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Ôèçè÷åñêèå ïåðñïåêòèâû èññëåäîâàíèé íåäî-

ñòàòêîâ è ïîñòðîåíèé îáîáùàþùèõ òåîðèé êâàí-

òîâîé õèìèè

Ìîè ñòóäåí÷åñêèå è àñïèðàíòñêèå ðàáîòû, ïîñâÿùåí-
íûå íåäîñòàòêàì êâàíòîâîé ìåõàíèêè è êâàíòîâîé õè-
ìèè

Ñ ïðîáëåìàìè êâàíòîâîé õèìèè ÿ âïåðâûå ñòîëêíóëñÿ â õîäå ìîèõ
ñòóäåí÷åñêèõ ðàáîò ïî ôèçèêå â óíèâåðñèòåòå Íåàïîëÿ, Èòàëèÿ, â êîíöå
1950-õ ãîäîâ. Ìîèì ïðåïîäàâàòåëåì áûëà ïðîôåññîð Áàêóíèíà, õîðîøî
èçâåñòíàÿ â Åâðîïå òîãî âðåìåíè æåíùèíà-õèìèê, êîòîðàÿ áåæàëà èç
Ðîññèè âìåñòå ñî âñåé ñåìüåé ïîñëå ïðèõîäà ê âëàñòè êîììóíèñòîâ. Ìîè
òðè ýêçàìåíà, êîòîðûå ÿ ñäàâàë åé (íåîðãàíè÷åñêàÿ õèìèÿ, îðãàíè÷åñêàÿ
õèìèÿ è ëàáîðàòîðíàÿ õèìèÿ), áûëè ñàìûìè òðóäíûìè â ìîåé æèçíè
(õîòÿ ïðîô. Áàêóíèíà áûëà äîâîëüíà ìîèìè ýêçàìåíàöèîííûìè îòâåòà-
ìè).

Êðîìå õèìèè, â ïðîöåññå ñâîèõ ñòóäåí÷åñêèõ èññëåäîâàíèé ÿ ïîäêëþ-
÷àëñÿ ê èññëåäîâàíèÿì â ôèçèêå, â ÷àñòíîñòè, îòíîñÿùèìñÿ ê êâàíòîâîé
ìåõàíèêå è åå ìàòåìàòè÷åñêîé ñòðóêòóðå. Ìîèì ïðåïîäàâàòåëåì ìàòå-
ìàòèêè áûë ïðîôåññîð Êà÷èîïïîëè (Caccioppoli), îäèí èç ñàìûõ çíàìå-
íèòûõ èòàëüÿíñêèõ ìàòåìàòèêîâ òîãî âðåìåíè, êîòîðûé ó÷èë î íåîáõî-
äèìîñòè ïåðåäîâîé ìàòåìàòèêè äëÿ êîëè÷åñòâåííûõ ôèçè÷åñêèõ èññëå-
äîâàíèé.

Ïðè ÷òåíèè ðàáîò îñíîâîïîëîæíèêîâ ñîâðåìåííîé ôèçèêè äëÿ ìåíÿ
áûëî óæå òîãäà, â ñòóäåí÷åñêèå ãîäû, íåòðóäíî âèäåòü îòñóòñòâèå çàâåð-
øåííîãî õàðàêòåðà êâàíòîâîé ìåõàíèêè.

Íàïðèìåð, ÿ áûë âïå÷àòëåí çàÿâëåíèåì Ýíðèêî Ôåðìè (Enrico Fermi)
(÷üÿ êîí÷èíà â 1954 ã. âñå åùå ïåðåæèâàëàñü â ôèçè÷åñêèõ ëàáîðàòîðè-
ÿõ êîíöà 1950-õ ãîäîâ), íà ñòð. 111 åãî çíàìåíèòîé "ßäåðíîé ôèçèêè"
(University of Chicago Press, 1950):

"åñòü ñîìíåíèÿ â òîì, ÷òî îáû÷íûå êîíöåïöèè ãåîìåòðèè ñî-
õðàíÿþòñÿ äëÿ òàêèõ ìàëûõ îáëàñòåé ïðîñòðàíñòâà (îáëàñòè
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ïðîÿâëåíèÿ ÿäåðíûõ ñèë)."

Â ñëåäñòâèè ýòîãî, ÿ ïîòðàòèë íåñêîëüêî ëåò ñâîåé èññëåäîâàòåëüñêîé
æèçíè íà êîíñòðóèðîâàíèå ãåîìåòðèé, êîòîðûå áîëåå ïîäõîäèëè áû äëÿ
âîñïðîèçâåäåíèÿ ñëîæíîñòè ÿäåðíûõ ñèë, òàê êàê ôèçèêà äåéñòâèòåëüíî
ìîæåò áûòü ñâåäåíà ê ïðèìèòèâíûì ãåîìåòðè÷åñêèì ïîíÿòèÿì.

Ðàâíî âäîõíîâëÿþùèìè áûëè ðàáîòû Ýìèëèî Ñåãðå (Emilio Segre),
Âèêòîðà Âåéññêîïôà (Victor Weisskopf) è äðóãèõ âåäóùèõ ó÷åíûõ òîãî
âðåìåíè, êîãäà îíè ïîêàçûâàëè íåñïîñîáíîñòü êâàíòîâîé ìåõàíèêè äî-
ñòè÷ü òî÷íîãî âîñïðîèçâåäåíèÿ ïîëíûõ ÿäåðíûõ ìàãíèòíûõ ìîìåíòîâ
âñåõ ÿäåð, à íå îäíîãî òîëüêî óåäèíåííîãî äåéòðîíà (ýòà íåñïîñîáíîñòü
âñå åùå ïîëíîñòüþ ñîõðàíÿåòñÿ äî íàøèõ äíåé), èç-çà î÷åâèäíîãî "èçìå-
íåíèÿ" âíóòðåííèõ õàðàêòåðèñòèê ïðîòîíîâ è íåéòðîíîâ ïðè èõ ïåðåíîñå
èç óñëîâèé âàêóóìà (êîòîðûå èñïîëüçóþòñÿ äëÿ èõ îïðåäåëåíèÿ äî íàñòî-
ÿùåãî âðåìåíè) â íîâûå óñëîâèÿ, âîçíèêàþùèå ïðè èõ ó÷àñòèè â ÿäåðíîé
ñòðóêòóðå.

Íàïðèìåð, ÿ âñå åùå ÿðêî ïîìíþ ìîå ïåðâîå ÷òåíèå çàÿâëåíèÿ Áëàòòà
(Blatt) è Âåéñêîïôà â èõ "Òåîðåòè÷åñêîé ÿäåðíîé ôèçèêå" (John Wiley
& Sons, ïåðâîå èçäàíèå, 1952 ã.), â ðàçäåëå ïîñâÿùåííîì ÿäåðíûì ìàã-
íèòíûì ìîìåíòàì (ñòð. 31, èçäàíèÿ 1963 ã.):

"Âîçìîæíî, âíóòðåííèé ìàãíåòèçì ÿäðà èçìåíÿåòñÿ, êîãäà
îíî íàõîäèòñÿ â òåñíîì êîíòàêòå ñ äðóãèì ÿäðîì."

Ëåãêî áûëî âèäåòü, äàæå â ïðîöåññå ìîèõ ñòóäåí÷åñêèõ èññëåäîâàíèé,
íåâîçìîæíîñòü äëÿ êâàíòîâîé ìåõàíèêè âîñïðîèçâîäèòü èçìåíåíèÿ âíó-
òðåííèõ õàðàêòåðèñòèê ÷àñòèö, òàêèõ ñòàáèëüíûõ êàê ïðîòîí, ïîýòîìó
âîçíèêàåò òðåáîâàíèå îáîáùåíèÿ òåîðèè. Âïîñëåäñòâèè, ÿ ïîòðàòèë ãîäû
ìîåé èññëåäîâàòåëüñêîé æèçíè íà èçó÷åíèå ïðîáëåìû è äåéñòâèòåëüíî,
ñîâñåì íåäàâíî, äîñòèã òî÷íîãî âîñïðîèçâåäåíèÿ âñåõ ïîëíûõ ÿäåðíûõ
ìàãíèòíûõ ìîìåíòîâ, áëàãîäàðÿ àäðîííîìó îáîáùåíèþ êâàíòîâîé ìåõà-
íèêè, êîòîðàÿ ÿâëÿåòñÿ îñíîâîé äàííîé ìîíîãðàôèè (ñì. ñíîñêè 1 è 6
ýòîãî Ââåäåíèÿ è ò. III ðàáîòû [9]).

ß áûë òàêæå âïå÷àòëåí "îòñóòñòâèåì çàâåðøåííîñòè" êâàíòîâîé ìå-
õàíèêè, îçâó÷åííîé Ýéíøòåéíîì (Einstein), Ïîäîëüñêèì (Podolsky) è Ðî-
çåíîì (Rosen) (Phys. Rev. 47, 777, 1935), î ÷åì ÿ ÷èòàë â ýïèñòîìîëîãè-
÷åñêèõ êíèãàõ, öèðêóëèðîâàâøèõ â Èòàëèè â òî âðåìÿ. Äåéñòâèòåëüíî,
âïîñëåäñòâèè, ÿ ïîòðàòèë äåñÿòèëåòèÿ ìîåé èññëåäîâàòåëüñêîé æèçíè íà
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ïîèñêè ïðèåìëåìîãî è ñîãëàñîâàííîãî "çàâåðøåíèÿ" êâàíòîâîé ìåõàíè-
êè. Âñå ñîäåðæàíèå ýòîé ìîíîãðàôèè, íà÷èíàÿ ñ ñîäåðæàíèÿ ýòîãî Ââå-
äåíèÿ, ìîæåò ðàññìàòðèâàòüñÿ, êàê èçó÷åíèå âîçìîæíîñòè çàâåðøåíèÿ
êâàíòîâîé ìåõàíèêè è, ñëåäîâàòåëüíî, êâàíòîâîé õèìèè.

ß äî ñèõ ïîð ïîìíþ ñòàòüè â èòàëüÿíñêèõ ãàçåòàõ òîãî âðåìåíè, êîãäà
ÿ ó÷èëñÿ â êîëëåäæå, îáñóæäàþùèõ ìíîãî÷èñëåííûå ñîìíåíèÿ, âûðà-
æåííûå Àëüáåðòîì Ýéíøòåéíîì (òîãäà åùå æèâîãî, ïîñêîëüêó îí óìåð
â 1955 ã.), ïî ïîâîäó îòñóòñòâèÿ äåòåðìèíèñòñêîãî õàðàêòåðà êâàíòîâîé
ìåõàíèêè.

ß ÷óâñòâîâàë, ÷òî âûðàçèòåëüíîñòü ýòèõ îñíîâíûõ ñîìíåíèé ÿâëÿ-
åòñÿ ÿðêîé ìàíèôåñòàöèåé êàê â îáó÷åíèè, òàê è â íàóêå, òàê êàê ýòî
ñòèìóëèðóåò ìûøëåíèå â ëþáîì âîçðàñòå. ß ÷óâñòâîâàë è äî ñèõ ïîð
÷óâñòâóþ íåíàó÷íîñòü ëþáûõ ó÷åíèé èëè ó÷åáíèêîâ, ïðåäñòàâëÿþùèõ
äèñöèïëèíó êàê êîíåö íàó÷íûõ èçûñêàíèé â ýòîé îáëàñòè.

Âî âðåìÿ ìîèõ ñòóäåí÷åñêèõ èññëåäîâàíèé ïî èñòîðèè íàóêè ÿ âèäåë
ñî âñåé î÷åâèäíîñòüþ, ÷òî íàóêà íèêîãäà íå äîïóñòèò îêîí÷àòåëüíûõ òå-
îðèé. Îòñþäà ÿ ïðèîáðåë óáåæäåíèå, ÷òî âåðà â êîíå÷íûé õàðàêòåð äàí-
íîé äèñöèïëèíû ÿâëÿåòñÿ ïðîñòî ïîëèòè÷åñêè-íåíàó÷íîé. Èñòèííûå ó÷å-
íûå ìîãóò, â äåéñòâèòåëüíîñòè, îáñóæäàòü ïóòü, êîòîðûì äàííàÿ òåîðèÿ
äîëæíà áûòü îáîáùåíà, íî ïîäâåðãàòü ñîìíåíèþ, îáñòðóêöèè, èëè ðèñêó
êà÷åñòâåííûå òåõíè÷åñêèå èññëåäîâàíèÿ ïî ðàñøèðåíèþ òåîðèé ÿâëÿåòñÿ
áåñ÷åñòíûì. Ïðåæäå âñåãî, èñòîðèÿ ó÷èò, ÷òî èññëåäîâàíèÿ ïî îáîáùå-
íèþ ñóùåñòâóþùèõ òåîðèé ÿâëÿþòñÿ âñåãäà ïðîäóêòèâíûìè, íåçàâèñèìî
îò òîãî, óâåí÷àëèñü îíè óñïåõîì èëè íåò, â òî âðåìÿ êàê èõ ïîäàâëåíèå
ÿâëÿåòñÿ, î÷åâèäíî, áåñïëîäíûì.

Êàê ýòî õîðîøî èçâåñòíî è íà ÷òî ñåòóþò ðàçëè÷íûå ó÷åíûå, â ïî-
ñëåäíèå äåñÿòèëåòèÿ 20-ãî âåêà, ôèçèêà è õèìèÿ ïðåâðàòèëèñü â ôîðìó
íàó÷íîé ðåëèãèè, èç-çà îòñóòñòâèÿ ïðàâèëüíûõ òðàêòîâîê èñòîðè÷åñêèõ
ñîìíåíèé, óïîìÿíóòûõ âûøå. Âìåñòå ñ òåì, ìû ïðîøëè ïóòü îò âàæíåé-
øèõ îòêðûòèé ïåðâîé ïîëîâèíû 20-ãî âåêà äî ïåðèîäà âèðòóàëüíîãî íà-
ó÷íîãî çàñòîÿ. Ñî ñâîåé ñòîðîíû, ÿ âñåãäà èãíîðèðîâàë ýòè ïîëèòè÷åñêèå
òåíäåíöèè â íàóêå è âñåãäà îñòàâàëñÿ âåðíûì èñòîðè÷åñêèì ñîìíåíèÿì â
îêîí÷àòåëüíîì õàðàêòåðå êâàíòîâîé ìåõàíèêè. 1. Êàê ÷èòàòåëü óâèäèò,

1Äëÿ ÷èòàòåëÿ âàæíî ïîíÿòü, íàñêîëüêî ñóùåñòâåííûìè îñòàþòñÿ óïî-
ìÿíóòûå ñîìíåíèÿ ïî ñåé äåíü. Ðàññìîòðèì, íàïðèìåð, ïðîáëåìó ïîë-
íîãî ÿäåðíîãî ìàãíèòíîãî ìîìåíòà, âûäâèíóòóþ Ñåãðå, Âåéññêîïôîì è
äðóãèìè. Íåïîñðåäñòâåííîå èñïîëüçîâàíèå êâàíòîâîé ìåõàíèêè è çíà÷å-
íèé âíóòðåííèõ ìàãíèòíûõ ìîìåíòîâ ïðîòîíîâ è íåéòðîíîâ, òàêèìè êàê
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íîâûå àäðîííàÿ ìåõàíèêà è àäðîííàÿ õèìèÿ, ïðåäñòàâëåííûå â ýòîé ìî-
íîãðàôèè, èìåþò ñâîèì âäîõíîâåíèåì è ðóêîâîäñòâîì, âî-ïåðâûõ, ó÷å-
íèÿ Ëàãðàíæà (Lagrange), Ãàìèëüòîíà (Hamilton) è ßêîáè (Jacobi) è, âî
âòîðûõ, áîëåå ïîçäíèå äîêòðèíû Ôåðìè, Ñåãðå, Âåéññêîïôà, Ýéíøòåéíà
è ìíîæåñòâà äðóãèõ îñíîâàòåëåé ñîâðåìåííîé íàóêè (ñì. äàëåå).

Ïîñëå îêîí÷àíèÿ óíèâåðñèòåòà Íåàïîëÿ, â íà÷àëå 1960-õ ãîäîâ ÿ íà-
÷àë ñâîè àñïèðàíòñêèå èññëåäîâàíèÿ ïî ôèçèêå â óíèâåðñèòåòå Òóðèíà,
Èòàëèÿ, ñ òâåðäûì íàìåðåíèåì ïîñâÿòèòü ìîþ èññëåäîâàòåëüñêóþ æèçíü
ñòðóêòóðíîìó îáîáùåíèþ êâàíòîâîé ìåõàíèêè. Óïîìèíàíèå ìîèõ ðàí-
íèõ èññëåäîâàíèé èìååò çíà÷åíèå äëÿ ýòîé ìîíîãðàôèè.

îíè èçìåðåíû â âàêóóìå, äàþò îøèáêó îêîëî 3.8% îò ýêñïåðèìåíòàëü-
íîãî çíà÷åíèÿ ìàãíèòíîãî ìîìåíòà ïðîñòåéøåãî èç âîçìîæíûõ ÿäåð �
äåéòðîíà, íàõîäÿùåãîñÿ â îñíîâíîì ñîñòîÿíèè. Ýòà îøèáêà ñòàíîâèòñÿ
áîëüøåé äëÿ áîëåå òÿæåëûõ ÿäåð, ïðèíèìàÿ î÷åíü áîëüøèå çíà÷åíèÿ
äëÿ òàêèõ òÿæåëûõ ÿäåð, êàê ÿäðî öèðêîíèÿ. Ðàçëè÷íûå íåäàâíèå ðàáî-
òû è ìîíîãðàôèè çàÿâëÿþò î ñíèæåíèè îøèáêè äëÿ äåéòðîíà äî 1% â
íåðåëÿòèâèñòñêèõ òðàêòîâêàõ, è ïîëó÷åíèè ñóùåñòâåííî ìåíüøåé îøèá-
êè ñ ó÷åòîì ðåëÿòèâèñòñêèõ ïîïðàâîê. Îäíàêî, ýòè äîñòèæåíèÿ òðåáóþò
ñìåøèâàíèÿ òðåõ è áîëåå ýíåðãåòè÷åñêèõ óðîâíåé, ïîýòîìó óòðà÷èâàåòñÿ
íàó÷íîå äîâåðèå (íå âàæíî, íàñêîëüêî àâòîðèòåòíûì ÿâëÿåòñÿ àâòîð òåî-
ðèè) ïî ðàçëè÷íûì ïðè÷èíàì, òàêèì êàê: 1) ýêñïåðèìåíòàëüíîå çíà÷åíèå
ìàãíèòíîãî ìîìåíòà äåéòðîíà èçìåðÿåòñÿ äëÿ åãî îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ
è, îïðåäåëåííî, íå äëÿ ñìåñè ðàçëè÷íûõ ýíåðãåòè÷åñêèõ ñîñòîÿíèé; 2)
ïðèíèìàåòñÿ îäíîâðåìåííîå ñóùåñòâîâàíèå ðàçëè÷íûõ ýíåðãåòè÷åñêèõ
óðîâíåé áåç êàêîãî-ëèáî èçëó÷åíèÿ èëè ïîãëîùåíèÿ êâàíòîâ, ÷åì íàðó-
øàþòñÿ îñíîâíûå çàêîíû êâàíòîâîé ìåõàíèêè; 3) ñâåäåíèå íåðåøåííîé
ïðîáëåìû ê êâàðêàì óìíîæàåò íåñîãëàñîâàííîñòè áîëåå, ÷åì óìåíüøàåò
èõ, êàê ìû óâèäèì ïîçæå â ýòîì Ââåäåíèè. Â ëþáîì ñëó÷àå, ïðåäïîëà-
ãàÿ, ÷òî âûøåóêàçàííûå ìàíèïóëÿöèè (ñîòâîðåííûå ñ ðàñ÷åòîì ñîõðà-
íèòü ëþáîé öåíîé ëþáèìóþ òåîðèþ è íå ïîääàòüñÿ ôóíäàìåíòàëüíûì
èññëåäîâàíèÿì) ÿâëÿþòñÿ äåéñòâèòåëüíî óñïåøíûìè, â ñìûñëå âîñïðîèç-
âåäåíèÿ ìàãíèòíûõ ìîìåíòîâ äåéòðîíà, ìîæåò áûòü òå æå ìàíèïóëÿöèè
ïðèìåíèìû è äëÿ îñòàâøèõñÿ ÿäåð, òàêèõ êàê ÿäðà àòîìîâ ìåäè, ãàäîëè-
íèÿ èëè öèðêîíèÿ? Ëþáîé ó÷åíûé, ñ ìèíèìóìîì ýòè÷åñêèõ ñòàíäàðòîâ,
äîëæåí îòâåòèòü îòðèöàòåëüíî, ÷åì ïîäòâåðæäàåòñÿ, íà ðåàëüíûõ íàó÷-
íûõ îñíîâàíèÿõ, áåç àêàäåìè÷åñêèõ ïîëèòèê, ÷òî êâàíòîâàÿ ìåõàíèêà íå
ìîæåò âîñïðîèçâåñòè òî÷íî ìàãíèòíûå ìîìåíòû âñåõ ÿäåð. Êâàíòîâàÿ
ìåõàíèêà, êîíå÷íî, îñòàåòñÿ ïðèìåíèìîé, íî òîëüêî êàê ïåðâîå ïðèáëè-
æåíèå â îæèäàíèè áîëåå ïðàâèëüíîé òåîðèè. Ìíîæåñòâî äîïîëíèòåëü-
íûõ íåäîñòàòêîâ è íåñîãëàñîâàííîñòåé íå ïðèâîäèòñÿ çäåñü èç ñîîáðàæå-
íèé êðàòêîñòè (ñì. [12]), ïîäðàçóìåâàÿ áåç âñÿêèõ, âíóøàþùèõ äîâåðèå,
ñîìíåíèé, ÷òî êâàíòîâàÿ ìåõàíèêà íå ìîæåò áûòü òî÷íîé äëÿ ÿäåðíûõ
ñòðóêòóð, ïîýòîìó âîçíèêàåò íåîáõîäèìîñòü â ïîäõîäÿùåì îáîáùåíèè.
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Îñíîâû êâàíòîâîé ìåõàíèêè äàþòñÿ òåîðèåé Ëè â åå îïåðàòîðíîé
ðåàëèçàöèè íà ãèëüáåðòîâîì ïðîñòðàíñòâå H íàä ïîëåì C êîìïëåêñíûõ
÷èñåë, êîòîðàÿ õàðàêòåðèçóåòñÿ èçâåñòíûì ïðåäñòàâëåíèåì Ãåéçåíáåðãà
â êîíå÷íîé è èíôèíèòåçèìàëüíîé ôîðìàõ:

A(t) = U ×A(0)×U† = ei×H×t ×A(0)× e−i×t×H , (1a)

i
dA
dt

= [A,B] = A×H −H ×A, (1b)

U = ei×H×t , U ×U† = U† ×U = I, (1c)

ñ äîïîëíèòåëüíûì ïðåäñòàâëåíèåì Øðåäèíãåðà

H(r, p)×|ψ〉 = E ×|ψ〉, (2a)

pk ×|ψ〉 = −i× h̄×∂k|ψ〉, (2b)

è êëàññè÷åñêèì äîïîëíåíèåì, äàâàåìûì ãàìèëüòîíîâîé ìåõàíèêîé:

A(t) = e−t×(∂H/∂ rk)×(∂/∂ pk)×A(0)× et×(∂/∂ rk)×(∂H/∂ pk), (3a)

drk

dt
=

∂H(t,r, p)
∂ pk

,
d pk

dt
= −∂H(t,r, p)

∂ rk . (3b)

dA
dt

= [A,H] =
∂A
∂ rk ×

∂H
∂ pk

− ∂H
∂ rk ×

∂A
∂ pk

. (3c)

ãäå × âîñïðîèçâîäèò îáû÷íîå àññîöèàòèâíîå ïðîèçâåäåíèå.
Òàêèì îáðàçîì, ãðóïïû Ëè ðåàëèçóþòñÿ êîíå÷íî-âðåìåííûìè ýâîëþ-

öèÿìè (1a) è (3a), â òî âðåìÿ êàê àëãåáðû Ëè ðåàëèçóþòñÿ ñêîáêàìè [A,B]
â èíôèíèòåçèìàëüíûõ ôîðìàõ.

Ãëàâíîé ôèçè÷åñêîé õàðàêòåðèñòèêîé è êëàññè÷åñêîãî, è îïåðàòîð-
íîãî óðîâíåé ÿâëÿåòñÿ òî, ÷òî àíòèñèììåòðè÷íûé õàðàêòåð ñêîáîê [A,B]
ïîäðàçóìåâàåò çíàêîìûå çàêîíû ñîõðàíåíèÿ ïîëíûõ ôèçè÷åñêèé âåëè-
÷èí, òàêèå êàê çàêîí ñîõðàíåíèÿ ýíåðãèè:

i× dH
dt

= [H,H] = H ×H −H ×H = 0. (4)

Ñòàðòîâîé òî÷êîé ìîèõ èññëåäîâàíèé (êîòîðûå ÿ ïðîâîäèë ñ ñàìûõ
ïåðâûõ äíåé ìîåé ñòóäåí÷åñêîé èññëåäîâàòåëüñêîé æèçíè) áûëà î÷åâèä-
íàÿ íåäîñòàòî÷íîñòü âûøåóêàçàííîé òåîðèè äëÿ âîñïðîèçâåäåíèÿ íåêîí-
ñåðâàòèâíûõ ñèñòåì, òðèâèàëüíî, èç-çà ïîä÷åðêèâàíèÿ â êâàíòîâîé ìå-
õàíèêå çíà÷åíèÿ çàêîíîâ ñîõðàíåíèÿ, â òî âðåìÿ êàê ðàññìàòðèâàåìûå
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ñèñòåìû íóæäàþòñÿ â èçìåíÿþùèõñÿ ñî âðåìåíåì ôèçè÷åñêèõ âåëè÷è-
íàõ, òàêèõ êàê ýíåðãèÿ, èìïóëüñ, ìîìåíò èìïóëüñà è ò.ä. 2.

Â ìîåé ïåðâîé ñòàòüå [1] 1967 ãîäà (êîòîðàÿ áûëà ÷àñòüþ ìîèõ äîêòîð-
ñêèõ òåçèñîâ, ñì. òàêæå [2]), ÿ ïðåäëîæèë ñëåäóþùåå îáîáùåíèå (êîòîðîå
ÿ íàçâàë "ïîäíÿòèåì" ("ëèôòèíãîì") ïðåäñòàâëåíèÿ Ãåéçåíáåðãà:

A(t) = U ×A(0)×W † = ei×H×q×t ×A(0)× e−i×t×p×H , H = H†, (5a)

i dA/dt = (A,B) = p×A×H −q×H ×A =

= m× (A×B−B×A)+n× (A×B+B×A) =

= m× [A,B]+n×{A,B},
(5b)

ãäå ïðàâûå è ëåâûå îïåðàòîðû U ,W òåïåðü ðàçëè÷íû, p = m+n, q = m−n
è p±q � íåíóëåâûå ïàðàìåòðû, ñ ïîäíÿòèåì êëàññè÷åñêîé ãàìèëüòîíîâîé

2 Äèññèïàòèâíûå ÿäåðíûå ìîäåëè è äðóãèå òåîðèè, âîñïðîèçâîäÿ-
ùèå äèññèïàöèþ ÷åðåç "ìíèìûå ïîòåíöèàëû" â ãàìèëüòîíèàíå, íà÷à-
ëè ââîäèòñÿ â ïåðâîé ïîëîâèíå 20-ãî âåêà è âñå åùå øèðîêî èñïîëüçó-
þòñÿ â íàøå âðåìÿ. Ýòè òåîðèè ñòðàäàþò ïðîáëåìàìè ôèçè÷åñêîé ñî-
ãëàñîâàííîñòè íàñòîëüêî ñèëüíî, ÷òî ýòî ïðåïÿòñòâóåò èõ ñåðüåçíîìó
íàó÷íîìó ïðèìåíåíèþ. Â ýòîì ñëó÷àå ãàìèëüòîíèàí ñòàíîâèòñÿ íåýð-
ìèòîâûì, H = p2/2m + i ×V 	= H†; ãðóïïà Ëè ïðèíèìàåò âèä: A(t) =
{ei×H×t}×A(0)×{e−i×t×H†}; è ñêîáêè Ëè (1b) îáîáùàþòñÿ äî òðèïëåòíîé
ñèñòåìû: idA/dt = [A,H,H†] = A×H† −H ×A. Ýòî ïðèâîäèò òîãäà ê òî-
ìó, ÷òî äèññèïàòèâíûå ìîäåëè ñ "ìíèìûìè ïîòåíöèàëàìè" óòðà÷èâàþò
âñå àëãåáðû â ñêîáêàõ âðåìåííîé ýâîëþöèè, íå ãîâîðÿ óæå î âñåõ àëãå-
áðàõ Ëè (òàê êàê àëãåáðû, êàê îíè ïîíèìàþòñÿ íà ñîâðåìåííîì óðîâíå,
òðåáóþò áèëèíåéíûõ ñêîáîê, óäîâëåòâîðÿþùèõ îïðåäåëåííûì îñíîâíûì
àêñèîìàì). Ïðè ýòèõ óñëîâèÿõ, ñëîâà, òàêèå êàê "íåéòðîíû" è "ïðîòî-
íû", òåðÿþò êàêîé-ëèáî ôèçè÷åñêèé ñìûñë, èç-çà: íåâîçìîæíîñòè ââå-
äåíèÿ SU(2) ñèììåòðèè, íåîáõîäèìîé äëÿ õàðàêòåðèñòèêè ñïèíà; íàðó-
øåíèÿ ñèììåòðèè Ïóàíêàðå, íåîáõîäèìîé äëÿ ïðàâèëüíîãî îïðåäåëåíèÿ
ìàññû; è ìíîæåñòâà äîïîëíèòåëüíûõ ïîðîêîâ. Ñàìîå ãëàâíîå, âåëè÷èíû,
òðåáóþùèå èçìåðåíèÿ, òàêèå êàê íåñîõðàíÿþùàÿñÿ ýíåðãèÿ H, áîëåå íå
íàáëþäàåìû (èç-çà íåýðìèòîâîñòè). Íàïðîòèâ, èññëåäîâàíèÿ, ïðåäñòàâ-
ëåííûå çäåñü, îñíîâàíû íà òîì òðåáîâàíèè, ÷òî âñå íåñîõðàíÿþùèåñÿ
âåëè÷èíû, êîòîðûå äîëæíû èçìåðÿòüñÿ, äîëæíû áûòü ýðìèòîâûìè, êàê
íåîáõîäèìîå óñëîâèå íàáëþäàåìîñòè (ñì. Ðàçäåë 1.7, Ãëàâà 1, î äîïîëíè-
òåëüíûõ íåñîãëàñîâàííîñòÿõ ñóùåñòâóþùèõ íåêîíñåðâàòèâíûõ òåîðèé è
Ðàçäåë 2.10, Ãëàâà 1, îá èõ ðàçðåøåíèè).
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ìåõàíèêè [3]:

A(t) =
[
e−t×q×(∂H/∂ rk)×(∂/∂ pk)

]
×

×A(0)×
[
et×p×(∂/∂ rk)×(∂H/∂ pk)

]
,

(6a)

drk

dt
= p× ∂H(t,r, p)

∂ pk
,

d pk

dt
= −q× ∂H(t,r, p)

∂ rk (6b)

dA
dt

= (A,H) = p× ∂A
∂ rk ×

∂H
∂ pk

−q× ∂H
∂ rk ×

∂A
∂ pk

. (6c)

Òàê êàê íîâûå ñêîáêè (A,B) íå àíòèñèììåòðè÷íû ïî ñàìîé êîíöåïöèè,
îíè äåéñòâèòåëüíî ïîäõîäÿò äëÿ âîñïðîèçâåäåíèÿ íåñîõðàíåíèÿ (èëè çà-
âèñèìîñòè îò âðåìåíè) ýíåðãèè:

i× dH
dt

= (H,H) = (p−q)×H ×H 	= 0. (7)

Êàê ìîæíî âèäåòü, ãëàâíàÿ èäåÿ ñòàòåé [1-3] çàêëþ÷àåòñÿ â òîì, ÷òî
ãàìèëüòîíèàí îñòàåòñÿ ïîëíîñòüþ ýðìèòîâûì, ïîýòîìó íàáëþäàåìûì, â
òî âðåìÿ êàê åãî íåñîõðàíåíèå õàðàêòåðèçóåòñÿ îáîáùåíèåì ìàòåìàòè-
÷åñêîé ñòðóêòóðû òåîðèè.

Î÷åâèäíî, ÷òî ïîñëåäíÿÿ òåîðèÿ áîëüøå íå ÿâëÿåòñÿ òåîðèåé Ëè.
Íåñìîòðÿ íà ýòî, ñêîáêè (A,B) îñòàþòñÿ áèëèíåéíûìè, ïîýòîìó õàðàê-
òåðèçóþùèìè ñîãëàñîâàííóþ àëãåáðó, êîòîðàÿ óäîâëåòâîðÿåò àêñèîìàì
ïîêðûâàþùèõ Ëè-äîïóñòèìûõ àëãåáð, âïåðâûå îïðåäåëåííûõ àìåðèêàí-
ñêèì ìàòåìàòèêîì À.À. Àëüáåðòîì (A.A. Albert), õîòÿ áåç ñïåöèôè÷å-
ñêèõ ðåàëèçàöèé. Îáû÷íàÿ íåàññîöèàòèâíàÿ àëãåáðà ñî ñêîáêàìè (A,B)
íàçûâàåòñÿ Ëè-äîïóñòèìîé, êîãäà àññîöèèðîâàííûå ñ íèìè àíòèñèììåò-
ðè÷íûå ñêîáêè ÿâëÿþòñÿ ñêîáêàìè Ëè:

[A,̂B] = (A,B)− (B,A) = Lie, (8)

(ñì. Ðàçäåë 1.7 Ãëàâû 1).
Ýòî îçíà÷àåò, ÷òî äàæå íàõîäÿñü âíå òåîðèè Ëè, íîâûå âðåìåííûå

ýâîëþöèè ñîõðàíÿþò õîðîøî îïðåäåëåííîå ñîäåðæàíèå òåîðèè Ëè, ÷òî
è íåîáõîäèìî äëÿ ïîêðûâàþùåé òåîðèè. Îêàçûâàåòñÿ, ÷òî íîâàÿ òåî-
ðèÿ äîïóñêàåò òàêæå õîðîøî îïðåäåëåííîå ñîäåðæàíèå àëãåáð Äæîðäàíà
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(Jordan), òàê êàê àññîöèèðîâàííûå ñî ñêîáêàìè íîâîé òåîðèè ñèììåòðè÷-
íûå ñêîáêè ÿâëÿþòñÿ ñêîáêàìè Äæîðäàíà:

{A,̂B} = (A,B)+(B,A) = Jordan. (9)

Âûøåïðèâåäåííàÿ ñòðóêòóðà, âïåðâûå, íàñêîëüêî ÿ çíàþ, äàåò îòâåò
ïîèñêàì Äæîðäàíà äëÿ ôèçè÷åñêèõ ïðèëîæåíèé åãî àëãåáð. Ê ñîæàëå-
íèþ, ðàáîòû [1, 2, 3] ïî ïåðâûì (p,q)-äåôîðìàöèÿì òåîðèè Ëè, îòíîñÿ-
ùèåñÿ 1967 ãîäó, áûëè, â îáùåì, ïðîèãíîðèðîâàíû â äîâîëüíî îáøèðíîé
ëèòåðàòóðå òîãî âðåìåíè, ïîñâÿùåííîé áîëåå ïðîñòûì q-äåôîðìàöèÿì.

Ìîé ïðîåêò â Ãàðâàðäñêîì óíèâåðñèòåòå ïî êîíñòðó-
èðîâàíèþ àäðîííîãî îáîáùåíèÿ êâàíòîâîé ìåõàíèêè
ïðè ïîääåðæêå DOE

Â 1967 ãîäó ÿ ýìèãðèðîâàë ñî ñâîåé æåíîé è äî÷åðüþ â ÑØÀ, ãäå ÿ
âñêîðå îáíàðóæèë, ÷òî íå ïîëó÷èâøèå âñå åùå øèðîêîé èçâåñòíîñòè â òî
âðåìÿ äàæå â ìàòåìàòè÷åñêèõ êðóãàõ, íå ãîâîðÿ óæå î ôèçè÷åñêèõ, Ëè-
äîïóñòèìûå àëãåáðû íå ìîãóò ñïîñîáñòâîâàòü ïîëó÷åíèþ àêàäåìè÷åñêîé
äîëæíîñòè. Ïîýòîìó, â òå÷åíèè öåëîãî äåñÿòèëåòèÿ, ÿ ïóáëèêîâàë ðàç-
ëè÷íûå ðàáîòû ñ èññëåäîâàíèÿìè â áîëåå òðàäèöèîííûõ íàïðàâëåíèÿõ
òîãî âðåìåíè.

Â 1978 ãîäó, áóäó÷è â Ãàðâàðäñêîì óíèâåðñèòåòå, ÿ âíîâü îáðàòèëñÿ
ê èññëåäîâàíèÿì, èìåþùèì çíà÷åíèå äëÿ ýòîé ìîíîãðàôèè, áëàãîäàðÿ
ïîääåðæêå Äåïàðòàìåíòà Ýíåðãåòèêè ÑØÀ (U.S. Department of Energy),
êîòîðóþ ÿ äî ñèõ ïîð âñïîìèíàþ ñ ïðèçíàòåëüíîñòüþ. Äåéñòâèòåëüíî,
â 1978 ãîäó ÿ ïðåäëîæèë [4] êîíñòðóêöèþ îáîáùåíèÿ êâàíòîâîé ìåõàíè-
êè, ñïåöèàëüíî ïðåäíàçíà÷åííóþ äëÿ âîñïðîèçâåäåíèÿ àäðîíîâ òàêèìè,
êàêèå îíè åñòü â ôèçè÷åñêîé ðåàëüíîñòè: ïðîòÿæåííûìè, íåñôåðè÷åñêè-
ìè è ñ äåôîðìèðîâàííûìè çàðÿäîâûìè ðàñïðåäåëåíèÿìè, îáëàäàþùèìè
îäíèìè èç ñàìûõ âûñîêèõ ïëîòíîñòåé, èçìåðåííûìè â ëàáîðàòîðèÿõ äî
íàñòîÿùåãî âðåìåíè.

ß ïðåäëîæèë äëÿ íîâîé ìåõàíèêè íàçâàíèå "àäðîííàÿ ìåõàíèêà",
÷òîáû ïîä÷åðêíóòü åå èçíà÷àëüíîå ïðåäíàçíà÷åíèå, � èññëåäîâàíèå ñèëü-
íîâçàèìîäåéñòâóþùèõ ÷àñòèö, èçâåñòíûõ êàê àäðîíû, ñ ïîëíûì ïîíèìà-
íèåì òîãî, ÷òî ýòà ìåõàíèêà, êàê îæèäàåòñÿ, áóäåò ðàâíî ïðèìåíèìà è ê
äðóãèì îáëàñòÿì (òàêèì æå îáðàçîì, êàê êâàíòîâàÿ ìåõàíèêà, ñîçäàííàÿ
äëÿ àòîìíûõ ñòðóêòóð, ïðèìåíèìà ê èññëåäîâàíèÿì êðèñòàëëîâ è ò.ä.).



xviii Ïðåäèñëîâèå

Âïîñëåäñòâèè, àäðîííàÿ ìåõàíèêà ðàçðàáàòûâàëàñü ìíîæåñòâîì àâ-
òîðîâ, ñðåäè êîòîðûõ ÿ õîòåë áû íàçâàòü ñëåäóþùèõ: Ñ. Îêóáî (S. Okubo),
Ñ. Àäëåð (S. Adler), Ò. Ãèëë (T. Gill), Ë. Ëèíäåñåé (L. Lindesay), Ê. Âîëüô
(C. Wolf) è äðóãèå â ÑØÀ; Äæ. Ýëëèñ (J. Ellis), Ì.Å. Ìàâðîìàòîñ (M.E. Mav-
romatos), Í. Íàíîïîóëîñ (N. Nanopoulos) (CERN) è äðóãèå â Øâåéöà-
ðèè; Ä.Â. Êàäåéøâèëè (J.V. Kadeisvili), Þ. Àðåñòîâ (Yu. Arestov) è
À.Ê. Àðûíãàçèí (A.K. Aringazin) â ÑÑÑÐ; Ð. Ìèãíàíè (R. Mignani),
Ì. Ãàñïåðèíè (M. Gasperini), Ô. Êàðäîíå (F. Cardone) è äðóãèå â Èòà-
ëèè; À. ßííóññèñ (A. Jannussis), Ô. Áðîäèìàñ (F. Brodimas), Ê.Í. Êòî-
ðèäåñ (C.N. Ktorides) è äðóãèå â Ãðåöèè; Äæ. Ëîìóñ (J. Lohmus), Å. Ïà-
àë (E. Paal), Ë. Ñîðãñåïï (L. Sorgsepp) è äðóãèå â Ýñòîíèè; Ä. Øóõ
(D. Schuch), Ê.À.Ê. Äðåéñìàíí (C.A.C. Dreismann) è äðóãèå â Ãåðìàíèè;
Í. Íòèáàøèðàêàíäè (N. Ntibashirakandi), Ä.Ê. Êàëëåáàóò (D.K. Callebaut)
è äðóãèå â Äàíèè; Å. Òðåëë (E. Trell) è äðóãèå â Øâåöèè; Ä. Ðàïîïîðò-
Êàìïîäîíèêî (D. Rapoport-Campodonico) è äðóãèå â Àðãåíòèíå; Ì. Íè-
øèîêà (M. Nishioka) è äðóãèå â ßïîíèè; À.Î.Å. Àíèìàëó (A.O.E. Animalu)
è äðóãèå â Àôðèêå; Ì. Ìèÿòîâè÷ (M. Mijatovic), Á. Âåëüÿíîâñêè (B. Velja-
novski) è äðóãèå â Þãîñëàâèè; è äðóãèå (áîëåå ïîëíîå ïåðå÷èñëåíèå ñì.
òîì II ìîíîãðàôèè [9]) 3.

Îðèãèíàëüíûé ïðîåêò 1978 ãîäà áàçèðîâàëñÿ íà ñëåäóþùèõ îñíîâíûõ
îáîáùåíèÿõ:

I) Îáùèé Ëè-äîïóñòèìûé ëèôòèíã, êîòîðûé ìîæåò áûòü âûðà-
æåí ÷åðåç ñëåäóþùåå îáîáùåíèå ïðåäñòàâëåíèÿ Ãåéçåíáåðãà [4]:

A(t) = U ×A(0)×W † = ei×H×Q×t ×A(0)× e−i×t×P×H , (10a)

i
dA
dt

= (A,̂H) = A < H −H > A = A×P×H −H×Q×A =

= (A×T×H −H×T×A)+(A×W×H +H×W×A) = (10b)

= [A,̂H]+{A,̂H},

H = H†, P = Q†, (10c)

3 Èññëåäîâàíèÿ àäðîííîé ìåõàíèêè èçëîæåíû ïðèìåðíî â 2000 ñòà-
òüÿõ, 20 ìîíîãðàôèÿõ è 40 òîìàõ ìàòåðèàëîâ êîíôåðåíöèé, ñ îáùèì
îáúåìîì îêîëî 10000 ñòðàíèö, îïóáëèêîâàííûõ â ñòðàíàõ Àìåðèêè, Åâ-
ðîïû è Àçèè.
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ãäå P = T +W , Q = T −W è P±Q � íåñèíãóëÿðíûå îïåðàòîðû (èëè ìàò-
ðèöû), ñ äîïîëíèòåëüíûì ëèôòèíãîì ïðåäñòàâëåíèÿ Øðåäèíãåðà [5],

H(r, p) > |ψ̂〉 = H(r, p)×Q×|ψ̂〉 = E ×|ψ̂〉, (11a)

〈ψ̂| < H = 〈ψ̂|×Q×H(r, p) = 〈ψ̂|×E ′, E ′ 	= E, (11b)

è êëàññè÷åñêèõ àíàëîãîâ [4],

A(t) =
[
e−t×(∂H/∂ r j)×Q j

i
×(∂/∂ pi)

]
×

×A(0)×
[
et×(∂/∂ r j)×P j

i
×(∂H/∂ pi)

]
,

(12a)

drk

dt
= Pk

i (t,r, p)× ∂H(t,r, p)
∂ pi

,

(12b)
d pk

dt
= −Qi

k(t,r, p)× ∂H(t,r, p)
∂ ri ,

dA
dt

= (A,̂H) =
∂A
∂ ri ×Pi

j ×
∂H
∂ p j

− ∂H
∂ ri ×Qi

j ×
∂A
∂ p j

, (12c)

ïðè óñëîâèè, ÷òî àíòèñèììåòðè÷íûå ñêîáêè [A,̂B] = (A,̂B)− (B,̂A) ÿâëÿ-
þòñÿ ñêîáêàìè Ëè è ñèììåòðè÷íûå îïåðàòîðíûå ñêîáêè {A,̂B} = (A,̂B)+
(B,̂A) ÿâëÿþòñÿ ñêîáêàìè Äæîðäàíà.

Ïðè÷èí äëÿ îáîáùåíèÿ ïàðàìåòðà â îïåðàòîðíóþ ôîðìó Ëè-äîïóñ-
òèìûõ òåîðèé áûëî ìíîæåñòâî. Âî ïåðâûõ, Ëè-äîïóñòèìàÿ òåîðèÿ (5),
î÷åâèäíî, ïðåäïîëàãàëà íåâîçìîæíîñòü íàñòîÿùåãî ëèôòèíãà ïðåäñòàâ-
ëåíèÿ Øðåäèíãåðà, â òî âðåìÿ êàê ðàñøèðåííàÿ òåîðèÿ (10) äîïóñêàåò
íåòðèâèàëüíûå ëèôòèíãè (11).

À òàêæå, âðåìåííàÿ ýâîëþöèÿ óðàâíåíèé (5a), î÷åâèäíî, íåóíèòàðíà:

U = ei×H×p×t , W = ei×t×q×H , U ×W † 	= I. (13)

Ïîëåçíûì óïðàæíåíèåì äëÿ ÷èòàòåëÿ, çàèíòåðåñîâàííîãî â èçó÷åíèè íî-
âîé õèìèè, ÿâëÿåòñÿ äîêàçàòåëüñòâî òîãî, ÷òî ïðèìåíåíèå âðåìåííîé ýâî-
ëþöèè (5a) ê ñàìîé ñåáå ïðîèçâîäèò òî÷íî îïåðàòîð âðåìåííîé ýâîëþöèè
(10). Â ñâîþ î÷åðåäü, ïðèìåíåíèå ïîñëåäíåé âðåìåííîé ýâîëþöèè ê ñàìîé
ñåáå ñîõðàíÿåò Ëè-äîïóñòèìóþ ñòðóêòóðó (õîòÿ è ñ äðóãèìè çíà÷åíèÿìè
P è Q).



xx Ïðåäèñëîâèå

Ýòî ÿâëÿåòñÿ ïîäòâåðæäåíèåì òîãî ôàêòà, ÷òî ñêîáêè (A,̂B) ÿâëÿþò-
ñÿ íàèáîëåå îáùèìè èç âîçìîæíûõ áèëèíåéíûõ íåàññîöèàòèâíûõ ñêîáîê
(òàê êàê îíè ÿâëÿþòñÿ íàèáîëåå îáùåé èç âîçìîæíûõ êîìáèíàöèé àíòè-
ñèììåòðè÷íûõ è ñèììåòðè÷íûõ ñêîáîê, êàê ïîêàçàíî â (10b)).

Êàê ðåçóëüòàò, äèíàìè÷åñêèå óðàâíåíèÿ (10) ÿâëÿþòñÿ "íåïîñðåä-
ñòâåííî óíèâåðñàëüíûìè", òî åñòü âêëþ÷àþùèìè â ñåáÿ âñå áåñêîíå÷íîå
ìíîæåñòâî âîçìîæíûõ òåîðèé ñ àëãåáðîé â ñêîáêàõ âðåìåííîé ýâîëþöèè,
íåïîñðåäñòâåííî â ñèñòåìå êîîðäèíàò ýêñïåðèìåíòàòîðà.

Âîñïðîèçâåäåíèå âðåìåííîé çàâèñèìîñòè íåñîõðàíÿþùèõñÿ âåëè÷èí,
î÷åâèäíî, èìååò âèä:

i× dH
dt

= (H ,̂H) = H < H −H > H = H×P×H −H×Q×H 	= 0. (14)

Â ÷àñòíîñòè, Ëè-äîïóñòèìûå òåîðèè (10)-(14) ñòðóêòóðíî íåîáðàòèìû,
òî åñòü, íåîáðàòèìû äëÿ îáðàòèìûõ ãàìèëüòîíèàíîâ.

II) Îáùèé Ëè-èçîòîïè÷åñêèé ëèôòèíã. Ïðè èññëåäîâàíèè òåî-
ðèè (10)-(14) â 1978 ã. ÿ âåðíóëñÿ ê òîìó ôàêòó, ÷òî àññîöèèðîâàííàÿ
àíòèñèììåòðè÷íàÿ àëãåáðà õàðàêòåðèçóåòñÿ íå îáû÷íûìè ñêîáêàìè Ëè
[A,B] = A×B−B×A, à áîëåå îáùèìè ñêîáêàìè:

[A,̂B] = (A,B)− (B,A) = A×T ×B−B×T ×A, (15a)

T = P+Q = P† +Q† = Q+P = T †, (15b)

êîòîðûå óäîâëåòâîðÿþò àáñòðàêòíûì àêñèîìàì Ëè, õîòÿ è â îáîáùåííîé
ôîðìå.

Ïîýòîìó, ÿ íàçâàë ïîñëåäíþþ òåîðèþ èçîòîïèåé òåîðèè Ëè, ïîä÷åð-
êèâàÿ ýòèì "ñîõðàíÿþùèé àêñèîìû" õàðàêòåð òåîðèè [4]. ß íàçâàë ïîë-
íîñòüþ Ëè-äîïóñòèìóþ òåîðèþ (10)-(13) ãåíîòîïèåé òåîðèè Ëè [4], ÷òîáû
ïîä÷åðêíóòü õàðàêòåð "ââåäåíèÿ àêñèîì".

Ñîîòâåòñòâóþùèå ìåõàíèêè áûëè íàçâàíû èçîìåõàíèêîé è ãåíîìå-
õàíèêîé, â òî âðåìÿ êàê ìàòåìàòèêè, íåîáõîäèìûå äëÿ òðàêòîâîê ñîîò-
âåòñòâóþùèõ òåîðèé, áûëè íàçâàíû èçîìàòåìàòèêîé è ãåíîìàòåìàòèêîé,
ñîîòâåòñòâåííî.

Âñëåäñòâèå ïîñëåäíåãî ñâîéñòâà, â ðàáîòå [4] 1978 ãîäà ÿ ïðåäëîæèë
ñëåäóþùèé Ëè-èçîòîïè÷åñêèé ëèôòèíã ïðåäñòàâëåíèÿ Ãåéçåíáåðãà:

A(t) = U ×A(0)×U† = [ei×H×T×t ]×A(0)×[e−i×t×T×H ], T = T †, (16a)



Ïðåäèñëîâèå xxi

i
dA
dt

= [A,̂H] = A×̂H −H×̂A = A×T×H −H×T×A, (16b)

ãäå T � íåñèíãóëÿðíûé îïåðàòîð (èëè ìàòðèöà), ñ ñîîòâåòñòâóþùèì ëèô-
òèíãîì óðàâíåíèÿ Øðåäèíãåðà:

H(r, p)×T ×|ψ̂〉 = E ×|ψ̂〉, 〈ψ̂|×T ×H(r, p) = 〈ψ̂|×E, (17)

è êëàññè÷åñêèõ àíàëîãîâ:

A(t) = e−t×(∂H/∂ r j)×T j
i
×(∂/∂ pi)×A(0)× et×(∂/∂ r j)×T j

i
×(∂H/∂ pi), (18a)

drk

dt
= T k

i (t,r, p)× ∂H(t,r, p)
∂ pi

,
d pk

dt
= −T i

k (t,r, p)× ∂H(t,r, p)
∂ ri , (18b)

dA
dt

= [A,̂H] =
∂A
∂ ri ×T i

j ×
∂H
∂ p j

− ∂H
∂ ri ×T i

j ×
∂A
∂ p j

. (18c)

Îñíîâíîé ÷åðòîé èçîìåõàíèêè ÿâëÿåòñÿ õàðàêòåðèçóåìîñòü îáû÷íû-
ìè çàêîíàìè ñîõðàíåíèÿ, â âèäó àíòèñèììåòðè÷íîãî õàðàêòåðà ñêîáîê,
íàïðèìåð,

i× dH
dt

= H×̂H −H×̂H = H ×T ×H −H ×T ×H ≡ 0. (19)

Ñëåäîâàòåëüíî, òåîðèÿ ïîäõîäèò äëÿ âîñïðîèçâåäåíèÿ çàìêíóòî-èçîëè-
ðîâàííûõ ñèñòåì, ñ îáû÷íûìè çàêîíàìè ñîõðàíåíèÿ.

Íåñìîòðÿ íà ýòî, òåîðèÿ íå ÿâëÿåòñÿ ïîëíîñòüþ ãàìèëüòîíîâîé. Äåé-
ñòâèòåëüíî, îíà òðåáóåò äâóõ îïåðàòîðîâ äëÿ õàðàêòåðèçàöèè ñèñòåì,�
îáû÷íûé ãàìèëüòîíèàí H = p2/2m+V , è íîâûé îïåðàòîð T . Ïîýòîìó, ÿ
ïðèíèìàþ, ÷òî îáû÷íûé ãàìèëüòîíèàí âîñïðîèçâîäèò âñå îáû÷íûå ïî-
òåíöèàëüíûå âçàèìîäåéñòâèÿ, â òî âðåìÿ êàê îïåðàòîð T âîñïðîèçâîäèò
íîâûå âçàèìîäåéñòâèÿ, íå âûâîäèìûå èç ïîòåíöèàëà.

Çàìåòèì, ÷òî âûøåóêàçàííûå ÷åðòû ïîäðàçóìåâàþò íîâîå ïîíÿòèå
ñâÿçàííîãî ñîñòîÿíèÿ ïðè îáû÷íûõ çàêîíàõ ñîõðàíåíèÿ, õîòÿ âíóòðåí-
íèå ñèëû óæå è êîíñåðâàòèâíû, è íåêîíñåðâàòèâíû. Ìû ïðîñòî èìååì
âíóòðåííèé îáìåí ýíåðãèåé, ìîìåíòîì èìïóëüñà è âñåìè äðóãèìè ôè-
çè÷åñêèìè âåëè÷èíàìè, íî âñåãäà â òàêîì âèäå, ÷òîáû ñîîòâåòñòâóþùàÿ
ïîëíàÿ âåëè÷èíà äëÿ ñèñòåìû îñòàâàëàñü íåèçìåííîé, à ñèñòåìà èçîëè-
ðîâàííîé.
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Êëàññè÷åñêèé ïðèìåð äàåòñÿ ñòðóêòóðîé Þïèòåðà (ðàññìàòðèâàåìî-
ãî èçîëèðîâàííûì îò îñòàëüíîé ÷àñòè Ñîëíå÷íîé ñèñòåìû), êîòîðàÿ, î÷å-
âèäíî, ïîä÷èíÿåòñÿ çàêîíó ñîõðàíåíèÿ ìîìåíòà èìïóëüñà, õîòÿ, ìîæíî
íåïîñðåäñòâåííî íàáëþäàòü â òåëåñêîï âíóòðåííèå âèõðè ñ ïåðåìåííû-
ìè ìîìåíòàìè èìïóëüñà. Â ìîåé ìîíîãðàôèè ïî òåîðåòè÷åñêîé ìåõàíèêå,
îïóáëèêîâàííîé èçäàòåëüñòâîì Springer-Verlag [14], ÿ èñïîëüçîâàë êëàñ-
ñè÷åñêóþ ãàìèëüòîíîâó ìåõàíèêó äëÿ èçó÷åíèÿ ïëàíåòàðíûõ ñèñòåì, è
åå èçîòîïè÷åñêîå ïîêðûòèå äëÿ èçó÷åíèÿ ñòðóêòóðû îòäåëüíûõ ïëàíåò.

Îïåðàòîðíûå ïðèìåðû çàìêíóòî-èçîëèðîâàííûõ íåãàìèëüòîíîâûõ ñè-
ñòåì, èçó÷åííûå â ìîåé ìîíîãðàôèè [9], îïóáëèêîâàííîé Óêðàèíñêîé
Àêàäåìèåé Íàóê, äàþòñÿ àäðîíàìè, ÿäðàìè, èëè çâåçäàìè îáëàäàþùè-
ìè ãèïåðïëîòíîé ñòðóêòóðîé, êîòîðàÿ äåëàåò èõ êîíöåïòóàëüíî ýêâè-
âàëåíòíûõ Þïèòåðó. ß èñïîëüçîâàë êâàíòîâóþ ìåõàíèêó äëÿ èçó÷åíèÿ
àòîìíîé ñòðóêòóðû è ïîêðûâàþùóþ àäðîííóþ ìåõàíèêó äëÿ ñòðóêòó-
ðû àäðîíîâ, ÿäåð è çâåçä. Â ëþáîì ñëó÷àå, ïðåäïîëîæåíèå î òîì, ÷òî
àäðîííûå ñîñòàâëÿþùèå ìîãóò ñâîáîäíî ïåðåìåùàòüñÿ ïðè ãèïåðïëîò-
íîé àäðîííîé ñðåäå â ÿäðå çâåçäû, ïîäîáíî àòîìíûì ñîñòàâëÿþùèì, íå
âíóøàåò íàó÷íîãî äîâåðèÿ [12].

