàëãîðèòìè÷åñêèõ ìåòîäîâ ðåøåíèÿ êâàíòîâûõ çàäà÷ ðàññåÿíèÿ ñ ó÷åòîìðåàêöèé äëÿ ìàëî÷àñòè÷íûõ ñèñòåì, à òàêæå ñîçäàíèþ ïðîãðàììíîãîêîìïëåêñà, ðåàëèçóþùåãî ýòè ìåòîäû. Íàèáîëåå âàæíûìè çàäà÷àìè äëÿêâàíòîâûõ ìàëî÷àñòè÷íûõ ñèñòåì íà íàñòîÿùåå âðåìÿ ÿâëÿþòñÿ:
• ðàñ÷åòû êâàíòîâûõ è êëàññè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê ýëåìåíòàðíîãîàêòà ïðîñòåéøèõ õèìè÷åñêèõ ðåàêöèé
• ðàñ÷åòû êâàíòîâûõ è êëàññè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê ðàññåÿíèÿïðîèçâîëüíîé ìàëî÷àñòè÷íîé ñèñòåìûÎáå ýòè çàäà÷è ÿâëÿþòñÿ àêòóàëüíûìè. Îñíîâíîé òðóäíîñòüþ ïðèèõ ðåøåíèè ÿâëÿåòñÿ ýêñïîíåíöèàëüíîå óâåëè÷åíèå ðàçìåðíîñòèñîîòâåòñòâóþùåãî ãèëüáåðòîâîãî ïðîñòðàíñòâà ñ óâåëè÷åíèåì ÷èñëà÷àñòèö. Åùå îäíîé òðóäíîñòüþ ÿâëÿåòñÿ íåîáõîäèìîñòü ðàññ÷èòûâàòüìíîãî÷àñòè÷íûå âîëíîâûå �óíêöèè âî âñåì ïðîñòðàíñòâå ïî èõàñèìïòîòèêàì íà óñëîâíîé áåñêîíå÷íîñòè (íà äîñòàòî÷íîì ðàññòîÿíèè).Èäåÿ êâàíòîâîãî êîìïüþòåðà âîçíèêëà ãëàâíûì îáðàçîì èç ïîòðåáíîñòèðåøåíèÿ ýòèõ çàäà÷. Íà íàñòîÿùåå âðåìÿ ñóùåñòâåííîãî ïðîãðåññàâ ïîñòðîåíèè êâàíòîâîãî êîìïüþòåðà íå äîñòèãíóòî, ïîýòîìóíåîáõîäèìû íîâûå ðàñ÷åòíûå ñõåìû è ïðîãðàììíûå êîìïëåêñû,ïîìîãàþùèå ðåøèòü ýòè çàäà÷è. Â îñíîâó ðàçðàáîòàííûõ àëãîðèòìîâïîëîæåí ìåòîä êîëëåêòèâíîãî ïîâåäåíèÿ (Îæèãîâ, Quantum Com-puters and Computing, 2007, N 1). Àëãîðèòìû ïîñòðîåíû íàèñïîëüçîâàíèè ñàìûõ ïåðâûõ ïðèíöèïîâ êâàíòîâîé �èçè÷åñêîéòåîðèè â �îðìóëèðîâêå Ôåéíìàíà è íå ïðåäïîëàãàþò èñïîëüçîâàíèÿñëîæíûõ ìàòåìàòè÷åñêèõ ìîäåëåé è ÷èñëåííûõ ñõåì (÷òî õàðàêòåðíî,íàïðèìåð, äëÿ ñóùåñòâóþùèõ ðàñ÷åòíûõ ñõåì äëÿ îïðåäåëåíèÿõàðàêòåðèñòèê êâàíòîâîãî ìàëî÷àñòè÷íîãî ðàññåÿíèÿ, îñíîâàííûõ íàóðàâíåíèÿõ Ôàääååâà). �åøåíèå ïîñòàâëåííûõ çàäà÷ äîñòèãàåòñÿ çàñ÷åò ìàññîâîãî ïðîâåäåíèÿ ÷èñëåííûõ ýêñïåðèìåíòîâ ñî ñòàòèñòè÷åñêîéîáðàáîòêîé ðåçóëüòàòîâ. �àñ÷åòíûå ñõåìû, èñïîëüçóåìûå â êîìïëåêñåäëÿ îïðåäåëåíèÿ õàðàêòåðèñòèê ýëåìåíòàðíîãî àêòà õèìè÷åñêèõðåàêöèé, òàêæå çíà÷èòåëüíî îòëè÷àþòñÿ îò òåõ, íà îñíîâàíèè êîòîðûõ



4ñòðîÿòñÿ ñóùåñòâóþùèå ñïåöèàëèçèðîâàííûå ïðîãðàììû. �ëàâíûåîòëè÷èÿ:1. ïðèíöèïèàëüíûé ó÷åò êâàíòîâîãî äâèæåíèÿ ðåàãåíòîâ2. ïðèíöèïèàëüíàÿ ëåãêîñòü êîí�èãóðàöèè íà÷àëüíîãî ñîñòîÿíèÿðåàãåíòîâÎñíîâíîé ðàñ÷åòíîé èäååé äëÿ îïðåäåëåíèÿ èìåííî êâàíòîâûõõàðàêòåðèñòèê ïðîöåññîâ ÿâëÿåòñÿ ãðóïïèðîâêà �èíàëüíûõñîñòîÿíèé ñèñòåìû íà îñíîâàíèè ñòàòèñòè÷åñêîé îöåíêè ñïåöèàëüíîéýíåðãåòè÷åñêîé õàðàêòåðèñòèêè ìîäåëèðóåìîãî ïðîöåññà - äåéñòâèÿ,âû÷èñëÿåìîãî âäîëü êëàññè÷åñêîé òðàåêòîðèè ñèñòåìû. Ñòàòèñòèêàîáðàáàòûâàåòñÿ äëÿ âñåãî íàáîðà îäíîòèïíûõ ÷èñëåííûõ ýêñïåðèìåíòîâ,ïðîâîäèìûõ äëÿ ýòèõ ðàñ÷åòîâ. Åùå îäíîé îñîáåííîñòüþ ïðîãðàììíîãîêîìïëåêñà ÿâëÿåòñÿ âîçìîæíîñòü ýêñïåðèìåíòàëüíîãî îïðåäåëåíèÿêðèòè÷åñêèõ çíà÷åíèé óïðàâëÿþùèõ ïàðàìåòðîâ �èçè÷åñêîé ñèñòåìû.Íàïðèìåð, îïðåäåëåíèå ïðèöåëüíîãî ðàññòîÿíèÿ, ïðè êîòîðîìïðîèñõîäèò çàêðó÷èâàíèå â ñëó÷àå äâóõ÷àñòè÷íîãî ðàññåÿíèÿ.Öåëü ðàáîòû. ñîñòîèò â ðåøåíèè ñëåäóþùèõ çàäà÷:1. Ñîçäàíèå è ðàçâèòèå àëãîðèòìîâ äëÿ ðåøåíèÿ øèðîêîãî ñïåêòðàçàäà÷ èçó÷åíèÿ êâàíòîâîé äèíàìèêè ìàëî÷àñòè÷íûõ ñèñòåì âêâàçèêëàññè÷åñêîì ïðèáëèæåíèè.2. Ñîçäàíèå ïðîãðàììíîãî êîìïëåêñà äëÿ èçó÷åíèÿ õàðàêòåðèñòèêêâàíòîâîé äèíàìèêè ìàëî÷àñòè÷íûõ ñèñòåì íà îñíîâå äàííûõàëãîðèòìîâ.Íàó÷íàÿ íîâèçíà. Îñíîâíûå ðåçóëüòàòû ðàáîòû ñëåäóþùèå. 1. Âêîìïüþòåðíîì ýêñïåðèìåíòå ïî ìîäåëèðîâàíèþ ðåçîíàíñíîãî ðàññåÿíèÿâ ñëó÷àå äâóõ÷àñòè÷íîãî ñòîëêíîâåíèÿ ìîäåëüíîãî èîíà ñ ñîáñòâåííûìàòîìîì îïðåäåëåíà âåðîÿòíîñòü îáðàçîâàíèÿ ìîëåêóëÿðíîãî èîíà.Ïðåäëîæåíû àëãîðèòìû ðàñ÷åòà íåàäèàáàòè÷åñêèõ ïåðåõîäîâ ïðèàòîìíî-ìîëåêóëÿðíûõ ñòîëêíîâåíèÿõ. Ïîëó÷åíû âåðîÿòíîñòè âûõîäàñèñòåìû äëÿ îáîèõ êàíàëîâ äàííîãî ïðîöåññà. �àññ÷èòàíî ðàñïðåäåëåíèå�èíàëüíûõ ðàññòîÿíèé ìåæäó ïàðàìè ÷àñòèö, êîòîðîå ñîîòâåòñòâóåòêâàäðàòó ìîäóëÿ âîëíîâîé �óíêöèè ñèñòåìû â êâàçèêëàññè÷åñêîìïðåäåëå. 2. Èññëåäîâàíà òîíêàÿ ñòðóêòóðà êðèâîé óãëîâîãî îòêëîíåíèÿ



