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Îáùàÿ õàðàêòåðèñòèêà ðàáîòû

Àêòóàëüíîñòü òåìû èññëåäîâàíèÿ

Ïîñëåäíèå äåñÿòèëåòèÿ â îáëàñòè ýêñïåðèìåíòàëüíîãî èññëåäîâàíèÿ êâàíòîâûõ

ñèñòåì ïîëó÷åíû íîâûå âàæíûå ðåçóëüòàòû. Òàê, íàïðèìåð, èññëåäîâàíèå ñòàáèëü-

íîñòè Áîçå-Ýéíøòåíîâñêèõ êîíäåíñàòîâ ïðèâåëî ê ñîçäàíèþ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ òåõ-

íèê, ïîçâîëèâøèõ ïðîíàáëþäàòü äàâíî ïðåäñêàçàííûé Å�èìîâûì ý��åêò ðîñòà ÷èñ-

ëà ñâÿçàííûõ ñîñòîÿíèé - ëèáî àíàëîãè÷íûõ ðåçîíàíñîâ - â òð¼õ÷àñòè÷íîé ñèñòåìå

ïðè îñëàáëåíèè ý��åêòèâíîãî ïàðíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó êîìïîíåíòàìè ñèñòå-

ìû. �àáîòû íàä ñîâåðøåíñòâîâàíèåì èìïóëüñíûõ ëàçåðîâ ïðèâåëè ê âîçìîæíîñòè

èññëåäîâàòü âðåìåííóþ äèíàìèêó ìîëåêóëÿíûõ ñèñòåì â ïðîöåññå èõ âçàèìîäåéñòâèÿ

ñ ëàçåðíûì èìïóëüñîì. Òàêîé ïðîãðåññ â òåõíèêå ýêñïåðèìåíòà, îòêðûâàþùèé íî-

âûå âîçìîæíîñòè ïîëó÷åíèÿ èí�îðìàöèè î ñëîæíûõ êâàíòîâûõ ñèñòåìàõ, ïîçâîëÿåò

ñòàâèòü íîâûå íàó÷íûå çàäà÷è, ñâÿçàííûå ñ ìîäåëèðîâàíèåì òàêèõ ñèñòåì, òåîðåòè-

÷åñêèì îïèñàíèåì è îáúÿñíåíèåì íàáëþäàåìûõ ÿâëåíèé. Â òî æå âðåìÿ, ÷èñëåííîå

ìîäåëèðîâàíèå êâàíòîâûõ ñèñòåì â ðåæèìàõ, áëèçêèõ ê äîñòóïíûì â ýêñïåðèìåí-

òàëüíûõ óñëîâèÿõ, ïîçâîëÿåò âûÿâëÿòü íîâûå ý��åêòû, íàõîäÿùèåñÿ íà ãðàíè äî-

ñòóïíûõ äëÿ ýêñïåðèìåíòàëüíîãî íàáëþäåíèÿ.

Â ïðåäñòàâëåííîé äèññåðòàöèè îïèñàíû èìåííî òàêèå âû÷èñëèòåëüíûå ýêñïåðè-

ìåíòû, êîòîðûå, ñ îäíîé ñòîðîíû, ìîãóò ðàññìàòðèâàòüñÿ êàê ìîäåëèðîâàíèå ïðî-

öåññîâ, íàáëþäàåìûõ â ýêñïåðèìåíòå, è, òåì ñàìûì, îáîãàùàþò íàøå ïîíèìàíèå ïðî-

öåññîâ, íàáëþäàåìûõ â ñîâðåìåííûõ ýêñïåðèìåíòàõ. Ñ äðóãîé ñòîðîíû, ýòè âû÷èñ-

ëèòåëüíûå ýêñïåðèìåíòû ñòàâÿò âàæíûå òåîðåòè÷åñêèå è íîâûå ýêñïåðèìåíòàëüíûå

çàäà÷è. Íåêîòîðûå èç òàêèõ òåîðåòè÷åñêèõ çàäà÷ ðåøåíû â ïðåäñòàâëåííîé ðàáîòå.

�àçðàáîòàííîñòü òåìû èññëåäîâàíèÿ

Òåìû, çàòðîíóòûå â èññëåäîâàíèè, èìåþò ïðîäîëæèòåëüíóþ èñòîðèþ. Ïåðâîé

ðàáîòîé ïî êâàíòîâîé çàäà÷å òð¼õ òåë ìîæíî ñ÷èòàòü ñòàòüþ Õèëëåðàñà 1929 ãîäà.

Èñòîðèþ ðàáîò ïî âçàèìîäåéñòâèþ êâàíòîâûõ ñèñòåì ñ èçëó÷åíèåì ìîæíî, âåðîÿòíî,

âåñòè îò êëàññè÷åñêîé ðàáîòû Ýéíøòåéíà 1905-ãî ãîäà. Çà ïðîøåäøåå ñòîëåòèå îáå

ýòè òåìû ïîëó÷èëè ìíîæåñòâåííîå ðàçâèòèå, ïîýòîìó îòìåòèì çäåñü ëèøü íåêîòîðûå

àñïåêòû ýòèõ òåì, íàèáîëåå áëèçêèå ê ïðåäñòàâëåííîìó çäåñü èññëåäîâàíèþ.

Â ÷àñòè ðàáîòû, êàñàþùåéñÿ ïðîöåññîâ ðàññåÿíèÿ â ñèñòåìàõ íåñêîëüêèõ òåë,

âàæíåéøèìè ïðåäñòàâëÿþòñÿ ñëåäóþùèå àñïåêòû. Ïðåæäå âñåãî, îòìåòèì ý��åêò

Å�èìîâà. Â ðàáîòå 1970 ãîäà Å�èìîâûì áûëî ïîêàçàíî, ÷òî ïðè íàëè÷èè ïîðîãîâîãî

âèðòóàëüíîãî ñîñòîÿíèÿ â äâóõ÷àñòè÷íîé ñèñòåìå, êîãäà äëèíà ðàññåÿíèÿ â ñèñòåìå

äâóõ ÷àñòèö ñòðåìèòñÿ ê áåñêîíå÷íîñòè, â ñîîòâåòñòâóþùåé òð¼õ÷àñòè÷íîé ñèñòåìå

ïîÿâëÿåòñÿ áåñêîíå÷íîå ÷èñëî ñâÿçàííûõ ñîñòîÿíèé. Ïðè ýòîì äåòàëè ïàðíîãî âçà-

èìîäåéñòâèÿ â ñèñòåìå òð¼õ ÷àñòèö íå èãðàþò ðîëè. Â ýòîì îòíîøåíèè, âçàèìîäåé-

ñòâèå â ñèñòåìå òð¼õ òåë íîñèò óíèâåðñàëüíûé, íå çàâèñÿùèé îò äåòàëåé âçàèìîäåé-

ñòâèÿ õàðàêòåð. Â 1968 ãîäó Ôèëëèïñîì áûëî ïðèâåäåíî ýìïèðè÷åñêîå íàáëþäåíèå:

äëÿ ðàçíûõ ïîòåíöèàëüíûõ ìîäåëåé âçàèìîäåéñòâèÿ â ñèñòåìàõ òð¼õ íóêëîíîâ íà-

áëþäàåòñÿ ëèíåéíîå ñîîòíîøåíèå ìåæäó äëèíîé ðàññåÿíèÿ íåéòðîíà íà äåéòðîíå è

ýíåðãèåé òðèòîíà. Ýòî íàáëþäåíèå áûëî ïîäðîáíî ðàññìîòðåíî â ðàáîòàõ Å�èìîâà

è Òêà÷åíêî, èíòåðïðåòèðîâàâøèõ ëèíèþ Ôèëëèïñà ñ òî÷êè çðåíèÿ ìîäåëè íóëåâîãî

ðàäèóñà âçàèìîäåéñòâèÿ, è ïîêàçàâøèõ, ÷òî ëèíåéíûé õàðàêòåð ñâÿçè ÿâëÿåòñÿ àð-

3



òå�àêòîì áîëåå îáùåé íåëèíåéíîé çàâèñèìîñòè, ðàññìîòðåííîé â ìàëîì ìàñøòàáå.

Â ðàáîòå àâòîðà [7℄, âûïîëíåííîé íà îñíîâå âûñîêîòî÷íîãî ÷èñëåííîãî èññëåäîâàíèÿ

óðàâíåíèé Ôàääååâà è óðàâíåíèé Ñêîðíÿêîâà-Òåð-Ìàðòèðîñÿíà, áûëà âûÿâëåíà áî-

ëåå óíèâåðñàëüíàÿ ñâÿçü ìåæäó äâóõ- è òð¼õ÷àñòè÷íûìè íàáëþäàåìûìè â îêðåñòíî-

ñòè äâóõ÷àñòè÷íîãî ïîðîãà. Ýòà ñâÿçü ïîçâîëÿåò èäåíòè�èöèðîâàòü óíèâåðñàëüíûé,

å�èìîâñêèé ðåæèì âçàèìîäåéñòâèÿ â ñèñòåìå òð¼õ òåë íà îñíîâå ïðîñòîãî ñîïîñòàâ-

ëåíèÿ äàííûõ ñ ïðåäëîæåííîé àâòîðîì äèññåðòàöèè óíèâåðñàëüíîé êðèâîé.

Äëÿ ïðîâåäåíèÿ âûñîêîòî÷íûõ ðàñ÷¼òîâ áûë ðàçðàáîòàí îðèãèíàëüíûé ïîäõîä

ê ðåøåíèþ óðàâíåíèé Ôàääååâà. Îí îïèðàëñÿ íà íåñêîëüêî ãðóïï ðàáîò. Êëþ÷åâû-

ìè èäåÿìè ÿâèëèñü ïðåäñòàâëåíèå ïîëíîãî ìîìåíòà, ìåòîä òåíçîðíîé �àêòîðèçà-

öèè. Ïðåäñòàâëåíèå ïîëíîãî ìîìåíòà äëÿ ñèñòåìû íåñêîëüêèõ òåë ðàçðàáàòûâàëîñü

ñ 1950-õ ãîäîâ. Ïðèìåíåíèå òàêîãî ïðåäñòàâëåíèÿ â ðàìêàõ àäèàáàòè÷åñêîãî ïîäõîäà

áûëî ðàññìîòðåíî â ðàáîòå Âèíèöêîãî è Ïîíîìàð¼âà. Â ñåðèè ðàáîò Êâèöèíñêî-

ãî è äð. áûëè ðàññìîòðåíû óðàâíåíèÿ Ôàääååâà â ïðåäñòàâëåíèè ïîëíîãî ìîìåíòà,

îïèñàíû àñèìïòîòèêè ðåøåíèé, ïðîâåäåí ðÿä âû÷èñëåíèé äëÿ íèçêîýíåðãåòè÷åñêîãî

ðàññåÿíèÿ è ñâÿçàííûõ ñîñòîÿíèé â êóëîíîâñêèõ ñèñòåìàõ. Ìåòîä òåíçîðíîé �àê-

òîðèçàöèè áûë ïðåäëîæåí â ðàáîòàõ Shellingrhout'à è äð. Â ðàáîòàõ àâòîðà ìåòîä

òåíçîðíîé �àêòîðèçàöèè áûë âïåðâûå ïðèìåíåí ê óðàâíåíèÿì Ôàääååâà â ïðåäñòàâ-

ëåíèè ïîëíîãî ìîìåíòà. Àâòîðîì áûë ïðåäëîæåí íîâûé âàðèàíò ðåàëèçàöèè ìåòîäà

òåíçîðíîé �àêòîðèçàöèè, ïðèâîäÿùèé ê ñóùåñòâåííîìó ñîêðàùåíèþ ðàçìåðíîñòè

âîçíèêàþùèõ ëèíåéíûõ àëãåáðàè÷åñêèõ çàäà÷.

Â êà÷åñòâå îñíîâíîãî òåñòîâîãî ïðèìåðà â ðàáîòå èñïîëüçóåòñÿ ñèñòåìà èç òð¼õ

àòîìîâ ãåëèÿ, êàê îäèí èç íàèáîëåå õîðîøî òåîðåòè÷åñêè èññëåäîâàííûõ êâàíòîâûõ

òð¼õ÷àñòè÷íûõ îáúåêòîâ. �àííèå îöåíêè ýíåðãèè ñâÿçè òðèìåðà ãåëèÿ ìîæíî îòíå-

ñòè ê íà÷àëó 1970-õ ãîäîâ. Âûñêàçûâàëèñü ïðåäïîëîæåíèÿ î òîì, ÷òî òðèìåð ãåëèÿ

ìîæåò ïðåäñòàâëÿòü ñîáîé ïðèìåð �èçè÷åñêîé å�èìîâñêîé ñèñòåìû. Â òå÷åíèå 80-õ

è 90-õ ãîäîâ áîëüøàÿ ðàáîòà áûëà ïðîâåäåíà â îáëàñòè ðàçðàáîòêè ìîäåëüíûõ ïî-

òåíöèàëîâ âçàèìîäåéñòâèÿ àòîìîâ ãåëèÿ, êàê ýìïèðè÷åñêèõ, îñíîâàííûõ íà ïîäãîíêå

ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ äëÿ âèðèàëüíûõ êîý��èöèåíòîâ, òàê è ïîñòðîåííûõ ab

initio. Ýòè ìîäåëüíûå ïîòåíöèàëû èñïîëüçîâàëèñü âî ìíîãèõ ðàñ÷¼òàõ òðèìåðà ãåëèÿ,

à òàêæå â ðàñ÷¼òàõ ðàññåÿíèÿ àòîìà íà äèìåðå. Òàêèì îáðàçîì, ñèñòåìó òð¼õ àòîìîâ

ãåëèÿ ñ îäíîé ñòîðîíû, ìîæíî ñ÷èòàòü õîðîøî èññëåäîâàííîé ñèñòåìîé, ñ äðóãîé

ñòîðîíû - äîñòàòî÷íî ñëîæíûì äëÿ ÷èñëåííîãî ìîäåëèðîâàíèÿ îáúåêòîì, ÷òî îáó-

ñëîâèëî å¼ âûáîð â êà÷åñòâå òåñòîâîãî îáúåêòà. Ïðè äåòàëüíîì èññëåäîâàíèè èìåþ-

ùèõñÿ ìîäåëåé ñèñòåìû òð¼õ àòîìîâ ãåëèÿ, â ïðîöåññå òåñòèðîâàíèÿ êîìïüþòåðíîãî

êîäà, àâòîðîì áûëè âûÿâëåíû íåêîòîðûå ïðîòèâîðå÷èÿ â äàííûõ, ïðèâîäèâøèõñÿ

â ëèòåðàòóðå ðàçíûìè àâòîðàìè. Êàê áûëî ïîêàçàíî, ýòè ïðîòèâîðå÷èÿ ïðîèñõîäÿò

íå òîëüêî èç ñèñòåìàòè÷åñêèõ ëèáî ÷èñëåííûõ ïîãðåøíîñòåé âû÷èñëåíèé, íî è èç

íåòî÷íîñòåé èñïîëüçîâàííûõ â ðàñ÷¼òàõ �óíäàìåíòàëüíûõ êîíñòàíò.

Äëÿ òîé ÷àñòè ðàáîòû, êîòîðàÿ îòíîñèòñÿ ê èññëåäîâàíèþ êâàíòîâûõ ñèñòåì

íåñêîëüêèõ òåë â ñèëüíûõ ëàçåðíûõ ïîëÿõ, ìîæíî îòìåòèòü ñëåäóþùèå íàèáîëåå

âàæíûå àñïåêòû òåìàòèêè. �àçâèòèå ëàçåðíîé òåõíèêè ïðèâåëî ê âîçìîæíîñòè èñ-

ñëåäîâàíèÿ äèíàìèêè õèìè÷åñêèõ ïðîöåññîâ ñ ïîìîùüþ �åìòîñåêóíäíûõ ëàçåðíûõ

èìïóëüñîâ. Ïèîíåðñêèå ðàáîòû Zewail'à â ýòîé îáëàñòè (Íîáåëåâñêàÿ ïðåìèÿ ïî õè-

ìèè 1998 ãîäà) äàëè òîë÷îê äëÿ äàëüíåéøåãî ðàçâèòèÿ ëàçåðíîé òåõíîëîãèè è òåõ-
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íèêè ýêñïåðèìåíòà, ñâÿçàííîé ñî âçàèìîäåéñòâèåì ìîëåêóëÿðíûõ ñèñòåì ñ êîðîòêè-

ìè èíòåíñèâíûìè ëàçåðíûìè èìïóëüñàìè. Ìíîãèå àñïåêòû òàêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ

áûëè âûÿâëåíû ê íà÷àëó 2000-õ ãîäîâ, âêëþ÷àÿ ÿâëåíèÿ íàäïîðîãîâîé äèññîöèà-

öèè, ìåõàíèçìû îñëàáëåíèÿ è óñèëåíèÿ ìîëåêóëÿðíûõ ñâÿçåé, óñèëåííîé èîíèçàöèè.

Çíà÷èòåëüíûé âêëàä â èññëåäîâàíèå äèíàìèêè êâàíòîâûõ ñèñòåì â ñèëüíûõ ëàçåð-

íûõ ïîëÿõ âíåñëè ðàáîòû Ä. Òåëüíîâà è Shih-I Chu. Ïîÿâëåíèå èñòî÷íèêîâ ñèëü-

íûõ êîðîòêèõ ýëåêòðîìàãíèòíûõ èìïóëüñîâ, äîïóñêàþùèõ êîíòðîëü �àçû, ïðèâåëî

ê ïåðâûì íàáëþäåíèÿì �àçîâûõ ý��åêòîâ íà êîíå÷íîå ñîñòîÿíèå ñèñòåìû â ýêñïåðè-

ìåíòàõ ïî ìíîãî�îòîííîé èîíèçàöèè àòîìîâ. Àâòîðîì ðàáîòû âïåðâûå â ÷èñëåííîì

ýêñïåðèìåíòå áûëà ïðåäñêàçàíà âîçìîæíîñòü âëèÿíèÿ �àçû èìïóëüñà íà ïðîöåññû

äèññîöèàöèè ìîëåêóëÿðíûõ ñèñòåì. Âîçíèêëè çàäà÷è âûÿâëåíèÿ óñëîâèé, â êîòîðûõ

�àçà èìïóëüñà îêàçûâàåò âëèÿíèå íà êîíå÷íîå ñîñòîÿíèå ìîëåêóëÿðíîé ñèñòåìû,

âûÿâëåíèÿ óñëîâèé íàáëþäàåìîñòè òàêèõ ý��åêòîâ. �åøåíèþ ýòèõ çàäà÷ ïîñâÿùå-

íû ïîñëåäíèå ãëàâû äèññåðòàöèè. Â ÷àñòíîñòè, áûëà ðåøåíà áîëåå îáùàÿ çàäà÷à

î ïîñòðîåíèè òåîðèè âëèÿíèÿ �àçû èìïóëüñà íà êîíå÷íîå ñîñòîÿíèå ñèñòåìû äëÿ

ïðîèçâîëüíûõ íåðåëÿòèâèñòñêèõ êâàíòîâûõ ñèñòåì.