III) Îáùèå, ìíîãîçíà÷íûé Ëè-äîïóñòèìûé è Ëè-èçîòîïè÷åñ-
êèé ëèôòèíãè. Ñîâñåì íåäàâíî, ïðèëàãàÿ ê ìîèì ñîáñòâåííûì èññëå-
äîâàíèÿì ïðèíöèï îòñóòñòâèÿ îêîí÷àòåëüíîãî õàðàêòåðà ëþáîé òåîðèè,
ÿ îáíàðóæèë, ÷òî íåñìîòðÿ íà åå çàìå÷àòåëüíóþ îáùíîñòü, òåîðèÿ (10)-
(14) âñå åùå íåäîñòàòî÷íà äëÿ âîñïðîèçâåäåíèÿ ñëîæíûõ ñèñòåì, òàêèõ
êàê áèîëîãè÷åñêèå ñòðóêòóðû, òàê êàê íåäàâíèå èññëåäîâàíèÿ ïîêàçàëè,
÷òî, â îáùåì, îíè òðåáóþò íåîáðàòèìûõ è ìíîãîçíà÷íûõ ôîðìóëèðîâîê.

Ïîýòîìó ÿ ïðåäëîæèë åùå áîëåå îáùèé ëèôòèíã Ëè-äîïóñòèìûõ òå-
îðèé â èõ ìíîãîçíà÷íóþ ïîêðûâàþùóþ ôîðìó [6]:

A(t) = U×A(0)×U† = ei×H×{Q}×t×A(0)×e−i×t×{P}×H , P = Q†, (20a)

i dA/dt = (A,̂H) = A{<}H −H{>}A =

= A×{P}×H −H ×{Q}×A =

= (A×{T}×H −H ×{T}×A)+

+(A×{W}×H +H ×{W}×A) = [A,̂H]+{A,̂H},

(20b)

{P} = {P1,P2,P3, . . .}, {Q} = {Q1,Q2,Q3, . . .}, (20c)

ãäå {P}, {Q} and {P±Q} ÿâëÿþòñÿ òåïåðü íåñèíãóëÿðíûìè (óïîðÿäî÷åí-
íûìè) íàáîðàìè îïåðàòîðîâ (èëè ìàòðèö), ñ äîïîëíèòåëüíûì ëèôòèíãîì
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óðàâíåíèé Øðåäèíãåðà:

H(r, p)×{P}× |{ψ̂}〉 = {E}× |{ψ̂}〉, (21a)

〈{ψ̂}|×{Q}×H(r, p) = 〈{ψ̂}|×{E}, (21b)

è êëàññè÷åñêèõ àíàëîãîâ [loc. cit.]:

A(t) =
[
e−t×(∂H/∂ r j)×{Q} j

i
×(∂/∂ pi)

]
× (22a)

×A(0)×
[
et×(∂/∂ r j)×{P} j

i
×(∂H/∂ pi)

]
, (22a)

drk

dt
= {P}k

i (t,r, p)× ∂H(t,r, p)
∂ pi

,

(22b)

d pk

dt
= −{Q}i

k(t,r, p)× ∂H(t,r, p)
∂ ri ,

dA
dt

= (A,̂H) =
∂A
∂ ri ×{P}i

j ×
∂H
∂ p j

− ∂H
∂ ri ×{Q}i

j ×
∂A
∂ p j

. (22c)

ïðè óñëîâèè, îïÿòü-òàêè, ÷òî àññîöèèðîâàííûå àíòèñèììåòðè÷íûå (îïå-
ðàòîðíî ñèììåòðè÷íûå) ñêîáêè èìåþò Ëè (Äæîðäàí) òèï, õîòÿ è â ðàñ-
øèðåííîé ìíîãîçíà÷íîé âåðñèè.

Ñóùåñòâîâàíèå ìóëüòèçíà÷íîãî Ëè-èçîòîïè÷åñêîãî ñïåöèôè÷åñêîãî
âèäà âûøåóêàçàííîé òåîðèè î÷åâèäíà è áóäåò ïîäðàçóìåâàòüñÿ â äàëü-
íåéøåì.

Çàáûòîå èñòîðè÷åñêîå íàñëåäñòâî Ëàãðàíæà, Ãàìèëü-
òîíà è ßêîáè î ïðîèñõîæäåíèè íåîáðàòèìîñòè

Åñòü íåáîëüøîå ñîìíåíèå, ÷òî îäíîé èç ñàìûõ ôóíäàìåíòàëüíûõ îò-
êðûòûõ ïðîáëåì ñîâðåìåííîé ôèçèêè, íåïîñðåäñòâåííî îòíîñÿùåéñÿ è ê
õèìèè, ÿâëÿåòñÿ àêñèîìàòè÷åñêè ñîãëàñîâàííîå âîñïðîèçâåäåíèå íåîáðà-
òèìîñòè äëÿ ìíîæåñòâà ôèçè÷åñêèõ è õèìè÷åñêèõ ñèñòåì.

Ýòà ïðîáëåìà ñîçäàíà òåì ôàêòîì, ÷òî êâàíòîâàÿ ìåõàíèêà ÿâëÿåòñÿ
ñòðóêòóðíî îáðàòèìîé âî âðåìåíè, à èìåííî, îáðàç ñèñòåì ñ îáðàùåí-
íûì âðåìåíåì ÿâëÿåòñÿ òàêèì æå ôèçè÷åñêèì, êàê è îðèãèíàëüíûå ñè-
ñòåìû. Ýòà ÷åðòà îïðåäåëåííî ïîäòâåðæäàåòñÿ äëÿ ñèñòåì, äëÿ êîòîðûõ
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êâàíòîâàÿ ìåõàíèêà áûëà ïîñòðîåíà, � äëÿ àòîìíûõ ñòðóêòóð. Îäíàêî,
ïðåäïîëîæåíèå, ÷òî âåñü ìèêðîñêîïè÷åñêèé ìèð òàê æå îáðàòèì, êàê
ýëåêòðîííûå îðáèòû, ÿâëÿåòñÿ ñîâåðøåííî íåíàó÷íûì.

Êðîìå òîãî, âñå äàâíî èçâåñòíûå, äàëüíîäåéñòâóþùèå, ïîòåíöèàëü-
íûå ñèëû è ïîýòîìó âñå âîçìîæíûå ãàìèëüòîíèàíû ÿâëÿþòñÿ òàêæå
îáðàòèìûìè. Ýòè ÷åðòû íàõîäÿòñÿ â ÿâíîì ïðîòèâîðå÷èè ñ î÷åâèäíîé
íåîáðàòèìîñòüþ ïðèðîäû.

Â âèäó âûøåñêàçàííîãî, íà ïðîòÿæåíèè 20-ãî âåêà áûëî ïðîâåäåíî
ïîèñòèíå áåñêîíå÷íîå ÷èñëî èññëåäîâàíèé â íàäåæäå ïðèìèðèòü íåîáðà-
òèìîñòü ðåàëüíîñòè ñ îáðàòèìîñòüþ êâàíòîâîé ìåõàíèêè.

Õîòÿ ÿ ñ óâàæåíèåì îòíîñèëñÿ ê ýòèì èññëåäîâàíèÿì, ÿ íèêîãäà íå
ïðèíèìàë èõ, è ñëåäîâàë ïðèíöèïèàëüíî äðóãèì ïóòåì, íà÷èíàÿ ñ ìîèõ
äîêòîðñêèõ èññëåäîâàíèé â ôèçèêå.

Â ñóùíîñòè, ÿ âñåãäà ïðèíèìàë ïðèìåíèìîñòü êâàíòîâîé ìåõàíèêè
äëÿ òåõ óñëîâèé, äëÿ êîòîðûõ îíà áûëà ñêîíñòðóèðîâàíà, � îïèñàíèå
ñòàáèëüíûõ îáðàòèìûõ îðáèò ýëåêòðîíîâ â ñòðóêòóðå àòîìà âîäîðîäà.

Îäíàêî, ïðåäïîëîæåíèå, ÷òî òà æå äèñöèïëèíà ðàâíî ïðèìåíèìà äëÿ
äðàìàòè÷åñêè îòëè÷àþùèõñÿ óñëîâèé ýëåêòðîíîâ â ÿäðå êîëëàïñèðóþ-
ùåé çâåçäû, ÿâëÿåòñÿ íàñòîëüêî íàòÿíóòûì, ÷òî ÿâëÿåòñÿ îòðèöàíèåì
íàóêè. Äåéñòâèòåëüíî, ýòî ïðåäïîëîæåíèå íåèçáåæíî ïîäðàçóìåâàåò ëî-
êàëüíóþ ñòàáèëüíîñòü äâèæåíèÿ ýëåêòðîíîâ â ãèïåðïëîòíîé ñðåäå, ñ âû-
òåêàþùèì ëîêàëüíûì ñîõðàíåíèåì ìîìåíòà èìïóëüñà (ñëåäóåò èç ñòîëïà
òåîðèè, � âðàùàòåëüíîé ñèììåòðèè), ïîýòîìó âî âñåé ïîëíîòå ïðèíèìà-
åòñÿ ñóùåñòâîâàíèå "âå÷íîãî äâèãàòåëÿ".

Â òî âðåìÿ êàê ìîè ñîâðåìåííèêè ïûòàëèñü àäàïòèðîâàòü íåîáðàòè-
ìîñòü ôèçè÷åñêîé ðåàëüíîñòè ê îáëþáîâàííûì òåîðèÿì, ÿ ðàçðàáàòûâàë
îáðàòíûé ïîäõîä àäàïòàöèè òåîðèè ê ôèçè÷åñêîé ðåàëüíîñòè. Òî åñòü, ÿ
íà÷àë ïîèñêè îáîáùåíèÿ êâàíòîâîé ìåõàíèêè ïîäõîäÿùåãî äëÿ âîñïðî-
èçâåäåíèÿ íåîáðàòèìîñòè.

Â ëþáîì ñëó÷àå, "äîëæíî" áûòü î÷åâèäíî è, ñëåäîâàòåëüíî, äîïóñòè-
ìî âñåìè ó÷åíûìè, ÷òî êëàññè÷åñêèå, ìàêðîñêîïè÷åñêèå, íåîáðàòèìûå
ñèñòåìû íå ìîãóò áûòü ñâåäåíû ê êîíå÷íîìó íàáîðó ýëåìåíòàðíûõ ÷à-
ñòèö â îáðàòèìûõ óñëîâèÿõ (êàê ïðåäïèñûâàåòñÿ êâàíòîâîé ìåõàíèêîé)
è, vice versa, îãðàíè÷åííûé íàáîð ýëåìåíòàðíûõ ÷àñòèö â îáðàòèìûõ
óñëîâèÿõ íå ìîæåò ïðîèçâîäèòü íåîáðàòèìóþ ìàêðîñêîïè÷åñêóþ ñèñòå-
ìó. Ýòèì äèêòóåòñÿ íåîáõîäèìîñòü îáîáùåíèÿ êâàíòîâîé ìåõàíèêè äëÿ
ëþáûõ ñåðüåçíûõ èññëåäîâàíèé íåîáðàòèìûõ ñèñòåì.

Â õîäå ìîèõ äîêòîðñêèõ èññëåäîâàíèé â Òóðèíå, ÿ çàíèìàëñÿ èçó-
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÷åíèåì îðèãèíàëüíûõ ñòàòåé Ëàãðàíæà (íà èòàëüÿíñêîì ÿçûêå), êîòî-
ðûå áûëè äëÿ ìåíÿ èñòèííûì îòêðîâåíèåì. Ôèçè÷åñêîå ñîîáùåñòâî 20-ãî
âåêà èñïîëüçóåò "óñå÷åííîå óðàâíåíèå Ëàãðàíæà", òî åñòü áåç âíåøíèõ
÷ëåíîâ, ñ âîëíóþùåé ìå÷òîé, � ñâåñòè âñþ Âñåëåííóþ ê äàëüíîäåéñòâèþ
ìåæäó èçîëèðîâàííûìè òî÷êàìè.

Íàïðîòèâ, Ëàãðàíæ èìåë äðàìàòè÷åñêè áîëåå øèðîêèå è áîëåå ðåà-
ëèñòè÷íûå âçãëÿäû, êîòîðûå âêëþ÷àëè îãðàíè÷åííûå êîíöåïöèè 20-ãî
âåêà êàê ÷àñòíûå ñëó÷àè, íî ïîäðàçóìåâàëè ñóùåñòâîâàíèå áåñêîíå÷íîãî
êëàññà íå ïðåíåáðåãàåìûõ ñèë êîíòàêòíîãî òèïà, ìåæäó ïðîòÿæåííûìè
÷àñòèöàìè, êîòîðûå, â ýòîì ñëó÷àå, íå âûâîäèìû èç ïîòåíöèàëà, ïîýòîìó
ÿâëÿþòñÿ èñòî÷íèêîì íåîáðàòèìîñòè.

ß òàêæå èçó÷àë îðèãèíàëüíûå ðàáîòû Ãàìèëüòîíà è íàøåë òî÷íî òî
æå ðàñõîæäåíèå. Ôèçèêà 20-ãî âåêà èñïîëüçóåò "óñå÷åííûå óðàâíåíèÿ
Ãàìèëüòîíà", à èìåííî, áåç èñòîðè÷åñêèõ âíåøíèõ ÷ëåíîâ, è ýòèì àäàï-
òèðóåòñÿ ôèçè÷åñêàÿ ðåàëüíîñòü ê íàìåðåííî óïðîùåííîé òåîðèè.

Íàïðîòèâ, Ãàìèëüòîí èìåë ãîðàçäî áîëåå àäåêâàòíóþ êîíöåïöèþ ïðè-
ðîäû. Îí äîêàçûâàë, ÷òî ïîòåíöèàëüíûå ñèëû äîëæíû áûòü âîñïðîèç-
âîäèìû ôóíêöèåé, êîòîðóþ ìû íàçûâàåì ñåãîäíÿ ãàìèëüòîíèàíîì, â òî
âðåìÿ êàê îñòàëüíûå ñèëû è ýôôåêòû, íå âûâîäèìûå èç ïîòåíöèàëà,
äîëæíû âîñïðîèçâîäèòñÿ âíåøíèìè ÷ëåíàìè, ïîëíîñòüþ àíàëîãè÷íûì
ââîäèìûì Ëàãðàíæåì. Ãàìèëüòîí òàêæå ïðèíèìàë âíåøíèå ÷ëåíû êàê
åäèíñòâåííî âîçìîæíûé ïóòü âîñïðîèçâåäåíèÿ íåîáðàòèìîñòè. 4.

Èç îñòîðîæíîñòè èçáåãàÿ ó÷åáíèêè ïî ìåõàíèêå 20-ãî âåêà (òàê êàê
îíè èìåþò äåëî, êàê õîðîøî èçâåñòíî, òîëüêî ñ óñå÷åííûìè óðàâíåíè-
ÿìè), ÿ òàêæå èçó÷àë îðèãèíàëüíûå ðàáîòû ßêîáè è äðóãèõ îñíîâîïî-
ëîæíèêîâ àíàëèòè÷åñêîé ìåõàíèêè, è íàøåë òî÷íî òó æå çàìå÷àòåëüíóþ
êîíöåïöèþ ïðèðîäû (äåéñòâèòåëüíî, îðèãèíàëüíàÿ òåîðåìà ßêîáè èìååò
íå òîò âèä, ÷òî ïðåäëàãàåòñÿ â ñîâðåìåííûõ ó÷åáíèêàõ, à îíà áûëà èç-
íà÷àëüíî çàäóìàíà äëÿ àíàëèòè÷åñêèõ óðàâíåíèé ñ âíåøíèìè ÷ëåíàìè,
ñëó÷àé áåç âíåøíèõ ÷ëåíîâ ÿâëÿåòñÿ òðèâèàëüíûì).

4 Èçìåíåíèå ãàìèëüòîíèàíà äîáàâëåíèåì íåîáðàòèìûõ ÷ëåíîâ, H =
p2/2m + V (r) → H ′ = p2/2m + V (r) + V ′(t, . . .) ïîäðàçóìåâàëà áû, ÷òî
"íåîáðàòèìîñòü èìååò ïîòåíöèàëüíóþ ýíåðãèþ" è äðóãèå íåíàó÷íûå
ñëåäñòâèÿ. Ýòî ïðèâîäèò ê íåîáõîäèìîñòè ââåäåíèÿ äîïîëíèòåëüíûõ
îáúåêòîâ, êðîìå ãàìèëüòîíèàíà, ÷òî ÿâëÿåòñÿ îðèãèíàëüíîé êîíöåïöè-
åé Ëàãðàíæà, Ãàìèëüòîíà è ßêîáè, êîòîðàÿ, êàê ìû óâèäèì, ÿâëÿåòñÿ
îñíîâàíèåì íàøåé òðàêòîâêè íåîáðàòèìîñòè õèìè÷åñêèõ ïðîöåññîâ, èçó-
÷åííîé â ýòîé ìîíîãðàôèè.
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Òàêèì îáðàçîì, ÿ ïðèøåë ê âûâîäó, ÷òî ôèçèêà 20-ãî âåêà òåðïåëà
íåóäà÷è ïðè ïîïûòêàõ ïðîâåñòè îñìûñëåííûå èññëåäîâàíèÿ ïî ïðîèñ-
õîæäåíèþ íåîáðàòèìîñòè èç-çà óðåçàíèÿ àíàëèòè÷åñêèõ óðàâíåíèé Ëà-
ãðàíæà è Ãàìèëüòîíà ÷åðåç îòáðàñûâàíèå èõ âíåøíèõ ÷ëåíîâ.

Âñëåäñòâèå ýòîãî, íà ïðîòÿæåíèè ìîèõ èññëåäîâàíèé â Ãàðâàðäñêîì
óíèâåðñèòåòå, â êîíöå 1970-õ, ÿ äîêàçûâàë, ÷òî "èñòèííûå óðàâíåíèÿ
Ãàìèëüòîíà", òî åñòü, ñ âíåøíèìè ÷ëåíàìè, ÿâëÿþòñÿ ÷àñòíûì ñëó÷àåì
óðàâíåíèé (12) 5,

d
dt

∂L(r,v)
∂ rk − ∂L(r,v)

∂vk = Fk(t,r,v), (23a)

drk

dt
=

∂H(r, p)
∂ pi

,
d pk

dt
= −∂H(r, p)

∂ rk +Fk(t,r, p), (23b)

Pi
j = δ i

j, Q j
i = δ j

i

(
1+

f j

∂H/∂ r j

)
. (23c)

ß òàêæå ïîêàçàë, ÷òî ñêîáêè èñòèííûõ óðàâíåíèé (23b) íå õàðàêòåðè-
çóþò ñîãëàñîâàííîé àëãåáðû è íå ïîçâîëÿþò ñîãëàñîâàííîãî ýêñïîíåíöè-
èðîâàíèÿ â ãðóïïó, èìåííî èç-çà âíåøíèõ ÷ëåíîâ, ïîýòîìó ïðåïÿòñòâó-
åòñÿ êîíñòðóèðîâàíèå ïîêðûâàþùåé àíàëèòè÷åñêîé òåîðèè.

Ïîýòîìó ÿ ïðåäëîæèë èäåíòè÷íóþ Ëè-äîïóñòèìóþ ïåðåôîðìóëèðîâ-
êó èñòèííûõ óðàâíåíèé Ãàìèëüòîíà, êàê íåîáõîäèìîå óñëîâèå ñîõðàíå-

5 ß íàïèñàë äâå ìîíîãðàôèè [14] ïîñâÿùåííûõ èíòåãðàëüíûì óñëîâè-
ÿì ñóùåñòâîâàíèÿ ëàãðàíæèàíà è ãàìèëüòîíèàíà, íàçâàííûõ óñëîâèÿìè
âàðèàöèîííîãî ñàìîñîïðÿæåíèÿ. Îêàçàëîñü, ÷òî âíåøíèå ÷ëåíû Ëàãðàí-
æà è Ãàìèëüòîíà â òðåõìåðèè ñóùåñòâåííûì îáðàçîì íåñàìîñîïðÿæåíû,
òî åñòü, îíè íå äîïóñêàþò ïðåäñòàâëåíèÿ ëàãðàíæèàíîì èëè ãàìèëüòî-
íèàíîì â ñèñòåìå îòñ÷åòà íàáëþäàòåëÿ, ÷åì è ïîäòâåðæäàåòñÿ íåîáõîäè-
ìîñòü âî âíåøíèõ ÷ëåíàõ. Èñïîëüçîâàíèå êîîðäèíàòíûõ ïðåîáðàçîâàíèé
r → r′(r, p), p → p′(r, p), äëÿ ñâåäåíèÿ èñòèííûõ àíàëèòè÷åñêèõ óðàâíå-
íèé ê óñå÷åííûì, ÿâëÿåòñÿ â âûñøåé ñòåïåíè îáåñêóðàæèâàþùèì, èç-çà
ñèëüíîé íåëèíåéíîñòè íåîáõîäèìûõ ïðåîáðàçîâàíèé è ïîýòîìó îòîáðà-
æåíèÿ èçíà÷àëüíûõ èíåðöèàëüíûõ ñèñòåì îòñ÷åòà íàáëþäàòåëÿ â ñèëü-
íî íåèíåðöèàëüíûå, ñ ñîîòâåòñòâóþùèì íàðóøåíèåì ïðèíöèïîâ îòíî-
ñèòåëüíîñòè Ãàëèëåÿ è Ýéíøòåéíà. Â ëþáîì ñëó÷àå, òàêàÿ ðåäóêöèÿ
èìååò ÷èñòî ïîëèòèêî-àêàäåìè÷åñêèé õàðàêòåð, òàê êàê ëàáîðàòîðíîå
îáîðóäîâàíèå è èçìåðèòåëüíûå ïðèáîðû, î÷åâèäíî, íå ìîãóò äâèãàòü-
ñÿ ïî òðàíñôîðìèðîâàííûì òðàåêòîðèÿì òèïà r′ = A × exp[B × r × p],
p′ = C× p× log(D× p2); A, B, C, D � êîíñòàíòû.
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íèÿ ñîãëàñîâàííîé àëãåáðû è ãðóïïû (ñì. Ðàçäåë 2.10 Ãëàâû 1). Äîïîë-
íåíèå âíåøíèõ ÷ëåíîâ, òîæäåñòâåííî ïåðåôîðìóëèðîâàíî ÷åðåç ìíîæè-
òåëè P è Q â àíàëèòè÷åñêèõ óðàâíåíèÿõ, ÷òî ïðèâîäèò ê ñîãëàñîâàííûì
îáîáùåííûì àëãåáðàì è ãðóïïàì óðàâíåíèé (12).

Âûøåñêàçàííîå èìåëî ôóíäàìåíòàëüíûå ïîñëåäñòâèÿ äëÿ âñåõ ìîèõ
äàëüíåéøèõ èññëåäîâàíèé. Äåéñòâèòåëüíî, äîñòèæåíèå òåîðåòè÷åñêîãî,
íà àëãåáðàè÷åñêîì è ãðóïïîâîì óðîâíÿõ, ñîãëàñîâàííîãî âîñïðîèçâåäå-
íèÿ èñòîðè÷åñêèõ óðàâíåíèé Ãàìèëüòîíà ñ âíåøíèìè ÷ëåíàìè çàêëàäû-
âàåò îñíîâû äëÿ àêñèîìàòè÷åñêè è ôèçè÷åñêè ñîãëàñîâàííîãî âîñïðîèç-
âåäåíèÿ íåîáðàòèìîñòè íà âñåõ æåëàåìûõ óðîâíÿõ èññëåäîâàíèé.

Ïîñëåäóþùèå èññëåäîâàíèÿ, ðàññìîòðåííûå â Ðàçäåëå 2.10, Ãëàâà 1,
óñòàíîâèëè îäíîçíà÷íîå è íåäâóñìûñëåííîå îïåðàòîðíîå îòîáðàæåíèå
óðàâíåíèé (12) â (10), ïîýòîìó äîïóñêàåòñÿ èäåíòèôèêàöèÿ íåîáðàòè-
ìîñòè íà ñàìîì ýëåìåíòàðíîì óðîâíå ïðèðîäû, òàêîì êàê ýëåêòðîíû â
öåíòðå çâåçä.

ß íàäåþñü, ÷òî õèìèêè, ÷èòàþùèå ýòè ââîäíûå ñòðîêè, íå ïðîïóñòÿò
èõ êàê ýçîòåðè÷åñêèå ôèçè÷åñêèå ñëåäñòâèÿ, íå èìåþùèå îòíîøåíèÿ ê
õèìèè. Êàê ìû óâèäèì ïîçæå, â ýòîì Ââåäåíèè è â ìîíîãðàôèè, õè-
ìè÷åñêèå ðåàêöèè è äðóãèå ÿâëåíèÿ â îðãàíè÷åñêîé è íåîðãàíè÷åñêîé
õèìèè ÿâëÿþòñÿ ñòðîãî íåîáðàòèìûìè. Ïîýòîìó, â ýòèõ ââîäíûõ ñòðî-
êàõ, ÿ îáðàùàþñü ê ñëåäñòâèÿì òåîðèè, ïîçâîëÿþùåé àêñèîìàòè÷åñêè
ñîãëàñîâàííîå âîñïðîèçâåäåíèå íåîáðàòèìûõ õèìè÷åñêèõ ïðîöåññîâ.

Êàòàñòðîôè÷åñêèå íåñîãëàñîâàííîñòè îáîáùåííûõ òå-
îðèé, òðàêòóåìûõ ÷åðåç îáû÷íóþ ìàòåìàòèêó

Ïîñëå ïîëó÷åíèÿ âûøåóêàçàííîé öåïî÷êè îáîáùåííûõ òåîðèé, ÿ íà-
÷àë èõ òùàòåëüíîå èññëåäîâàíèå ñ òî÷êè çðåíèÿ ìàòåìàòè÷åñêîé ñòðî-
ãîñòè è ôèçè÷åñêîé ñîãëàñîâàííîñòè. Òàêèì îáðàçîì, ÿ îáíàðóæèë, ÷òî
âñå âûøåóïîìÿíóòûå îïåðàòîðíûå è êëàññè÷åñêèå îáîáùåííûå òåîðèè
èìåþò ìàòåìàòè÷åñêèå è ôèçè÷åñêèå íåñîãëàñîâàííîñòè, íàñòîëüêî áåç-
íàäåæíûå, ÷òî ýòî ïðåïÿòñòâóåò ëþáîìó èõ îñìûñëåííîìó ïðèìåíåíèþ,
âñÿêèé ðàç, êîãäà îíè òðàêòóþòñÿ ÷åðåç îáû÷íóþ ìàòåìàòèêó êâàíòîâîé
èëè ãàìèëüòîíîâîé ìåõàíèêè. Ýòè íåñîãëàñîâàííîñòè ðàññìîòðåíû â Ðàç-
äåëå 1.7 Ãëàâû 1, è äëÿ íèõ ÿ ïðåäëîæèë ðåçêèé çàãîëîâîê "Êàòàñòðîôè-
÷åñêèå íåñîãëàñîâàííîñòè îáîáùåííûõ òåîðèé, ñôîðìóëèðîâàííûõ ÷åðåç
îáû÷íóþ ìàòåìàòèêó".
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Çà ïðîèñõîæäåíèå íåñîãëàñîâàííîñòåé îòâåòñòâåííà íåóíèòàðíàÿ ñòðóê-
òóðà âðåìåííîé ýâîëþöèè, êîòîðàÿ ïîäðàçóìåâàåò îòñóòñòâèå èíâàðèàíò-
íîñòè åäèíèö, ñîáñòâåííûõ çíà÷åíèé, ýðìèòîâîñòè, âåðîÿòíîñòè, ïðè÷èí-
íîñòè è äðóãèõ ôóíäàìåíòàëüíûõ ÷åðò.

Òàê êàê èçîòîïè÷åñêàÿ, ãåíîòîïè÷åñêàÿ è ãèïåðñòðóêòóðíàÿ âåòâè àä-
ðîííîé ìåõàíèêè ÿâëÿþòñÿ "íåïîñðåäñòâåííî óíèâåðñàëüíûìè" â ñâîèõ
îáëàñòÿõ, âûøåóïîìÿíóòûå êàòàñòðîôè÷åñêèå íåñîãëàñîâàííîñòè ïðèìå-
íèìû òàêæå ê äîâîëüíî áîëüøîìó ÷èñëó îáîáùåííûõ òåîðèé âîçíèêàâ-
øèõ íà ïðîòÿæåíèè 20-ãî âåêà.

Áîëåå òîãî, âñå ïîïûòêè äîñòèãíóòü ñîãëàñîâàííûõ ëèôòèíãîâ ôóí-
äàìåíòàëüíûõ óðàâíåíèé äëÿ èìïóëüñà (2b) îêàçûâàëèñü íåóäà÷íûìè
íà ïðîòÿæåíèè äåñÿòèëåòèé, è, â èõ îòñóòñòâèè, àäðîííàÿ ìåõàíèêà áû-
ëà ïðèíöèïèàëüíî íåïîëíîé, à òàêæå íåäîñòàòî÷íî ðàçðàáîòàííîé äëÿ
ïðàêòè÷åñêèõ ïðèëîæåíèé.

Ïðè÷èíû êîíñòðóèðîâàíèÿ íîâîé ìàòåìàòèêè

Ñ ýòîãî ìîìåíòà, ÿ èìåë äâå àëüòåðíàòèâû: îòêàçàòüñÿ îò ìå÷òû ïî-
ñòðîèòü ñîãëàñîâàííîå ïîêðûòèå êâàíòîâîé ìåõàíèêè, èëè èñêàòü ðàçðå-
øåíèÿ óïîìÿíóòûõ íåñîãëàñîâàííîñòåé. ß âûáðàë âòîðîå è íà÷àë ñèñòå-
ìàòè÷åñêèå èññëåäîâàíèÿ. Íåòðóäíî áûëî âèäåòü, ÷òî ïåðâîïðè÷èíîé êà-
òàñòðîôè÷åñêèõ íåñîãëàñîâàííîñòåé áûëî èñïîëüçîâàíèå "îáû÷íîé" ìà-
òåìàòèêè äëÿ òðàêòîâîê "îáîáùåííûõ" òåîðèé.

Íàïðèìåð, ëåãêî áûëî äîêàçàòü, ÷òî èñïîëüçîâàíèå îáû÷íîãî ãèëü-
áåðòîâà ïðîñòðàíñòâà, îïðåäåëåííîãî íàä îáû÷íûìè ïîëÿìè êîìïëåêñ-
íûõ ÷èñåë, ïîäðàçóìåâàåò îòñóòñòâèå ñîõðàíåíèÿ èçíà÷àëüíîé ýðìèòîâî-
ñòè äëÿ âñåõ íåóíèòàðíûõ âðåìåííûõ ýâîëþöèé, ÷òî ïðèâîäèò ê óòðàòå
íàáëþäàåìûõ (ñì. Ðàçäåë 1.7 Ãëàâû 1). Íàïðîòèâ, ïîäõîäÿùèé ëèôòèíã
ãèëüáåðòîâà ïðîñòðàíñòâà è ÷èñåë äåéñòâèòåëüíî ïîçâîëÿåò ñîõðàíèòü
îðèãèíàëüíóþ ýðìèòîâîñòü äëÿ ëþáîãî âûáîðà âðåìåíè, ïîýòîìó ïîçâî-
ëÿåòñÿ ñîãëàñîâàííîå âîñïðîèçâåäåíèå íàáëþäàåìûõ. Ïîýòîìó, ÿ íå èìåë
äðóãîé àëüòåðíàòèâû, êðîìå ïîïûòêè ïîñòðîèòü íîâóþ ìàòåìàòèêó äëÿ
ðàçðåøåíèÿ óêàçàííûõ íåñîãëàñîâàííîñòåé è äîñòèæåíèÿ àêñèîìàòè÷å-
ñêîé ñîãëàñîâàííîñòè, ïîäîáíîé òîé, ÷òî ñóùåñòâóåò äëÿ îáû÷íîé êâàí-
òîâîé ìåõàíèêè.

Â ýòîì íàïðàâëåíèè ÿ ñîòðóäíè÷àë ñî ìíîæåñòâîì ìàòåìàòèêîâ, ñðå-
äè êîòîðûõ ÿ õîòåë áû îòìåòèòü: Õ.Ê. Ìüþíãà (H.C. Myung), Ä.Á. Ëè-
íà (D.B. Lin), Ì. Òîìáåðà (M. Tomber) è äðóãèõ â ÑØÀ; Ã. Òñàãàñà
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(Gr. Tsagas), Ä.Ñ. Ñîóðëàñà (D.S. Sourlas), Ò. Âîóãèîóêëèñà (T. Vougiouklis)
è äðóãèõ â Ãðåöèè; Ð. Ìèðîíà (R. Miron), Ñ. Âàêàðó (S. Vacaru), ß.Â. Êà-
äåéøâèëè (J.V. Kadeisvili) è äðóãèõ â ÑÑÑÐ; Ð. Àñëàíåðà (R. Aslaner),
Ñ. Êåëåñà (S. Keles) è äðóãèõ â Òóðöèè; Ê.-Ê. Äæàíãà (C.-X. Jiang) è
äðóãèõ â Êèòàå; Í. Êàìèéþ (N. Kamiya) è äðóãèõ â ßïîíèè; è äðóãèõ
ìàòåìàòèêîâ (ñì. Òîì I ìîíîãðàôèè [9]).

Òàêèì îáðàçîì, ìû ñêîíñòðóèðîâàëè ñëåäóþùèå íîâûå ìàòåìàòèêè
[6]:

A) Èçîìàòåìàòèêà, äëÿ ñîãëàñîâàííîé ôîðìóëèðîâêè îäíîçíà÷íûõ
îáðàòèìûõ Ëè-èçîòîïè÷åñêèõ òåîðèé;

B) Ãåíîìàòåìàòèêà, äëÿ ñîãëàñîâàííîé ôîðìóëèðîâêè îäíîçíà÷-
íûõ íåîáðàòèìûõ Ëè-äîïóñòèìûõ òåîðèé;

C) Ãèïåðìàòåìàòèêà, äëÿ ñîãëàñîâàííîé ôîðìóëèðîâêè ìíîãîçíà÷-
íûõ íåîáðàòèìûõ Ëè-äîïóñòèìûõ òåîðèé;

ïëþñ èçîäóàëüíûå ìàòåìàòèêè [8], äëÿ ñîãëàñîâàííîé ôîðìóëè-
ðîâêè àíòè-èçîìîðôíûõ îáðàçîâ âûøåóêàçàííûõ òåîðèé äëÿ âîñïðîèç-
âåäåíèÿ àíòèìàòåðèè íà÷èíàÿ ñ êëàññè÷åñêîãî óðîâíÿ.

×èòàòåëü äîëæåí èìåòü â âèäó, ÷òî âûøåóêàçàííûå íîâûå ìàòåìà-
òèêè âêëþ÷àþò â ñåáÿ, êàê íåîáõîäèìîå óñëîâèå ñîãëàñîâàííîñòè, íîâûå
÷èñëà è ïîëÿ, íîâûå âåêòîðíûå è ãèëüáåðòîâû ïðîñòðàíñòâà, íîâûå àë-
ãåáðû è ãðóïïû, íîâûå ãåîìåòðèè è òîïîëîãèè è ò.ä., âñå ýòî äëÿ êàæäîé
èç âûøåóïîìÿíóòûõ èçî-, ãåíî- è ãèïåð-ìàòåìàòèêè, ïëþñ âñåõ èõ èçî-
äóàëüíûõ.

Ãëàâíîé èäååé íîâûõ ìàòåìàòèê [4] ÿâëÿåòñÿ ëèôòèíã îáû÷íîé, òðè-
âèàëüíîé åäèíèöû I, èñïîëüçóåìîé â íàñòîÿùåå âðåìÿ â ìàòåìàòèêå, ôè-
çèêå è õèìèè, â îáîáùåííóþ åäèíèöó, êîòîðàÿ ÿâëÿåòñÿ èíâåðñíîé ïî
îòíîøåíèþ ê èçîòîïè÷åñêîìó, ãåíîòîïè÷åñêîìó, èëè ãèïåðñòðóêòóðíîìó
ýëåìåíòó (òåõíè÷åñêèå äåòàëè ñì. â Ãëàâå 1)

Î = 1/T = Î†, (24a)

Î> = 1/P, <Î = 1/Q, Î> = (<Î)†, (24b)

{Î>} = {1}/{P}, {<Î} = {1}/{Q}, {Î>} = ({<Î})†. (24c)

Òîãäà ïîëíîñòüþ âñÿ îáû÷íàÿ ìàòåìàòèêà êâàíòîâîé ìåõàíèêè äîëæíà
áûòü ïîäíÿòà â òàêóþ ôîðìó, ÷òîáû äîïóñòèòü ñîîòâåòñòâóþùóþ íîâóþ
åäèíèöó êàê êîððåêòíóþ ëåâóþ è ïðàâóþ åäèíèöó íà âñåõ óðîâíÿõ. Â
ýòîì ñëó÷àå, ýòè ëèôòèíãè ïðîèçâîäÿò èçî-, ãåíî- è ãèïåð-÷èñëà, èçî-,
ãåíî- è ãèïåð-ïðîñòðàíñòâà, èçî-, ãåíî- è ãèïåð-ãåîìåòðèè è ò.ä.
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Äîñòèæåíèå èíâàðèàíòíîñòè, ïîëíîñòüþ ñðàâíèìîé ñ òàêîâîé äëÿ
êâàíòîâîé ìåõàíèêè, ìîæåò áûòü âèäíî èç ýòèõ ââîäíûõ ñòðîê. Äåé-
ñòâèòåëüíî, îáû÷íàÿ èëè èíâàðèàíòíàÿ îñíîâíàÿ åäèíèöà ÿâëÿåòñÿ ôóí-
äàìåíòàëüíûì èíâàðèàíòîì ëþáîé òåîðèè. Âîñïðîèçâåäåíèå íåïîòåíöè-
àëüíûõ ñèë ÷åðåç îáîáùåííûå åäèíèöû ãàðàíòèðóåò òîãäà èõ èíâàðèàíò-
íîñòü.

Âûðàæàÿñü äðóãèìè ñëîâàìè, íåïîòåíöèàëüíûå âçàèìîäåéñòâèÿ, îáó-
ñëîâëåííûå êîíòàêòîì ìåæäó ïðîòÿæåííûìè òåëàìè (íàïðèìåð, êîñìè-
÷åñêèé êîðàáëü âõîäÿùèé â çåìíóþ àòìîñôåðó, èëè ãëóáîêîå ïåðåêðû-
òèå âîëíîâûõ ïàêåòîâ ÷àñòèö) äîëæíî âîñïðîèçâîäèòñÿ ÷åì-ëèáî èíûì,
êðîìå ãàìèëüòîíèàíà. Äåéñòâèòåëüíî, òàêîå âîñïðîèçâåäåíèå ëèøàåò ãà-
ìèëüòîíèàí ôèçè÷åñêîãî ñìûñëà êàê âîñïðîèçâîäÿùåãî ïîëíóþ ýíåðãèþ
H = p2/2m +V , è ïðèäàåò åìó àáñòðàêòíóþ ìàòåìàòè÷åñêóþ ôîðìó. Ê
òîìó æå, ãàìèëüòîíîâî âîñïðîèçâåäåíèå ñèñòåì ñ íåïîòåíöèàëüíûìè ñè-
ëàìè ñóùåñòâóåò â ôèêñèðîâàííîé ñèñòåìå îòñ÷åòà íàáëþäàòåëÿ òîëüêî
â âåñüìà ñïåöèàëüíûõ è îãðàíè÷åííûõ ñëó÷àÿõ (êàê ïðàâèëî òîëüêî â
îäíîìåðèè [14]).

Ðàç ãàìèëüòîíèàí èñêëþ÷àåòñÿ èç ñïîñîáîâ âîñïðîèçâåäåíèÿ êîíòàêò-
íûõ íåïîòåíöèàëüíûõ âçàèìîäåéñòâèé, òî åäèíèöà, î÷åâèäíî, ÿâëÿåòñÿ
ëó÷øèì èç èçâåñòíûõ ðåøåíèé, íå òîëüêî ïîòîìó, ÷òî îíà ãàðàíòèðóåò
èíâàðèàíòíîñòü, íî òàêæå èç-çà äîñòèæåíèÿ "íåïîñðåäñòâåííîé óíèâåð-
ñàëüíîñòè", ïîíèìàåìîé òåïåðü, êàê ñïîñîáíîñòü âîñïðîèçâåäåíèÿ âñåõ
âîçìîæíûõ íåïîòåíöèàëüíûõ ñèë íåïîñðåäñòâåííî â ñèñòåìå îòñ÷åòà ýêñ-
ïåðèìåíòàòîðà.

Äîïîëíèòåëüíûå èññëåäîâàíèÿ äîêàçàëè ñïîñîáíîñòü îáîáùåííûõ åäè-
íèö âîñïðîèçâîäèòü âñå âîçìîæíûå íåïîòåíöèàëüíûå ñèëû, êîòîðûå, â
äîáàâîê, ìîãóò áûòü íåëèíåéíûìè (ïî âîëíîâûì ôóíêöèÿì) è íåëîêàëü-
íûìè (íàïðèìåð, èíòåãðàëüíîãî òèïà ïî ïîâåðõíîñòè èëè îáúåìó). Íà-
ïîìíèì, ÷òî êâàíòîâàÿ ìåõàíèêà ÿâëÿåòñÿ ñòðîãî ëèíåéíîé, ëîêàëüíîé
è ïîòåíöèàëüíîé. Îáîáùåíèå åäèíèöû ïîçâîëÿåò òîãäà ïîëó÷èòü ïîêðû-
âàþùóþ òåîðèþ ñî âñåìè, áåñêîíå÷íî âîçìîæíûìè, íåëèíåéíûìè, íåëî-
êàëüíûìè è íåïîòåíöèàëüíûìè âçàèìîäåéñòâèÿìè.

Ïîñëå íà÷àëà èññëåäîâàíèé â 1967 ã. [1], ðàçðåøåíèå êàòàñòðîôè÷å-
ñêèõ íåñîãëàñîâàííîñòåé, îòìå÷åííûõ âûøå, áûëî äîñòèãíóòî òîëüêî â
ðàáîòå [6] 1996 ãîäà. Ïðè÷èíîé ñòîëü äîëãîãî ðåøåíèÿ ïðîáëåìû áûëî
òî, ÷òî ïîñëå òîãî êàê áûëè ñêîíñòðóèðîâàíû íåîáõîäèìûå íîâûå ÷èñëà
è ïîëÿ, íîâûå âåêòîðíûå è ãèëüáåðòîâû ïðîñòðàíñòâà è ò.ä., îáîáùåííûå
òåîðèè âñå åùå ñòðàäàëè íåïðèåìëåìûìè íåñîãëàñîâàííîñòÿìè, òàêèìè
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êàê îòñóòñòâèå èíâàðèàíòíîñòè îáîáùåííûõ âðåìåííûõ ýâîëþöèé îòíî-
ñèòåëüíî äåéñòâèé íà ñåáÿ.

Ýòè íåñîãëàñîâàííîñòè ñîõðàíÿëèñü èç-çà òîãî, ÷òî ÿ íàäåÿëñÿ ñâåñòè
èõ ê ìèíèìóìó èñïîëüçîâàíèåì îáû÷íûõ äèôôåðåíöèàëîâ è ïðîèçâîä-
íûõ â îáîáùåííûõ òåîðèÿõ. Òîëüêî ïîñëå òîãî, êàê ÿ âûøåë â ðàáîòå
[6] íà îáîáùåííûå ôîðìóëèðîâêè äèôôåðåíöèàëüíîãî èñ÷èñëåíèÿ äëÿ
êàæäîé èç ðàñøèðåííûõ òåîðèé, ÿ, íàêîíåö, ðàçðåøèë âñå èçâåñòíûå
ìàòåìàòè÷åñêèå è ôèçè÷åñêèå íåñîãëàñîâàííîñòè.

Íàïðèìåð, èíâàðèàíòíàÿ è àêñèîìàòè÷åñêè êîððåêòíàÿ ôîðìóëèðîâ-
êà èçîìåõàíèêè òðåáóåò ñëåäóþùåãî ïðîñòîãî èçîäèôôåðåíöèàëüíîãî èñ-
÷èñëåíèÿ [6]:

d̂rk = Îk
i (t,r, p,ψ, . . .)×dri,

∂̂
∂̂ rk

= T̂ i
k (t,r, p,ψ, . . .)× ∂

∂ ri , (25)

ñ ñîîòâåòñòâóþùèìè ôîðìóëèðîâêàìè Ëè-èçîòîïè÷åñêèõ äèíàìè÷åñêèõ
óðàâíåíèé.

Âûøåóêàçàííîå èçîäèôôåðåíöèàëüíîå èñ÷èñëåíèå ïîçâîëèëî äîñòè-
æåíèå, âïåðâûå, â ðàáîòå [6] 1996 ã., àêñèîìàòè÷åñêè ñîãëàñîâàííîãî ëèô-
òèíãà ôóíäàìåíòàëüíûõ óðàâíåíèé äëÿ èìïóëüñà,

pk×T×|ψ̂〉 = −i×h̄×∂̂k|ψ̂〉 = −i×h̄×T i
k (t,r, p,ψ, . . .)×∂i|ψ̂〉, (26)

ñ ñîîòâåòñòâóþùèìè ãåíîäèôôåðåíöèàëüíûì è ãèïåðäèôôåðåíöèàëü-
íûì èñ÷èñëåíèÿìè äëÿ îñòàâøèõñÿ ôîðìóëèðîâîê.

Îòñþäà, ïðîñòî ñëåäîâàë àêñèîìàòè÷åñêèé ëèôòèíã êâàíòîâîé ìåõà-
íèêè, êàê èçëîæåíî â ðàáîòå [7] 1997 ãîäà. Ïîñëå òðåõ äåñÿòèëåòèé, ïðî-
øåäøèõ ñ íà÷àëà èññëåäîâàíèé, è áëàãîäàðÿ ó÷àñòèþ ìàòåìàòèêîâ, òåî-
ðåòèêîâ è ýêñïåðèìåíòàòîðîâ, óïîìÿíóòûõ çäåñü â áîëüøîì êîëè÷åñòâå,
àäðîííàÿ ìåõàíèêà äîñòèãëà íàêîíåö ñâîåé îïåðàöèîííîé çàâåðøåííîñòè
â 1997 ãîäó !

Äîñòèæåíèå ýòîé çàâåðøåííîñòè âêëþ÷àëà â ñåáÿ äîêàçàòåëüñòâî, ÷òî
èçîòîïè÷åñêàÿ âåòâü àäðîííîé ìåõàíèêè ïîëíîñòüþ óäîâëåòâîðÿåò âñåì
îáû÷íûì êâàíòîâûì àêñèîìàì è ôèçè÷åñêèì çàêîíàì (ïðèíöèï íåîïðå-
äåëåííîñòè Ãåéçåíáåðãà, ïðèíöèï çàïðåòà Ïàóëè, âåðîÿòíîñòíûå è ïðè-
÷èííûå çàêîíû è ò.ä.). Äåéñòâèòåëüíî, ÿ ïîä÷åðêèâàë â ëèòåðàòóðå, ÷òî
àäðîííàÿ ìåõàíèêà íå ÿâëÿåòñÿ "íîâîé òåîðèåé", òàê êàê îíà ïðîñòî îáåñ-
ïå÷èâàåò "íîâûå ðåàëèçàöèè" îáû÷íûõ àáñòðàêòíûõ àêñèîì êâàíòîâîé
ìåõàíèêè.



xxxii Ïðåäèñëîâèå

Äîêàçàòåëüñòâî âûøåóêàçàííûõ ÷åðò ýëåìåíòàðíî äëÿ èçîìåõàíèêè,
òàê êàê åå îñíîâíàÿ ñòðóêòóðà îñòàåòñÿ ñòðóêòóðîé Ëè. Òî æå äîêàçà-
òåëüñòâî äëÿ ðàñøèðåííûõ Ëè-äîïóñòèìûõ òåîðèé áûëî íå òàê ïðîñòî,
èç-çà ÿâíîãî îòñóòñòâèÿ àíòèñèììåòðè÷íîãî õàðàêòåðà ñêîáîê âðåìåí-
íîé ýâîëþöèè. Îäíàêî, áîëåå ãëóáîêèé àíàëèç âûÿâèë, ÷òî ïðàâèëüíî
ñôîðìóëèðîâàííûå, ñ ïîìîùüþ ïîäõîäÿùåé äëÿ íèõ ãåíîìàòåìàòèêè,
Ëè-äîïóñòèìûå ñêîáêè ïðåâðàùàþòñÿ â ñêîáêè Ëè, ïîýòîìó äîïóñêàåòñÿ
àáñòðàêòíîå òîæäåñòâî êâàíòîâîé ìåõàíèêè ñî âñåìè, ðàññìîòðåííûìè
çäåñü, òåîðèÿìè.

×èòàòåëü äîëæåí èìåòü â âèäó, ÷òî âñå ðàáîòû ïî îáîáùåííûì òåî-
ðèÿì ñ íåóíèòàðíîé ñòðóêòóðîé, èçäàííûå äî 1996 ãîäà, ñòðàäàþò îòìå-
÷åííûìè êàòàñòðîôè÷åñêèìè íåñîãëàñîâàííîñòÿìè.

Êëàññèôèêàöèÿ àäðîííûõ ìåõàíèê

Â ðåçóëüòàòå âñåõ âûøåóïîìÿíóòûõ óñèëèé, àäðîííàÿ ìåõàíèêà, íà
ñåãîäíÿøíèé äåíü, äîñòèãëà ñâîåé çàâåðøåííîñòè, ñîîòâåòñòâóþùåé âîç-
ìîæíîñòè ïðàêòè÷åñêîãî ïðèìåíåíèÿ è ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ïðîâåðîê, è
âêëþ÷àåò â ñåáÿ ñëåäóþùèå âåòâè:

1) Êâàíòîâàÿ ìåõàíèêà (õàðàêòåðèçóåìàÿ ãàìèëüòîíèàíîì H=p2/2m+
V è òðèâèàëüíûì çíà÷åíèåì åäèíèöû I) âîñïðîèçâîäÿùàÿ èçîëèðîâàí-
íûå è îáðàòèìûå ñèñòåìû òî÷å÷íûõ ÷àñòèö íà áîëüøèõ âçàèìíûõ ðàññòî-
ÿíèÿõ, ñ òîëüêî äàëüíîäåéñòâóþùèì, ïîòåíöèàëüíûì âçàèìîäåéñòâèåì,
òàêèå êàê êðèñòàëëû;

2) Ïîêðûâàþùàÿ èçîìåõàíèêà (õàðàêòåðèçóåìàÿ äâóìÿ âåëè÷èíà-
ìè, � ãàìèëüòîíèàíîì H è èçîòîïè÷åñêèì ýëåìåíòîì T ), âîñïðîèçâîäÿ-
ùàÿ èçîëèðîâàííûå è îáðàòèìûå ñèñòåìû ïðîòÿæåííûõ ÷àñòèö ñ äàëüíî-
äåéñòâóþùèìè, ïîòåíöèàëüíûìè âçàèìîäåéñòâèÿìè, âîñïðîèçâîäèìûìè
H, è êîíòàêòíûìè, âíóòðåííèìè, íåïîòåíöèàëüíûìè âçàèìîäåéñòâèÿìè,
âîñïðîèçâîäèìûìè T , êîòîðûå îæèäàþòñÿ â ñòðóêòóðå àäðîíîâ;

3) Ðàñøèðåííàÿ ãåíîìåõàíèêà (õàðàêòåðèçóåìàÿ òðåìÿ âåëè÷èíà-
ìè, � ãàìèëüòîíèàíîì H, ïëþñ äâà îïåðàòîðà P è Q), âîñïðîèçâîäÿ-
ùàÿ îòêðûòûå, íåêîíñåðâàòèâíûå è íåîáðàòèìûå ñèñòåìû ïðîòÿæåí-
íûõ ÷àñòèö, ñ ïîòåíöèàëüíûìè âçàèìîäåéñòâèÿìè, âîñïðîèçâîäèìûìè
H, è íå îòáðàñûâàåìûìè êîíòàêòíî-íåïîòåíöèàëüíî-íåîáðàòèìûìè âçà-
èìîäåéñòâèÿìè, âîñïðîèçâîäèìûìè P, äëÿ îäíîãî íàïðàâëåíèÿ âðåìåíè,
è Q, äëÿ ïðîòèâîïîëîæíîãî íàïðàâëåíèÿ;



Ïðåäèñëîâèå xxxiii

4) åùå áîëåå ðàñøèðåííàÿ ìíîãîçíà÷íàÿ ãèïåðìåõàíèêà (õàðàêòå-
ðèçóåìàÿ, â ñâîåé ìàêñèìàëüíî îáùåé ôîðìå, òðåìÿ íàáîðàìè âåëè÷èí:
íàáîðîì ãàìèëüòîíèàíîâ {H}, ïëþñ äâà íàáîðà îïåðàòîðîâ {P} è {Q}),
âîñïðîèçâîäÿùàÿ ñëîæíûå ìíîãîçíà÷íûå íåîáðàòèìûå ñèñòåìû â îòêðû-
òûõ, íåêîíñåðâàòèâíûõ óñëîâèÿõ, òàêèå êàê ðîñò âî âðåìåíè ï÷åëèíûõ
ñîò, èëè ìîðñêèõ ðàêîâèí;

5) ß ââåë òàêæå äîïîëíèòåëüíóþ ãðóïïó òåîðèé àíòè-èçîìîðôíûõ
âñåì âûøåïåðå÷èñëåííûì, íàçûâàåìûõ "èçîäóàëüíûìè" (8), äëÿ âîñ-
ïðîèçâåäåíèÿ àíòèìàòåðèè, íà÷èíàÿ ñ êëàññè÷åñêîãî óðîâíÿ, â
íàäåæäå ðàçðåøèòü äðóãîé íåäîñòàòîê ôèçèêè 20-ãî âåêà, ñâÿ-
çàííûé ñ òåì, ÷òî ìàòåðèÿ âîñïðîèçâîäèòñÿ íà âñåõ âîçìîæíûõ
óðîâíÿõ (îò íüþòîíîâñêîé ìåõàíèêè äî êâàíòîâîé òåîðèè ïî-
ëÿ), â òî âðåìÿ êàê âîñïðîèçâåäåíèå àíòèìàòåðèè ñòàíîâèòñÿ
âîçìîæíûì òîëüêî ïðè âòîðè÷íîì êâàíòîâàíèè.

Ïðîñòîé ìåòîä äëÿ ÿâíîãî êîíñòðóèðîâàíèÿ àäðîííîé
ìåõàíèêè

Îïåðàòîðíàÿ çàâåðøåííîñòü àäðîííîé ìåõàíèêè áûëà äîñòèãíóòà ñëå-
äóþùèì ìåòîäîì äëÿ ÿâíîãî êîíñòðóèðîâàíèÿ êîíêðåòíûõ àäðîííûõ
ìîäåëåé [7]. Ýòîò ìåòîä ïðèìåíÿåòñÿ â ýòîé ìîíîãðàôèè íåñêîëüêî ðàç
è âêëþ÷àåò â ñåáÿ ñëåäóþùèå îñíîâíûå øàãè:

1) ßâíîå êîíñòðóèðîâàíèå ñïåöèôè÷åñêèõ ìîäåëåé àäðîííîé ìåõàíè-
êè ïðîñòûì ìåòîäîì, äîñòóïíûì êàæäîìó è íå òðåáóþùèì îáÿçàòåëü-
íîãî çíàíèÿ ïðîäâèíóòîé íîâîé ìàòåìàòèêè, çàêëþ÷àåòñÿ â ñèñòåìàòè-
÷åñêîì ïðèìåíåíèè íåóíèòàðíûõ ïðåîáðàçîâàíèé U ×U† 	= I êî âñåì ìà-
òåìàòè÷åñêèì è ôèçè÷åñêèì àñïåêòàì ëþáîé äàííîé óíèòàðíîé ìîäåëè.
Äëÿ èçîòîïè÷åñêîãî ñëó÷àÿ, ìåòîä ïðîèçâîäèò èçîåäèíèöó

I → Î = U × I ×U† = 1/T̂ ,

èçîàññîöèàòèâíîå ïðîèçâåäåíèå

A×B → Â×̂B̂ = U × (A×B)×U† =
= (U×A×U†)× (U×U†)−1 × (U×B×U†) = Â× T̂ × B̂,

èçî÷èñëà
n → n̂ = U ×n×U† = n× (U ×U†) = n× Î,
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ñ èçîïðîèçâåäåíèåì n̂×̂m̂, èçîøðåäèíãåðîâñêðå óðàâíåíèå

U ×H ×|ψ〉 = (U×H×U†)× (U ×U†)−1 × (U×|ψ〉) = Ĥ × T̂ ×|ψ̂〉,
èçîãèëüáåðòîâî ïðîèçâåäåíèå

〈ψ|× |ψ〉× I → 〈ψ̂|×̂|ψ̂〉 = U × (〈ψ|×|ψ〉×I)×U† =
= (〈ψ|×U† × (U ×U†)−1 × (U×|ψ〉)× (U×I×U†),

è ò.ä. Äóàëüíîå íåóíèòàðíîå ïðåîáðàçîâàíèå ïîçâîëÿåò ÿâíîå êîíñòðóè-
ðîâàíèå, âî âñåõ íåîáõîäèìûõ äåòàëÿõ, ðàñøèðåííîé ãåíîòåîðèè, ñ ëèô-
òèíãîì äëÿ äâèæåíèÿ âïåðåä âî âðåìåíè, I → Î> = U × I×W †, U ×U† 	=
I, W ×W † 	= I, è ñ ñîïðÿæåííî îòëè÷àþùèìñÿ (ïî÷åìó è âîçíèêàåò
íåîáðàòèìîñòü) ëèôòèíãîì äëÿ äâèæåíèÿ íàçàä âî âðåìåíè, I → <Î =
W ×U† = (Î>)† 	= Î>. Ìíîãîçíà÷íûå, íåîáðàòèìûå, ãèïåðñòðóêòóðíûå òå-
îðèè êîíñòðóèðóþòñÿ ïîäîáíûì æå ïðîñòûì îáðàçîì ÷åðåç óïîðÿäî÷åí-
íûå íàáîðû íåóíèòàðíûõ ïðåîáðàçîâàíèé.