5â ïîëå ñèëîâîãî öåíòðà (ïîòåíöèàë Ëåííàðäà-Äæîíñà, äèïîëüíûéïîòåíöèàë). Äëÿ êâàíòîâîé çàäà÷è ðàññåÿíèÿ â êâàçèêëàññè÷åñêîìïðåäåëå ïîëó÷åíû ïëîòíîñòè ðàññåÿíèÿ ïîòîêà ÷àñòèö íà äàííûéóãîë. Èññëåäîâàíû çàâèñèìîñòè ïëîòíîñòè ðàññåÿííûõ ÷àñòèö âêâàçèêëàññè÷åñêîì ïðåäåëå îò òîíêîé ñòðóêòóðû êðèâîé óãëîâîãîîòêëîíåíèÿ. 3. Ïðîâåäåíû ðàñ÷åòû êâàíòîâîé äèíàìèêè òðåõ÷àñòè÷íîéñèñòåìû, ñîñòîÿùåãî èç òÿæåëîãî è äâóõ ëåãêèõ àòîìîâ âî âñåõêàíàëàõ ñ ó÷åòîì àññîöèàòèâíî-äèññîöèàòèâíûõ ðåàêöèé. Ïîëó÷åíûâåðîÿòíîñòè âûõîäà êàæäîãî êàíàëà. Ïîëó÷åíû ãðà�èêè çàâèñèìîñòåéêâàíòîâûõ ðàñïðåäåëåíèé ðàçëè÷íûõ �èçè÷åñêèõ âåëè÷èí: �óíêöèèðàäèàëüíîãî ðàñïðåäåëåíèÿ ðàññòîÿíèé ìåæäó äâóìÿ àòîìàìè(òÿæåëûì è ïðîèçâîëüíûì ëåãêèì); �óíêöèè ñîâìåñòíîãî ðàäèàëüíîãîðàñïðåäåëåíèÿ äâóõ ëåãêèõ àòîìîâ îòíîñèòåëüíî òÿæåëîãî; �óíêöèèóãëîâîãî ðàñïðåäåëåíèÿ âåêòîðîâ, ñîåäèíÿþùèõ òÿæåëûé è ëåãêèåàòîìû.Òåîðåòè÷åñêàÿ è ïðàêòè÷åñêàÿ çíà÷èìîñòü. Òåîðåòè÷åñêàÿçíà÷èìîñòü ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ ñîñòîèò â ñëåäóþùåì:
• �àçðàáîòàí êâàçèêëàññè÷åñêèé ïîäõîä äëÿ ìåòîäà êîëëåêòèâíîãîïîâåäåíèÿ, ÷òî ïîçâîëÿåò ìîäåëèðîâàòü êâàíòîâûå ý��åêòû âñëó÷àå ìàëî÷àñòè÷íûõ çàäà÷ ðàññåÿíèÿ ïðè ó÷åòå ðåàêöèé.
• Ïðåäëîæåí àëãîðèòì êîìïüþòåðíîãî ðàñ÷åòà êâàíòîâûõèíòåð�åðåíöèîííûõ ý��åêòîâ â êâàçèêëàññè÷åñêîì ñëó÷àå.Àëãîðèòì îñíîâàí íà ñòàòèñòè÷åñêîé îáðàáîòêå ìàññèâà�èíàëüíûõ äåéñòâèé, ðàññ÷èòàííûõ âäîëü êëàññè÷åñêèõòðàåêòîðèé äëÿ íàáîðà îäíîòèïíûõ êîìïüþòåðíûõ ýêñïåðèìåíòîâ.Ýòî ïîçâîëÿåò ïîëó÷àòü êâàíòîâûå ïîïðàâêè äëÿ øèðîêîãî êðóãàìîäåëèðóåìûõ ÿâëåíèé.Ïðàêòè÷åñêàÿ çíà÷èìîñòü ðàáîòû ñîñòîèò â òîì, ÷òî ñîçäàíïðîãðàììíûé êîìïëåêñ, ïðåäíàçíà÷åííûé äëÿ îñóùåñòâëåíèÿ÷èñëåííûõ ýêñïåðèìåíòîâ âû÷èñëèòåëüíîé �èçèêè. Îñíîâíûìè�óíêöèîíàëüíûìè îñîáåííîñòÿìè àðõèòåêòóðû êîìïëåêñà ÿâëÿþòñÿ:
• Âîçìîæíîñòü ãèáêîãî ðàñøèðåíèÿ è èçìåíåíèÿ �óíêöèîíàëüíîñòè
• Âîçìîæíîñòü îñóùåñòâëåíèÿ ðàñ÷åòîâ äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿçàäà÷ èç ïðèíöèïèàëüíî îòëè÷àþùèõñÿ ïðåäìåòíûõ îáëàñòåé



6âû÷èñëèòåëüíîé �èçèêè: ìîëåêóëÿðíîé è õèìè÷åñêîé äèíàìèêè,êâàíòîâîãî ðàññåÿíèÿ äëÿ ìàëî÷àñòè÷íûõ ñèñòåì, èññëåäîâàíèÿëîêàëèçîâàííûõ ìîä â ñïåêòðîñêîïè÷åñêèõ çàäà÷àõ.Àïðîáàöèÿ ðàáîòû. �åçóëüòàòû íàñòîÿùåé äèññåðòàöèèäîêëàäûâàëèñü íà íàó÷íî-èññëåäîâàòåëüñêîì ñåìèíàðå Ôèçèêî-Òåõíîëîãè÷åñêîãî Èíñòèòóòà �ÀÍ ïîä ðóêîâîäñòâîì Ê.À.Âàëèåâàâ 2008 ã., íà ñåìèíàðå Èíñòèòóòà Ìàòåìàòè÷åñêîãî Ìîäåëèðîâàíèÿ�ÀÍ ïîä ðóêîâîäñòâîì Å.È.Ëåâàíîâà â 2008 ã, íà ìåæäóíàðîäíîìñèìïîçèóìå "Êâàíòîâàÿ èí�îðìàòèêà - 2007".Ïóáëèêàöèè àâòîðà. Îñíîâíûå ðåçóëüòàòû äèññåðòàöèèîïóáëèêîâàíû â ðàáîòàõ [1�4℄. Ñì. â êîíöå àâòîðå�åðàòà.Ñòðóêòóðà è îáúåì ðàáîòû. Äèññåðòàöèÿ ñîñòîèò èç ââåäåíèÿ,÷åòûðåõ ãëàâ, âêëþ÷àþùèõ 25 ïàðàãðà�îâ, çàêëþ÷åíèÿ è ñïèñêàëèòåðàòóðû, âêëþ÷àþùåãî 61 íàèìåíîâàíèå, âêëþ÷àÿ ðàáîòû àâòîðà.Òåêñò ðàáîòû èçëîæåí íà 123 ñòðàíèöàõ è ñîäåðæèò 37 ðèñóíêîâ.Ñîäåðæàíèå ðàáîòû. Âî ââåäåíèè ïîñòàâëåíà öåëü ðàáîòû,îáîçíà÷åíà åå àêòóàëüíîñòü è êðàòêî èçëîæåíû òåîðåòè÷åñêèåîñíîâû ðàçðàáîòàííûõ àëãîðèòìîâ. Â ïàðàãðà�å 1.1 îïèñàíìåòîä êîëëåêòèâíîãî ïîâåäåíèÿ, ÿâëÿþùèéñÿ òåîðåòè÷åñêîéîñíîâîé äëÿ ñîçäàííûõ àëãîðèòìîâ. Ñîãëàñíî ýòîìó ìåòîäó, äëÿìîäåëèðóåìîé êâàíòîâîé ÷àñòèöû ââîäèòñÿ ðîåâîå ïðåäñòàâëåíèå,ãäå êàæäûé ýêçåìïëÿð ÷àñòèöû îáëàäàåò òåìè æå êîíñòàíòàìè(ìàññà, çàðÿä, ñèëîâûå êîíñòàíòû ïðè ìåæ÷àñòè÷íîì âçàèìîäåéñòâèè),÷òî è ðîäèòåëüñêàÿ ÷àñòèöà. Ïðè ýòîì êîîðäèíàòû è èìïóëüñû÷àñòèö ðîÿ ðàñïðåäåëåíû ïî �àóññó ñî ñðåäíèìè çíà÷åíèÿìè,ðàâíûìè êîîðäèíàòàì è èìïóëüñàì ðîäèòåëüñêîé ÷àñòèöû. Òàêîåïðåäñòàâëåíèå êâàíòîâûõ ÷àñòèö ÿâëÿåòñÿ îñîáåííî äåéñòâåííûì âêâàçèêëàññè÷åñêîì ñëó÷àå, êîãäà äëèíû âîëí äå Áðîéëÿ ÷àñòèö íåÿâëÿþòñÿ áîëüøèìè - òî åñòü êîãäà õàðàêòåðíûå ðàçìåðû ëîêàëèçàöèè÷àñòèöû â êîîðäèíàòíîì è èìïóëüñíîì ïðåäñòàâëåíèÿõ íå ÿâëÿþòñÿáîëüøèìè. Ïîêàçàíî, ÷òî ðîåâîå ïðåäñòàâëåíèå ÷àñòèö ïðèâîäèò êðàäèêàëüíîé ýêîíîìèè êîìïüþòåðíûõ ðåñóðñîâ ïðè ìîäåëèðîâàíèèêâàíòîâîìåõàíè÷åñêèõ ïðîöåññîâ. Â ïàðàãðà�å 1.2 ïðèâîäèòñÿ



7êðàòêèé âûâîä âûðàæåíèÿ äëÿ âîëíîâîé �óíêöèè â êâàçèêëàññè÷åñêîìïðåäåëå â �îðìóëèðîâêå Ôåéíìàíà. Äåìîíñòðèðóåòñÿ, ÷òî äëÿ ó÷åòàêâàíòîâûõ èíòåð�åðåíöèîííûõ ý��åêòîâ â ýòîì ïðåäåëå íåîáõîäèìîäåòàëüíîå çíàíèå ïîâåäåíèÿ êëàññè÷åñêèõ òðàåêòîðèé ñèñòåìû âçàâèñèìîñòè îò íà÷àëüíûõ äàííûõ. Òðàåêòîðèè ìîãóò ðàññìàòðèâàòüñÿè äëÿ êîìïëåêñíûõ êîîðäèíàò. Ýòîò ñëó÷àé ñîîòâåòñòâóåòòàêèì êâàíòîâûì ý��åêòàì êàê, íàïðèìåð, òóííåëèðîâàíèå. Âïàðàãðà�å 1.3 îïèñûâàåòñÿ ïðîãðàììíûé êîìïëåêñ, ñîçäàííûéäëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ êâàíòîâûõ çàäà÷. Ïðèâîäÿòñÿ åãî îñíîâíûåàðõèòåêòóðíûå è �óíêöèîíàëüíûå îñîáåííîñòè. Â ïàðàãðà�å1.4 îïèñûâàåòñÿ ñòðóêòóðà äèññåðòàöèè, êðàòêî ðàññêàçûâàåòñÿîá îñíîâíîì ñîäåðæàíèè åå ãëàâ. Ïåðâàÿ ãëàâà ïîñâÿùåíàêîìïüþòåðíîìó ìîäåëèðîâàíèþ äâóõ÷àñòè÷íîãî ðåçîíàíñíîãî ðàññåÿíèÿñ îáðàçîâàíèåì ìîëåêóëÿðíîãî èîíà. Â íåé òàêæå ðàññìàòðèâàþòñÿîñíîâíûå ïðèíöèïû ìîäåëèðîâàíèÿ íåàäèàáàòè÷åñêèõ ïåðåõîäîâïðè êâàçèêëàññè÷åñêèõ àòîìíûõ ñòîëêíîâåíèÿõ. Â ïàðàãðà�å2.1 �îðìóëèðóåòñÿ àêòóàëüíîñòü ýòîé çàäà÷è, ðàññìàòðèâàåòñÿåå èñòîðèÿ è ñîâðåìåííîå ñîñòîÿíèå, ïðèâîäÿòñÿ ëèòåðàòóðíûåññûëêè. Â ïàðàãðà�å 2.2 ñòàâèòñÿ îáùàÿ çàäà÷à Ëàíäàó-Çèíåðàäëÿ íåàäèàáàòè÷åñêèõ ïåðåõîäîâ â ñëó÷àå êâàçèïåðåñåêàþùèõñÿòåðìîâ. Èçëàãàþòñÿ âîïðîñû îòäåëåíèÿ ýëåêòðîííûõ ñòåïåíåé ñâîáîäûè �îðìèðîâàíèÿ äèàáàòè÷åñêèõ è àäèàáàòè÷åñêèõ òåðìîâ. Çàäà÷ààññîöèàöèè ìîëåêóëÿðíîãî èîíà âîäîðîäà (Í+
2 ) ïðè ñòîëêíîâåíèè àòîìàâîäîðîäà è ïðîòîíà �îðìóëèðóåòñÿ êàê ïðîñòåéøàÿ äâóõóðîâíåâàÿçàäà÷à î íåàäèàáàòè÷åñêèõ ïåðåõîäàõ ïðè ýâîëþöèè ñèñòåìû ïîàäèàáàòè÷åñêèì òåðìàì. Ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû ãàìèëüòîíèàíà çàäà÷è âàäèàáàòè÷åñêîì áàçèñå ïîñëå îòäåëåíèÿ ýëåêòðîííûõ ñòåïåíåé ñâîáîäûçàïèñûâàþòñÿ â âèäå:

H̃11 = EI(R) = (H11 +H22)/2 +
√

(H11 −H22)2/4 − V 2

H̃22 = EII(R) = (H11 +H22)/2 −
√

(H11 −H22)2/4 − V 2
(1)ÇäåñüEI(R) è EII(R) - àäèàáàòè÷åñêèå òåðìû,Hij - ìàòðè÷íûå ýëåìåíòûèñõîäíîãî (ýëåêòðîííî-ÿäåðíîãî) äâóõóðîâíåâîãî ãàìèëüòîíèàíà âäèàáàòè÷åñêîì áàçèñå, V = H12 - ìàòðè÷íûé ýëåìåíò îïåðàòîðà



8âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó äèàáàòè÷åñêèìè òåðìàìè (îí ñ÷èòàåòñÿêîíñòàíòîé). Â ñëó÷àå ðåçîíàíñíûõ ïðîöåññîâ (êîãäà H11 = H22 ) ïðÿìîåèñïîëüçîâàíèå èçâåñòíûõ ìåòîäîâ ðåøåíèÿ çàäà÷è Ëàíäàó-Çèíåðà íåâîçìîæíî, ò.ê. â ýòîì ñëó÷àå íà äåéñòâèòåëüíîé îñè îòñóòñòâóåò òî÷êàêâàçèïåðåñå÷åíèÿ àäèàáàòè÷åñêèõ òåðìîâ. Äëÿ ðàñ÷åòà òàêèõ ïðîöåññîâìîæåò áûòü èñïîëüçîâàíà òåîðèÿ Å.À. Ñîëîâüåâà (ÓÔÍ, 157, 3, 1989),ñâÿçûâàþùàÿ âåðîÿòíîñòü íåàäèàáàòè÷åñêèõ ïåðåõîäîâ ñ ïîëîæåíèÿìèñåðèé êâàçèïåðåñå÷åíèé àäèàáàòè÷åñêèõ òåðìîâ íà êîìïëåêñíîéïëîñêîñòè. Â êîìïüþòåðíîì ýêñïåðèìåíòå òàêîé ïðîöåññ ìîäåëèðîâàëñÿñ ïîìîùüþ, òàê íàçûâàåìîé, d-D ìîäåëè - ïðîñòåéøåé ìîäåëè,ïåðåäàþùåé êà÷åñòâåííûé ñìûñë òåîðèè Ñîëîâüåâà. Â ïàðàãðà�å2.3 îïèñûâàþòñÿ îáùèå ïðèíöèïû ìîäåëèðîâàíèÿ êâàçèêëàññè÷åñêèõäâóõ÷àñòè÷íûõ ñèñòåì ïðè íàëè÷èè íåàäèàáàòè÷åñêèõ ïåðåõîäîâ.Ìîäåëèðîâàíèå îñíîâàíî íà àäèàáàòè÷åñêîì ïðèáëèæåíèè (îòäåëåíèèýëåêòðîííûõ ñòåïåíåé ñâîáîäû è ðàññìîòðåíèè òîëüêî äâèæåíèÿ ÿäåð)è ìåòîäå êîëëåêòèâíîãî ïîâåäåíèÿ. Äâèæåíèå ÿäåð ðàññìàòðèâàåòñÿêâàíòîâî (â êâàçèêëàññè÷åñêîì ïðåäåëå) íà âñåé òðàåêòîðèè,÷òî îòëè÷àåòñÿ îò òðàäèöèîííîé ïîñòàíîâêè âîïðîñà (çàäà÷àËàíäàó-Çèíåðà), êîãäà äâèæåíèå ÿäåð ðàññìàòðèâàåòñÿ ïî÷òèâñþäó êëàññè÷åñêè. Íåàäèàáàòè÷åñêèå ïåðåõîäû äëÿ ðåçîíàíñíûõïðîöåññîâ ðàññìàòðèâàþòñÿ ñ ïîìîùüþ d-D ìîäåëè, à äëÿ ïðîöåññîâñ âûäåëåííîé òî÷êîé êâàçèïåðåñå÷åíèÿ àäèàáàòè÷åñêèõ òåðìîâñ ïîìîùüþ ìîäåëèðîâàíèÿ ðîæäåíèÿ è óíè÷òîæåíèÿ ÷àñòèöíà òåðìàõ. Ïðîäåìîíñòðèðîâàíî, ÷òî â îäíîìåðíîì ñëó÷àå äëÿäâèæåíèÿ â êâàäðàòè÷íîì ïîòåíöèàëå ìåòîä êîëëåêòèâíîãî ïîâåäåíèÿâîñïðîèçâîäèò òî÷íûé êâàíòîâîìåõàíè÷åñêèé ðåçóëüòàò äëÿ ýâîëþöèèâîëíîâîãî ïàêåòà â òàêîì ïîòåíöèàëå.
P (x, t) = 〈δ(x− x(t))〉x(t) =

〈

∞
∫

−∞

e−iξ(x−(x̄ cosωt+ p̄

mω
sin ωt))dξ

〉

x̄,p̄

;

P (x, t) = F (t) exp



−
(x− (x0 cosωt+

p0

mω
sinωt))2

σx cos2 ωt+
σp

m2ω2
sin2 ωt





(2)
Çäåñü F (t) - íîðìèðîâî÷íûé êîý��èöèåíò, çàâèñÿùèé òîëüêî îòâðåìåíè, ω - ÷àñòîòà îñöèëëÿòîðíîãî ïîòåíöèàëà, σx è σp äèñïåðñèè



9ãàóññîâñêîãî ðàñïðåäåëåíèÿ ýêçåìïëÿðîâ ÷àñòèö ïî êîîðäèíàòå èèìïóëüñó. Ïðè îïðåäåëåííîì âûáîðå äèñïåðñèé ðîåâîãî ðàñïðåäåëåíèÿ
σx =

σp

m2ω2
=

~

mω
è p0 = 0 òàêîå ðàñïðåäåëåíèå ñîîòâåòñòâóåòêîãåðåíòíîìó êâàíòîâîìåõàíè÷åñêîìó ñîñòîÿíèþ - âîëíîâîìó ïàêåòó,ñîõðàíÿþùåìó �îðìó â ïðîöåññå ýâîëþöèè. Â ïàðàãðà�å 2.4îïèñûâàåòñÿ òåõíèêà ÷èñëåííûõ ýêñïåðèìåíòîâ ïî ìîäåëèðîâàíèþðåçîíàíñíîãî ðàññåÿíèÿ ïîëîæèòåëüíîãî àòîìíîãî èîíà (ïðîòîíà,

H+) íà ñîáñòâåííîì àòîìå (âîäîðîä, Í). Ýòà òåõíèêà îñíîâàíà íàðåøåíèè óðàâíåíèé Íüþòîíà äëÿ êàæäîé ïàðû ýêçåìïëÿðîâ ðîåâîãîïðåäñòàâëåíèÿ ïîëîæèòåëüíîãî èîíà è àòîìà â çàâèñÿùåì îò èõñîâìåñòíîãî ñîñòîÿíèÿ ïîòåíöèàëå. Îïèñûâàåòñÿ ðåàëèçàöèÿ d-Dìîäåëè è êîíêðåòíûé âèä ìåæ÷àñòè÷íûõ ïîòåíöèàëîâ â êàæäîìèç äâóõ ñîñòîÿíèé: 1) ìîëåêóëÿðíûé èîí; 2) îòäåëüíûå ÷àñòèöû. Âïåðâîì ñîñòîÿíèè ìåæ÷àñòè÷íûé ïîòåíöèàë ÿâëÿåòñÿ êâàäðàòè÷íûì,âî âòîðîì ñîîòâåòñòâóåò ñòàíäàðòíîé çàâèñèìîñòè âçàèìîäåéñòâèÿïîëîæèòåëüíîãî èîíà ñ íåéòðàëüíûì àòîìîì: − ∼ 1/r4 Â ïàðàãðà�å2.5 ïðèâîäÿòñÿ ðåçóëüòàòû. �àññ÷èòûâàåòñÿ êâàíòîâàÿ ñòàöèîíàðíàÿ�óíêöèÿ ðàñïðåäåëåíèÿ ìåæ÷àñòè÷íûõ ðàññòîÿíèé ìîëåêóëÿðíîãîèîíà. Îïðåäåëÿåòñÿ âåðîÿòíîñòü âûõîäà ïðîöåññà äëÿ ñëåäóþùèõêàíàëîâ: 1) �èíàëüíîå ñîñòîÿíèå - ìîëåêóëÿðíûé èîí îòñóòñòâóåò 2)�èíàëüíîå ñîñòîÿíèå - îáðàçîâàëñÿ ìîëåêóëÿðíûé èîí. Íà ðèñóíêå 1ïðèâåäåíà êâàíòîâàÿ �óíêöèÿ ìåæ÷àñòè÷íûõ ðàññòîÿíèé, ðàññ÷èòàííàÿäëÿ íà÷àëüíîãî îòíîñèòåëüíîãî èìïóëüñà 0.1 è ïðèöåëüíîãî ðàññòîÿíèÿ2 . Âåëè÷èíû çäåñü è äàëåå ïðèâîäÿòñÿ â àòîìíûõ åäèíèöàõ. Ïðèâîäÿòñÿîöåíêè �óíêöèè ðàñïðåäåëåíèÿ äëÿ ïðîñòåéøåé îäíîìåðíîé çàäà÷èâ ãàðìîíè÷åñêîì ïîòåíöèàëå. Ïîêàçàíî êà÷åñòâåííîå ñîâïàäåíèåïîëó÷åííûõ äàííûõ è îöåíîê, ñîñòîÿùåå â òîì, ÷òî �óíêöèÿðàñïðåäåëåíèÿ äîëæíà èìåòü ìàêñèìóìû â êëàññè÷åñêèõ òî÷êàõïîâîðîòà. Ïðèâîäÿòñÿ �îðìóëû äëÿ îöåíêè âåðîÿòíîñòè îáðàçîâàíèåìîëåêóëÿðíîãî èîíà äëÿ çàäà÷è ðàññåÿíèÿ îñíîâàííîé íà d-D ìîäåëè.Çàâèñèìîñòü ðàññ÷èòàííîé òàêèì îáðàçîì âåðîÿòíîñòè îò íà÷àëüíîãîîòíîñèòåëüíîãî èìïóëüñà ïðèâåäåíà íà ðèñóíêå 2. Âî âòîðîé ãëàâåñ ïîìîùüþ êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ èññëåäóåòñÿ êâàíòîâîå
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�èñóíîê 1�àñïðåäåëåíèå ìåæ÷àñòè÷íûõ ðàññòîÿíèé. Îòíîñèòåëüíàÿ ñêîðîñòü÷àñòèö - 0.1, ïðèöåëüíîå ðàññòîÿíèå - 2