Âû÷èñëèòåëüíûå àñïåêòû ìîäåëèðîâàíèÿ âçàèìîäåéñòâèÿ ìîëåêóëÿðíûõ ñèñòåì

ñ èíòåíñèâíûìè ëàçåðíûìè èìïóëüñàìè ñâÿçàíû ñ ïðèìåíåíèåì òåõíèêè ñêàëèðî-

âàííûõ êîîðäèíàò, âïåðâûå ïðåäëîæåííîé â ðàáîòå Ñîëîâü¼âà è Âèíèöêîãî, â ìîäè-

�èêàöèè, ïðåäëîæåííîé Sidky è Esry. Àâòîðîì áûëà âûÿâëåíà âîçìîæíîñòü èñïîëü-

çîâàíèÿ ýòîé òåõíèêè äëÿ ïîëó÷åíèÿ ïëîòíîñòè ðàñïðåäåëåíèÿ �ðàãìåíòîâ ðåàêöèè

ïî ýíåðãèè áåç ïðåîáðàçîâàíèÿ âîëíîâîé �óíêöèè â èìïóëüñíîå ïðîñòðàíñòâî.

Öåëè è çàäà÷è

Öåëüþ íàñòîÿùåé ðàáîòû ÿâëÿåòñÿ òåîðåòè÷åñêîå è ÷èñëåííîå èññëåäîâàíèå ý�-

�åêòîâ è ÿâëåíèé â ñèñòåìàõ íåñêîëüêèõ òåë, îáíàðóæåíèå êîòîðûõ ñòàëî âîçìîæ-

íûì ëèáî ñòàíåò âîçìîæíûì â áëèæàéøåì áóäóùåì áëàãîäàðÿ ðàçâèòèþ ïåðåäîâûõ

òåõíèê ýêñïåðèìåíòà.

Ïðèâåäåííûå â äèññåðòàöèè ðåçóëüòàòû ìîæíî óñëîâíî ðàçäåëèòü íà äâå ãðóï-

ïû: ïîëó÷åííûå íà îñíîâå èññëåäîâàíèÿ äèíàìèêè êâàíòîâûõ ñèñòåì â ñòàöèîíàðíîé

ïîñòàíîâêå, è ïîëó÷åííûå â ðåçóëüòàòå ïðÿìîãî ìîäåëèðîâàíèÿ êâàíòîâîé äèíàìè-

êè íåñòàöèîíàðíîé ñèñòåìû. Â êàæäîé èç îïèñàííûõ ãðóïï çàäà÷ ïîëó÷åíû íîâûå

ðåçóëüòàòû.

Ê ïåðâîé ãðóïïå çàäà÷ ìîæíî îòíåñòè çàäà÷è, ñâÿçàííûå ñ èññëåäîâàíèåì ñòîëê-

íîâåíèé â ñèñòåìàõ äâóõ è òð¼õ ÷àñòèö. Â ýòîé ãðóïïå çàäà÷ ïîëó÷åíû îïèñàíèÿ

íîâûõ ý��åêòîâ, ýêñïåðèìåíòàëüíîå íàáëþäåíèå êîòîðûõ íà ñåãîäíÿøíèé äåíü íà-

õîäèòñÿ íà ãðàíèöå âîçìîæíîñòåé ñîâðåìåííûõ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ òåõíèê. Â ýòîé

ãðóïïå ðàññìîòðåíû äâà êëàññà ñèñòåì: áèíàðíîå ñòîëêíîâåíèå òî÷å÷íûõ äèïîëåé

è òð¼õ÷àñòè÷íûå áèíàðíûå ñòîëêíîâåíèÿ (2+1). Â ñëó÷àå äèïîëü-äèïîëüíîãî ðàñ-

ñåÿíèÿ â ðåçóëüòàòå ìîäåëèðîâàíèÿ ïîëó÷åíî îïèñàíèå ñåðèé ðåçîíàíñîâ, êîòîðûå

íå çàâèñÿò îò êîðîòêîäåéñòâóþùèõ ñèë è îáëàäàþò ñâîéñòâîì àíèçîòðîïèè äè��å-

ðåíöèàëüíîãî ñå÷åíèÿ ðàññåÿíèÿ. Â ñëó÷àå áèíàðíûõ ñòîëêíîâåíèé â òð¼õ÷àñòè÷-

íûõ ñèñòåìàõ ïîëó÷åíû ðåçóëüòàòû, ïîçâîëÿþùèå ïî-íîâîìó âçãëÿíóòü íà âîïðîñ

êëàññè�èêàöèè âçàèìîäåéñòâèé â ñèñòåìàõ òð¼õ ÷àñòèö â ðåæèìàõ áëèçêèõ ê óíè-

âåðñàëüíîìó. Â ÷àñòíîñòè, ïîëó÷åíî îáîáùåíèå ëèíèè Ôèëëèïñà, íå çàâèñÿùåå îò

ïàðàìåòðîâ âçàèìîäåéñòâèÿ è ïîçâîëÿþùåå ÿâíûì îáðàçîì èäåíòè�èöèðîâàòü �è-
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çè÷åñêèå ñèñòåìû ñî âçàèìîäåéñòâèåì, áëèçêèì ê å�èìîâñêîé óíèâåðñàëüíîñòè. Â

ðàìêàõ èññëåäîâàíèÿ òð¼õ÷àñòè÷íîé çàäà÷è âûðàáîòàíà è ðåàëèçîâàíà â âèäå ïóá-

ëè÷íî äîñòóïíîãî êîäà âûñîêîý��åêòèâíàÿ ìåòîäèêà ÷èñëåííîãî ðåøåíèÿ óðàâíåíèé

Ôàääååâà â êîí�èãóðàöèîííîì ïðîñòðàíñòâå, ïîçâîëèâøàÿ ïðîâåñòè ìíîãî÷èñëåí-

íûå ñåðèè òð¼õ÷àñòè÷íûõ ðàñ÷¼òîâ. Ïîñòàâëåíà è ðåøåíà çàäà÷à àâòîìàòè÷åñêîãî

ïîñòðîåíèÿ àñèìïòîòè÷åñêè îïòèìàëüíûõ ñåòîê, ïîçâîëÿþùèõ ñóùåñòâåííî ïîâû-

ñèòü òî÷íîñòü ÷èñëåííîãî ðåøåíèÿ óðàâíåíèé Ôàääååâà.

Êî âòîðîé ãðóïïå çàäà÷ ñëåäóåò îòíåñòè èññëåäîâàíèÿ êâàíòîâûõ ñèñòåì, âçàèìî-

äåéñòâóþùèõ ñ èíòåíñèâíûì êîðîòêèì ëàçåðíûì èìïóëüñîì. Â ðåçóëüòàòå ÷èñëåííî-

ãî ìîäåëèðîâàíèÿ âïåðâûå ïðåäñêàçàíî âëèÿíèå �àçû ìåæäó íåñóùåé è îãèáàþùåé

íà ðåçóëüòàòû äèññîöèàöèè ìîëåêóëÿðíûõ ñèñòåì. Âîçìîæíîñòè ýêñïåðèìåíòàëüíî-

ãî íàáëþäåíèÿ �àçîâûõ ý��åêòîâ äåòàëüíî èññëåäîâàëèñü, è ïðåäñêàçàííûé ý��åêò

íàáëþäàëñÿ â ýêñïåðèìåíòå. Â ðàáîòå ðåøåíà è áîëåå îáùàÿ çàäà÷à ïîñòðîåíèÿ òåî-

ðèè âëèÿíèÿ �àçû èìïóëüñà íà êîíå÷íîå ñîñòîÿíèå êâàíòîâîé ñèñòåìû. Ýòà òåîðèÿ

ïîçâîëèëà äàòü êà÷åñòâåííîå ïðåäñêàçàíèå óñëîâèé, â êîòîðûõ �àçîâûå ý��åêòû

ìîãóò íàáëþäàòüñÿ, è â êîòîðûõ èõ íàáëþäåíèå íå ïðåäñòàâëÿåòñÿ âîçìîæíûì.

Íàó÷íàÿ íîâèçíà

Âñå îïèñàííûå â äèññåðòàöèè ðåçóëüòàòû ÿâëÿþòñÿ íîâûìè, è, êàê ëþáûå íîâûå

âàæíûå ðåçóëüòàòû, íå òîëüêî äàþò îòâåòû íà ïîñòàâëåííûå âîïðîñû, íî è ïîðîæ-

äàþò íîâûå èíòåðåñíûå âîïðîñû, îòâåòû íà êîòîðûå ïðåäñòîèò äàòü â áóäóùåì. Öåí-

íûì ðåçóëüòàòîì ìîæíî ñ÷èòàòü è îïèñàííûå îòðàáîòàííûå òåõíèêè âû÷èñëèòåëü-

íîãî ýêñïåðèìåíòà, êîòîðûå äîïóñêàþò îáîáùåíèå äëÿ äðóãèõ êëàññîâ êâàíòîâûõ

ñèñòåì íåñêîëüêèõ òåë. Â ÷àñòíîñòè, âåä¼òñÿ ðàáîòà íàä èñïîëüçîâàíèåì îïèñàííûõ

â äèññåðòàöèè ïîäõîäîâ äëÿ ðåøåíèÿ êóëîíîâñêèõ çàäà÷, èññëåäóþòñÿ íîâûå ìîäåëè

âçàèìîäåéñòâèÿ êâàíòîâûõ ñèñòåì ñ êîðîòêèìè ýëåêòðîìàãíèòíûìè èìïóëüñàìè.

Òåîðåòè÷åñêàÿ è ïðàêòè÷åñêàÿ çíà÷èìîñòü

Ïîëó÷åííûå â äèññåðòàöèè ðåçóëüòàòû èìåþò âûñîêóþ íàó÷íóþ öåííîñòü è ìî-

ãóò áûòü ïðèìåíåíû â ðåøåíèè êâàíòîâûõ çàäà÷ íåñêîëüêèõ òåë, âîçíèêàþùèõ â

àòîìíîé, ìîëåêóëÿðíîé, ÿäåðíîé �èçèêå è �èçèêå òâ¼ðäîãî òåëà. Òåîðåòè÷åñêèå ðå-

çóëüòàòû ìîãóò áûòü èñïîëüçîâàíû äëÿ âåðè�èêàöèè ðåçóëüòàòîâ ðàñ÷¼òîâ è òåîðå-

òè÷åñêèõ ðàçðàáîòîê â îáëàñòè çàäà÷è íåñêîëüêèõ òåë. Â ñâåòå íåäàâíèõ ýêñïåðè-

ìåíòîâ, ïîçâîëèâøèõ ïðîâåñòè ïðÿìûå èçìåðåíèÿ �óíêöèè ïëîòíîñòè ìàëûõ êëà-

ñòåðîâ ãåëèÿ, îòðàáîòàííûå àâòîðîì òåõíèêè ÷èñëåííîãî ðåøåíèÿ çàäà÷è òð¼õ òåë

ìîãóò îáðåñòè çíà÷åíèå äëÿ ìåòðîëîãèè. ×àñòü ñäåëàííûõ òåîðåòè÷åñêèõ ïðåäñêà-

çàíèé óæå ïîëó÷èëà ýêñïåðèìåíòàëüíîå ïîäòâåðæäåíèå. Ïîäõîäû, èñïîëüçîâàííûå

àâòîðîì, ïîçâîëÿò ðàçðàáàòûâàòü íîâûå ìîäåëè âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó êâàíòîâûìè

ñèñòåìàìè è ñèëüíûìè èìïóëüñíûìè ïîëÿìè.

Ìåòîäîëîãèÿ è ìåòîäû èññëåäîâàíèÿ

Òåîðåòè÷åñêàÿ ÷àñòü äèññåðòàöèè îïèðàåòñÿ íà ìåòîäû íåðåëÿòèâèñòñêîé êâàíòî-

âîé ìåõàíèêè, òåîðèè êâàíòîâîé çàäà÷è íåñêîëüêèõ òåë. Âû÷èñëèòåëüíûå ðåçóëüòàòû

ïîëó÷åíû â îñíîâíîì ñ èñïîëüçîâàíèåì ìåòîäîâ êîëëîêàöèé, ìåòîäîâ ðàñùåïëåíèÿ

îïåðàòîðîâ, òåíçîðíîé �àêòîðèçàöèè.

Ïîëîæåíèÿ, âûíîñèìûå íà çàùèòó

1. ðàçðàáîòàí è ðåàëèçîâàí â âèäå îòêðûòîãî ïðîãðàììíîãî êîäà íîâûé ïîäõîä ê

ïîñòðîåíèþ âûñîêîý��åêòèâíûõ ìåòîäîâ ðåøåíèé óðàâíåíèé Ôàääååâà;
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2. ðàçðàáîòàí è ðåàëèçîâàí ìåòîä èñïîëüçîâàíèÿ àñèìïòîòè÷åñêè îïòèìàëüíûõ

ñåòîê äëÿ ðåøåíèÿ óðàâíåíèé Ôàääååâà;

3. ïîëó÷åíû íîâûå óíèâåðñàëüíûå çàêîíîìåðíîñòè ïîâåäåíèÿ íàáëþäàåìûõ â

îêðåñòíîñòè äâóõ÷àñòè÷íîãî ïîðîãà äëÿ êâàíòîâûõ òð¼õ÷àñòè÷íûõ ñèñòåì â

å�èìîâñêîì, óíèâåðñàëüíîì ðåæèìå âçàèìîäåéñòâèÿ;

4. îïèñàíû è êëàññè�èöèðîâàíû ñåðèè ðåçîíàíñîâ â íèçêîýíåðãåòè÷åñêèõ ñòîëê-

íîâåíèÿõ îðèåíòèðîâàííûõ ïîëÿðíûõ ìîëåêóë;

5. îïèñàíî âëèÿíèå ðåçîíàíñîâ íà àíèçîòðîïèþ ðàññåÿíèÿ â íèçêîýíåðãåòè÷åñêèõ

ñòîëêíîâåíèÿõ îðèåíòèðîâàííûõ ïîëÿðíûõ ìîëåêóë;

6. âïåðâûå ïðåäñêàçàíî íà îñíîâå âû÷èñëèòåëüíîãî ýêñïåðèìåíòà âëèÿíèå �àçû

ìåæäó íåñóùåé è îãèáàþùåé ëàçåðíîãî èìïóëüñà íà ðåçóëüòàòû �îòîäèññîöè-

àöèè ìîëåêóëÿðíûõ ñèñòåì;

7. ðàçðàáîòàí ìåòîä ïîëó÷åíèÿ �óíêöèè ðàñïðåäåëåíèÿ �ðàãìåíòîâ ðåàêöèè �î-

òîäèññîöèàöèè ïî ñêîðîñòÿì èç �óíêöèè ðàñïðåäåëåíèÿ â êîîðäèíàòíîì ïðåä-

ñòàâëåíèè, íå òðåáóþùèé âûïîëíåíèÿ èíòåãðàëüíûõ ïðåîáðàçîâàíèé;

8. èññëåäîâàíû âîïðîñû íàáëþäàåìîñòè �àçîâûõ ý��åêòîâ â ðåàëèñòè÷åñêèõ ñöå-

íàðèÿõ ýêñïåðèìåíòà;

9. âïåðâûå ïîñòðîåíà îáùàÿ òåîðèÿ âëèÿíèÿ �àçû ìåæäó íåñóùåé è îãèáàþùåé

ëàçåðíîãî èìïóëüñà íà êîíå÷íîå ñîñòîÿíèå âçàèìîäåéñòâóþùåé ñ íèì êâàíòîâîé

ñèñòåìû.

Ñòåïåíü äîñòîâåðíîñòè è àïðîáàöèÿ ðåçóëüòàòîâ, ñîîòâåòñòâèå ïàñïîðòó

ñïåöèàëüíîñòè

�åçóëüòàòû, èçëîæåííûå â äèññåðòàöèè, áûëè ïðåäñòàâëåíû â äâàäöàòè ïÿ-

òè äîêëàäàõ íà øåñòíàäöàòè ìåæäóíàðîäíûõ êîí�åðåíöèÿõ, âêëþ÷àÿ: ICPEAC

2003, Stokholm, Sweden; The 17th International Conferene on Few-Body Problems

in Physis, Durham, North Carolina, USA, 2003; DAMOP 2004, Tuson, Arizona,

USA; DAMOP 2005, Linoln, Nebraska, USA; APS Marh meeting, 2006, Baltimore,

USA; Fundamental Quantum Proesses in Atomi and Moleular Systems, NORFA

network 2006 annual meeting, St-Petersburg, Russia; DAMOP 2007, Calgary, Canada;

XXV ICPEAC, Freiburg, Germany; DAMOP 2008, College Park, Pensilvania, USA;

DAMOP 2009, Charlottesville, Virginia, USA; Methods of Computational Physis and

its Appliations in Physis and Engineering, St-Petersburg State University, Russia, 2009;

DAMOP 2010, Houston, Texas, USA; DAMOP 2011, Atlanta, Georgia, USA; DAMOP

2012, Orange County, California; LXV International Conferene on Nulear Physis

¾Nuleus 2015¿ (St. Petersburg, Russia, 2015); International Workshop on Few-Body

Systems, dediated to the memory of Vladimir Belyaev (Dubna, Russia, 2016); LXVI

International Conferene on Nulear Physis ¾Nuleus 2016¿ (Sarov, Russia, 2016).