2) Äîêàçàòåëüñòâî, ÷òî ìîäåëè ïîëó÷åííûå ïîñëå âûøåïðèâåäåííûõ
ëèôòèíãîâ ÿâëÿþòñÿ äåéñòâèòåëüíî èíâàðèàíòíûìè, òî åñòü, îíè äà-
þò òå æå ÷èñëåííûå ïðåäñêàçàíèÿ äëÿ ëþáîãî âðåìåíè ïðè îäèíàêîâûõ
óñëîâèÿõ. Ýòî äîêàçàòåëüñòâî òàêæå âûðàæàåìî â âåñüìà ýëåìåíòàðíûõ
òåðìèíàõ, ïðè óñëîâèè, ÷òî èíâàðèàíòíîñòü íå èññëåäóåòñÿ ñ ïîìîùüþ
ìàòåìàòèêè êâàíòîâîé ìåõàíèêè, íî ñ ïîìîùüþ ñîîòâåòñòâóþùåé ðàñøè-
ðåííîé ìàòåìàòèêè. Íàïðèìåð, ëåãêî âèäåòü, ÷òî ïðèìåíåíèå îáû÷íûõ
íåóíèòàðíûõ ïðåîáðàçîâàíèé íå îñòàâëÿåò èíâàðèàíòíûìè âûøåóêàçàí-
íûå îáîáùåííûå ñòðóêòóðû, òàê êàê, äëÿ Z×Z† 	= I, Î → Î′ = Z× Î×Z† 	= Î.
Îäíàêî, íåóíèòàðíûå ïðåîáðàçîâàíèÿ îòíîñÿòñÿ ê ñòàðîé òåîðèè. Èõ èñ-
ïîëüçîâàíèå â ïîêðûâàþùèõ òåîðèÿõ ñòîëü æå íåïðàâîìåðíî, êàê è èñ-
ïîëüçîâàíèå èçîìàòåìàòèêè â êâàíòîâîé ìåõàíèêå. Îòñþäà âîçíèêàåò
òðåáîâàíèå ê ïåðåôîðìóëèðîâêå íåóíèòàðíûõ ïðåîáðàçîâàíèé â èäåí-
òè÷íóþ èçîóíèòàðíóþ ôîðìó, Z = Ẑ × T̂−1, Z × Z† ≡ Ẑ×̂Ẑ = Ẑ†×̂Ẑ = Î,
îòíîñèòåëüíî êîòîðîé, èíâàðèàíòíîñòü èçîåäèíèöû î÷åâèäíà: Î → Î′ =
Ẑ×̂Î×̂Ẑ† ≡ Î. Êàê ìû óâèäèì â äåòàëÿõ, èíâàðèàíòíîñòü åäèíèöû òîãäà
ïîäðàçóìåâàåò èíâàðèàíòíîñòü âñåé òåîðèè.

3) Ïðîåêöèÿ âûøåóêàçàííûõ îáîáùåííûõ òåîðèé, ñôîðìóëèðîâàí-
íûõ íà îáîáùåííûõ ïðîñòðàíñòâàõ íàä îáîáùåííûìè ïîëÿìè, â ôîð-
ìóëèðîâêó íà îáû÷íûõ ïðîñòðàíñòâàõ íàä îáû÷íûìè ïîëÿìè. Ýòà ïðî-
åêöèÿ ïîëåçíà äëÿ ïðàêòè÷åñêèõ âû÷èñëåíèé, ñ ïîíèìàíèåì òîãî, ÷òî
åäèíñòâåííî êîððåêòíîé ôîðìóëèðîâêîé ÿâëÿåòñÿ îáîáùåííàÿ. Äðóãèìè
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ñëîâàìè, â îòëè÷èè îò êâàíòîâîé ìåõàíèêè, àäðîííàÿ ìåõàíèêà äîïóñêà-
åò äâå ÿâíûå òðàêòîâêè: ïåðâàÿ � ýòî òðàêòîâêà ÷åðåç èçîìàòåìàòèêó,
êîòîðàÿ ïîäðàçóìåâàåò ñîîòíåñåíèå âñåõ âåëè÷èí ñ îáîáùåííîé åäèíè-
öåé Î; âòîðàÿ � ýòî òðàêòîâêà ÷åðåç ïðîåêöèþ íà îáû÷íûå ïðîñòðàíñòâà,
òî åñòü, ñîîòíåñåíèå âñåõ âåëè÷èí ñ îáû÷íîé åäèíèöåé I. Ïîñëåäíÿÿ ôîð-
ìóëèðîâêà, êàê ìû óâèäèì, ïîëåçíà ïðè ÷èñëåííûõ âû÷èñëåíèÿõ, íî îíà
ÿâëÿåòñÿ òàêæå èñòî÷íèêîì ìíîæåñòâà íåâåðíûõ èíòåðïðåòàöèé è îøè-
áîê, òàê êàê ó÷åíûå èìåþò òåíäåíöèþ ê ïðèíÿòèþ çàêëþ÷åíèé, âûâå-
äåííûõ èç ïîñëåäíåé òðàêòîâêè, êàê èñòèííûõ, â òî âðåìÿ êàê òå æå
çàêëþ÷åíèÿ ÿâëÿþòñÿ, â îáùåì, íåâîçìîæíûìè â ïðàâèëüíûõ ôîðìóëè-
ðîâêàõ îáîáùåííûõ òåîðèé.

Ñëó÷àåì, ôóíäàìåíòàëüíûì äëÿ ýòîé ìîíîãðàôèè, ÿâëÿåòñÿ èçó÷å-
íèå âàëåíòíûõ ñâÿçåé ÷åðåç èçîòîïè÷åñêóþ âåòâü àäðîííîé ìåõàíèêè.
Çàêëþ÷åíèÿ ñäåëàííûå íà îñíîâå èçîòîïè÷åñêîé ìîäåëè ÷åðåç îáû÷íóþ
ïîòåíöèàëüíóþ ÿìó, íà îáû÷íîì ãèëüáåðòîâîì ïðîñòðàíñòâå ÿâëÿþòñÿ
òàêèìè æå íåñîãëàñîâàííûìè è íåâåðîÿòíûìè äëÿ èçîìåõàíèêè, êàê çà-
êëþ÷åíèÿ îá àòîìíîé ñòðóêòóðå ïîëó÷åííûå ñ èñïîëüçîâàíèåì èçîãèëü-
áåðòîâûõ ïðîñòðàíñòâ îïðåäåëåííûõ íàä îáîáùåííûìè èçîïîëÿìè. Ñå-
ðüåçíûå çàêëþ÷åíèÿ äëÿ îáû÷íûõ òåîðèé ìîãóò áûòü ñäåëàíû òîëüêî
ïðè òðàêòîâêå ÷åðåç îáû÷íóþ ìàòåìàòèêó, è äëÿ îáîáùåííûõ òåîðèé
� ïðè òðàêòîâêå ÷åðåç èõ ñîáñòâåííóþ îáîáùåííóþ ìàòåìàòèêó. Ëþáàÿ
ñìåñü ðàçëè÷íûõ òåîðèé è/èëè èõ ìàòåìàòèê íå ìîæåò ïðèâîäèòü ê ñå-
ðüåçíûì íàó÷íûì çàêëþ÷åíèÿì.

Ðîæäåíèå àäðîííîé ñâåðõïðîâîäèìîñòè

Äðóãèì ñîáûòèåì, äàâøèì çíà÷èòåëüíûé èìïóëüñ ê ñîçäàíèþ ýòîé
ìîíîãðàôèè, ÿâëÿåòñÿ ðîæäåíèå àäðîííîé ñâåðõïðîâîäèìîñòè, ðàáîòû
ïî ñîçäàíèþ êîòîðîé áûëè íà÷àòû À.Î.Å. Àíèìàëó [10] â 1994 ã., è çàòåì
ïðîäîëæåíû Àíèìàëó è ìíîþ [11], è òàê æå ñîäåðæàò èçî-, ãåíî- è ãèïåð-
ôîðìóëèðîâêè.

Ïî ñóùåñòâó, Àíèìàëó (êîòîðûé ÿâëÿåòñÿ îäíèì èç îñíîâàòåëåé àä-
ðîííîé ìåõàíèêè) ôîêóñèðîâàë ñâîå âíèìàíèå íà îñíîâíîì ðåçóëüòàòå
ðàáîòû [4], ïîñâÿùåííîé ñòðóêòóðíîé ìîäåëè π0 ìåçîíà, êàê ñâÿçàííîãî
ñîñòîÿíèÿ îäíîãî ýëåêòðîíà è îäíîãî ïîçèòðîíà íà áëèçêîì ðàññòîÿíèè
â ñèíãëåòíîå ñîñòîÿíèå, ñ âíóòðåííèìè íåïîòåíöèàëüíûìè âçàèìîäåé-
ñòâèÿìè. Àíèìàëó ïîäòâåðäèë òîò ôàêò, ÷òî ïîÿâëÿþùàÿñÿ õóëòåíîâ-
ñêàÿ ñèëà îáóñëàâëèâàåò íàñòîëüêî ñèëüíîå ïðèòÿæåíèå, ÷òî îíî ïðåâîñ-
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õîäèò âñå âîçìîæíûå êóëîíîâñêèå ñèëû îòòàëêèâàíèÿ, ïîýòîìó èãðàåò
çíà÷èòåëüíóþ ðîëü è äëÿ ïàðû ýëåêòðîíîâ, âîñïðîèçâîäèìûõ ñ ïîìîùüþ
èçîìåõàíèêè, à íå òîëüêî äëÿ ýëåêòðîííî-ïîçèòðîííûõ ïàð.

Â ðåçóëüòàòå, Àíèìàëó [loc. cit.] ñôîðìóëèðîâàë ïðèíöèïèàëüíî íî-
âóþ ìîäåëü êóïåðîâñêîé ïàðû â ñâåðõïðîâîäèìîñòè, â êîòîðîé, âïåðâûå,
êàê ìíå èçâåñòíî, ìû ñòàëêèâàåìñÿ ñ ÿâíî "ïðèòÿãèâàþùåé" ñèëîé ìåæ-
äó äâóìÿ èäåíòè÷íûìè ýëåêòðîíàìè. Êàê ýòî õîðîøî èçâåñòíî, êâàíòî-
âîìåõàíè÷åñêèå ìîäåëè èìåþò ñòðîãî ñòàòèñòè÷åñêèé õàðàêòåð, òî åñòü,
âîñïðîèçâîäÿò î÷åíü áîëüøîå ÷èñëî êóïåðîâñêèõ ïàð. Âàæíûì çäåñü ÿâ-
ëÿåòñÿ òî, ÷òî êâàíòîâûå ìîäåëè íå èìåþò âîçìîæíîñòè âîñïðîèçâåñòè
ñòðóêòóðó îäíîé êóïåðîâñêîé ïàðû, êàê ýòî äåëàåòñÿ àäðîííîé ñâåðõ-
ïðîâîäèìîñòüþ.

Âïîñëåäñòâèè, Àíèìàëó è Ñàíòèëëè [11]: ïåðåïðîâåðèëè ãëàâíûå ñòðóê-
òóðíûå óðàâíåíèÿ íîâîé èçîñâåðõïðîâîäèìîñòè; ïðîâåðèëè èõ ñîãëàñèå ñ
àêñèîìàìè èçîìåõàíèêè; ïîäòâåðäèëè íåëèíåéíûé, íåëîêàëüíûé è íåïî-
òåíöèàëüíûé õàðàêòåð êîíòàêòíûõ âçàèìîäåéñòâèé èç-çà ãëóáîêîãî ïå-
ðåêðûòèÿ ýëåêòðîíîâ; è óêàçàëè çàìå÷àòåëüíîå ïîäòâåðæäåíèå òåîðèè
ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè ïî ñâåðõïðîâîäèìîñòè.

Ïðèëîæåíèå àäðîííîé ìåõàíèêè ê ïðèíöèïó çàïðåòà
Ïàóëè

Äåéñòâèòåëüíî ôóíäàìåíòàëüíîé òåìîé, îñòàâëåííîé ïîëíîñòüþ îò-
êðûòîé îáøèðíåéøèìè êâàíòîâîìåõàíè÷åñêèìè èññëåäîâàíèÿìè 20-ãî
âåêà, ÿâëÿåòñÿ íàó÷íàÿ èíòåðïðåòàöèÿ ïðèíöèïà çàïðåòà Ïàóëè, òî åñòü
ñïîñîáíîñòü èäåíòè÷íûõ ôåðìèîíîâ, è ýëåêòðîíîâ â ÷àñòíîñòè, íàõîäÿ-
ùèõñÿ íà îäíîì è òîì æå ýíåðãåòè÷åñêîì óðîâíå, "çàïðåùàòü" äðóã äðó-
ãó îáëàäàíèå îäèíàêîâûìè êâàíòîâûìè ÷èñëàìè. Êàê ýòî õîðîøî èçâåñò-
íî, ïðèíöèï Ïàóëè ïðîñòî íàêëàäûâàåòñÿ íà âñå ìîäåëè, áåç êàêîãî-ëèáî
îáúÿñíåíèÿ ìåõàíèçìà è âçàèìîäåéñòâèé ïðèâîäÿùèõ ê óïîìÿíóòûì çà-
ïðåòàì. Êàê ìû óâèäèì, çíàíèå ïîñëåäíåãî èãðàåò ïîèñòèíå ãëàâíåéøóþ
ðîëü â ïðîìûøëåííûõ, íå ãîâîðÿ óæå î íàó÷íûõ, ïðèëîæåíèÿõ.

Êàê ÿñíî çàÿâëåíî ðàáîòå [4] 1978 ãîäà, àäðîííàÿ ìåõàíèêà áûëà ïî-
ñòðîåíà äëÿ äîñòèæåíèÿ ïðîïóùåííûõ íàó÷íûõ ïðåäñòàâëåíèé, òî åñòü,
èäåíòèôèêàöèè âçàèìîäåéñòâèé îòâåòñòâåííûõ çà ïðèíöèï çàïðåòà è èõ
èíâàðèàíòíîå ìàòåìàòè÷åñêîå âîñïðîèçâåäåíèå â ôîðìå ïðåäñêàçûâàþ-
ùåé ÷èñëåííûå çíà÷åíèÿ ïðîâåðÿåìûå ýêñïåðèìåíòîì.
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Ãëàâíîé ãèïîòåçîé ÿâëÿëîñü òî, ÷òî çà ïðèíöèï çàïðåòà Ïàóëè îòâåò-
ñòâåííû íåëèíåéíûå, íåëîêàëüíûå è íåïîòåíöèàëüíûå âçàèìîäåéñòâèÿ
îáóñëîâëåííûå ïåðåêðûòèåì âîëíîâûõ ïàêåòîâ ôåðìèîíîâ. Ýòè âçàèìî-
äåéñòâèÿ èìåþò êîíòàêòíûé òèï, ïîýòîìó íå äîïóñêàþò ïîòåíöèàëà è,
ñëåäîâàòåëüíî, íàõîäÿòñÿ äàëåêî çà ïðåäåëàìè îïèñàòåëüíûõ ñïîñîáíî-
ñòåé êâàíòîâîé ìåõàíèêè.

È íàîáîðîò, ëþáàÿ ïîïûòêà âîñïðîèçâåñòè ïðèíöèï çàïðåòà Ïàóëè
÷åðåç êâàíòîâóþ ìåõàíèêó ñòàëêèâàåòñÿ ñ êàòàñòðîôè÷åñêèìè íåñîãëà-
ñîâàííîñòÿìè. Ýòî ïðîèñõîäèò èç-çà òîãî ôàêòà, ÷òî åäèíñòâåííî âîç-
ìîæíûì êâàíòîâûì âîñïðîèçâåäåíèåì ÿâëÿåòñÿ âîñïðîèçâåäåíèå ñ ïî-
ìîùüþ ãàìèëüòîíèàíà, òî åñòü, ÷åðåç ïîòåíöèàë. Â ñâîþ î÷åðåäü, ïðè-
ïèñûâàíèå ýòèì âçàèìîäåéñòâèÿì ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè, ñêàæåì, ìåæ-
äó äâóìÿ ýëåêòðîíàìè ãåëèÿ, êàê ìîæíî ëåãêî ïîêàçàòü, ïîäðàçóìåâàåò
ñîîòâåòñòâóþùèå áîëüøèå îòêëîíåíèÿ îò ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ îò-
íîñèòåëüíî ÷àñòîò ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé.

Â äåéñòâèòåëüíîñòè, äîêàçàòåëüñòâî ïîëíîé íåïðèìåíèìîñòè êâàí-
òîâîé ìåõàíèêè ê âîñïðîèçâåäåíèþ ïðèíöèïà çàïðåòà Ïàóëè ÿâëÿåòñÿ
íåïîñðåäñòâåííûì ïîäòâåðæäåíèåì îòñóòñòâèÿ ãàìèëüòîíîâà õàðàêòåðà
âçàèìîäåéñòâèé, îòâåòñòâåííûõ çà åãî ñóùåñòâîâàíèå.

Ïðåäïîëîæåíèå íåïîòåíöèàëüíî-íåãàìèëüòîíîâà õàðàêòåðà âçàèìî-
äåéñòâèé, ëåæàùèõ â îñíîâå ïðèíöèïà Ïàóëè, ñôîðìóëèðîâàííîå â îðè-
ãèíàëüíîé ðàáîòå [4], èñêëþ÷àåò ýòè ôóíäàìåíòàëüíûå íåñîãëàñîâàííî-
ñòè ab initio. Ïîñëåäóþùåå âîñïðîèçâåäåíèå ýòèõ âçàèìîäåéñòâèé ÷åðåç
èçîåäèíèöó îáåñïå÷èâàåò èõ àêñèîìàòè÷åñêè ñîãëàñîâàííóþ è èíâàðè-
àíòíóþ âåðñèþ.

Â îðèãèíàëüíîé ðàáîòå [4] áûëî òàêæå óñòàíîâëåíî, ÷òî íåïîòåíöè-
àëüíûå âçàèìîäåéñòâèÿ îáóñëîâëåííûå ïåðåêðûòèåì âîëíîâûõ ïàêåòîâ
ôåðìèîíîâ ÿâëÿþòñÿ ñòàáèëüíûìè òîëüêî â ñèíãëåòíîì ñîåäèíåíèè (àí-
òèïàðàëëåëüíûå ñïèíû), òàê êàê â òðèïëåòíûõ ñîåäèíåíèÿõ (àíòèïàðàë-
ëåëüíûå ñïèíû) ïîÿâëÿþòñÿ ñèëû îòòàëêèâàíèÿ. Ýòà ÷åðòà áûëà âûâå-
äåíà èç òîãî ñâîéñòâà, ÷òî âîëíîâûå ïàêåòû äâóõ èäåíòè÷íûõ ôåðìè-
îíîâ íà îäíîì ýíåðãåòè÷åñêîì óðîâíå, âðàùàþùèåñÿ îäèí âíóòðè äðó-
ãîãî, ïðè àíòèïàðàëëåëüíûõ ñïèíàõ íàõîäÿòñÿ "â ôàçå" äðóã ñ äðóãîì,
â òî âðåìÿ êàê âîëíîâûå ïàêåòû, âðàùàþùèåñÿ îäèí âíóòðè äðóãîãî,
ñ ïàðàëëåëüíûìè ñïèíàìè î÷åâèäíî ïîäðàçóìåâàþò òîðìîçÿùèå ñèëû,
èç-çà äâèæåíèÿ âîëíîâûõ ïàêåòîâ íàâñòðå÷ó äðóã äðóãó, ÷òî ïðèâîäèò
ê âîçíèêíîâåíèþ ñèëû îòòàëêèâàíèÿ.. Ýòà ÷åðòà, î÷åâèäíî, íàõîäèòñÿ â
ïîëíîì ñîãëàñèè ñ ôèçè÷åñêîé ðåàëüíîñòüþ, íàïðèìåð, ñ òåì, ÷òî äâà
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ýëåêòðîíà ãåëèÿ, â îñíîâíîì ñîñòîÿíèè, ìîãóò èìåòü òîëüêî àíòèïàðàë-
ëåëüíûå ñïèíû. Àäðîííàÿ ìåõàíèêà ïðîñòî ïîäòâåðäèëà, ÷òî ñîñòîÿíèÿ
ñ ïàðàëëåëüíûìè ñïèíàìè ÿâëÿåòñÿ íåâîçìîæíûì èç-çà âûñîêîé íåñòà-
áèëüíîñòè.

Âûøåóêàçàííûå ÷åðòû áûëè â îãðóáëåííîì âèäå ïðîèëëþñòðèðîâàíû
â îðèãèíàëüíîé ðàáîòå [4] ñ ïîìîùüþ "øåñòåðåíî÷íîé ìîäåëè", òî åñòü
ñîåäèíåíèåì äâóõ ìåõàíè÷åñêèõ øåñòåðåíîê, êîòîðûå, êàê ýòî õîðîøî
èçâåñòíî, ìîãóò âðàùàòüñÿ òîëüêî ñ àíòèïàðàëëåëüíûìè íàïðàâëåíèÿ-
ìè âðàùåíèé, òàê êàê ïàðàëëåëüíûå âðàùåíèÿ ïîäðàçóìåâàëè áû ëîìêó
øåñòåðåíî÷íûõ çóáüåâ.

Ïîíèìàíèå òîãî, ÷òî àíòèïàðàëëåëüíûå ñîåäèíåíèÿ ïîäðàçóìåâàþò
îòòàëêèâàíèå ïðèâåëî ê ãèïîòåçå, ÷òî íåïîòåíöèàëüíûå âçàèìîäåéñòâèÿ,
îáóñëîâëåííûå ïåðåêðûòèåì âîëíîâûõ ïàêåòîâ èäåíòè÷íûõ ôåðìèîíîâ
â ñèíãëåòíîì ñîåäèíåíèè, ÿâëÿþòñÿ "ñèëüíî" ïðèòÿãèâàþùèìè (òî åñòü,
ñèëüíûìè ïî ÷èñëåííîìó çíà÷åíèþ, à íå â îáû÷íîì ñìûñëå ñèëüíûõ âçà-
èìîäåéñòâèé).

Â çàêëþ÷åíèå, îðèãèíàëüíîå ïðåäëîæåíèå ïîñòðîèòü àäðîííóþ ìåõà-
íèêó, âûëèëîñü â ñëåäóþùèå ðåçóëüòàòû äëÿ ïðèíöèïà çàïðåòà Ïàóëè:
1) Íåïðèìåíèìîñòü êâàíòîâîé ìåõàíèêè äëÿ íàó÷íîãî âîñïðîèçâåäåíèÿ
ïðèíöèïà, èç-çà êàòàñòðîôè÷åñêèõ íåñîãëàñîâàííîñòåé ïðè åãî âîñïðî-
èçâåäåíèè ÷åðåç ïîòåíöèàë èëè ãàìèëüòîíèàí; 2) Ïðèðîäà âçàèìîäåé-
ñòâèé, îòâåòñòâåííûõ çà ïðèíöèï, èìååò êîíòàêòíûé, íåïîòåíöèàëüíî-
íåãàìèëüòîíîâûé òèï, îáóñëîâëåííûé ïåðåêðûòèåì âîëíîâûõ ïàêåòîâ
èäåíòè÷íûõ ôåðìèîíîâ; 3) Îòêðûòèå, ÷òî óïîìÿíóòûå íåïîòåíöèàëü-
íûå âçàèìîäåéñòâèÿ ÿâëÿþòñÿ ñèëüíî îòòàëêèâàþùèìè äëÿ òðèïëåòíûõ
ñîåäèíåíèé èäåíòè÷íûõ ôåðìèîíîâ íà îäíîì è òîì æå ýíåðãåòè÷åñêîì
óðîâíå, ñèíãëåòíîå ñîåäèíåíèå ÿâëÿåòñÿ åäèíñòâåííî âîçìîæíûì ñîñòî-
ÿíèåì; 4) Îòêðûòèå, ÷òî óïîìÿíóòûå íåïîòåíöèàëüíûå ñèëû ÿâëÿþòñÿ
ñèëüíî ïðèòÿãèâàþùèìè äëÿ ñèíãëåòíûõ ñîåäèíåíèé, ÷òî ïîäòâåðæäå-
íî ðàñ÷åòàìè äëÿ ñòðóêòóðíîé ìîäåëè π0 = (ê+, ê−) ; è 5) Ïðåäïîñûë-
êè òîãî, ÷òî ñ òå÷åíèåì âðåìåíè ïîêðûâàþùàÿ àäðîííàÿ ìåõàíèêà ñìî-
æåò äåéñòâèòåëüíî îáåñïå÷èòü æåëàåìîå íàó÷íîå âîñïðîèçâåäåíèå ýòîãî
ïðèíöèïà, à òàêæå, ÷òî îñîáåííî âàæíî, âîñïðîèçâåäåíèå îòêëîíåíèé îò
êâàíòîâîìåõàíè÷åñêèõ ïðåäñêàçàíèé îòíîñèòåëüíî ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé,
êîòîðûå, êàê ýòî õîðîøî èçâåñòíî, ñóùåñòâóþò äëÿ âñåõ àòîìîâ, íà÷èíàÿ
ñ ãåëèÿ.

Äåéñòâèòåëüíî ôóíäàìåíòàëüíûì ìîìåíòîì, êîòîðûé ÷èòàòåëü äîë-
æåí èìåòü â âèäó íà ïðîòÿæåíèè âñåãî àíàëèçà, ïðåäñòàâëåííîãî â ìîíî-
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ãðàôèè, ÿâëÿåòñÿ òî, ÷òî íåëèíåéíûå, íåëîêàëüíûå è íåïîòåíöèàëüíûå
âçàèìîäåéñòâèÿ ýëåêòðîíîâ, îáóñëîâëåííûå ïåðåêðûòèåì âîëíîâûõ ïà-
êåòîâ, èìåþò ìåñòî ïðè ïðåäïîëîæåíèè, ÷òî ýëåêòðè÷åñêèå çàðÿäû ÷à-
ñòèö ïîëíîñòüþ ñîñðåäîòî÷åíû â îäíîé òî÷êå. Äðóãèìè ñëîâàìè, îäíèì
èç íàèáîëåå àíòè-íàó÷íûõ óáåæäåíèé ôèçèêè 20-ãî âåêà (èç-çà ÿâíîãî
ïðåïÿòñòâîâàíèÿ â ðàçâèòèè ôóíäàìåíòàëüíûõ íàïðàâëåíèé) ÿâëÿåòñÿ
òî, ÷òî òî÷å÷íàÿ ñòðóêòóðà çàðÿäà ýëåêòðîíîâ äîïóñêàåò òîëüêî ëîêàëü-
íûå òåîðèè ñ ïîòåíöèàëüíûìè âçàèìîäåéñòâèÿìè. Òàêàÿ óáåæäåííîñòü,
î÷åâèäíî îðèåíòèðîâàííàÿ íà çàùèòó ñòàðûõ òåîðèé, âîçìîæíà òîëüêî
ïðè äîïîëíèòåëüíîì ïðåäïîëîæåíèè "òî÷å÷íîñòè ñàìîã�î âîëíîâîãî ïà-
êåòà ýëåêòðîíà", êîòîðîå, êàê î÷åâèäíî, ÿâëÿåòñÿ íåíàó÷íûì.

Çà øåñòíàäöàòü ëåò, ïðîøåäøèõ ñ ìîìåíòà âûõîäà îðèãèíàëüíîé ðà-
áîòû [4], íå áûëî íèêàêèõ äîïîëíèòåëüíûõ èññëåäîâàíèé ïî ïðèíöèïó
Ïàóëè, èç-çà èçâåñòíîé àêàäåìè÷åñêîé îïïîçèöèè ê ðàññìàòðèâàåìûì
çäåñü èññëåäîâàíèÿì. Â 1994 ãîäó, À.Î.Å. Àíèìàëó ñâÿçàëñÿ ñî ìíîé,
÷òîáû ïîïðîñèòü ïîääåðæêè â åãî ðàáîòå ïî ïðèëîæåíèþ àäðîííîé ìå-
õàíèêè ê êóïåðîâñêîé ïàðå â ñâåðõïðîâîäèìîñòè, ÷òî óïîìèíàëîñü â
ïðåäûäóùåì ðàçäåëå. Èññëåäîâàíèÿ òîãäà áûëè ïðîäîëæåíû Àíèìàëó
è Ñàíòèëëè [11].

Àäðîííàÿ òðàêòîâêà ñâåðõïðîâîäèìîñòè, ïî ñóùåñòâó, äàåòñÿ êóïå-
ðîâñêèìè ïàðàìè çàäóìàííûìè êàê ïðÿìîå ïðîäîëæåíèå âåðñèè ïðèíöè-
ïà Ïàóëè äëÿ äâóõ ýëåêòðîíîâ ãåëèÿ. Äåéñòâèòåëüíî, íåïîòåíöèàëüíûå
âçàèìîäåéñòâèÿ ïðè âîëíîâûõ ïåðåêðûòèÿõ â ñèíãëåòíûõ ñîåäèíåíèÿõ
ÿâëÿþòñÿ íàñòîëüêî ñèëüíûìè, ÷òî ïðåâîñõîäÿò îòòàëêèâàþùóþ êóëî-
íîâñêóþ ñèëó è ôîðìèðóþò êîððåëÿöèîííóþ ñâÿçü.

Âûøåóêàçàííàÿ êîíöåïöèÿ ïîäòâåðæäàåòñÿ âû÷èñëåíèÿìè, ïðîâåäåí-
íûìè Àíèìàëó [10], ñîãëàñíî êîòîðûì êóïåðîâñêàÿ ïàðà èìååò ðàçìåð
ïîðÿäêà áîðîâñêîãî ðàäèóñà (îêîëî 10−8 ñì). Ýòà êîíöåïöèÿ ïîäòâåðæäà-
åòñÿ òàêæå äîâîëüíî òâåðäûìè ýêñïåðèìåíòàëüíûìè ôàêòàìè, ïðåäñòàâ-
ëåííûìè â ðàáîòàõ [10].

Êîíöåïöèÿ êóïåðîâñêîé ïàðû, ÷åðåç èçîìåõàíè÷åñêóþ òðàêòîâêó èñ-
òîðè÷åñêîãî ïðèíöèïà Ïàóëè, íå ïðîñòî àêàäåìè÷åñêèé êóðüåç, òàê êàê
ïîäðàçóìåâàåò äîâîëüíî ñåðüåçíûå ïðîìûøëåííûå ïðèìåíåíèÿ, òàêèå
êàê ïðåäñêàçàíèå íîâîãî òèïà ýëåêòðè÷åñêîãî òîêà, îñíîâàííîãî íà ñî-
çäàíèè è ïåðåíîñå êóïåðîâñêèõ ïàð, à íå îòäåëüíûõ ýëåêòðîíîâ. ×òî-
áû íà÷àòü ïîíèìàòü ïðàêòè÷åñêèå ñëåäñòâèÿ èññëåäîâàíèé ïðåäñòàâëåí-
íûõ â ýòîé ìîíîãðàôèè, ÷èòàòåëþ ïðåäëàãàåòñÿ îöåíèòü äðàìàòè÷åñêèå
ïðåèìóùåñòâà ýëåêòðè÷åñêîãî òîêà, îáóñëîâëåííîãî äâèæåíèåì êóïåðîâ-
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ñêèõ ïàð, ïî ñðàâíåíèþ ñ îáû÷íûì òîêîì, èñïîëüçóåìûì â íàøè äíè.
Êóïåðîâñêàÿ ïàðà èìååò ìàãíèòíûé ìîìåíò, êîòîðûé, â ïåðâîì ïðèáëè-
æåíèè, ìîæåò áûòü ïðîèãíîðèðîâàí (èç-çà àíòèïàðàëëåëüíîãî ñîåäèíå-
íèÿ). Íàïðîòèâ, ýëåêòðîíû èìåþò î÷åíü áîëüøîé ìàãíèòíûé ìîìåíò (ïî
ñòàíäàðòàì ýëåìåíòàðíûõ ÷àñòèö). Ïîýòîìó, ïðè ñâîåì äâèæåíèè ñêâîçü
ïðîâîäíèêè, ýëåêòðè÷åñêèé òîê èñïûòûâàåò ýëåêòðîìàãíèòíûå âçàèìî-
äåéñòâèÿ ñ çàðÿäîâîé ñòðóêòóðîé àòîìîâ, è âïîëíå î÷åâèäíî, ÷òî òîê
ýëåêòðîííûõ ïàð â ñèíãëåòíûõ ñîåäèíåíèÿõ, ñ íóëåâûìè ìàãíèòíûìè
ìîìåíòàìè (êóïåðîâñêèå ïàðû) èñïûòûâàåò äðàìàòè÷åñêè ìåíüøåå ñî-
ïðîòèâëåíèå, ÷åì òîò æå òîê îáóñëîâëåííûé îòäåëüíûìè ýëåêòðîíàìè, ñ
áîëüøèìè ìàãíèòíûìè ìîìåíòàìè, ÷òî è îáúÿñíÿåò ïðèíöèï àäðîííîé
ñâåðõïðîâîäèìîñòè.

Âîçìîæíîñòè ïðàêòè÷åñêîãî ñîçäàíèÿ è ïåðåíîñà êóïåðîâñêèõ ïàð
íàõîäÿòñÿ ñåé÷àñ â ñòàäèè ïðîìûøëåííîé ðàçðàáîòêè, è ðåçóëüòàòû áó-
äóò ïðåäñòàâëåíû â áëèæàéøåå âðåìÿ.

Â çàêëþ÷åíèå, ê ñåðåäèíå 1990-õ ãîäîâ, àäðîííàÿ ìåõàíèêà ïîçâîëèëà
çíà÷èòåëüíûå ñäâèãè â íàïðàâëåíèè íàó÷íîãî âîñïðîèçâåäåíèÿ ïðèíöèïà
çàïðåòà Ïàóëè äëÿ àòîìíîé ñòðóêòóðû, à òàêæå äëÿ ïðèëîæåíèÿ ýòîãî
ïðèíöèïà ê êóïåðîâñêîé ïàðå â ñâåðõïðîâîäèìîñòè. Îäíàêî, â òî âðåìÿ,
åùå íå ñóùåñòâîâàëî ïðèëîæåíèÿ ê ñîåäèíåíèþ âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ â
õèìèè.

Íåäîñòàòêè êâàíòîâîé õèìèè

Êî âðåìåíè ðàáîòû íàä ñòàòüÿìè [7], â 1997 ãîäó, ÿ íå èìåë äåëà ñ
õèìèåé ñî âðåìåí ñâîèõ ñòóäåí÷åñêèõ èññëåäîâàíèé ñ êîíöà 1950-õ ãîäîâ.
Êàê ðàç â òî âðåìÿ, ÿ ïîëó÷èë íåîæèäàííûé çàïðîñ õèìèêà Ä.Ä. Øèëëà-
äè èç ÑØÀ îòíîñèòåëüíî êîììåíòàðèåâ íà ìîþ ðàáîòó ñ À.Î.Å. Àíèìàëó
[11]. ß áûë âïå÷àòëåí ãëóáèíîé åãî õèìè÷åñêèõ çíàíèé. Ïîýòîìó, ÿ ðå-
øèë íåìåäëåííî îòâåòèòü íà âñå ìíîãî÷èñëåííûå è ðàçâåðíóòûå âîïðîñû
Øèëëàäè â ðàáîòå [10b] íàñòîëüêî ïîäðîáíî, íàñêîëüêî ìîã. Òàêèì îá-
ðàçîì, ïîñëå ïî÷òè ñîðîêà ëåò, ÿ âíîâü îáðàòèëñÿ ê õèìèè.

Ìîÿ èçíà÷àëüíàÿ íåñïîñîáíîñòü ïîíÿòü îñíîâíûå òåîðåòè÷åñêèå ïî-
ëîæåíèÿ êâàíòîâîé õèìèè áûëè âñêîðå çàìåíåíû ãëóáîêèì êðèòè÷åñêèì
àíàëèçîì, êîòîðûé ïðèâåë ê âûÿâëåíèþ ÿâíûõ íåäîñòàòêîâ òåîðèè, èç-
ëîæåííûõ â ïåðâîì ðàçäåëå Ãëàâû 1.

ß íå áûë óäèâëåí, îáíàðóæèâ, ÷òî òî÷íî òàêèì æå îáðàçîì, êàê ÿ çà-
áûë õèìèþ çà ýòè 40 ëåò, õèìèêè òàêæå çàáûëè ôèçèêó, â ñóùíîñòè, çà
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òîò æå ïåðèîä âðåìåíè. Òàêèì îáðàçîì, áîëüøèíñòâî õèìèêîâ îêàçûâà-
ëîñü íå â êóðñå áîëüøîãî ÷èñëà ôóíäàìåíòàëüíûõ ðàçðàáîòîê â ôèçèêå,
êîòîðûå íàïðÿìóþ èìåëè îòíîøåíèå ê õèìèè, ñðåäè êîòîðûõ ÿ íàçîâó:

i) Èñòîðè÷åñêîå ñîáûòèå â ÿäåðíîé ôèçèêå, êîòîðûì ÿâèëîñü ââå-
äåíèå "íîâîé ñèëüíîé ñèëû", èç-çà ÷ðåçâû÷àéíîé ñëàáîñòè îáìåííûõ,
âàí-äåð-âààëüñîâñêèõ è äðóãèõ ÿäåðíûõ ñèë. Â ñóùíîñòè, õèìèÿ àäàï-
òèðîâàëà äëÿ ìîëåêóëÿðíûõ ñòðóêòóð îáìåííûå, âàí-äåð-âààëüñîâñêèå è
äðóãèå ñèëû, ÷èñòî ÿäåðíîãî òèïà, íî èãíîðèðîâàëà èõ ñëàáîñòü, òàêèì
îáðàçîì, â ìîëåêóëÿðíûõ ñâÿçÿõ îòñóòñòâóåò ýêâèâàëåíò ñèëüíûì ñèëàì
â ÿäåðíûõ ñâÿçÿõ. Ýòà ñðàâíèòåëüíàÿ ïåðñïåêòèâà ïðèâåëà ìåíÿ ê ïåð-
âîìó êðèòè÷åñêîìó çàêëþ÷åíèþ, ÷òî êâàíòîâàÿ õèìèÿ óïóñêàåò ñàìóþ
âàæíóþ è äîìèíàíòíóþ ñèëó â ìîëåêóëÿðíûõ ñòðóêòóðàõ.

ii) Ðàçíîãëàñèå ìåæäó îðáèòàëüíûìè õèìè÷åñêèìè òåîðèÿìè, ãäå êîð-
ðåëÿöèÿ äîïóñêàåòñÿ äëÿ ïðîèçâîëüíîãî ÷èñëà ýëåêòðîíîâ, è ýêñïåðè-
ìåíòàëüíûìè äàííûìè, êîòîðûå ãîâîðÿò î íàëè÷èè êîððåëÿöèè òîëüêî
ìåæäó ïàðàìè ýëåêòðîíîâ. Îêàçûâàåòñÿ, ÷òî õèìèêè îñòàëèñü íå èí-
ôîðìèðîâàííûìè î ðàçëè÷íûõ èññëåäîâàíèÿõ ïî êîððåëÿöèÿì â ôèçè-
êå ýëåìåíòàðíûõ ÷àñòèö è ñâåðõïðîâîäèìîñòè. Ýòî ìîòèâèðîâàëî ìîå
âòîðîå êðèòè÷åñêîå çàêëþ÷åíèå, ÷òî êâàíòîâàÿ õèìèÿ óïóñêàåò ñïîñîá
îãðàíè÷åíèÿ êîððåëÿöèé ýëåêòðîííûìè ïàðàìè, ñ äîâîëüíî ñåðüåçíûìè
ïîñëåäñòâèÿìè, òàêèìè êàê ëåãêî äîêàçóåìàÿ âîçìîæíîñòü äîïóñòèòü â
ìîëåêóëàõ âîäîðîäà è âîäû ïðîèçâîëüíîå ÷èñëî àòîìîâ âîäîðîäà.

iii) Îòñóòñòâèå â êâàíòîâîé õèìèè êîíòàêòíûõ âçàèìîäåéñòâèé, îæè-
äàåìûõ ïðè ãëóáîêèõ ïåðåêðûòèÿõ ïðîòÿæåííûõ âîëíîâûõ ïàêåòîâ âà-
ëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ, ñ òî÷å÷íûìè çàðÿäàìè, êîòîðûå íåîáõîäèìû â ìî-
ëåêóëÿðíûõ ñòðóêòóðàõ, íî îòñóòñòâóþò â èõ àòîìíûõ àíàëîãàõ. Ýòî ìî-
òèâèðîâàëî ìîå òðåòüå êðèòè÷åñêîå çàêëþ÷åíèå, ÷òî êâàíòîâàÿ õèìèÿ
áûëà ñêîíñòðóèðîâàíà ñ èñïîëüçîâàíèåì ñëåïîãî êîïèðîâàíèÿ êâàíòî-
âîé ìåõàíèêè, â âèäó åå èçâåñòíîãî óñïåõà äëÿ àòîìíûõ ñòðóêòóð, íî áåç
ñåðüåçíîé íàó÷íîé îöåíêè åå îãðàíè÷åíèé äëÿ îòëè÷àþùèõñÿ óñëîâèé
ìîëåêóëÿðíûõ ñòðóêòóð. Äåéñòâèòåëüíî, ýëåêòðîííûå âîëíîâûå ïàêåòû
â àòîìíûõ ñòðóêòóðàõ õîðîøî ìîãóò áûòü àïïðîêñèìèðîâàíû òî÷êàìè,
ñîãëàñíî îòíîñèòåëüíî áîëüøèì âçàèìíûì ðàññòîÿíèÿì, ïîýòîìó ïîäðà-
çóìåâàåòñÿ ïðèìåíèìîñòü êâàíòîâîé ìåõàíèêè. Ïðè ïåðåõîäå ê ìîëåêó-
ëÿðíûì ñâÿçÿì, òàêèå àïïðîêñèìàöèè áîëüøå íå äåéñòâèòåëüíû, òàê êàê,
ïî ñàìîìó ñâîåìó îïðåäåëåíèþ, âàëåíòíûå ñâÿçè ïîäðàçóìåâàþò ãëóáî-
êîå ïåðåêðûòèå âîëíîâûõ ïàêåòîâ ýëåêòðîíîâ, ñ ñîîòâåòñòâóþùèì ïîÿâ-
ëåíèåì íåëèíåéíûõ, íåëîêàëüíûõ è íåïîòåíöèàëüíûõ âçàèìîäåéñòâèé,
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êîòîðûå íàõîäÿòñÿ äàëåêî âíå âñÿêèõ ìå÷òàíèé î íàó÷íîé òðàêòîâêå ÷å-
ðåç êâàíòîâóþ ìåõàíèêó.

iv) Äåôîðìàöèè îñíîâíûõ àêñèîì êâàíòîâîé ìåõàíèêè è êâàíòîâîé
õèìèè, ïðåäïðèíÿòûå íåäàâíî â õèìèè, äëÿ äîñòèæåíèÿ áîëåå òî÷íûõ
âîñïðîèçâåäåíèé ìîëåêóëÿðíûõ äàííûõ, òàêèå êàê ãàóññîâñêèå ýêðàíè-
ðîâàíèÿ êóëîíîâñêîãî çàêîíà, âàðèàöèîííûå ìåòîäû è äðóãèå ïîäõîäû,
êîòîðûå âûõîäÿò çà ðàìêè óïîìÿíóòûõ àêñèîì ïî ìíîæåñòâó ïðè÷èí.
Çàêîí Êóëîíà ÿâëÿåòñÿ õîðîøî èçâåñòíûì ôóíäàìåíòàëüíûì èíâàðè-
àíòîì êâàíòîâîé ìåõàíèêè è êâàíòîâîé õèìèè, òî åñòü, îí íå ìåíÿåò
ñâîåé ñòðóêòóðû îòíîñèòåëüíî âñåõ áåñêîíå÷íî âîçìîæíûõ ïðåîáðàçî-
âàíèé äîïóñêàåìûõ òåîðèåé, òî åñòü, óíèòàðíûõ ïðåîáðàçîâàíèé òèïà
U ×U† = U† ×U = I.

Ëþáàÿ ìîäèôèêàöèÿ êóëîíîâñêîãî çàêîíà ìîæåò áûòü, ñëåäîâàòåëü-
íî, äîñòèãíóòà òîëüêî ÷åðåç íåóíèòàðíûå ïðåîáðàçîâàíèÿ U ×U† 	= I. Â
ñâîþ î÷åðåäü, íåóíèòàðíûå îòîáðàæåíèÿ ïîäðàçóìåâàþò âûõîä çà ïðå-
äåëû àêñèîì êâàíòîâûõ òåîðèé, è ôèçè÷åñêèõ, è õèìè÷åñêèõ. Ïîýòîìó,
âñå ãàóññîâñêèå è äðóãèå ýêðàíèðóþùèå ìîäèôèêàöèè îñíîâíîãî çàêîíà
Êóëîíà íàõîäÿòñÿ âíå ðàìîê îñíîâíûõ àêñèîì êâàíòîâîé ìåõàíèêè. Â
ëþáîì ñëó÷àå, ýòè ìîäèôèêàöèè ïîäðàçóìåâàþò íåïðèìåíèìîñòü ñàìîãî
ïîíÿòèÿ "êâàíòà ýíåðãèè", òàê êàê ïîñëåäíèé òðåáóåò ñòàáèëüíûõ ýíåðãå-
òè÷åñêèõ óðîâíåé, êîòîðûå çàïðåùàþòñÿ ýêðàíèðîâàííûìè êóëîíîâñêè-
ìè çàêîíàìè. Ñõîæèì îáðàçîì, äëÿ òîãî ÷òîáû ïðèòÿçàòü, íà èñòèííûõ
íàó÷íî-íåïîëèòè÷åñêèõ îñíîâàíèÿõ, íà òî, ÷òîáû âàðèàöèîííàÿ òåîðèÿ
äåéñòâèòåëüíî îòíîñèëàñü ê êâàíòîâîé ìåõàíèêå, ñëåäóåò äîêàçàòü, ÷òî
ïîëó÷àþùèåñÿ âîëíîâûå ôóíêöèè äåéñòâèòåëüíî ÿâëÿþòñÿ òî÷íûìè ðå-
øåíèÿìè ÷èñòî êâàíòîâîìåõàíè÷åñêèõ êóëîíîâñêèõ óðàâíåíèé, áåç ad
hoc ìîäèôèêàöèé. Ëåãêî âèäåòü, ÷òî ýòî íå òîò ñëó÷àé.

Â êà÷åñòâå èëëþñòðàöèè, äëÿ H+
2 ìû èìååì ñëåäóþùåå: 1) èçâåñòíîå

êóëîíîâñêîå êâàíòîâîå óðàâíåíèå íåñïîñîáíî òî÷íî âîñïðîèçâåñòè ýíåð-
ãèþ ñâÿçè; 2) âàðèàöèîííûé ìåòîä äåéñòâèòåëüíî äîñòèãàåò òî÷íîãî âîñ-
ïðîèçâåäåíèÿ óïîìÿíóòîé ýíåðãèè ñâÿçè; ïîýòîìó 3) âîëíîâàÿ ôóíêöèÿ
âàðèàöèîííîãî ìåòîäà íå ìîæåò áûòü òî÷íûì ðåøåíèåì êóëîíîâñêîãî
óðàâíåíèÿ. Ýòè ìîìåíòû ìîòèâèðóþò ìîå äîïîëíèòåëüíîå êðèòè÷åñêîå
çàìå÷àíèå, ÷òî êâàíòîâàÿ õèìèÿ íàõîäèòñÿ â äîâîëüíî ñîìíèòåëüíîì
ñîñòîÿíèè, êîãäà îñíîâíûå àêñèîìû òåîðèè äàâíî íå âîñïðèíèìàþòñÿ
êàê íåîáõîäèìîå óñëîâèå äëÿ äîñòèæåíèÿ îñìûñëåííîãî âîñïðîèçâåäå-
íèÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ; õîòÿ õèìè÷åñêàÿ òåîðèÿ âñå åùå ïðî-
çûâàåòñÿ "êâàíòîâîé" èç î÷åâèäíûõ ïîëèòè÷åñêèõ ñîîáðàæåíèé. Ãîâîðÿ
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äðóãèìè ñëîâàìè, ïîä ìîèì êðèòè÷åñêèì èññëåäîâàíèåì, êâàíòîâàÿ õè-
ìèÿ 20-ãî âåêà íå èìååò îïðåäåëåíèÿ è òðàêòîâêè íåóíèòàðíûõ îòêëî-
íåíèé îò ñòðîãî óíèòàðíîé êâàíòîâîé ìåõàíèêè, íåîáõîäèìîñòü êîòîðûõ
íåîïðîâåðæèìî óñòàíîâëåíà ad hoc ìîäèôèêàöèÿìè åå îñíîâíûõ çàêîíîâ
è ïðèíöèïîâ äëÿ äîñòèæåíèÿ îñìûñëåííûõ âîñïðîèçâåäåíèé.

v) Äîâîëüíî ñåðüåçíûå íåñîãëàñîâàííîñòè ïîäðàçóìåâàþòñÿ îòñóò-
ñòâèåì îãðàíè÷åíèé êîððåëÿöèé ýëåêòðîííûìè ïàðàìè, òàêèå êàê ïðåä-
ñêàçàíèå êâàíòîâîé ýëåêòðîäèíàìèêîé, ÷òî âñå ìîëåêóëû, ïîä äåéñòâèåì
âíåøíåãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ, ïðèîáðåòàþò ìàãíèòíóþ ïîëÿðíîñòü, ïîýòî-
ìó ÿâëÿþòñÿ ôåððîìàãíåòèêàìè, â äðàìàòè÷åñêîì ðàçíîãëàñèè ñ ýêñ-
ïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè (ñì. Ðàçäåë 1 Ãëàâû 1 ýòîé ìîíîãðàôèè è
ðàáîòó [11]).

vi) Íåâîçìîæíîñòü äëÿ êâàíòîâîé ìåõàíèêè îáåñïå÷èòü "êàêîå-íèáóäü"
ñîãëàñîâàííîå òåîðåòè÷åñêîå âîñïðîèçâåäåíèå íåîáðàòèìûõ ïðîöåññîâ,
òàêèõ êàê õèìè÷åñêèå ðåàêöèè. Ýòî èìååò ìåñòî èç-çà î÷åâèäíîãî îáðàòè-
ìîãî õàðàêòåðà ñàìîé ñòðóêòóðû òåîðèè, ìåæäó òåì ñóùåñòâóåò íåîáõî-
äèìîñòü â ñòðóêòóðíî íåîáðàòèìîé òåîðèè, äëÿ îïèñàíèÿ íåîáðàòèìûõ
ïðîöåññîâ. Ýòà ñèòóàöèÿ ÿâëÿåòñÿ ðåçóëüòàòîì îòñóòñòâèÿ ðàñïðîñòðà-
íåíèÿ â õèìèè ïîñëåäíèõ ôèçè÷åñêèõ äîñòèæåíèé ïî èäåíòèôèêàöèè
èñòî÷íèêà íåîáðàòèìîñòè ñîãëàñíî èñòîðè÷åñêîìó ó÷åíèþ Ëàãðàíæà è
Ãàìèëüòîíà, îòìå÷åííûì ðàíåå.

vii) Íåñïîñîáíîñòü êâàíòîâîé õèìèè îáåñïå÷èòü ñåðüåçíûå âîñïðîèç-
âåäåíèÿ áèîëîãè÷åñêèõ ñèñòåì. Êàê õîðîøî èçâåñòíî, êâàíòîâàÿ ìåõàíè-
êà ïðèìåíèìà òîëüêî äëÿ èäåàëüíî æåñòêèõ, èäåàëüíî êîíñåðâàòèâíûõ è
èäåàëüíî îáðàòèìûõ, è ïîýòîìó íåðàçðóøàåìûõ, ñèñòåì, òàêèõ êàê àòîì
âîäîðîäà èëè êðèñòàëë. Ó÷åíûå, êîòîðûå âåðÿò, ÷òî òàêàÿ òåîðèÿ ìîæåò
ýôôåêòèâíî âîñïðîèçâîäèòü áèîëîãè÷åñêèå ñèñòåìû, ïåðåõîäÿò íàó÷íûå
ãðàíèöû. Äåéñòâèòåëüíî, ñòðîãîå ïðèìåíåíèå êâàíòîâîé ìåõàíèêè ïîä-
ðàçóìåâàåò, ÷òî íàøå òåëî äîëæíî áûòü èäåàëüíî æåñòêèì, èäåàëüíî
êîíñåðâàòèâíûì è èäåàëüíî îáðàòèìûì, ÷åì äîñòèãàåòñÿ ñòàòóñ Áîã. Ñó-
ùåñòâóåò ïðåäåë â øèðîêî ðàñïðîñòðàíåííîì æåëàíèè ñîõðàíèòü ñòàðûå
òåîðèè ëþáîé öåíîé, çà ýòèì ïðåäåëîì íà÷èíàåòñÿ èçâðàùåíèå íàóêè.
Òàêîâûì ÿâëÿåòñÿ ñëó÷àé âåðû â ïîëíóþ ïðèìåíèìîñòü êâàíòîâîé ìå-
õàíèêè è êâàíòîâîé õèìèè â áèîëîãèè.
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Êîíñòðóêöèÿ àäðîííîé õèìèè

Ïîñëå êðèòè÷åñêèõ âûâîäîâ î òîì, ÷òî êâàíòîâàÿ õèìèÿ íóæäàåòñÿ â
áîëüøîì êîëè÷åñòâå ðåâèçèé, âñëåäñòâèå ïðàêòè÷åñêè äâóõ äåñÿòèëåòèé
ðàáîòû íàä àäðîííîé ìåõàíèêîé, äëÿ ìåíÿ áûëî íåòðóäíî ïðåäëîæèòü
Øèëëàäè ëèôòèíã êâàíòîâîé õèìèè â íåóíèòàðíóþ ôîðìóëèðîâêó, ñ
ïðîãðåññèâíûìè óðîâíÿìè ñëîæíîñòè. Ñëåäóÿ îñíîâíûì ÷åðòàì àäðîí-
íîé ìåõàíèêè, ÿ ïðåäëîæèë êîíñòðóêöèþ àäðîííîé õèìèè ñî ñëåäóþùè-
ìè îñíîâíûìè âåòâÿìè:

I) Èçîõèìèÿ (õàðàêòåðèçóåòñÿ èçîìàòåìàòèêîé, â êîòîðîé îáîáùåí-
íàÿ åäèíèöà ýðìèòîâà) äëÿ íîâîãî, àêñèîìàòè÷åñêè ñîãëàñîâàííîãî âîñ-
ïðîèçâåäåíèÿ çàìêíóòî-èçîëèðîâàííûõ ñèñòåì, ñ ëèíåéíûìè è íåëèíåé-
íûìè, ëîêàëüíûìè è íåëîêàëüíûìè, à òàêæå ïîòåíöèàëüíûìè è íåïî-
òåíöèàëüíûìè âíóòðåííèìè ñèëàìè, òàêèõ êàê ìîëåêóëÿðíûå ñòðóêòó-
ðû. Â ýòîì ñëó÷àå, îáû÷íûå äàëüíîäåéñòâóþùèå, ïîòåíöèàëüíûå âçà-
èìîäåéñòâèÿ ìîãóò áûòü ïðåäñòàâëåíû ñ ïîìîùüþ ãàìèëüòîíèàíà H =
p2/2m+V , â òî âðåìÿ êàê êîíòàêòíûå íåïîòåíöèàëüíûå âçàèìîäåéñòâèÿ,
îáóñëîâëåííûå ãëóáîêèì âîëíîâûì ïåðåêðûòèåì âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ,
âîñïðîèçâîäÿòñÿ ñ ïîìîùüþ èçîòîïè÷åñêîãî ýëåìåíòà T (èëè, ýêâèâà-
ëåíòíî, èçîåäèíèöåé Î = 1/T ). Ñîâìåñòèìîñòü ìåæäó îáû÷íîé, óíèòàð-
íîé, àòîìíîé ñòðóêòóðîé, è ðàñøèðåííîé íåóíèòàðíîé âàëåíòíîé ñòðóê-
òóðîé (êîòîðàÿ ÿâëÿåòñÿ êðèòè÷åñêîé äëÿ ñîõðàíåíèÿ ïîíÿòèÿ êâàíòà
ýíåðãèè, ïðè ñâîåì ïðèìåíåíèè) ëåãêî äîñòèãàåòñÿ íàëîæåíèåì òðåáîâà-
íèÿ, ÷òîáû îáîáùåííàÿ åäèíèöà áûñòðî ïåðåõîäèëà â îáû÷íóþ êâàíòî-
âóþ åäèíèöó íà ðàññòîÿíèÿõ áîëüøèõ 1 ôì. Îñíîâíûå èçîøðåäèíãåðîâ-
ñêèå óðàâíåíèÿ ìîãóò áûòü ïîëó÷åíû ÷åðåç íåóíèòàðíîå ïðåîáðàçîâàíèå
îáû÷íûõ óðàâíåíèé (2), êîòîðûå ïðèíèìàþòñÿ õàðàêòåðèçóåìûìè îáîá-
ùåííîé åäèíèöåé,

U ×U† = Î 	= I, (27a)

U ×H ×|ψ〉 = (U ×H ×U†)× (U ×U†)−1 × (U ×|ψ〉) =

= Ĥ × T̂ ×|ψ̂〉 = U ×E ×|ψ〉 = E ×|ψ̂〉, (27b)

Ĥ = U ×H ×U†, |ψ̂〉 = U ×|ψ〉, T̂ = (U ×U†)−1. (27c)

Èçîøðåäèíãåðîâñêèå óðàâíåíèÿ ìîãóò áûòü òîãäà çàïèñàíû äëÿ h̄ = 1
(ñì. Ãëàâó 1)

î×̂∂̂t̂ |ψ̂〉 = Ĥ×̂|ψ̂〉 = Ĥ(r, p)× T̂ (t,r, p, ψ̂, . . .)×|ψ̂〉 =

= Ê×̂|ψ̂〉 = E ×|ψ̂〉,
(28a)
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p̂k×̂|ψ̂〉 = p̂k × T̂ ×|ψ̂〉 = −i× ∂̂k|ψ̂〉 = −iT̂ i
k ×∂i|ψ̂〉, (28b)

ñ ýêâèâàëåíòíûìè ñîïðÿæåííûìè óðàâíåíèÿìè, ïðîïóùåííûìè çäåñü.
Îòìåòèì ñïîñîáíîñòü âûøåçàïèñàííûõ èçîóðàâíåíèé âîñïðîèçâîäèòü âñå,
áåñêîíå÷íî âîçìîæíûå, ïîòåíöèàëüíûå âçàèìîäåéñòâèÿ, òàêæå êàê è íåëè-
íåéíûå, íåëîêàëüíûå è íåïîòåíöèàëüíûå ñèëû. Îòìåòèì òàêæå, ÷òî â
ýòîì ñëó÷àå, îñíîâíûì ïðîèçâåäåíèåì ÿâëÿåòñÿ A×̂B = A× T̂ ×B ñ èçî-
åäèíèöåé Î, Î×̂A = A×̂Î = A, äëÿ êîòîðîé îáû÷íîå ïðîèçâåäåíèå "2× 2"
áîëåå íå ðàâíî 4, íî äîâîëüíî áîëåå îáùåé èíòåãðîäèôôåðåíöèàëüíîé
âåëè÷èíå, çàâèñÿùåé îò âûáîðà èçîåäèíèöû Î. Ýòî èëëþñòðèðóåò îòêëî-
íåíèå èçîìàòåìàòèêè îò îáû÷íîé ìàòåìàòèêè.