�èñóíîê 2Çàâèñèìîñòü âåðîÿòíîñòè îáðàçîâàíèÿ ìîëåêóëÿðíîãî èîíà îòíà÷àëüíîãî îòíîñèòåëüíîãî èìïóëüñà èîí-àòîìíîé ïàðû



11ðàññåÿíèå â êâàçèêëàññè÷åñêîì ïðåäåëå ïðîñòûõ àòîìíûõ ÷àñòèöíà ñèëîâûõ öåíòðàõ ñ ó÷åòîì òîíêîé ñòðóêòóðû êðèâîé óãëîâîãîîòêëîíåíèÿ. �àññìàòðèâàþòñÿ êàê öåíòðàëüíî-ñèììåòðè÷íûå, òàê èíåöåíòðàëüíûå ñèëîâûå öåíòðû. Çàäà÷à ðàññåÿíèÿ íà öåíòðàëüíî-ñèììåòðè÷íîì ïîòåíöèàëå ñîõðàíÿåò ñâîþ àêòóàëüíîñòü èç-çà íàëè÷èÿó íåìîíîòîííûõ ïîòåíöèàëîâ (òèïà Ëåííàðäà-Äæîíñà) ý��åêòàçàêðó÷èâàíèÿ. Äàííûé ý��åêò òðóäíî èññëåäîâàòü òåîðåòè÷åñêè èç-çàðàñõîäèìîñòè ñîîòâåòñòâóþùèõ èíòåãðàëîâ. Èññëåäîâàíèÿ ðàññåÿíèÿ íàíåöåíòðàëüíûõ ïîòåíöèàëàõ â íàñòîÿùåå âðåìÿ ÿâëÿåòñÿ àêòóàëüíûì,òàê êàê òðàäèöèîííàÿ ñõåìà ðåøåíèÿ çàäà÷ ðàññåÿíèÿ (ðàçäåëåíèåóãëîâûõ è ðàäèàëüíûõ ïåðåìåííûõ) â ýòîì ñëó÷àå íåïðèìåíèìà èç-çàíåñîõðàíåíèÿ êâàäðàòà ïîëíîãî ìîìåíòà èìïóëüñà. Â ïàðàãðà�å3.1 �îðìóëèðóåòñÿ àêòóàëüíîñòü èññëåäîâàíèÿ çàäà÷è ðàññåÿíèÿ íàñèëîâîì öåíòðå ñ íåìîíîòîííûì ïîòåíöèàëîì òèïà Ëåííàðäà-Äæîíñà.Ïðèâîäÿòñÿ �îðìóëû, ñâÿçûâàþùèå õàðàêòåðèñòèêè êëàññè÷åñêîãîðàññåÿíèÿ (óãëû îòêëîíåíèÿ) ñ õàðàêòåðèñòèêàìè êâàíòîâîãîðàññåÿíèÿ â êâàçèêëàññè÷åñêîì ïðåäåëå (�àçû ðàññåÿíèÿ). Ïðèâîäÿòñÿëèòåðàòóðíûå ññûëêè. Â ïàðàãðà�å 3.2 ñ ïîìîùüþ êîìïüþòåðíîãîìîäåëèðîâàíèÿ èññëåäóåòñÿ òîíêàÿ ñòðóêòóðà êðèâîé óãëîâîãîîòêëîíåíèÿ ïðè êëàññè÷åñêîì ðàññåÿíèè íà ïîòåíöèàëå Ëåííàðäà-Äæîíñà. Îïèñûâàþòñÿ ïðèíöèïû êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ,ñîñòîÿùèå â ïðîâåäåíèè íàáîðà îäíîòèïíûõ ýêñïåðèìåíòîâ ñîòëè÷àþùèìèñÿ óïðàâëÿþùèìè ïàðàìåòðàìè (ïðèöåëüíûìèðàññòîÿíèÿìè) ñ äàëüíåéøåé îáðàáîòêîé �èíàëüíîé ñòàòèñòèêè.Ïðèâåäåíû ãðà�èêè êðèâîé óãëîâîãî îòêëîíåíèÿ. Ïîêàçàíî, ÷òîêðèâàÿ îòêëîíåíèÿ â ïîòåíöèàëå Ëåííàðäà-Äæîíñà, èìååò òîíêóþ (è,âîçìîæíî, ñàìîïîäîáíóþ) ñòðóêòóðó, ñîîòâåòñòâóþùóþ çàêðó÷èâàíèþ÷àñòèöû âîêðóã ñèëîâîãî öåíòðà. Ïðèâåäåíà îöåíêà äëÿ çíà÷åíèéïðèöåëüíûõ ïàðàìåòðîâ, ïðè êîòîðûõ ïðîèñõîäèò n îáîðîòîâ ÷àñòèöûâîêðóã ñèëîâîãî öåíòðà.
bn = b∞ −

K2ω2
∞

n2
(3)Çäåñü K - êîý��èöèåíò ïðîïîðöèîíàëüíîñòè, çàâèñÿùèé îò íà÷àëüíûõýíåðãèè è ìîìåíòà èìïóëüñà ÷àñòèöû, b∞-ïðèöåëüíûé ïàðàìåòð,



12ïðè êîòîðîì ÷àñòèöà çàõâàòûâàåòñÿ ïîòåíöèàëîì. Äåìîíñòðèðóåòñÿ,÷òî êðèòè÷åñêîå ïîâåäåíèå êëàññè÷åñêèõ òðàåêòîðèé ðàññåÿíèÿâ îáëàñòè çàêðó÷èâàíèÿ âëèÿåò íà çàâèñèìîñòè �àç ðàññåÿíèÿ âêâàçèêëàññè÷åñêîì ïðåäåëå îò íà÷àëüíîé ýíåðãèè ïàäàþùèõ ÷àñòèö.Â ïàðàãðà�å 3.3 ïðèâîäÿòñÿ ñâåäåíèÿ î êâàíòîâîì ðàññåÿíèè âêâàçèêëàññè÷åñêîì ïðåäåëå. Äåìîíñòðèðóåòñÿ ñâÿçü êâàíòîâûõ èêëàññè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê ïðîöåññà ðàññåÿíèÿ. Äåìîíñòðèðóþòñÿñïîñîáû ðàñ÷åòà êâàíòîâîé èíòåð�åðåíöèè, ïðîèñõîäÿùåé èç-çàðàññåÿíèÿ íà îäèí è òîò æå óãîë ðàññåèâàåìûõ ÷àñòèö (èëè ïàðöèàëüíûõâîëí èñõîäíîé ïëîñêîé âîëíû). Ýòà èíòåð�åðåíöèÿ âîçíèêàåò èçâîçìîæíîñòè îöåíèâàíèÿ èíòåãðàëà äëÿ êâàçèêëàññè÷åñêîé àìïëèòóäûðàññåÿíèÿ f(θ) ñ ïîìîùüþ ìåòîäà ñòàöèîíàðíîé �àçû. Ïðèìåíèìîñòüìåòîäà ñòàöèîíàðíîé �àçû îáåñïå÷èâàåòñÿ ìàëîñòüþ ïîñòîÿííîéÏëàíêà h ïî ñðàâíåíèþ ñ äåéñòâèåì SAB, âû÷èñëåííûì ìåæäóíà÷àëüíûìè (A) è êîíå÷íûìè (B) êîîðäèíàòàìè ÷àñòèöû, äâèãàþùåéñÿâäîëü êëàññè÷åñêîé òðàåêòîðèè. Óïîìèíàåòñÿ, ÷òî ðåøåíèÿìèýêñòðåìàëüíûõ óðàâíåíèé äëÿ óãëîâ îòêëîíåíèÿ, âûâîäèìûõ èçìåòîäà ñòàöèîíàðíîé �àçû, ìîãóò áûòü òàêæå êîìïëåêñíûå óãëû.Òàêèå óãëû ñîîòâåòñòâóþò êëàññè÷åñêè çàïðåùåííûì ïðîöåññàì:òóííåëèðîâàíèþ èëè íàäáàðüåðíîìó îòðàæåíèþ. Ýòè ïðîöåññû âðàáîòå ñ÷èòàþòñÿ ìàëûìè è íå èññëåäóþòñÿ. Â ïàðàãðà�å 3.4îïèñûâàåòñÿ àëãîðèòì ðàñ÷åòà êâàíòîâûõ õàðàêòåðèñòèê ðàññåÿíèÿ âêâàçèêëàññè÷åñêîì ïðåäåëå. Â îñíîâå àëãîðèòìà ëåæèò ïðåäñòàâëåíèåêâàíòîâîé àìïëèòóäû ïåðåõîäà ìåæäó êîíå÷íîé òî÷êîé x è íà÷àëüíîé
x0 çà âðåìÿ t