�åçóëüòàòû òàêæå äîêëàäûâàëèñü íà ñåìèíàðàõ â Ñàíêò-Ïåòåðáóðãñêîì ãîñó-

äàðñòâåííîì Óíèâåðñèòåòå, Harward University, Kansas State University, University

of California in Long Beah.
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Ñîäåðæàíèå äèññåðòàöèè è ïîëó÷åííûå â íåé ðåçóëüòàòû îòðàæåíû â 14 ñòàòüÿõ,

îïóáëèêîâàííûõ â ðåöåíçèðóåìûõ íàó÷íûõ æóðíàëàõ, èíäåêñèðóåìûõ áàçàìè äàí-

íûõ Web of Siene è Sopus, â òîì ÷èñëå 3 ðàáîòû â Physial Review Letters. �àáîòû

àâòîðà øèðîêî öèòèðóþòñÿ, ïîëó÷èâ áîëåå 400 ññûëîê çà ïîñëåäíèå 15 ëåò.

×àñòü òåîðåòè÷åñêèõ ïðåäñêàçàíèé, ïðåäñòàâëåííûõ â íàñòîÿùåé ðàáîòå, óæå ïî-

ëó÷èëà ýêñïåðèìåíòàëüíîå ïîäòâåðæäåíèå.

Êàê öåëü, òàê è ñîäåðæàíèå ïðåäñòàâëåííîãî â äèññåðòàöèè èññëåäîâàíèÿ óäî-

âëåòâîðÿþò ïàñïîðòó ñïåöèàëüíîñòè 01.04.02, òåîðåòè÷åñêàÿ �èçèêà: íà îñíîâå ÷èñ-

ëåííûõ è àíàëèòè÷åñêèõ âû÷èñëåíèé àâòîðîì îáíàðóæåíû íîâûå çàêîíîìåðíîñòè

â êâàíòîâûõ ñèñòåìàõ íåñêîëüêèõ òåë, îáíàðóæåíû è îáúÿñíåíû íîâûå ÿâëåíèÿ âî

âçàèìîäåéñòâèè êâàíòîâûõ ñèñòåì ñ ñèëüíûìè êîðîòêèìè ëàçåðíûìè èìïóëüñàìè.

Ëè÷íûé âêëàä àâòîðà Äèññåðòàöèÿ âûïîëíåíà íà áàçå èññëåäîâàíèé, ïðîâå-

äåííûõ â Ñàíêò-Ïåòåðáóðãñêîì �îñóäàðñòâåííîì Óíèâåðñèòåòå, Óíèâåðñèòåòå Þæ-

íîé À�ðèêè (UNISA, ÞÀ�), â Îáúåäèíåííîì Èíñòèòóòå ßäåðíûõ Èññëåäîâàíèé

(ÎÈßÈ, Äóáíà, �Ô), â Óíèâåðñèòåòå øòàòà Êàíçàñ (KSU, ÑØÀ), â Óíèâåðñèòåòå

Êåíòóêêè (UK, ÑØÀ). Íåêîòîðàÿ ÷àñòü ïðåäâàðèòåëüíûõ ðåçóëüòàòîâ, êàñàþùèõñÿ

ìîäåëèðîâàíèÿ ìîëåêóëÿðíûõ èîíîâ â ñèëüíûõ âíåøíèõ ïîëÿõ, îñíîâàíà íà èñïîëü-

çîâàíèè âû÷èñëèòåëüíûõ êîäîâ, ïðåäîñòàâëåííûõ ïðî�. Ýçðè è ïåðåðàáîòàííûõ àâ-

òîðîì. Ïîäãîòîâêà ê ïóáëèêàöèè ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ ïðîâîäèëàñü ñîâìåñòíî ñ

ñîàâòîðàìè, ïðè÷¼ì âêëàä äèññåðòàíòà áûë îïðåäåëÿþùèì. Âñå ïðåäñòàâëåííûå â

äèññåðòàöèè ðåçóëüòàòû ïîëó÷åíû ëè÷íî àâòîðîì.

Îñíîâíîå ñîäåðæàíèå ðàáîòû

Ñîäåðæàíèå è îñíîâíûå ðåçóëüòàòû ãëàâû 1

Ïåðâàÿ ãëàâà ïîñâÿùåíà òåõíèêå ÷èñëåííîãî èññëåäîâàíèÿ òð¼õ÷àñòè÷íûõ ñèñòåì

íà îñíîâå óðàâíåíèé Ôàääååâà, îïèñàíèþ íîâîé ý��åêòèâíîé ìåòîäèêè ÷èñëåííîãî

ðåøåíèÿ êâàíòîâîé çàäà÷è íåñêîëüêèõ òåë, à òàêæå ïðèìåíåíèþ ýòîé ìåòîäèêè äëÿ

èññëåäîâàíèÿ ïîðîãîâûõ ÿâëåíèé â êâàíòîâîì áèíàðíîì òð¼õ÷àñòè÷íîì ðàññåÿíèè.

Ïîäîáíàÿ ìåòîäèêà ïðèìåíÿëàñü àâòîðîì òàêæå äëÿ èññëåäîâàíèÿ ñòîëêíîâåíèé îðè-

åíòèðîâàííûõ äèïîëüíûõ ìîëåêóë, îïèñàííîãî â ãëàâå 3.

Â ïåðâîì ðàçäåëå ãëàâû ðàññìîòðåíû ïîäõîäû ê ÷èñëåííîìó ðåøåíèþ çàäà÷è

íåñêîëüêèõ ÷àñòèö. Òàêæå ïðèâîäÿòñÿ îñíîâíûå èçâåñòíûå �àêòû, êàñàþùèåñÿ óðàâ-

íåíèé è àñèìïòîòèêè èõ ðåøåíèé

1

.

Âî âòîðîì ðàçäåëå ïðèâåäåíû áàçîâûå ñâåäåíèÿ î ðåäóêöèè óðàâíåíèé â ïðåäñòàâ-

ëåíèè ïîëíîãî ìîìåíòà

2

, à òàêæå ïðèâîäèòñÿ ìåòîä ïîñòàíîâêè ãðàíè÷íûõ óñëîâèé,

ïðåäëîæåííûé ðàíåå C. Gignoux

3

, è îáîáùåííûé àâòîðîì äëÿ ìíîãîêàíàëüíîé çàäà-

÷è.

1

Ñì. Ñ.Ï. Ìåðêóðèåâ, Ë.Ä. Ôàääååâ, Êâàíòîâàÿ òåîðèÿ ðàññåÿíèÿ äëÿ ñèñòåì íåñêîëüêèõ ÷àñòèö,

Ìîñêâà, Íàóêà, 1985

2

Ñì. Kostrykin V.V., Kvitsinsky A.A., Merkuriev S.P., Faddeev approah to the three-body problem

in total-angular-momentum representation // Few-Body Systems. � 1989. � Vol. 6. � P. 97-113.

3

Ñì. Carbonell J., Gignoux C., Merkuriev S.P., Faddeev alulations in on�guration spae with

Cartesian oordinates // Few-Body Systems. � 1993. � Vol. 15. � P. 15.
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Òðåòèé ðàçäåë ïîñâÿù¼í ïîñòðîåíèþ äèñêðåòíûõ àíàëîãîâ óðàâíåíèé, ïðèâî-

äÿòñÿ îñíîâíûå ïðèíöèïû, ïîçâîëÿþùèå ðåàëèçîâàòü ïðîöåäóðó ðåøåíèÿ íà îñíîâå

áûñòðûõ âû÷èñëèòåëüíûõ îïåðàöèé. Ê òàêèì ïðèíöèïàì ñëåäóåò îòíåñòè èñïîëüçî-

âàíèå ëîêàëüíûõ áàçèñîâ, ìåòîäà îðòîãîíàëüíûõ êîëëîêàöèé, ïðåäñòàâëåíèå ïîëíî-

ãî ìîìåíòà, ðàññìîòðåííîå ïîäðîáíåå âî âòîðîì ðàçäåëå. Â ñîâîêóïíîñòè, áëàãîäàðÿ

ëîêàëüíîé ñòðóêòóðå îïåðàòîðîâ, âõîäÿùèõ â óðàâíåíèÿ, è ëîêàëüíîé ñòðóêòóðå áà-

çèñà, èñïîëüçóåìîãî äëÿ äèñêðåòèçàöèè, óäà¼òñÿ ïîñòðîèòü êîíå÷íîìåðíûå àíàëîãè

îïåðàòîðîâ Ôàääååâà, ïðåäñòàâëåííûå ðàçðåæåííûìè ìàòðèöàìè.

Â ÷åòâ¼ðòîì ðàçäåëå ïðèâîäèòñÿ îáñóæäåíèå ïðàâîãî ïðåäîáóñëàâëèâàíèÿ äèñ-

êðåòèçîâàííîé ñèñòåìû óðàâíåíèé Ôàääååâà. Àâòîð ïðåäëîæèë ïåðåîïðåäåëèòü êîì-

ïîíåíòû âîëíîâîé �óíêöèè â òåðìèíàõ äåéñòâèÿ ðåçîëüâåíòû êëàñòåðíîãî ãàìèëü-

òîíèàíà íà èñòî÷íèêè, è òåì ñàìûì âìåñòî ïîèñêà ðåøåíèÿ â îáëàñòè ïðîñòðàíñòâà,

ãäå îòëè÷àþòñÿ îò íóëÿ êîìïîíåíòû âîëíîâîé �óíêöèè, ðåøàòü óðàâíåíèÿ íà õîðîøî

ëîêàëèçîâàííûå èñòî÷íèêè. Òàêîå ïðåäîáóñëàâëèâàíèå àíàëîãè÷íî ïåðåõîäó îò óðàâ-

íåíèÿ Øðåäèíãåðà ê óðàâíåíèþ, ñîïðÿæåííîìó ê óðàâíåíèþ Ëèïïìàíà-Øâèíãåðà

äëÿ âîëíîâîé �óíêöèè, è ëîêàëèçàöèÿ èñòî÷íèêîâ â êîí�èãóðàöèîííîì ïðîñòðàí-

ñòâå èìååò òó æå ïðèðîäó, ÷òî è äëÿ âàéíáåðãîâñêèõ ñîñòîÿíèé. Ñòðóêòóðà îïåðàòîðà

Ôàääååâà, îäíàêî, ïîçâîëÿåò ðàñïðîñòðàíèòü ñâîéñòâà ëîêàëèçîâàííîñòè ðåøåíèé íà

ñëó÷àé òð¼õ ÷àñòèö, ÷åãî íåâîçìîæíî äîáèòüñÿ ïðè ðåøåíèè óðàâíåíèé Ëèïïìàíà-

Øâèíãåðà.

Â ïÿòîì ðàçäåëå ïåðâîé ãëàâû îáñóæäàåòñÿ ïðèìåíåíèå àñèìïòîòè÷åñêè îïòè-

ìàëüíûõ ñåòîê äëÿ ðåøåíèÿ òð¼õ÷àñòè÷íîé çàäà÷è íà îñíîâå óðàâíåíèé Ôàääååâà.

Ïðè ðåøåíèè ñèñòåì äè��åðåíöèàëüíûõ óðàâíåíèé íà îñíîâå ðàçëîæåíèÿ ðåøåíèé

ïî áàçèñàì, îïðåäåë¼ííûì â òåðìèíàõ ñåòîê, êàê, íàïðèìåð, â èñïîëüçóåìîé ìåòîäè-

êå ïîèñêà ðåøåíèé â �îðìå ýðìèòîâà ñïëàéíà, ïðèáëèæåííîå ðåøåíèå îïðåäåëÿåòñÿ

ïóò¼ì ðåøåíèÿ ñèñòåìû ëèíåéíûõ àëãåáðàè÷åñêèõ óðàâíåíèé íà ëèíåéíûå êîý��è-

öèåíòû ðàçëîæåíèÿ �óíêöèè ïî íåêîòîðîìó áàçèñó. Îäíàêî, òàêîå ðåøåíèå íåÿâíî

çàâèñèò è îò íàáîðà íåëèíåéíûõ ïàðàìåòðîâ � ðàñïîëîæåíèÿ òî÷åê ñåòêè. Â ïðàê-

òè÷åñêèõ ðàñ÷¼òàõ íåðàâíîìåðíîñòü ñåòêè, êàê ïðàâèëî, âûáèðàåòñÿ ýìïèðè÷åñêè.

Îäíàêî, òàêîé, ýìïèðè÷åñêèé ïîäáîð íåðàâíîìåðíîé ñåòêè òðåáóåò íå òîëüêî ñóùå-

ñòâåííûõ âû÷èñëèòåëüíûõ çàòðàò, íî è çàòðàò âðåìåíè êâàëè�èöèðîâàííîãî èññëå-

äîâàòåëÿ. Àâòîðîì âïåðâûå ïðåäëîæåíî è îïðîáîâàíî èñïîëüçîâàíèå àñèìïòîòè÷å-

ñêè îïòèìàëüíûõ ñåòîê

4

â ðåøåíèè òð¼õ÷àñòè÷íîé çàäà÷è. Òàêèå ñåòêè îêàçûâàþòñÿ

îñîáåííî ïîëåçíûìè èìåííî ïðè ðåøåíèè óðàâíåíèé Ôàääååâà â ñèëó �àêòîðèçó-

åìîñòè àñèìïòîòèêè ðåøåíèé. Áûëî ïîêàçàíî, ÷òî èñïîëüçîâàíèå àñèìïòîòè÷åñêè

îïòèìàëüíûõ ñåòîê äëÿ âîñïðîèçâåäåíèÿ äâóõ÷àñòè÷íûõ ñîñòîÿíèé ïîçâîëÿåò ñóùå-

ñòâåííî � äî äâóõ ïîðÿäêîâ âåëè÷èíû � óìåíüøèòü ÷èñëåííóþ ïîãðåøíîñòü ðåøåíèé

òð¼õ÷àñòè÷íîé çàäà÷è. Íàãëÿäíîå ïðåäñòàâëåíèå î ïðåèìóùåñòâàõ èñïîëüçîâàíèÿ

àñèìïòîòè÷åñêè îïòèìàëüíûõ ñåòîê äà¼ò ðèñóíîê 1, íà êîòîðîì ïðèâåäåíû ãðà�è-

êè çàâèñèìîñòè ýíåðãèè ñâÿçàííûõ ñîñòîÿíèé òðèìåðà

4
He3, âû÷èñëåííûõ íà áàçèñå

ñïëàéíîâ S3,2, îò ÷èñëà òî÷åê ñåòêè ïî êëàñòåðíîé êîîðäèíàòå.

Òàêèì îáðàçîì, â ïåðâîé ãëàâå äèññåðòàöèè îïèñàíû âûñîêîý��åêòèâíûå ìåòîäû

÷èñëåííîãî ðåøåíèÿ óðàâíåíèé Ôàääååâà, ïîçâîëèâøèå àâòîðó ïðîâåñòè øèðîêîå èñ-

4

Ñì. Carey G.F., Dinh H.T., Grading funtions and mesh redistribution // J. Numer. Anal. � 1985.

� Vol. 22. � P. 1028.
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�èñ. 1: Ýíåðãèè ñâÿçàííûõ ñîñòîÿíèé He3, âû÷èñëåííûõ íà áàçèñå ñïëàéíîâ S3,2 êàê

�óíêöèè ÷èñëà òî÷åê ñåòêè ïî êëàñòåðíîé êîîðäèíàòå.
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ñëåäîâàíèå òð¼õ÷àñòè÷íûõ êâàíòîâûõ ñèñòåì â îêðåñòíîñòè äâóõ÷àñòè÷íîãî ïîðîãà

â ðåæèìå, áëèçêîì ê óíèâåðñàëüíîìó.

Ñîäåðæàíèå ïåðâîé ãëàâû îòðàæåíî â ðàáîòàõ [1�4℄

Ñîäåðæàíèå è îñíîâíûå ðåçóëüòàòû ãëàâû 2

�åàëèçîâàííàÿ ý��åêòèâíàÿ âû÷èñëèòåëüíàÿ ñõåìà äîëæíà áûòü îòëàæåíà íà

äîñòàòî÷íî ñëîæíîì ïðèìåðå. Òùàòåëüíîñòü ïðîâåðêè òàêîé ñõåìû äîëæíà óáåäèòü

íàñ â íàä¼æíîñòè èñïîëüçóåìîãî ïîäõîäà. Ïðè ýòîì íåîáõîäèìî íå òîëüêî ñîïîñòà-

âèòü âíîâü ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû ñ èçâåñòíûìè äàííûìè, íî è âûÿâèòü èñòî÷íèêè

âîçìîæíûõ ðàñõîæäåíèé. Ýòèì âîïðîñàì ïîñâÿùåí ïåðâûé ðàçäåë âòîðîé ãëàâû. Âî

âòîðîì ðàçäåëå îïèñàíû ðåçóëüòàòû øèðîêîãî ÷èñëåííîãî èññëåäîâàíèÿ òð¼õ÷àñòè÷-

íûõ ñèñòåì â ðåæèìàõ, áëèçêèõ ê óíèâåðñàëüíîìó, êîòîðûå ïðèâåëè ê âûÿâëåíèþ

ñâÿçè ìåæäó äâóìÿ âàæíûìè �àêòàìè êâàíòîâîé çàäà÷è íåñêîëüêèõ òåë: ëèíèè Ôèë-

ëèïñà è ý��åêòà Å�èìîâà.

Â ïåðâîì ðàçäåëå ãëàâû 2 ïðèâîäèòñÿ îáîñíîâàíèå âûáîðà ñèñòåìû òð¼õ àòîìîâ

ãåëèÿ â êà÷åñòâå òåñòîâîãî ïðèìåðà äëÿ âåðè�èêàöèè ðàçðàáîòàííîãî ïðîãðàììíîãî

êîäà, ðåøàþùåãî çàäà÷ó òð¼õ òåë íà îñíîâå óðàâíåíèé Ôàääååâà. Òàêîé âûáîð îáó-

ñëîâëåí áîãàòñòâîì ïîòåíöèàëüíûõ ìîäåëåé äëÿ ýòîé ñèñòåìû, ñóùåñòâåííûì êîëè-

÷åñòâîì èçâåñòíûõ âû÷èñëèòåëüíûõ ðåçóëüòàòîâ, à òàêæå èçâåñòíûìè òðóäíîñòÿìè

ïðîâåäåíèÿ äëÿ íå¼ òî÷íûõ ðàñ÷¼òîâ. Âàæíåéøèì âîïðîñîì â ïðîâåäåíèè îáðàçöî-

âûõ âû÷èñëåíèé ÿâëÿåòñÿ âûÿñíåíèå �èçè÷åñêèõ ïðåäåëîâ ïîãðåøíîñòåé èñïîëüçóå-

ìîé ìîäåëè: êàê íåîïðåäåë¼ííîñòü �èçè÷åñêèõ êîíñòàíò ñîîòíîñèòñÿ ñ ðåçóëüòàòàìè

âû÷èñëåíèé?