II) Ãåíîõèìèÿ (õàðàêòåðèçóåòñÿ ðàñøèðåííîé ãåíîìàòåìàòèêîé ñ íåýð-
ìèòîâûìè ãåíîåäèíèöàìè), äëÿ íîâîãî, àêñèîìàòè÷åñêè ñîãëàñîâàííî-
ãî îïèñàíèÿ íåîáðàòèìûõ õèìè÷åñêèõ ïðîöåññîâ, ñ íåîòáðàñûâàåìûìè
âçàèìîäåéñòâèÿìè, êàê îæèäàåòñÿ â õèìè÷åñêèõ ðåàêöèÿõ. Â ýòîì ñëó-
÷àå, âñå îáû÷íûå, îáðàòèìûå, ïîòåíöèàëüíûå âçàèìîäåéñòâèÿ âîñïðî-
èçâîäÿòñÿ ãàìèëüòîíèàíîì, â òî âðåìÿ êàê íåîáðàòèìîñòü ïîÿâëÿåòñÿ
èç-çà íåýðìèòîâîãî õàðàêòåðà ëàãðàíæåâûõ è ãàìèëüòîíîâûõ "âíåøíèõ
÷ëåíîâ", âîñïðîèçâîäèìûõ äåéñòâèòåëüíîé è íåñèììåòðè÷íîé ìàòðèöåé
Q äëÿ äâèæåíèÿ âïåðåä âî âðåìåíè, è ñîïðÿæåííîé ìàòðèöåé P = Q†

äëÿ äâèæåíèÿ íàçàä âî âðåìåíè. Â ýòîì ñëó÷àå, îñíîâíûå óðàâíåíèÿ
äëÿ îáîèõ íàïðàâëåíèé âðåìåíè ìîãóò áûòü ïîëó÷åíû ÷åðåç äâà ðàçëè÷-
íûõ íåóíèòàðíûõ ïðåîáðàçîâàíèÿ, ïî îäíîìó íà êàæäîå óïîðÿäî÷åííîå
ïðîèçâåäåíèå íàïðàâî è íàëåâî

U ×U† 	= I, W ×W † 	= I, U ×W † = Î>, W ×U† = <I, (29a)

U ×H × |ψ〉 = (U ×H ×W †)× (U ×W †)−1 × (U ×|ψ〉) =
= Ĥ>×Q×|ψ̂>〉, (29b)

〈ψ|×H ×W = 〈ψ|×W × (W ×U†)−1 × (U† ×H ×W ) =
= 〈<ψ̂|×P×<Ĥ,

(29c)

Ĥ> = U ×H ×W †, Q = (U ×W †)−1, |ψ̂>〉 = U ×|ψ〉, (29d)

è ìîãóò áûòü çàïèñàíû, äëÿ íàïðàâëåíèÿ âðåìåíè âïåðåä, â âèäå:

Ĥ> > |ψ̂>〉 = Ĥ>× Q̂×|ψ̂>〉 = Ê> > |ψ̂>〉, (30a)

p̂>
k > |ψ̂>〉 = p̂>

k × Q̂×|ψ̂>〉 = −i×∂>
k |ψ̂〉 = −iQ̂i

k ×∂i|ψ̂〉, (30b)
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ñ ñîïðÿæåííûì âûðàæåíèåì äëÿ îáðàòíîãî íàïðàâëåíèÿ âðåìåíè. Îò-
ìåòèì: ñòðóêòóðíóþ íåîáðàòèìîñòü òåîðèè, òî åñòü, íåîáðàòèìîñòü äëÿ
âñåõ îáðàòèìûõ ãàìèëüòîíèàíîâ; íåîáõîäèìîñòü, â ýòîì ñëó÷àå, äâóõ
ïðîèçâåäåíèé, îäíîãî óïîðÿäî÷åííîãî íàïðàâî è îäíîãî óïîðÿäî÷åííîãî
íàëåâî, A > B = A× Q̂×B è A < B = A× P̂×B 	= A > B, ñ ñîîòâåòñòâóþ-
ùèìè ãåíîåäèíèöàìè Î> = 1/Q̂ è <Î = 1/P̂; è òîò ôàêò, ÷òî îáû÷íîå ïðî-
èçâåäåíèå "2×2" íå òîëüêî ïðîèçâîäèò îáîáùåííûå çíà÷åíèÿ, íî òàêæå
ðàçëè÷íûå çíà÷åíèÿ äëÿ ðàçëè÷íûõ óïîðÿäî÷èâàíèé, òàê êàê, â îáùåì,
2 < 2 	= 2 > 2.

III) Ãèïåðõèìèÿ (õàðàêòåðèçóåòñÿ åùå áîëåå ðàñøèðåííîé ãèïåðìàòå-
ìàòèêîé, ñ ãèïåðåäèíèöàìè õàðàêòåðèçóåìûìè óïîðÿäî÷åííûìè íàáîðà-
ìè íåýðìèòîâûõ îïåðàòîðîâ), äëÿ íîâîãî, àêñèîìàòè÷åñêè ñîãëàñîâàííî-
ãî âîñïðîèçâåäåíèÿ áèîëîãè÷åñêèõ ñòðóêòóð, ñ ìíîãîçíà÷íûìè íåðåäó-
öèðóåìûìè âíóòðåííèìè ïðîöåññàìè. Îñíîâíûå óðàâíåíèÿ ìîãóò áûòü
ïîëó÷åíû ÷åðåç ìíîãîçíà÷íîå ðàñøèðåíèå äâóõ íåóíèòàðíûõ ïðåîáðàçî-
âàíèé ãåíîõèìèè è ìîãóò áûòü çàïèñàíû, äëÿ äâèæåíèÿ âïåðåä âî âðå-
ìåíè, êàê

{U}×{U†} 	= I, {W}×{W †} 	= I, {U}×{W †} = {Î>},
{W}×{U†} = {<I}, {Ĥ>} > |ψ̂>〉 = {E}× |ψ̂>〉, (31a)

{ p̂>
k } > |ψ̂>〉 = −i×{∂>

k }|ψ̂〉. (31b)

Â ïîñëåäíåì ñëó÷àå, ïðîèçâåäåíèå "2×2" ïðîèçâîäèò äâà ðàçëè÷íûõ íà-
áîðà çíà÷åíèé, îäèí íàáîð � äëÿ äâèæåíèÿ âïåðåä âî âðåìåíè, è äðóãîé �
äëÿ äâèæåíèÿ íàçàä. Ýòî ïðåäîñòàâëÿåò èíòðèãóþùèå âîçìîæíîñòè, íà-
ïðèìåð, âîçìîæíîñòü ïîíèìàíèÿ êîäà ÄÍÊ ÷åðåç ÷èñëîâóþ òåîðèþ, ÷üÿ
îñíîâíàÿ åäèíèöà ìîæåò áûòü ñ÷åòíûì íàáîðîì îáîáùåííûõ çíà÷åíèé.

Îñíîâíûå ñâîéñòâà àäðîííîé õèìèè

Êàê è â ñëó÷àå àäðîííîé ìåõàíèêè, èçîòîïè÷åñêàÿ âåòâü àäðîííîé
õèìèè óäîâëåòâîðÿåò, ïî êîíöåïöèè è êîíñòðóêöèè, âñåì îáû÷íûì çàêî-
íàì è ïðèíöèïàì êâàíòîâîé õèìèè, òîëüêî ðåàëèçóåò èõ ðàñøèðåííûì
îáðàçîì.

Êðîìå òîãî, òàêæå ïî êîíöåïöèè è êîíñòðóêöèè, â èõ ÿâíûõ ðåàëè-
çàöèÿõ, àäðîííàÿ è êâàíòîâàÿ õèìèè ñîâïàäàþò âñþäó, çà èñêëþ÷åíèåì
íîâûõ ýôôåêòîâ, îáóñëîâëåííûõ êîððåëÿöèåé âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ íà
áëèçêèõ ðàññòîÿíèÿõ.
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Íàêîíåö, ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî êâàíòîâàÿ è àäðîííàÿ õèìèè ñîâïà-
äàþò íà àáñòðàêòíîì, íåðåàëèçóåìîì óðîâíå, îïÿòü-òàêè ïî êîíöåïöèè
è êîíñòðóêöèè, è àäðîííàÿ õèìèÿ îáåñïå÷èâàåò ïðîñòî "íîâûå ðåàëèçà-
öèè" àáñòðàêòíûõ àêñèîì êâàíòîâîé õèìèè. Ñëåäîâàòåëüíî, êðèòèêà â
îòíîøåíèè àêñèîìàòè÷åñêîé ñòðóêòóðû àäðîííîé õèìèè "åñòü" êðèòèêà
â îòíîøåíèè àêñèîìàòè÷åñêîé ñòðóêòóðû êâàíòîâîé õèìèè.

Êàê ÿñíàÿ èëëþñòðàöèÿ, àêñèîìàòè÷åñêàÿ ñòðóêòóðà êâàíòîâîìåõà-
íè÷åñêîãî è êâàíòîâîõèìè÷åñêîãî óðàâíåíèÿ íà ñîáñòâåííûå çíà÷åíèÿ
ÿâëÿåòñÿ ïðàâûì, àññîöèàòèâíûì ìîäóëåì "H × |ψ〉" íà ãèëüáåðòîâîì
ïðîñòðàíñòâå ñîñòîÿíèé |ψ〉. Êîòîðûé, â ïî ñóùåñòâó, ñîñòîèò â óìíîæå-
íèè ñïðàâà îïåðàòîðà H íà ñîñòîÿíèå |ψ〉, ãäå àññîöèàòèâíûé õàðàêòåð
âûðàæàåòñÿ ñâîéñòâîì H1 × (H2 ×|ψ〉) = (H1 ×H2)×|ψ〉 = H1 ×H2 ×|ψ〉.

Àäðîííàÿ õèìèÿ ñîõðàíÿåò âûøåóêàçàííóþ àêñèîìàòè÷åñêóþ ñòðóê-
òóðó óðàâíåíèÿ íà ñîáñòâåííûå çíà÷åíèÿ. Äåéñòâèòåëüíî, ìû òàêæå èìå-
åì ïðàâûé àññîöèàòèâíûé ìîäóëü H×̂|ψ̂〉 (= H × T̂ × |ψ̂〉, T̂ � ôèêñè-
ðîâàííî, â êîòîðîì àññîöèàòèâíîñòü òàêæå õàðàêòåðèçóåòñÿ ñâîéñòâàìè
H1×̂(H2×̂|ψ̂〉) = (H1×̂H2)×̂|ψ̂〉= H1×̂H2×̂|ψ̂〉. Â ÷àñòíîñòè, T̂ ÿâëÿåòñÿ ïî-
ëîæèòåëüíî îïðåäåëåííûì, êàê ìû óâèäèì. Ñëåäîâàòåëüíî, íà àáñòðàêò-
íîì, íå ðåàëèçóåìîì óðîâíå, âñå ðàçëè÷èÿ ìåæäó "H ×|ψ〉" è "H×̂|ψ̂〉"
èç÷åçàþò, ïîýòîìó ïîäðàçóìåâàåòñÿ àáñòðàêòíîå òîæäåñòâî ìåæäó êâàí-
òîâîé è àäðîííîé õèìèåé.

Ïðàêòè÷åñêîå êîíñòðóèðîâàíèå èçî-, ãåíî- è ãèïåð-
õèìè÷åñêèõ ìîäåëåé

Äëÿ ÷èòàòåëÿ, çàèíòåðåñîâàííîãî â èçó÷åíèè íîâîé õèìèè, âàæíî
çíàòü, ÷òî íîâûå ìàòåìàòèêè íå ÿâëÿþòñÿ íåîáõîäèìûìè äëÿ ïðàêòè-
÷åñêèõ ïðèëîæåíèé àäðîííîé õèìèè. Äåéñòâèòåëüíî, îíè íåîáõîäèìû
òîëüêî äëÿ äîêàçàòåëüñòâà àêñèîìàòè÷åñêîé ñîãëàñîâàííîñòè è èíâàðè-
àíòíîñòè íîâîé õèìèè, ÷üÿ ïðîâåðêà, îäíàæäû ïðîâåäåííàÿ äëÿ îáùåãî
ñëó÷àÿ, íå òðåáóåò ïîâòîðåíèé äëÿ êàæäîãî ïðèëîæåíèÿ.

Âèðòóàëüíàÿ áåñêîíå÷íîñòü êîëè÷åñòâà ñïåöèôè÷íûõ èçî-, ãåíî- è
ãèïåð-ìîäåëåé ìîæåò áûòü ñêîíñòðóèðîâàíà î÷åíü ïðîñòî, íóæíî òîëü-
êî ïîäâåðãíóòü îáû÷íûå êâàíòîâîõèìè÷åñêèå ìîäåëè íåóíèòàðíûì ïðå-
îáðàçîâàíèÿì ñîãëàñíî äèíàìè÷åñêèì óðàâíåíèÿì (28), (30a), è (31), ñ
äîïîëíèòåëüíûìè óñëîâèÿìè, ÷òîáû óïîìÿíóòûå ïðåîáðàçîâàíèÿ ÿâëÿ-
ëèñü íåóíèòàðíûìè òîëüêî â îáëàñòè âàëåíòíîé ñâÿçè, â òî âðåìÿ êàê â
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îñòàëüíîì ïðîñòðàíñòâå îíè áûëè óíèòàðíûìè (óñëîâèå ïîëíîé ïðèìå-
íèìîñòè êâàíòîâîé õèìèè âíå âàëåíòíûõ ñâÿçåé).

Ôóíäàìåíòàëüíîé èëëþñòðàöèåé èçîõèìèè ÿâëÿåòñÿ íåóíèòàðíîå ïðå-
îáðàçîâàíèå, íåîáõîäèìîå äëÿ âîñïðîèçâåäåíèÿ âçàèìîäåéñòâèé, îáóñëîâ-
ëåííûõ ãëóáîêèì ïåðåêðûòèåì ïðîòÿæåííûõ âîëíîâûõ ïàêåòîâ äâóõ âà-
ëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ, ñ òî÷å÷íûìè çàðÿäàìè, ïðè ñèíãëåòíûõ ñîåäèíå-
íèÿõ, êîòîðûå ìîãóò áûòü çàïèñàíû ïðè ïðåäïîëîæåíèè, ÷òî âàëåíòíàÿ
ñâÿçü îãðàíè÷åíà ðàññòîÿíèÿìè ïîðÿäêà 1 ôì (áîëåå ïðàâèëüíûå òðàê-
òîâêè äàíû íèæå),

U ×U† =

{
I for r > 1 fm,

eψ̂/ψ
∫

d3rψ̂↑(r)×ψ̂↓(r) for r ≤ 1 fm,
(32)

ãäå ψ̂ âîñïðîèçâîäèò àäðîííóþ âîëíîâóþ ôóíêöèþ âàëåíòíîé ýëåêòðîí-
íîé ïàðû; ψ âîñïðîèçâîäèò îáû÷íóþ êâàíòîâîìåõàíè÷åñêóþ âîëíîâóþ
ôóíêöèþ; îáîáùåííàÿ åäèíèöà (32) ðåàëèçóåò óñëîâèå òîæäåñòâåííîñòè
ñ êâàíòîâîé õèìèåé ïðè r > 1 ôì; íåëèíåéíûå âçàèìîäåéñòâèÿ ÿâíî âû-
ðàæåíû ïðèñóòñòâèåì âîëíîâûõ ôóíêöèé â ýêñïîíåíòå; è âñå âàæíûå
íåëîêàëüíûå âçàèìîäåéñòâèÿ âîñïðîèçâîäÿòñÿ èíòåãðàëîì. Êàê ìîæíî
âèäåòü, íà äîñòàòî÷íî áîëüøèõ âçàèìíûõ ðàññòîÿíèÿõ ìåæäó âàëåíòíû-
ìè ýëåêòðîíàìè, èíòåãðàë â ýêñïîíåíòå òîæäåñòâåííî ðàâåí íóëþ, ïðå-
îáðàçîâàíèå ÿâëÿåòñÿ óíèòàðíûì âñþäó è àäðîííàÿ õèìèÿ òîæäåñòâåííî
ïåðåõîäèò â êâàíòîâóþ õèìèþ íà âñåõ ðàññòîÿíèÿõ.

Â ëèòåðàòóðå ïî àäðîííîé ìåõàíèêå, ñóùåñòâóåò ìíîæåñòâî äîïîëíè-
òåëüíûõ ïðèëîæåíèé è ðåàëèçàöèé îáîáùåííûõ åäèíèö, â çàâèñèìîñòè
îò ðàññìàòðèâàåìîãî ñëó÷àÿ. 6 Ãåíî- è ãèïåð-ìîäåëè ìîãóò áûòü ñêîí-
ñòðóèðîâàíû àíàëîãè÷íî è áóäóò ïðåäñòàâëåíû â ïîñëåäóþùèõ ðàáîòàõ.

6 Åùå îäíèì ïðîñòûì ïðèìåðîì ÿâëÿåòñÿ íåóíèòàðíîå ïðåîáðàçîâàíèå
äîïóñêàþùåå âîñïðîèçâåäåíèå ðåàëüíîãî, ïðîòÿæåííîãî, íåñôåðè÷åñêî-
ãî è äåôîðìèðóåìîãî çàðÿäîâîãî ðàñïðåäåëåíèÿ äëÿ àäðîíîâ, íàïðèìåð,
ñôåðîèäàëüíî ýëëèïñîèäàëüíîãî òèïà U ×U† = Î = Diag.(n2

1,n
2
2,n

2
3,n

2
4),

ãäå nk � ôóíêöèè ðàçëè÷íûõ ëîêàëüíûõ âåëè÷èí, ÿâíî õàðàêòåðèçóþ-
ùèå ïîëóîñè ýëëèïñîéäà, è n4 âîñïðîèçâîäèò ïëîòíîñòü ðàññìàòðèâàå-
ìîãî àäðîíà. Âîñïðîèçâåäåíèå áîëåå îáùèõ ôîðì âîçìîæíî ñ ïîìîùüþ
íåäèàãîíàëüíûõ èçîåäèíèö [9]. Çàìåòèì, ÷òî âîñïðîèçâåäåíèå àäðîíîâ
êàê "ïðîòÿæåííûõ", êàê ïå÷àëüíî èçâåñòíî, íåâîçìîæíî äëÿ ìàòåìàòè-
÷åñêîé ñòðóêòóðû êâàíòîâîé ìåõàíèêè, íå ãîâîðÿ óæå î âîñïðîèçâåäåíèè
"íåñôåðè÷åñêèõ" è "äåôîðìèðóåìûõ" ôîðì, ÷üå âîñïðîèçâåäåíèå ïîäðà-
çóìåâàëî áû íàðóøåíèå îñíîâ êâàíòîâîé ìåõàíèêè, íà÷èíàÿ ñ åå ôóíäà-
ìåíòàëüíîé âðàùàòåëüíîé ñèììåòðèè. Êàê ìîæíî âèäåòü, ýòè âîñïðîèç-
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Äëÿ ÷èòàòåëÿ âàæíî òàêæå çíàòü, ÷òî èçîõèìèÿ äîïóñêàåò, êàê ÷àñò-
íûå ñëó÷àè, âñå ìîäèôèêàöèè êóëîíîâñêîãî çàêîíà, èñïîëüçóåìûå â õè-
ìèè. Íàïðèìåð, âñå, áåñêîíå÷íî âîçìîæíûå ýêðàíèðîâàíèÿ êóëîíîâñêîãî
çàêîíà ëåãêî ïîëó÷àåìû ÷åðåç âûøåóêàçàííîå íåóíèòàðíîå ïðàâèëî, êàê
èëëþñòðèðóåòñÿ ÷åðåç ýêðàíèðîâàíèå ñ îäíîé ãàóññîâñêîé ôóíêöèåé:

U ×U = AeBr, U(1/r)U† = AeBr/r, A, B = const. (33)

Ïîäîáíûì æå îáðàçîì, ëåãêî äîêàçàòü, ÷òî âîëíîâûå ôóíêöèè âàðè-
àöèîííûõ ìåòîäîâ, êîòîðûå íå ìîãóò óäîâëåòâîðÿòü íåìîäèôèöèðîâàí-
íûì êâàíòîâûì óðàâíåíèÿì, ïî ïðè÷èíàì óêàçàííûì ðàíåå, äåéñòâè-
òåëüíî óäîâëåòâîðÿþò ÷àñòíîìó ñëó÷àþ èçîõèìè÷åñêèõ óðàâíåíèé.

Â çàêëþ÷åíèå, ìû ìîæåì ñêàçàòü, ÷òî ãëàâíûå ýëåìåíòû àäðîííîé
õèìèè ïîÿâëÿþùèåñÿ èç íåóíèòàðíûõ ïðåîáðàçîâàíèé êâàíòîâûõ ñòðóê-
òóð, ïðîèçâîäèìûå ãàóññîâñêèìè ýêðàíèðîâàíèÿìè, âàðèàöèîííûìè ìå-
òîäàìè è íåêîòîðûìè äðóãèìè ïîäõîäàìè, óæå ñóùåñòâóþò â òåõíè÷å-
ñêîé ëèòåðàòóðå.

Èõ èñòèííî íåóíèòàðíàÿ ñòðóêòóðà íå áûëà âûÿâëåíà â òðàäèöèîí-
íîé õèìè÷åñêîé ëèòåðàòóðå ïî ìíîæåñòâó ïðè÷èí. Îñíîâíîé ôóíêöèåé
àäðîííîé õèìèè ÿâëÿåòñÿ èäåíòèôèêàöèÿ òàêèõ íåóíèòàðíûõ ñòðóêòóð,
êîíñòðóèðîâàíèå íàèáîëåå îáùåãî êëàññà ìîäåëåé, ñ òàêèìè íåóíèòàðíû-
ìè ñòðóêòóðàìè, è îáåñïå÷åíèå ôîðìóëèðîâêè, êîòîðàÿ àêñèîìàòè÷åñêè

âåäåíèÿ ñòàíîâÿòñÿ ýëåìåíòàðíûìè äëÿ ïîêðûâàþùåé àäðîííîé ìåõàíè-
êè. Îäíèì èç íåìåäëåííûõ è íåïîñðåäñòâåííûõ ïðèëîæåíèé è ýêñïåðè-
ìåíòàëüíûõ ïîäòâåðæäåíèé ÿâëÿåòñÿ äîñòèæåíèå "òî÷íîãî" âîñïðîèçâå-
äåíèÿ "âñåõ" ïîëíûõ ÿäåðíûõ ìàãíèòíûõ ìîìåíòîâ, êîòîðûå, êàê îòìå-
÷åíî â ñíîñêå 1, íåâîçìîæíû äëÿ êâàíòîâîé ìåõàíèêè. Äåéñòâèòåëüíî,
ìû ïðîñòî èìååì äåëî ñ ÿâíûì âîñïðîèçâåäåíèåì èñòîðè÷åñêîé ãèïîòå-
çû, ÷òî ïðîòîíû è íåéòðîíû ìîãóò ïîäâåðãàòüñÿ äåôîðìàöèÿì ôîðìû
ïîä äåéñòâèåì ñèëüíûõ âçàèìîäåéñòâèé ÿäåðíîé ñòðóêòóðû. Â ñâîþ î÷å-
ðåäü, òàêèå (â îáùåì ñëó÷àå ìàëûå) äåôîðìàöèè ïîäðàçóìåâàþò äåôîð-
ìàöèè âíóòðåííèõ, ìàãíèòíûõ ìîìåíòîâ (íàçûâàåìûå "ìóòàöèÿìè" ïî
ïðè÷èíàì îòíîñÿùèìñÿ ê ëåæàùèì â îñíîâå àëãåáðàì [1]), êîòîðûå, óæå
â ñâîþ î÷åðåäü, ïîçâîëÿþò òî÷íûå âîñïðîèçâåäåíèÿ ìàãíèòíûõ ìîìåí-
òîâ âñåõ ÿäåð. Çàìåòèì, ÷òî ìû îáðàùàåìñÿ ê äåôîðìàöèÿì ôîðìû, áåç
êàêîãî-ëèáî èçìåíåíèÿ âíóòðåííåãî ìîìåíòà èìïóëüñà (ñïèíà) ïðîòîíîâ
è íåéòðîíîâ. Âîñïðîèçâåäåíèå ìàãíèòíûõ ìîìåíòîâ äîñòèãàåòñÿ ïðè ïîë-
íîé ñîâìåñòèìîñòè ñ îáû÷íûìè êâàíòîâîìåõàíè÷åñêèìè çàêîíàìè, òàêè-
ìè êàê ïðèíöèï çàïðåòà Ïàóëè (ñì. Òîì III ðàáîòû [9] è öèòèðóåìóþ òàì
ëèòåðàòóðó).
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ñîãëàñîâàíà per se, è â òî æå âðåìÿ ñîâìåñòèìà ñ îáû÷íûìè êâàíòîâûìè
çàêîíàìè.

Òàêèì îáðàçîì, àäðîííàÿ õèìèÿ äîñòèãàåò "íåïîñðåäñòâåííîé óíè-
âåðñàëüíîñòè" â âîñïðîèçâåäåíèè âñåõ âîçìîæíûõ íåóíèòàðíûõ ñòðóê-
òóð, â òî æå âðåìÿ äîñòèãàÿ èíâàðèàíòíîñòè, òî åñòü, ïðåäñêàçàíèÿ òåõ
æå ÷èñëåííûõ çíà÷åíèé äëÿ òîé æå âåëè÷èíû, ïðè òåõ æå óñëîâèÿõ, íî
ïðè ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèÿõ âðåìåíè.

Ãëàâíîå ïðåäïîëîæåíèå àäðîííîé õèìèè: êîððåëÿöè-
îííàÿ ñâÿçü âàëåíòíûõ ýëåêòðîííûõ ïàð â "èçîýëåê-
òðîíèóì"

Êàê îòìå÷åíî ðàíåå, ìîëåêóëÿðíûå ìîäåëè, ïîñòðîåííûå íà îñíîâå
êâàíòîâîé õèìèè â 20-ì âåêå, ñòðàäàþò äåéñòâèòåëüíî ñåðüåçíûìè íåäî-
ñòàòêàìè, èëè ÿâíûìè íåñîãëàñîâàííîñòÿìè, òàêèìè êàê: îòñóòñòâèå ñè-
ëû äîñòàòî÷íî "ñèëüíîé" äëÿ ðàñ÷åòà äåéñòâèòåëüíîé äëèíû ìîëåêóëÿð-
íûõ ñâÿçåé; äîïóùåíèå ïðîèçâîëüíîãî ÷èñëà àòîìîâ âîäîðîäà â ìîëåêó-
ëå âîäîðîäà è âîäû; íåäîñòàòî÷íî òî÷íîå âîñïðîèçâåäåíèå ìîëåêóëÿð-
íûõ ýíåðãèé ñâÿçè è äðóãèõ ìîëåêóëÿðíûõ õàðàêòåðèñòèê; ïðåäñêàçàíèå
ôåððîìàãíåòèçìà âñåõ ìîëåêóë; è äðóãèå ñåðüåçíûå ïîðîêè.

Èçíà÷àëüíîé ìîòèâàöèåé ìîåãî èíòåðåñà ê êîíñòðóèðîâàíèþ àäðîí-
íîé õèìèè áûëî äîñòèãíóòü ðàçðåøåíèÿ âûøåïåðå÷èñëåííûõ íåäîñòàò-
êîâ, â ôîðìå ñîâìåñòèìîé ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè.

Èçíà÷àëüíûì ñðåäñòâîì äëÿ äîñòèæåíèÿ ýòîé öåëè ÿâëÿåòñÿ ïðèíÿ-
òèå àäðîííîé õèìèè, ñîãëàñíî êîòîðîé, ïàðû âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ îò
ðàçëè÷íûõ àòîìîâ êîððåëèðóþò è ñâÿçûâàþòñÿ äðóã ñ äðóãîì â ñèíãëåò-
íîå êâàçè÷àñòè÷íîå ñîñòîÿíèå, êîòîðîå ìû íàçûâàåì èçîýëåêòðîíèóìîì.

Íàçâàíèå èçîýëåêòðîíèóìà áûëî âûáðàíî, âî ïåðâûõ, òàê êàê "ýëåê-
òðîíèóì" ïîíèìàåòñÿ êàê äîïîëíåíèå ê "ïîçèòðîíèóìó", ÷òî ïîä÷åðêè-
âàåò, ÷òî ñîñòàâëÿþùèìè ÿâëÿþòñÿ ýëåêòðîíû, è, âî âòîðûõ, ÷òîáû ïîä-
÷åðêíóòü, ÷òî ñîñòîÿíèå ïðåäñêàçûâàåòñÿ èçîõèìèåé. Ïðèñòàâêà "èçî",
ñëåäîâàòåëüíî, ïîêàçûâàåò, ÷òî âçàèìîäåéñòâèÿ îòâåòñòâåííûå çà êîð-
ðåëÿöèîííóþ ñâÿçü ÿâëÿþòñÿ îòòàëêèâàþùèìè êóëîíîâñêèìè ñèëàìè,
ïëþñ íåïîòåíöèàëüíûå ñèëû ïðèòÿæåíèÿ, îáóñëîâëåííûå âîëíîâûìè ïå-
ðåêðûòèÿìè â ñèíãëåòíûõ ñîåäèíåíèÿõ. Áîëåå òåõíè÷åñêè, ïðèñòàâêà
"èçî" îòìå÷àåò òîò ôàêò, ÷òî ñîñòàâëÿþùèìè ÿâëÿþòñÿ íå îáû÷íûå ýëåê-
òðîíû e−, íî èçîýëåêòðîíû ê−, òî åñòü, ýëåêòðîíû ñ íîâûìè ïåðåíîðìè-
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ðîâêàìè, îáóñëîâëåííûìè íîâûìè âçàèìîäåéñòâèÿìè.
Âàæíî çíàòü, ÷òî èçîýëåêòðîíèóì ÿâëÿåòñÿ ñëåäóþùèì øàãîì â èçó-

÷åíèè ïðèíöèïà çàïðåòà Ïàóëè ÷åðåç àäðîííóþ ìåõàíèêó. Êàê îòìå÷å-
íî ðàíåå, àäðîííàÿ ìåõàíèêà óæå ïîçâîëèëà ìíîãîçíà÷èòåëüíîå êîëè÷å-
ñòâåííîå âîñïðîèçâåäåíèå ïðèíöèïà Ïàóëè äëÿ äâóõ ýëåêòðîíîâ ãåëèÿ
â îñíîâíîì ñîñòîÿíèè. Âïîñëåäñòâèè, àäðîííàÿ òðàêòîâêà êóïåðîâñêèõ
ïàð îêàçàëàñü íåïîñðåäñòâåííîé ðåàëèçàöèåé ïðèíöèïà Ïàóëè äëÿ òîé
æå ýëåêòðîííîé ïàðû ãåëèÿ, òîëüêî â ñâîáîäíîì äëÿ ïåðåìåùåíèÿ ñîñòî-
ÿíèè, êàê ÷àñòü ýëåêòðè÷åñêîãî òîêà. Â ÷àñòíîñòè, ðàçìåð êóïåðîâñêîé
ïàðû îêàçàëñÿ òîãî æå ïîðÿäêà âåëè÷èíû, ÷òî è áîðîâñêèé ðàäèóñ.

Èçîýëåêòðîíèóì ÿâëÿåòñÿ åùå îäíèì ïðîÿâëåíèåì ïðèíöèïà çàïðåòà
Ïàóëè, âûðàæåííîãî äëÿ ýëåêòðîííûõ ïàð äâóõ ðàçëè÷íûõ àòîìîâ. Âî
ïåðâûõ, êàê ìû óâèäèì, íåóíèòàðíîå ïðåîáðàçîâàíèå (32) ââîäèò íîâóþ
êîíòàêòíóþ íåïîòåíöèàëüíóþ ñèëó ìåæäó ïàðàìè âàëåíòíûõ ýëåêòðî-
íîâ, êîòîðàÿ ÿâëÿåòñÿ íàñòîëüêî ïðèòÿãèâàþùåé, ÷òî ïðåâîñõîäèò îò-
òàëêèâàþùóþ êóëîíîâñêóþ ñèëó. Ýòî äàåò ïåðâóþ êîíêðåòíóþ è ÿâíóþ
ñèëó ïðèòÿæåíèÿ ìåæäó âàëåíòíûìè ýëåêòðîíàìè, íàñêîëüêî ìíå èç-
âåñòíî, òàê êàê ñðåäíåå îò âñåõ îñòàëüíûõ ñèë, äîïóñêàåìûõ êâàíòîâîé
ìåõàíèêîé, â ïîëóêëàññè÷åñêîì ïðèáëèæåíèè, ðàâíî íóëþ, êàê ìû óâè-
äèì â äàëüíåéøåì. Íîâàÿ íåïîòåíöèàëüíàÿ ñèëà îêàçûâàåòñÿ "ñèëüíîé
ìîëåêóëÿðíîé ñèëîé", êîòîðàÿ îòñóòñòâóåò â îáû÷íûõ ìîëåêóëÿðíûõ ìî-
äåëÿõ, êàê îòìå÷àëîñü ðàíåå.

Î÷åâèäíî, ÷òî ïîíÿòèå èçîýëåêòðîíèóìà ñòðîãî îãðàíè÷èâàåò êîððå-
ëÿöèè âàëåíòíûìè ýëåêòðîííûìè ïàðàìè, ïîýòîìó îáúÿñíÿåò ab initio
íåâîçìîæíîñòü áîëåå ÷åì äâóõ H-àòîìîâ â ìîëåêóëàõ âîäîðîäà è âîäû.

Äîñòèæåíèå àäðîííîé õèìèåé ñóùåñòâåííî áîëåå òî÷íîãî âîñïðîèç-
âåäåíèÿ ìîëåêóëÿðíûõ õàðàêòåðèñòèê ÿâëÿåòñÿ î÷åâèäíûì óæå èç ýòèõ
ââîäíûõ ñòðîê. Íàïîìíèì, ÷òî ìîëåêóëÿðíûå ìîäåëè, îñíîâàííûå íà
ãàóññîâñêèõ ýêðàíèðîâàíèÿõ êóëîíîâñêîãî çàêîíà, óæå äîñòèãëè çíà÷è-
òåëüíîãî óëó÷øåíèÿ âîñïðîèçâåäåíèÿ ìîëåêóëÿðíûõ õàðàêòåðèñòèê. Íî
ýòè ìîäåëè ÿâëÿþòñÿ ÷àñòíûìè ñëó÷àÿìè áîëåå øèðîêîãî êëàññà íåóíè-
òàðíûõ ýêðàíèðîâàíèé äîïóñêàåìûõ àäðîííîé õèìèåé. Ñëåäîâàòåëüíî,
æåëàåìàÿ òî÷íîñòü â âîñïðîèçâåäåíèè àäðîííîé õèìèåé ýêñïåðèìåíòàëü-
íûõ äàííûõ ñâîäèòñÿ ê ïðàâèëüíîìó âûáîðó îñíîâíîãî íåóíèòàðíîãî
ïðåîáðàçîâàíèÿ.

Ðàçðåøåíèå äðóãèõ íåäîñòàòêîâ ñîâðåìåííûõ ìîëåêóëÿðíûõ ìîäåëåé
áóäåò îáñóæäåíî â ìîíîãðàôèè.

Ñëåäóåò ñäåëàòü íåñêîëüêî êîììåíòàðèåâ â ñâÿçè ñ îòêðûòîé ïðîáëå-
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ìîé ñðåäíåãî âðåìåíè æèçíè èçîýëåêòðîíèóìà, îòíîñèòåëüíî êîòîðîé ñó-
ùåñòâóþò êàæóùèåñÿ ðàçëè÷íûìè òî÷êè çðåíèÿ. Âàæíî ïîíèìàòü, ÷òî
ýòè ðàçëè÷èÿ ÿâëÿþòñÿ ðàçëè÷èÿìè â ïðåäïîëîæåíèÿõ, à íå â ñòðóêòóðå.

Îäíà ãðóïïà êîëëåã ïðåäïîëàãàåò, ÷òî èçîýëåêòðîíèóì ÿâëÿåòñÿ ñèëü-
íî íåñòàáèëüíîé êâàçè÷àñòèöåé, ñî ñðåäíèì âðåìåíåì æèçíè ïîðÿäêà
10−16 ñåê. ß äóìàþ, ÷òî ýòà òî÷êà çðåíèÿ êîððåêòíà, ïðè ëåæàùåì â åå
îñíîâå ãëàâíîì ïðåäïîëîæåíèè, îãðàíè÷åíèè ðàäèóñà êîððåëèðóþùåé
ñâÿçè îêîëî 10−13 ñì.

Îäíàêî, ÷èòàòåëþ ñëåäóåò ðàññìàòðèâàòü è àëüòåðíàòèâíóþ òî÷êó
çðåíèÿ ïðåäëàãàåìóþ ïðèíöèïîì çàïðåòà Ïàóëè, ñîãëàñíî êîòîðîé, ñðåä-
íåå âðåìÿ æèçíè èçîýëåêòðîíèóìà äîëæíî áûòü ðàâíûì âðåìåíè, â òå÷å-
íèè êîòîðîãî, ïðèìåíèì ïðèíöèï Ïàóëè. Ïðè ïðåäïîëîæåíèè, ÷òî ðàñ-
ñìàòðèâàåìàÿ çäåñü äâóõàòîìíàÿ ìîëåêóëà ÿâëÿåòñÿ íåâîçáóæäåííîé, òî
åñòü, â ñâîåì îñíîâíîì ñîñòîÿíèè, òî ëîãè÷íî ïðåäïîëîæèòü, ÷òî äâà
âàëåíòíûõ ýëåêòðîíà èçîýëåêòðîíèóìà íàõîäÿòñÿ íà îäíîì ýíåðãåòè÷å-
ñêîì óðîâíå. Â ýòîì ñëó÷àå, ïðèíöèï çàïðåòà Ïàóëè äîëæåí äåéñòâîâàòü
â òå÷åíèè âñåãî âðåìåíè æèçíè íåâîçáóæäåííîãî îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ
ìîëåêóëû. Ïðè ýòîì ïðåäïîëîæåíèè, èçîýëåêòðîíèóì èìååò áåñêîíå÷íîå
âðåìÿ æèçíè.

Mutatis mutandae, ïðåäïîëîæåíèå, ÷òî äâà âàëåíòíûõ ýëåêòðîíà íà-
õîäÿòñÿ íà îäíîì è òîì æå íåâîçáóæäåííîì óðîâíå, ïëþñ ïðåäïîëîæåíèå
êîíå÷íîãî âðåìåíè æèçíè èçîýëåêòðîíèóìà, íåïîñðåäñòâåííî ïîäðàçóìå-
âàëî áû íàðóøåíèå ïðèíöèïà çàïðåòà Ïàóëè, î÷åâèäíî ïîòîìó, ÷òî ýòè
äâà ïðåäïîëîæåíèÿ äîïóñêàëè áû ýëåêòðîíû íà îäíîì è òîì æå ýíåðãå-
òè÷åñêîì óðîâíå ñ îäèíàêîâûìè õàðàêòåðèñòèêàìè.

Êàê ìîæíî âèäåòü, ïðåäïîëîæåíèå, ÷òî äëÿ ìîëåêóëû âîäîðîäà, èçî-
ýëåêòðîíèóì ÿâëÿåòñÿ âûðàæåíèåì ïðèíöèïà çàïðåòà Ïàóëè, ñ áåñêîíå÷-
íûì âðåìåíåì æèçíè, ïðè êîððåëÿöèîííîé äëèíå ñâÿçè ïîðÿäêà ðàçìåðà
îðáèòàëè, ÿâëÿåòñÿ ñîâìåñòèìûì ñ ïðåäïîëîæåíèåì, ÷òî èçîýëåêòðîíè-
óì èìååò íåáîëüøîå ñðåäíåå âðåìÿ æèçíè, êîãäà êîððåëÿöèîííàÿ äëèíà
ñâÿçè îãðàíè÷åíà ïðèìåðíî îäíèì ôåðìè.

Ýêñïåðèìåíòàëüíûå ïîäòâåðæäåíèÿ àäðîííîé õèìèè

Ïîñëå ïîëó÷åíèÿ ãëàâíûõ ñòðóêòóðíûõ ýëåìåíòîâ àäðîííîé õèìèè,
ïîñëåäóþùèå øàãè áûëè äîâîëüíî åñòåñòâåííûìè. ß çíàë, èç èçó÷åíèÿ
øàðîâîé ìîëíèè â âûñøåé øêîëå, ÷òî ýëåêòðîíû ìîãóò ñâÿçûâàòüñÿ äðóã
ñ äðóãîì, íåñìîòðÿ íà êóëîíîâñêîå îòòàëêèâàíèå. Ê 1978 ã., ÿ ðàçðà-
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áîòàë îñíîâíûå ýëåìåíòû èõ òåîðåòè÷åñêîãî âîñïðîèçâåäåíèÿ, âêëþ÷àÿ
íåóíèòàðíûé õàðàêòåð òåîðèè è ïîÿâëåíèå ñèëüíîé ñâÿçûâàþùåé ñèëû
[4]. Ýòè èäåè íàøëè ñâîè ïðèëîæåíèÿ è ýêñïåðèìåíòàëüíûå ïîäòâåðæäå-
íèÿ â ðàçëè÷íûõ èññëåäîâàíèÿõ, âêëþ÷àÿ êîíñòðóêöèþ èçîñâåðõïðîâî-
äèìîñòè À.Î.Å. Àíèìàëó è íîâóþ èíòåðïðåòàöèþ êóïåðîâñêîé ïàðû [10].
Íà Sanibel Symposium 1996 ãîäà, ÿ ïðåäñòàâèë íåîïóáëèêîâàííóþ ðàáîòó
ïî åñòåñòâåííîìó ðàñøèðåíèþ ýòèõ èññëåäîâàíèé äî íîâîé ìîäåëè ìîëå-
êóëÿðíûõ ñâÿçåé, îñíîâàííîé íà ñèíãëåòíîì ñîåäèíåíèè ïàð âàëåíòíûõ
ýëåêòðîíîâ.

Òðóäíîé ÷àñòüþ èññëåäîâàíèÿ áûëî äîêàçàòü, ÷òî àäðîííàÿ õèìèÿ
ìîæåò âîñïðîèçâîäèòü ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå áîëåå òî÷íî, ÷åì êâàí-
òîâàÿ ìåõàíèêà. Ýòà çàäà÷à áûëà ðåøåíà Ñàíòèëëè è Øèëëàäè, êàê ïî-
êàçàíî â Ãëàâàõ 4 è 5.

Îãëÿäûâàÿñü íàçàä, ñîãëàñîâàííîñòü àäðîííîé õèìèè ñ ýêñïåðèìåí-
òàëüíûìè äàííûìè îêàçàëàñü áîëüøå ìîèõ îïòèìèñòè÷åñêèõ îæèäàíèé,
òàê êàê:

• Àäðîííàÿ õèìèÿ ðàçðåøèëà âñå èçâåñòíûå ìíå íåäîñòàòêè è íåñî-
ãëàñîâàííîñòè êâàíòîâîé õèìèè;

• Àäðîííàÿ õèìèÿ äîñòèãëà, èç íåäåôîðìèðîâàííûõ ïðèíöèïîâ, âîñ-
ïðîèçâåäåíèé ýíåðãèé ñâÿçè, ýëåêòðè÷åñêîãî è ìàãíèòíîãî ìîìåí-
òîâ è äðóãèõ ìîëåêóëÿðíûõ õàðàêòåðèñòèê, ñ òî÷íîñòüþ äî íåñêîëü-
êèõ çíà÷àùèõ öèôð;

• Àäðîííàÿ õèìèÿ ïîçâîëèëà íîâûå ïðîìûøëåííûå ïðèëîæåíèÿ, êî-
òîðûå íåìûñëèìû äëÿ êâàíòîâîé õèìèè (ñì. Ãëàâó 7).

È ñàìîå ãëàâíîå, ÿ óâåðåí, ÷òî ýòè óñïåõè àäðîííîé õèìèè âûÿâèëè
ñîâåðøåííî î÷åâèäíóþ íåîáõîäèìîñòü ó÷èòûâàòü íåäîñòàòêè êâàíòîâîé
ìåõàíèêè è èñêàòü ðàñøèðåííóþ òåîðèþ.

Ïðåäëîæåííûå ýêñïåðèìåíòû

Àäðîííàÿ õèìèÿ íàõîäèòñÿ â ñâîåì çà÷àòî÷íîì ñîñòîÿíèè, è î÷åíü
ìíîãîå åùå äîëæíî áûòü ñäåëàíî. Â ýòîé ìîíîãðàôèè, ÿ ïðèëîæèë íåïîä-
äåëüíîå óñèëèå ïðåäñòàâèòü ïðàâäîïîäîáíûå àëüòåðíàòèâû ïî ðàçëè÷-
íûì âîïðîñàì íå íàøåäøèì åùå îòâåòà. Â ÷àñòíîñòè, ÿ ïûòàëñÿ ïðåä-
ñòàâëÿòü ðàçëè÷íûå òî÷êè çðåíèÿ áåç ïðèíÿòèÿ îêîí÷àòåëüíîé, òîé èëè
èíîé, ïîçèöèè.
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Ñðåäè ìíîæåñòâà èíòðèãóþùèõ ïðîáëåì, îñòàþùèõñÿ äî ñèõ ïîð íåðàç-
ðåøåííûìè, ÿ îòìå÷ó çäåñü îòêðûòóþ ïðîáëåìó ñðåäíåãî âðåìåíè æèçíè
èçîýëåêòðîíèóìà, îáñóæäåííóþ âûøå. Ìîå ëè÷íîå ìíåíèå çàêëþ÷àåòñÿ
â òîì, ÷òî îêîí÷àòåëüíîå ðàçðåøåíèå ýòîé ïðîáëåìû íå ìîæåò áûòü äî-
ñòèãíóòî òîëüêî íà òåîðåòè÷åñêîé îñíîâå è òðåáóåò ïðîâåäåíèÿ âñåñòî-
ðîííèõ ýêñïåðèìåíòîâ ïî ôîòîýôôåêòó ñ ãàçîì âîäîðîäà, êàê îáñóæäà-
åòñÿ â çàìå÷àíèÿõ â Ãëàâàõ 4 è 5. Èçìåðåíèÿ ïðîöåíòíîãî ñîäåðæàíèÿ
âûáèòûõ ýëåêòðîííûõ ïàð ïî îòíîøåíèþ ê îòäåëüíûì ýëåêòðîíàì îáåñ-
ïå÷èëî áû ÷èñëåííîå çíà÷åíèå ñòàáèëüíîñòè èçîýëåêòðîíèóìà, êîíå÷íî,
òîëüêî åñëè ñîñòàâëÿþùèå íàõîäÿòñÿ íà áëèçêîì ðàññòîÿíèè äðóã ê äðó-
ãó.

ß ïðåäïîëàãàþ, ÷òî ÷èòàòåëü çíàêîì ñ ïîäîáíûìè ýêñïåðèìåíòàìè
ïî ôîòîýôôåêòó, êîòîðûå ðåãèñòðèðóþò âûáèâàíèå ýëåêòðîííûõ ïàð,
õîòÿ è äëÿ ãåëèÿ, à íå äëÿ âîäîðîäà. Ýòè ýêñïåðèìåíòû ïîäòâåðæäàþò,
÷òî ãëóáîêàÿ êîððåëÿöèÿ ýëåêòðîííûõ ïàð â ñèíãëåòíîì ñîåäèíåíèè, áåç
ñîìíåíèÿ, èìååò ìåñòî â ìîëåêóëÿðíûõ ñòðóêòóðàõ, òàê êàê ýòî óæå ïîä-
òâåðæäàåòñÿ äëÿ äâóõ ýëåêòðîíîâ ãåëèÿ; ñïàðåííîå ñîñòîÿíèå óäåðæèâà-
åòñÿ â êóïåðîâñêîé ïàðå â ñâåðõïðîâîäèìîñòè; ñîîòâåòñòâåííî, ñïàðåííîå
ñîñòîÿíèå èìååò ìåñòî â ñîåäèíåíèè âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ â ìîëåêóëÿð-
íûõ ñòðóêòóðàõ; è, íàêîíåö, ñâÿçàííûå ýëåêòðîíû â øàðîâîé ìîëíèè; à
òàêæå â ðàçëè÷íûõ äðóãèõ óñëîâèÿõ.

ß äîëæåí ïîä÷åðêíóòü, ÷òî ïðàâèëüíî ïîñòàâëåííûé ïðåäëîæåííûé
ýêñïåðèìåíò, äîëæåí èñïîëüçîâàòü ôîòîíû ñ ðàçëè÷íûìè ÷àñòîòàìè, íà-
÷èíàÿ îò ÷àñòîò ðàçðóøàþùèõ ìîëåêóëó âîäîðîäà è ïåðåõîäÿ ê õàðàê-
òåðíûì ÷àñòîòàì èçîýëåêòðîíèóìà, è, êîíå÷íî, âêëþ÷àòü ÷àñòîòó äåçèí-
òåãðàöèè èçîýëåêòðîíèóìà.

Äëÿ äîñòèæåíèÿ äåéñòâèòåëüíî îêîí÷àòåëüíîãî ðàçðåøåíèÿ âîïðî-
ñà î ñðåäíåì âðåìåíè æèçíè èçîýëåêòðîíèóìà, ïîäîáíûå ýêñïåðèìåíòû
äîëæíû áûòü äîïîëíèòåëüíî ïðîâåäåíû è äëÿ äðóãèõ ìîëåêóë. Äåéñòâè-
òåëüíî, âïîëíå äîïóñòèìî, ÷òî ðàññìàòðèâàåìîå ñðåäíåå âðåìÿ æèçíè
ìîæåò ìåíÿòüñÿ â çàâèñèìîñòè îò òèïà è ðàçìåðà ìîëåêóë.

Ïðèëîæåíèå àäðîííîé õèìèè ê íîâûì ÷èñòûì ýíåð-
ãèÿì è òîïëèâàì

Ñàìîé âàæíîé ìîåé ìîòèâàöèåé äëÿ êîíñòðóèðîâàíèÿ àäðîííîé õè-
ìèè áûëà òîé ñàìîé, êîòîðàÿ ñëóæèëà îñíîâàíèåì äëÿ âñåõ ðàññìîòðåí-
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íûõ çäåñü èññëåäîâàíèé: íåîáõîäèìîñòü ñîçäàíèÿ íîâûõ ÷èñòûõ ýíåð-
ãèé è òîïëèâ, â ñâÿçè ñî âñå íàðàñòàþùèìè òðåâîæíûìè ïðîáëåìàìè
îêðóæàþùåé ñðåäû, îáóñëîâëåííûìè äèñïðîïîðöèîíàëüíûì ñæèãàíèåì
îêîëî 74 ìèëëèîíîâ áàððåëåé ñûðîé íåôòè â äåíü. Ðåçóëüòàò ìîèõ èñ-
ñëåäîâàíèé â ýòèõ ïðîìûøëåííûõ ïðèëîæåíèÿõ àäðîííîé ìåõàíèêè è
õèìèè èçëîæåí â Ãëàâå 7.

×èòàòåëü äîëæåí âèäåòü, â ñâåòå âñåãî âûøåñêàçàííîãî, ðåàëüíûå
íåäîñòàòêè êâàíòîâîé ìåõàíèêè è êâàíòîâîé õèìèè â ñâÿçè ñ îãðîìíû-
ìè ñîöèàëüíûìè ïðîáëåìàìè è, â ÷àñòíîñòè, íåñïîñîáíîñòè ñîâðåìåííîé
ìîäåëè ìîëåêóëÿðíûõ ñòðóêòóð ïðåäñêàçàòü äåéñòâèòåëüíî íîâûå ìåòî-
äû ïî ñîçäàíèþ ïðèåìëåìûõ äëÿ îêðóæàþùåé ñðåäû íîâûõ ýíåðãèé è
òîïëèâ, ñ öåíîé êîíêóðåíòîñïîñîáíîé ñ öåíàìè ïðèðîäíûõ òîïëèâ.

×èòàòåëü äîëæåí òàêæå çàìåòèòü, ïî÷åìó ïîÿâëåíèå íîâîé èçîõèìè-
÷åñêîé ìîäåëè ìîëåêóëÿðíûõ ñòðóêòóð îêàçûâàåòñÿ âåñüìà óìåñòíûì:
ïðåäñêàçàíèå è êîëè÷åñòâåííàÿ òðàêòîâêà ïðèíöèïèàëüíî íîâîãî ìåòî-
äà äëÿ âûñîêî ýôôåêòèâíîãî ðàçäåëåíèÿ âîäû è äðóãèõ æèäêîñòåé, èëè,
áîëåå îáùå, óòèëèçàöèÿ ýíåðãèè ìîëåêóë æèäêîñòè, â òî âðåìÿ êàê ïà-
ðàëëåëüíî ïðîèçâîäèòñÿ òîïëèâî, êîòîðîå ÷èùå è äåøåâëå áåíçèíà.

Êóëüìèíàöèÿ èññëåäîâàíèÿ äàåòñÿ íåäîñòàòî÷íîñòüþ èçîõèìè÷åñêîé
ìîëåêóëÿðíîé ìîäåëè ñàìîé ïî ñåáå è ââåäåíèåì íîâûõ õèìè÷åñêèõ ñî-
åäèíåíèé, âïåðâûå, íàñêîëüêî ÿ çíàþ, ñ îòêðûòèÿ âàëåíòíîñòè â 1800
ãîäàõ, êîòîðûå ÿ ïðîáíî íàçâàë ìàãíåêóëàìè, è/èëè äèìåðàìè, è/èëè
îòäåëüíûìè àòîìàìè ñ íîâîé ñèëüíî ïðèòÿãèâàþùåé âíóòðåííåé ñâÿçüþ,
îáóñëîâëåííîé ïîëÿðèçàöèåé îðáèò ïåðèôåðèéíûõ àòîìíûõ ýëåêòðîíîâ.
Ìàãíåêóëû ÿâëÿþòñÿ èäåíòèôèöèðóåìûìè ÷åðåç ÿâíûå ïèêè â õðîìà-
òîãðàôè÷åñêèõ ïðèáîðàõ, êîòîðûå îñòàþòñÿ íåðàñïîçíàâàåìûìè ïîñëå
ñàìîãî òùàòåëüíîãî ïîèñêà ñðåäè èçâåñòíûõ ìîëåêóë, â òî æå âðåìÿ íå
äàþò èíôðàêðàñíîãî ñèãíàëà â ãàçîîáðàçíîì ñîñòîÿíèè, èëè óëüòðàôè-
îëåòîâîãî â æèäêîì, â îòëè÷èè îò èõ îòäåëüíûõ ñîñòàâëÿþùèõ.