K(x, t, x0, 0) = F (t)eiS(x,x0)+iγ (4)Çäåñü x0 - íà÷àëüíîå ïîëîæåíèå ÷àñòèöû â ïó÷êå, õàðàêòåðèçóþùååñÿïðèöåëüíûì ðàññòîÿíèåì, x - êîíå÷íîå ïîëîæåíèå ÷àñòèöû, äâèãàâøåéñÿâäîëü êëàññè÷åñêîé òðàåêòîðèè â òå÷åíèå âðåìåíè t, S(x, x0) -êëàññè÷åñêîå äåéñòâèå, ðàññ÷èòàííîå âäîëü ýòîé òðàåêòîðèè, F (t)- ïðåäýêñïîíåíöèàëüíûé ìíîæèòåëü, çàâèñÿùèé òîëüêî îò âðåìåíè
t. Äîáàâî÷íûé ÷ëåí γ âîçíèêàåò èç-çà ïðîëåòà ÷àñòèö â îáëàñòèïîòåðè êâàçèêëàññè÷íîñòè, êîòîðàÿ ñîîòâåòñòâóåò êëàññè÷åñêèì òî÷êàìïîâîðîòà. Â ýêñïåðèìåíòàõ òî÷êà ïîâîðîòà äîñòèãàåòñÿ îäèí ðàç,



13ïîýòîìó γ = π/4. Â ðàáîòå ìîäåëèðîâàíèå ðàññåÿíèÿ ïëîñêîéâîëíû îñóùåñòâëÿåòñÿ ïóòåì ïðåäñòàâëåíèÿ òàêîé âîëíû íàáîðîìýêâèâàëåíòíûõ ÷àñòèö ñ �èêñèðîâàííûì ïðèðàùåíèåì ïðèöåëüíîãîïàðàìåòðà. Òàêàÿ èäåîëîãèÿ, áóäó÷è ïðèìåíåííîé ê ìîäåëèðîâàíèþêâàíòîâîé ñèñòåìû, õàðàêòåðèçóåìîé åäèíñòâåííîé äèíàìè÷åñêîéïåðåìåííîé θ, äàåò äëÿ Ψ-�óíêöèè ñèñòåìû ñëåäóþùåå ïðåäñòàâëåíèå:
ψ(x, t) =

∫õ0

K(x, t, x0, 0)ψ(x0)dx0;

ψ(x, t) =
∑

i

Fi(t)e
iS(x,x0i)+iγ;

ψ(θ) =
∑

x

ψ(x, t)|t→∞ =
∑

j

√

Nje
iSj+iγ/

√

∑

j

Nj

(5)
Çäåñü âî âòîðîì âûðàæåíèè ïðîèñõîäèò ñóììèðîâàíèå ïî íà÷àëüíûìñîñòîÿíèÿì x0i, äàþùèì âêëàä â àìïëèòóäó ïåðåõîäà â êîíå÷íîåñîñòîÿíèå x. Â òðåòüåì âûðàæåíèè ñóììèðîâàíèå ïðîèñõîäèò ïî âñåìêîíå÷íûì ñîñòîÿíèÿì x, äàþùèì âêëàä â àìïëèòóäó ðàññåÿíèÿ íàäàííûé óãîë θ.Nj - êîëè÷åñòâî ÷àñòèö, âõîäÿùèõ â ãðóïïó ñ äåéñòâèÿìè,ëåæàùèìè â äèàïàçîíå Sj ± ∆S, ∆S - îòêëîíåíèå, îäèíàêîâîå äëÿâñåõ ãðóïï. Îïèñûâàåòñÿ ìåòîäîëîãèÿ êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿïî îïðåäåëåíèþ êâàíòîâûõ õàðàêòåðèñòèê ðàññåÿíèÿ. Êàê è â ñëó÷àåêëàññè÷åñêîãî ðàññåÿíèÿ, ïðîâîäèòñÿ íàáîð îäíîòèïíûõ ýêñïåðèìåíòîâñ ïîñëåäóþùèì ðàñ÷åòîì ñòàòèñòèêè. Âàæíûì îòëè÷èåì ðàñ÷åòàêâàíòîâûõ õàðàêòåðèñòèê ÿâëÿåòñÿ ó÷åò êâàíòîâîé èíòåð�åðåíöèèêîíå÷íûõ ñîñòîÿíèé. Ïðèâåäåííàÿ íèæå �îðìóëà èëëþñòðèðóåò ðàñ÷åòêâàíòîâîé èíòåð�åðåíöèè â ñëó÷àå äâóõ èíòåð�åðèðóþùèõ ãðóïï:

|ψ(x, t)|2 = (N1 +N2 + 2
√

N1N2 cos(S2 − S1))/(N1 +N2) (6)Â ïàðàãðà�å 3.5 ïðèâîäÿòñÿ ðåçóëüòàòû êîìïüþòåðíîãîìîäåëèðîâàíèÿ. Ïðèâîäÿòñÿ êðèâûå óãëîâîãî îòêëîíåíèÿ è ïëîòíîñòèðàññåÿííûõ ÷àñòèö äëÿ ïîòåíöèàëà Ëåííàðäà-Äæîíñà è äèïîëüíîãîïîòåíöèàëà äëÿ ðàçëè÷íûõ íà÷àëüíûõ ýíåðãèé è ðàçëè÷íûõ ïëîòíîñòåéïàäàþùèõ ÷àñòèö. Ïîñëåäíåå îáñòîÿòåëüñòâî âûðàæàåòñÿ â ðàçëè÷èèøàãà ïðèðàùåíèÿ ïðèöåëüíîãî ïàðàìåòðà â íàáîðå ýêñïåðèìåíòîâ.Ïðîèçâîäèòñÿ ñðàâíåíèå ñå÷åíèé ðàññåÿíèÿ, ïîëó÷åííûõ â �èçè÷åñêèõýêñïåðèìåíòàõ, ñ ñå÷åíèÿìè, ðàññ÷èòàííûìè â ðàáîòå. Äåìîíñòðèðóåòñÿ



14êà÷åñòâåííîå ñîãëàñèå èìåþùèõñÿ äàííûõ. Íà ðèñóíêå 3 èçîáðàæåíûêðèâûå óãëîâîãî îòêëîíåíèÿ â çàâèñèìîñòè îò ïðèöåëüíîãî ðàññòîÿíèÿ(b)è ïëîòíîñòè ðàññåÿííûõ ÷àñòèö â çàâèñèìîñòè îò óãëà îòêëîíåíèÿ(θ) äëÿ äèïîëüíîãî ïîòåíöèàëà â ñëó÷àå äèïîëüíîãî ìîìåíòà,ïåðïåíäèêóëÿðíîãî íà÷àëüíîìó èìïóëüñó ÷àñòèö. Â ïàðàãðà�å3.6 îïèñûâàþòñÿ ïðèíöèïû ðàñ÷åòà êâàíòîâûõ õàðàêòåðèñòèêïðè ðàññåÿíèè íà íåöåíòðàëüíîì ïîòåíöèàëå. Äåìîíñòðèðóåòñÿ,÷òî â ñëó÷àå ñåïàðàáåëüíûõ ïîòåíöèàëîâ (ïîòåíöèàëîâ âèäà
U(r, θ) = V (θ)/r2)ïîÿâëÿåòñÿ íîâûé èíòåãðàë äâèæåíèÿ. Âûâåäåíîòðàíñöåíäåíòíîå óðàâíåíèå äëÿ óãëà îòêëîíåíèÿ â ñëó÷àå ñåïàðàáåëüíûõïîòåíöèàëîâ. Â ïàðàãðà�å 3.7 îïèñûâàåòñÿ êîìïüþòåðíîåìîäåëèðîâàíèå êâàíòîâîãî ðàññåÿíèÿ â êâàçèêëàññè÷åñêîì ñëó÷àå íàäèïîëüíîì ïîòåíöèàëå â ñëó÷àå äèïîëüíîãî ìîìåíòà ïåðïåíäèêóëÿðíîãîíà÷àëüíîìó èìïóëüñó ïàäàþùèõ ÷àñòèö. Äåìîíñòðèðóåòñÿ íàëè÷èåîáëàñòåé çàêðó÷èâàíèÿ ó òðàåêòîðèé ÷àñòèö. Ïîëó÷åíû ãðà�èêèçàâèñèìîñòåé êðèâûõ óãëîâîãî îòêëîíåíèÿ â çàâèñèìîñòè îòïðèöåëüíîãî ðàññòîÿíèÿ è êîëè÷åñòâà ÷àñòèö, ðàññåÿííûõ íà äàííûéóãîë, ñ ó÷åòîì èíòåð�åðåíöèè è áåç. Ïàðàãðà� 3.7 ÿâëÿåòñÿçàêëþ÷åíèåì êî âòîðîé ãëàâå. Â íåì êðàòêî îïèñûâàþòñÿ ïîëó÷åííûåâ ãëàâå ðåçóëüòàòû. Â òðåòüåé ãëàâå ñ ïîìîùüþ êîìïüþòåðíîãîìîäåëèðîâàíèÿ èññëåäóåòñÿ êâàíòîâàÿ äèíàìèêà òðåõ÷àñòè÷íûõ ñèñòåìâ êâàçèêëàññè÷åñêîì ïðèáëèæåíèè. Â ïàðàãðà�å 4.1 îïèñûâàåòñÿêëàññè÷åñêàÿ ïîñòàíîâêà çàäà÷è äëÿ ðàñ÷åòà êîíñòàíò ñêîðîñòèýëåìåíòàðíîãî àêòà õèìè÷åñêèõ ðåàêöèé ñ èñïîëüçîâàíèåì èìåþùåéñÿàïðèîðè ïîâåðõíîñòè ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè (ÏÏÝ). Äåìîíñòðèðóþòñÿàëãîðèòìè÷åñêèå è êîíöåïòóàëüíûå íåäîñòàòêè êëàññè÷åñêîãî ïîäõîäà,ñîñòîÿùèå â ñëåäóþùåì: 1) íåîáõîäèìî ÿâíî çàäàâàòü íà÷àëüíîåêîëåáàòåëüíîå èëè âðàùàòåëüíîå ñîñòîÿíèå áîëüøîãî àíñàìáëÿ ÷àñòèö2) ïðèíöèïèàëüíî èñêëþ÷åí ó÷åò ý��åêòîâ êâàíòîâîé èíòåð�åðåíöèèïðè ýâîëþöèè ñèñòåìû íà ÏÏÝ. Óêàçûâàåòñÿ òàêæå, ÷òî ñóùåñòâóþùèåìåòîäû èññëåäîâàíèÿ êâàíòîâîé äèíàìèêè ìàëî÷àñòè÷íûõ ñèñòåì(óðàâíåíèÿ Ôàääååâà) íå ÿâëÿþòñÿ óäîâëåòâîðèòåëüíûìè â ñìûñëåâû÷èñëèòåëüíûõ ðåñóðñîâ. Â âû÷èñëèòåëüíîì ïëàíå ïðèìåíåíèå êìàëî÷àñòè÷íûì êâàíòîâûì ñèñòåìàì óðàâíåíèé Ôàääååâà ñâîäèòñÿ
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�èñóíîê 3Óãëîâîå îòêëîíåíèå è ïëîòíîñòü ðàññåÿííûõ ÷àñòèö äëÿ äèïîëüíîãîïîòåíöèàëà ñ ó÷åòîì èíòåð�åðåíöèè (ñïëîøíûå ëèíèè) è áåç ó÷åòàèíòåð�åðåíöèè(ïóíêòèð)