Àâòîðîì ïðîàíàëèçèðîâàíû ïîãðåøíîñòè â îïðåäåëåíèè ñòàíäàðòíûõ ìîäåëüíûõ

ïîòåíöèàëîâ. Ïîêàçàíî, ÷òî â ñëó÷àå ñèñòåìû äâóõ àòîìîâ

4
He âàðèàöèÿ êîíñòàíòû

ñâÿçè â ïÿòîé çíà÷àùåé öè�ðå âåä¼ò ê èçìåíåíèþ ýíåðãèè ñâÿçè è äëèíû ðàññåÿíèÿ

� âî âòîðîé. Àíàëîãè÷íûé àíàëèç ïðîâåä¼í äëÿ ñèñòåì òð¼õ àòîìîâ ãåëèÿ. Îòìå÷åíî,

÷òî èñïîëüçîâàíèå îêðóãë¼ííîé êîíñòàíòû ñâÿçè

h̄2

mkB
≈ 12.12 K

�

A

2
âìåñòî çíà÷åíèÿ

h̄2

mkB
= 12.11928 ± 0.00002 K�A2

, âû÷èñëåííîãî íà îñíîâå ðåêîìåíäîâàííûõ çíà÷åíèé

�èçè÷åñêèõ êîíñòàíò, âî ìíîãèõ ïðåäûäóùèõ ðàñ÷¼òàõ âåä¼ò ê çàìåòíûì èçìåíåíèÿì

ðåçóëüòàòîâ òð¼õ÷àñòè÷íûõ ðàñ÷¼òîâ. �åçóëüòàòû ñðàâíåíèÿ âû÷èñëåíèé ïðèâåäåíû

â òàáëèöå 1. Àíàëîãè÷íûå ðåçóëüòàòû äëÿ àñèììåòðè÷íîãî òðèìåðà

4
He2

3
He ïðèâå-

äåíû â òàáëèöå 2.

Òàáëèöà 1: Ýíåðãèè ñâÿçàííûõ ñîñòîÿíèé

4
He3 è äëèíà ðàññåÿíèÿ àòîìà íà äèìåðå

äëÿ ðàçíûõ ïîòåíöèàëüíûõ ìîäåëåé, âû÷èñëåííûå ñ òî÷íîé è îêðóãë¼ííîé êîíñòàí-

òàìè ñâÿçè. Â ñêîáêàõ óêàçàíî îòíîñèòåëüíîå ðàçëè÷èå ìåæäó ðåçóëüòàòàìè äëÿ

òî÷íîé è îêðóãë¼ííîé êîíñòàíòû ñâÿçè.

h̄2

mkB
≡ 12.12 K

�

A

2 h̄2

mkB
≡ 12.11928 K

�

A

2

Potential E3, mK E
∗
3 , mK a12,

�

A E3, mK E
∗
3 , mK a12,

�

A

HFD-B(He) -132.968 (0.08%) -2.7342 (0.3%) 121.86 (0.06%) -133.075 -2.74231 121.93

LM2M2 -126.394 (0.08%) -2.2711 (0.3%) 115.22 (0.15%) -126.499 -2.27844 115.39

TTY -126.431 (0.08%) -2.2842 (0.3%) 115.70 (0.14%) -126.537 -2.29159 115.86

HFD-B3-FCII -131.264 (0.08%) -2.6164 (0.3%) 120.76 (0.08%) -131.163 -2.60786 120.86
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Òàáëèöà 2: Ýíåðãèÿ ñâÿçàííîãî ñîñòîÿíèÿ

4
He2

3
He è äëèíà ðàññåÿíèÿ àòîìà íà äè-

ìåðå

3
He-

4
He2. Â ñêîáêàõ ïîêàçàíû îòíîñèòåëüíûå ñìåùåíèÿ ìåæäó ðåçóëüòàìè, ïî-

ëó÷åííûìè ñ òî÷íîé è îêðóãë¼ííîé êîíñòàíòîé ñâÿçè.

h̄2

mkB
≡ 12.12 K�A2 h̄2

mkB
≡ 12.11928 K�A2

Potential E3, a.u. a12, a.u. E3, a.u. a12, a.u.
HFD-B(He) -5.3815E-8 (0.3%) 36.18 (0.03%) -5.3958E-8 36.17

LM2M2 -4.5355E-8 (0.3%) 36.91 (0.03%) -4.5488E-8 36.90

TTY -4.5270E-8 (0.3%) 37.23 (0.03%) -4.5404E-8 37.24

HFD-B3-FCII -5.1442E-8 (0.3%) 36.57 (0.03%) -5.1582E-8 36.56

Òàêæå îáíàðóæåíî çàìåòíîå îòêëîíåíèå ðåçóëüòàòîâ ðàñ÷¼òîâ äëÿ ïîòåíöèàëà

TTY. Îíî îáúÿñíÿåòñÿ èñïîëüçîâàíèåì ðàçíûõ çíà÷åíèé ïîñòîÿííîé Áîëüöìàíà â

ðàçëè÷íûõ ðàáîòàõ. Â ÷àñòíîñòè, àâòîðàìè ïîòåíöèàëà èñïîëüçóåòñÿ çíà÷åíèå ïî-

ñòîÿííîé Áîëüöìàíà 3.1669×10−6
a.u. K

−1
, ÷òî îòëè÷àåòñÿ îò ðåêîìåíäîâàííîé êîí-

ñòàíòû 3.1668154×10−6
a.u. K

−1
â ïÿòîé çíà÷àùåé öè�ðå. Èñïîëüçîâàíèå ðàçíûõ çíà-

÷åíèé ïðèâîäèò ê èçìåíåíèþ ðåçóëüòàòîâ äâóõ- è òð¼õ÷àñòè÷íûõ ðàñ÷¼òîâ â òðåòüåé

çíà÷àùåé öè�ðå.

Ïðåäñòàâëåííûå ðåçóëüòàòû äåìîíñòðèðóþò ñõîäèìîñòü â ïðåäåëàõ 5 çíà÷àùèõ

öè�ð. �åçóëüòàòû ñîãëàñóþòñÿ ñ ðàíåå îïóáëèêîâàííûìè ðàáîòàìè è ñëåäóþò óíè-

âåðñàëüíîìó, íåçàâèñÿùåìó îò ïîòåíöèàëà âçàèìîäåéñòâèÿ, òðåíäó. Ìîæíî îòìåòèòü

çíà÷èòåëüíîå âëèÿíèå ìàëûõ âàðèàöèé êîíñòàíòû ñâÿçè íà òð¼õ÷àñòè÷íûå íàáëþäà-

åìûå: âàðèàöèÿ êîíñòàíòû ñâÿçè â ïðåäåëàõ 0.006% ïðèâîäèò ê ñäâèãó â 0.5% ýíåðãèè

äèìåðà, 0.3% - ýíåðãèè âîçáóæä¼ííîãî ñîñòîÿíèÿ ñèììåòðè÷íîãî òðèìåðà è ñâÿçàííî-

ãî ñîñòîÿíèÿ íåñèììåòðè÷íîãî òðèìåðà, èçìåíåíèå â 0.2% äëÿ äëèíû ðàññåÿíèÿ äâóõ

àòîìîâ ãåëèÿ

4
He-

4
He, 0.06%-0.15% äëÿ äëèíû ðàññåÿíèÿ àòîìà íà äèìåðå

4
He-

4
He2,

0.08% äëÿ ýíåðãèè îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ ñèììåòðè÷íîãî òðèìåðà, è 0.03% äëÿ äëèíû

ðàññåÿíèÿ â ñòîëêíîâåíèÿõ

3
He-

4
He2. Âàæíî îòìåòèòü, ÷òî ïîñêîëüêó ìíîãèå ìîäåëü-

íûå ïîòåíöèàëû îïðåäåëåíû â åäèíèöàõ òåìïåðàòóðû, òî÷íîñòü êîíñòàíòû ñâÿçè ïðè

ïåðåñ÷åòå â àòîìíûå åäèíèöû ñîñòàâëÿåò 0.0002%, è �èçè÷åñêè îñìûñëåííûé ïðåäåë

òî÷íîñòè äëÿ âû÷èñëåíèé ñ òàêèìè ìîäåëüíûìè ïîòåíöèàëàìè ñîñòàâëÿåò 5 çíà÷à-

ùèõ öè�ð. Òàêàÿ òî÷íîñòü áûëà äîñòèãíóòà â ïðåäñòàâëåííûõ âû÷èñëåíèÿõ.

Âî âòîðîì ðàçäåëå ãëàâû ïðèâîäÿòñÿ ðåçóëüòàòû, êàñàþùèåñÿ íîâûõ çàêîíîìåð-

íîñòåé, ñâÿçûâàþùèõ ïàðàìåòðû òð¼õ÷àñòè÷íîé ñèñòåìû è äâóõ÷àñòè÷íûõ ïîäñè-

ñòåì â îêðåñòíîñòè äâóõ÷àñòè÷íîãî ïîðîãà. Äëÿ èõ ïîíèìàíèÿ íåîáõîäèìî äàòü íåêî-

òîðûå áàçîâûå, êà÷åñòâåííûå ïðåäñòàâëåíèÿ îá óíèâåðñàëüíîì, å�èìîâñêîì ðåæèìå

âçàèìîäåéñòâèÿ â ñèñòåìå òð¼õ òåë, à òàêæå ïðèâåñòè ñâåäåíèÿ î âàæíîì ýìïèðè÷å-

ñêîì ñîîòíîøåíèè, èçâåñòíîì êàê ëèíèÿ Ôèëëèïñà.

Ý��åêò Å�èìîâà, îïèñàííûé â 1970 ãîäó

5

, ïðîÿâëÿåòñÿ â òð¼õ÷àñòè÷íûõ ñèñòå-

ìàõ, êîãäà âçàèìîäåéñòâèå â ïàðíûõ ïîäñèñòåìàõ íàñòîëêî îñëàáëÿåòñÿ, ÷òî äâóõ-

÷àñòè÷íîå ñâÿçàííîå ñîñòîÿíèå ïðåâðàùàåòñÿ â âèðòóàëüíûé óðîâåíü. Å�èìîâ ïîêà-

çàë, ÷òî ïðè òàêîì âçàèìîäåéñòâèè, â òð¼õ÷àñòè÷íîé ñèñòåìå ñóùåñòâóåò áåñêîíå÷-

5

E�mov, V., Energy levels arising from resonant two-body fores in a three-body system // Physis

Letters B. � 1970. � Vol. 33. � P. 563-564.
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íîå ÷èñëî ñâÿçàííûõ ñîñòîÿíèé. Äåéñòâèòåëüíî, â îêðåñòíîñòè òàêîãî ðåæèìà äëèíà

ðàññåÿíèÿ â ïàðíîé ïîäñèñòåìå ñòðåìèòñÿ ê áåñêîíå÷íîñòè, è ïðè îñëàáëåíèè âçà-

èìîäåéñòâèÿ âîëíîâàÿ �óíêöèÿ ñâÿçàííîãî ñîñòîÿíèÿ ðàñïðîñòðàíÿåòñÿ äàëåêî çà

ïðåäåëû îáëàñòè ëîêàëèçàöèè ïîòåíöèàëà. Êàê ïîêàçàíî Å�èìîâûì, ý��åêòèâíîå

âçàèìîäåéñòâèå â òð¼õ÷àñòè÷íîé ñèñòåìå â ýòîì ñëó÷àå âåä¼ò ñåáÿ êàê ïðèòÿãèâàþ-

ùèé ïîòåíöèàë R−2
(R � ãèïåððàäèóñ ñèñòåìû), ïîääåðæèâàþùèé áåñêîíå÷íîå ÷èñëî

ñâÿçàííûõ ñîñòîÿíèé. Åñëè äëèíà ðàññåÿíèÿ êîíå÷íà, òî äåéñòâèå òàêîãî ïîòåíöèà-

ëà ðàñïðîñòðàíÿåòñÿ ïðèáëèçèòåëüíî äî ðàññòîÿíèé ïîðÿäêà äëèíû äâóõ÷àñòè÷íîãî

ðàññåÿíèÿ. Òàêèì îáðàçîì, äëèíà ðàññåÿíèÿ â äâóõ÷àñòè÷íîé ïîäñèñòåìå îêàçûâà-

åòñÿ åäèíñòâåííûì ðàçìåðíûì ïàðàìåòðîì, êà÷åñòâåííî âëèÿþùèì íà ñâîéñòâà ñè-

ñòåìû. Äåòàëè êîðîòêîäåéñòâóþùåãî âçàèìîäåéñòâèÿ îêàçûâàþòñÿ ñóùåñòâåííûìè

äëÿ îïðåäåëåíèÿ àáñîëþòíûõ çíà÷åíèé ýíåðãèé ñâÿçàííûõ ñîñòîÿíèé òð¼õ÷àñòè÷-

íîé ñèñòåìû, íî íå îêàçûâàþò âëèÿíèÿ íà èõ âçàèìíîå ðàñïîëîæåíèå. Îòíîøåíèå

ýíåðãèé äâóõ ïîñëåäîâàòåëüíûõ ñâÿçàííûõ ñîñòîÿíèé óäîâëåòâîðÿåò ñîîòíîøåíèþ

√

Ei/Ei+1 ≈ 22.7. Ïðè êîíå÷íîé äëèíå äâóõ÷àñòè÷íîãî ðàññåÿíèÿ, íîâîå ñîñòîÿíèå â
òð¼õ÷àñòè÷íîé ñèñòåìå îáðàçóåòñÿ ïðè óâåëè÷åíèè ïàðíîé äëèíû ðàññåÿíèÿ â òàêîì

æå ìàñøòàáå. Â ýòîì îòíîøåíèè ìîæíî ãîâîðèòü, ÷òî âçàèìîäåéñòâèå â òð¼õ÷àñòè÷-

íîé ñèñòåìå èìååò óíèâåðñàëüíûé, å�èìîâñêèé õàðàêòåð.

Äðóãèì èíòåðåñíûì, õîòÿ è áîëåå îãðàíè÷åííûì, íàáëþäåíèåì, ñäåëàííûì ïðè-

ìåðíî â òî æå âðåìÿ, áûëà ëèíèÿ Ôèëëèïñà

6

: ëèíåéíàÿ êîððåëÿöèÿ ìåæäó äëèíîé

ðàññåÿíèÿ íåéòðîíà íà äåéòðîíå è ýíåðãèåé âÿçàííîãî ñîñòîÿíèÿ òðèòîíà, ïîëó-

÷àþùèìèñÿ ïðè èñïîëüçîâàíèè ðàçíûõ ìîäåëåé ìåæíóêëîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ. Â

ðàáîòàõ Å�èìîâà è Òêà÷åíêî ïîêàçàíî, ÷òî íàáëþäàåìàÿ ëèíåéíîñòü òàêîé êîððåëÿ-

öèè íîñèò ñëó÷àéíûé õàðàêòåð, îáóñëîâëåííûé ðàññìîòðåíèåì ñëîæíîé çàâèñèìîñòè

â î÷åíü ìàëîì ìàñøòàáå.

Âûïîëíåíèå àâòîðîì äèññåðòàöèè âûñîêîòî÷íûõ ðàñ÷¼òîâ äëÿ áîëüøîãî íàáî-

ðà âçàèìîäåéñòâèé, âêëþ÷àÿ áëèçêèå ê Å�èìîâñêîìó ðåæèìû, ïîçâîëèëî âûÿâèòü

ñâÿçü ìåæäó ëèíèåé Ôèëëèïñà è ý��åêòîì Å�èìîâà: äëèíà ðàññåÿíèÿ ÷àñòèöû íà

ñâÿçàííîé ïàðå è ýíåðãèÿ ñâÿçàííîãî ñîñòîÿíèÿ òð¼õ÷àñòè÷íîé ñèñòåìû äåéñòâèòåëü-

íî ñëåäóþò íåêîòîðîìó íîâîìó óíèâåðñàëüíîìó çàêîíó, ìîäè�èöèðîâàííîé ëèíèè

Ôèëëèïñà, êîãäà âçàèìîäåéñòâèå â ñèñòåìå áëèçêî ê óíèâåðñàëüíîìó ðåæèìó. Òà-

êàÿ íîâàÿ óíèâåðñàëüíàÿ çàêîíîìåðíîñòü ïîçâîëÿåò ïðîâîäèòü êëàññè�èêàöèþ ñè-

ñòåìû ïî ïðèçíàêó áëèçîñòè âçàèìîäåéñòâèÿ ê óíèâåðñàëüíîìó ðåæèìó íà îñíîâå

åäèíè÷íûõ ðàñ÷¼òîâ. Ýòî îñîáåííî âàæíî ïðè íàëè÷èè íåáîëüøîãî ÷èñëà ñâÿçàííûõ

ñîñòîÿíèé â òð¼õ÷àñòè÷íîé ñèñòåìå, ÷òî íå ïîçâîëÿåò ñóäèòü î áëèçîñòè ðåæèìà ê

óíèâåðñàëüíîìó íåïîñðåäñòâåííî ïî àíàëèçó ñïåêòðà.

Ââåä¼ì áåçðàçìåðíûå ïåðåìåííûå

α ≡ a3
√
−2m12E2

ω ≡ 1/
√

E3/E2 − 1
, (1)

ãäå E2 - ýíåðãèÿ ñâÿçè äèìåðà, E3 - ýíåðãèÿ îêîëîïîðîãîâîãî ñâÿçàííîãî ñîñòîÿíèÿ

òðèìåðà, a3 - äëèíà ðàññåÿíèÿ àòîìà íà äèìåðå è m12 - ïðèâåä¼ííàÿ ìàññà ñèñòåìû

6

Phyllips A.C., Consisteny of the low-energy three-nuleon observables and the separable interation

model // Nul. Phys A . � 1968. � Vol. 107. � P. 209.
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�èñ. 2: Ìîäè�èöèðîâàííàÿ ëèíèÿ Ôèëëèïñà äëÿ øèðîêîãî íàáîðà äâóõ÷àñòè÷íûõ

ïàðàìåòðîâ è íåñêîëüêèõ ðàçëè÷íûõ äâóõ÷àñòè÷íûõ ïîòåíöèàëîâ. Êðåñòàìè îòìå-

÷åíû ðåçóëüòàòû äëÿ ðåàëèñòè÷åñêèõ ïîòåíöèàëîâ âçàèìîäåéñòâèÿ àòîìîâ ãåëèÿ

àòîì-äèìåð. Ïåðåìåííàÿ α ìîæåò ðàññìàòðèâàòüñÿ êàê îáåçðàçìååííàÿ äëèíà ðàññå-

ÿíèÿ àòîìà íà äèìåðå, à ω õàðàêòåðèçóåò ýíåðãèþ ñâÿçè òð¼õ÷àñòè÷íîãî ñîñòîÿíèÿ.