Âïîëíå ïðåäñêàçóåìî, ÷òî îòêðûòèå íîâûõ õèìè÷åñêèõ ñîåäèíåíèé
ïîðîæäàåò ìíîæåñòâî èíòðèãóþùèõ îòêðûòûõ ïðîáëåì, âêëþ÷àÿ íîâûå
ñïîñîáû õðàíåíèÿ ýíåðãèè â ìîëåêóëàõ ãàçà è æèäêîñòè, íîâûå ïðîöåññû
ñãîðàíèÿ, íîâûå àíàëèòè÷åñêèå ìåòîäû äëÿ èçó÷åíèÿ ìàãíåêóë è ò.ä.
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Â çàêëþ÷åíèå, êàê ýòî îáû÷íî è áûâàåò â íàó÷íûõ èññëåäîâàíèÿõ,
ðàçðåøåíèå àäðîííîé õèìèåé îñíîâíûõ îòêðûòûõ ïðîáëåì êâàíòîâîé
õèìèè ïðèâåëî íå ê äîñòèæåíèþ ôèíàëüíîé ñòàäèè, à íàîáîðîò, ñîçäà-
ëî ìíîæåñòâî íîâûõ èíòðèãóþùèõ ïðîáëåì äëÿ áóäóùèõ äàëüíåéøèõ
èññëåäîâàíèé.

Ruggero Maria Santilli
The Institute For Basic Research

Palm Harbor, Florida, USA
November 10, 2000
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Ãëàâà 1

Ââåäåíèå

1.1 Àêñèîìàòè÷åñêàÿ ñîãëàñîâàííîñòü êâàí-

òîâîé õèìèè

Îäíîé èç ñàìûõ ÿðêèõ õàðàêòåðèñòèê êâàíòîâîé õèìèè (ñì., íàïðè-
ìåð, òðàäèöèîííûå êíèãè [1]) ýòî åå âåëèêîëåïíàÿ àêñèîìàòè÷åñêàÿ ñî-
ãëàñîâàííîñòü, êîãäà îíà âûðàæåíà ÷åðåç àêñèîìû, ëåæàùèå â îñíîâå
êâàíòîâîé ìåõàíèêè.

Òàêàÿ ñîãëàñîâàííîñòü ñóùåñòâóåò áëàãîäàðÿ òîìó ôàêòó, ÷òî ôóí-
äàìåíòàëüíàÿ âðåìåííàÿ ãåéçåíáåðãîâñêàÿ ýâîëþöèÿ, â åå êîíå÷íîé ôîð-
ìå, õàðàêòåðèçóåò ãðóïïó Ëè óíèòàðíûõ ïðåîáðàçîâàíèé íà ãèëüáåð-
òîâîì ïðîñòðàíñòâå H, ñ ñîñòîÿíèÿìè |ψ〉 è âíóòðåííèì ïðîèçâåäåíè-
åì 〈φ |× |ψ〉 íàä ïîëåì C(c,+,×) êîìïëåêñíûõ ÷èñåë c, ñ òðàäèöèîííûì
êîììóòàòèâíûì ñëîæåíèåì "+" è àññîöèàòèâíûì óìíîæåíèåì "×", àä-
äèòèâíîé åäèíèöåé 0 è ìóëüòèïëèêàòèâíîé åäèíèöåé 1,

A(t) = U(t)×A(0)×U†(t) = ei×H×t ×A(0)× e−i×t×H , (1.1a)

|ψ(t)〉 = U ×|ψ(t0)〉 = eiH×t ×|ψ(t0)〉, (1.1b)

U ×U† = U† ×U = I. (1.1c)

Ñîîòâåòñòâóþùàÿ èíôèíèòåçèìàëüíàÿ âåðñèÿ äàåòñÿ èçâåñòíûìè ïðåä-
ñòàâëåíèÿìè Ãåéçåíáåðãà è Øðåäèíãåðà

i
dA
dt

= [A,H] = A×H −H ×A, (1.2a)

1
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[ri, p j]×|ψ〉 = δ i
j ×|ψ〉,

H ×|ψ〉 = E ×|ψ〉, H = H†, E ∈ R(n,+,×), (1.2b)

pk ×|ψ〉 = −ih̄∂k|ψ〉, (1.2c)

ãäå: H ýòî ýðìèòîâ, òî åñòü íàáëþäàåìûé ãàìèëüòîíèàí, âîñïðîèçâîäÿ-
ùèé ïîëíóþ ýíåðãèþ; R(n,+,×) ýòî ïîëå äåéñòâèòåëüíûõ ÷èñåë n è ñêîá-
êà [A,B] = A×B−B×A õàðàêòåðèçóåò èçâåñòíîå ïðîèçâåäåíèå Ëè.

Òîãäà, àêñèîìàòè÷åñêàÿ ñîãëàñîâàííîñòü êâàíòîâîé õèìèè ãàðàíòèðó-
åòñÿ òåîðèåé Ëè íà ãèëüáåðòîâîì ïðîñòðàíñòâå íàä ïîëåì êîìïëåêñíûõ
÷èñåë, êîòîðàÿ ÿâëÿåòñÿ îäíèì èç íàèáîëåå ñòðîãèõ íàó÷íûõ ïîñòðîåíèé
20-ãî âåêà. Â ÷àñòíîñòè, òåîðèÿ Ëè ãàðàíòèðóåò, ÷òî êâàíòîâàÿ õèìèÿ,
ñôîðìóëèðîâàííàÿ ñîãëàñíî âûøåèçëîæåííîìó, äîïóñêàåò òå æå ÷èñëî-
âûå ïðåäñêàçàíèÿ, âñÿêèé ðàç ïðè òåõ æå óñëîâèÿõ.

Ïîñëåäíÿÿ îñîáåííîñòü, êîòîðàÿ, î÷åâèäíî, íåîáõîäèìà äëÿ ïðàêòè-
÷åñêîãî çíà÷åíèÿ òåîðèè, âûðàæåíà ñëåäóþùåé èíâàðèàíòíîñòüþ âðå-
ìåíí�îé ýâîëþöèè îòíîñèòåëüíî óíèòàðíûõ ïðåîáðàçîâàíèé

U ×H ×|ψ〉 = U ×H ×U† ×U ×|ψ〉 =

= H ′ × |ψ ′〉 = E ′ × |ψ〉, E ′ ≡ E,
(1.3a)

U ×{ei×H×t}×U† = U ×{I + i×H × t/1!+

+(i×H × t)2/2!+ . . .}×U† = ei×H ′×t ,
(1.3b)

U × (A×B)×U† = A′ +B′, K′ = U ×K ×U†, K = A,B, (1.3c)

U × [A,B]×U† = A′ ×B′ −B′ ×A′, (1.3d)

U × [ri, p j]×|ψ〉 = [r′i, p′j]×|ψ ′〉 = δ i
j ×|ψ ′〉. (1.3e)

Ñëåäîâàòåëüíî, êâàíòîâàÿ õèìèÿ îáëàäàåò èíâàðèàíòíûìè ôóíêöèÿìè
è ïðåîáðàçîâàíèÿìè èñïîëüçóåìûìè äëÿ âûðàáîòêè äàííûõ òåîðèè. Ýòî
ïðèâîäèò ê òîìó, ÷òî òåîðèÿ äîïóñêàåò: èíâàðèàíòíûå åäèíèöû ïðî-
ñòðàíñòâà, âðåìåíè, ýíåðãèè è ò.ä., ÷òî äåëàåò âîçìîæíûì èçìåðåíèÿ;
èíâàðèàíòíîñòü ýðìèòîâîñòè, ÷òî äîïóñêàåò âñÿêèé ðàç òå æå íàáëþäà-
åìûå; à òàêæå óíèêàëüíûå è èíâàðèàíòíûå ÷èñëîâûå ïðåäñêàçàíèÿ.

Â îáùåì, êîãäà êâàíòîâàÿ õèìèÿ îñíîâàíà íà ïðàâèëüíûõ àêñèîìàõ
êâàíòîâîé ìåõàíèêè áåç ad hoc äîïîëíåíèé, îíà èìååò âåëèêîëåïíóþ àê-
ñèîìàòè÷åñêóþ ñîãëàñîâàííîñòü è îáåñïå÷èâàåò èíâàðèàíòíûå ðåçóëüòà-
òû áåç êàêîé ëèáî âíóòðåííåé íåñîãëàñîâàííîñòè.
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Åñòåñòâåííî, ìû íå íàìåðåíû ðàññìàòðèâàòü â äåòàëÿõ âûøåóêàçàí-
íûå àêñèîìàòè÷åñêèå àñïåêòû. Äëÿ òåõíè÷åñêîãî ïîíèìàíèÿ ýòîé ìîíî-
ãðàôèè, ñóùåñòâåííî çíàíèå òåõíèêè êâàíòîâîé ìåõàíèêè è òåîðèè Ëè.

1.2 Öåëü èññëåäîâàíèé

Íåñìîòðÿ íà ïðåêðàñíóþ àêñèîìàòè÷åñêóþ ñîãëàñîâàííîñòü è äîñòè-
æåíèÿ èñòîðè÷åñêèõ ñîîòíîøåíèé íà ïðîòÿæåíèè 20-ãî âåêà, ëþáàÿ âåðà
â òî, ÷òî êâàíòîâàÿ õèìèÿ ìîæåò îïèñàòü òî÷íî âñå õèìè÷åñêèå óñëîâèÿ
ñóùåñòâóþùèå âî âñåëåííîé, ïðåäïîëàãàåò ñóùåñòâîâàíèå ãðàíèö ïîçíà-
íèÿ.

Ïîñëå öåëîãî âåêà ïîïûòîê, êâàíòîâàÿ õèìèÿ âñå åùå îñòàåòñÿ ñòðàäà-
þùåé íåêîòîðûìè, ïî ñóùåñòâó íåðàçðåøèìûìè, îãðàíè÷åíèÿìè, íåäî-
ñòàòî÷íîñòüþ èëè ÿâíûìè íåñîãëàñîâàííîñòÿìè, êîòîðûå õîðîøî èçâåñò-
íû ñïåöèàëèñòàì â òåîðèè ïîëÿ, íî â îáùåì èãíîðèðóþòñÿ â ñòóäåí÷å-
ñêèõ êóðñàõ è â ñïåöèàëèçèðîâàííîé òåõíè÷åñêîé ëèòåðàòóðå.

Âî âòîðîé ïîëîâèíå 20-ãî âåêà, êâàíòîâî-õèìè÷åñêèå èññëåäîâàíèÿ
áûëè îñíîâàíû íà ad hoc ñêîíñòðóèðîâàííûõ ïîääåëêàõ âåëèêîëåïíîé
àêñèîìàòè÷åñêîé ñòðóêòóðû âûøåóêàçàííîé òåîðèè, ñî ñïåöèàëüíîé ññûë-
êîé íà îòêëîíåíèÿ îò ñàìûõ ôóíäàìåíòàëüíûõ ñâîéñòâ, òàêèõ êàê çàêîí
Êóëîíà è åå óíèòàðíàÿ èíâàðèàíòíîñòü.

Íàïðèìåð, ìíîæåñòâî õèìè÷åñêèõ èññëåäîâàíèé áûëî îñíîâàíî íà
òàê íàçûâàåìîì ýêðàíèðîâàíèè çàêîíà Êóëîíà ÷åðåç ãàóññèàíû èëè äðó-
ãèå ôóíêöèè f (r), V (r) = ±e2/r → f (r)× e2/r, ñ öåëüþ îïðàâäàòü íåïîë-
íîòó âîñïðîèçâåäåíèÿ ìîëåêóëÿðíûõ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ òðàäè-
öèîííîé òåîðèè.

Òàêèå ýêðàíèðîâàíèÿ è äðóãèå óêëîíåíèÿ ñîñòàâëÿþò ad hoc ïîääåë-
êè àêñèîìàòè÷åñêîé ñòðóêòóðû êâàíòîâîé õèìèè, è òàê êàê îíè ìîãóò
áûòü ïðîèçâåäåíû òîëüêî ÷åðåç íåóíèòàðíûå ïðåîáðàçîâàíèÿ, ñëåäîâà-
òåëüíî ïîÿâëÿåòñÿ òåõíè÷åñêè èçâåñòíàÿ ãðàíèöà "êâàíòîâîé õèìèè".

Ôóíäàìåíòàëüíûì ñâîéñòâîì êâàíòîâîé õèìèè ÿâëÿåòñÿ òî÷íàÿ èí-
âàðèàíòíîñòü çàêîíà Êóëîíà îòíîñèòåëüíî óíèòàðíûõ ïðåîáðàçîâàíèé,

V (r) = ±e2

r
→V ′(r′) = U(r′(r))×V (r)×U†(r′(r)) = V (r′) = ±e2

r′
,

U ×U† = U† ×U = I.
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Ñëåäîâàòåëüíî, ýêðàíèðîâàíèå V (r) =±e2/r → f (r)×e2/r ìîæåò áûòü äî-
ñòèãíóòî òîëüêî ÷åðåç íåóíèòàðíîå ïðåîáðàçîâàíèå U ×U† = f (r). Òî-
ãäà âûõîä èç àêñèîìàòè÷åñêîé ñòðóêòóðû êâàíòîâîé õèìèè íåîáðàòèì.
Âàæíûì ñëåäñòâèåì çäåñü ÿâëÿåòñÿ òî, ÷òî íåóíèòàðíûå ïðåîáðàçîâà-
íèÿ èìåþò "êàòàñòðîôè÷åñêèå íåñîãëàñîâàííîñòè", èçó÷åííûå â äåòàëÿõ
â Ðàçäåëå 1.7 è ýòè íåñîãëàñîâàííîñòè äîëæíû áûòü èçó÷åíû ïðåæäå
ïîïûòîê ïîëó÷èòü íàó÷íûå ðåçóëüòàòû.

Áîëåå òîãî, ïîíÿòèå "êâàíòà" ýíåðãèè òðåáóåò, äëÿ ñâîåãî ñîáñòâåí-
íîãî ñóùåñòâîâàíèÿ, ñòàáèëüíûõ êâàíòîâàííûõ îðáèò, êîòîðûå äîïóñêà-
þòñÿ òîëüêî êóëîíîâñêèì çàêîíîì. Ad hoc ìîäèôèöèðîâàííûå çàêîíû
òèïà f (r)× e2/r íå äîïóñêàþò ñòàáèëüíûå îðáèòû, òî åñòü áîðîâñêèå îð-
áèòû íåâîçìîæíû ïðè òàêîé ìîäèôèêàöèè. Ñëåäîâàòåëüíî, ãàóññèàíû
è äðóãèå ýêðàíèðîâàíèÿ çàêîíà Êóëîíà ïðåïÿòñòâóþò ñàìîìó ïîíÿòèþ
"êâàíòà" ýíåðãèè, ïîýòîìó äåëàåòñÿ ñîìíèòåëüíûì ñàìî íàçâàíèå "êâàí-
òîâàÿ õèìèÿ".

Äîïîëíèòåëüíûå íåäîñòàòêè âûòåêàþò èç ñðàâíåíèÿ àêñèîìàòè÷åñêîé
ñòðóêòóðû êâàíòîâîé õèìèè è ðåàëüíîñòè. Òåîðèÿ ñóùåñòâåííî ëèíåéíà
(ïî âîëíîâûì ôóíêöèÿì), ëîêàëüíî-äèôôåðåíöèàëüíà (èç ñàìîé òîïîëî-
ãèè, òî åñòü ñîãëàñíî òåîðåìå Ìàêêåÿ îá èìïðèìèòèâíîñòè) è ïîòåíöè-
àëüíî-ãàìèëüòîíîâî-óíèòàðíà (èìåííî, ðàáîòàþùàÿ ñ ñèñòåìàìè, äîïóñ-
êàþùèìè òîëüêî ïîòåíöèàëû ñ óíèòàðíîé âðåìåííîé ýâîëþöèåé). Êàê
ñëåäñòâèå, õèìè÷åñêèå ñòðóêòóðû àáñòðàãèðóþòñÿ â çàìêíóòûé íàáîð
èçîëèðîâàííûõ òî÷åê, âçàèìîäåéñòâóþùèõ òîëüêî íà ðàññòîÿíèè, ïîòåí-
öèàë âçàèìîäåéñòâèÿ ïðåäñòàâèì îáû÷íûì ãàìèëüòîíèàíîì.

Êàê ìû óâèäèì, âûøåóêàçàííûå îãðàíè÷åííûå âîçìîæíîñòè ïðåä-
ñòàâëåíèé ïîäðàçóìåâàþò ñåðüåçíûå íåäîñòàòêè â ñîâðåìåííîé êîíöåï-
öèè ìîëåêóëÿðíûõ ñâÿçåé. Ôàêòè÷åñêè, âàëåíòíûå ýëåêòðîíû èìåþò òî-
÷å÷íóþ ñòðóêòóðó, íî òîëüêî äëÿ çàðÿäà, â òî æå âðåìÿ îáëàäàÿ õîðîøî
îïðåäåëåííîé ôîðìîé "ðàçìàçàííûõ" âîëíîâûõ ïàêåòîâ. Ïðè êîððåëÿ-
öèè âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ íà ìàëûõ ðàññòîÿíèÿõ ìû, ñëåäîâàòåëüíî,
èìååì íåîáõîäèìûå óñëîâèÿ äëÿ ãëóáîêîãî âçàèìíîãî ïåðåêðûòèÿ èõ
âîëíîâûõ ïàêåòîâ, êîòîðîå, êàê èçâåñòíî, äîëæíî áûòü:íåëèíåéíî (ïî
âîëíîâûì ôóíêöèÿì); íåëîêàëüíî-èíòåãðèðóåìî (â òîì ñìûñëå, ÷òî âçà-
èìîäåéñòâèå îñóùåñòâëÿåòñÿ ïî îãðàíè÷åííîìó îáúåìó, êîòîðûé íå ñâî-
äèòñÿ ê îãðàíè÷åííîìó íàáîðó èçîëèðîâàííûõ òî÷åê) è íåïîòåíöèàëüíî-
íåãàìèëüòîíîâî-íåóíèòàðíî (â òîì ñìûñëå, ÷òî âçàèìîäåéñòâèÿ ÿâëÿþò-
ñÿ êîíòàêòíîãî òèïà, äëÿ êîòîðîãî ïîíÿòèå ïîòåíöèàëà èëè ãàìèëüòîíè-
àíà íå èìååò ìàòåìàòè÷åñêîãî èëè ôèçè÷åñêîãî ñìûñëà, ñëåäîâàòåëüíî
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èìååò ñâîèì ðåçóëüòàòîì íåóíèòàðíóþ ñòðóêòóðó, êàê ïîçäíåå ìû óâè-
äèì â äåòàëÿõ).

Äðóãèå ðàçëè÷èÿ ìåæäó àêñèîìàòè÷åñêîé ñòðóêòóðîé êâàíòîâîé õè-
ìèè è ðåàëüíîñòüþ íàñòîëüêî âåëèêè è çàìåòíû, ÷òî âïîëíå ìîãóò áûòü
íàçâàíû äðàìàòè÷åñêèìè. Ìû ññûëàåìñÿ çäåñü íà ñëåäóþùåå:

• Ñòðóêòóðíàÿ îáðàòèìîñòü âî âðåìåíè êâàíòîâî-õèìè÷åñêèõ çàêî-
íîâ è àêñèîì, òî åñòü ïðè÷èííóþ äîïóñòèìîñòü îáðàùåíèÿ â íèõ
âðåìåíè, ÷òî ìîæíî ñðàâíèòü ñ

• ÿâíîé íåîáðàòèìîñòüþ ðàçëè÷íûõ õèìè÷åñêèõ ïðîöåññîâ, òî åñòü
èìååò ìåñòî íàðóøåíèå ïðè÷èííîñòè ïðè îáðàùåíèè â íèõ âðåìåíè;
íàïðèìåð, ýòî î÷åâèäíî äëÿ õèìè÷åñêèõ ðåàêöèé áèîëîãè÷åñêèõ
ïðîöåññîâ è ò.ä.

Ïðè óêàçàííûõ âûøå ñåðüåçíûõ ñòðóêòóðíûõ íåäîñòàòêàõ, òàê æå êàê è
ïðè äîïîëíèòåëüíûõ, óêàçàííûõ â ñëåäóþùåì ðàçäåëå, ñòàíîâèòñÿ ÿñíî,
÷òî ëþáàÿ ïîïûòêà ïðèìèðåíèÿ âûøåèçëîæåííûõ ñòðóêòóðíûõ ïðîáëåì
êâàíòîâîé õèìèè ÿâëÿåòñÿ íåíàó÷íîé. Âìåñòî àäàïòèðîâàíèÿ ðåàëüíîñòè
ê ïðåäïî÷òèòåëüíîé òåîðèè, íàóêà ìîæåò ïîñëóæèòü ïóòåì ìîäèôèêà-
öèè òåîðèè äëÿ äîñòèæåíèÿ ëó÷øåãî âîñïðîèçâåäåíèÿ ðåàëüíîñòè.

Ãëàâíàÿ öåëü ýòîé ìîíîãðàôèè, ýòî ïîä÷èíåíèå îáîáùåíèÿ-ðàñøèðå-
íèÿ êâàíòîâîé õèìèè ñëåäóþùèì óñëîâèÿì, êîòîðûå:

1) ñîâïàäàþò ñ êâàíòîâîé õèìèåé âåçäå, çà èñêëþ÷åíèåì îáëàñòè ýëåê-
òðîííûõ âàëåíòíûõ ñâÿçåé;

2) ðàñøèðÿþò ïðèìåíèìîñòü òåîðèè äî âêëþ÷åíèÿ èíâàðèàíòíîãî
ïðåäñòàâëåíèÿ íàèáîëåå øèðîêîãî êëàññà íåóíèòàðíûõ ïðåîáðàçîâàíèé,
âîñïðîèçâîäÿùèõ êîðîòêî-äåéñòâóþùèå íåëèíåéíûå, íåëîêàëüíûå è íåïî-
òåíöèàëüíûå âçàèìîäåéñòâèÿ, ñîãëàñíî ïåðåêðûòèþ âîëíîâûõ ïàêåòîâ
âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ; è

3) ñîõðàíÿþò ñïðàâåäëèâîñòü äëÿ çàìêíóòî-èçîëèðîâàííûõ îáðàòè-
ìûõ ñèñòåì âñåõ óñòîÿâøèõñÿ ôèçè÷åñêèõ çàêîíîâ íà âñåõ ðàññòîÿíèÿõ è
ïðè âñåõ óñëîâèÿõ, âêëþ÷àÿ êîðîòêèå ðàññòîÿíèÿ, ïðèíöèï íåîïðåäåëåí-
íîñòè Ãåéçåíáåðãà, ïðèíöèï çàïðåòà Ïàóëè, âåðîÿòíîñòíûå è ïðè÷èííûå
çàêîíû è ò.ä.

Â ýòîé ìîíîãðàôèè ìû ââåäåì íîâóþ ìîäåëü ìîëåêóëÿðíûõ ñâÿçåé
äëÿ ìîëåêóëû âîäîðîäà (Ãëàâà 4), âîäû è äðóãèõ ìîëåêóë (Ãëàâà 5); ïî-
êàæåì, ÷òî íîâàÿ ìîäåëü ïîçâîëÿåò âîñïðîèçâîäèòü ýêñïåðèìåíòàëüíûå
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äàííûå êàñàþùèåñÿ ýíåðãèé ñâÿçè, ýëåêòðè÷åñêèõ è ìàãíèòíûõ ìîìåí-
òîâ ãîðàçäî áîëåå òî÷íî, ÷åì ïîçâîëÿåòñÿ êâàíòîâîé õèìèåé; è óêàæåì
ðàçðåøåíèå ïî êðàéíåé ìåðå íåêîòîðûõ íåäîñòàòêîâ ñîâðåìåííîãî õèìè-
÷åñêîãî îïèñàíèÿ.

Ãëàâíàÿ ëèíèÿ íàøèõ èññëåäîâàíèé çàêëþ÷àåòñÿ â òîì, ÷òîáû ïðè-
íÿòü àêñèîìàòè÷åñêóþ ñîãëàñîâàííîñòü êâàíòîâîé õèìèè êàê îñíîâàíèå
íàøèõ îáîáùåííûõ òåîðèé, è ñêîíñòðóèðîâàòü ïîêðûâàþùèå òåîðèè ÷å-
ðåç ðàñøèðåííûå ðåàëèçàöèè òåõ æå àêñèîì, ïðèãîäíûå äëÿ ðàñøèðåí-
íûõ óñëîâèé.

Ïðåæäå âñåãî, ñàìîå ôóíäàìåíòàëüíîå òðåáîâàíèå äëÿ íàøèõ èññëå-
äîâàíèé, ýòî ñîõðàíåíèå àáñòðàêòíûõ àêñèîì Ëè è ïðîñòî ïðåäëîæåíèå
èõ ðàñøèðåííûõ ðåàëèçàöèé ïðèãîäíûõ äëÿ ëèíåéíûõ è íåëèíåéíûõ,
ïîòåíöèàëüíûõ è íåïîòåíöèàëüíûõ, ãàìèëüòîíîâûõ è íåãàìèëüòîíîâûõ
ýôôåêòîâ. Êàê ìû óâèäèì, ýòî óñëîâèå ñàìî ïî ñåáå ãàðàíòèðóåò, ÷òî
îáîáùåíèå õèìè÷åñêîé òåîðèè, ïðåäñòàâëåííàÿ íà ðàññìîòðåíèå â ýòîé
ìîíîãðàôèè, èìååò òî÷íî òàêóþ æå àêñèîìàòè÷åñêóþ ñîãëàñîâàííîñòü
êàê è îáû÷íàÿ òåîðèÿ.

1.3 Íåäîñòàòêè êâàíòîâîé õèìèè äëÿ ìîëå-

êóëÿðíûõ ñòðóêòóð

Îïðåäåëèì òåïåðü íåäîñòàòêè êâàíòîâîé õèìèè äëÿ âîçìîæíî ïðî-
ñòåéøåãî êëàññà ñèñòåì, èçîëèðîâàííûõ îò îñòàëüíîé Âñåëåííîé, è ïî-
ýòîìó óäîâëåòâîðÿþùåé îáû÷íûì çàêîíàì ñîõðàíåíèÿ ïîëíîé ýíåðãèè,
ïîëíîãî èìïóëüñà è ò.ä., è ÿâëÿþùèìèñÿ îáðàòèìûìè (òî åñòü, èõ îáðàç
ñ îáðàùåííûì âðåìåíåì ÿâëÿåòñÿ òàê æå ôèçè÷åñêè äîïóñòèìûì êàê è
èñõîäíàÿ ñèñòåìà).

Ñàìûå õàðàêòåðíûå ñèñòåìû âûøåóêàçàííîãî êëàññà äàþòñÿ ìîëå-
êóëàìè, îïðåäåëåííûìè çäåñü, â îáùåì, êàê ñîâîêóïíîñòü àòîìîâ ñâÿ-
çàííûõ âàëåíòíûìè ñâÿçÿìè [1]. Íåñìîòðÿ íà íåîñïîðèìûå äîñòèæåíèÿ,
êâàíòîâî-õèìè÷åñêèå ìîäåëè ìîëåêóëÿðíûõ ñòðóêòóð èìåþò ñëåäóþùèå
ôóíäàìåíòàëüíûå íåäîñòàòêè:

1.3.1) Íåäîñòàòîê äîñòàòî÷íî ñèëüíûõ ñâÿçûâàþùèõ ñèë. Êàê
ýòî õîðîøî èçâåñòíî, ñðåäíåå îò âñåõ êóëîíîâñêèõ ñèë ìåæäó àòîìà-
ìè ñîñòàâëÿþùèìè ìîëåêóëó, íà ïîëóêëàññè÷åñêîì óðîâíå, òîæäåñòâåí-
íî ðàâíî íóëþ, ñëåäîâàòåëüíî, â ðåçóëüòàòå ìû ïîëó÷àåì ïîëíîå îòñóò-
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Ðèñ. 1.1: Ñõåìàòè÷åñêèé âèä ñîâðåìåííîé ôèçè÷åñêîé (à íå õèìè÷åñêîé)
êîíöåïöèè ïðîñòåéøåé èç âîçìîæíûõ ìîëåêóë, ìîëåêóëû âîäîðîäà ïðè
àáñîëþòíîì íóëå òåìïåðàòóðû, êîíöåïòóàëüíî âîñïðîèçâåäåííîé çäåñü
êàê äâà H-àòîìà ðÿäîì äðóã ñ äðóãîì â îòñóòñòâèå âðàùàòåëüíûõ è êî-
ëåáàòåëüíûõ äâèæåíèé. Ñëåäîâàòåëüíî, ñôåðû âîñïðîèçâîäÿò ñôåðè÷å-
ñêîå ðàñïðåäåëåíèå îðáèò (à íå îðáèòàëåé) îòäåëüíûõ ýëåêòðîíîâ. Êîí-
öåïòóàëüíî, õèìè÷åñêèå âèçóàëèçàöèè, íàïðèìåð â òåðìèíàõ îðáèòàëåé
(êîòîðûå åñòü âåðîÿòíîñòíîå ðàñïðåäåëåíèå, òî åñòü íå÷òî èíîå ÷åì ôè-
çè÷åñêèå îðáèòû) íå èìåþò ïðèìåíåíèé â ýòîì ðàçäåëå.

ñòâèå êàêèõ-ëèáî ñèë ïðèòÿæåíèÿ âîîáùå. Ê ïðèìåðó, ïðèìåíÿåìîå ñåé-
÷àñ óðàâíåíèå Øðåäèíãåðà, äëÿ ìîëåêóëû H2, äàåòñÿ ñõîæèì âûðàæå-
íèåì [1],(

− h̄2

2µ1
∇2

1 −
h̄2

2µ2
∇2

2 −
e2

r1a
− e2

r2a
− e2

r1b
− e2

r2b
+

e2

R
+

e2

r12

)
|ψ〉 = E|ψ〉, (1.4)

êîòîðîå ñîäåðæèò êóëîíîâñêîå ïðèòÿæåíèå êàæäîãî ýëåêòðîíà ñîáñòâåí-
íûì ÿäðîì, êóëîíîâñêîå ïðèòÿæåíèå êàæäîãî ýëåêòðîíà ÿäðîì äðóãî-
ãî àòîìà, êóëîíîâñêîå îòòàëêèâàíèå äâóõ ýëåêòðîíîâ è êóëîíîâñêîå îò-
òàëêèâàíèå äâóõ ïðîòîíîâ. Ëåãêî âèäåòü, ÷òî â ïîëóêëàññè÷åñêîì ñðåä-
íåì, äâå ñèëû ïðèòÿæåíèÿ ýëåêòðîíîâ ê ÿäðàì äðóãèõ àòîìîâ êîìïåí-
ñèðóþòñÿ ñðåäíèì äâóõ ñèë îòòàëêèâàíèÿ ìåæäó äâóìÿ ýëåêòðîíàìè
è äâóìÿ ïðîòîíàìè, è ñëåäîâàòåëüíî (1.1) ñâîäèòñÿ ê äâóì íåçàâèñè-
ìûì íåéòðàëüíûì àòîìàì âîäîðîäà áåç ñèë ïðèòÿæåíèÿ, êàê ïîêàçàíî
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Ðèñ. 1.2: Ñõåìàòè÷åñêîå èçîáðàæåíèå ôàêòà, ÷òî ïîëíàÿ êóëîíîâñêàÿ ñè-
ëà ìåæäó äâóìÿ àòîìàìè â ìîëåêóëÿðíîé ñòðóêòóðå, â ïîëóêëàññè÷åñêîì
ïðèáëèæåíèè, òî÷íî ðàâíà íóëþ. È êàê ñëåäñòâèå, îáû÷íûå êóëîíîâñêèå
âçàèìîäåéñòâèÿ íå ìîãóò ñ÷èòàòüñÿ îñíîâàíèåì äëÿ ìîëåêóëÿðíûõ ñâÿ-
çåé.

íà Ðèñ. 1.1,

[(
− h̄2

2µ1
∇2

1 −
e2

r1a

)
+

(
− h̄2

2µ2
∇2

2 −
e2

r2a

)]
|ψ〉 = E|ψ〉. (1.5)

Â âèäó âûøåñêàçàííîãî, êâàíòîâàÿ õèìèÿ ïûòàåòñÿ âîñïðîèçâåñòè
ìîëåêóëÿðíûå ñâÿçè ÷åðåç îáìåííûå, âàí-äåð-âààëüñîâû è äðóãèå ñè-
ëû [1]. Îäíàêî, èñòîðè÷åñêè, ïîñëåäíèå ñèëû áûëè ââåäåíû äëÿ ÿäåð-
íûõ ñòðóêòóð, â êîòîðûõ îíè èçâåñòíû êàê î÷åíü ñëàáûå, è ýòî ÿâëÿåòñÿ
êðóïíûì íåäîñòàòêîì äëÿ îáåñïå÷åíèÿ èñòèííîãî âîñïðîèçâåäåíèÿ ìîëå-
êóëÿðíûõ ñâÿçåé. Ôàêòè÷åñêè, òåïåðü ýòî ÷àñòü èñòîðèè, î òîì, êàê èç-çà
ñëàáîñòè îáìåííûõ, âàí-äåð-âààëüñîâûõ è äðóãèõ ñèë, ôèçèêè-ÿäåðùèêè
áûëè âûíóæäåíû ââåñòè ñèëüíîå âçàèìîäåéñòâèå. Â êà÷åñòâå èëëþñòðà-
öèè, âû÷èñëåíèÿ ïîêàçûâàþò, ÷òî ïðè ïðåäïîëàãàåìûõ ñåé÷àñ ìîëåêó-
ëÿðíûõ ñâÿçÿõ, ìîëåêóëû ëèñòâû äåðåâüåâ äîëæíû áûëè áû ðàñïàäàòü-
ñÿ íà îòäåëüíûå àòîìíûå ñîñòàâëÿþùèå äàæå ïðè ñëàáîì âåòðå ïîðÿäêà
10 ìèëü â ÷àñ. Êîðî÷å ãîâîðÿ, ïîñëå âåêà èññëåäîâàíèé, êâàíòîâàÿ õè-
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ìèÿ âñå åùå íå íàøëà â ìîëåêóëÿðíûõ ñòðóêòóðàõ ýêâèâàëåíòà ñèëüíûõ
âçàèìîäåéñòâèé â ÿäåðíûõ ñòðóêòóðàõ.

1.3.2) Êâàíòîâàÿ õèìèÿ äîïóñêàåò ïðîèçâîëüíîå ÷èñëî àòî-
ìîâ â ìîëåêóëàõ âîäîðîäà, âîäû è äðóãèõ. Ýòîò äîïîëíèòåëüíûé
íåäîñòàòîê íàó÷íî íåîñïîðèìî ïîäòâåðæäàåòñÿ òåì ôàêòîì, ÷òî îáìåí-
íûå, Âàí-äåð-Âààëüñîâñêèå è äðóãèå ñâÿçûâàþùèå ñèëû, èñïîëüçóåìûå
äëÿ îáúÿñíåíèÿ ìîëåêóëÿðíûõ ñâÿçåé â íàñòîÿùåå âðåìÿ, áûëè ñêîí-
ñòðóèðîâàíû â ÿäåðíîé ôèçèêå ñî ñïåöèàëüíîé öåëüþ, äîïóñòèòü ëþ-
áîå ÷èñëî ñîñòàâëÿþùèõ. Êîãäà òå æå ñèëû èñïîëüçóþòñÿ äëÿ îáúÿñíå-
íèÿ ìîëåêóëÿðíûõ ñòðóêòóð, îíè òàê æå äîïóñêàþò ïðîèçâîëüíîå ÷èñëî
ñîñòàâëÿþùèõ. Êàê ñïåöèôè÷åñêèé ïðèìåð âîçüìåì ìîëåêóëó âîäîðî-
äà èëè âîäû. Ëþáîé ñòóäåíò-õèìèê ìîæåò äîêàçàòü, ÷òî ïðè îáìåííûõ,
âàí-äåð-âààëüñîâûõ è äðóãèõ ñèëàõ ÿäåðíîãî òèïà, âîäîðîä, âîäà è äðó-
ãèå ìîëåêóëû äîïóñêàþò ïðîèçâîëüíîå ÷èñëî àòîìîâ âîäîðîäà è ýòî ãî-
ðàçäî ïðîùå, ÷åì îáúÿñíèòü ïðè÷èíó òîãî, ïî÷åìó ïðèðîäà âûáèðàåò
ìîëåêóëû H2 è H2O êàê åäèíñòâåííî âîçìîæíûå. Ñîâðåìåííûå ìîëåêó-
ëÿðíûå ìîäåëè ðàâíî äîïóñêàþò ìîëåêóëû H5, H23, H7O, HO21, H12O15
è ò.ä., â äðàìàòè÷åñêîì ðàçíîãëàñèè ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè.
Ýòè íåñîãëàñîâàííîñòè íåçàâèñèìî âûÿâëÿþòñÿ åùå è òåì ôàêòîì, ÷òî
âçàèìîäåéñòâèÿ â ñîâðåìåííûõ õèìè÷åñêèõ ìîäåëÿõ íå îãðàíè÷èâàþòñÿ
ïàðàìè âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ, íî äåéñòâóþò äëÿ ïðîèçâîëüíîãî ÷èñëà
ýëåêòðîíîâ.

1.3.3) Êâàíòîâàÿ õèìèÿ íå â ñîñòîÿíèè äîñòè÷ü òî÷íîãî âîñ-
ïðîèçâåäåíèÿ ìîëåêóëÿðíûõ ýíåðãèé ñâÿçè è äðóãèõ ìîëåêó-
ëÿðíûõ õàðàêòåðèñòèê ÷åðåç íå-ìîäèôèöèðîâàííûå àêñèîìà-
òè÷åñêèå ïðèíöèïû. Ïîñëå ïî÷òè öåëîãî âåêà ïîïûòîê, êâàíòîâàÿ õè-
ìèÿ âñå åùå òåðÿåò èñòîðè÷åñêèõ 2% â âîñïðîèçâåäåíèè ýíåðãèè ñâÿçè
âîäîðîäà, âîäû è äðóãèõ îñíîâíûõ ìîëåêóë, íåñìîòðÿ íà èñïîëüçîâàíèå
ñâîèõ ëó÷øèõ ìåòîäîâ, òàêèõ êàê ñàìîñîãëàñîâàííûé ìåòîä [1].

1.3.4) Áîëåå òî÷íîå âîñïðîèçâåäåíèå ýíåðãèé ñâÿçè íàðóøà-
åò îñíîâíûå êâàíòîâûå àêñèîìû è ôèçè÷åñêèå çàêîíû. Êàê óïî-
ìÿíóòî â ïðåäûäóùåì ðàçäåëå, áûëî ïðîâåäåíî îïðåäåëåííîå ÷èñëî ïî-
ïûòîê, êîòîðûå äåéñòâèòåëüíî äîñòèãëè áîëåå òî÷íîãî âîñïðîèçâåäåíèÿ
ýíåðãèé ñâÿçè, õîòÿ òàêèå âîñïðîèçâåäåíèÿ äîñòèãàëèñü ÷åðåç îïðåäåëåí-
íîå ÷èñëî ìàòåìàòè÷åñêèõ ñõåì, òàêèõ êàê òàê íàçûâàåìîå ãàóññîâñêîå
ýêðàíèðîâàíèå êóëîíîâñêîãî çàêîíà [1]. Êàê ìû áóäåì ïîäðîáíî èçó÷àòü
â Ðàçäåëå 1.7, ýòè ñõåìû ïîäðàçóìåâàþò íåèçáåæíîå íàðóøåíèå êâàíòî-
âûõ àêñèîì è ôèçè÷åñêèõ çàêîíîâ. Äåéñòâèòåëüíî, çàêîí Êóëîíà ÿâëÿåò-
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ñÿ ôóíäàìåíòàëüíûì èíâàðèàíòîì êâàíòîâîé ìåõàíèêè. Èç ýòîãî òîãäà
ñëåäóåò, ÷òî íåâîçìîæíî âîîáùå íèêàêîå ýêðàíèðîâàíèå ïðè ñîõðàíå-
íèè æåñòêîé àêñèîìàòè÷åñêîé ñòðóêòóðû òåîðèè è ëåæàùèõ â åå îñíî-
âå óíèòàðíûõ ïðåîáðàçîâàíèé, î÷åð÷åííûõ â Ðàçäåëå 1.1. Åäèíñòâåííàÿ
âîçìîæíîñòü ýêðàíèðîâàíèÿ êóëîíîâñêîãî çàêîíà çàêëþ÷àåòñÿ òîãäà â
èñïîëüçîâàíèè íåóíèòàðíûõ ïðåîáðàçîâàíèé îòìå÷åííûõ âûøå, òî åñòü

F = ±e2

r
→U × (±e2

r
)×U† = ±e2

r
, U ×U† = I, (1.6a)

F = ± e2

r →W × (± e2

r )×W † = ±eA×r × e2

r ,

W ×W † = eA×r 	= I.
(1.6b)

Ýòî ïðèâîäèò ê òîìó, ÷òî ãàóññîâñêèå ýêðàíèðîâàíèÿ êóëîíîâñêîãî çàêî-
íà ïîäðàçóìåâàþò îòêàç îò âñåé àêñèîìàòè÷åñêîé ñòðóêòóðû êâàíòîâîé
õèìèè.

1.3.5) Êâàíòîâàÿ õèìèÿ íå ìîæåò îáåñïå÷èòü îñìûñëåííîå
âîñïðîèçâåäåíèå òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ñâîéñòâ. Íåòî÷íîñòü 2% â
âîñïðîèçâåäåíèè ýíåðãèé ñâÿçè îáìàí÷èâî ìàëà, òàê êàê ýòî ñîîòâåòñòâó-
åò îêîëî 1000 êêàë/ìîëü, â òî âðåìÿ êàê îáû÷íàÿ òåðìîäèíàìè÷åñêàÿ
ðåàêöèÿ ïîäðàçóìåâàåò â ñðåäíåì îêîëî 20 êêàë/ìîëü. Íàó÷íûå âû÷èñ-
ëåíèÿ íå ìîãóò ïðèçíàâàòüñÿ óäîâëåòâîðèòåëüíûìè, êîãäà îøèáêà ïî÷òè
â 50 ðàç ïðåâûøàåò âû÷èñëÿåìóþ âåëè÷èíó.

1.3.6) Ïðèìåíåíèå êîìïüþòåðîâ â êâàíòîâî-õèìè÷åñêèõ âû-
÷èñëåíèÿõ òðåáóåò ÷ðåçìåðíî áîëüøîãî ïåðèîäà âðåìåíè. Ýòî
õîðîøî èçâåñòíî è ïðîèñõîäèò èç-çà ìåäëåííîé ñõîäèìîñòè êâàíòîâûõ
ðÿäîâ, îñîáåííîñòü êîòîðàÿ óïîðíî ñîõðàíÿåòñÿ äî íàøèõ äíåé, íåñìîò-
ðÿ íà âîçìîæíîñòè ìîùíûõ êîìïüþòåðîâ.

1.3.7) Êâàíòîâàÿ õèìèÿ íåñïîñîáíà îáúÿñíèòü êîððåëÿöèþ
âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ â ïàðû. Êîððåëÿöèÿ âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ
èìåííî â ïàðû ïðîèñõîäèò èç-çà ïðèíöèïà çàïðåòà Ïàóëè (êîòîðûé ïðè-
ìåíÿåòñÿ êâàíòîâîé õèìèåé áåç âñÿêèõ îáúÿñíåíèé) è ïðèíèìàåò íà ñåáÿ
âàæíóþ ðîëü â ìîëåêóëÿðíûõ ñòðóêòóðàõ. Íåñïîñîáíîñòü êâàíòîâîé õè-
ìèè îãðàíè÷èòü êîððåëÿöèè ñòðîãî â âàëåíòíûå ïàðû ïåðåõîäèò çàòåì
â îðáèòàëüíûå òåîðèè, êîòîðûå õîðîøî ðàáîòàþò íà ïîëóýìïèðè÷åñêèõ
óðîâíÿõ, íî îñòàþòñÿ ñòðàäàþùèìè âñå åùå íåðàçðåøåííûìè ïðîáëåìà-
ìè, òàêèìè êàê âîçìîæíîñòü êîððåëÿöèè ìåæäó ìíîãèìè ýëåêòðîíàìè,
â òî âðåìÿ êàê ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå óòâåðæäàþò ÷òî êîððåëÿöèè
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îñóùåñòâëÿþòñÿ ñòðîãî âíóòðè ýëåêòðîííûõ ïàð. Ýòîò íåäîñòàòîê ïðè-
âîäèò òîãäà ê äðóãèì íåñîãëàñîâàííîñòÿì, òàêèì êàê ïðîèçâîëüíîå ÷èñëî
àòîìîâ âî âñåõ ìîëåêóëàõ, êàê áûëî îòìå÷åíî ðàíåå.

1.3.8) Êâàíòîâàÿ õèìèÿ íåñïîñîáíà äîñòè÷ü òî÷íîãî âîñïðî-
èçâåäåíèÿ ýëåêòðè÷åñêèõ è ìàãíèòíûõ äèïîëüíûõ è ìóëüòè-
ïîëüíûõ ìîìåíòîâ ìîëåêóë âîäîðîäà, âîäû è äðóãèõ. Ýòè âîñïðî-
èçâåäåíèÿ èñïûòûâàþò íåòî÷íîñòü â íåñêîëüêî ïðîöåíòîâ äëÿ ìîëåêóëû
âîäîðîäà è åùå áîëüøå äëÿ áîëüøèõ ìîëåêóë. Îòêëîíåíèÿ ïðåäñêàçàíèé
êâàíòîâîé õèìèè îò ðåàëüíîñòè òàêèå, ÷òî ñêàçàííûå âîñïðîèçâåäåíèÿ
èìåþò âðåìåíàìè äàæå íåâåðíûé çíàê [1].

1.3.9) Êâàíòîâàÿ õèìèÿ ïðåäñêàçûâàåò, ÷òî âñå ìîëåêóëû ïà-
ðàìàãíåòèêè. Ýòà íåñîãëàñîâàííîñòü åñòü ñëåäñòâèå íàèáîëåå ñòðîãîé
äèñöèïëèíû ýòîãî âåêà, êâàíòîâîé ýëåêòðîäèíàìèêè, êîòîðàÿ óòâåðæäà-
åò, ÷òî ïîä äåéñòâèåì âíåøíåãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ, îðáèòû âàëåíòíûõ
ýëåêòðîíîâ äîëæíû áûòü ïîëÿðèçîâàíû òàêèì îáðàçîì, ÷òîáû èìåòü
ìàãíèòíóþ ïîëÿðíîñòü ïðîòèâîïîëîæíóþ âíåøíåìó ìàãíèòíîìó ïîëþ
(ïîëÿðèçàöèÿ îñóùåñòâëÿåòñÿ ÷åðåç ïåðåõîä îò ïðîñòðàíñòâåííîãî ê òî-
ðîèäàëüíîìó ðàñïðåäåëåíèþ îðáèòàëåé). Êàê ýòî õîðîøî èçâåñòíî, îò-
äåëüíûå àòîìû ìîëåêóëû ñîõðàíÿþò ñâîþ èíäèâèäóàëüíîñòü â ñîâðå-
ìåííîé ìîäåëè õèìè÷åñêèõ ñâÿçåé. Êàê ðåçóëüòàò, êâàíòîâàÿ ýëåêòðî-
äèíàìèêà ïðåäñêàçûâàåò, ÷òî âàëåíòíûå ýëåêòðîíû îòäåëüíûõ àòîìîâ,
ñâÿçàííûõ â ìîëåêóëó, äîëæíû èìåòü ïîëÿðèçîâàííûå îðáèòû âî âíåø-
íåì ìàãíèòíîì ïîëå. Êàê ðåçóëüòàò, êâàíòîâàÿ õèìèÿ ïðåäñêàçûâàåò, ÷òî
ïðèëîæåíèå âíåøíåãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ "Þã-Ñåâåð" ê âîäîðîäó H-H, âî-
äå H-O-H è äðóãèì ìîëåêóëàì ïðåäïîëàãàåò ïðèîáðåòåíèå èìè ïðîòèâî-
ïîëîæíîé ïîëÿðíîñòè "Ñåâåð-Þã", H↑-H↑, H↑-O↑-H↑ è ò.ä., ÷òî íàõîäèòñÿ
â äðàìàòè÷åñêîì íåñîãëàñèè ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè.

Íèêàêîå ñåðüåçíîå ïðîäâèæåíèå â õèìèè íå ìîæåò áûòü ñäåëàíî, âî-
ïåðâûõ, áåç äîïóùåíèé è, âî-âòîðûõ, áåç äåòàëüíîãî íàó÷íîãî èçó÷åíèÿ
âûøåóêàçàííûõ íåäîñòàòêîâ.

1.4 Íåäîñòàòîê êâàíòîâîé õèìèè äëÿ õèìè-

÷åñêèõ ðåàêöèé

Íåäîñòàòêè ãîðàçäî áîëåå âåëèêè ÷åì îíè î÷åð÷åíû, ýòî ñòàíîâèòñÿ
âèäíî ïðè ëþáîé ïîïûòêå èçó÷èòü ÷åðåç êâàíòîâóþ ìåõàíèêó èëè êâàí-
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òîâóþ õèìèþ ñòðóêòóðû è/èëè ïðîöåññû, ÿâëÿþùèåñÿ íåîáðàòèìûìè (à
èìåííî, ïîëíîå îáðàùåíèå âðåìåíè ôèçè÷åñêè íåêîððåêòíî, íàïðèìåð
ïîòîìó, ÷òî ýòî äîëæíî íàðóøàòü ïðèíöèï ïðè÷èííîñòè èëè ïðèíöèï
ñîõðàíåíèÿ ýíåðãèè). Íåîáðàòèìîñòü ÿâëÿåòñÿ òèïè÷íûì ñëó÷àåì äëÿ
õèìè÷åñêèõ ðåàêöèé âîîáùå, íàïðèìåð äëÿ òàêîé êàê

H2 +
1
2
O2 → H2O. (1.7)

Êàê îòìå÷åíî ðàíåå, ýòîò íåäîñòàòîê ñóùåñòâóåò áëàãîäàðÿ òîìó ôàê-
òó, ÷òî êâàíòîâàÿ ìåõàíèêà è êâàíòîâàÿ õèìèÿ ñòðóêòóðíî îáðàòèìû,
òî åñòü, âñå èõ ìàòåìàòè÷åñêèå àêñèîìû è ôèçè÷åñêèå çàêîíû ïîëíî-
ñòüþ îáðàòèìû âî âðåìåíè. Ýòî ïðåïÿòñòâóåò ëþáîé íàó÷íîé ñòðîãîñòè
â âîñïðîèçâåäåíèè íåîáðàòèìûõ ñèñòåì è ïðîöåññîâ.

Â òî æå âðåìÿ, âñå èçâåñòíûå ïîòåíöèàëüíûå âçàèìîäåéñòâèÿ ïîëíî-
ñòüþ îáðàòèìû âî âðåìåíè, áåç êàêèõ-ëèáî èñêëþ÷åíèé èçâåñòíûõ àâ-
òîðó. Ýòîò äîïîëíèòåëüíûé ôàêò ïðåïÿòñòâóåò íàó÷íî-êîëè÷åñòâåííîìó
âîñïðîèçâåäåíèþ íåîáðàòèìûõ ïðîöåññîâ ÷åðåç ãàìèëüòîíèàíû ñ íàðó-
øåííîé îáðàòèìîñòüþ âðåìåíè.

Âî âñÿêîì ñëó÷àå, îäíî èç ñàìûõ âàæíûõ ó÷åíèé â èñòîðèè íàóêè
áûëî ñîçäàíî Ëàãðàíæåì, Ãàìèëüòîíîì è ßêîáè, êîòîðûå óêàçûâàëè,
÷òîíåîáðàòèìîñòü íå ìîæåò áûòü âîñïðîèçâåäåíà ñ ïîìîùüþ ïîòåíöèà-
ëà è èç ýòèõ ñîîáðàæåíèé îíè ôîðìóëèðîâàëè àíàëèòè÷åñêóþ ìåõàíè-
êó ñ âíåøíèìè ÷ëåíàìè, âîñïðîèçâîäÿùèìè êîíòàêòíî-íåïîòåíöèàëüíûå
âçàèìîäåéñòâèÿ, êîòîðûå ÿâëÿëèñü èñòî÷íèêîì íåîáðàòèìîñòè.

Â ïëàíåòàðíûõ è àòîìíûõ ñòðóêòóðàõ, î÷åâèäíî, íåò íóæäû âî âíåø-
íèõ ÷ëåíàõ â àíàëèòè÷åñêèõ óðàâíåíèÿõ, òàê êàê âñå äåéñòâóþùèå ñèëû
èìåþò ïîòåíöèàëüíûé òèï. Äåéñòâèòåëüíî, ýòè ñèñòåìû äîïóñêàþò ïðå-
êðàñíóþ àïïðîêñèìàöèþ, êîòîðàÿ îáû÷íî è èñïîëüçóåòñÿ, ìàññèâíûìè
òî÷êàìè äâèæóùèìèñÿ â âàêóóìå áåç âçàèìîäåéñòâèé. Â ýòèõ îáëàñòÿõ,
èñòîðè÷åñêèå àíàëèòè÷åñêèå óðàâíåíèÿ áûëè "óðåçàíû" ïóòåì óäàëåíèÿ
âíåøíèõ ÷ëåíîâ.

Â âèäó óñïåõîâ ïëàíåòàðíîé è àòîìíîé ìîäåëåé, âñå íàó÷íûå èññëå-
äîâàíèÿ 20-ãî âåêà áûëè ñâåäåíû ê "óðåçàííûì àíàëèòè÷åñêèì óðàâ-
íåíèÿì", áåç êàêèõ-ëèáî íàìåêîâ, ÷òî îíè íå âîñïðîèçâîäÿò íàó÷íóþ
êîíöåïöèþ ñîçäàòåëåé àíàëèòè÷åñêîé ìåõàíèêè.

Âûøåóêàçàííûå èñòîðè÷åñêèé, êîíöåïòóàëüíûé è òåõíè÷åñêèé ñöå-
íàðèè ìåøàþò ëþáîé ïîïûòêå òî÷íîãî âîñïðîèçâåäåíèÿ íåîáðàòèìîñòè
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õèìè÷åñêèõ çàäà÷ ÷åðåç êâàíòîâóþ õèìèþ, î÷åâèäíî ïîòîìó, ÷òî ýòà òå-
îðèÿ ñòðîãî ïîòåíöèàëüíî-ãàìèëüòîíîâà.

Ñëåäîâàòåëüíî, ñåðüåçíîå íàó÷íîå ïðîäâèæåíèå â ñòîðîíó íåîáðàòè-
ìûõ ïðîöåññîâ â îáùåì, è íåîáðàòèìûõ õèìè÷åñêèõ ðåàêöèé â ÷àñòíîñòè,
íå ìîæåò áûòü äîñòèãíóòî, â ïåðâóþ î÷åðåäü, áåç ïðåâðàùåíèÿ êâàíòî-
âîé õèìèè â ñòðóêòóðíî íåîáðàòèìóþ òåîðèþ, êîòîðàÿ áóäåò íåîáðàòèìà
äëÿ âñåõ âîçìîæíûõ îáðàòèìûõ ãàìèëüòîíèàíîâ.

1.5 Íåäîñòàòêè êâàíòîâîé õèìèè äëÿ áèîëî-

ãè÷åñêèõ ñòðóêòóð

Ëþáàÿ âåðà â ïðèãîäíîñòü êâàíòîâûõ ìåõàíèêè è êâàíòîâîé õèìèè
äëÿ áèîëîãèè áóäåò íàõîäèòñÿ âíå íàó÷íûõ ãðàíèö. Äåëî â òîì, ÷òî ðàç-
ëè÷èÿ ìåæäó ïðåäñêàçàíèÿìè êâàíòîâîé ìåõàíèêè è õèìèè è ÿâëåíèÿìè
â áèîëîãèè íàñòîëüêî âåëèêè, ÷òî ýòî ïðåïÿòñòâóåò êîëè÷åñòâåííîìó íà-
ó÷íîìó îïèñàíèþ.

Êðîìå îáðàòèìûõ, êâàíòîâûå ìåõàíèêà è êâàíòîâàÿ õèìèÿ ìîãóò âîñ-
ïðîèçâîäèòü òîëüêî ñîâåðøåííî æåñòêèå ñèñòåìû, êàê õîðîøî èçâåñòíî
èç ôóíäàìåíòàëüíîé âðàùàòåëüíîé ñèììåòðèè. Êàê ñëåäñòâèå, âîñïðî-
èçâåäåíèå áèîëîãè÷åñêèõ ñèñòåì ÷åðåç êâàíòîâûå ìåõàíèêó è êâàíòîâóþ
õèìèþ äîëæíî ïðåäïîëàãàòü íàøå òåëî àáñîëþòíî òâåðäûì, áåç êàêîé-
ëèáî âîçìîæíîñòè ââåäåíèÿ äåôîðìèðóåìûõ, ýëàñòè÷íûõ ñèñòåì, òàê
êàê ïîñëåäíèå äîëæíû áûëè áû ïðåäïîëàãàòü êàòàñòðîôè÷åñêèå íåñî-
ãëàñîâàííîñòè â îñíîâíûõ àêñèîìàõ.

Áîëåå òîãî, äðóãèì ñòîëïîì êâàíòîâîé ìåõàíèêè è êâàíòîâîé õèìèè
ÿâëÿåòñÿ âûïîëíåíèå çàêîíîâ ñîõðàíåíèÿ, äëÿ êîòîðûõ åñòü èñòîðè÷åñêè
óñòîÿâøåå óðàâíåíèå äâèæåíèå Ãåéçåíáåðãà. Äåéñòâèòåëüíî, âðåìåííàÿ
ýâîëþöèÿ ïðîèçâîëüíîé âåëè÷èíû A äàåòñÿ âûðàæåíèåì

i
dA
dt

= [A,H] = A×H −H ×A, (1.8)

êîòîðîå äàåò íàì çàêîí ñîõðàíåíèÿ ïîëíîé ýíåðãèè, i dH/dt = H ×H −
H ×H ≡ 0.