16ê ðåøåíèþ ñèñòåìû èíòåãðî-äè��åðåíöèàëüíûõ óðàâíåíèé áîëüøîéðàçìåðíîñòè. Áîëüøèíñòâî ðåàëüíûõ ñèñòåì, ðàññ÷èòàííûõ ñ ïîìîùüþýòèõ óðàâíåíèé, ÿâëÿåòñÿ ñèñòåìàìè îäèíàêîâûõ ÷àñòèö. Ïðåäëàãàåòñÿíîâûé ìåòîä äëÿ ðàñ÷åòà êâàíòîâîé äèíàìèêè ìàëî÷àñòè÷íûõ ñèñòåìñ ó÷åòîì ðåàêöèé â êâàçèêëàññè÷åñêîì ïðèáëèæåíèè, ñâîáîäíûé îòîòìå÷åííûõ íåäîñòàòêîâ. Ýòîò ìåòîä ÿâëÿåòñÿ êâàçèêëàññè÷åñêèìâàðèàíòîì ìåòîäà êîëëåêòèâíîãî ïîâåäåíèÿ. Â ïàðàãðà�å 4.2�îðìóëèðóåòñÿ êâàçèêëàññè÷åñêèé ìåòîä êîëëåêòèâíîãî ïîâåäåíèÿäëÿ òðåõ÷àñòè÷íîé ñèñòåìû. Ïðèâîäÿòñÿ �îðìóëû (àíàëîãè÷íûå5) äëÿ âîëíîâîé �óíêöèè òðåõ÷àñòè÷íîé ñèñòåìû Ψ(r1, r2, r3).Óêàçûâàåòñÿ, ÷òî â ðåçóëüòèðóþùóþ âîëíîâóþ �óíêöèþ ñèñòåìûâ êâàçèêëàññè÷åñêîì ïðèáëèæåíèè âíîñÿò âêëàäû êëàññè÷åñêèåòðàåêòîðèè ðàçëè÷íûõ òðîåê (i, j, k) ýêçåìïëÿðîâ ÷àñòèö. Âêîìïüþòåðíîì ýêñïåðèìåíòå Ψ-�óíêöèÿ âû÷èñëÿåòñÿ ñ îïðåäåëåííûìïðîñòðàíñòâåííûì ðàçðåøåíèåì ∆r = {∆l0,∆l0,∆l0}. Âêëàä â íååäàþò òðàåêòîðèè ñèñòåìû, �èíàëüíûå êîîðäèíàòû êîòîðûõ ëåæàò âäèàïàçîíå
r1±∆r, r2±∆r, r3±∆r. Äåéñòâèÿ, âû÷èñëåííûå âäîëü ýòèõ òðàåêòîðèé,ìîãóò ñèëüíî îòëè÷àòüñÿ äðóã îò äðóãà. Â ýòîì ñëó÷àå, ìîæíî ñ÷èòàòü,÷òî òðàåêòîðèè ñèñòåìû òàêæå ñèëüíî îòëè÷àþòñÿ. Äëÿ ðàñ÷åòàêâàíòîâûõ èíòåð�åðåíöèîííûõ ý��åêòîâ ìîæíî ïîëîæèòü, ÷òîòðàåêòîðèè, äëÿ êîòîðûõ äåéñòâèÿ ëåæàò â äèàïàçîíå S = S̄ ± ∆Sïðèíàäëåæàò îäíîé è òîé æå ãðóïïå. ∆S ÿâëÿåòñÿ �èêñèðîâàííûìçåðíîì ðàçðåøåíèÿ äåéñòâèÿ S. Èíòåð�åðåíöèÿ ïðîèñõîäèò òîëüêîìåæäó êîíå÷íûìè ñîñòîÿíèÿìè, îòâå÷àþùèìè ðàçíûì ãðóïïàìòðàåêòîðèé. Àëãîðèòì ðàñ÷åòà âîëíîâîé �óíêöèè îñíîâàí íà �îðìóëå

Ψ =
∑

g

√

Nge
iSg/

√

∑

g

Ng (7)Çäåñü Ng - êîëè÷åñòâî òðàåêòîðèé, âõîäÿùèõ â ãðóïïó g, Sg - ñðåäíååäåéñòâèå äëÿ ýòîé ãðóïïû. Â ïàðàãðà�å 4.3 �îðìóëèðóþòñÿ ïðèíöèïûêîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ äèíàìèêè êâàíòîâî-êëàññè÷åñêèõñèñòåì, òî åñòü òàêèõ ñèñòåì, ó êîòîðûõ ÷àñòü ñòåïåíåé ñâîáîäûìîæåò ðàññìàòðèâàòüñÿ êâàíòîâî, à ÷àñòü - êëàññè÷åñêè. Åñëè ó



17ìàëî÷àñòè÷íîé ñèñòåìû óäàåòñÿ âûäåëèòü êëàññè÷åñêèå ñòåïåíèñâîáîäû, òî ýòî ìîæåò ðåçêî ñîêðàòèòü êîìïüþòåðíûå ðåñóðñûíåîáõîäèìûå äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ. Òàê, íàïðèìåð, åñëè âñå òðè ÷àñòèöûäîëæíû ðàññìàòðèâàòüñÿ êâàíòîâî, òî ÷èñëî ýêñïåðèìåíòîâ â îäíîìíàáîðå äîëæíî ðàâíÿòüñÿ ÷èñëó âîçìîæíûõ òðîåê ýêçåìïëÿðîâ ÷àñòèö.Â ñëó÷àå N ýêçåìïëÿðîâ íà ÷àñòèöó íåîáõîäèìî N3 ýêñïåðèìåíòîâ.Åñëè æå îäíà èç ÷àñòèö ìîæåò ðàññìàòðèâàòüñÿ êëàññè÷åñêè, òî÷èñëî ýêñïåðèìåíòîâ ðàâíî óæå N2. Óêàçûâàåòñÿ, ÷òî êëàññè÷åñêîåðàññìîòðåíèå îäíîé èç ÷àñòèö ñïðàâåäëèâî â òàê íàçûâàåìîì äâîéíîìàäèàáàòè÷åñêîì ïðèáëèæåíèè, êîãäà ìàññà îäíîé èç ÷àñòèö ìíîãîáîëüøå ìàññû äðóãèõ: MY ≫ MX . Â ýòîì ñëó÷àå äâèæåíèå ÷àñòèöáîëüøîé ìàññû ðàññìàòðèâàåòñÿ êëàññè÷åñêè, à îñòàëüíûõ ÷àñòèöêâàíòîâî. Êðèòåðèé äâîéíîãî àäèàáàòè÷åñêîãî ïðèáëèæåíèÿ çàïèøåòñÿâ âèäå: Eel ≫ EX ≫ EY . Çäåñü Eel - ýíåðãèÿ ýëåêòðîííîé ïîäñèñòåìû(ïðîÿâëÿþùàÿñÿ â çàäà÷å ëèøü â ÏÏÝ), EX , EY - ýíåðãèè ÷àñòèö X, Y .Îáñóæäàþòñÿ âîïðîñû ïîëó÷åíèÿ çàìåòíîé êâàíòîâîé èíòåð�åðåíöèèäëÿ ìàëî÷àñòè÷íûõ ñèñòåì. Óêàçûâàåòñÿ, ÷òî âåðîÿòíîñòü îáíàðóæåíèÿý��åêòîâ èíòåð�åðåíöèè âîçðàñòàåò, åñëè ÷àñòü ñòåïåíåé ñâîáîäû,íàïðèìåð, äâèæåíèå öåíòðà ìàññ ñèñòåìû è âðàùàòåëüíîå äâèæåíèåñèñòåìû êàê öåëîãî ðàññìàòðèâàòü êëàññè÷åñêè, à êîëåáàòåëüíûåñòåïåíè ñâîáîäû êâàíòîâî. Òàêîå ðàçäåëåíèå äâèæåíèÿ íà êëàññè÷åñêóþè êâàíòîâóþ ÷àñòü òàêæå ñïðàâåäëèâî â äâîéíîì àäèàáàòè÷åñêîìïðèáëèæåíèè, êîãäà êâàíòîâîå ýëåêòðîííîå ñîñòîÿíèå ψel(rel; rvibr, q)çàâèñèò îò êîëåáàòåëüíûõ, âðàùàòåëüíûõ è ïîñòóïàòåëüíûõ êîîðäèíàòêàê îò ïàðàìåòðà, à êâàíòîâîå êîëåáàòåëüíîå ñîñòîÿíèå ψvibr(rvibr; q)çàâèñèò îò âðàùàòåëüíûõ è ïîñòóïàòåëüíûõ êîîðäèíàò (òîæåêàê îò ïàðàìåòðà). Ïîëíàÿ âîëíîâàÿ �óíêöèÿ â ýòîì ñëó÷àåçàïèøåòñÿ â âèäå: Ψ((rel, rvibr; q)) = ψel(rel; rvibr, q)ψvibr(rvibr; q).Îíà çàâèñèò îò "êëàññè÷åñêèõ"êîîðäèíàò q êàê îò ïàðàìåòðîâ.Êðèòåðèåì âûïîëíèìîñòè äâîéíîãî àäèàáàòè÷åñêîãî ïðèáëèæåíèÿÿâëÿåòñÿ ìàëîñòü îòíîøåíèÿ ñîîòâåòñòâóþùèõ ýíåðãèé. Äëÿêîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíîé çàäà÷è ýòîò êðèòåðèé çàïèøåòñÿ ââèäå Eel ≫ Evibr ≫ Erot, Ekin. Â ïàðàãðà�å 4.4 îïèñûâàåòñÿìåòîäîëîãèÿ ÷èñëåííûõ ýêñïåðèìåíòîâ. Ýòà ìåòîäîëîãèÿ ñõîæà ñ