Åñëè òð¼õ÷àñòè÷íîå ñîñòîÿíèå, áëèæàéøåå ê äâóõ÷àñòè÷íîìó ïîðîãó, ñèëüíî ñâÿçàí-

íî, âåëè÷èíà ω ìàëà; áîëüøèå çíà÷åíèÿ ω óêàçûâàþò íà íàëè÷èå ñëàáîñâÿçàííîãî

òð¼õ÷àñòè÷íîãî ñîñòîÿíèÿ. Äëÿ òàêèõ çíà÷åíèé ìîæíî îæèäàòü ëèíåéíîãî ñîîòíî-

øåíèÿ α ≈ ω. Êàê ïîêàçûâàþò ìíîãî÷èñëåííûå ðàñ÷¼òû, ñäåëàííûå àâòîðîì, òàêîå

ñîîòíîøåíèå äåéñòâèòåëüíî âûïîëíÿåòñÿ. Áîëåå òîãî, êîãäà âçàèìîäåéñòâèå â ñèñòå-

ìå áëèçêî ê óíèâåðñàëüíîìó, å�èìîâñêîìó ðåæèìó, ïàðàìåòðû α è ω ëîæàòñÿ íà

óíèâåðñàëüíóþ êðèâóþ íå òîëüêî ïðè áîëüøèõ çíà÷åíèÿõ ω, íî äëÿ âñåãî âîçìîæíî-
ãî äèàïàçîíà çíà÷åíèé (ðèñóíêè 2, 3) Ìîäè�èöèðîâàííàÿ ëèíèÿ Ôèëëèïñà âåñüìà

òî÷íî îïèñûâàåòñÿ ïîëóýìïèðè÷åñêèì ñîîòíîøåíèåì

α =
α1

1
ω
− 1

ω0

+ ω + α0 (2)

ïðè α1 = 5.5, ω0 = 0.419 è α0 = 4. Çäåñü ïåðâûé ÷ëåí îòâå÷àåò çà îïèñàíèå áîëü-

øîé îòðèöàòåëüíîé äëèíû ðàññåÿíèÿ, äðóãèå äâà ÷ëåíà îòâå÷àþò çà ðåæèì áîëü-

øîé ïîëîæèòåëüíîé äëèíû ðàññåÿíèÿ. Óðàâíåíèå (2) ìîæíî èñïîëüçîâàòü â ïðàê-

òè÷åñêèõ âû÷èñëåíèÿõ äëÿ îöåíêè ýíåðãèè ñâÿçè òðèìåðà ïî òð¼õ÷àñòè÷íîé äëèíå

ðàññåÿíèÿ è äâóõ÷àñòè÷íûì íàáëþäàåìûì. Áîëåå ïðîñòàÿ ýìïèðè÷åñêàÿ �îðìóëà

α = ω + 3
2
(1− 1/ω2) õîðîøî ðàáîòàåò äëÿ ïîëîæèòåëüíîé òð¼õ÷àñòè÷íîé äëèíû ðàñ-

ñåÿíèÿ.

Óíèâåðñàëüíûé õàðàêòåð êðèâîé îáúÿñíÿåòñÿ òåì, ÷òî â óíèâåðñàëüíîì ðåæèìå

âçàèìîäåéñòâèå â ñèñòåìå ìîæåò áûòü õîðîøî àïïðîêñèìèðîâàíî âêëàäàìè îò äâóõ

ñîñòîÿíèé - îêîëîïîðîãîâîãî ñâÿçàííîãî ñîñòîÿíèÿ è áëèçêîãî ê ïîðîãó å�èìîâñêîãî

ðåçîíàíñà. Òàêàÿ èíòåðïðåòàöèÿ ïîçâîëÿåò âûäåëèòü òðè ðåæèìà âçàèìîäåéñòâèÿ:

äîìèíèðóþùèì ïîëþñîì îò ñâÿçàííîãî ñîñòîÿíèÿ (ëèíåéíàÿ ÷àñòü, áîëüøèå çíà÷å-
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�èñ. 3: Ìîäè�èöèðîâàííàÿ ëèíèÿ Ôèëëèïñà äëÿ ïîòåíöèàëà Áàðãìàííà è ìîäåëè

íóëåâîãî ðàäèóñà âçàèìîäåéñòâèÿ. Äëÿ ïîòåíöèàëà Áàðãìàííà ý��åêòèâíûé ðàäèóñ

âçàèìîäåéñòâèÿ çà�èêñèðîâàí ïðè 1 a.u., äëèíà ðàññåÿíèÿ âàðüèðóåòñÿ îò 2 äî 460

a.u. Ñîîòâåòñòâóþùèå âåëè÷èíû äâóõ÷àñòè÷íîé äëèíû ðàññåÿíèÿ a2 îòìå÷åíû âäîëü

êðèâîé.

íèÿ ω), äîìèíèðóþùèì ïîëþñîì îêîëîïîðîãîâîãî ðåçîíàíñà (çíà÷åíèÿ ω ≈ 0.419), è
äâóõïîëþñíîé ðåæèì.

Àíàëèç ñïåöèàëüíûõ òî÷åê íà óíèâåðñàëüíîé êðèâîé âûÿâèë íîâûå çàêîíîìåð-

íîñòè äëÿ ñèñòåìû òð¼õ òîæäåñòâåííûõ áîçîíîâ äëÿ ðåæèìîâ âçàèìîäåéñòâèÿ â

òð¼õ÷àñòè÷íîé ñèñòåìå, áëèçêèõ ê å�èìîâñêîìó: äëèíà ðàññåÿíèÿ àòîìà íà äèìåðå

îáðàùàåòñÿ â íóëü ïðè îòíîøåíèè ìåæäó ýíåðãèÿìè ñâÿçè òð¼õ÷àñòè÷íîé è äâóõ÷à-

ñòè÷íîé ñèñòåìû E3/E2 ≈ 2.54, äëèíà ðàññåÿíèÿ ÷àñòèöû íà ñâÿçàííîé ïàðå ñòðå-

ìèòñÿ ê áåñêîíå÷íîñòè ïðè E3/E2 ≈ 6.7.

Ñîäåðæàíèå ãëàâû 2 îòðàæåíî â ðàáîòàõ [5�7℄.

Ñîäåðæàíèå è îñíîâíûå ðåçóëüòàòû ãëàâû 3

�ëàâà 3 ïîñâÿùåíà èññëåäîâàíèþ ñâåðõíèçêîýíåðãåòè÷åñêèõ ñòîëêíîâåíèé îðèåí-

òèðîâàííûõ ïîëÿðíûõ ìîëåêóë. Ïðåäøåñòâóþùèå òåîðåòè÷åñêèå èññëåäîâàíèÿ ïîêà-

çàëè, ÷òî â òàêèõ ñèñòåìàõ èìååòñÿ áîëüøîå êîëè÷åñòâî îêîëîïîðîãîâûõ ðåçîíàíñîâ.

Àâòîðîì äèññåðòàöèè áûë ïîêàçàí óíèâåðñàëüíûé õàðàêòåð ðàñïîëîæåíèÿ ïîäîáíûõ

ðåçîíàíñîâ â ñâåðõõîëîäíûõ ñòîëêíîâåíèÿõ áîçîíîâ [8℄. Âïîñëåäñòâèè áûëà ïðîèç-

âåäåíà êëàññè�èêàöèÿ òàêèõ ðåçîíàíñîâ è ïðîèçâåä¼í ñðàâíèòåëüíûé àíàëèç ñåðèé

ðåçîíàíñîâ äëÿ áîçîííûõ è �åðìèîííûõ ïîëÿðíûõ ìîëåêóë [9℄. Ýòè, íîâûå ðåçóëü-

òàòû è ïðèâåäåíû â íàñòîÿùåé ãëàâå.

Â ïåðâîì ðàçäåëå îïèñûâàåòñÿ ìîäåëü âçàèìîäåéñòâèÿ îðèåíòèðîâàííûõ äèïîëåé.

Âàæíûì øàãîì â òåîðåòè÷åñêîì îïèñàíèè âçàèìîäåéñòâèÿ îðèåíòèðîâàííûõ äè-

ïîëåé ÿâëÿåòñÿ ââåäåíèå äèïîëüíûõ åäèíèö (d.u.), ïîçâîëÿþùèõ èñêëþ÷èòü èç óðàâ-

íåíèé íàâåä¼ííûé äèïîëüíûé ìîìåíò µ è ìàññó ïîëÿðíîé ìîëåêóëû M

D = µ2M/h̄2

ED = h̄6/(M3µ4)
.
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Óðàâíåíèå Øð¼äèíãåðà â òàêèõ åäèíèöàõ çàïèøåòñÿ êàê

[

−1

2
∇2 +

1

r3
(

1− 3(r̂ · ẑ)2
)

]

ψ(~r) = Erelψ(~r) .

Ýòî óðàâíåíèå èññëåäîâàëîñü â ðàáîòå íà îñíîâå ÷èñëåííîãî ìîäåëèðîâàíèÿ ñ èñïîëü-

çîâàíèåì ìåòîäîâ, ïîäîáíûõ îïèñàííûì â ïåðâîé ãëàâå äèññåðòàöèè. Ñèíãóëÿðíîñòü

r−3
âçàèìîäåéñòâèÿ êîìïåíñèðîâàëàñü ââåäåíèåì íóëåâîãî ãðàíè÷íîãî óñëîâèÿ íà

âîëíîâóþ �óíêöèþ íà ïîâåðõíîñòè ñ�åðû ìàëîãî ðàäèóñà r0. Òàêîå ãðàíè÷íîå óñëî-
âèå ìîäåëèðóåò âçàèìîäåéñòâèå äèïîëåé íà ðàññòîÿíèÿõ ïîðÿäêà íåñêîëüêèõ áîðîâ-

ñêèõ ðàäèóñîâ.

Âî âòîðîì ðàçäåëå ââîäèòñÿ àäèàáàòè÷åñêîå ïðåäñòàâëåíèå äëÿ âçàèìîäåéñòâèÿ,

â êîòîðîì äèàãîíàëèçóåòñÿ óãëîâàÿ ÷àñòü ãàìèëüòîíèàíà, à ðàññòîÿíèå ðàññìàòðè-

âàåòñÿ êàê ìåäëåííàÿ ïåðåìåííàÿ. Òàêîå ïðåäñòàâëåíèå ïîçâîëèëî âûÿâèòü êà÷å-

ñòâåííûå îñîáåííîñòè ñâåðõíèçêîýíåðãåòè÷åñêèõ äèïîëü-äèïîëüíûõ ñòîëêíîâåíèé.

Ñîîòâåòñâóþùèå àäèàáàòè÷åñêèå òåðìû ïðèâåäåíû íà ðèñóíêå 4. Òåðìû êëàññè�è-

öèðóþòñÿ â ñîîòâåòñòâèè ñ ïîâåäåíèåì óãëîâûõ �óíêöèé íà áîëüøèõ ðàññòîÿíèÿõ:

îíè àñèìïòîòè÷åñêè ïðèáëèæàþòñÿ ê ñ�åðè÷åñêèì ãàðìîíèêàì. Ïîâåäåíèå ý��åê-
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�èñ. 4: Àäèàáàòè÷åñêèå ïîòåíöèàëüíûå òåðìû äëÿ áîçîííûõ (a) è �åðìèîííûõ (b)

ïîëÿðíûõ ìîëåêóë. Òåðìû êëàññè�èöèðîâàíû ïî àñèìïòîòè÷åñêîìó óãëîâîìó êâàí-

òîâîìó ÷èñëó ℓ è òî÷íîìó ìàãíèòíîìó êâàíòîâîìó ÷èñëó |m|. Îòìåòèì íåáîëüøîé

ïîòåíöèàëüíûé áàðüåð â íèæíåì �åðìèîííîì àäèàáàòè÷åñêîì ïîòåíöèàëå V1,0.

òèâíûõ ïîòåíöèàëîâ âçàèìîäåéñòâèÿ íà áîëüøèõ ðàññòîÿíèÿõ äëÿ âñåõ êàíàëîâ îïðå-

äåëÿåòñÿ öåíòðîáåæíûì îòòàëêèâàíèåì ∼ 1
r2
, êðîìå áîçîííîãî êàíàëà V0,0. Äëÿ ýòîãî

êàíàëà ïîòåíöèàë - âñþäó ïðèòÿãèâàþùèé, óáûâàþùèé íà áîëüøèõ ðàññòîÿíèÿõ êàê

1
r4
. Âñå äðóãèå àäèàáàòè÷åñêèå òåðìû èìåþò ïîòåíöèàëüíûé áàðüåð â ïåðåõîäíîé îá-

ëàñòè ìåæäó ïðèòÿãèâàþùèì êîðîòêîäåéñòâèåì è îòòàëêèâàþùèì äàëüíîäåéñòâèåì.

Âûñîòà áàðüåðà çàäà¼ò âàæíóþ äîïîëíèòåëüíóþ ýíåðãåòè÷åñêóþ øêàëó â ñèñòåìå.

Ïîêà ýíåðãèÿ ñòîëêíîâåíèé íå ïðåâûñèò áàðüåð âî âòîðîì àäèàáàòè÷åñêîì êàíà-

ëå, ïåðâûé, íèæíèé òåðì ÿâëÿåòñÿ îïðåäåëÿþùèì. Ýòî ïîçâîëÿåò èäåíòè�èöèðî-

âàòü �ïîðîãîâûé ðåæèì� ðàññåÿíèÿ êàê îòíîñÿùèéñÿ ê ýíåðãèÿì ñòîëêíîâåíèé ìíîãî

ìåíüøèõ ÷åì ïîòåíöèàëüíûå áàðüåðû â àäèàáàòè÷åñêèõ ïîòåíöèàëàõ. Äðóãîå âàæíîå

ñâîéñòâî ïîòåíöèàëüíûõ òåðìîâ - â ïðèñóòñòâèè íåáîëüøîãî, ∼ 0.1 d.u., áàðüåðà â
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Òàáëèöà 3: Ïàðàìåòðû �îðìóëû ïîëîæåíèÿ ðåçîíàíñîâ äëÿ ðàäèóñîâ îáðåçàíèÿ r0 â
êàíàëàõ, ïðåîáëàäàþùèõ ïðè íèçêèõ ýíåðãèÿõ.

(l, m) a0 a1 a2
Áîçîíû

(0, 0) 0.2447 3.3817 0.711496

(2, 0) 8.17602 13.5762 0.622266

(4, 0) 31.6553 21.2334 0.63889

Ôåðìèîíû

(1, 0) 0.3635 3.567 0.6844

(3, 0) 10.873 11.809 0.68644

(5, 0) 32.579 20.671 0.63113

îñíîâíîì �åðìèîííîì ñîñòîÿíèè. Íàëè÷èå ýòîãî áàðüåðà ïðèâîäèò ê ñóùåñòâåííîìó

ðàçëè÷èþ â íèçêîýíåðãåòè÷åñêîì ðàññåÿíèè �åðìèîíîâ è áîçîíîâ, ñêàçûâàåòñÿ íà

ðåçîíàíñíîì ïîâåäåíèè ñå÷åíèÿ ðàññåÿíèÿ.

Â òðåòüåì ðàçäåëå îáñóæäàåòñÿ ïîëóêëàññè÷åñêèé àíàëèç ïîëîæåíèé ðåçîíàíñîâ,

ïðèâîäÿòñÿ ïðîñòûå �îðìóëû, ïîçâîëÿþùèå âû÷èñëèòü ïîëîæåíèÿ ðåçîíàíñîâ â òîì

èëè èíîì àäèàáàòè÷åñêîì êàíàëå, èññëåäóåòñÿ ïðèñóòñòâèå ïîðîãîâîãî ðåçîíàíñà ïðè

èçìåíåíèè ïàðàìåòðà r0. Â ÷àñòíîñòè, s-âîëíîâîé ðåçîíàíñ ïîÿâëÿåòñÿ ïðè çíà÷åíèÿõ

r0 =
4α2

(4α+ β(πn+ φ0))(πn + φ0)
,

ãäå φ0 = 0.0735π, α = 0.9586 è β = 0.265. Ïîäîáíàÿ ïàðàìåòðèçàöèÿ (r
(l,m)
0 (n) =

1
a0+a1n+a2n2 ) îïèñûâàåò è ïîðîãîâûå ðåçîíàíñû â äðóãèõ êàíàëàõ. Ïàðàìåòðû, îïè-

ñûâàþùèå ïîëîæåíèå îïèñàííûõ âûøå ñåðèé ðåçîíàíñîâ, ïðèâåäåíû â òàáëèöå 3.

Â ÷åòâ¼ðòîì ðàçäåëå îáñóæäàåòñÿ ñâÿçü ðåçîíàíñîâ â ñèñòåìå ñ àíèçîòðîïèåé

ðàññåÿíèÿ. Ïîêàçàíî, íàïðèìåð, ÷òî â îêðåñòíîñòè ðåçîíàíñà, íà ìèíèìóìå ñå÷å-

íèÿ ðàññåÿíèÿ, â öåëîì äîìèíèðóþùèé s-âîëíîâîé êàíàë íå äà¼ò âêëàäà â ðàññåÿíèå

áîçîííûõ äèïîëåé, è êàê çàâèñèìîñòü ñå÷åíèÿ ðàññåÿíèÿ îò íàïðàâëåíèÿ ìåæäó ïðè-

ëîæåííûì ïîëåì è íàïðàâëåíèåì ñòîëêíîâåíèÿ, òàê è äè��åðåíöèàëüíîå ñå÷åíèå

ðàññåÿíèÿ ñòàíîâÿòñÿ àíèçîòðîïíûìè. Íàïðîòèâ, íà ïèêå ðåçîíàíñà âêëàä s-âîëíû

â ñå÷åíèå ñòàíîâèòñÿ äîìèíèðóþùèì. Òàêèì îáðàçîì, âïåðâûå óñòàíîâëåíà ñâÿçü

ìåæäó ñå÷åíèåì ðàññåÿíèÿ è åãî óãëîâûì ïîâåäåíèåì â ñòîëêíîâåíèÿõ îðèåíòèðî-

âàííûõ äèïîëåé. Ïîäîáíûå ý��åêòû ïðåäñêàçàíû è äëÿ ñòîëêíîâåíèé �åðìèîííûõ

ìîëåêóë.