Îñíîâíàÿ ïðîáëåìà íàó÷íîãî âîñïðîèçâåäåíèÿ áèîëîãè÷åñêèõ ñòðóê-
òóð ýòî âîñïðîèçâåäåíèå ôèçè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê, òàêèõ êàê ðàçìåð,
âåñ, ïëîòíîñòü è ò.ä. çàâèñÿùèõ îò âðåìåíè. Â îòëè÷èè îò àòîìíî-ìîëå-
êóëÿðíûõ ñòðóêòóð, äëÿ êîòîðûõ áûëè ïîñòðîåíû êâàíòîâàÿ ìåõàíèêà
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è êâàíòîâàÿ õèìèÿ, áèîëîãè÷åñêèå ñòðóêòóðû ðàñòóò âî âðåìåíè, è èõ
âîçðàñò ñî âðåìåíåì ìåíÿåòñÿ.

Íåïðèìèðèìàÿ íåñîâìåñòèìîñòü âàðèàöèè âî âðåìåíè áèîëîãè÷åñêèõ
ñòðóêòóð è ñîõðàíåíèÿ âî âðåìåíè êâàíòîâî-ìåõàíè÷åñêèõ è êâàíòîâî-
õèìè÷åñêèõ ñèñòåì, êàê îïèñàíî óðàâíåíèåì Eq. (1.8), óñòàíàâëèâàåò
íåïðèìåíèìîñòü êâàíòîâîé ìåõàíèêè è êâàíòîâîé õèìèè äëÿ íàó÷íîãî
îïèñàíèÿ áèîëîãè÷åñêèõ ñòðóêòóð.

Ïðè ïðîâåäåíèè óãëóáëåííûõ èññëåäîâàíèé, íåäîñòàòêè êâàíòîâîé
ìåõàíèêè è êâàíòîâîé õèìèè ïðîÿâëÿþòñÿ äàæå áîëåå ñèëüíî. Íàïðèìåð,
êâàíòîâàÿ ìåõàíèêà è êâàíòîâàÿ õèìèÿ ìîãóò õîðîøî îáúÿñíèòü ôîðìó
ìîðñêèõ ðàêîâèí, íî íå èõ ðîñò âî âðåìåíè. Äåéñòâèòåëüíî, êîìïüþ-
òåðíûå ìîäåëèðîâàíèÿ [2] ïîêàçàëè, ÷òî êîãäà ãåîìåòðè÷åñêèå àêñèîìû
êâàíòîâîé ìåõàíèêè è êâàíòîâîé õèìèè (òî åñòü åâêëèäîâîé ãåîìåòðèè)
ñ÷èòàþòñÿ òî÷íî âûïîëíÿåìûìè, ìîðñêèå ðàêîâèíû ñíà÷àëà ðàñòóò äå-
ôîðìèðóåìûì ñïîñîáîì, à çàòåì òðåñêàþòñÿ â ïðîöåññå èõ ðîñòà.

Ïîñëåäíèå ðåçóëüòàòû äîëæíû áûòü íå óäèâèòåëüíû äëÿ ÷èòàòåëåé
ñ ïûòëèâûì ìûøëåíèåì, íàïðîòèâ, òàê êàê ðîñò ìîðñêèõ ðàêîâèí åñòü
íåîáðàòèìûé è íåñîõðàíÿþùèéñÿ ïðîöåññ, â òî âðåìÿ êàê ãåîìåòðè÷å-
ñêèå àêñèîìû êâàíòîâîé ìåõàíèêè è õèìèè ïðåêðàñíî îáðàòèìû è ñî-
õðàíÿåìû, êàê îòìå÷åíî ðàíåå, ñëåäîâàòåëüíî ýòî ãîâîðèò î íåïðèìèðè-
ìîé ñòðóêòóðíîé íåñîâìåñòèìîñòè â íàñòîÿùåå âðåìÿ íà ãåîìåòðè÷åñêîì
óðîâíå, áåç êàêîé-ëèáî ìûñëèìîé âîçìîæíîñòè ïðèìèðåíèÿ.

Äîïîëíèòåëüíûå èññëåäîâàíèÿ óñòàíîâèëè, ÷òî íåäîñòàòêè êâàíòîâîé
ìåõàíèêè è êâàíòîâîé õèìèè â áèîëîãèè ìíîãî ãëóáæå ÷åì ñêàçàíî âûøå
è çàòðàãèâàþò ìàòåìàòèêó, ëåæàùóþ â îñíîâå ýòèõ äèñöèïëèí. Äåéñòâè-
òåëüíî, Èëëåðò óñòàíîâèë, ÷òî äëÿ ìèíèìàëüíî ïðàâèëüíîãî âîñïðîèçâå-
äåíèÿ ðîñòà âî âðåìåíè ìîðñêèõ ðàêîâèí òðåáóåòñÿ óäâîåíèå åâêëèäîâûõ
îñåé. Îäíàêî, ìîðñêèå ðàêîâèíû âîñïðèíèìàþòñÿ ÷åëîâå÷åñêèì ìûøëå-
íèåì (÷åðåç íàøè òðè åâñòàõèåâû òðóáêè) êàê ðîñò â íàøåì òðåõìåð-
íîì åâêëèäîâîì ïðîñòðàíñòâå. Ñàíòèëëè [2] ïîêàçàë, ÷òî åäèíñòâåííî
èçâåñòíîå ðàçðåøåíèå òàêîé äèõîòîìèè ìîæåò áûòü ñäåëàíî ÷åðåç ìíî-
ãîçíà÷íóþ ìàòåìàòèêó, ãäå îïåðàöèè, òàêèå êàê ïðîèçâåäåíèå, ñëîæåíèå
è ò.ä. ïðîèçâîäÿò íàáîð çíà÷åíèé, â îòëè÷èè îò åäèíñòâåííîãî çíà÷åíèÿ
â êâàíòîâîé ìåõàíèêå è êâàíòîâîé õèìèè (ïîäðîáíîñòè ñì. â ñëåäóþùåé
Ãëàâå).

Â ëþáîì ñëó÷àå, âåðà â òî, ÷òî ïðîñòåéøàÿ ìàòåìàòèêà, ëåæàùàÿ â
îñíîâå êâàíòîâîé ìåõàíèêè è õèìèè ìîæåò îáúÿñíèòü ñëîæíîñòü ÄÍÊ,
íå èìååò íàó÷íîãî ïðàâäîïîäîáèÿ, è åäèíñòâåííîé ñåðüåçíîé íàó÷íîé
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òåìîé ÿâëÿåòñÿ èññëåäîâàíèå ïîäõîäÿùèõ îáîáùåíèé.
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Ðèñ. 1.3: Ñõåìàòè÷åñêîå èçîáðàæåíèå òîãî ôàêòà, ÷òî ñîâðåìåííàÿ êîí-
öåïöèÿ ñòðóêòóðû ìîëåêóëû âîäîðîäà (Ðèñ. 1.1 è 1.2) äîïóñêàåò òðåòèé
àòîì âîäîðîäà ñ ìîëåêóëÿðíîé ñòðóêòóðîé H3 è ñëåäîâàòåëüíî, ïðîèç-
âîëüíîå ÷èñëî àòîìîâ H, ïîýòîìó äîïóñêàþòñÿ ìîëåêóëû îáùåãî òèïà H5,
H27 è ò.ä. Êàê ìû óâèäèì â Ãëàâå 8, ñòðóêòóðà ñ âåñîì òðåõ àòîìîâ H
äåéñòâèòåëüíî äåòåêòèðîâàíà, õîòÿ è íåâåðíî èñòîëêîâàíà, ñîãëàñíî ðàç-
ëè÷íûì ïðè÷èíàì, îáñóæäåííûì â Ãëàâå 8. Çäåñü ìû õîòèì òîëüêî îòìå-
òèòü, ÷òî ñòðóêòóðà H3, ïîíÿòàÿ êàê ìîëåêóëà, äîëæíà òàê æå äîïóñêàòü
H4, H5 è ò.ä., êîòîðûå íèêîãäà íå áûëè äåòåêòèðîâàíû. Ýòà ÷åðòà íàõî-
äèòñÿ â äðàìàòè÷åñêîì íåñîãëàñèè ñ ýêñïåðèìåíòîì, òàê êàê åäèíñòâåííî
âîçìîæíîé óñòîé÷èâîé ñòðóêòóðîé ìîëåêóëû âîäîðîäà ÿâëÿåòñÿ H2. Ýòà
íåñîãëàñîâàííîñòü ïîÿâëÿåòñÿ èç-çà òîãî, ÷òî êâàíòîâî-õèìè÷åñêèå ìî-
äåëè ìîëåêóëÿðíûõ ñòðóêòóð èñïîëüçóþò ñâÿçûâàþùèå ñèëû, òàêèå êàê
îáìåííûå, âàí-äåð-âààëüñîâû è äðóãèå, êîòîðûå áûëè ââåäåíû â ÿäåðíîé
ôèçèêå äëÿ ïðîèçâîëüíîãî ÷èñëà ñîñòàâëÿþùèõ. Äðóãàÿ ïðè÷èíà, ýòî
íåäîñòàòîê îãðàíè÷åíèÿ êîððåëÿöèè òîëüêî ïàðàìè âàëåíòíûõ ýëåêòðî-
íîâ, êàê ýòî ïðîèñõîäèò â äåéñòâèòåëüíîñòè. Êàê ñëåäñòâèå, êâàíòîâàÿ
õèìèÿ èñïûòûâàåò íåäîñòàòîê â ýêâèâàëåíòå ñèëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ
äëÿ ìîëåêóëÿðíûõ ñòðóêòóð. Êâàíòîâàÿ õèìèÿ èñïûòûâàåò òàêæå íåäî-
ñòàòîê â êàêèõ-ëèáî ïðÿìûõ èëè êîñâåííûõ ñîîáðàæåíèÿõ íàñ÷åò îãðàíè-
÷åíèÿ ÷èñëà ñîñòàâëÿþùèõ ìîëåêóëÿðíûõ ñòðóêòóð, ÷òî ïîäòâåðæäàåò
íåñîãëàñîâàííîñòü, ïðåäñòàâëåííóþ íà Ðèñ. 1.2.
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Ðèñ. 1.4: Ñõåìàòè÷åñêîå èçîáðàæåíèå ïðåäñêàçàíèÿ êâàíòîâîé õèìèåé
ïàðàìàãíåòèçìà âñåõ ìîëåêóë; ïîñòðîåíî çäåñü äëÿ ñëó÷àÿ ïðîñòåéøåé
ìîëåêóëû âîäîðîäà H-H ïðè àáñîëþòíîì íóëå. Ýòî ïðåäñêàçàíèå ÿâëÿåò-
ñÿ íåèçáåæíûì ñëåäñòâèåì ñîâðåìåííîé êîíöåïöèè ìîëåêóëÿðíîé ñòðóê-
òóðû (Ðèñ. 1.1), â êîòîðîé êàæäûé àòîì ñîõðàíÿåò ñâîþ èíäèâèäóàëü-
íîñòü êîãäà äåéñòâóþò òîëüêî îáìåííûå èëè äðóãèå ñèëû ÿäåðíîãî òè-
ïà. Íàèáîëåå ñòðîãàÿ äèñöèïëèíà ýòîãî âåêà, êâàíòîâàÿ ýëåêòðîäèíàìè-
êà, ïðåäñêàçûâàåò, ÷òî ïîä äåéñòâèåì âíåøíåãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ, îðáèòû
âñåõ âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ ïðèíèìàþò îäíó è òó æå ïîëÿðèçàöèþ H↑-H↑,
÷òî äðàìàòè÷åñêè íå ñîãëàñîâûâàåòñÿ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè.
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Ðèñ. 1.5: Ñõåìàòè÷åñêîå èçîáðàæåíèå ïðåäñêàçàíèÿ êâàíòîâîé õèìèè î
ïàðàìàãíåòèçìå âîäû, íàõîäÿùåãîñÿ â äðàìàòè÷åñêîì íåñîãëàñèè ñ îïûò-
íûìè äàííûìè. Äåéñòâèòåëüíî, êâàíòîâàÿ õèìèÿ íå îãðàíè÷èâàåò âçà-
èìîäåéñòâèå âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ ïàðàìè è êàê ðåçóëüòàò, îòäåëüíûå
âàëåíòíûå ýëåêòðîíû ìîëåêóëû âîäû îñòàþòñÿ ñóùåñòâåííî íåçàâèñè-
ìûìè. Â ýòîì ñëó÷àå, êâàíòîâàÿ ýëåêòðîäèíàìèêà òðåáóåò ïîëÿðèçàöèè
âñåõ âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ, ïîä äåéñòâèåì âíåøíåãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ,
òî÷íî â îäíîì íàïðàâëåíèè êàê ïîêàçàíî íà ýòîé ôèãóðå è âûòåêàþùå-
ãî îòñþäà ïàðàìàãíèòíîãî õàðàêòåðà. Âñå ñèëû, äîïóñêàåìûå êâàíòîâîé
õèìèåé, òàêèå êàê îáìåííûå ñèëû, âàí-äåð-âààëüñîâû è ò.ä., íå ìîãóò
óáåäèòåëüíî ñíÿòü ýòó íåñîãëàñîâàííîñòü, ñóùåñòâóþùóþ, êàê èçâåñòíî,
èç-çà îòñóòñòâèÿ îãðàíè÷åíèÿ âçàèìîäåéñòâèÿ âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ ïà-
ðàìè.
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Ðèñ. 1.6: Êîìïüþòåðíàÿ âèçóàëèçàöèÿ ôîðìû ìîðñêîé ðàêîâèíû,
Angaria Delphinium èç ðàáîòû [2], îñíîâàííàÿ íà òî÷íîì âûïîëíåíèè
ãåîìåòðè÷åñêèõ àêñèîì êâàíòîâîé ìåõàíèêè è êâàíòîâîé õèìèè, òî åñòü
åâêëèäîâîé ãåîìåòðèè. Êàê ìîæíî âèäåòü, âîñïðîèçâåäåíèå ôîðìû äî-
âîëüíî òî÷íî. Òåì íå ìåíåå, òà æå âèçóàëèçàöèÿ ñòàíîâèòñÿ â áîëüøîì
ïðîòèâîðå÷èè ñ î÷åâèäíîñòüþ, êîãäà ðàñøèðÿåòñÿ äî ðîñòà âî âðåìåíè
òîé æå ìîðñêîé ðàêîâèíû. Èëëåðò [2] äîêàçàë, ÷òî ïðàâèëüíîå âîñïðî-
èçâåäåíèå ðîñòà òðåáóåò 3×3-ìåðíîãî ïðîñòðàíñòâà, òî åñòü äóáëèðîâà-
íèÿ íàøèõ îáû÷íûõ äåêàðòîâûõ êîîðäèíàò. Íî ýòî ìàòåìàòè÷åñêîå âîñ-
ïðîèçâåäåíèå äîëæíî áûòü ñîâìåñòèìî ñ íàøèì 3-ìåðíûì âîñïðèÿòèåì
ìîðñêîé ðàêîâèíû. Ñàíòèëëè [2] ïîêàçàë, ÷òî âûøåóêàçàííàÿ äèõîòîìèÿ
óñòàíàâëèâàåò ìíîãîçíà÷íûé õàðàêòåð áèîëîãè÷åñêèõ ñòðóêòóð âî âñåì
îáúåìå, òî åñòü îíè íóæäàþòñÿ â ìàòåìàòèêå äðàìàòè÷åñêè áîëåå îá-
ùåé, ÷åì èñïîëüçóåìàÿ ñåé÷àñ â êâàíòîâîé ìåõàíèêå è êâàíòîâîé õèìèè
(ïîäðîáíîñòè ñì. â Ðàçäåëå 2.4).
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Â çàêëþ÷åíèå, íàóêà íèêîãäà íå äîïóñêàåò "îêîí÷àòåëüíûõ òåîðèé".
Íå âàæíî íàñêîëüêî âåñêîé ëþáàÿ äàííàÿ òåîðèÿ ìîæåò îêàçàòüñÿ â
êàêîé-ëèáî ìîìåíò âðåìåíè, åå ñòðóêòóðíîå ðàñøèðåíèå äëÿ îïèñàíèÿ
áîëåå ñëîæíûõ óñëîâèé ÿâëÿåòñÿ òîëüêî äåëîì âðåìåíè. Ýòî òàêæå ñóäü-
áà êâàíòîâîé ìåõàíèêè è êâàíòîâîé õèìèè, êîòîðûå, íåñìîòðÿ íà î÷åâèä-
íûå äîñòèæåíèÿ, íå ìîãóò ðàññìàòðèâàòüñÿ êàê "îêîí÷àòåëüíûå òåîðèè"
äëÿ âñåõ áåñêîíå÷íî âîçìîæíûõ óñëîâèé, ñóùåñòâóþùèõ âî âñåëåííîé.

Â êîíöå êîíöîâ, ïîñëå íåñêîëüêèõ âåêîâ ýâîëþöèè, âìåñòî òîãî, ÷òî-
áû äîáðàòüñÿ äî "ôèíàëüíîé ñòàäèè", íàóêà âñå åùå íàõîäèòñÿ â ñâîåì
ìëàäåí÷åñòâå.

1.6 Öåíòðàëüíàÿ òåìà èññëåäîâàíèÿ ýòîé ìî-

íîãðàôèè

Â âèäó íåäîñòàòêîâ, î÷åð÷åííûõ âûøå, â ýòîé ìîíîãðàôèè ìû ââî-
äèì òðè îáîáùåíèÿ-ðàñøèðåíèÿ êâàíòîâîé õèìèè â ïîðÿäêå âîçðàñòàíèÿ
ñëîæíîñòè, â íàäåæäå ðàçðåøåíèÿ ïî êðàéíåé ìåðå íåêîòîðûõ íåäîñòàò-
êîâ äëÿ ìîëåêóë, õèìè÷åñêèõ ðåàêöèé è áèîëîãè÷åñêèõ ñòðóêòóð, ñî-
îòâåòñòâåííî. Ðåçóëüòàòû áóäóò ïðèìåíåíû â Ãëàâàõ 7 è 8 äëÿ íîâûõ
èñòî÷íèêîâ ýíåðãèè è òîïëèâ.

Ñðåäè îïðåäåëåííîãî ÷èñëà âîçìîæíîñòåé, ìû ñëåäóåì èñòîðè÷åñêî-
ìó ó÷åíèþ Ýéíøòåéíà, Ïîäîëüñêîãî, Ðîçåíà [3a] (ÝÏÐ) î "íåïîëíîòå"
êâàíòîâîé ìåõàíèêè è, ñëåäîâàòåëüíî, êâàíòîâîé õèìèè.

Ñðåäè ðàçíîîáðàçíûõ âîçìîæíîñòåé, ìû èçó÷àåì âîçìîæíîå "çàâåð-
øåíèå" ÷åðåç âîñïðîèçâåäåíèå ãëóáîêîãî ïåðåêðûòèÿ âîëíîâûõ ïàêåòîâ
âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ â õèìè÷åñêèõ ñâÿçÿõ. Äðóãèìè ñëîâàìè, íàøå
ãëàâíîå ïðåäïîëîæåíèå çàêëþ÷àåòñÿ â òîì, ÷òî êâàíòîâàÿ õèìèÿ "íåïîë-
íà" èç-çà ðàññìàòðèâàíèÿ âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ êàê òî÷åê (÷òî íåîáõî-
äèìî äëÿ ñîãëàñîâàííîñòè èç-çà ñóùåñòâåííî òîïîëîãè÷åñêîé ñòðóêòóðû
òåîðèè), èëè, ýêâèâàëåíòíî, èç-çà îãðàíè÷åíèÿ èññëåäîâàíèÿ ñòðîãî òî-
÷å÷íûìè çàðÿäàìè è ïîëíîãî èãíîðèðîâàíèÿ ïðîòÿæåííîñòè âîëíîâûõ
ïàêåòîâ.

Êàê õîðîøî èçâåñòíî, âñå ìàññèâíûå ÷àñòèöû (íà÷èíàÿ ñ ýëåêòðî-
íà) èìåþò âîëíîâîé ïàêåò ïîðÿäêà 1 ôì (10−13 ñì). Òàêèì îáðàçîì, ìû
ñ÷èòàåì êâàíòîâóþ ìåõàíèêó è êâàíòîâóþ õèìèþ òî÷íî äåéñòâóþùè-
ìè íà ðàññòîÿíèÿõ äîñòàòî÷íî áîëüøèõ, ÷åì 1 ôì, â òî æå âðåìÿ ìû
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èùåì âîçìîæíûå ìàëûå ïîïðàâêè íà âçàèìíûõ ðàññòîÿíèÿõ ïîðÿäêà 1
ôì èëè ìåíåå, ñîîòâåòñòâóþùèì ãëóáîêîìó ïåðåêðûòèþ âîëíîâûõ ïàêå-
òîâ âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ.

Ðèñ. 1.7: Ñõåìàòè÷åñêîå èçîáðàæåíèå ãëàâíîãî êîíöåïòóàëüíîãî îòëè-
÷èÿ ìåæäó ñòðóêòóðàìè àòîìà âîäîðîäà è ìîëåêóëû âîäîðîäà. Â ïåðâîì
ñëó÷àå, ìû èìååì áîëüøèå âçàèìíûå ðàññòîÿíèÿ, ñðàâíèìûå ñ ðàçìåðà-
ìè âîëíîâûõ ïàêåòîâ, ÷òî ïðåäïîëàãàåò ïîëíóþ ïðèãîäíîñòü êâàíòîâîé
ìåõàíèêè. Â ïîñëåäíåì ñëó÷àå, ìû èìååì ãëóáîêîå ïåðåêðûòèå âîëíîâûõ
ïàêåòîâ ýëåêòðîíîâ, ÷òî ïðàêòè÷åñêè îòñóòñòâóåò â àòîìíûõ ñòðóêòóðàõ
è ÷òî ìåøàåò âñÿêîé íàäåæäå íàó÷íîãî îïèñàíèÿ ìîëåêóëÿðíûõ ñòðóê-
òóð ÷åðåç êâàíòîâóþ ìåõàíèêó è õèìèþ.

Íà áîëåå ãëóáîêîì óðîâíå, ìû ïðèìåíÿåì êâàíòîâóþ ìåõàíèêó êàê
òî÷íóþ äëÿ ñòðóêòóð îòäåëüíûõ àòîìîâ âîäîðîäà. Â ýòîì ñëó÷àå, ðàçìåð
âîëíîâîãî ïàêåòà ýëåêòðîíà ìîæåò áûòü âïîëíå ïðîèãíîðèðîâàí èç-çà
áîëüøîãî ðàññòîÿíèÿ êóëîíîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ñ ÿäðîì. Ýòî ïðåäïî-
ëàãàåò òî÷íóþ ïðèìåíèìîñòü àêñèîìàòè÷åñêîé ñòðóêòóðû Ðàçäåëà 1.1, è
ïîçâîëÿåò ýôôåêòèâíîå ïðèìåíåíèå ëèíåéíîé, ëîêàëüíîé è ïîòåíöèàëü-
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íîé òåîðèè, äëÿ òî÷íîãî îïèñàíèÿ àòîìà âîäîðîäà, êàê ýòî è óñòàíîâëåíî
èñòîðè÷åñêè.

Ïðè ïåðåõîäå îò ñòðóêòóðû àòîìà âîäîðîäà ê ñòðóêòóðå ìîëåêóëû âî-
äîðîäà, äîïîëíèòåëüíî ïîÿâëÿåòñÿ ãëóáîêîå ïåðåêðûòèå âîëíîâûõ ïàêå-
òîâ âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ íà ìàëûõ ðàññòîÿíèÿõ, êîòîðîå ïîëíîñòüþ îò-
ñóòñòâóåò äëÿ àòîìíîé ñòðóêòóðû. Ñëåäîâàòåëüíî, ìû óáåæäàåìñÿ, ÷òî
îñòàþùèåñÿ ïðèãîäíûìè äëÿ àòîìíûõ ñòðóêòóð êâàíòîâàÿ ìåõàíèêà è
ñ íåé âìåñòå êâàíòîâàÿ õèìèÿ, íóæäàþòñÿ â ïîäõîäÿùåì "ïîïîëíåíèè"
äëÿ îïèñàíèÿ ìîëåêóëû âîäîðîäà èç-çà ïîÿâëåíèÿ óñëîâèé è âçàèìîäåé-
ñòâèé, íàõîäÿùèõñÿ çà îïèñàòåëüíûìè ñïîñîáíîñòÿìè èõ îñíîâíûõ àêñè-
îì (Ðàçäåë 1.1).

Öåíòðàëüíîé òåìîé èçó÷åíèÿ äàííîé ìîíîãðàôèè, ñëåäîâàòåëüíî, ÿâ-
ëÿåòñÿ êîëè÷åñòâåííîå èíâàðèàíòíîå âîñïðîèçâåäåíèå ãëóáîêîãî ïåðå-
êðûòèÿ âîëíîâûõ ïàêåòîâ âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ.

Ýòè ôèçè÷åñêèå óñëîâèÿ, êàê èçâåñòíî, äîëæíû áûòü (ñì. Ðèñ. 1.8):
1) íåëèíåéíûìè (òî åñòü çàâèñåòü îò âîëíîâûõ ôóíêöèé â ñòåïåíè

áîëüøåé ÷åì îäèí);
2) íåëîêàëüíî-èíòåãðèðóåìûìè (òî åñòü çàâèñåòü îò èíòåãðàëîâ ïî

ïðîñòðàíñòâó ïåðåêðûòèÿ âîëíîâûõ ôóíêöèé, êîòîðîå, êàê èçâåñòíî, íå
ìîæåò áûòü ñâåäåíî ê êîíå÷íîìó íàáîðó èçîëèðîâàííûõ òî÷åê);

3) íåïîòåíöèàëüíûìè (òî åñòü, ñîäåðæàòü "êîíòàêòíûå" âçàèìîäåé-
ñòâèÿ, îñóùåñòâëÿåìûå ïóòåì äåéñòâèòåëüíîãî ôèçè÷åñêîãî êîíòàêòà, ñ
ñîîòâåòñòâåííî "íóëåâûì ðàäèóñîì äåéñòâèÿ", äëÿ êîòîðûõ ïîíÿòèå ïî-
òåíöèàëüíîé ýíåðãèè íå èìååò ìàòåìàòè÷åñêîãî èëè ôèçè÷åñêîãî ñìûñ-
ëà);

4) íåãàìèëüòîíîâûìè (òî åñòü íå âîñïðîèçâîäèìûìè ÷åðåç ãàìèëüòî-
íèàí, ñëåäîâàòåëüíî, òðåáóþùèìè äîïîëíèòåëüíûõ ÷ëåíîâ); è, êàê ñëåä-
ñòâèå,

5) íåóíèòàðíûìè (òî åñòü âðåìåííàÿ ýâîëþöèÿ íå ïîä÷èíÿåòñÿ óñëî-
âèþ óíèòàðíîñòè (1.1c)).

Çàìåòèì, ÷òî íåëîêàëüíîñòü îæèäàåòñÿ èç-çà ïðîòÿæåííîãî õàðàê-
òåðà âîëíîâûõ ïàêåòîâ âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ ïðè ïîëíîñòüþ òî÷å÷íîé
çàðÿäîâîé ñòðóêòóðå.

Êîðî÷å ãîâîðÿ, ìû èçó÷àåì "çàâåðøåíèå" êâàíòîâîé ìåõàíèêè è êâàí-
òîâîé õèìèè ÷åðåç äîáàâëåíèå ýôôåêòîâ íà ðàññòîÿíèÿõ ïîðÿäêà 1 ôì
(âñåãî ëèøü), êîòîðûå ïðåäïîëàãàþòñÿ íåëèíåéíûìè, íåëîêàëüíûìè, íåïî-
òåíöèàëüíûìè, íåãàìèëüòîíîâûìè è íåóíèòàðíûìè.

Çàìåòèì òàêæå, ÷òî óñëîâèå íåóíèòàðíîñòè íåîáõîäèìî äëÿ íîâèç-
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íû, òàê êàê íóæíî ïîêèíóòü êëàññ ýêâèâàëåíòíîñòè êâàíòîâîé õèìèè.
Äðóãèìè ñëîâàìè, ïðåäïîëîæåíèå óíèòàðíîãî âîñïðîèçâåäåíèÿ âîëíîâî-
ãî ïåðåêðûòèÿ ïîäðàçóìåâàåò çàïðåùåíèå ëþáîé íîâèçíû, òàê êàê òåî-
ðèÿ áûëà áû ïîëíîñòüþ ïîä÷èíåíà àêñèîìàì ñóùåñòâóþùèõ äîêòðèí.

Êàê ìû óâèäèì â Ãëàâàõ 2 è 3, âûøåóêàçàííîå âîñïðîèçâåäåíèå ãëó-
áîêîãî ïåðåêðûòèÿ âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ â ñèíãëåòíîì ñîåäèíåíèè ïîç-
âîëÿåò:

1′) Ââåäåíèå ïðèíöèïèàëüíî íîâîé, ñèëüíîé íå-êóëîíîâñêîé
ñèëû ïðèòÿæåíèÿ ìåæäó ïàðàìè âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ, êîòî-
ðàÿ ìîæåò áûòü çàïèñàíà, â ïåðâîì ïðèáëèæåíèè, äëÿ ñëó÷àÿ ìîëåêóëû
âîäîðîäà ÷åðåç õàëòåíîâñêèé ÷ëåí â óðàâíåíèè,

[(
− h̄2

2µ1
∇2

1 −
e2

r1a

)
+

(
− h̄2

2µ2
∇2

2 −
e2

r2a

)
−V0

e−r12/R

1− e−r12/R

]
|ψ〉 = E×|ψ〉. (1.9)

Êàê ýòî ìîæíî âèäåòü, âûøåóêàçàííàÿ ñèëà ïîëíîñòüþ îòñóòñòâóåò â
ñîâðåìåííûõ ìîäåëÿõ ìîëåêóëÿðíûõ ñâÿçåé è ìîæåò äåéñòâèòåëüíî ñëó-
æèòü ýêâèâàëåíòîì ñèëüíûõ ÿäåðíûõ ñèë, îòñóòñòâóþùèì ñåé÷àñ äëÿ
ìîëåêóëÿðíûõ ñòðóêòóð.

2′) Îáúÿñíåíèå, ïî÷åìó ìîëåêóëà âîäîðîäà äîïóñêàåò òîëü-
êî äâà àòîìà. Ñîåäèíåííûå â ñèíãëåòíîå ñîñòîÿíèå, êàê íà Ðèñ. 1.8,
âàëåíòíûå ýëåêòðîíû áóäóò îòòàëêèâàòü ëþáûå äðóãèå ýëåêòðîíû, ÷òî
ïîíèæàåò êîëè÷åñòâî âçàèìîäåéñòâóþùèõ ýëåêòðîíîâ ñòðîãî äî äâóõ.

3′) Íîâóþ ñâÿçûâàþùóþ ñèëó ìåæäó âàëåíòíûìè ýëåêòðî-
íàìè, êîòîðàÿ ïîçâîëÿåò âîñïðîèçâîäèòü ýíåðãèè ñâÿçè ñ òî÷-
íîñòüþ äî ñåäüìîãî ïîðÿäêà (sic), êàê ìû óâèäèì â Ãëàâàõ 4 è 5.

4′) Ïîëó÷èòü ðàññìîòðåííîå çäåñü âîñïðîèçâåäåíèå èç ïåð-
âûõ àêñèîìàòè÷åñêèõ ïðèíöèïîâ, áåç ad hoc ìàíèïóëÿöèé.

5′) Âîñïðîèçâåäåíèÿ ýíåðãèé ñâÿçè ñ òî÷íîñòüþ äî ñåäüìîãî
ïîðÿäêà, äîïóñêàþùèå òî÷íûå òåðìîõèìè÷åñêèå âû÷èñëåíèÿ.

6′) Êîìïüþòåðíûå âû÷èñëåíèÿ, îñíîâàííûå íà íîâîé ñâÿçû-
âàþùåé ñèëå (1.9), ïðîèñõîäÿùèå êàê ìèíèìóì â 1000 ðàç áû-
ñòðåå, ÷åì îáû÷íûå âû÷èñëåíèÿ.

7′) Îãðàíè÷èòü êîððåëÿöèþ âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ ñòðîãî
ïàðàìè íà âñåõ óðîâíÿõ.

8′) Âîñïðîèçâåäåíèå ýëåêòðè÷åñêîãî è ìàãíèòíîãî ìîìåíòîâ
ïðàâèëüíûìè â çíàêå è ñ òî÷íîñòüþ äî ñåäüìîãî ïîðÿäêà (sic).
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9′) Íîâóþ ìîäåëü ìîëåêóëÿðíîé ñòðóêòóðû, èñêëþ÷àþùóþ
íåïðàâèëüíîå ïðåäñêàçàíèå î ïàðàìàãíåòèçìå âñåõ ìîëåêóë.

Êîðî÷å ãîâîðÿ, â ýòîé ìîíîãðàôèè, ìû ïîêàæåì, ÷òî èçó÷åíèå íåëè-
íåéíûõ, íåëîêàëüíûõ è íåïîòåíöèàëüíûõ óñëîâèé ãëóáîêîãî ïåðåêðûòèÿ
âîëíîâûõ ïàêåòîâ âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ ïðåäëàãàåò ðåàëüíûå âîçìîæ-
íîñòè ðàçðåøåíèÿ íåäîñòàòêîâ 1.3.1)�1.3.9) êâàíòîâîé ìåõàíèêè, óêàçàí-
íûõ â Ðàçäåëå 1.3.

1.7 Êàòàñòðîôè÷åñêèå íåñîãëàñîâàííîñòè

îáîáùåííûõ íåóíèòàðíûõ òåîðèé, îñíî-

âàííûõ íà îáû÷íîé ìàòåìàòèêå

Ñëåäóþùèì àñïåêòîì, ôóíäàìåíòàëüíî âàæíûì äëÿ ýòèõ èññëåäîâà-
íèé, ÿâëÿåòñÿ òî, ÷òî òðàêòîâêà íåëèíåéíûõ, íåëîêàëüíûõ è íåóíèòàð-
íûõ ýôôåêòîâ ÷åðåç îáû÷íóþ ìàòåìàòèêó êâàíòîâîé ìåõàíèêè è êâàí-
òîâîé õèìèè ïðåäïîëàãàåò ôèçè÷åñêèå è ìàòåìàòè÷åñêèå íåñîãëàñîâàí-
íîñòè íàñòîëüêî ñåðüåçíûìè, ÷òî èõ ìîæíî íàçâàòü êàòàñòðîôè÷íûìè,
êàê ýòî èçó÷åíî â äåòàëÿõ â ðàáîòàõ [4].

Àâòîð ïîñâÿòèë ñâîþ èññëåäîâàòåëüñêóþ æèçíü êîíñòðóèðîâàíèþ àê-
ñèîìàòè÷åñêè ñîãëàñîâàííûõ è èíâàðèàíòíûõ îáîáùåíèé êâàíòîâîé ìå-
õàíèêè äëÿ ðàáîòû ñ íåëèíåéíûìè, íåëîêàëüíûìè è íåïîòåíöèàëüíûìè
ýôôåêòàìè (ñì. ðàáîòû [5] è ìîíîãðàôèè [6], íåçàâèñèìûå ôèçè÷åñêèå
ðàáîòû [7], ìàòåìàòè÷åñêèå ðàáîòû [8], ïðèëîæåíèÿ è ýêñïåðèìåíòàëü-
íûå ïîäòâåðæäåíèÿ [9, 10] è íåçàâèñèìûé îáçîð ìîíîãðàôèé [11]). Ðå-
çóëüòàòû ýòèõ èññëåäîâàíèé îñòàþòñÿ, îäíàêî, â îáùåì íåèçâåñòíûìè
â ôèçè÷åñêèõ êðóãàõ, íå ãîâîðÿ óæå î ñïåöèàëèçèðîâàííîé õèìè÷åñêîé
ëèòåðàòóðå, è ýòî îïðàâäûâàåò îáçîð ñäåëàííûé â ýòîì ðàçäåëå.

Äëÿ íà÷àëà íàïîìíèì, ÷òî òåîðèÿ íàçûâàåòñÿ ýêâèâàëåíòíîé êâàíòî-
âîé ìåõàíèêå åñëè îíà ìîæåò áûòü ïîëó÷åíà èç ïîñëåäíåé ÷åðåç êàêîå-
ëèáî óíèòàðíîå ïðåîáðàçîâàíèå (ïðîâåðêà îáÿçàòåëüíîãî óñëîâèÿ òîïî-
ëîãè÷åñêîé ãëàäêîñòè îïóñêàåòñÿ çäåñü äëÿ ïðîñòîòû).

Êàê ñëåäñòâèå, íåîáõîäèìûì è äîñòàòî÷íûì óñëîâèåì äëÿ òîãî, ÷òî-
áû òåîðèÿ áûëà íåýêâèâàëåíòíà êâàíòîâîé ìåõàíèêå ÿâëÿåòñÿ åå íàõî-
æäåíèå âíå êëàññà óíèòàðíîé ýêâèâàëåíòíîñòè êâàíòîâîé ìåõàíèêå, òî
åñòü íîâàÿ òåîðèÿ äîëæíà áûòü ñâÿçàíà ñ êâàíòîâîé ìåõàíèêîé ÷åðåç
íåóíèòàðíîå ïðåîáðàçîâàíèå íà ãèëüáåðòîâîì ïðîñòðàíñòâå H íàä ïî-
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ëåì êîìïëåêñíûõ ÷èñåë C = C(c,+,×),

U ×U† 	= I. (1.10)

Ðàç òàê, òî îáîáùåííûå òåîðèè äîëæíû èìåòü íåóíèòàðíóþ ñòðóêòó-
ðó, íàïðèìåð, èõ âðåìåííàÿ ýâîëþöèÿ äîëæíà ïîä÷èíÿòüñÿ çàêîíó (1.10),
èíîìó ÷åì çàêîí (1.1c).

Â òå÷åíèè ñâîèõ ñòóäåí÷åñêèõ èññëåäîâàíèé â Òóðèíñêîì óíèâåðñè-
òåòå (Èòàëèÿ) è çàòåì êàê ÷àñòü ñâîåé äîêòîðñêîé äèññåðòàöèè, Ñàíòèë-
ëè [5a, 5b] îïóáëèêîâàë â 1967 ãîäó ñëåäóþùåå ñòðóêòóðíîå îáîáùåíèå
îñíîâíîãî óðàâíåíèÿ (1.1), ïåðâîå â íàó÷íîé ëèòåðàòóðå (êîòîðîå ñòàëî
èçâåñòíî äâà äåñÿòèëåòèÿ ñïóñòÿ êàê "q-äåôîðìàöèè" áåç ññûëêè íà èõ
èñòî÷íèêè â [5a]),

A(t) = ei×H×q×t ×A(0)× e−i×t×p×H , (1.11a)

i dA/dt = (A,B) = p×A×H −q×H×A =

= m×(A×B−B×A)+n×(A×B+B×A) =

= m× [A,B]+n×{A,B},
(1.11b)

ãäå p = m + n, q = m− n è p + q ýòî íåíóëåâûå ïàðàìåòðû (è çíàê "×"
âíîâü âîñïðîèçâîäèò îáû÷íîå àññîöèàòèâíîå ïðîèçâåäåíèå ÷èñåë ìàòðèö,
AB ≡ A×B, A× (B×C) ≡ (A×B)×C).

Ïîñëå îáøèðíûõ ïîèñêîâ â åâðîïåéñêèõ ìàòåìàòè÷åñêèõ áèáëèîòå-
êàõ, áûëî íàéäåíî, ÷òî ñêîáêè (A,B) = p × A × B − q × B × A ÿâëÿþò-
ñÿ Ëè-äîïóñòèìûìè ñîãëàñíî Àëüáåðòó, åñëè ñâÿçàííîå ñ íèìè àíòè-
ñèììåòðè÷íîå ïðîèçâåäåíèå (A,B)− (B,A) = (p +q)× [A,B] ÿâëÿåòñÿ Ëè-
ïðîèçâåäåíèåì. Â òî âðåìÿ (1967 ã.) ïîÿâèëîñü òîëüêî òðè ñòàòüè íà ýòó
òåìó è èñêëþ÷èòåëüíî â ìàòåìàòè÷åñêîé ëèòåðàòóðå.

Â ïîñëåäñòâèè, ðàáîòàÿ â Ãàðâàðäñêîì óíèâåðñèòåòå ïðè ïîääåðæ-
êå Äåïàðòàìåíòà Ýíåðãåòèêè ÑØÀ, Ñàíòèëëè ïðåäëîæèë ñëåäóþùóþ,
íàèáîëåå îáùóþ èç âîçìîæíûõ, Ëè-äîïóñòèìóþ òåîðèþ [ñì. [5e], óðàâ-
íåíèÿ (4.15.34) è (4.18.11)],

A(t) = U×A(0)×U† = ei×H×Q×t×A(0)×e−i×t×P×H , P = Q†, (1.12a)

i dA/dt = (A,̂B) = A < B−B > A =

= A×P×H −H ×Q×A =

= (A×T×B−B×T×A)+(A×W×B+B×W×A) =

= [A,̂B]+{A,̂B}.

(1.12b)
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Äàëåå ïðåäëàãàþòñÿ ïîëåçíûå óïðàæíåíèÿ äëÿ ÷èòàòåëåé, çàèíòåðå-
ñîâàííûõ â èçó÷åíèè ôîðìàëèçìà ýòèõ èññëåäîâàíèé. Ïðîâåðüòå, ÷òî:

1) âðåìåíí�ûå ýâîëþöèè (1.11) è (1.12) íåóíèòàðíû, U ×U† 	= I;
2) ïðèëîæåíèå äðóãèõ íåóíèòàðíûõ ïðåîáðàçîâàíèé R×R† 	= I ê ñòðóê-

òóðå (1.11) äàåò èìåííî ðàñøèðåííóþ ñòðóêòóðó (1.12) ïóòåì ïðåîáðà-
çîâàíèÿ ïàðàìåòðîâ p è q â îïåðàòîðû P = p× (R×R†)−1 è Q = q× (R×
R†)−1; è

3) ïðèìåíåíèå ëþáûõ äîïîëíèòåëüíûõ íåóíèòàðíûõ ïðåîáðàçîâàíèé
S×S† 	= I ê ñòðóêòóðå (1.12) ìåøàåò åå Ëè-äîïóñòèìîìó õàðàêòåðó, äàæå
ñ ðàçëè÷íûìè âåðñèÿìè îïåðàòîðîâ P è Q. Ýòî, î÷åâèäíî, äîêàçûâàåò
ñëåäóþùåå:

Òåîðåìà 1.1: Îáùèå Ëè-äîïóñòèìûå çàêîíû (1.12) ÿâëÿþòñÿ "íåïî-
ñðåäñòâåííî óíèâåðñàëüíûìè" â ñìûñëå ñîäåðæàíèÿ â êà÷åñòâå ÷àñò-
íûõ ñëó÷àåâ âñåõ íåîãðàíè÷åííî âîçìîæíûõ íåóíèòàðíûõ îáîáùåíèé
êâàíòîâî-ìåõàíè÷åñêèõ óðàâíåíèé ("óíèâåðñàëüíîñòü") íåïîñðåäñòâåííî
â ñèñòåìå îòñ÷åòà íàáëþäàòåëÿ ("íåïîñðåäñòâåííàÿ óíèâåðñàëüíîñòü") è
â òî æå âðåìÿ äîïóñêàþò ñîãëàñîâàííóþ àëãåáðó â åå èíôèíèòåçèìàëü-
íîé ôîðìå (òî åñòü ïðîèçâåäåíèå ïîä÷èíÿåòñÿ äèñòðèáóòèâíîìó çàêîíó
è çàêîíó óìíîæåíèÿ íà ñêàëÿð).

Ñôîðìóëèðîâàííàÿ âûøå òåîðåìà ìîæåò áûòü ëåãêî äîêàçàíà çàìå-
÷àÿ, ÷òî ïðîèçâåäåíèå (A,̂B) ÿâëÿåòñÿ íàèáîëåå îáùèì "ïðîèçâåäåíèåì"
"àëãåáð" êàê îíî âîîáùå ïîíèìàåòñÿ â ìàòåìàòèêå (à èìåííî, áèëèíåé-
íûé êîìïîçèöèîííûé çàêîí, ïîä÷èíÿþùèéñÿ ëåâîìó è ïðàâîìó äèñòðè-
áóòèâíîìó çàêîíó è çàêîíó óìíîæåíèÿ íà ñêàëÿð). Äåéñòâèòåëüíî, ïðî-
èçâåäåíèå (A,̂B) ñîäåðæèò íàèáîëåå îáùóþ èç âîçìîæíûõ êîìáèíàöèé
ïðîèçâåäåíèé Ëè è Æîðäàíà, ïîýòîìó, êàê ÷àñòíûå ñëó÷àè, äîïóñêàþòñÿ
âñå èçâåñòíûå àëãåáðû è ñâÿçàííûå ñ íèìè ôèçèêî-õèìè÷åñêèå ìîäåëè,
âêëþ÷àÿ àññîöèàòèâíûå àëãåáðû, àëãåáðû Ëè, àëãåáðû Æîðäàíà, àëü-
òåðíàòèâíûå àëãåáðû, ñóïåðñèììåòðè÷íûå àëãåáðû, àëãåáðû Êàöà-Ìóäè
è ò.ä.

Íåñìîòðÿ íà áåññïîðíóþ ìàòåìàòè÷åñêóþ êðàñîòó, òåîðèè (1.11) è
(1.12) îáëàäàþò ñëåäóþùèìè êàòàñòðîôè÷åñêèìè ôèçè÷åñêèìè íåñîãëà-
ñîâàííîñòÿìè [4]:

Òåîðåìà 1.2: Âñå òåîðèè îáëàäàþùèå íåóíèòàðíîé âðåìåííîé ýâî-
ëþöèåé, ñôîðìóëèðîâàííûå íà îáû÷íûõ ãèëüáåðòîâûõ ïðîñòðàíñòâàõ H
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íàä îáû÷íûìè ïîëÿìè êîìïëåêñíûõ ÷èñåë C(c,+,×) íå äîïóñêàþò ïî-
ñëåäîâàòåëüíîãî ôèçè÷åñêîãî ïðèìåíåíèÿ, òàê êàê îíè:

1) íå îáëàäàþò èíâàðèàíòíûìè åäèíèöàìè âðåìåíè, ïðîñòðàíñòâà,
ýíåðãèè è ò.ä., ïîýòîìó óòðà÷èâàåòñÿ ôèçè÷åñêèé ñìûñë ýêñïåðèìåíòàëü-
íûõ èçìåðåíèé;

2) íå ñîõðàíÿþò ýðìèòîâîñòè âî âðåìåíè, ïîýòîìó óòðà÷èâàåòñÿ ôè-
çè÷åñêèé ñìûñë íàáëþäàåìûõ;

3) íå äàþò îäíîçíà÷íûõ è èíâàðèàíòíûõ ÷èñëîâûõ ïðåäñêàçàíèé;
4) â îáùåì, íàðóøàþò çàêîíû âåðîÿòíîñòè è ïðè÷èííîñòè; è
5) íàðóøàþò îñíîâíûå àêñèîìû ñïåöèàëüíîé òåîðèè îòíîñèòåëüíîñòè

Ýéíøòåéíà.

Èñ÷åðïûâàþùåå èçëîæåíèå ïðåäñòàâëåíî â ðàáîòå [4g]. Ìû íàïîìíèì
çäåñü òîëüêî ñëåäóþùèå âàæíåéøèå ìîìåíòû.

Îñíîâíûå ãåîìåòðè÷åñêèå åäèíèöû ôèçè÷åñêèõ è õèìè÷åñêèõ òåî-
ðèé íå ÿâëÿþòñÿ àáñòðàêòíûìè ìàòåìàòè÷åñêèìè ïîíÿòèÿìè, ïîòîìó
÷òî îíè âõîäÿò â ñîñòàâ íàèáîëåå ôóíäàìåíòàëüíûõ âåëè÷èí, îñíîâíûõ
åäèíèö. Íàïðèìåð, îñíîâíàÿ åäèíèöà òðåõìåðíîãî åâêëèäîâà ïðîñòðàí-
ñòâà I = Diag.(1,1,1) â äåéñòâèòåëüíîñòè âîñïðîèçâîäèò â áåçðàçìåðíîé
ôîðìå îñíîâíûå åäèíèöû äëèíû, èñïîëüçóåìûå â êàæäîì íàïðàâëåíèè
ïðîñòðàíñòâà, I = Diag.(1 cm,1 cm,1 cm). Íî íåóíèòàðíûå ïðåîáðàçîâà-
íèÿ íå ñîõðàíÿþò, ïî êîíöåïöèè, ãåîìåòðè÷åñêóþ åäèíèöó U ×U† 	= I è,
íàïðèìåð, äëÿ åâêëèäîâîé åäèíèöû ìû ìîæåì èìåòü:

I =Diag.(1 cm,1 cm,1 cm) →
→ I′ = U × I ×U† =Diag.(7 cm,9.2 cm,−2 cm).

(1.13)

Ýòî ïðèâîäèò ê îòñóòñòâèþ èíâàðèàíòíîñòè îñíîâíûõ åäèíèö âî âñåõ
íåóíèòàðíûõ òåîðèÿõ è, êàê ñëåäñòâèå, èõ íåïðèìåíèìîñòü äëÿ èçìåðå-
íèé.

Ñõîæèì îáðàçîì, ëåãêî äîêàçàòü, ÷òî óñëîâèå ýðìèòîâîñòè â íà÷àëü-
íûé ìîìåíò âðåìåíè (〈φ |×H†)×|ψ〉 ≡ 〈φ |× (H ×|ψ〉) íàðóøàåòñÿ â ïî-
ñëåäóþùèå âðåìåíà âî âñåõ òåîðèÿõ ñ íåóíèòàðíîé ñòðóêòóðîé, ñôîðìó-
ëèðîâàííûõ íà H íàä C. Ýòà äîïîëíèòåëüíàÿ êàòàñòðîôè÷åñêàÿ íåñî-
ãëàñîâàííîñòü (íàçûâàåìàÿ ëåììîé Ëîïåñà [4b]), ìîæåò áûòü âûðàæåíà
òàêèì îáðàçîì:

[〈ψ|×U† × (U ×U†)−1 ×U ×H ×U†]×U |ψ〉 =
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= 〈ψ|×U† × [(U ×H ×U†)× (U ×U†)−1 ×U |ψ〉] =

= (〈ψ̂ ×T × Ĥ †̂)×|ψ̂〉 = 〈ψ̂|× (Ĥ ×T ×|ψ̂〉), (1.14)

|ψ̂〉 = U×|ψ〉, T̂ = (U×U†)−1 = T †,

Ĥ †̂ = T−1×Ĥ×T 	= H.

Êàê ðåçóëüòàò, âñå íåóíèòàðíûå òåîðèè íå äîïóñêàþò ôèçè÷åñêîãî ñìûñ-
ëà íàáëþäàåìûõ.

Ïðåäïîëàãàÿ, ÷òî ïåðå÷èñëåííûå íåäîñòàòêè ìîãóò áûòü ïðåîäîëåíû
ñ ïîìîùüþ íåêîòîðûõ äîïîëíåíèé è ìàíèïóëÿöèé, íåóíèòàðíûå òåîðèè
âñå åùå îñòàþòñÿ ñ äîïîëíèòåëüíûìè êàòàñòðîôè÷åñêèìè íåñîãëàñîâàí-
íîñòÿìè. Íàïðèìåð, ñ îòñóòñòâèåì èíâàðèàíòíîñòè ÷èñëîâûõ ïðåäñêàçà-
íèé.

Ïðåäïîëîæèì, ÷òî ðàññìàòðèâàåìàÿ íåóíèòàðíàÿ òåîðèÿ òàêàÿ, ÷òî
U ×U†

[t=0]
= 1 è U ×U†

[t=15min]
= 15, è ÷òî òåîðèÿ èçíà÷àëüíî ïðåäñêàçû-

âàåò â ìîìåíò âðåìåíè t = 0, ñêàæåì, ñîáñòâåííîå çíà÷åíèå 2 ýÂ. Ëåãêî
âèäåòü, ÷òî òà æå òåîðèÿ ïðåäñêàçûâàåò, ïðè òåõ æå óñëîâèÿõ, äðóãîå
ñîáñòâåííîå çíà÷åíèå 30 ýÂ â ìîìåíò t = 15 ìèíóò, ïîýòîìó íå èìååòñÿ
íèêàêîãî ôèçè÷åñêîãî çíà÷åíèÿ. Äåéñòâèòåëüíî, ìû èìååì

U ×U†[t = 0] = I, U ×U†[t = 15 ìèí] = 15, (1.15a)

U×H×|ψ〉 = (U×H×U†)×(U×U†)−1×(U×|ψ〉) =

= H ′×T×|ψ̂〉 = U×E×|ψ〉 = E×(U×|ψ〉) = E×|ψ̂〉,
H ′ = U×H×U†, T = (U×U†)−1,

(1.15b)

H ′|ψ̂〉 |t=0= 2 eV×|ψ̂〉 |t=0, T = 1 |t=0, (1.15c)

H ′ × |ψ̂〉 |t=15 ì= 2 eV×(U×U†)×|ψ̂〉 |t=15 ì=

= 30 eV×|ψ̂〉 |t=15 ì .
(1.15d)

Çàêîíû âåðîÿòíîñòè è ïðè÷èííîñòè, êàê èçâåñòíî, îñíîâàíû íà óíè-
òàðíîì õàðàêòåðå âðåìåíí�îé ýâîëþöèè è èíâàðèàíòíîì ðàçëîæåíèè åäè-
íèöû. Òåïåðü î÷åâèäíî èõ íàðóøåíèå âî âñåõ íåóíèòàðíûõ òåîðèÿõ. Ïî-
ëåçíûì óïðàæíåíèåì äëÿ ÷èòàòåëÿ, çàèíòåðåñîâàííîãî â èçó÷åíèè àä-
ðîííîé õèìèè, ìîæåò áûòü çàäà÷à íàéòè ñïåöèôè÷åñêèé ïðèìåð íåóíè-
òàðíûõ ïðåîáðàçîâàíèé, â êîòîðîì ñëåäñòâèå îïåðåæàåò ïðè÷èíó.
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Íàðóøåíèå îñíîâíûõ àêñèîì òåîðèè îòíîñèòåëüíîñòè Ýéíøòåéíà âñå-
ìè íåóíèòàðíûìè òåîðèÿìè íàñòîëüêî î÷åâèäíî, ÷òî íå òðåáóåò ïîÿñíå-
íèé.

Íàèáîëåå ôóíäàìåíòàëüíûì ïðåïÿòñòâèåì â ðàññìîòðåííûõ òåîðèÿõ
ÿâëÿåòñÿ îòñóòñòâèå èõ èíâàðèàíòíîñòè. Ýòî ëó÷øå âñåãî ìîæåò áûòü
ïðîèëëþñòðèðîâàíî îòñóòñòâèåì èíâàðèàíòíîñòè îáùèõ Ëè-äîïóñòèìûõ
çàêîíîâ (1.12), êîòîðûå äîïóñêàþò, êàê ÷àñòíûå ñëó÷àè, âñå äðóãèå íåóíè-
òàðíûå òåîðèè. Äåéñòâèòåëüíî, îòíîñèòåëüíî íåóíèòàðíûõ ïðåîáðàçîâà-
íèé U ×U† 	= I ìû èìååì, íàïðèìåð, îòñóòñòâèå èíâàðèàíòíîñòè Ëè-
äîïóñòèìûõ ñêîáîê,

U×(A,̂B)×U† = U×(A < B−B > A)×U† = (U×A×U†)×
×[(U×U−1)×(U×P×U†)×(U×U†)−1]×(U×B×U†)−
−(U×B×U†)×[(U×U−1)×(U×Q×U†)×(U×U†)−1]×

×(U×A×U†) = A′×P′×B′ −B′×Q′×A′ =
= A′<′B′ −B′>′A′.

(1.16)

Âûøåèçëîæåííûå ïðàâèëà ïîäòâåðæäàþò ñîõðàíåíèå Ëè-äîïóñòèìîé
ñòðóêòóðû îòíîñèòåëüíî íàèáîëåå îáùèõ ïðåîáðàçîâàíèé, ÷òî ïîäòâåð-
æäàåò íåïîñðåäñòâåííóþ óíèâåðñàëüíîñòü çàêîíîâ (1.12), êàê ýòî îïèñà-
íî â Òåîðåìå 1.1. Äåëî â òîì, ÷òî ôîðìóëèðîâêè íå èíâàðèàíòíû, ïîòîìó
÷òî

P′ = (U ×U−1)× (U ×Q×U†)× (U ×U†)−1 	= P, (1.17a)

Q′ = (U ×U−1)× (U ×Q×U†)× (U ×U†)−1 	= Q. (1.17b)

Èíâàðèàíòíîñòü êâàíòîâîé ìåõàíèêè ñëåäóåò èç òîãî ôàêòà, ÷òî àññîöè-
àòèâíîå ïðîèçâåäåíèå "×" íå ìåíÿåòñÿ â (1.3c). Â òî æå âðåìÿ, îáîáùåí-
íûå ïðîèçâåäåíèÿ "<" è ">" ðàñøèðåííûõ òåîðèé (1.12) ìåíÿþòñÿ ïðå-
îáðàçîâàíèÿìè, âêëþ÷àþùèìè ñàìó âðåìåíí�óþ ýâîëþöèþ òåîðèè. Òàêèå
æå ðåçóëüòàòû èìåþò ìåñòî äëÿ ëþáûõ äðóãèõ íåóíèòàðíûõ òåîðèé, êàê
ïðåäëàãàåòñÿ ïðîâåðèòü ÷èòàòåëþ.