18èçëîæåííîé âî âòîðîé ãëàâå çà èñêëþ÷åíèåì íåñêîëüêèõ îñîáåííîñòåé.1) Èçó÷àëàñü äèíàìèêà ñèñòåìû äâóõ ëåãêèõ è îäíîãî òÿæåëîãîàòîìà. Âûáðàííûå àòîìíûå êîíñòàíòû ñîîòâåòñòâîâàëè ìîëåêóëåâîäû. 2) Íà÷àëüíûå ñîñòîÿíèÿ ñèñòåìû ìîäåëèðîâàëîñü â âèäåäâóõ ðàçëè÷íûõ êîëåáàòåëüíûõ ñîñòîÿíèé - àíòèñèììåòðè÷íîãî èïîëíîñèììåòðè÷íîãî. 3) Äëÿ íà÷àëüíûõ ïîëîæåíèé ÷àñòèö â �àçîâîìïðîñòðàíñòâå ãåíåðèðîâàëèñü ðîè ýêçåìïëÿðîâ, è â äàëüíåéøåìèçó÷àëàñü êëàññè÷åñêàÿ äèíàìèêà âñåõ âîçìîæíûõ òðîåê ýêçåìïëÿðîâ.Èçó÷àëèñü òàêæå êâàíòîâî-êëàññè÷åñêèå ñèñòåìû, êîãäà ãåíåðàöèÿýêçåìïëÿðîâ òÿæåëîé ÷àñòèöû íå ïðîèñõîäèëà. Äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿðåàëüíûõ �èçè÷åñêèõ ñèñòåì (íàïðèìåð, ìîëåêóëû âîäû) íåîáõîäèìîïðàâèëüíî âûáðàòü ÏÏÝ. Ïðèâîäÿòñÿ ðàçëè÷íûå âîçìîæíîñòè âûáîðàÏÏÝ. Âûáîð äëÿ êîìïüþòåðíîãî ìîäåëèðîâàíèÿ îñóùåñòâëåí âñàìîì ïðîñòîì âèäå ïàðíûõ âçàèìîäåéñòâèé ñ ìåæ÷àñòè÷íûìïîòåíöèàëîì Ëåííàðäà-Äæîíñà ñ ðàçëè÷íûìè êîíñòàíòàìè äëÿðàçëè÷íûõ âçàèìîäåéñòâóþùèõ ïàð ÷àñòèö. Â ïàðàãðà�å 4.5èçëàãàþòñÿ ðåçóëüòàòû èññëåäîâàíèé. �àññ÷èòûâàþòñÿ �óíêöèèêâàíòîâûõ ðàñïðåäåëåíèé ñ ó÷åòîì ý��åêòîâ èíòåð�åðåíöèè èáåç íèõ. �àññ÷èòûâàþòñÿ ñëåäóþùèå �óíêöèè: �óíêöèè ðàäèàëüíîãîðàñïðåäåëåíèÿ F1(rH1,(2)O) ðàññòîÿíèé rH1,(2)O ìåæäó àòîìîì O è êàæäûìèç àòîìîâ H1,(2); �óíêöèÿ óãëîâîãî ðàñïðåäåëåíèÿ Θ(θ) îò óãëà θ ìåæäóâåêòîðàìè ~H1,(2)O ; �óíêöèÿ ñîâìåñòíîãî ðàäèàëüíîãî ðàñïðåäåëåíèÿ
F2(rH(1)O, rH(2)O), îïðåäåëÿþùàÿñÿ ïî �îðìóëå F2(r1, r2) =

∑

θ

F2(r1, r2, θ),ãäå ñóììèðîâàíèå ïðîâîäèòñÿ ïî âñåì θ.Èññëåäîâàëèñü ñëåäóþùèå âûõîäíûå êàíàëû: 1) X2Y - òðåõàòîìíàÿìîëåêóëà, 2) XY + X - äâóõàòîìíàÿ ìîëåêóëà è ñâîáîäíûé àòîì, 3)
X + Y + X - òðè ñâîáîäíûõ àòîìà. Ôóíêöèè óãëîâîãî ðàñïðåäåëåíèÿè ñîâìåñòíîãî ðàäèàëüíîãî ðàñïðåäåëåíèÿ ðàññ÷èòûâàëèñü òîëüêî äëÿïåðâîãî êàíàëà, �óíêöèè ðàäèàëüíîãî ðàñïðåäåëåíèÿ ðàññ÷èòûâàëèñüäëÿ âòîðîãî êàíàëà.Ïîëíûå âåðîÿòíîñòè âûõîäà êàíàëîâ:äëÿ àíòèñèììåòðè÷íîãî íà÷àëüíîãî êîëåáàòåëüíîãî ñîñòîÿíèÿ: P1=50.43%, P2= 49.56%, P3= 0.
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�èñóíîê 4Êâàíòîâîå óãëîâîå ðàñïðåäåëåíèå ðàñïðåäåëåíèÿ ñ ó÷åòîìèíòåð�åðåíöèè (ñïëîøíûå ëèíèè) è áåç ó÷åòà èíòåð�åðåíöèè(ïóíêòèð)
Θ(θ) îò óãëà θ ìåæäó âåêòîðàìè ~H1,(2)Oäëÿ ïîëíîñèììåòðè÷íîãî íà÷àëüíîãî êîëåáàòåëüíîãî ñîñòîÿíèÿ P1=63.80%, P2= 36.19%, P3= 0.Íà ðèñóíêå 4 ïðèâåäåíà êâàíòîâàÿ �óíêöèÿ ðàñïðåäåëåíèÿ Θ óãëà

θ ìåæäó âåêòîðàìè ~H1,(2)O äëÿ ïîëíîñèììåòðè÷íîãî íà÷àëüíîãîêîëåáàòåëüíîãî ñîñòîÿíèÿ. Ïàðàãðà� 4.6 ÿâëÿåòñÿ çàêëþ÷åíèåìê òðåòüåé ãëàâå. Â íåì êðàòêî îïèñûâàþòñÿ ïîëó÷åííûå âãëàâå ðåçóëüòàòû. Â ÷åòâåðòîé ãëàâå îïèñûâàåòñÿ àðõèòåêòóðàïðîãðàììíîãî êîìïëåêñà, ïîñòðîåííîãî äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ êâàíòîâîéäèíàìèêè ìàëî÷àñòè÷íûõ ñèñòåì. Â ïàðàãðà�å 5.1 îïèñûâàåòñÿáàçîâàÿ èäåîëîãèÿ ïîñòðîåíèÿ àðõèòåêòóðû ïðîãðàììíîãî êîìïëåêñàè ïðîâîäèòñÿ åå ñðàâíåíèå ñ ñóùåñòâóþùèìè èäåîëîãèÿìè.Îòìå÷àåòñÿ, ÷òî ïðîãðàììíûé êîìïëåêñ ïîñòðîåí äëÿ ðàñ÷åòà�èçè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê ñèñòåì íà îñíîâå îáðàáîòêè ñòàòèñòèêèìàññîâûõ îäíîòèïíûõ ýêñïåðèìåíòîâ, à íå íà îñíîâå ðåøåíèÿ äëÿýòèõ õàðàêòåðèñòèê òåõ èëè èíûõ óðàâíåíèé. Ïîýòîìó âîïðîñûàðõèòåêòóðû êîìïëåêñà çàíèìàþò öåíòðàëüíîå ìåñòî. Îòìå÷àåòñÿ



20òàêæå, ÷òî ïðîåêòèðóåìûé òàêèì îáðàçîì êîìïëåêñ äîëæåí áûòüãèáêèì, äëÿ òîãî, ÷òîáû åãî ìîæíî áûëî ïðèìåíÿòü ê øèðîêîìóñïåêòðó çàäà÷. Â ïàðàãðà�å 5.2 îïèñûâàåòñÿ îáùàÿ àðõèòåêòóðàêîìïëåêñà. Îòìå÷àåòñÿ, ÷òî îñíîâíûìè çàäà÷àìè, ðåøàåìûìèïðè åãî ïðîåêòèðîâàíèè, ÿâëÿþòñÿ ñëåäóþùèå: 1) âîçìîæíîñòüèñïîëüçîâàíèÿ êîìïëåêñà äëÿ øèðîêîãî ñïåêòðà çàäà÷ êâàíòîâîé èêëàññè÷åñêîé �èçèêè; 2) âîçìîæíîñòü ïðîâåäåíèÿ ìàññîâûõ îäíîòèïíûõýêñïåðèìåíòîâ ñ ïîñëåäóþùåé îáðàáîòêîé ñòàòèñòèêè; 3) âîçìîæíîñòüèñïîëüçîâàíèÿ êîí�èãóðàöèîííûõ è âûõîäíûõ �àéëîâ ýêñïåðèìåíòîâäðóãèìè ïðîãðàììàìè è êîìïëåêñàìè ïðîãðàìì. Îòìå÷àåòñÿ, ÷òîïîäîáíûå òðåáîâàíèÿ ê êîìïëåêñó ìîãóò áûòü îñóùåñòâëåíû òîëüêîïðè êîìïîíåíòíîé ñòðóêòóðå åãî. Îïèñûâàåòñÿ êîìïîíåíòíàÿ ñòðóêòóðàêîìïëåêñà, êóäà âõîäÿò ñëåäóþùèå êîìïîíåíòû: Con�gurationFile(�àéëû êîí�èãóðàöèè ýêñïåðèìåíòîâ), Con�guration (îáðàáîòêàêîí�èãóðàöèîííûõ �àéëîâ), Pro
essor (îñóùåñòâëåíèå ýêñïåðèìåíòîââ ñîîòâåòñòâèè ñ èõ êîí�èãóðàöèåé), ResultWriter (çàïèñü ðåçóëüòàòîâýêñïåðèìåíòîâ â âûõîäíîé �àéë), ResultFile (ðåçóëüòèðóþùèé�àéë ýêñïåðèìåíòîâ), Consumer (ðàñ÷åò �èíàëüíîé ñòàòèñòèêè).Îïèñûâàþòñÿ ïðîãðàììíûå ñðåäñòâà, ñ ïîìîùüþ êîòîðûõ ðåàëèçîâàíòîò èëè èíîé êîìïîíåíò. Îòìå÷àåòñÿ, ÷òî â êà÷åñòâå ïðîãðàììíûõñðåäñòâ âûáèðàþòñÿ ïðèçíàííûå êðîññïëàò�îðìåííûå ñòàíäàðòû:XML, XSD, COM. Â ïàðàãðà�å 5.3 îïèñûâàåòñÿ êîí�èãóðèðîâàíèåýêñïåðèìåíòîâ (ïðîãðàììíûå êîìïîíåíòû Con�gurationFile è Con�gu-ration) ïî ðàññåÿíèþ è ðåàêöèÿì ìàëî÷àñòè÷íûõ ñèñòåì. Â ÷àñòíîñòè,îïèñûâàþòñÿ ñïîñîáû çàäàíèÿ íà÷àëüíîãî ïîëîæåíèÿ ÷àñòèö â �àçîâîìïðîñòðàíñòâå è èçìåíåíèÿ ïðèöåëüíîãî ðàññòîÿíèÿ (èëè íà÷àëüíîéýíåðãèè) äëÿ äâóõ÷àñòè÷íûõ çàäà÷ ðàññåÿíèÿ. Îòìå÷àåòñÿ, ÷òî âñëó÷àå èñïîëüçîâàíèÿ êîìïëåêñà â ìîëåêóëÿðíî-äèíàìè÷åñêèõ çàäà÷àõïîäîáíûì îáðàçîì ìîæíî çàäàâàòü èçìåíåíèå òåìïåðàòóðû èëè äðóãèõóïðàâëÿþùèõ ïàðàìåòðîâ. Â ïàðàãðà�å 5.4 îïèñûâàåòñÿ âûïîëíåíèåýêñïåðèìåíòîâ (ïðîãðàììíûé êîìïîíåíò Pro
essor). Îïèñûâàåòñÿñòðóêòóðà êîìïîíåíòà Pro
essor è ïðîãðàììíûå ñðåäñòâà, ñ ïîìîùüþêîòîðûõ îí ðåàëèçîâàí. Êîìïîíåíò ðåàëèçîâàí ñ èñïîëüçîâàíèåìñðåäñòâ îáúåêòíî-îðèåíòèðîâàííîãî ïðîãðàììèðîâàíèÿ (ÎÎÏ), ÷òî