Â ïÿòîì ðàçäåëå îáñóæäàþòñÿ âîïðîñû âîçìîæíûõ òåõíèê íàáëþäåíèÿ îïèñàí-

íûõ ðåçîíàíñíûõ ñåðèé. Îäèí èç âîçìîæíûõ ñöåíàðèåâ íàáëþäåíèÿ ñîñòîèò â âà-

ðüèðîâàíèè âåëè÷èíû ïðèëîæåííîãî ïîëÿðèçóþùåãî ïîëÿ. Ïðè åãî ñëàáîì âëèÿíèè

íà âçàèìîäåéñòâèÿ â �èêñèðîâàííîì, àòîìíîì ìàñøòàáå, îíî îïðåäåëÿåò âåëè÷è-

íó äèïîëüíûõ åäèíèö, è òåì ñàìûì ïîçâîëÿåò âàðüèðîâàòü ñîîòíîøåíèå ìàñøòàáîâ
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äèïîëü-äèïîëüíûõ è êîðîòêîäåéñòâóþùèõ ñèë. Òåì ñàìûì, âîçìîæíî óñòàíîâèòü ñî-

îòíîøåíèå ìåæäó ïàðàìåòðîì ìîäåëè r0 è ïðèëîæåííûì âíåøíèì ïîëåì. Ïðåäñêà-

çàííîå ïîâåäåíèå ñå÷åíèÿ ðàññåÿíèÿ â çàâèñèìîñòè îò ïðèëîæåííîãî âíåøíåãî ïîëÿ

ïðèâåäåíî íà ðèñóíêå 5.
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�èñ. 5: Çàâèñèìîñòü ñå÷åíèÿ óïðóãîãî îêîëîïîðîãîâîãî ðàññåÿíèÿ îò ýëåêòðè÷åñêîãî

ïîëÿ â àáñîëþòíûõ (a) è äèïîëüíûõ (b) åäèíèöàõ. Ìèíèìóìû ñå÷åíèÿ íà âåðõíåì

ðèñóíêå áûñòðî ðàñòóò ñ óâåëè÷åíèåì ïîëÿ êàê ðåçóëüòàò áûñòðîãî ðîñòà äèïîëü-

íîé äëèíû. Ñå÷åíèå ðàññåÿíèÿ �åðìèîíîâ äåìîíñòðèðóåò áîëåå óçêèå ðåçîíàíñíûå

èçìåíåíèÿ, äåìîíñòðèðóÿ ïðè ýòîì òó æå êàðòèíó ðîñòà ñ ïðèëîæåííûì ïîëåì E4
.

Â çàêëþ÷åíèè ñóììèðóþòñÿ îñíîâíûå ðåçóëüòàòû ãëàâû.

Ñîäåðæàíèå ãëàâû 3 îòðàæåíî â ðàáîòàõ [8, 9℄.

Âòîðàÿ ÷àñòü äèññåðòàöèè îáúåäèíÿåò ãëàâû ñ ÷åòâåðòîé ïî øåñòóþ, ïîñâÿùåí-

íûå âçàèìîäåéñòâèþ êâàíòîâûõ ñèñòåì ñ ñèëüíûìè êîðîòêèìè ëàçåðíûìè èìïóëüñà-

ìè. Äëÿ èññëåäîâàíèÿ òàêèõ ñèñòåì ÷èñëåííîå ðåøåíèå íåñòàöèîíàðíîãî óðàâíåíèÿ

Øð¼äèíãåðà ÿâëÿåòñÿ îäíèì èç ãëàâíûõ èíñòðóìåíòîâ. Îñíîâíûì îáúåêòîì èññëå-

äîâàíèÿ â ãëàâàõ 4 è 5 ÿâëÿåòñÿ ìîëåêóëÿðíûé èîí âîäîðîäà H

+
2 . Àâòîðîì âïåðâûå

áûëî ïîêàçàíî íà îñíîâå ÷èñëåííûõ ýêñïåðèìåíòîâ, ÷òî ïðîöåññû äèññîöèàöèè ìî-

ãóò áûòü ÷óâñòâèòåëüíû ê �àçå ìåæäó íåñóùåé è îãèáàþùåé ëàçåðíîãî èìïóëüñà, è

îñíîâíîå âíèìàíèå â ãëàâàõ 4 è 5 óäåëåíî îöåíêå íàáëþäàåìîñòè �àçîâûõ ý��åêòîâ

â äèññîöèàöèè ìîëåêóëÿðíîãî èîíà âîäîðîäà. �ëàâà 6 ïîñâÿùåíà ïîñòðîåíèþ îáùåé

òåîðèè âëèÿíèÿ �àçû ëàçåðíîãî èìïóëüñà íà êîíå÷íîå ñîñòîÿíèå âçàèìîäåéñòâóþ-

ùåé ñ íèì êâàíòîâîé ñèñòåìû.

Ñîäåðæàíèå è îñíîâíûå ðåçóëüòàòû ãëàâû 4

Ïðè ðàññìîòðåíèè ïðîöåññîâ, ñâÿçàííûõ ñ ðàñïàäîì ñèñòåìû, âîçíèêàåò ñïåöè�è-

÷åñêàÿ ïðîáëåìà: ñ îäíîé ñòîðîíû, äâèæåíèå ïðîäóêòîâ ðåàêöèè èí�èíèòíî, ñ äðó-
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ãîé ñòîðîíû, îáú¼ì êîí�èãóðàöèîííîãî ïðîñòðàíñòâà, â êîòîðîì ïðîèçâîäèòñÿ ïîèñê

÷èñëåííîãî ðåøåíèÿ, îêàçûâàåòñÿ êîíå÷íûì. Â ðåçóëüòàòå, âîçíèêàþò îãðàíè÷åíèÿ

íà õàðàêòåðíîå âðåìÿ, äëÿ êîòîðîãî ìîãóò áûòü ïîñòðîåíû ÷èñëåííûå ðåøåíèÿ: ïðè

ïðèáëèæåíèè âîëíîâûõ ïàêåòîâ ê ãðàíèöàì îáëàñòè, â êîòîðîé èùåòñÿ ÷èñëåííîå

ðåøåíèå, âîçíèêàþò àðòå�àêòû, ñâÿçàííûå ñ îòðàæåíèåì âîëíîâûõ ïàêåòîâ îò ãðà-

íèö. Åñòü íåñêîëüêî ïîäõîäîâ ê ðåøåíèþ ýòîé ïðîáëåìû. Îäèí èç ïîäõîäîâ ñâÿçàí

ñ ââåäåíèåì èñêóññòâåííîãî ïîãëîùåíèÿ âîëíîâûõ ïàêåòîâ â îêðåñòíîñòè ãðàíèö ñ

ïîìîùüþ ìàñêèðóþùåé �óíêöèè, ìíèìîãî ïîòåíöèàëà ëèáî âíåøíåãî êîìïëåêñíîãî

âðàùåíèÿ. Òàêîé ïîäõîä, îäíàêî, èìååò âàæíûå îãðàíè÷åíèÿ: òåðÿåòñÿ èí�îðìàöèÿ î

äèíàìèêå ñâîáîäíî äâèæóùèõñÿ ÷àñòåé ñèñòåìû, ÷òî óñëîæíÿåò àíàëèç êîíå÷íîãî ñî-

ñòîÿíèÿ. Êðîìå òîãî, äîïîëíèòåëüíàÿ ñëîæíîñòü âîçíèêàåò èç áûñòðîãî íàêîïëåíèÿ

ïðîñòðàíñòâåííîé �àçû, ïðèâîäÿùåé ê áûñòðûì îñöèëëÿöèÿì ðåøåíèÿ, çàòðóäíÿ-

þùèì åãî ÷èñëåííîå âîñïðîèçâåäåíèå, îñîáåííî ïðè íåîáõîäèìîñòè ïîèñêà ðåøåíèÿ

äëÿ áîëüøèõ âðåìåííûõ îòðåçêîâ.

×åòâåðòàÿ ãëàâà ïîñâÿùåíà îïèñàíèþ è ïðèìåíåíèþ òåõíèêè ñêàëèðîâàííûõ êî-

îðäèíàò, ïîçâîëÿþùåé ðàçðåøèòü îáå óïîìÿíóòûå ïðîáëåìû

7

.

Ïåðâûé ðàçäåë ÷åòâ¼ðòîé ãëàâû ïîñâÿùåí îïèñàíèþ ìåòîäà ñêàëèðîâàííûõ êî-

îðäèíàò. Ýòà òåõíèêà âêëþ÷àåò âðåìÿçàâèñÿùåå ïðåîáðàçîâàíèå êîîðäèíàò

x = R(t)ξ ,

ãäå R(t) - íåêîòîðàÿ �óíêöèÿ ñ ãëàäêîé è ïëàâíî ìåíÿþùåéñÿ âòîðîé ïðîèçâîäíîé.

Ïðàêòè÷åñêè õîðîøèì âûáîðîì ñêàëèðóþùåé �óíêöèè ìîæíî ñ÷èòàòü

R(t) =

{

1 , t < t0
[1 + v4x(t− t0)

4]
1/4

, t ≥ t0
,

ãäå vx - àñèìïòîòè÷åñêèé ìàñøòàáíûé êîý��èöèåíò, èìåþùèé ðàçìåðíîñòü ñêîðî-

ñòè, è t0 - âðåìÿ âêëþ÷åíèÿ ìàñøòàáèðîâàíèÿ êîîðäèíàò. Òàêæå âûïîëíÿåòñÿ ïðå-

îáðàçîâàíèå âîëíîâîé �óíêöèè

ΨS(ξ, t) =
√
Re−im

2
RṘξ2Ψ(Rξ, t) ,

ãäå òî÷êà îáîçíà÷àåò ïðîèçâîäíóþ ïî âðåìåíè. Òàêîå ïðåîáðàçîâàíèå ïîçâîëÿåò ëîêà-

ëèçîâàòü âîëíîâûå ïàêåòû, îòâå÷àþùèå ñâîáîäíîìó äâèæåíèþ, âíóòðè îãðàíè÷åííîé

îáëàñòè, à òàêæå ñíèìàåò ïðîáëåìó âîñïðîèçâåäåíèÿ êèíåìàòè÷åñêèõ îñöèëëÿöèé.

Àâòîðîì ïîêàçàíî, ÷òî òàêîå ïðåîáðàçîâàíèå ïîçâîëÿåò ïîëó÷èòü ðàñïðåäåëå-

íèå ñêîðîñòåé èç �óíêöèè ïëîòíîñòè êîíå÷íîãî ñîñòîÿíèÿ, íå ïðèáåãàÿ, íàïðèìåð,

ê êàêèì-ëèáî èíòåãðàëüíûì ïðåîáðàçîâàíèÿì âîëíîâîé �óíêöèè. Ýòî äîñòèãàåòñÿ

áëàãîäàðÿ ïðÿìîé ñâÿçè âîëíîâîé �óíêöèè â ñêàëèðîâàííûõ êîîðäèíàòàõ ñ âîëíîâîé

�óíêöèåé â èìïóëüñíîì ïðåäñòàâëåíèè:

Ψ̃(p, t) = e−iπ
4

1√
mvx

ei
p2

2m
tΨS(

p

mvx
, t) +O((mv2xt)

−3/2) .

7

Îíà áûëà ïðåäëîæåíà � â íåñêîëüêî èíîì êîíòåêñòå � â ðàáîòå Soloviev E.A., Vinitsky S.I.,

Suitable oordinates for the three-body problem in the adiabati representation // J. Phys. B. � 1985. �

Vol. 18. � P. L557
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Èñïîëüçîâàíèå ýòîãî ñîîòíîøåíèÿ ïðîèëëþñòðèðîâàíî ïðèìåðàìè.

Èñêëþ÷åíèå êèíåìàòè÷åñêèõ îñöèëëÿöèé ñóùåñòâåííî óïðîùàåò àïïðîêñèìàöèþ

âîëíîâîé �óíêöèè, ÷òî ñêàçûâàåòñÿ íà ñêîðîñòè ñõîäèìîñòè íàáëþäàåìûõ ïî ÷èñ-

ëó òî÷åê ñåòêè, ÷òî ïðîèëëþñòðèðîâàíî ãðà�èêîì àíàëèçà ñõîäèìîñòè âåðîÿòíîñòè

èîíèçàöèè ìîäåëüíîé ñèñòåìû ïî ÷èñëó òî÷åê ñåòêè.

Âòîðîé ðàçäåë ãëàâû 4 ïîñâÿù¼í èñïîëüçîâàíèþ òåõíèêè ñêàëèðîâàííûõ êîîðäè-

íàò äëÿ àíàëèçà ïðîöåññîâ äèññîöèàöèè ìîëåêóëÿðíîãî èîíà HD

+
â êîðîòêîì ëàçåð-

íîì èìïóëüñå. �àññìîòðåíû äâóìåðíàÿ è òð¼õìåðíàÿ ìîäåëè ìîëåêóëÿðíîãî èîíà,

âçàèìîäåéñòâóþùåãî ñ ëàçåðíûì èìïóëüñîì ïðîäîëæèòåëüíîñòüþ 10 �åìòîñåêóíä è

äëèíîé âîëíû 785 íì. Ïîêàçàíî, ÷òî èñïîëüçîâàíèå ìåòîäà ñêàëèðîâàííûõ êîîðäèíàò

ëèøü ïî íåêîòîðîé ÷àñòè ñòåïåíåé ñâîáîäû, îòâå÷àþùèõ ìåæúÿäåðíîìó ðàññòîÿíèþ,

ïðèâîäèò ê çàìåòíûì âû÷èñëèòåëüíûì ïðåèìóùåñòâàì. Òàê, íàïðèìåð, îöåíêà ïî-

ãðåøíîñòè âû÷èñëåíèé �îòîäèññîöèàöèè óìåíüøåíà âäâîå áëàãîäàðÿ èñïîëüçîâàíèþ

ñêàëèðîâàííûõ êîîðäèíàò. Îòìå÷åíû çàìåòíûå ðàçëè÷èÿ â ïðåäñêàçàíèÿõ äâóìåð-

íîé è òð¼õìåðíîé ìîäåëè, îáíàðóæåíà ñóùåñòâåííî áîëåå âûñîêàÿ ÷óâñòâèòåëüíîñòü

ðàñïðåäåëåíèÿ �ðàãìåíòîâ ðåàêöèè ïî ñêîðîñòÿì ê �àçå èìïóëüñà ïî ñðàâíåíèþ ñ

âåðîÿòíîñòüþ äèññîöèàöèè â çàäàííîì êàíàëå.

Ñîäåðæàíèå ãëàâû 4 îòðàæåíî â ðàáîòàõ [10, 11℄.

Ñîäåðæàíèå è îñíîâíûå ðåçóëüòàòû ãëàâû 5

Ïÿòàÿ ãëàâà ïîñâÿùåíà äåòàëüíîìó èññëåäîâàíèþ ïðîöåññîâ äèññîöèàöèè ìîëåêó-

ëÿðíîãî èîíà HD

+
â ïîëå ñèëüíîãî êîðîòêîãî ëàçåðíîãî èìïóëüñà. �ëàâíàÿ ðåøàåìàÿ

çàäà÷à - îöåíèòü âîçìîæíîñòü íàáëþäåíèÿ âëèÿíèÿ �àçû ìåæäó íåñóùåé è îãèáà-

þùåé èìïóëüñà íà ðåçóëüòàòû äèññîöèàöèè ìîëåêóëÿðíîãî èîíà â ðåàëèñòè÷åñêîì

ñöåíàðèè ýêñïåðèìåíòà.

Â ïåðâîì ðàçäåëå îïèñûâàåòñÿ ìàòåìàòè÷åñêàÿ ìîäåëü âçàèìîäåéñòâèÿ ìîëåêó-

ëÿðíîãî èîíà HD

+
ñ ñèëüíûì êîðîòêèì ëàçåðíûì èìïóëüñîì. Ïðåäïîëàãàåòñÿ, ÷òî

ìîëåêóëû â íà÷àëüíîì ñîñòîÿíèè îðèåíòèðîâàíû â ïëîñêîñòè ïîëÿðèçàöèè ïîëÿ

èìïóëüñà, è çà âðåìÿ èìïóëüñà ìîëåêóëà íå èñïûòûâàåò ñóùåñòâåííûõ âðàùåíèé.

Â òàêîì ïðåäïîëîæåíèè, ïðåäëîæåíî ðàññìàòðèâàòü äâèæåíèå ÿäåð èîíà îäíîìåð-

íûì, äâèæåíèå ýëåêòðîíà ïðåäïîëàãàåòñÿ öèëèíäðè÷åñêè ñèììåòðè÷íûì, è ñèñòåìà

îïèñûâàåòñÿ òðåìÿ êîîðäèíàòàìè: ðàññòîÿíèåì ìåæäó ÿäåðíûìè öåíòðàìè è äâó-

ìÿ êîîðäèíàòàìè ýëåêòðîíà. Ïðèâåäåíû ñîîòâåòñòâóþùèå äèíàìè÷åñêèå óðàâíåíèÿ,

ó÷èòûâàþùèå ñêàëèðîâàíèå êîîðäèíàò. Îïðåäåëåíû êàíàëû ðåàêöèè, �îðìóëû äëÿ

îïðåäåëåíèÿ ðàñïðåäåëåíèÿ �ðàãìåíòîâ ðåàêöèè ïî êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè.

Ïîäðîáíî îïèñàí ìåòîä ÷èñëåííîãî ðåøåíèÿ íåñòàöèîíàðíîãî óðàâíåíèÿ Øð¼-

äèíãåðà. Îñîáåííîñòü èñïîëüçîâàííîãî ìåòîäà â òîì, ÷òî âû÷èñëåíèå ïðîïàãàòîðà

íà êàæäîì âðåìåííîì øàãå δ òðåáóåò òîëüêî O(N) îïåðàöèé (çäåñü N - ÷èñëî òî÷åê

ñåòêè). Òàêîé ìåòîä îñíîâàí íà �îðìóëå ðàñùåïëåíèÿ îïåðàòîðà

e−i(A+B)δ = e−iA δ
2 e−iBδe−iA δ

2 +O(δ3).