Âàæíî çíàòü, ÷òî ñîîòâåòñòâóþùèå êàòàñòðîôè÷åñêèå íåñîãëàñîâàí-
íîñòè ñóùåñòâóþò äëÿ âñåõ êëàññè÷åñêèõ ïðèìåðîâ íåóíèòàðíûõ òåîðèé,
à èìåííî, êëàññè÷åñêèõ íåêàíîíè÷åñêèõ ôîðìóëèðîâîê [4g]. Îòñóòñòâèå
êàíîíè÷åñêîãî õàðàêòåðà âðåìåííîé ýâîëþöèè ïîäðàçóìåâàåò îòñóòñòâèå
ñîõðàíåíèÿ îñíîâíûõ åäèíèö, îòñóòñòâèå óíèêàëüíûõ è èíâàðèàíòíûõ
÷èñëîâûõ ïðåäñêàçàíèé è ò.ä.
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Ìàòåìàòè÷åñêèå íåñîãëàñîâàííîñòè íåóíèòàðíûõ è íåêàíîíè÷åñêèõ
òåîðèé ïðîñòî êàòàñòðîôè÷íû. Âñå ýòè òåîðèè ñôîðìóëèðîâàíû íàä äàí-
íûì ïîëåì ÷èñåë. Êàêàÿ áû íå áûëà òåîðèÿ, íåêàíîíè÷åñêàÿ íà êëàññè÷å-
ñêîì óðîâíå èëè íåóíèòàðíàÿ íà îïåðàòîðíîì óðîâíå, åå ïåðâàÿ íåèíâà-
ðèàíòíîñòü ýòî íåèíâàðèàíòíîñòü îñíîâíîé åäèíèöû, òî åñòü, îñíîâíîé
åäèíèöû, ëåæàùåé â îñíîâå ïîëÿ.

Îòñóòñòâèå ñîõðàíåíèÿ åäèíèöû òîãäà ïîäðàçóìåâàåò óòðàòó îñíîâ-
íîãî ïîëÿ ÷èñåë â êîòîðîì òåîðèÿ ñêîíñòðóèðîâàíà. Ýòî ïðèâîäèò ê òîìó,
÷òî âñÿ àêñèîìàòè÷åñêàÿ ñòðóêòóðà òåîðèè, ñôîðìóëèðîâàííàÿ â íà÷àëü-
íûé ìîìåíò âðåìåíè, íå ãîäèòñÿ äëÿ ïîñëåäóþùèõ ìîìåíòîâ âðåìåíè.

Íàïðèìåð, ôîðìóëèðîâêà íåóíèòàðíîé òåîðèè íà îáû÷íîì ãèëüáåð-
òîâîì ïðîñòðàíñòâå íå èìååò ìàòåìàòè÷åñêîãî ñìûñëà, òàê êàê ýòî ïðî-
ñòðàíñòâî îïðåäåëåíî íàä ïîëåì êîìïëåêñíûõ ÷èñåë. Óòðàòà ïîñëåäíåãî,
ïðè íåóíèòàðíûõ ïðåîáðàçîâàíèÿõ, ïîäðàçóìåâàåò óòðàòó ïåðâîãî.

Ñõîæèì îáðàçîì, ôîðìóëèðîâêà êëàññè÷åñêîé íåêàíîíè÷åñêîé òåî-
ðèè íàä åâêëèäîâûì ïðîñòðàíñòâîì, ñòðàäàåò êàòàñòðîôè÷åñêèìè ìàòå-
ìàòè÷åñêèìè íåñîãëàñîâàííîñòÿìè, òàê êàê, èç ÿñíûõ ñîîáðàæåíèé àê-
ñèîìàòè÷åñêîé ñîãëàñîâàííîñòè, åâêëèäîâî ïðîñòðàíñòâî òðåáóåò èíâà-
ðèàíòíîãî ïîëÿ äåéñòâèòåëüíûõ ÷èñåë.

Êîðî÷å ãîâîðÿ, ïîòåðÿ èíâàðèàíòíîñòè ôóíäàìåíòàëüíîé åäèíèöû
ïðè íåêàíîíè÷åñêèõ èëè íåóíèòàðíûõ âðåìåííûõ ýâîëþöèÿõ ïîäðàçó-
ìåâàåò êîëëàïñ âñåé ìàòåìàòè÷åñêîé ôîðìóëèðîâêè, áåç èçâåñòíûõ èñ-
êëþ÷åíèé.

Òåîðåìà 1.3 : Âñå êëàññè÷åñêèå òåîðèè ñ íåêàíîíè÷åñêèìè âðåìåí-
íûìè ýâîëþöèÿìè, ñôîðìóëèðîâàííûå íà îáû÷íûõ ìåòðè÷åñêèõ ïðî-
ñòðàíñòâàõ íàä îáû÷íûìè ïîëÿìè, íå îáëàäàþò ïîñëåäîâàòåëüíîé ìàòå-
ìàòè÷åñêîé ñòðóêòóðîé, òàê êàê, îòñóòñòâóåò èíâàðèàíòíîñòü âî âðåìåíè
åäèíèöû, ïîëåé, âåêòîðíûõ è ìåòðè÷åñêèõ ïðîñòðàíñòâ è ò.ä.

Ëó÷øàÿ èëëþñòðàöèÿ äàåòñÿ Ëè-äîïóñòèìîé ïåðåôîðìóëèðîâêîé èñ-
òîðè÷åñêèõ àíàëèòè÷åñêèõ óðàâíåíèé, ëàãðàíæåâûõ è ãàìèëüòîíîâûõ
óðàâíåíèé ñ âíåøíèìè ÷ëåíàìè [14](ñì. ìîíîãðàôèè [6c, 6d]), êîòîðûå
"íåïîñðåäñòâåííî óíèâåðñàëüíû" äëÿ âñåõ âîçìîæíûõ óðàâíåíèé äâè-
æåíèÿ. Òåì íå ìåíåå, îíè íå îáëàäàþò èíâàðèàíòíîé ñòðóêòóðîé è, êàê
ñôîðìóëèðîâàíî âûøå, íå èìåþò èçâåñòíîãî ôèçè÷åñêîãî ïðèìåíåíèÿ.

Òî æå ïðîèñõîäèò äëÿ áèðêãîôôîâñêîãî îáîáùåíèÿ ãàìèëüòîíîâîé
ìåõàíèêè, ïðåäñòàâëåííîãî â ìîíîãðàôèè [6b]. Äåéñòâèòåëüíî, òàêàÿ ìå-
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õàíèêà ÿâëÿåòñÿ íåêàíîíè÷åñêèì îáðàçîì îáû÷íîé ãàìèëüòîíîâîé ìåõà-
íèêè, îïèñûâàåìîé ëèòåðàòóðîé òîãî æå âðåìåíè (ñ óðåçàííûìè âíåøíè-
ìè ÷ëåíàìè). Ðàç òàê, îíè íåèíâàðèàíòíû îòíîñèòåëüíî èõ ñîáñòâåííîãî
äåéñòâèÿ, ñ ñîîòâåòñòâóþùèì ïîÿâëåíèåì íåñîãëàñîâàííîñòåé èç Òåîðå-
ìû 1.3.

×èòàòåëü äîëæåí èìåòü â âèäó, ÷òî óêàçàííûå íåñîãëàñîâàííîñòè îò-
íîñÿòñÿ íå òîëüêî ê óðàâíåíèÿì (1.12), íî òàê æå ê áîëüøîìó ÷èñëó
îáîáùåííûõ òåîðèé, êàê îæèäàåòñÿ èç íåïîñðåäñòâåííîé óíèâåðñàëüíî-
ñòè (1.12). Ñóùåñòâåííî âûäåëèòü â äàëüíåéøåì, ïî êðàéíåé ìåðå ñà-
ìûå âàæíûå õàðàêòåðíûå ñëó÷àè ôèçè÷åñêè íåñîãëàñîâàííûõ òåîðèé,
äëÿ ïðåäîòâðàùåíèÿ èõ âîçìîæíîãî ïðèìåíåíèÿ â õèìèè (ëèòåðàòóðó è
ïîäðîáíîñòè ñì. â [4g]):

1) Äèññèïàòèâíûå ÿäåðíûå òåîðèè [12a], âîñïðîèçâîäèìûå ÷åðåç ìíè-
ìûé ïîòåíöèàë â íåýðìèòîâûõ ãàìèëüòîíèàíàõ H = H0 = iV 	= H†, è ñî-
îòâåòñòâåííî íàðóøàþùèå ñòðóêòóðó (1.1). Ýòè òåîðèè óòðàòèëè âñå
àëãåáðû ñî ñêîáêàìè èõ âðåìåííîé ýâîëþöèè (òðåáóþùèìè áèëèíåé-
íîå ïðîèçâåäåíèå), ðàäè òðîéíûõ ñèñòåì, i dA/dt = A × H − H† × A =
[A,H,H†]. Ýòî ïîäðàçóìåâàåò ïîëíóþ óòðàòó òàêèõ ïîíÿòèé êàê "íåéòðî-
íû è ïðîòîíû" ïîíèìàåìûõ â òðàäèöèîííîì ñìûñëå, òàê êàê èõ îïðåäå-
ëåíèå (íàïðèìåð, äëÿ ñïèíà) ïðåäïîëàãàåò íàëè÷èå ñîãëàñîâàííîé àëãå-
áðû ñî ñêîáêàìè âðåìåííîé ýâîëþöèè.

2) Ñòàòèñòè÷åñêèå òåîðèè ñ âíåøíèì ÷ëåíîì C [12b], îòâå÷àþùèì
çà ñòîëêíîâåíèÿ, è óðàâíåíèÿìè äâèæåíèÿ ïëîòíîñòè i dρ/dt = ρ �H =
[ρ,H]+C, H = H†, êîòîðûå íå ïîçâîëÿþò ïðîèçâåäåíèþ ρ �H õàðàêòå-
ðèçîâàòü êàêóþ-ëèáî àëãåáðó, òàê æå êàê è ñóùåñòâîâàíèþ ýêñïîíåíöè-
àëüíîãî çàêîíà (1.1a), íå ãîâîðÿ óæå îá óñëîâèÿõ óíèòàðíîñòè.

3) Òàê íàçûâàåìûå "q-äåôîðìàöèè" ïðîèçâåäåíèÿ Ëè A×B−q×B×A,
ãäå q - îòëè÷íûé îò íóëÿ ñêàëÿð [12c], êîòîðûå ÿâëÿþòñÿ òðèâèàëüíûì
÷àñòíûì ñëó÷àåì (p,q)-äåôîðìàöèé Ñàíòèëëè (1.11).

4) Òàê íàçûâàåìûå "k-äåôîðìàöèè" [12d] êîòîðûå ÿâëÿþòñÿ ðåëÿòè-
âèñòñêîé âåðñèåé q-äåôîðìàöèé, ïîýòîìó òàêæå ÿâëÿþùèåñÿ ÷àñòíûì
ñëó÷àåì îáùèõ ñòðóêòóð (1.11).

5) Òàê íàçûâàåìûå "çâåçäî÷íûå äåôîðìàöèè" [12e] ñ îáîáùåííûì àñ-
ñîöèàòèâíûì ïðîèçâåäåíèåì A�B = A×T ×B, ãäå T̂ - ôèêñèðîâàí, è îáîá-
ùåííûì ïðîèçâåäåíèåì Ëè A � B−B � A, êîòîðûå íàðóøàþò ñòðóêòóðû
(1.1) è ñîâïàäàþò ñ Ëè-èçîòîïè÷åñêèìè çàêîíàìè Ñàíòèëëè.

6) Äåôîðìèðîâàííûå òåîðèè ñ îïåðàòîðàìè ðîæäåíèÿ-óíè÷òîæåíèÿ
[12f, 12g].
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7) Íåóíèòàðíûå ñòàòèñòè÷åñêèå òåîðèè [12h].
8) Íåîáðàòèìûå äèíàìèêè ÷åðíûõ äûð ñ Ëè-äîïóñòèìûìè

ñòðóêòóðàìè Ñàíòèëëè (1.16) [12i].
9) Íåêàíîíè÷åñêèå âðåìåííûå òåîðèè [12j].
10) Òàê íàçûâàåìûå ñóïåðñèììåòðè÷íûå òåîðèè [12k] ñ ïðîèçâåäåíè-

åì (A,B)= [A,B]+{A,B}= (A×B−B×A)+(A×B+B×A), êîòîðîå, î÷åâèä-
íî, ÿâëÿåòñÿ ÷àñòíûì ñëó÷àåì Ëè-äîïóñòèìîãî ïðîèçâåäåíèÿ Ñàíòèëëè
(1.12b) ñ T = 1 è W = I.

11) Ñóïåðàëãåáðû Êàöà-Ìóäè [121], â êîòîðûõ òàê æå èñïîëüçóåòñÿ
÷àñòíûé ñëó÷àé Ëè-äîïóñòèìîãî ïðîèçâåäåíèÿ Ñàíòèëëè (1.12b) ñ T = I
è ôàçîâûì ôàêòîðîì W .

12) Òåîðèè ñòðóí [12m], êîòîðûå èìåþò ñóïåðñèììåòðè÷íóþ ñòðóêòó-
ðó ñ ñîîòâåòñòâåííîé âðåìåííîé ýâîëþöèåé, êîòîðàÿ ÿâëÿåòñÿ íåêàíîíè-
÷åñêîé íà êëàññè÷åñêîì óðîâíå è íåóíèòàðíîé íà îïåðàòîðíîì óðîâíå.

13) Òåîðèè âåëèêîãî îáúåäèíåíèÿ íà èñêðèâëåííîì ìíîãîîáðàçèè [12m],
äëÿ êîòîðûõ âðåìåííàÿ ýâîëþöèÿ, òàê æå íåêàíîíè÷íà íà êëàññè÷åñêîì
óðîâíå è íåóíèòàðíà íà îïåðàòîðíîì óðîâíå.

Âñå âûøåïåðå÷èñëåííûå òåîðèè èìåþò íåóíèòàðíóþ ñòðóêòóðó ñôîð-
ìóëèðîâàííóþ ÷åðåç îáû÷íóþ ìàòåìàòèêó è, ñëåäîâàòåëüíî, èìåþò êà-
òàñòðîôè÷åñêèå ôèçè÷åñêèå íåñîãëàñîâàííîñòè Òåîðåìû 1.2

Áûëè ïîïûòêè ïîñòðîèòü îáîáùåííûå òåîðèè ÷åðåç îñëàáëåíèå ëè-
íåéíîãî õàðàêòåðà êâàíòîâîé ìåõàíèêè[4]. Ýòè òåîðèè, ïî ñóùåñòâó, îñíî-
âàíû íà óðàâíåíèÿõ íà ñîáñòâåííûå çíà÷åíèÿ ñî ñòðóêòóðîé H(t,r, p, |ψ〉)×
|ψ〉 = E ×|ψ〉 (òî åñòü H çàâèñèò îò âîëíîâûõ ôóíêöèé).

Äàæå íåñìîòðÿ íà ìàòåìàòè÷åñêóþ íåïîãðåøèìñòü è îáëàäàíèå íà
âèä ïî÷òè óíèòàðíîé âðåìåííîé ýâîëþöèåé, ýòè òåîðèè îáëàäàþò ðÿ-
äîì äðóãèõ ñåðüåçíûõ ôèçè÷åñêèõ íåäîñòàòêîâ, òàêèõ êàê: îíè íàðóøà-
þò ïðèíöèï ñóïåðïîçèöèè êâàíòîâîé ìåõàíèêè, ïîýòîìó îíè ñîâåðøåííî
íåïðèìåíèìû ê òàêèì êîìïîçèòíûì ñèñòåìàì êàê ìîëåêóëà; îíè íàðó-
øàþò ôóíäàìåíòàëüíóþ òåîðåìó Ìàêêåÿ îá èìïðèìèòèâíîñòè, êîòîðàÿ
íåîáõîäèìà äëÿ ïðèìåíåíèÿ ïðèíöèïîâ îòíîñèòåëüíîñòè Ãàëèëåÿ è Ýéí-
øòåéíà; è îáëàäàþò äðóãèìè ñòîëü ñåðüåçíûìè íåäîñòàòêàìè [4], ÷òî ýòî
ïðåïÿòñòâóåò ëþáûì èõ ïðèìåíåíèÿì.

Åùå îäíîé òèïè÷íîé ðàñøèðåííîé òåîðèåé ÿâëÿåòñÿòåîðèÿ Âàéíáåðãà
ñ íåàññîöèàòèâíîé îáåðòûâàþùåé àëãåáðîé [12n]. Ýòî òåîðèÿ, â êîòîðîé
àññîöèàòèâíîå ïðîèçâåäåíèå A×B ïðîèçâåäåíèÿ Ëè [A,B] = A×B−B×A
çàìåíÿåòñÿ îïðåäåëåííûì íåàññîöèàòèâíûì ïðîèçâåäåíèåì A�B, A�
(B�C) 	= (A�B)�C.
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Ïîñëåäíÿÿ òåîðèÿ íàðóøàåò òåîðåìó íåêâàíòîâàíèÿ Îêóáî [4a], êî-
òîðàÿ çàïðåùàåò èñïîëüçîâàíèå íåàññîöèàòèâíûõ îáåðòûâàþùèõ àëãåáð
èç-çà êàòàñòðîôè÷åñêèõ ôèçè÷åñêèõ ïîñëåäñòâèé, òàêèõ êàê óòðàòà ýêâè-
âàëåíòíîñòè ìåæäó ïðåäñòàâëåíèÿìè Øðåäèíãåðà è Ãåéçåíáåðãà (ïåðâîå
îñòàåòñÿ àññîöèàòèâíûì, â òî âðåìÿ êàê ïîñëåäíåå ñòàíîâèòñÿ íåàññîöè-
àòèâíûì, ÷òî ïðèâîäèò ê íåýêâèâàëåíòíîñòè).

Òåîðèÿ Âàéíáåðãà òàê æå èìååò äîïîëíèòåëüíûå ñåðüåçíûå íåñîãëà-
ñîâàííîñòè, èçó÷åííûå â äåòàëÿõ â ðàáîòå [4d], òàêèå êàê: ïîëíîå îò-
ñóòñòâèå êàêîé-ëèáî åäèíèöû âîîáùå, íå ãîâîðÿ óæå î íåäîñòàòêå åå
èíâàðèàíòíîñòè (èç-çà îòñóòñòâèÿ êàêîé-ëèáî âåëè÷èíû E òàêîé, ÷òî
E �A ≡ A�E = A, ∀A), ñ ñîîòâåòñòâóþùåé íåâîçìîæíîñòüþ ïðèìåíå-
íèÿ äëÿ èçìåðåíèé; íàðóøåíèå ïðèíöèïîâ îòíîñèòåëüíîñòè Ãàëèëåÿ è
Ýéíøòåéíà (èç-çà îòñóòñòâèÿ ýêñïîíåíöèèðîâàíèÿ); è äðóãèå.

Íåêîòîðûå àâòîðû ïûòàëèñü òàêæå îñëàáèòü ëîêàëüíî-äèôôåðåíöè-
àëüíûé õàðàêòåð êâàíòîâîé ìåõàíèêè [4]. Ïîïûòêè áûëè ñäåëàíû ÷åðåç
äîáàâëåíèå "èíòåãðàëüíûõ ïîòåíöèàëîâ" V =

∫
dτΓ(τ, . . .) â ãàìèëüòîíè-

àí.
Ýòè òåîðèè èìåþò ñòðóêòóðíûå ðàñêîëû êàê â ìàòåìàòè÷åñêîì, òàê

è ôèçè÷åñêîì îñíîâàíèÿõ. Äåéñòâèòåëüíî, íåëîêàëüíîå ðàñøèðåíèå ðàç-
âèâàåòñÿ ÷åðåç òðàäèöèîííóþ ìàòåìàòèêó êâàíòîâîé ìåõàíèêè, êîòî-
ðàÿ, íà÷èíàÿ ñ åå òîïîëîãèè, ñòðîãî ëîêàëüíî-äèôôåðåíöèàëüíà, ñëåäî-
âàòåëüíî ïðåäïîëàãàþòñÿ ôóíäàìåíòàëüíûå ìàòåìàòè÷åñêèå íåñîãëàñî-
âàííîñòè. Íåëîêàëüíûå âçàèìîäåéñòâèÿ èìåþò â îáùåì êîíòàêòíûé òèï,
äëÿ êîòîðîãî ïîíÿòèå ïîòåíöèàëà íå èìååò ôèçè÷åñêîãî ñìûñëà, ÷òî âû-
ëèâàåòñÿ â ñåðüåçíûå ôèçè÷åñêèå íåñîãëàñîâàííîñòè.

Â çàêëþ÷åíèè îòìåòèì, ÷òî â íà÷àëå 1980-õ ãîäîâ, Ñàíòèëëè áûëè
íàéäåíû êëàññè÷åñêèå è îïåðàòîðíûå îáîáùàþùèå òåîðèè [5, 6], êîòî-
ðûå ÿâëÿþòñÿ íåïîñðåäñòâåííî óíèâåðñàëüíûìè â ñâîåé îáëàñòè, à òàê-
æå ìíîæåñòâî áîëåå ïðîñòûõ âåðñèé ðàçëè÷íûõ àâòîðîâ. Îäíàêî, âñå ýòè
òåîðèè íå èìåþò ôèçè÷åñêîãî ñìûñëà, òàê êàê îíè íåèíâàðèàíòíû ïðè
èõ ðàçðàáîòêå ñ ïîìîùüþ îáû÷íîé ìàòåìàòèêè.

1.8 Àäðîííàÿ ìåõàíèêà

Ðàáîòàÿ â Ãàðâàðäñêîì óíèâåðñèòåòå ïðè ïîääåðæêå Äåïàðòàìåíòà
Ýíåðãåòèêè ÑØÀ (DOE), Ñàíòèëëè â 1978 ã. â ðÿäå ðàáîò [5c, 5d, 5e]
ïðåäëîæèë êîíñòðóêöèþ àäðîííîãî îáîáùåíèÿ êâàíòîâîé ìåõàíèêè, èëè
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äëÿ êðàòêîñòè àäðîííóþ ìåõàíèêó, èìåþùóþ ñëåäóþùèå âåòâè:
I) Èçîòîïè÷åñêàÿ âåòâü àäðîííîé ìåõàíèêè, êîòîðàÿ õàðàêòå-

ðèçóåòñÿ ñëåäóþùèì îáîáùåíèåì îñíîâíûõ óðàâíåíèé Ðàçäåëà 1.1 íà H

íàä C, âïåðâûå ïðåäëîæåííîå â [5e], óðàâíåíèå (4.15.49),

A(t) = U ×A(0)×U† = ei×H×T×t ×A(0)× e−i×t×T×H , (1.18a)

i
dA
dt

= [A,̂H] = A×̂H −H×̂A = A×T×H −H×T×A, (1.18b)

T = T † > 0, U ×U† 	= I, (1.18c)

ãäå T ýòî íåñèíãóëÿðíûé îïåðàòîð (èëè ìàòðèöà), ñ êëàññè÷åñêèìè àíà-
ëîãàìè [5d]

A(t) = et×T j
i
×(∂H/∂ ri)×(∂/∂ p j)×A(0)× e−t×T j

i
×(∂/∂ ri)×(∂H/∂ r j), (1.19a)

drk

dt
= T k

i (t,r, p)× ∂H(t,r, p)
∂ pi

,
d pk

dt
= −T i

k (t,r, p)× ∂H(t,r, p)
∂ ri , (1.19b)

dA
dt

= [a,̂H] =
∂A
∂ ri ×T i

j ×
∂H
∂ p j

− ∂H
∂ ri ×T i

j ×
∂A
∂ p j

, (1.19c)

ãäå òåðìèí "èçîòîïè÷åñêèé" áûë ïðåäëîæåí [5d], èñõîäÿ èç ãðå÷åñêîãî
ñìûñëà ýòîãî ñëîâà, ÷òîáû ïîä÷åðêíóòü "ñîõðàíÿþùèé àêñèîìû õàðàê-
òåð" íîâîé òåîðèè. Äåéñòâèòåëüíî, íîâûå ñêîáêè [A,̂B] = A×̂B−B×̂A =
A×T ×B−B×T ×A â ñàìîì äåëå óäîâëåòâîðÿþò àêñèîìàì àëãåáð Ëè,
õîòÿ è â èõ îáîáùåííîé ôîðìå.

Äîìèíèðóþùàÿ ÷åðòà òåîðèè (1.18) ñîñòîèò â íàëè÷èè íåóíèòàðíîñòè
(1.18c), áëàãîäàðÿ îòñóòñòâèþ êîììóòàòèâíîñòè ìåæäó H è T . Ñëåäîâà-
òåëüíî, òåîðèÿ íå âõîäèò â êëàññ ýêâèâàëåíòíîñòè êâàíòîâîé ìåõàíèêå.

Îòñþäà ñëåäóåò, ÷òî òåîðèÿ (1.18) äîïóñêàåò íåïîòåíöèàëüíî-íåãà-
ìèëüòîíîâû ñèëû, ïðåäñòàâëÿåìûå èçîòîïè÷åñêèì ýëåìåíòîì T , êîòî-
ðûé â ñàìîì äåëå íåãàìèëüòîíîâ ïî ñâîåé ïðèðîäå. Â ÷àñòíîñòè, êðî-
ìå óñëîâèÿ ýðìèòîâîñòè è ïîëîæèòåëüíîé îïðåäåëåííîñòè, T = T † > 0,
óðàâíåíèå (1.18) ñîõðàíÿåò ôóíêöèîíàëüíóþ çàâèñèìîñòü èçîòîïè÷åñêî-
ãî îïåðàòîðà, êîòîðàÿ ìîæåò èìåòü ôîðìó T = T (r,v,ψ,∂ψ, . . .). Ñëåäî-
âàòåëüíî, íåïîòåíöèàëüíûå âçàèìîäåéñòâèÿ âîñïðîèçâîäèìûå T ìîãóò
áûòü íåëèíåéíûìè ïî âîëíîâûì ôóíêöèÿì, à òàêæå íåïîòåíöèàëüíûìè
èíòåãðàëüíûìè, ïî æåëàíèþ.
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Äðóãîé âàæíîé ÷åðòîé òåîðèè (1.18) ÿâëÿåòñÿ íàëè÷èå ñòðóêòóðíîé
îáðàòèìîñòè, òî åñòü îáðàòèìîñòè äëÿ îáðàòèìîãî ãàìèëüòîíèàíà, òàê
æå êàê â ñëó÷àå êâàíòîâîé ìåõàíèêè. Ýòî ïðîèñõîäèò èç-çà ñîïðÿæåíèÿ
âî âðåìåíè ÷åðåç îïåðàöèþ ýðìèòîâà ñîïðÿæåíèÿ, êîòîðàÿ ñâîäèò íà
íåò âñå âîçìîæíûå ïîïûòêè âîñïðîèçâåäåíèÿ íåîáðàòèìîñòè ÷åðåç çàâè-
ñèìîñòü îò âðåìåíè èçîòîïè÷åñêèõ ýëåìåíòîâ T = T (t, . . .) 	= T (−t, . . .).

Åùå îäíà âàæíàÿ ÷åðòà âûøåïðèâåäåííîé òåîðèè, ýòî âûïîëíåíèå
îáû÷íûõ çàêîíîâ ñîõðàíåíèÿ, â âèäó, î÷åâèäíî, ïîëíîãî àíòèñèììåòðè÷-
íîãî õàðàêòåðà ôóíäàìåíòàëüíûõ ñêîáîê, íàïðèìåð,

i× dH
dt

= H×̂H −H×̂H = H ×T ×H −H ×T ×H ≡ 0. (1.20)

Ñëåäîâàòåëüíî, èçîòîïè÷åñêàÿ âåòâü àäðîííîé ìåõàíèêè, â ÷àñòíîñòè,
ïîäõîäèò äëÿ âîñïðîèçâåäåíèÿ çàìêíóòî-èçîëèðîâàííûõ îáðàòèìûõ ñè-
ñòåì ñ ëèíåéíûìè è íåëèíåéíûìè, ëîêàëüíûìè è íåëîêàëüíûìè, ïîòåí-
öèàëüíûìè è íåïîòåíöèàëüíûìè âíóòðåííèìè ñèëàìè.

Î÷åâèäíî, ÷òî òåîðèè (1.18) è (1.19) îáåùàþò áîëåå ãëóáîêîå ïîíèìà-
íèå ìîëåêóëÿðíûõ ñòðóêòóð, òàê êàê, â äîáàâîê êî âñåì òðàäèöèîííûì
÷åðòàì êâàíòîâîé ìåõàíèêè, âîñïðîèçâåäåííîé ñ ãàìèëüòîíèàíîì H, îíè
ïîçâîëÿþò êîëè÷åñòâåííîå âîñïðîèçâåäåíèå ãëóáîêîãî âçàèìíîãî ïåðå-
êðûòèÿ âîëíîâûõ ïàêåòîâ âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ ÷åðåç èçîòîïè÷åñêèå
ýëåìåíòû, êîòîðîå ìû áóäåì èçó÷àòü â äàëüíåéøåì.

II) Ãåíîòîïè÷åñêàÿ âåòâü àäðîííîé ìåõàíèêè, êîòîðàÿ îñíîâàíà
íà ñëåäóþùåì äàëüíåéøåì îáîáùåíèè äèíàìè÷åñêèõ óðàâíåíèé Ðàçäåëà
1.1, âïåðâûå ïðåäëîæåííîì â [5e], óðàâíåíèÿ (4.15.34) è (4.18.11):

A(t) = U×A(0)×U† = ei×H×Q×t×A(0)×e−i×t×P×H , P = Q†, (1.21a)

i dA
dt = (A,̂B) = A<B−B>A =

= A×P×H −H ×Q×A =

= (A×T×B−B×T×A)+(A×W×B+B×W×A) =

= [A,̂B]+{A,̂B},

(1.21b)

P 	= Q, P = Q†, U ×U† 	= I, (1.21c)

ãäå P = T +W, Q = T −W è P+Q íåñèíãóëÿðíûå íåýðìèòîâû îïåðàòîðû
(èëè ìàòðèöû), ñ êëàññè÷åñêèìè àíàëîãàìè [5d, 5f],

A(t) = et×(∂H/∂ p j)×Pi
j×(∂/∂ ri)×A(0)×e−t×(∂/∂ p j)×Qi

j×(∂H/∂ ri), (1.22a)
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drk

dt
= Pk

i (t,r, p)× ∂H(t,r, p)
∂ pi

,
d pk

dt
= Qi

k(t,r, p)× ∂H(t,r, p)
∂ ri , (1.22b)

dA
dt

= (A,̂B) =
∂A
∂ ri×Pi

j×
∂H
∂ p j

− ∂H
∂ ri ×Qi

j×
∂A
∂ p j

, (1.22c)

ïðè óñëîâèè, ÷òî àíòèñèììåòðè÷íûå ñêîáêè, ñâÿçàííûå ñ îáîáùåííûìè
ñêîáêàìè, [A,̂B] = (A,̂B)− (B,̂A), åñòü Ëè-ñêîáêè.

Òåðìèí "ãåíîòîïè÷åñêèé" áûë ïðåäëîæåí [5d], èñõîäÿ èç åãî ãðå÷å-
ñêîãî çíà÷åíèÿ, ÷òîáû ïîä÷åðêíóòü "àêñèîìàòè÷åñêè èíäóöèðîâàííûé
õàðàêòåð" òåîðèè. Äåéñòâèòåëüíî, èçíà÷àëüíûé Ëè-õàðàêòåð òåîðèè òå-
ïåðü ïîòåðÿí, â ïðåäïî÷òåíèè áîëåå øèðîêèõ àêñèîì Ëè-äîïóñòèìîñòè.

Î÷åâèäíî, ÷òî òåîðèÿ (1.21) íåóíèòàðíà, êàê óïðîùåííàÿ âåðñèÿ (1.18),
õîòÿ òåïåðü òåîðèÿ ñòðóêòóðíî íåîáðàòèìà, òî åñòü íåîáðàòèìà äëÿ âñåõ
îáðàòèìûõ ãàìèëüòîíèàíîâ, êàê è áûëî æåëàòåëüíî. Áîëåå òîãî, íåîáðà-
òèìîñòü âîñïðîèçâîäèòñÿ íåýðìèòîâîñòüþ ãåíîòîïè÷åñêèõ ýëåìåíòîâ P è
Q, à íå ãàìèëüòîíèàíîì, ÷òî òîæå áûëî æåëàòåëüíî.

Äðóãîé âàæíîé õàðàêòåðèñòèêîé âûøåèçëîæåííîé ðàñøèðåííîé òåî-
ðèè, ÿâëÿåòñÿ âîñïðîèçâåäåíèå âðåìåíí�îé íîðìû âàðèàöèé ôèçè÷åñêèõ
õàðàêòåðèñòèê (èíîé, ÷åì îáû÷íûå çàêîíû ñîõðàíåíèÿ), î÷åâèäíî â âèäó
òîãî ôàêòà, ÷òî äèíàìè÷åñêèå ñêîáêè íå îáÿçàòåëüíî òåïåðü êîíöåïòó-
àëüíî àíòèñèììåòðè÷íû. Òîãäà ìû èìååì âðåìåíí�óþ íîðìó âàðèàöèè
ïîëíîé ýíåðãèè

i× dH
dt

= (H ,̂H) = H <H −H >H = H×P×H −H×Q×H 	= 0. (1.23)

Î÷åâèäíî, ÷òî òåîðèè (1.21) è (1.22) îáåùàþò áîëåå ãëóáîêîå ïîíèìà-
íèå íåîáðàòèìûõ ïðîöåññîâ è õèìè÷åñêèõ ðåàêöèé, òàê êàê â äîáàâîê ê
âêëþ÷åíèþ âñåõ îáû÷íûõ êâàíòîâî-õèìè÷åñêèõ ìåòîäîâ ÷åðåç îáû÷íûé
ãàìèëüòîíèàí H, îíè äîïóñêàþò äîïîëíèòåëüíûå ãåíîòîïè÷åñêèå ýëåìåí-
òû P è Q, ïîäõîäÿùèå äëÿ âîñïðîèçâåäåíèÿ íåîáðàòèìîñòè.

III) Ãèïåðñòðóêòóðíàÿ âåòâü àäðîííîé ìåõàíèêè, êîòîðàÿ îñíî-
âàíà íà ñëåäóþùèõ ìíîãîçíà÷íûõ óðàâíåíèÿõ, âïåðâûå ïðåäëîæåííûõ
Ñàíòèëëè â îäíîé èç ïîñëåäíèõ ñòàòåé [5k]

A(t) = U×A(0)×U† = ei×H×{Q}×t×A(0)×e−i×t×{P}×H ,
P = Q†,

(1.24a)
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i dA
dt = (A,̂H) = A < H −H > A =

= A×{P}×H −H ×{Q}×A =

= (A×{T}×H −H ×{T}×A)+

+(A×{W}×H +H ×{W}×A) =

= [A,̂H]+{A,̂H},

(1.24b)

{P} = {P1,P2,P3, . . .} 	= {Q} = {Q1,Q2,Q3, . . .}, (1.24c)

ãäå {P} = {T}+{W}, {Q} = {T}−{W} è {P±Q} òåïåðü íåñèíãóëÿðíûé
íàáîð îïåðàòîðîâ (èëè ìàòðèö), ñ êëàññè÷åñêèìè àíàëîãàìè [5k]

A(t) = et×(∂H/∂ p j)×{P}i
j×(∂/∂ ri)× (1.25a)

×A(0)× e−t×(∂/∂ p j)×{Q}i
j×(∂H/∂ ri),

drk

dt
={P}k

i (t,r, p)×∂H(t,r, p)
∂ pi

,
d pk

dt
=−{Q}i

k(t,r, p)×∂H(t,r, p)
∂ ri , (1.25b)

dA
dt

= (A,̂H) =
∂A
∂ ri ×{P}i

j ×
∂H
∂ p j

− ∂H
∂ ri ×{Q}i

j ×
∂A
∂ p j

. (1.25c)

âíîâü ïðè óñëîâèè, ÷òî ïðèâëå÷åííûå àíòèñèììåòðè÷íûå ñêîáêè èìåþò
Ëè-òèï, õîòÿ è ìíîãîçíà÷íîé âåðñèè.

Òåðìèí "ãèïåðñòðóêòóðíûé" áûë ïðåäëîæåí [5k] êàê ñîîòâåòñòâóþ-
ùèé ìàòåìàòè÷åñêîìó ñìûñëó òåðìèíà "ìíîãîçíà÷íûé". Âûøåîçíà÷åí-
íîå òðåòüå ðàñøèðåíèå àäðîííîé ìåõàíèêè, î÷åâèäíî, ñîõðàíÿåò íåóíè-
òàðíûé, íåîáðàòèìûé õàðàêòåð ãåíîòîïè÷åñêîé òåîðèè, íî äîáàâëÿåò ìíî-
ãî÷èñëåííûå óðîâíè ñâîáîäû, ñâÿçàííûå ñ ìíîãîçíà÷íîñòüþ è, ñëåäîâà-
òåëüíî, ïîçâîëÿåò êîëè÷åñòâåííûå èññëåäîâàíèÿ áèîëîãè÷åñêèõ ñòðóê-
òóð, êàê ýòî áóäåò ïîêàçàíî.

Äîñòèæåíèå èíâàðèàíòíîé ôîðìóëèðîâêè íåëèíåéíûõ, íåëîêàëüíûõ
è íåïîòåíöèàëüíûõ âçàèìîäåéñòâèé òðåáóåò êîíñòðóèðîâàíèÿ íîâîé ìà-
òåìàòèêè ñèëüíî âîçðîñøåé ñëîæíîñòè, ïðåäëîæåííîé Ñàíòèëëè [5d, 5k]
ïîä íàçâàíèÿìè èçî-, ãåíî- è ãèïåð-ìàòåìàòèêè. Ýòè íîâûå ìàòåìàòèêè
áóäóò ðàññìîòðåíû â ñëåäóþùåé ãëàâå.

Ãëàâíàÿ ñóùåñòâåííàÿ ïðè÷èíà äëÿ ââåäåíèÿ íîâîé ìàòåìàòèêè ñëå-
äóþùàÿ. Îñíîâíàÿ åäèíèöà I êâàíòîâîé ìåõàíèêè è êâàíòîâîé õèìèè
åñòü åäèíèöà óíèâåðñàëüíîé îáåðòûâàþùåé îïåðàòîðíîé àëãåáðû ñ îáû÷-
íûì ïðîèçâåäåíèåì A×B (= AB), I ×A = A× I = A, äëÿ âñåõ âîçìîæíûõ
ýëåìåíòîâ A.
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Ïîñëå ïîäíÿòèÿ àññîöèàòèâíîãî ïðîèçâåäåíèÿ â ôîðìå A×̂B = A×T ×
B, ñ ôèêñèðîâàííûì îïåðàòîðîì (èëè ìàòðèöåé) T , î÷åâèäíî, ÷òî I áîëü-
øå íå åäèíèöà òåîðèè, I×̂A = T ×A 	= A, ÷òî âåäåò ê êàòàñòðîôè÷åñêèì
ôèçè÷åñêèì è ìàòåìàòè÷åñêèì íåñîãëàñîâàííîñòÿì, â òîì ñëó÷àå, åñëè
ìû ïîëüçóåìñÿ îáû÷íîé ìàòåìàòèêîé.

Äîñòèæåíèå èíâàðèàíòíîñòè òðåáóåò, âî ïåðâûõ, èäåíòèôèêàöèè íî-
âîé îáîáùåííîé åäèíèöû òåîðèè, è çàòåì, ðåêîíñòðóêöèè èçíà÷àëüíîé
ìàòåìàòèêè â ñîîòâåòñòâèè ñ íîâîé åäèíèöåé, ñëåäîâàòåëüíî, ïîäðàçó-
ìåâàåòñÿ ââåäåíèå íîâûõ ÷èñåë è ïîëåé, íîâûõ âåêòîðîâ è ãèëüáåðòîâà
ïðîñòðàíñòâà, íîâûõ àëãåáð è ãåîìåòðèé è ò.ä.

Â ñåðåäèíå 1990-õ ãîäîâ ýòà íîâàÿ ìàòåìàòèêà áûëà äîñòàòî÷íî ðàç-
ðàáîòàíà. Îäíàêî, ðàçëè÷íûå âåòâè àäðîííîé ìåõàíèêè âñå åùå èñïû-
òûâàþò íåäîñòàòîê â èíâàðèàíòíîñòè. Ïîñëå óñèëåííûõ èññëåäîâàíèé,
ïðîáëåìà âûëèëàñü, êàê ìèíèìóì, â ïðèíöèïèàëüíî íîâîå èñ÷èñëåíèå,
çàâèñÿùåå, î÷åâèäíî, îò îñíîâíîé åäèíèöû, êîãäà ïîñëåäíÿÿ áîëüøå íå
ÿâëÿåòñÿ òðèâèàëüíîé êîíñòàíòîé.

Ìàòåìàòè÷åñêàÿ çðåëîñòü, íàêîíåö, áûëà äîñòèãíóòà òîëüêî â ðàáîòå
[5k] 1996 ãîäà, êîòîðàÿ ïîêàçàëà íåîáõîäèìîñòü ïîäíÿòèÿ èçíà÷àëüíî-
ãî äèôôåðåíöèàëüíîãî èñ÷èñëåíèÿ. Èíâàðèàíòíàÿ ôîðìóëèðîâêà àäðîí-
íîé ìåõàíèêè áûëà çàòåì äîñòèãíóòà â ðàáîòàõ [5l, 5n]. Ñëåäîâàòåëüíî,
÷èòàòåëü äîëæåí èìåòü â âèäó, ÷òî âñå ïóáëèêàöèè êàñàþùèåñÿ àäðîííîé
ìåõàíèêè äî ðàáîò [5k, 5l, 5n] 1996-1997 ãîäîâ, ôèçè÷åñêè íåñîãëàñîâàí-
íû, òàê êàê, èñïûòûâàþò íåäîñòàòîê â ïîëíîé èíâàðèàíòíîñòè, íåîáõî-
äèìîé äëÿ ïîñëåäîâàòåëüíîãî ïðèìåíåíèÿ.

Â îáùåì, àäðîííàÿ ìåõàíèêà, ýòî îáðàç êâàíòîâîé ìåõàíèêè, ñôîðìó-
ëèðîâàííûé ÷åðåç íîâóþ èçî-, ãåíî- è ãèïåð-ìàòåìàòèêó è èõ èçîäóàëü-
íûå, ñ ñîîòâåòñòâóþùåé èçî-, ãåíî- è ãèïåð-ìåõàíèêîé äëÿ âîñïðîèçâå-
äåíèÿ îäíîçíà÷íûõ îáðàòèìûõ, îäíîçíà÷íûõ íåîáðàòèìûõ è ìíîãîçíà÷-
íûõ íåîáðàòèìûõ ñèñòåì ñîîòâåòñòâåííî.

Ñëåäóåò çàìåòèòü, ÷òî àäðîííàÿ ìåõàíèêà ñîâïàäàåò ñ êâàíòîâîé ìå-
õàíèêîé íà àáñòðàêòíîì, ñâîáîäíîì îò ðåàëèçàöèè óðîâíå âî âñåõ èçî-,
ãåíî è ãèïåð-âåòâÿõ. Ôàêòè÷åñêè, àäðîííàÿ ìåõàíèêà âñåãî ëèøü ïðåäïî-
ëàãàåò ðàñøèðåííóþ ðåàëèçàöèþ òðàäèöèîííûõ êâàíòîâûõ àêñèîì Ðàç-
äåëà 1.1.

Â ÷àñòíîñòè, àäðîííàÿ ìåõàíèêà ñîõðàíÿåò âñå îáû÷íûå çàêîíû è
ïðèíöèïû êâàíòîâîé ìåõàíèêè, òàêèå êàê ïðèíöèï çàïðåòà Ïàóëè, ïðèí-
öèï íåîïðåäåëåííîñòè Ãåéçåíáåðãà, çàêîíû ïðè÷èííîñòè, âåðîÿòíîñòè è
ò.ä.
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Ê òîìó æå, àäðîííàÿ ìåõàíèêà ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé "ïîïîëíåíèå" êâàí-
òîâîé ìåõàíèêè â ñîîòâåòñòâèè ñî çíàìåíèòûì àðãóìåíòîì Ýéíøòåéíà-
Ïîäîëüñêîãî-Ðîçåíà [3a], è îáåñïå÷èâàåò êîíêðåòíóþ è ÿñíóþ ðåàëèçà-
öèþ òåîðèè "ñêðûòûõ ïåðåìåííûõ" [3c], êîòîðàÿ òî÷íî ðåàëèçóåòñÿ èçî-
òîïè÷åñêèì ýëåìåíòîì λ = T . Ïîñëåäíèé àñïåêò äåòàëüíî èçó÷åí â ðàáî-
òå [3e] è ìû íå ïðèâîäèì çäåñü ýòè ðåçóëüòàòû äëÿ êðàòêîñòè.

Ìû äîëæíû íàêîíåö îòìåòèòü, ÷òî àäðîííàÿ ìåõàíèêà äîïóñêàåò äî-
ïîëíèòåëüíóþ íîâóþ ìàòåìàòèêó, òàê íàçûâàåìóþ èçîäóàëüíóþ ìàòå-
ìàòèêó [5k], äëÿ èíâàðèíòíîé ôîðìóëèðîâêè àíòèìàòåðèè íà âñåõ óðîâ-
íÿõ [5o]. Ñëåäîâàòåëüíî, àäðîííàÿ ìåõàíèêà äîïóñêàåò âîñåìü êëàññè-
÷åñêèõ âåòâåé (êëàññè÷åñêàÿ ãàìèëüòîíîâà, èçî-, ãåíî- è ãèïåð-ìåõàíèêà
äëÿ îïèñàíèÿ ìàòåðèè, ïëþñ èçîäóàëüíûå ê íèì äëÿ îïèñàíèÿ àíòèìà-
òåðèè), òàê æå êàê âîñåìü ñîîòâåòñòâóþùèõ îïåðàòîðíûõ âåòâåé ñ âîñå-
ìüþ ïåðåêðûâàþùèìèñÿ êàðòàìè (íàçûâàåìûìè îáû÷íûìè, èçî-, ãåíî-
è ãèïåð-êâàíòîâàíèÿìè è èõ èçîäóàëüíûå).

Äëÿ êðàòêîñòè, â ýòîé ìîíîãðàôèè ìû áóäåì ðàññìàòðèâàòü òîëüêî
ìàòåðèþ, è èçîäóàëüíàÿ ìàòåìàòèêà è ñâÿçàííûå ñ íåé òåîðèè ðàññìàò-
ðèâàòüñÿ íå áóäóò. Îäíàêî, ÷èòàòåëü äîëæåí èìåòü â âèäó, ÷òî èçîäóàëü-
íàÿ ìàòåìàòèêà îêàçûâàåòñÿ âåñüìà ïîëåçíîé äëÿ ÷èñëåííîãî âîñïðîèç-
âåäåíèÿ áèîëîãè÷åñêèõ ïðîöåññîâ, òàêèõ êàê áèôóðêàöèè. Ïîýòîìó, èçó-
÷åíèå èçîäóàëüíîé òåîðèè ðåêîìåíäóåòñÿ èññëåäîâàòåëÿì, ðàáîòàþùèì
â îáëàñòè áèîëîãèè.

Ê íàñòîÿùåìó âðåìåíè, íîâàÿ àäðîííàÿ ìåõàíèêà íàõîäèò ñâîå ïðè-
ìåíåíèå è ýêñïåðèìåíòàëüíûå ïîäòâåðæäåíèÿ ïðàêòè÷åñêè âî âñåõ îá-
ëàñòÿõ íàóêè, âêëþ÷àÿ ôèçèêó ýëåìåíòàðíûõ ÷àñòèö, ÿäåðíóþ ôèçèêó,
àñòðîôèçèêó, ñâåðõïðîâîäèìîñòü, õèìèþ, ãðàâèòàöèþ è êîñìîëîãèþ. Ðà-
áîòà [6k] äàåò âñåñòîðîííèé îáçîð. Íåñêîëüêî îáû÷íûõ ïðèìåíåíèé ïî-
êàçàíû íà Ðèñ. 1.9�1.20 áåç òðàêòîâêè.
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Ðèñ. 1.8: Ñõåìàòè÷åñêîå èçîáðàæåíèå ôóíäàìåíòàëüíûõ óñëîâèé, èçó-
÷åííûõ â ýòîé ñòàòüå, � ãëóáîêîå ïåðåêðûòèå ïðîòÿæåííûõ âîëíîâûõ
ïàêåòîâ âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ ñ òî÷å÷íûìè çàðÿäàìè â ñèíãëåòíîì ñî-
åäèíåíèè, êàê òðåáóåò ïðèíöèï Ïàóëè. Çàìåòèì åùå ðàç, ÷òî äëÿ êâàíòî-
âîé ìåõàíèêè ýëåêòðîíû òî÷å÷íû è, ñëåäîâàòåëüíî, óñëîâèÿ ýòîé ôèãóðû
íå èìåþò ñìûñëà âîîáùå. Îäíàêî, ýòîò òî÷å÷íûé õàðàêòåð â îáùåì îò-
íîñèòñÿ ê çàðÿäîâîé ñòðóêòóðå ýëåêòðîíà. Äëÿ îáîáùàþùåé àäðîííîé
ìåõàíèêè òî÷å÷íàÿ çàðÿäîâàÿ ñòðóêòóðà ýëåêòðîíîâ ñîõðàíÿåòñÿ, ñ äî-
ïîëíèòåëüíûì èçó÷åíèåì ïåðåêðûòèÿ ïðîòÿæåííûõ âîëíîâûõ ïàêåòîâ.
Ê òîìó æå, êâàíòîâàÿ ìåõàíèêà ìîæåò îïèñàòü ýëåêòðîíû òîëüêî ÷åðåç
äèíàìè÷åñêèå óðàâíåíèÿ, êîòîðûå ÿâëÿþòñÿ ëèíåéíûìè, ëîêàëüíûìè è
ïîòåíöèàëüíûìè. Íàïðîòèâ, àäðîííàÿ ìåõàíèêà ñïîñîáíà èíâàðèàíòíûì
ñïîñîáîì âîñïðîèçâåñòè ãëàâíûå õàðàêòåðèñòèêè âîëíîâîãî ïåðåêðûòèÿ,
òàê êàê îíà â îáùåì ñëó÷àå íåëèíåéíà, íåëîêàëüíà è íåïîòåíöèàëüíà.
Êàê ìû óâèäèì â Ãëàâàõ 3 è 4, ïîñëåäíåå óñëîâèå ïðåäïîëàãàåò ïîÿâ-
ëåíèå ïðèíöèïèàëüíî íîâîé ñèëû ïðèòÿæåíèÿ ìåæäó âàëåíòíûìè ýëåê-
òðîíàìè, ñ ëîãè÷åñêè âûòåêàþùåé íîâîé êîíöåïöèåé âàëåíòíûõ ñâÿçåé
è ìîëåêóëÿðíûõ ñòðóêòóð, ñïîñîáíîé âåñüìà òî÷íî âîñïðîèçâîäèòü ýêñ-
ïåðèìåíòàëüíûå äàííûå.
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Ðèñ. 1.9: [6k] Ýêñïåðèìåíòàëüíîå ïîäòâåðæäåíèå àäðîííîé ìåõàíèêè
â ôèçèêå ýëåìåíòàðíûõ ÷àñòèö, âåñüìà âàæíîå äëÿ ýòîé ìîíîãðàôèè.
Òî÷íîå ñîâïàäåíèå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ ïî Áîçå-Ýéíøòåéíîâñêèì
êîððåëÿöèÿì äëÿ ïðîòîí-àíòèïðîòîí àííèãèëÿöèè ïðè âûñîêèõ ýíåðãè-
ÿõ (âåðõíÿÿ ëèíèÿ) è ïðè íèçêèõ ýíåðãèÿõ (íèæíÿÿ ëèíèÿ). Êâàíòî-
âàÿ ìåõàíèêà ìîæåò âîñïðîèçâåñòè ýòè ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå òîëü-
êî ÷åðåç ââåäåíèå íåñêîëüêèõ äîïîëíèòåëüíûõ ïàðàìåòðîâ íåèçâåñòíî-
ãî ôèçè÷åñêîãî ïðîèñõîæäåíèÿ (òàê íàçûâàåìûõ "ïàðàìåòðîâ õàîòè÷íî-
ñòè"). Äâóõòî÷å÷íàÿ êîððåëÿöèîííàÿ ôóíêöèÿ âûïàäàåò çà ðàìêè âîç-
ìîæíîñòåé êâàíòîâîé ìåõàíèêè, èç-çà íåîáõîäèìîñòè íåäèàãîíàëüíûõ
ýëåìåíòîâ â âàêóóìíûõ îæèäàåìûõ çíà÷åíèÿõ, êîòîðûõ íåò. Íåäèàãî-
íàëüíûå ýëåìåíòû ÿâëÿþòñÿ äåéñòâèòåëüíûìè èñòî÷íèêàìè êîððåëÿ-
öèè è ïîëíîñòüþ äîïóñêàþòñÿ àäðîííûìè îæèäàåìûìè çíà÷åíèÿìè äëÿ
íåäèàãîíàëüíûõ èçîòîïè÷åñêèõ ýëåìåíòîâ T̂ .
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Ðèñ. 1.10: [6k] Åùå îäíî âîñïðîèçâåäåíèå ýêñïåðèìåíòàëüíîãî ïîäòâåð-
æäåíèÿ àäðîííîé ìåõàíèêè â ôèçèêå ýëåìåíòàðíûõ ÷àñòèö. Òî÷íîå ñîâ-
ïàäåíèå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ äëÿ (íåñòàáèëüíîãî) êàîíà, ïî àíî-
ìàëüíîìó ïîâåäåíèþ ñðåäíåãî âðåìåíè æèçíè â çàâèñèìîñòè îò ýíåðãèè.
Âåðõíÿÿ ôèãóðà âîñïðîèçâîäèò òî÷íîå ñîâïàäåíèå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ
äàííûõ îò 0 äî 100 Ãýâ, è íèæíÿÿ ôèãóðà âîñïðîèçâîäèò òî÷íîå ñîâ-
ïàäåíèå îò 0 äî 400 Ãýâ. Ýòî ýêñïåðèìåíòàëüíîå ïîäòâåðæäåíèå âåñüìà
âàæíî äëÿ äàííîé ìîíîãðàôèè, òàê êàê ýòî óñòàíàâëèâàåò ñóùåñòâîâà-
íèå íåëèíåéíûõ, íåëîêàëüíûõ è íåïîòåíöèàëüíûõ ýôôåêòîâ äëÿ êàîíîâ,
ïîäîáíûõ ýôôåêòàì, êàñàþùèõñÿ Áîçå-Ýéíøòåéíîâñêèõ êîððåëÿöèé, êî-
òîðûå ëåæàò â îñíîâå íîâîé èçîõèìè÷åñêîé ìîäåëè âàëåíòíûõ ñâÿçåé,
ïðåäñòàâëåííîé â ýòîé ìîíîãðàôèè.
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Ðèñ. 1.11: [6k] Ñõåìàòè÷åñêîå èçîáðàæåíèå ýêñïåðèìåíòàëüíîãî ïîäòâåð-
æäåíèÿ àäðîííîé ìåõàíèêè â ÿäåðíîé ôèçèêå. Ïåðâîå òî÷íîå ÷èñëåííîå
âîñïðîèçâåäåíèå âñåõ ÿäåðíûõ ìàãíèòíûõ ìîìåíòîâ. Êâàíòîâàÿ ìåõàíè-
êà äîëæíà âîñïðîèçâîäèòü ïðîòîíû è íåéòðîíû èäåàëüíî æåñòêèìè è ñ
èäåàëüíûì ñôåðè÷åñêèì ðàñïðåäåëåíèåì çàðÿäà. Êàê íåîáõîäèìîå óñëî-
âèå íåíàðóøåíèÿ îñíîâ òåîðèè � ñôåðè÷åñêîé ñèììåòðèè O(3). Îäíàêî,
ïðè ýòîì êâàíòîâàÿ ìåõàíèêà íåñïîñîáíà âîñïðîèçâåñòè ÿäåðíûå ìàãíèò-
íûå ìîìåíòû, íåñìîòðÿ íà îãðîìíûå (è äîðîãèå) óñèëèÿ ïðèëîæåííûå
â ïðîøåäøåì âåêå. Ôàêòè÷åñêè, ïîñëå âñåõ âîçìîæíûõ ïîïðàâîê, îêîëî
1% âñå åùå íå äîñòàåò äëÿ âîñïðîèçâåäåíèè ìàãíèòíîãî ìîìåíòà äåé-
òðîíà, à ïî ìåðå óêðóïíåíèÿ ÿäåð îòêëîíåíèÿ ñòàíîâÿòñÿ âñå áîëüøå
è áîëüøå (÷òî åùå áîëüøå ñìóùàåò). Àäðîííàÿ ìåõàíèêà âîñïðîèçâî-
äèò ïðîòîíû è íåéòðîíû êàê îíè åñòü â ôèçè÷åñêîé ðåàëüíîñòè, èìå-
þùèìè îáúåì, íåñôåðè÷åñêèìè è äåôîðìèðîâàííûìè, ñôåðîèäàëüíû-
ìè ýëëèïñîèäàìè. Òàêîå âîñïðîèçâåäåíèå äîñòèãàåòñÿ ÷åðåç èçîåäèíèöó
Î = Diag.(n2