21äåëàåò âîçìîæíûì èñïîëüçîâàíèå èçâåñòíûõ àðõèòåêòóðíûõ øàáëîíîâäëÿ îòíîñèòåëüíî ïðîñòîãî èçìåíåíèÿ åãî �óíêöèîíàëüíîñòè, àçíà÷èò è ðàñøèðåíèå ñïåêòðà ðåøàåìûõ ñ ïîìîùüþ ïðîãðàììíîãîêîìïëåêñà çàäà÷ âû÷èñëèòåëüíîé �èçèêè. Îïèñûâàåòñÿ ñòðóêòóðàêëàññîâ êîìïîíåíòà è èõ âçàèìîñâÿçü. Â ïàðàãðà�å 5.5 îïèñûâàåòñÿîáðàáîòêà ðåçóëüòàòîâ ýêñïåðèìåíòîâ (ïðîãðàììíûé êîìïîíåíòConsumer). Ýòîò ïðîãðàììíûé êîìïîíåíò òàêæå ðåàëèçîâàí ñïîìîùüþ ÎÎÏ, òàê êàê ðàññ÷èòûâàåìûå õàðàêòåðèñòèêè ìîãóò áûòüïðèíöèïèàëüíî îòëè÷àþùèìèñÿ. Îïèñûâàþòñÿ ïðèíöèïû ðåàëèçàöèèñòàòèñòè÷åñêîé îáðàáîòêè âûõîäíûõ �àéëîâ ýêñïåðèìåíòîâ, îñíîâàííûåíà ïðîèçâîëüíîé ñîðòèðîâêå (ñîðòèðîâêå ïî ïðîèçâîëüíîé �èçè÷åñêîéõàðàêòåðèñòèêå) î÷åíü áîëüøèõ ìàññèâîâ äàííûõ. Ïàðàãðà�5.6 ÿâëÿåòñÿ çàêëþ÷åíèåì ê ãëàâå. Â íåì êðàòêî îïèñûâàþòñÿîñíîâíûå àðõèòåêòóðíûå è �óíêöèîíàëüíûå îñîáåííîñòè ñîçäàííîãîïðîãðàììíîãî êîìïëåêñà. Â çàêëþ÷åíèè ñ�îðìóëèðîâàíû îñíîâíûåðåçóëüòàòû, ïîëó÷åííûå â äèññåðòàöèîííîé ðàáîòåÎñíîâíûå ðåçóëüòàòû.1. Ñ�îðìóëèðîâàí êâàçèêëàññè÷åñêèé âàðèàíò ìåòîäà êîëëåêòèâíîãîïîâåäåíèÿ äëÿ êâàíòîâîé äèíàìèêè ìàëî÷àñòè÷íûõ ñèñòåì.Ñîçäàíû àëãîðèòìû ðàñ÷åòà êâàíòîâîé èíòåð�åðåíöèè,âîçíèêàþùåé ïðè êâàçèêëàññè÷åñêîé ýâîëþöèè òàêèõ ñèñòåì.Ñ ïîìîùüþ äàííûõ àëãîðèòìîâ ðàññ÷èòàíû êâàçèêëàññè÷åñêèåõàðàêòåðèñòèêè ðÿäà çàäà÷ êâàíòîâîé äèíàìèêè.2. Â ÷èñëåííîì ýêñïåðèìåíòå èçó÷åíà äèíàìèêà ðåçîíàíñíîãîðàññåÿíèÿ ïîëîæèòåëüíîãî èîíà íà ñîáñòâåííîì àòîìå.Ïðåäëîæåíû àëãîðèòìû ðàñ÷åòà íåàäèàáàòè÷åñêèõ ïåðåõîäîâ ïðèàòîìíî-ìîëåêóëÿðíûõ ñòîëêíîâåíèÿõ. Îïðåäåëåíà âåðîÿòíîñòüîáðàçîâàíèÿ ìîëåêóëÿðíîãî èîíà ïðè äâóõ÷àñòè÷íîì ñòîëêíîâåíèèìîäåëüíîãî èîíà ñ ñîáñòâåííûì ìîäåëüíûì àòîìîì. �àññ÷èòàíîðàñïðåäåëåíèå �èíàëüíûõ ðàññòîÿíèé ìåæäó ïàðàìè ÷àñòèö,ÿâëÿþùååñÿ, ïî ñóòè, êâàäðàòîì ìîäóëÿ âîëíîâîé �óíêöèèñèñòåìû.3. Â ÷èñëåííîì ýêñïåðèìåíòå èññëåäîâàíû çàäà÷è êâàíòîâîãîðàññåÿíèÿ íà ñèëîâîì öåíòðå ñ öåíòðàëüíî-ñèììåòðè÷íûì è



22íåöåíòðàëüíûì ïîòåíöèàëàìè â êâàçèêëàññè÷åñêîì ïðåäåëå.Èññëåäîâàíà òîíêàÿ ñòðóêòóðà êðèâûõ óãëîâîãî îòêëîíåíèÿ âçàâèñèìîñòè îò ïðèöåëüíîãî ïàðàìåòðà â ïîëå ñèëîâîãî öåíòðà(ïîòåíöèàë Ëåííàðäà-Äæîíñà, äèïîëüíûé ïîòåíöèàë). Ïîëó÷åíûïëîòíîñòè ðàññåÿíèÿ ïîòîêà ÷àñòèö íà äàííûé óãîë. Ïðîâåäåíîñðàâíåíèå ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè äëÿ ñëó÷àÿ ïîòåíöèàëàËåííàðäà-Äæîíñà. Ïðîäåìîíñòðèðîâàíî, ÷òî ýêñïåðèìåíòàëüíûåçàâèñèìîñòè êà÷åñòâåííî âîñïðîèçâîäÿòñÿ.4. Â ÷èñëåííîì ýêñïåðèìåíòå ïðîâåäåíû ðàñ÷åòû êâàíòîâîéäèíàìèêè òðåõ÷àñòè÷íîé ñèñòåìû ñ ó÷åòîì ðåàêöèé âî âñåõâûõîäíûõ êàíàëàõ. Ñèñòåìà ñîñòîÿëà èç äâóõ ëåãêèõ è îäíîãîòÿæåëîãî àòîìîâ è ïðèãîòàâëèâàëàñü â íåñêîëüêèõ ðàçëè÷íûõíà÷àëüíûõ êîëåáàòåëüíûõ ñîñòîÿíèÿõ. Îïðåäåëåíû êâàíòîâûåâåðîÿòíîñòè âûõîäà êàæäîãî êàíàëà ñèñòåìû. �àññ÷èòàíûêâàçèêëàññè÷åñêèå êâàíòîâûå ðàñïðåäåëåíèÿ âàëåíòíûõ óãëîâ èìåæ÷àñòè÷íûõ ðàññòîÿíèé.5. Ñîçäàí ïðîãðàììíûé êîìïëåêñ, ïðåäíàçíà÷åííûé äëÿîñóùåñòâëåíèÿ ÷èñëåííûõ ýêñïåðèìåíòîâ âû÷èñëèòåëüíîé �èçèêè.Îñíîâíûìè îñîáåííîñòÿìè ïðîãðàììíîãî êîìïëåêñà ÿâëÿþòñÿ:âîçìîæíîñòü ãèáêîãî ðàñøèðåíèÿ è èçìåíåíèÿ �óíêöèîíàëüíîñòè;êàê ñëåäñòâèå, âîçìîæíîñòü îñóùåñòâëåíèÿ ðàñ÷åòîâ äëÿìîäåëèðîâàíèÿ çàäà÷ èç ïðèíöèïèàëüíî îòëè÷àþùèõñÿïðåäìåòíûõ îáëàñòåé âû÷èñëèòåëüíîé �èçèêè: ìîëåêóëÿðíîé èõèìè÷åñêîé äèíàìèêè, êâàíòîâîãî ðàññåÿíèÿ äëÿ ìàëî÷àñòè÷íûõñèñòåì, èññëåäîâàíèÿ ëîêàëèçîâàííûõ ìîä â ñïåêòðîñêîïè÷åñêèõçàäà÷àõÂ çàêëþ÷åíèå àâòîð âûðàæàåò ãëóáîêóþ áëàãîäàðíîñòü ñâîåìóíàó÷íîìó ðóêîâîäèòåëþ, ïðî�åññîðó Þ.È.Îæèãîâó çà ïîñòàíîâêóçàäà÷, ïîñòîÿííîå âíèìàíèå è ïîìîùü â ðàáîòå.
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