Îïåðàòîðíûå ýêñïîíåíòû âû÷èñëÿþòñÿ íà îñíîâå ìåòîäà Êðýíêà-Íèêîëñîíà, îòâå÷à-

þùåãî ïðîñòåéøåìó Ïàäå-àïïðîêñèìàíòó ýêñïîíåíòû:

UA(δ) = (1 + iA
δ

2
)−1(1− iA

δ

2
) = e−iAδ +O(δ3). (3)
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Òàáëèöà 4: Ýíåðãèè ñâÿçàííûõ ñîñòîÿíèé äëÿ ïåðâûõ äåñÿòè óðîâíåé HD

+
, èñïîëü-

çîâàííûå â äàííîé ðàáîòå â ñðàâíåíèè ñ îáðàçöîâûìè ðàñ÷¼òàìè èç ðàáîòû Esry

B.D., Sadeghpour H.R., Adiabati formulation of heteronulear hydrogen moleular ion

// Phys. Rev. A. � 1999. � Vol. 60. � P. 3604.

v Îáðàçöîâûé ðàñ÷¼ò Íàñòîÿùàÿ ðàáîòà Îòíîñèòåëüíàÿ ðàçíîñòü

0 �0.59803 �0.59723 0.13%

1 �0.58932 �0.58864 0.11%

2 �0.58104 �0.58003 0.17%

3 �0.57319 �0.57252 0.12%

4 �0.56575 �0.56532 0.08%

5 �0.55871 �0.55823 0.09%

6 �0.55207 �0.55158 0.09%

7 �0.54582 �0.54534 0.09%

8 �0.53996 �0.53937 0.11%

9 �0.53447 �0.53396 0.10%

Äëÿ äîñòàòî÷íî ìàëûõ øàãîâ ïî âðåìåíè δ, îïåðàòîð ýâîëþöèè ìîæåò áûòü âû-

÷èñëåí ñ íåîáõîäèìîé òî÷íîñòüþ. Âñå èñïîëüçóåìûå ïðèáëèæåííûå �îðìóëû âåðíû

ñ òî÷íîñòüþ äî O(δ3), è âñå èñïîëüçîâàííûå ïðèáëèæåííûå ïðîïàãàòîðû óíèòàð-

íû. Çàìåòèì, ÷òî ìàòðèöû, îòâå÷àþùèå îòäåëüíûì ÷ëåíàì ãàìèëüòîíèàíà, èìåþò

ëåíòî÷íóþ ëèáî äèàãîíàëüíóþ ñòðóêòóðó, ÷òî ïîçâîëÿåò ðåøàòü ñèñòåìó ëèíåéíûõ

àëãåáðàè÷åñêèõ óðàâíåíèé ïî êàæäîé èç êîîðäèíàò çà O(N) îïåðàöèé, à ïðèáëèæåí-
íûé ïðîïàãàòîð â öåëîì èìååò ñòðóêòóðó òåíçîðíîãî ïðîèçâåäåíèÿ. Ýòî è ïðèâîäèò

ê áûñòðîé âû÷èñëèòåëüíîé ñõåìå.

Çàäà÷à èññëåäîâàíèÿ ðåàëèñòè÷åñêîãî ñöåíàðèÿ ýêñïåðèìåíòà âêëþ÷àåò íåîáõî-

äèìîñòü èññëåäîâàòü ïðîöåññû äèññîöèàöèè äëÿ êàæäîãî íà÷àëüíîãî âèáðàöèîííîãî

óðîâíÿ ìîëåêóëÿðíîãî èîíà. Ïîýòîìó îêàçûâàåòñÿ çíà÷èìîé çàäà÷à áûñòðîãî, ý�-

�åêòèâíîãî âû÷èñëåíèÿ òàêèõ íà÷àëüíûõ ñîñòîÿíèé ñèñòåìû. Äëÿ ðåøåíèÿ òàêîé

çàäà÷è àâòîðîì âïåðâûå ïðåäëîæåíî èñïîëüçîâàòü ìåòîä ýâîëþöèè ïî ìíèìîìó âðå-

ìåíè ñîâìåñòíî ñ àëãîðèòìîì Àðíîëüäè. Ïîêàçàíî, ÷òî òàêàÿ ñòðàòåãèÿ ïðèâîäèò ê

áîëåå áûñòðîìó ðåøåíèþ âû÷èñëèòåëüíîé çàäà÷è ïî ñðàâíåíèþ ñ ìåòîäàìè, èçâåñò-

íûìè â ëèòåðàòóðå. Â òàáëèöå 4 ïðèâåäåíû çíà÷åíèÿ ýíåðãèé ñâÿçàííûõ ñîñòîÿíèé

HD

+
, âû÷èñëåííûå íà ñåòêå, èñïîëüçîâàííîé â ðàñ÷¼òàõ, â ñðàâíåíèè ñ ðåçóëüòàòàìè

îáðàçöîâûõ âû÷èñëåíèé.

Âî âòîðîì ðàçäåëå ãëàâû 5 îöåíèâàåòñÿ âîçìîæíîñòü ýêñïåðèìåíòàëüíîãî íàáëþ-

äåíèÿ âëèÿíèÿ �àçû ìåæäó íåñóùåé è îãèáàþùåé (ÔÍÎ) ëàçåðíîãî èìïóëüñà íà

äèññîöèàöèþ ìîëåêóëÿðíîãî èîíà. Ïðÿìîå ýêñïåðèìåíòàëüíîå èññëåäîâàíèå âëèÿíèÿ

ÔÍÎ íà äèññîöèàöèþ ìîëåêóëÿðíûõ èîíîâ âîäîðîäà çàòðóäíåíî íåñêîëüêèìè îá-

ñòîÿòåëüñòâàìè. Â ïåðâóþ î÷åðåäü, ïîäãîòîâêà ìèøåíè H

+
2 (ëèáî äðóãèõ èçîòîïîâ)

â �èêñèðîâàííîì âèáðàöèîííîì ñîñòîÿíèè ÿâëÿåòñÿ òåõíè÷åñêè ñëîæíîé çàäà÷åé.

Êðîìå òîãî, â ðåàëüíîì ýêñïåðèìåíòå ìèøåíü èñïûòûâàåò âîçäåéñòâèå íå òîëüêî

èìïóëüñà �èêñèðîâàííîé èíòåíñèâíîñòè, íî âîçäåéñòâèÿ öåëîãî íàáîðà èìïóëüñîâ

ìåíüøåé èíòåíñèâíîñòè, ÷òî ñâÿçàíî ñ íåîäíîðîäíûì ðàñïðåäåëåíèåì ïîëÿ â �îêóñå
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ëàçåðíîãî ëó÷à. Òàêèì îáðàçîì, íåîáõîäèìî èññëåäîâàòü âëèÿíèå �àçîâûõ ý��åêòîâ

íà äèññîöèàöèþ ðàçëè÷íûõ íà÷àëüíûõ ñîñòîÿíèé, à òàêæå ïðîâåñòè óñðåäíåíèå ý�-

�åêòà ïî �îêóñíîìó îáú¼ìó. �åçóëüòàòû òàêîãî èññëåäîâàíèÿ ïðèâåäåíû âî âòîðîì

ðàçäåëå.

Â ðåçóëüòàòå îáíàðóæåíî, ÷òî ïîñëå âñåõ óñðåäíåíèé, íåîáõîäèìûõ äëÿ ó÷¼òà âîç-

ìîæíûõ òðóäíîñòåé ýêñïåðèìåíòà, �àçîâûé ý��åêò ìîæíî íàáëþäàòü â ïëîòíîñòè

ðàñïðåäåëåíèÿ �ðàãìåíòîâ ïî êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè. Çàâèñèìîñòü ýíåðãåòè÷åñêîãî

ðàñïðåäåëåíèÿ �ðàãìåíòîâ äèññîöèàöèè îò ÔÍÎ ïîñëå óñðåäíåíèÿ ïî �îêàëüíîìó

îáú¼ìó, íîðìàëèçîâàííàÿ íà ñðåäíþþ ïî �àçå âåëè÷èíó âíóòðè êàæäîãî èíòåðâàëà

ýíåðãèé ñ øàãîì 0.1 ýÂ äëÿ êàíàëà D+p è ðàçíûõ ïèêîâûõ èíòåíñèâíîñòåé, ïîêàçàíà
íà ðèñóíêå 6.

Â çàêëþ÷èòåëüíîì ðàçäåëå ñóììèðîâàíû ðåçóëüòàòû èññëåäîâàíèÿ íàáëþäàåìî-

ñòè �àçîâûõ ý��åêòîâ â ðåàëèñòè÷åñêîì ñöåíàðèè ýêñïåðèìåíòà.

Äëÿ îáíàðóæåíèÿ ý��åêòà ÔÍÎ â óãëîâîì ðàñïðåäåëåíèè �ðàãìåíòîâ ñëåäóåò

èñïîëüçîâàòü èìïóëüñû ñ ïèêîâîé èíòåíñèâíîñòüþ íå ìåíåå ÷åì I0 = 2×1014 W/m

2
.

Òð¼õêðàòíàÿ âàðèàöèÿ ñèãíàëà ìîæåò áûòü îáíàðóæåíà ïðè äèññîöèàöèè èç êîëåáà-

òåëüíûõ ñîñòîÿíèé v = 0 èëè v = 1. Íåêîãåðåíòíîå íà÷àëüíîå ñîñòîÿíèå ìîëåêóëû,
ïîëó÷åííîå â ðåçóëüòàòå áûñòðîé èîíèçàöèè, îäíàêî, ñíèçèò êîíòðàñò äî óðîâíÿ 20%,

à óñðåäíåíèå ïî èíòåíñèâíîñòè ïîëÿ â �îêóñå ëàçåðà ïðàêòè÷åñêè ñäåëàåò ý��åêò

íåíàáëþäàåìûì. ×òîáû îáíàðóæèòü ý��åêò, íåîáõîäèìî èñêëþ÷èòü óñðåäíåíèå ïî

�îêóñíîìó îáú¼ìó ëèáî ïóò¼ì ïîñòðîåíèÿ ý��åêòèâíîé îäíîìåðíîé ãåîìåòðèè ýêñ-

ïåðèìåíòà, ëèáî ïðèìåíèâ ê äàííûì ïîñò-îáðàáîòêó íàïîäîáèå èçìåðåíèé äè��å-

ðåíöèàëüíîé èíòåíñèâíîñòè. Ïðè äîñòàòî÷íîé èíòåíñèâíîñòè ëàçåðà, ïîëíàÿ âåðîÿò-

íîñòü äèññîöèàöèè äîëæíà áûòü ñðàâíèìà ñ âåðîÿòíîñòüþ èîíèçàöèè, è íå äîëæíà

� ñîãëàñíî ðåçóëüòàòàì ïðåäñòàâëåííîãî ìîäåëèðîâàíèÿ � ïðåâîñõîäèòü å¼ áîëåå ÷åì

íà 60%.

Èçìåðåíèå ðàñïðåäåëåíèÿ �ðàãìåíòîâ äèññîöèàöèè ïî ýíåðãèè äåëàåò íàáëþäå-

íèå ý��åêòîâ ÔÍÎ ãîðàçäî áîëåå âåðîÿòíûì, ïîñêîëüêó ðàñïðåäåëåíèå ïî ýíåð-

ãèè îêàçûâàåòñÿ ãîðàçäî áîëåå ÷óâñòâèòåëüíûì ê �àçå, ÷åì óãëîâîå ðàñïðåäåëåíèå

�ðàãìåíòîâ. Åñëè óñëîâèÿ ýêñïåðèìåíòà ïîçâîëÿþò ãàðàíòèðîâàòü âêëàä ëèøü îò

íåáîëüøîãî îòðåçêà çíà÷åíèé ïèêîâîé èíòåíñèâíîñòè, �àçîâûå ý��åêòû ìîãóò íà-

áëþäàòüñÿ ïðè çàìåòíî áîëåå ñëàáûõ ïèêîâûõ ïîëÿõ. Íàïðèìåð, ìîæíî îæèäàòü

õîðîøî çàìåòíîãî ý��åêòà ïðè èíòåíñèâíîñòè íèæå I0 = 1014 W/m

2
, ïðè êîòîðîé

íå îæèäàåòñÿ íèêàêîãî çàìåòíîãî âêëàäà èîíèçàöèè. Äëÿ âñåõ çíà÷åíèé èíòåíñèâ-

íîñòè ñâûøå I0 = 1014 W/m

2
ìîæíî îæèäàòü çàìåòíîé èîíèçàöèè, êîòîðàÿ, êàê

îæèäàåòñÿ, ñîïðîâîæäàëà áû õîðîøî çàìåòíûå �àçîâûå ý��åêòû â ðàñïðåäåëåíèè

�ðàãìåíòîâ ïî ýíåðãèÿì. Ýòè ý��åêòû îñîáåííî ÷¼òêî äîëæíû ïðîÿâëÿòüñÿ íà õâî-

ñòàõ ýíåðãåòè÷åñêîãî ðàñïðåäåëåíèÿ, ïðè ýíåðãèÿõ áîëåå 1 eV. Íàèáîëåå êîíòðàñòíûå
çíà÷åíèÿ ýíåðãèé �ðàãìåíòîâ çàâèñÿò îò ïèêîâîé èíòåíñèâíîñòè, è êîíòðàñò íå âåä¼ò

ñåáÿ ñ èçìåíåíèåì èíòåíñèâíîñòè ìîíîòîííî. Ïðè áîëåå ñëàáûõ ïîëÿõ, îòâå÷àþùèõ

èíòåíñèâíîñòè èìïóëüñà îò 5× 1013 äî 1014 W/m

2
, íàèëó÷øèé êîíòðàñò îæèäàåòñÿ

äëÿ ýíåðãèé â îêðåñòíîñòÿõ 1 eV è 1.5 eV. Äëÿ áîëåå ñèëüíûõ ïîëåé ýíåðãèè íàèëó÷-
øåãî êîíòðàñòà ìåíÿþòñÿ. Íàïðèìåð, ìîæíî îæèäàòü, ÷òî �àçîâûå ý��åêòû áóäóò

õîðîøî ïðîÿâëåíû äëÿ �ðàãìåíòîâ ñ ýíåðãèÿìè ìåæäó 2 è 2.5 eV.

Åñëè ãåîìåòðèÿ ýêñïåðèìåíòà è åãî ý��åêòèâíîñòü íå ïîçâîëÿþò âûäåëèòü ñèã-
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�èñ. 6: Çàâèñèìîñòü ýíåðãåòè÷åñêîãî ðàñïðåäåëåíèÿ �ðàãìåíòîâ äèññîöèàöèè ïîñëå

óñðåäíåíèÿ ïî �îêàëüíîìó îáú¼ìó, íîðìàëèçîâàííîãî âíóòðè êàæäîãî èíòåðâàëà

ýíåðãèé, äëÿ êàíàëà D+p è ðàçíûõ ïèêîâûõ èíòåíñèâíîñòåé: (a) I0 = 5×1013 W/m

2
;

(b) I0 = 8 × 1013 W/m

2
; () I0 = 1 × 1014 W/m

2
; (d) I0 = 2 × 1014 W/m

2
; (e)

I0 = 4× 1014 W/m

2
; (f) I0 = 7× 1014 W/m

2
. Ïîêàçàíû äâà ïåðèîäà ÔÍÎ. Îáëàñòè,

â êîòîðûõ ïîãðåøíîñòü âû÷èñëåíèÿ ïðåâîñõîäèò âåëè÷èíó ý��åêòà, ñêðûòû. Íà-

÷àëüíîå ñîñòîÿíèå - íåêîãåðåíòíàÿ ñóììà âèáðàöèîííûõ óðîâíåé ñ ðàñïðåäåëåíèåì

Ôðýíêà-Êîíäîíà.
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íàëû, îòâå÷àþùèå èìïóëüñàì �èêñèðîâàííîé ïèêîâîé èíòåíñèâíîñòè, �àçîâûå ý�-

�åêòû âñ¼ æå ìîãóò íàáëþäàòüñÿ â ýíåðãåòè÷åñêîì ðàñïðåäåëåíèè �ðàãìåíîâ ïîñëå

óñðåäíåíèÿ ïî �îêàëüíîìó îáú¼ìó. Â ýòîì ñëó÷àå íàèëó÷øèé êîíòðàñò îæèäàåò-

ñÿ íà êðàþ ýíåðãåòè÷åñêîãî ðàñïðåäåëåíèÿ. Ïîñêîëüêó âêëàä �ðàãìåíòîâ ñ áîëåå

âûñîêîé ýíåðãèåé ïîÿâëÿåòñÿ òîëüêî ïðè âûñîêîé èíòåíñèâíîñòè èìïóëüñà, ýòî àâ-

òîìàòè÷åñêè ãàðàíòèðóåò, ÷òî ðàññìàòðèâàÿ õâîñò ýíåðãåòè÷åñêîãî ðàñïðåäåëåíèÿ

ìû îäíîâðåìåííî ïðîâåä¼ì è ñåëåêöèþ ïî èíòåíñèâíîñòè èìïóëüñà. Ýòî ïîçâîëèò

ñäåëàòü �àçîâûå ý��åêòû çàìåòíûìè äàæå ïîñëå óñðåäíåíèÿ ñèãíàëà ïî �îêóñíîìó

îáú¼ìó.

Ñîäåðæàíèå ãëàâû 5 îòðàæåíî â ðàáîòàõ [10, 12℄.

Ñîäåðæàíèå è îñíîâíûå ðåçóëüòàòû ãëàâû 6

�ëàâà 6 ïîñâÿùåíà ïîñòðîåíèþ òåîðèè âëèÿíèÿ �àçû ìåæäó íåñóùåé è îãèáàþ-

ùåé ýëåêòðîìàãíèòíîãî èìïóëüñà íà êîíå÷íîå ñîñòîÿíèå âçàèìîäåéñòâóþùåé ñ íèì

ñèñòåìû. Â íåé ðàçðàáîòàíà òåîðèÿ, îáúÿñíÿþùàÿ ëþáûå ý��åêòû âëèÿíèÿ �àçû,

à òàêæå ïîçâîëÿþùàÿ êà÷åñòâåííî âûÿâèòü óñëîâèÿ, ïðè êîòîðûõ �àçà èìïóëüñà

ìîæåò îêàçûâàòü âëèÿíèå íà êîíå÷íîå ñîñòîÿíèå ñèñòåìû.

Â ïåðâîì ðàçäåëå ãëàâû ââåä¼í �îðìàëèçì óðàâíåíèÿ Øð¼äèíãåðà ñ ìíîãîìåð-

íûì âðåìåíåì

8

. �àññìîòðèì íåñòàöèîíàðíîå óðàâíåíèå Øð¼äèíãåðà ñ âðåìÿçàâèñÿ-

ùèì ïîòåíöèàëîì

i
∂

∂t
Ψ = [H0 + V (t)]Ψ . (4)

Çäåñü Ψ - âîëíîâàÿ �óíêöèÿ, H0 - ãàìèëüòàíèàí ñèñòåìû ïðè îòñóòñòâèè âíåøíåãî

ïîëÿ, V (t) = −E(t) ·d cos(ωt+ϕ) - ïîòåíöèàë âçàèìîäåéñòâèÿ êâàíòîâîé ñèñòåìû ñî

âíåøíèì ïîëåì, E(t) - îãèáàþùàÿ ïîëÿ ëàçåðíîãî èìïóëüñà, d - îïåðàòîð äèïîëüíîãî

âçàèìîäåéñòâèÿ, ω - íåñóùàÿ ÷àñòîòà è ϕ - �àçà ìåæäó íåñóùåé è îãèáàþùåé (ÔÍÎ).

Ââåä¼ì äèíàìèêó ïî âòîðîìó, èñêóññòâåííî ââåä¼ííîìó âðåìåíè:

(i
∂

∂s
+ i

∂

∂t
)Ψ(s, t) = (H0 + V (s, t;ϕ))Ψ(s, t) . (5)

Íå òðóäíî çàìåòèòü, ÷òî åñëè íåêîòîðàÿ �óíêöèÿ Ψ(s, t) óäîâëåòâîðÿåò óðàâíåíèþ
(5), òî �óíêöèÿ Ψ(t) = Ψ(s, t) |s=t áóäåò ðåøåíèåì íåñòàöèîíàðíîãî óðàâíåíèÿ Øð¼-

äèíãåðà (4). Äåéñòâèòåëüíî, ñóæàÿ ðåøåíèå íà �äèàãîíàëüíîå� âðåìÿ s = t è ïîä-

ñòàâëÿÿ â ëåâóþ ÷àñòü óðàâíåíèÿ (4), ìû ïîëó÷èì ëåâóþ ÷àñòü óðàâíåíèÿ (5)

i
∂

∂t
Ψ(t, t) = (i

∂

∂s
+ i

∂

∂t
)Ψ(s, t) |s=t .

Ïðàâûå ÷àñòè óðàâíåíèé (4) è (5) ñîâïàäàþò ïðè s = t. Òàêèì îáðàçîì, êàê òîëü-

êî ïîëó÷åíî ëþáîå ðåøåíèå óðàâíåíèÿ ñ äâóìåðíûì âðåìåíåì, òàê ñðàçó åìó â ñî-

îòâåòñòâèå ìîæåò áûòü ïîñòàâëåíî ðåøåíèå èñõîäíîãî íåñòàöèîíàðíîãî óðàâíåíèÿ

Øð¼äèíãåðà (4).

Âî âòîðîì ðàçäåëå ãëàâû ïðåäëîæåíî ðàçíåñòè âðåìåííûå çàâèñèìîñòè ïîòåíöèà-

ëà âçàèìîäåéñòâèÿ êâàíòîâîé ñèñòåìû ñî âíåøíèì èìïóëüñîì, îòâå÷àþùèå ïåðèîäè-

÷åñêîé çàâèñèìîñòè íåñóùåé è íåïåðèîäè÷åñêîé çàâèñèìîñòè îãèáàþùåé èìïóëüñà,

8

U. Peskin U., Moiseev N., The solution of the time-dependent Shr�odinger equation by the (t, t')

method: Theory, omputational algorithm and appliations // J.Chem. Phys. � 1993. � Vol. 99. � P. 4590.
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è èñêàòü ðåøåíèå óðàâíåíèÿ (5) â êëàññå �óíêöèé, ïåðèîäè÷åñêèõ ïî âðåìåíè, îòâå-

÷àþùåìó íåñóùåé. Äëÿ ýòîãî áóäåì èñêàòü ðåøåíèå â âèäå ðàçëîæåíèÿ â ðÿä Ôóðüå

Ψ(s, t) =
∞
∑

n=−∞

einωtφn(s) . (6)

Áóäåì íàçûâàòü êîý��èöèåíòû ðàçëîæåíèÿ φn(s) àìïëèòóäàìè n-�îòîííîé ýìèññèè
(n > 0) ëèáî àáñîðáöèè (n < 0).

Ââîäèòñÿ âåêòîð n-�îòîííûõ àìïëèòóä Φ(s;ϕ), äëÿ êîòîðîãî çàïèñûâàåòñÿ íåñòà-
öèîíàðíîå óðàâíåíèå Øð¼äèíãåðà

i
∂

∂s
Φ(s;ϕ) = H(s;ϕ)Φ(s;ϕ) .

Ïðè ýòîì, çàâèñèìîñòü îò �àçû â òàêîì ïðåäñòàâëåíèè ìîæíî èñêëþ÷èòü ïðîñòûì

óíèòàðíûì ïðåîáðàçîâàíèåì

[U(ϕ)]mn = δmne
−inϕ ,

H(ϕ) = U
†(ϕ)H(0)U(ϕ) ,

i∂sU(ϕ)φ(s;ϕ) = H(0)U(ϕ)φ(s;ϕ) .

Ýòî óðàâíåíèå ïîçâîëÿåò óñòàíîâèòü ãëàâíûé ðåçóëüòàò íàñòîÿùåé ãëàâû: óíèòàðíóþ

ýêâèâàëåíòíîñòü ðåøåíèé, îòâå÷àþùèõ ðàçíûì �àçàì ìåæäó íåñóùåé è îãèáàþùåé

Φ(s;ϕ) = U
†(ϕ)Φ(s; 0) . (7)

Ýòî ñîîòíîøåíèå ïîçâîëÿåò èíòåðïðåòèðîâàòü ëþáîé ý��åêò ÔÍÎ êàê ðåçóëüòàò

èíòåð�åðåíöèè êàíàëîâ, îòâå÷àþùèõ ðàçëè÷íûì àìïëèòóäàì n-�îòîííîãî îáìåíà.

Âñå ïðèâåä¼ííûå ðåçóëüòàòû ïîëó÷åíû ñ èñïîëüçîâàíèåì âåñüìà îáùèõ ïðåäïîëî-

æåíèé: äîïóñòèìîñòü äèïîëüíîãî ïðèáëèæåíèÿ ïðè îïèñàíèè âçàèìîäåéñòâèÿ êâàí-

òîâîé ñèñòåìû ñ ïîëåì èìïóëüñà, è âîçìîæíîñòüþ îïèñàíèÿ èìïóëüñà â âèäå ïðîèç-

âåäåíèÿ íåñóùåé è îãèáàþùåé. Íèêàêèõ ñïåöèàëüíûõ ïðåäïîëîæåíèé î �èçè÷åñêîé

ïðèðîäå êâàíòîâîé ñèñòåìû, âçàèìîäåéñòâóþùåé ñ êîðîòêèì ýëåêòðîìàãíèòíûì èì-

ïóëüñîì, íå äåëàëîñü. Ýòî îçíà÷àåò, ÷òî âñå ý��åêòû ÔÍÎ ìîãóò ðàññìàòðèâàòüñÿ

êàê ðåçóëüòàò èíòåð�åðåíöèè íåñêîëüêèõ n-�îòîííûõ êàíàëîâ.

Â òðåòüåì ðàçäåëå ãëàâû îáñóæäàåòñÿ âëèÿíèå �àçû íà íàáëþäàåìûå, à òàêæå

ââîäèòñÿ âåëè÷èíà, ïîçâîëÿþùàÿ îõàðàêòåðèçîâàòü ñòåïåíü âëèÿíèÿ �àçû íà íàáëþ-

äàåìóþ - âåëè÷èíà �àçîâîãî ý��åêòà.

Â ÷åòâåðòîì è ïÿòîì ðàçäåëàõ ïðèâîäèòñÿ ïðèìåð ïðèìåíåíèÿ òåîðèè ê îöåíêå

çàâèñèìîñòè âåðîÿòíîñòè ïåðåõîäà â äâóõóðîâíåâîé ñèñòåìå îò �àçû ìåæäó íåñóùåé

è îãèáàþùåé. Àíàëèç ýòîé ìîäåëè ïîçâîëèë îáúÿñíèòü âàæíûå êà÷åñòâåííûå ñâîé-

ñòâà �àçîâûõ ý��åêòîâ. �åçóëüòàòû òàêîãî àíàëèçà ñóììèðîâàíû â øåñòîì ðàçäåëå.

Ïîñòðîåííàÿ òåîðèÿ áàçèðóåòñÿ íà ïðåäñòàâëåíèè óðàâíåíèÿ ñ äâóìåðíûì âðå-

ìåíåì, äàþùèì, â ðàññìîòðåííîì ñëó÷àå, âîçìîæíîñòü ðàçäåëèòü ÷àñòè äèíàìèêè

ñèñòåìû, îòâå÷àþùèå ïåðèîäè÷åñêèì è íåïåðèîäè÷åñêèì êîìïîíåíòàì âçàèìîäåé-

ñòâèÿ. Ïåðåõîä ê òàêîìó ïðåäñòàâëåíèþ äàë âîçìîæíîñòü èñêëþ÷èòü èç óðàâíåíèé

25



èíòåðåñóþùèé íàñ ïàðàìåòð � �àçó � ïðîñòûì ëèíåéíûì ïðåîáðàçîâàíèåì. Òàêèì

îáðàçîì, ïîÿâèëàñü âîçìîæíîñòü óêàçàòü ïðÿìóþ ñâÿçü ìåæäó �àçîé èìïóëüñà è

âîëíîâîé �óíêöèåé êîíå÷íîãî ñîñòîÿíèÿ.

Íà ïðèìåðå ïðîñòîé ìîäåëüíîé ñèñòåìû ïîêàçàíî, ÷òî íå òîëüêî äëèòåëüíîñòü èì-

ïóëüñà, íî è åãî èíòåíñèâíîñòü îêàçûâàþòñÿ âàæíûìè äëÿ âîçíèêíîâåíèÿ ý��åêòà.

Ïðè ýòîì èíòåíñèâíîñòü èìïóëüñà èãðàåò äâîÿêóþ ðîëü: ñ îäíîé ñòîðîíû, èìïóëüñ

äîëæåí áûòü äîñòàòî÷íî èíòåíñèâåí äëÿ âîçáóæäåíèÿ ìíîãî�îòîííûõ ïðîöåññîâ â

ñèñòåìå, ñ äðóãîé ñòîðîíû, îí òàêæå âëèÿåò íà âåðîÿòíîñòü íåàäèàáàòè÷åñêèõ ïåðå-

õîäîâ ìåæäó ñîñòîÿíèÿìè, îòâå÷àþùèìè ðàçëè÷íîìó êîëè÷åñòâó ïîãëîùåííûõ ëèáî

èñïóùåííûõ ñèñòåìîé �îòîíîâ.

Òàêàÿ èíòåðïðåòàöèÿ �àçîâûõ ý��åêòîâ, ðàâíî êàê è êà÷åñòâåííûå ðåçóëüòàòû,

ïðèâåä¼ííûå â ãëàâå 5, ïîëó÷èëè ýêñïåðèìåíòàëüíîå ïîäòâåðæäåíèå â íåäàâíåé ðà-

áîòå

9

Ñîäåðæàíèå ãëàâû îòðàæåíî â ðàáîòå [13℄.

Çàêëþ÷åíèå

Â äèññåðòàöèè ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû, íàøåäøèå ïðèìåíåíèå â øèðîêîì íàáîðå

ðàáîò, ñâÿçàííûõ ñ êâàíòîâûìè ñèñòåìàìè íåñêîëüêèõ ÷àñòèö. Íà îñíîâå îðèãèíàëü-

íûõ âû÷èñëèòåëüíûõ òåõíèê è èõ ðåàëèçàöèé àâòîðîì áûëè ïðîâåäåíû ÷èñëåííûå

ýêñïåðèìåíòû, ïîçâîëèâøèå âûÿâèòü íîâûå ý��åêòû è çàêîíîìåðíîñòè êàê äëÿ ñòà-

öèîíàðíûõ ñèñòåì, òàê è äëÿ ñèñòåì, âçàèìîäåéñòâóþùèõ ñ âíåøíèìè ïîëÿìè. Àâòî-

ðó óäàëîñü âûÿâèòü ñâÿçü, ìåæäó ý��åêòîì Å�èìîâà è ëèíèåé Ôèëëèïñà, îñòàâàâ-

øóþñÿ íå îáíàðóæåííîé â òå÷åíèå ïî÷òè 50 ëåò ñ ìîìåíòà îáíàðóæåíèÿ ýòèõ âàæíûõ

äëÿ êâàíòîâîé çàäà÷è íåñêîëüêèõ òåë ý��åêòîâ. Àâòîðîì áûë ïðåäñêàçàí ý��åêò

âëèÿíèÿ �àçû èìïóëüñà íà �îòîäèññîöèàöèþ ìîëåêóëÿðíûõ ñèñòåì, ïîäòâåðäèâ-

øèéñÿ âïîñëåäñòâèè íà ýêñïåðèìåíòå, ïîñòðîåíà îáùàÿ òåîðèÿ âëèÿíèÿ �àçû ìåæäó

íåñóùåé è îãèáàþùåé èìïóëüñà íà êîíå÷íîå ñîñòîÿíèå êâàíòîâîé ñèñòåìû. Ýòà òåî-

ðèÿ ïîçâîëèëà âûÿâèòü îáùèå êà÷åñòâåííûå, êàñàþùèåñÿ ëþáûõ êâàíòîâûõ ñèñòåì,

óñëîâèÿ, ïðè êîòîðûõ �àçà èìïóëüñà ìîæåò âëèÿòü íà êîíå÷íîå ñîñòîÿíèå ñèñòåìû,

è îòêðûëà íîâûå âîçìîæíîñòè äëÿ èíòåðïðåòàöèè ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ðåçóëüòàòîâ.

Ïðåäñòàâëÿþòñÿ èíòåðåñíûìè ñëåäóþùèå íàïðàâëåíèÿ ðàçâèòèÿ ïðåäñòàâëåííîé

ðàáîòû. Òåõíèêè, èñïîëüçîâàííûå äëÿ èññëåäîâàíèÿ ñòàöèîíàðíûõ ñèñòåì íà îñíî-

âå ÷èñëåííîãî ðåøåíèÿ óðàâíåíèé Ôàääååâà äîïóñêàþò ìíîãî÷èñëåííûå îáîáùåíèÿ.

Òàê, âåä¼òñÿ ðàáîòà íàä èõ ïðèìåíåíèåì äëÿ êóëîíîâñêèõ ñèñòåì, ãäå ïîëó÷åíû ïåð-

âûå ïðåäâàðèòåëüíûå ðåçóëüòàòû. Ïðåäñòàâëÿåò èíòåðåñ è èñïîëüçîâàíèå óðàâíåíèé

Ôàääååâà äëÿ èññëåäîâàíèÿ íåñòàöèîíàðíûõ ñèñòåì, ïîäîáíûõ òåì, ÷òî áûëè îïè-

ñàíû âî âòîðîé ÷àñòè äèññåðòàöèè. Ýòî ïîçâîëèëî áû áîëåå ïîëíî èñïîëüçîâàòü ïî-

òåíöèàë ìåòîäèê, ïðåäñòàâëåííûõ àâòîðîì âî âòîðîé ÷àñòè, ïåðåéòè ê èññëåäîâàíèþ

áîëåå ðåàëèñòè÷åñêèõ ìîäåëåé, èññëåäîâàòü áîëåå ñëîæíûå ìîëåêóëÿðíûå ñèñòåìû.

Ïðåäñòàâëåííàÿ âî âòîðîé ÷àñòè òåîðèÿ âëèÿíèÿ �àçû èìïóëüñà íà êîíå÷íîå ñî-

9

Carrier-envelope phase ontrol over fragmentation of H

+

2 and D2 / Zohrabi M., Berry B., Kling N.G.,

Johim B., Severt T., Ablikim U., Betsh K.J., Zeng S., Anis F., Wang Z., K�ubel M.// Journal of Physis:

Conferene Series. � 2015. � Vol. 635. P. 112045.
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ñòîÿíèå ñèñòåìû òàêæå äîïóñêàåò áîëåå øèðîêîå ïðèìåíåíèå. Òàê, ïðåäñòàâëåííûé

�îðìàëèçì ïîçâîëÿåò ïîëó÷èòü íåòðèâèàëüíûå ðåçóëüòàòû â èìïóëüñíîì ïðèáëèæå-

íèè äàæå â òåõ ñëó÷àÿõ, êîãäà óñðåäíåííîå ïî âðåìåíè âçàèìîäåéñòâèå îêàçûâàåò-

ñÿ ðàâíûì íóëþ. Ïðåäñòàâëÿåò èíòåðåñ èññëåäîâàíèå ïðåäåëîâ ïðèìåíèìîñòè òàêèõ

ìîäåëåé. Òàêæå ïðåäñòàâëåííûé àíàëèç ïîçâîëÿåò ïî-íîâîìó ïîäîéòè ê ðåçóëüòàòàì

îáðàáîòêè ÷èñëåííîãî ýêñïåðèìåíòà è ïðåäëîæèòü íîâûå èíòåðïðåòàöèè ïðîöåññîâ

âçàèìîäåéñòâèÿ êâàíòîâûõ ñèñòåì ñ êîðîòêèìè âíåøíèìè èìïóëüñàìè. Òàêæå ïðåä-

ñòàâëÿåò èíòåðåñ èíòåðïðåòàöèÿ äðóãèõ ïðîöåññîâ, ñâÿçàííûõ ñ ÷óâñòâèòåëüíîñòüþ

ñèñòåìû ê �àçå èìïóëüñà, òàêèõ êàê èçîìåðèçàöèÿ ìîëåêóë è ãåíåðàöèÿ âûñîêèõ

ãàðìîíèê.
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