1,n
2
2,n

2
3,n

2
4), where n2

1,n
2
2,n

2
3 âîñïðîèçâîäÿùóþ ñôåðîèäàëüíûå

ïîëóîñè (íîðìèðîâàííûå íà åäèíèöó äëÿ ñôåðû), è n2
4 ïîçâîëÿåò ïåðâîå

âîñïðîèçâåäåíèå ïëîòíîñòè íóêëîíîâ (òàêæå íîðìèðîâàííîå íà åäèíèöó
äëÿ âàêóóìà). Äåôîðìàöèÿ çàðÿäîâîãî ðàñïðåäåëåíèÿ íóêëîíîâ òîãäà
ïîäðàçóìåâàåò ñîîòâåòñòâóþùèå èçìåíåíèÿ èõ âíóòðåííèõ ìàãíèòíûõ
ìîìåíòîâ âíóòðè ÿäåðíîé ñòðóêòóðû. È óæå â ñâîþ î÷åðåäü, ïîñëåä-
íåå èçìåíåíèå ïîçâîëÿåò òî÷íîå ÷èñëåííîå âîñïðîèçâåäåíèå âñåõ ïîëíûõ
ÿäåðíûõ ìàãíèòíûõ ìîìåíòîâ (äëÿ äåéòðîíà, êàê ïîêàçàíî íà ðèñóí-
êå, âûòÿíóòàÿ äåôîðìàöèÿ ñîñòàâëÿåò îêîëî 1% ). Ýòî ïîäòâåðæäåíèå
àäðîííîé ìåõàíèêè, òàêæå ïîäðàçóìåâàåò çíà÷èòåëüíîå èíäóñòðèàëüíî-
ýêîëîãè÷åñêîå ïðèìåíåíèå, íàõîäÿùååñÿ ñåé÷àñ â ñòàäèè ðàçðàáîòêè:
ïåðåðàáîòêó ðàäèîàêòèâíûõ ÿäåðíûõ îòõîäîâ ïóòåì ñòèìóëèðîâàííîãî
ðàñïàäà.
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Ðèñ. 1.12: [6k] Äðóãîå ïîäòâåðæäåíèå àäðîííîé ìåõàíèêè â ÿäåðíîé ôè-
çèêå. Òî÷íîå ÷èñëåííîå âîñïðîèçâåäåíèå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ äëÿ
4π-ñïèíîðíîé ñèììåòðèè áûñòðûõ íåéòðîíîâ ïðè ïðîõîæäåíèè ÷åðåç
ñèëüíûå âíåøíèå ýëåêòðîìàãíèòíûå ïîëÿ, òàêèå, êàêèå ñóùåñòâóþò â
îêðåñòíîñòÿõ ÿäåð. Ýòîò ýôôåêò òàêæå ñâÿçàí ñ îòñóòñòâèåì èäåàëü-
íîé æåñòêîñòè íåéòðîíîâ. Ïîä âîçäåéñòâèåì ñèëüíûõ âíåøíèõ ïîëåé,
íåéòðîíû èñïûòûâàþò äåôîðìàöèþ ñâîåé ôîðìû, ÷òî èçìåíÿåò èõ âíó-
òðåííèå ìàãíèòíûå ìîìåíòû. Ñëåäîâàòåëüíî, ñïèíû áûñòðûõ íåéòðîíîâ
íå ïîëíîñòüþ îðèåíòèðîâàíû â äâóõ íàïðàâëåíèÿõ, êàê ýòî îæèäàåòñÿ
èç òðàäèöèîííûõ ïðåäñòàâëåíèé. Ñíîâà, àäðîííàÿ ìåõàíèêà ïîçâîëÿåò
òî÷íîå âîñïðîèçâåäåíèå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ ÷åðåç èçîåäèíèöó
èç òåêñòà ê ïðåäûäóùåìó ðèñóíêó, ïðè ýòîì ïðèíèìàÿ ñïèíîðíóþ ñèì-
ìåòðèþ SU(2) êàê òî÷íóþ.
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Ðèñ. 1.13: [6k] Ïðèìåð ýêñïåðèìåíòàëüíîãî ïîäòâåðæäåíèÿ àäðîííîé ìå-
õàíèêè â àñòðîôèçèêå. Òî÷íîå ÷èñëîâîå âîñïðîèçâåäåíèå áîëüøèõ îò-
ëè÷èé êîñìîëîãè÷åñêèõ êðàñíûõ ñìåùåíèé íåêîòîðûõ êâàçàðîâ (òàêèõ
êàê Mark 205) è ñâÿçàííîé ñ íèìè ãàëàêòèêè (òàêîé êàê MGC 4319),
â òîì ñëó÷àå êîãäà îíè ôèçè÷åñêè ñâÿçàíû, ñîãëàñíî ÿñíûì ýêñïåðè-
ìåíòàëüíûì äàííûì ãàììà-ñïåêòðîñêîïèè. Â ýòîì ñëó÷àå îíè äîëæíû
èìåòü îäèíàêîâîå êðàñíîå ñìåùåíèå. Ñîãëàñíî ñïåöèàëüíîé òåîðèè îò-
íîñèòåëüíîñòè, ñêîðîñòü ñâåòà åñòü óíèâåðñàëüíàÿ ïîñòîÿííàÿ. Ñîãëàñíî
ïîêðûâàþùåé èçîñïåöèàëüíîé òåîðèè îòíîñèòåëüíîñòè, ñêîðîñòü ñâåòà
åñòü ëîêàëüíàÿ ïåðåìåííàÿ, çàâèñÿùàÿ îò õàðàêòåðèñòèê ñðåäû â êîòî-
ðîé îí ðàñïðîñòðàíÿåòñÿ. Àñòðîôèçè÷åñêèå äàííûå, ñëåäîâàòåëüíî, ïî-
êàçûâàþò êðàñíîå ñìåùåíèå äëÿ êâàçàðîâ, ñâåò îò êîòîðûõ óæå èìåë
êðàñíîå ñìåùåíèå ñðàçó ïîñëå ïðîõîæäåíèÿ èõ ãèãàíòñêèõ õðîìîñôåð.
Êàê ñëåäñòâèå, êðàñíîå ñìåùåíèå íå îáÿçàòåëüíî ìåðà ðàñøèðåíèÿ âñå-
ëåííîé, êàê ýòî ñ÷èòàåòñÿ â íàñòîÿùåå âðåìÿ.
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Ðèñ. 1.14: [6k] Åùå îäíî ïîäòâåðæäåíèå â àñòðîôèçèêå àäðîííîé ìåõàíè-
êè è åå èçîñïåöèàëüíîé òåîðèè îòíîñèòåëüíîñòè: òî÷íûå ÷èñëîâûå âîñ-
ïðîèçâåäåíèÿ âíóòðåííèõ êðàñíîãî è ñèíåãî ñìåùåíèé êâàçàðîâ. Â ñóù-
íîñòè, äëÿ êàæäîãî äàííîãî êâàçàðà êîñìîëîãè÷åñêîå êðàñíîå ñìåùåíèå
íåïîñòîÿííî, à çàâèñèò îò ÷àñòîòû ñâåòà, ñ âíóòðåííèì êðàñíûì ñìåùå-
íèåì (äàëüíåéøåå óâåëè÷åíèå êîñìîëîãè÷åñêîãî êðàñíîãî ñìåùåíèÿ) äëÿ
èíôðàêðàñíîãî ñïåêòðà è âíóòðåííèì ñèíèì ñìåùåíèåì (óìåíüøåíèå
êîñìîëîãè÷åñêîãî êðàñíîãî ñìåùåíèÿ) äëÿ óëüòðàôèîëåòîâîãî ñïåêòðà.
Ýòè êðàñíîå è ñèíèå ñìåùåíèÿ, î÷åâèäíî, íåñîâìåñòèìû ñî ñïåöèàëüíîé
òåîðèåé îòíîñèòåëüíîñòè, òàê êàê îíè ïîäðàçóìåâàþò ðàçëè÷íûå ñêîðî-
ñòè ñâåòà âíóòðè õðîìîñôåðû êâàçàðîâ äëÿ ðàçëè÷íûõ ÷àñòîò. Èçîñïå-
öèàëüíàÿ òåîðèÿ îòíîñèòåëüíîñòè ïðåäñêàçûâàåò ýòè ñîáûòèÿ è âîñïðî-
èçâîäèò èõ òî÷íî. Äðóãèìè êîñìîëîãè÷åñêèìè ïðèìåíåíèÿìè àäðîííîé
ìåõàíèêè è ëåæàùåé â åå îñíîâå èçîìèíêîâñêîé ãåîìåòðèè ÿâëÿþòñÿ:
ïåðâàÿ êîñìîëîãè÷åñêàÿ ìîäåëü ñ òî÷íîé ñèììåòðèåé, ïðÿìîå ïðîèçâå-
äåíèå Ïóàíêàðå-Ñàíòèëëè èçîñèììåòðèè äëÿ ìàòåðèè è èçîäóàëüíîé ê
íåé � äëÿ àíòèìàòåðèè; ïåðâîå âêëþ÷åíèå áèîëîãè÷åñêèõ ñèñòåì â êîñ-
ìîëîãèè; ïîëíàÿ òîæäåñòâåííî íóëåâàÿ õàðàêòåðèñòèêà âñåëåííîé (íó-
ëåâàÿ ïîëíàÿ ìàññà, íóëåâîå ïîëíîå âðåìÿ è ò.ä.) äëÿ ðàâíûõ êîëè÷åñòâ
ìàòåðèè è àíòèìàòåðèè (êàê ñëåäñòâèå èçîäóàëüíîé ìàòåìàòèêè), ïîýòî-
ìó áåç íàðóøåíèÿ áàëàíñà ïðè ðîæäåíèè; îòñóòñòâèå íåîáõîäèìîñòè â
"íåäîñòàþùåé ìàññå"; è äðóãèå èíòåðåñíûå ïðèìåíåíèÿ.
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Ðèñ. 1.15: [6k] Èëëþñòðàöèÿ åùå îäíîãî ýêñïåðèìåíòàëüíîãî ïîäòâåð-
æäåíèÿ àäðîííîé ìåõàíèêè èíäóñòðèàëüíûìè ïðèìåíåíèÿìè, îòìå÷åí-
íûìè â Ãëàâå 7. Âîñïðîèçâåäåíèå äðàìàòè÷åñêèõ ñòðóêòóðíûõ ðàçëè÷èé
ìåæäó àòîìíîé ñòðóêòóðîé êåïëåðîâñêîãî òèïà, ñ òî÷íûì ïîä÷èíåíè-
åì ñèììåòðèè Ïóàíêàðå è ñïåöèàëüíîé òåîðèè îòíîñèòåëüíîñòè, ïðîòèâ
ñòðóêòóð àäðîíîâ, ÿäåð è ìîëåêóë, êîòîðûå íå èìåþò êåïëåðîâñêîãî öåí-
òðà, ïîýòîìó ïîäðàçóìåâàþò îáÿçàòåëüíîå íàðóøåíèå ñèììåòðèè Ïóàí-
êàðå è íåïðèìåíèìîñòü ñïåöèàëüíîé òåîðèè îòíîñèòåëüíîñòè. Àäðîííàÿ
ìåõàíèêà äîñòèãàåò òî÷íîãî âîñïðîèçâåäåíèÿ àäðîííûõ è ÿäåðíûõ ñòðóê-
òóð áåç êåïëåðîâñêîãî öåíòðà ÷åðåç èçîòîïèè ñèììåòðèè Ïóàíêàðå è ñïå-
öèàëüíîé òåîðèè îòíîñèòåëüíîñòè. Íåêåïëåðîâñêîå âîñïðîèçâåäåíèå ìî-
ëåêóëÿðíûõ ñòðóêòóð ïðåäñòàâëåíî â ýòîé ìîíîãðàôèè. Â ñâîþ î÷åðåäü,
òàêîå âîñïðîèçâåäåíèå ÿâëÿåòñÿ îñíîâàíèåì äëÿ îïèñàíèÿ íîâûõ ÷èñòûõ
èñòî÷íèêîâ ýíåðãèè, ïðåäñòàâëåííûõ â Ãëàâå 7.
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Ðèñ. 1.16: [6k] Ñõåìàòè÷åñêîå èçîáðàæåíèå âîçìîæíîñòè âîñïðîèçâåäå-
íèÿ ðåàëüíîãî ïîâåäåíèÿ ñâåòà ñ ëîêàëüíîé âàðèàöèåé ñêîðîñòè ñ ïîìî-
ùüþ èçîñïåöèàëüíîé òåîðèè îòíîñèòåëüíîñòè Ñàíòèëëè. Âîñïðîèçâåäå-
íèå äîñòèãàåòñÿ ÷åðåç íåêàíîíè÷åñêîå ïðåîáðàçîâàíèå íà êëàññè÷åñêîì
óðîâíå, èëè íåóíèòàðíîå ïðåîáðàçîâàíèå íà îïåðàòîðíîì óðîâíå, âñåõ
àñïåêòîâ ñïåöèàëüíîé òåîðèè îòíîñèòåëüíîñòè, íà÷èíàÿ ñ îñíîâíîé ÷å-
òûðåõìåðíîé åäèíèöû è ïåðåõîäÿ çàòåì ê ÷èñëàì, ïðîñòðàíñòâàì è ò.ä.
Äëÿ ñëó÷àÿ ìåòðèêè Ìèíêîâñêîãî, ïðîñòåéøèé âîçìîæíûé èçîòîïè÷å-
ñêèé ëèôòèíã ïîäðàçóìåâàåò îòîáðàæåíèå îáû÷íîé ìåòðèêè, ïðåäïîëà-
ãàþùóþ ïîñòîÿííóþ ñêîðîñòü ñâåòà â âàêóóìå, m = Diag.(1,1,1,−c2) â
èçîìåòðèêó m̂ = Diag.(1,1,1,−c2/n2), ãäå n ýòî èçîäóàëüíûé ïîêàçàòåëü
ïðåëîìëåíèÿ. Ñëåäîâàòåëüíî, èçîñïåöèàëüíàÿ òåîðèÿ îòíîñèòåëüíîñòè
äîñòèãàåò íåïîñðåäñòâåííîãî âîñïðîèçâåäåíèÿ (òî åñòü âîñïðîèçâåäåíèÿ
÷åðåç ñàìó ãåîìåòðèþ) ëîêàëüíîé âàðèàöèè ñêîðîñòè ñâåòà, ïðè÷åì ñïå-
öèàëüíàÿ òåîðèÿ îòíîñèòåëüíîñòè ÿâëÿåòñÿ ÷àñòíûì ñëó÷àåì ïðè n = 1.
Áîëåå ñëîæíûå ïîäíÿòèÿ (ëèôòèíãè) ãåîìåòðèè Ìèíêîâñêîãî äîïóñêà-
þò âîñïðîèçâåäåíèå ñâÿçàííûõ ñèñòåì áåç êåïëåðîâñêîãî öåíòðà, òàê êàê
îáîáùåííûå åäèíèöû âîñïðîèçâîäÿò êîíòàêòíûå íåïîòåíöèàëüíûå âçà-
èìîäåéñòâèÿ, òàê ÷òî âçàèìîäåéñòâóþùèå ñîñòàâëÿþùèå êîíòàêòèðóþò
äðóã ñ äðóãîì òî÷íî òàê, êàê ýòî ïðîèñõîäèò â ñòðóêòóðàõ àäðîíîâ, ÿäåð
è ìîëåêóë. Èçîñïåöèàëüíàÿ òåîðèÿ îòíîñèòåëüíîñòè ÿâëÿåòñÿ, ñëåäîâà-
òåëüíî, ñàìîé ôóíäàìåíòàëüíîé òåîðèåé, ëåæàùåé â îñíîâå âñåõ èññëå-
äîâàíèé ïðåäñòàâëåííûõ â ýòîé ìîíîãðàôèè.
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Ðèñ. 1.17: [6k] Èëëþñòðàöèÿ ñòðóêòóðíîé ìîäåëè, âîçìîæíîé äëÿ àäðîí-
íîé ìåõàíèêè è òåì íå ìåíåå ñòðîãî çàïðåùåííîé êâàíòîâîé ìåõàíèêîé:
π0 ìåçîíà êàê ñâÿçàííîãî ñîñòîÿíèÿ îäíîãî ýëåêòðîíà è îäíîãî ïîçèòðî-
íà íà ýôôåêòèâíûõ ðàññòîÿíèÿõ îêîëî 1 ôì. Ýòà ìîäåëü íåâîçìîæíà â
êâàíòîâîé ìåõàíèêå èç-çà ìíîæåñòâà ñîîáðàæåíèé. Íàïðèìåð, êâàíòîâîå
ñâÿçàííîå ñîñòîÿíèå èìååò îòðèöàòåëüíóþ ýíåðãèþ ñâÿçè, ïîýòîìó ïîä-
ðàçóìåâàåòñÿ, ÷òî ïîëíàÿ ìàññà ìåíüøå, ÷åì ñóììà ìàññ ñîñòàâëÿþùèõ,
òðåáîâàíèå ÷åãî, äëÿ ñëó÷àÿ π0, ïîäðàçóìåâàëî áû ýíåðãèþ ïîêîÿ ìåíåå,
÷åì 1 Ìýâ, â òî âðåìÿ êàê π0 èìååò ýíåðãèþ ïîêîÿ 138 Ìýâ. Àäðîííàÿ
ìåõàíèêà ðàçðåøàåò ýòî è âñå äðóãèå îãðàíè÷åíèÿ êâàíòîâîé ìåõàíèêè,
ââåäåíèåì ñòðóêòóðíîé ìîäåëè, êîòîðàÿ ñïîñîáíà òî÷íî âîñïðîèçâåñòè
âñå õàðàêòåðèñòèêè π0, âêëþ÷àÿ ýíåðãèþ ïîêîÿ, çàðÿäîâûé ðàäèóñ, ñðåä-
íåå âðåìÿ æèçíè, çàðÿä, ñïèí è èõ ðàâåíñòâî, ìàãíèòíûé ìîìåíò, òàê æå
êàê åãî ðàñïàä ïî ïðåîáëàäàþùåé ñõåìå π0 → e+ +e−, êîòîðûé ÿâëÿåòñÿ
ðåçóëüòàòîì òóííåëèðîâàíèÿ åãî ñîñòàâëÿþùèõ. Ñëåäóåò ïîä÷åðêíóòü,
÷òî êîãäà ýëåêòðîíû ÿâëÿþòñÿ ÷ëåíàìè π0 ñòðóêòóðû, îíè íå ÿâëÿþòñÿ
îáû÷íûìè ÷àñòèöàìè, äåòåêòèðóåìûìè â ëàáîðàòîðèÿõ è õàðàêòåðèçóå-
ìûå ñèììåòðèåé Ïóàíêàðå, íî ÿâëÿþòñÿ èçîýëåêòðîíàìè, òî åñòü ÷àñòè-
öàìè õàðàêòåðèçóåìûå èçîñèììåòðèåé Ïóàíêàðå-Ñàíòèëëè. Âûøåïðèâå-
äåííàÿ ìîäåëü íàèìåíüøåãî èç âîçìîæíûõ àäðîíîâ, áûëà indexPoincar�e-
Santilli isosymmetry ðàñøèðåíà íà âñå ìåçîíû, êîòîðûå ìîãóò áûòü ñâåäå-
íû ê àäðîííûì ñâÿçàííûì ñîñòîÿíèÿì ýëåêòðîíîâ è ïîçèòðîíîâ. Íîâàÿ
ñòðóêòóðíàÿ ìîäåëü àäðîíîâ ñîâìåñòèìà ñ ñîâðåìåííûìè êâàðêîâûìè
òåîðèÿìè, ïðè ïðåäïîëîæåíèè, ÷òî êâàðêè èìåþò ñîñòàâíóþ ñòðóêòóðó
è äåéñòâèòåëüíî ðàçðåøàþò ñâÿçàííûå ñ íèìè íåïðèÿòíûå íåñîãëàñîâàí-
íîñòè, íàïðèìåð, îòñóòñòâèå ñòðîãîãî êîíôàéíìåíòà êâàðêîâ (÷òî ëåãêî
ìîæåò áûòü äîñòèãíóòî àäðîííîé ìåõàíèêîé ÷åðåç îòñóòñòâèå ñâÿçíîñòè
ìåæäó âíåøíèì è âíóòðåííèì ãèëüáåðòîâûìè ïðîñòðàíñòâàìè).
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Ðèñ. 1.18: [6k] Èëëþñòðàöèÿ åùå îäíîé ñòðóêòóðíîé ìîäåëè, êîòîðàÿ
ñòðîãî íåâîçìîæíà äëÿ êâàíòîâîé ìåõàíèêè, õîòÿ ëåãêî äîñòèãàåòñÿ àä-
ðîííîé ìåõàíèêîé, � íåéòðîí, êàê îí áûë èçíà÷àëüíî ïðåäïîëîæåí Ðå-
çåðôîðäîì, à èìåííî, àòîì âîäîðîäà, "ñæàòûé äî ðàçìåðîâ ïðîòîíà" â
öåíòðå çâåçäû (ñâÿçàííîå ñîñòîÿíèå ïðîòîíà è ýëåêòðîíà íà ðàññòîÿíèè 1
ôì). Êâàíòîâàÿ ìåõàíèêà íåñïîñîáíà äîñòè÷ü ýòîãî âîñïðîèçâåäåíèÿ èç-
çà ãëàâíûõ íåñîãëàñîâàííîñòåé, òàêèõ êàê: íåîáõîäèìîñòü "ïîëîæèòåëü-
íîé" ýíåðãèè ñâÿçè (äëÿ ïîëó÷åíèÿ ýíåðãèè ïîêîÿ íåéòðîíà èç ýíåðãèé
ïîêîÿ ïðîòîíà è ýëåêòðîíà); íåâîçìîæíîñòü âîñïðîèçâåäåíèÿ ñïèíà 1/2
äëÿ íåéòðîíà, èñõîäÿ èç ñâÿçàííîãî ñîñòîÿíèÿ äâóõ ÷àñòèö ñî ñïèíàìè
1/2 êàæäàÿ; íåñïîñîáíîñòü âîñïðîèçâåäåíèÿ ìàãíèòíîãî ìîìåíòà, çàðÿ-
äîâîãî ðàäèóñà è âðåìåíè æèçíè íåéòðîíà; è ò.ä. Âñå ýòè íåñîãëàñîâàííî-
ñòè ðàçðåøàþòñÿ àäðîííîé ìåõàíèêîé. Ðåäóêöèÿ ñòðóêòóðû íåéòðîíà ê
ôèçè÷åñêèì ÷àñòèöàì, ïîçâîëÿåò òîãäà ñêîíñòðóèðîâàòü ñõîäíóþ ìîäåëü
äëÿ íåñòàáèëüíûõ áàðèîíîâ, êîòîðàÿ îêàçûâàåòñÿ ñîâìåñòèìîé ñ êâàðêî-
âûìè òåîðèÿìè ïðè ïðåäïîëîæåíèè ñîñòàâíîé ñòðóêòóðû êâàðêîâ. Ñëå-
äóåò çàìåòèòü, ÷òî íåñïîñîáíîñòü êâàíòîâîé ìåõàíèêè âîñïðîèçâåñòè ðå-
çåðôîðäîâñêóþ êîíöåïöèþ íåéòðîíà èìåëî íåãàòèâíûå íàó÷íûå ïîñëåä-
ñòâèÿ â èñòîðè÷åñêîì îòíîøåíèè, òàê êàê ýòî ïðèâåëî ê çàáðîøåííîñòè
àäðîííûõ ñîñòàâëÿþùèõ êàê ôèçè÷åñêèõ ÷àñòèö è ïðåäïîëîæåíèþ ãè-
ïîòåòè÷åñêèõ íåíàáëþäàåìûõ ÷àñòèö, òàêèõ êàê êâàðêîâ. Ñëó÷èâøååñÿ
ïðèâåëî òàêæå ê ýêîëîãè÷åñêèì ïîñëåäñòâèÿì, òàê êàê ïðåïÿòñòâîâàëî
èçó÷åíèå íåéòðîíà êàê îãðîìíåéøåãî ðåçåðâóàðà ÷èñòîé ýíåðãèè, äîñòóï-
íîé ÷åëîâå÷åñòâó. È íàêîíåö, ýòî ïðåïÿòñòâîâàëî èçó÷åíèþ íîâûõ ôîðì
÷èñòîé ÿäåðíîé ýíåðãèè, êîòîðûå òåïåðü ðàçðàáàòûâàþòñÿ ïîñðåäñòâîì
àäðîííîé ìåõàíèêè (ñì. Ãëàâó 7).
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Ðèñ. 1.19: [6k] Äðóãàÿ ôóíäàìåíòàëüíàÿ ïðîáëåìà, êîòîðàÿ áûëà îñòàâ-
ëåíà íåðåøåííîé êâàíòîâîé ìåõàíèêîé ïîñëå èñ÷åðïûâàþùèõ èññëåäîâà-
íèé íà ïðîòÿæåíèè 20-ãî âåêà, ýòî ñïèí åäèíèöà äëÿ äåéòðîíà. Îñíîâíûå
àêñèîìû êâàíòîâîé ìåõàíèêè òðåáóþò íóëåâîãî ñïèíà äëÿ ñèñòåìû èç
äâóõ ÷àñòèö ñî ñïèíàìè 1/2 êàæäàÿ. Ýòà äîïîëíèòåëüíàÿ ïðîáëåìà áûëà
ðåøåíà ïîêðûâàþùåé àäðîííîé ìåõàíèêîé. Äåéñòâèòåëüíî, èç ðåäóêöèè
íåéòðîíà ê àäðîííîìó ñâÿçàííîìó ñîñòîÿíèþ ïðîòîíà è ýëåêòðîíà, êàê
íà ïðåäûäóùåì ðèñóíêå, ñëåäóåò, ÷òî äåéòðîí � ýòî ñèñòåìà òðåõ òåë, ñî-
ñòîÿùàÿ èç äâóõ èçîïðîòîíîâ è îäíîãî èçîýëåêòðîíà, ÷òî ïîäòâåðæäàåò-
ñÿ èçîñïåöèàëüíîé òåîðèåé îòíîñèòåëüíîñòè Ñàíòèëëè è èçîñèììåòðèåé
Ïóàíêàðå-Ñàíòèëëè. Â ðåçóëüòàòå, ïîñëåäíÿÿ ìîäåëü ñïîñîáíà âîñïðîèç-
âåñòè âñå õàðàêòåðèñòèêè äåéòðîíà, âêëþ÷àÿ ñïèí, ìàãíèòíûé ìîìåíò è
äðóãèå, íåâîñïðîèçâîäèìûå êâàíòîâîé ìåõàíèêîé. Ýòà ìîäåëü äåéòðî-
íà áûëà ðàñøèðåíà íà âñå ÿäðà, ÷òî ïðèâåëî ê àäðîííîé ñòðóêòóðíîé
ìîäåëè ÿäåð, ñâîäÿùåéñÿ ê èçîïðîòîíàì è èçîýëåêòðîíàì è ïîêðûâà-
þùèì îáû÷íóþ ìîäåëü ñ ïðîòîíàìè è ýëåêòðîíàìè â ïåðâîì ïðèáëè-
æåíèè. Ñëåäóåò ïîä÷åðêíóòü, ÷òî êðîìå àêàäåìè÷åñêîé ýçîòåðè÷åñêîé
òåìû, ñâåäåíèå ÿäåð ê èçîïðîòîíàì è èçîýëåêòðîíàì ôóíäàìåíòàëüíî
çàòðàãèâàåò è íåïîñðåäñòâåííî ñîöèàëüíûå ïðîáëåìû, òàê êàê ïðåäïî-
ëàãàåò íîâûå ôîðìû ÷èñòîé ýíåðãèè, êîòîðûå íåâîçìîæíû äëÿ ñòàðîé
ïðîòîííî-íåéòðîííîé ìîäåëè. Èìåÿ â âèäó íàøè òðåâîæíûå ïðîáëåìû
îêðóæàþùåé ñðåäû, íîâàÿ àäðîííàÿ ñòðóêòóðíàÿ ìîäåëü ÿäåð íå ìîæåò
áûòü ïðîèãíîðèðîâàííà íà ïî÷âå ïåðñîíàëüíûõ ìíåíèé áåç ïîäíÿòèÿ ñå-
ðüåçíûõ ïðîáëåì íàó÷íîé îòâåòñòâåííîñòè.
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Ðèñ. 1.20: [6k] Ñõåìàòè÷åñêîå èçîáðàæåíèå ïðåäñêàçàíèÿ àäðîííîé ìå-
õàíèêè î òîì, ÷òî àíòèìàòåðèÿ â ãðàâèòàöèîííîì ïîëå ìàòåðèè (èëè íà-
îáîðîò), èñïûòûâàåò îòòàëêèâàíèå (àíòèãðàâèòàöèÿ). Ýòî ïðåäñêàçàíèå
áûëî ñäåëàíî ïîñëå ðàçðåøåíèÿ âñåõ èçâåñòíûõ àðãóìåíòîâ ïðîòèâ àíòè-
ãðàâèòàöèè áëàãîäàðÿ èñïîëüçîâàíèþ èçîäóàëüíîé ìàòåìàòèêè. Ñàíòèë-
ëè ïðåäëîæèë ïðîâåðèòü ýòî ïðåäñêàçàíèå, èñïîëüçóÿ ãîðèçîíòàëüíóþ
âàêóóìíóþ òðóáó äëèíîé 50 ìåòðîâ è äèàìåòðîì 1 ìåòð, â êîòîðîé: 1)
ôîòîíû èç êîëëèìàòîðà ïåðâûìè ïðîõîäÿò ñêâîçü òóííåëü äëÿ îïðåäå-
ëåíèÿ òî÷êè íà ñöèíòèëëÿöèîííîì ýêðàíå â êîíöå òóííåëÿ, ñîîòâåòñòâó-
þùåé îòñóòñòâèþ ãðàâèòàöèè; 2) çàòåì ïó÷îê ýëåêòðîíîâ î÷åíü ìàëîé
ýíåðãèè ïðîõîäèò ÷åðåç òîò æå ñàìûé êîëëèìàòîð äëÿ îïðåäåëåíèÿ ñìå-
ùåíèÿ âñëåäñòâèå ãðàâèòàöèè, äåòåêòèðóåìîãî ñ ïîìîùüþ òîãî æå ñöèí-
òèëëÿöèîííîãî ýêðàíà, ýòî ñìåùåíèå äîëæíî áûòü âèäíî íåâîîðóæåí-
íûì ãëàçîì ïðè ýíåðãèè ýëåêòðîíîâ â íåñêîëüêî ìèëëèýëåêòðîíâîëüò; è
3) ïó÷îê ïîçèòðîíîâ î÷åíü íèçêîé ýíåðãèè ïðîïóñêàåòñÿ ÷åðåç òîò æå ñà-
ìûé êîëëèìàòîð. Îòêëîíåíèå ïîçèòðîíîâ ââåðõ èç-çà ãðàâèòàöèè óñòàíî-
âèò òîãäà ñóùåñòâîâàíèå àíòèãðàâèòàöèè, ïðè÷åì ðåçóëüòàò áóäåò âèäèì
íåâîîðóæåííûì ãëàçîì. Íåâàæíî, áóäåò îí ïîëîæèòåëüíûì èëè îòðèöà-
òåëüíûì, ýêñïåðèìåíò áóäåò èìåòü äàëåêî èäóùèå ïîñëåäñòâèÿ äëÿ âñåé
íàóêè.
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Ïðîâåðÿÿ ðåçóëüòàòû, ÷èòàòåëü äîëæåí ïîìíèòü, ÷òî ïåðâîíà÷àëü-
íîé öåëüþ àäðîííîé ìåõàíèêè ÿâëÿåòñÿ ïîñòðîåíèå íîâûõ ñòðóêòóðíûõ
ìîäåëåé àäðîíîâ, ÿäåð è ìîëåêóë êàê íåîáõîäèìîå óñëîâèå äëÿ ïðåäñêà-
çàíèÿ è ðàçðàáîòêè íîâûõ ÷èñòûõ èñòî÷íèêîâ ýíåðãèè, òàê êàê èäåí-
òèôèêàöèÿ âñåõ âîçìîæíûõ èñòî÷íèêîâ ýíåðãèè ñ ñóùåñòâóþùèìè ìî-
äåëÿìè óæå äàâíî èñ÷åðïàíà (ñì. Ðàçäåë 7.7). Íîâàÿ ñòðóêòóðíàÿ ìî-
äåëü ìîëåêóë ÿâëÿåòñÿ ïåðâîíà÷àëüíîé öåëüþ ýòîé ìîíîãðàôèè. Íîâûå
ñòðóêòóðíûå ìîäåëè àäðîíîâ è ÿäåð áûëè ñäåëàíû â äðóãèõ ðàáîòàõ (ñì.
íåäàâíþþ ðàáîòó [6k]), è îíè íå ìîãóò áûòü äåòàëüíî ðàññìîòðåíû çäåñü
âî èçáåæàíèå ÷ðåçìåðíîãî îáúåìà ìîíîãðàôèè.

Äëÿ ìèíèìàëüíûõ èñêàæåíèé â âîñïðèÿòèè íèæåïðèâåäåííûõ ôè-
ãóð, âàæíî çíàòü, ÷òî àäðîííàÿ ìåõàíèêà ïðèíèìàåò êàê òî÷íûå SU(3)-
öâåòîâûå ìîäåëè àäðîííîé êëàññèôèêàöèè è â òî æå âðåìÿ ïðåäïîëàãàåò
ñîñòàâíîé õàðàêòåð êâàðêîâ, ïîýòîìó äîïóñêàþòñÿ äðóãèå ýëåìåíòàðíûå
ñîñòàâëÿþùèå.

Ôàêòè÷åñêè, ñ îäíîé ñòîðîíû, ýêñïåðèìåíòàëüíîå ïîäòâåðæäåíèå SU(3)
êëàññèôèêàöèè àäðîíîâ, ìåíäåëååâñêîãî òèïà, âíóòðè ñåìåéñòâ íå îñòàâ-
ëÿåò ñîìíåíèé. Ñ äðóãîé ñòîðîíû, ïðåäïîëîæåíèå, ÷òî êâàðêè ÿâëÿþòñÿ
ýëåìåíòàðíûìè ñîñòàâëÿþùèìè àäðîíîâ ñòðàäàåò áîëüøèì êîëè÷åñòâîì
íåñîãëàñîâàííîñòåé è íåðàçðåøèìûõ ïðîáëåì. Ïðè àíàëèçå, ÷èòàòåëü
äîëæåí ïîìíèòü, ÷òî ïî ñàìîìó îïðåäåëåíèþ, êâàðêè åñòü ÷èñòî ìàòåìà-
òè÷åñêîå âîñïðîèçâåäåíèå ÷èñòî ìàòåìàòè÷åñêîé óíèòàðíîé ñèììåòðèè
îïðåäåëåííîé â ÷èñòî ìàòåìàòè÷åñêîì óíèòàðíîì ïðîñòðàíñòâå áåç âñÿ-
êîé âîçìîæíîñòè ñòðîãî îïðåäåëåíèÿ â íàøåì ïðîñòðàíñòâå-âðåìåíè.

Áîëåå òîãî, åäèíñòâåííîé íàó÷íîé âîçìîæíîñòüþ îïðåäåëåíèÿ ôèçè-
÷åñêèõ ìàññ ÿâëÿåòñÿ âòîðîé èíâàðèàíò Êàçèìèðà ñèììåòðèè Ïóàíêàðå.
Íî ïîñëåäíÿÿ ñèììåòðèÿ íå ìîæåò äîïóñêàòü êâàðêîâ. Ñëåäîâàòåëüíî,
íà ñòðîãîì íàó÷íîì îñíîâàíèè, ìîæíî ñêàçàòü, ÷òî ìàññû êâàðêîâ ýòî
÷èñòî ìàòåìàòè÷åñêèå ïàðàìåòðû, îïðåäåëåííûå â ÷èñòî ìàòåìàòè÷å-
ñêîì óíèòàðíîì ïðîñòðàíñòâå, áåç âîçìîæíîñòè îïðåäåëåíèÿ â íàøåì
ïðîñòðàíñòâå-âðåìåíè.

Ñõîäíûì îáðàçîì, ïîêàçàíî, ÷òî èñòèííî íàó÷íûé (òî÷íûé) êîíôàé-
íìåíò íåíàáëþäàåìûõ ãèïîòåòè÷åñêèõ êâàðêîâ íåâîçìîæåí, â ïðîòèâî-
ïîëîæíîñòü ýêñïåðèìåíòàëüíûì äàííûì, ÷òî êâàðêè íå ñóùåñòâóþò â
èçîëèðîâàííîé, íåïîñðåäñòâåííî äåòåêòèðóåìîé ôîðìå.

Ïîñëå ýòèõ ïðåäïîñûëîê, ëþáîå òâåðäîå óáåæäåíèå, ÷òî êâàðêè ñó-
ùåñòâóþò â íàøåì ïðîñòðàíñòâå-âðåìåíè ïðîñòî íåíàó÷íî.

È íàîáîðîò, ïðåäïîëîæåíèå, ÷òî êâàðêè ýòî ìàòåìàòè÷åñêèå îáúåêòû
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ñ êîìïîçèòíîé ñòðóêòóðîé, êàê ïîêàçàíî àäðîííîé ìåõàíèêîé, ðàçðåøàåò
âñå èçâåñòíûå íåäîñòàòêè àäðîííîé ôèçèêè, äîñòèæåíèåì ãàðìîíè÷íîãî
ñèìáèîçà ìåæäó SU(n) êëàññèôèêàöèåé àäðîíîâ è ñòðóêòóðîé êàæäîãî
îòäåëüíîãî àäðîíà äàííîãî ñåìåéñòâà, ñ ôèçè÷åñêèìè ÷àñòèöàìè, ïîëíî-
ñòüþ îïðåäåëÿåìûìè â íàøåì ïðîñòðàíñòâå-âðåìåíè, îáû÷íî èäåíòèôè-
öèðóåìûìè â ñïîíòàííûõ ðàñïàäàõ ïðîñòåéøèìè ìåòîäàìè.

Çàìåòèì, ÷òî âûøåóêàçàííûå èññëåäîâàíèÿ ñòðîãî çàïðåùåíû êâàí-
òîâîé ìåõàíèêîé èç õîðîøî èçâåñòíûõ èñòîðè÷åñêèõ ïðè÷èí. Íàïðèìåð,
íàèìåíüøèé èç èçâåñòíûõ àäðîíîâ, π0 ìåçîí, äîïóñêàåò ñïîíòàííûé ðàñ-
ïàä ïî ñëåäóþùåé ïðîñòåéøåé ñõåìå π0 → e+ + e−. Ñëåäîâàòåëüíî, åñòå-
ñòâåííî ïðåäïîëîæèòü, ÷òî π0 åñòü ñâÿçàííîå ñîñòîÿíèå îäíîãî ýëåêòðîíà
è îäíîãî ïîçèòðîíà. Òàêîå ïðåäïîëîæåíèå ñòðîãî çàïðåùåíî êâàíòîâîé
ìåõàíèêîé, ïîòîìó ÷òî ýòî òðåáîâàëî "ïîëîæèòåëüíûõ" ýíåðãèé ñâÿçè
è ïîäðàçóìåâàëî äðóãèå íåñîãëàñîâàííîñòè. Îäíàêî, ïîñëå ïðåäïîëîæå-
íèÿ, ÷òî ÷ëåíû àäðîííîé ñòðóêòóðû, ýëåêòðîíû è ïîçèòðîíû, ïîä÷èíÿ-
þòñÿ ðàñøèðåííûì ôèçè÷åñêèì çàêîíàì è ñèììåòðèÿì àäðîííîé ìåõà-
íèêè, âñå íåñîãëàñîâàííîñòè ðàçðåøàþòñÿ [6k].

Ñõîæàÿ ñèòóàöèÿ èìååò ìåñòî äëÿ íåéòðîíà, êîòîðûé ñïîíòàííî ðàñ-
ïàäàåòñÿ íà ïðîòîí, ýëåêòðîí è àíòèíåéòðèíî. Ñëåäîâàòåëüíî, åñòåñòâåí-
íî ïðåäïîëîæèòü, ÷òî íåéòðîí åñòü ñâÿçàííîå ñîñòîÿíèå îäíîãî ïðîòîíà
è îäíîãî ýëåêòðîíà, êàê áûëî èçíà÷àëüíî ïðåäïîëîæåíî Ðåçåðôîðäîì
("ñæàòèå àòîìîâ âîäîðîäà â öåíòðå çâåçä"). È îïÿòü, òàêîå ïðåäïîëî-
æåíèå ñòðîãî çàïðåùåíî êâàíòîâîé ìåõàíèêîé èç ìíîæåñòâà ñîîáðàæå-
íèé, èçâåñòíûõ ñî âðåìåí Ïàóëè. Ôàêòè÷åñêè, ðåçåðôîðäîâñêàÿ "ãèïî-
òåçà" äëÿ íåéòðîíîâ áûëà ïðèíÿòà, õîòÿ åãî "êîíöåïöèÿ" íåéòðîíîâ áû-
ëà çàáðàêîâàíà. Îäíàêî âñå èñòîðè÷åñêèå âîçðàæåíèÿ ïðîòèâ ïîñëåäíåé
ðàçðåøàþòñÿ, êîãäà ñîñòàâëÿþùèå ïîä÷èíÿþòñÿ îáîáùåííûì çàêîíàì è
ñèììåòðèÿì àäðîííîé ìåõàíèêè [6k].

Êðîìå ñóùåñòâîâàíèÿ ÷èñòî ýçîòåðè÷åñêîãî àñïåêòà, âîïðîñ î òîì ÿâ-
ëÿþòñÿ ëè ñîñòàâëÿþùèìè íåéòðîíîâ ãèïîòåòè÷åñêèå êâàðêè èëè ôèçè-
÷åñêèå ïðîòîí è ýëåêòðîí, èìååò è íåïîñðåäñòâåííóþ ñîöèàëüíóþ çíà÷è-
ìîñòü, òàê êàê íåéòðîí ÿâëÿåòñÿ îãðîìíåéøèì ðåçåðâóàðîì ÷èñòîé ýíåð-
ãèè äîñòóïíîé äëÿ ÷åëîâå÷åñòâà, êàê ïîêàçàíî â Ðàçäåëå 7.7. Ïðåäïîëî-
æåíèå, ÷òî êâàðêè ÿâëÿþòñÿ ýëåìåíòàðíûìè ñîñòàâëÿþùèìè íåéòðîíîâ,
ïðåïÿòñòâóåò ïðàêòè÷åñêîìó èñïîëüçîâàíèþ ýòîé ýíåðãèè ïî ðàçëè÷íûì
òåõíè÷åñêèì ñîîáðàæåíèÿì [6k]. È íàîáîðîò, ïðåäïîëîæåíèå, ÷òî ïðî-
òîíû è ýëåêòðîíû ôèçè÷åñêèå ñîñòàâëÿþùèå íåéòðîíîâ (â îáîáùåííîé
ôîðìå), íåïîñðåäñòâåííî ïîçâîëÿåò ïðåäñêàçàíèå è èíäóñòðèàëüíîå èñ-
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ïîëüçîâàíèå óïîìÿíóòîãî íåèññÿêàåìîãî èñòî÷íèêà ÷èñòîé ýíåðãèè. Òî
æå êâàðêîâîå ïðåäïîëîæåíèå çàïðåùàåò îãðîìíîå êîëè÷åñòâî íîâûõ âè-
äîâ ÷èñòîé ýíåðãèè ÿäåðíîãî òèïà.

Â çàêëþ÷åíèå, ïðåäïîëîæåíèå, ÷òî êâàðêè åñòü "ýëåìåíòàðíûå" ñî-
ñòàâëÿþùèå àäðîíîâ, áåç ðàññìîòðåíèÿ íà ïðåäìåò ìíîæåñòâà íåñîãëà-
ñîâàííîñòåé, ñîñòàâëÿåò îäíó èç íàèáîëüøèõ óãðîç ñîâðåìåííîìó îáùå-
ñòâó, ïîñêîëüêó ïðåïÿòñòâóåò, èëè äðóãèìè ñëîâàìè ïîäâåðãàåò ñîìíå-
íèþ, ïðåäñêàçàíèÿ è èíäóñòðèàëüíûå ðàçðàáîòêè íîâûõ âèäîâ ÷èñòîé
ýíåðãèè, òàê íåîáõîäèìûõ ÷åëîâå÷åñòâó. Ïîíèìàíèå êâàðêîâ êàê "ñî-
ñòàâíûõ" ìàòåìàòè÷åñêèõ îáúåêòîâ, ïîëíîñòüþ ïðèåìëåìî íà íàó÷íîì
è ñîöèàëüíîì îñíîâàíèÿõ.

1.9 Àäðîííàÿ ñâåðõïðîâîäèìîñòü

Ïîíèìàíèå èçîñïåöèàëüíîé òåîðèè îòíîñèòåëüíîñòè íåèçáåæíî ïðè-
âîäèò ê çàêëþ÷åíèþ, ÷òî íîâàÿ äèñöèïëèíà è ëåæàùàÿ â åå îñíîâå ìà-
òåìàòèêà ïðèãîäíû â îáëàñòÿõ ëåæàùèõ è âíå ÿäåðíîé ôèçèêè, ôèçèêè
ýëåìåíòàðíûõ ÷àñòèö è àñòðîôèçèêè. Åùå îäíîé îáëàñòüþ ïðèìåíåíèÿ
ÿâëÿåòñÿ ñâåðõïðîâîäèìîñòü.

Êóïåðîâñêîå (èëè ýëåêòðîííîå) ñïàðèâàíèå â ñâåðõïðîâîäèìîñòè ýòî
ôèçè÷åñêàÿ ñèñòåìà, òðåáóþùàÿ ñèë ïðèòÿæåíèÿ ìåæäó äâóìÿ èäåíòè÷-
íûìè ýëåêòðîíàìè ÷åðåç âñïîìîãàòåëüíîå äåéñòâèå êóïðàò-èîíîâ, êàê
ïîäòâåðæäåíî íåäàâíèì íàáëþäåíèåì èõ ñîâìåñòíîãî òóííåëèðîâàíèÿ è
äðóãèìè äàííûìè.

Åñòü íåáîëüøèå ñîìíåíèÿ îòíîñèòåëüíî ñîâðåìåííîãî êâàíòîâîãî îáú-
ÿñíåíèÿ ñâåðõïðîâîäèìîñòè ÷åðåç âçàèìîäåéñòâèå ïîñðåäñòâîì "ôîíî-
íîâ", òàê êàê îñòàþòñÿ îòêðûòûìè íåêîòîðûå âîïðîñû. Äåéñòâèòåëüíî,
ôîíîíû åñòü íå ÷òî èíîå, êàê òåïëîâîå âîçáóæäåíèå îñöèëëÿöèé â êðè-
ñòàëëå. Â ýòîì ñëó÷àå òðóäíî ïîíÿòü êàê ôîíîíû ìîãóò ðàñïðîñòðàíÿòü-
ñÿ â âàêóóìå îò àòîìà ê àòîìó ïðè ôèêñèðîâàííîé ðåøåòêå êðèñòàëëà áåç
ñòîëêíîâåíèé è, äàæå ïðåäïîëàãàÿ ýòî âîçìîæíûì, òðóäíî ïîíÿòü êàê
ôîíîíû ìîãóò ñîçäàâàòü ïðèòÿæåíèå ìåæäó ïàðàìè èäåíòè÷íûõ ýëåê-
òðîíîâ.

Â ëþáîì ñëó÷àå, ôèçèêà ýëåìåíòàðíûõ ÷àñòèö 20-ãî âåêà èäåíòèôè-
öèðîâàëà âñå âîçìîæíûå ÷àñòèöû. Òåì íå ìåíåå, ýòà îáëàñòü ôèçèêè íå
èìååò äàííûõ î ôîíîíàõ, òàêæå êàê è îá ýëåêòðîí-ôîíîííîì âçàèìîäåé-
ñòâèè.
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Êóïåðîâñêèå ïàðû (ÊÏ) ýòî ïðåêðàñíàÿ ôèçè÷åñêàÿ ñèñòåìà äëÿ ïðî-
âåðêè ýôôåêòèâíîñòè èçîòîïè÷åñêîãî ìåòîäà âîîáùå. Èñ÷åðïûâàþùèå
èññëåäîâàíèÿ â ýòîì íàïðàâëåíèè áûëè ïðîâåäåíû Àíèìàëó [10a], êîòî-
ðûé ââåë íåëèíåéíóþ, íåëîêàëüíóþ è íåãàìèëüòîíîâó òåîðèþ, íàçûâà-
åìóþ èçîïðîâîäèìîñòüþ Àíèìàëó, êîòîðàÿ íàõîäèòñÿ â çàìå÷àòåëüíîì
ñîãëàñèè ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè è îáëàäàåò íîâûìè è èíòåðåñ-
íûìè ïðåäñêàçàòåëüíûìè âîçìîæíîñòÿìè.

Íèæå ìû ñóììèðóåì íåäàâíåå ïðåäñòàâëåíèå êóïåðîâñêîé ïàðû (ÊÏ)
Àíèìàëó è Ñàíòèëëè [10b] íà Sanibel Symposium â 1995 ãîäó âî Ôëîðèäå,
ñèìâîëè÷åñêè âîñïðîèçâåäåííîå â âèäå

CP= (ê−↑ , ê−↓ ) , (1.26)

ãäå ê− ïðåäñòàâëÿåò èçîýëåêòðîí, òî åñòü ýëåêòðîí, îïèñàííûé ÷åðåç èçî-
ìåõàíèêó. Äëÿ êðàòêîñòè ìû î÷åðòèì òîëüêî íåðåëÿòèâèñòñêèå àñïåêòû
è îòñûëàåì ê öèòèðîâàííîé ëèòåðàòóðå äëÿ îçíàêîìëåíèÿ ñ ðåëÿòèâèñò-
ñêèì ðàñøèðåíèåì.

Ìîäåëü (1.26) èìååò íåêîòîðûå èíòðèãóþùèå ñëåäñòâèÿ è âîçìîæíî-
ñòè. Ôàêòè÷åñêè, ìîäåëü ñóùåñòâåííà ïîòîìó, ÷òî àäðîííîå ñâÿçàííîå
ñîñòîÿíèå π0 ìåçîíà, ïðåäñòàâëåííîå íà ðàññìîòðåíèå Ñàíòèëëè, ïîñëó-
æèëî ïîâîäîì äëÿ ïîñòðîåíèÿ àäðîííîé ìåõàíèêè (ðàáîòà [5e], Ðàçäåë
5)

π0 = (ê+
↑ , ê−↓ ) , (1.27)

ïîòîìó, ÷òî ïîÿâëåíèå íåëîêàëüíûõ íåïîòåíöèàëüíûõ âçàèìîäåéñòâèé
ïðèâîäèò ê ïîÿâëåíèþ ïðèòÿæåíèÿ, íåçàâèñèìî îò òîãî, ÿâëÿåòñÿ êóëî-
íîâñêîå âçàèìîäåéñòâèå ïðèòÿæåíèåì èëè îòòàëêèâàíèåì. Ñóùåñòâîâà-
íèå ñîãëàñîâàííîé ñòðóêòóðû ÊÏ = (ê−↑ , ê−↓ ) , ãäå êóëîíîâñêîå âçàèìî-
äåéñòâèå ÿâëÿåòñÿ îòòàëêèâàíèåì, îáåñïå÷èâàåò òîãäà äîïîëíèòåëüíîå
ïîäòâåðæäåíèå àäðîííîé ìîäåëè π0 = (ê+

↑ , ê−↓ ) , ãäå êóëîíîâñêîå âçàè-
ìîäåéñòâèå ÿâëÿåòñÿ ïðèòÿæåíèåì.

Ðàññìîòðèì îäèí ýëåêòðîí ñ çàðÿäîì −e, ñî ñïèíîì íàïðàâëåííûì
ââåðõ ↑ è âîëíîâîé ôóíêöèåé ψ↑ â ïîëå, ðàññìàòðèâàåìîì êàê âíåøíåå,
äðóãîãî ýëåêòðîíà ñ òåì æå çàðÿäîì, ñïèíîì íàïðàâëåííûì âíèç ↓ è âîë-
íîâîé ôóíêöèåé ψ↓. Óðàâíåíèå Øðåäèíãåðà äëÿ íèõ äàåòñÿ èçâåñòíûì
âûðàæåíèåì

H ×ψ(t,r) =
(

1
2m

pk pk +
e2

r

)
×ψ↑(t,r) = E0 ×ψ↑(t,r), (1.28a)
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pk ×ψ↑(t,r) = −i×∂kψ↑(t,r), (1.28b)

ãäå m ýòî ìàññà ïîêîÿ ýëåêòðîíà. Ïðèâåäåííîå óðàâíåíèå è ñâÿçàííàÿ
ñ íèì âîëíîâàÿ ôóíêöèÿ ψ↑(t,r) âîñïðîèçâîäÿò îòòàëêèâàíèå, êàê ýòî
õîðîøî èçâåñòíî. Ìû èíòåðåñóåìñÿ ôèçè÷åñêîé ðåàëüíîñòüþ, â êîòîðîé
èìååò ìåñòî ïðèòÿæåíèå, âîñïðîèçâîäèìîå íîâûìè âîëíîâûìè ôóíêöè-
ÿìè, îáîçíà÷åííûìè çäåñü ψ̂↑(t,r).

Âñïîìèíàÿ, ÷òî êâàíòîâî-ìåõàíè÷åñêèå êóëîíîâñêèå âçàèìîäåéñòâèÿ
èíâàðèàíòíû îòíîñèòåëüíî óíèòàðíûõ ïðåîáðàçîâàíèé, îòîáðàæåíèå ψ↑ →
ψ̂↑ ïðîèçâîäèòñÿ íåóíèòàðíûì ïðåîáðàçîâàíèåì ψ̂ =Uψ ,U×U† =U†U =
Î 	= I, ãäå Î äîëæíî áûòü îïðåäåëåíî (ñì. íèæå). Ýòî àêòèâèçèðóåò ab
initio ïðèìåíèìîñòü àäðîííîé ìåõàíèêè ñîãëàñíî Ðàçäåëó 1.8. Ïåðâûì
øàãîì ïðåäëîæåííîé ìîäåëè, ñëåäîâàòåëüíî, ÿâëÿåòñÿ ïðåîáðàçîâàíèå
ñèñòåìû (1.28), âûðàæåííîé ÷åðåç ψ↑, â íîâóþ ñèñòåìó, âûðàæåííóþ ÷å-
ðåç ψ̂↑ = U ×ψ↑, ãäå U ýòî íåóíèòàðíûé îïåðàòîð,

U ×H ×U†×(U×U†)−1×U×ψ↑(t,r) =

= Ĥ ×T × ψ̂↑(t,r) =

=
(

1
2m p̂k×T× p̂k + e2

r Î
)
×T×ψ̂↑(t,r) = E×ψ̂↑(t,r),

(1.29a)

p̂k ×T × ψ̂↑(t,r) = −i×T i
k ×∂iψ̂↑(t,r). (1.29b)

Ñèñòåìà (1.29) íåïîëíà, òàê êàê íå ó÷òåíî âçàèìîäåéñòâèå ñ Cuz+ èîíàìè,
âîñïðîèçâîäèìîå çíàêîìûì ÷ëåíîì −ze2/r [10]. Ïîñëåäíèå âûðàæåíèÿ
íå òðàíñôîðìèðîâàíû (òî åñòü îíè îáû÷íûå êâàíòîâî-ìåõàíè÷åñêèå) è,
ñëåäîâàòåëüíî, îíè äîëæíû áûòü ïðîñòî äîáàâëåíû ê òðàíñôîðìèðîâàí-
íûì óðàâíåíèÿì (1.29). Ôîðìàëüíûå óðàâíåíèÿ ïðåäëîæåííîé ìîäåëè
ÊÏ = (e−↑ ,e−↓ )HM, ñëåäîâàòåëüíî, äàþòñÿ âûðàæåíèåì(

1
2m

p̂k×T× p̂k +
e2

r
×Î − z

e2

r

)
×T×ψ̂↑(t,r) =

=
1

2m
p̂k×T× p̂k×T×ψ̂↑ +

e2

r
ψ̂↑ − z

e2

r
×T×ψ̂↑(t,r) = (1.30)

= E×ψ̂↑(t,r), p̂k×T×ψ̂↑(t,r) = −i×T i
k×∂iψ̂↑(t,r).

×òîáû ïðèâåñòè ìîäåëü ê âèäó, ïîçâîëÿþùåìó ñðàâíèòü åå ðåçóëüòà-
òû ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè, íàì íåîáõîäèìî ÿâíîå âûðàæåíèå
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äëÿ èçîåäèíèöû Î. Ñðåäè ðàçëè÷íûõ âîçìîæíîñòåé, Àíèìàëó [10] âûáðàë
íàèïðîñòåéøóþ èç âîçìîæíûõ åäèíèö, ïîäõîäÿùèõ äëÿ òåêóùåé ïðîáëå-
ìû, íàçûâàåìóþ òåïåðü èçîåäèíèöåé Àíèìàëó, êîòîðóþ ìû çàïèñûâàåì
â âèäå

Î = e−〈ψ̂↑|ψ̂↓〉ψ↑/ψ̂↑ ≈ 1−〈ψ̂↑|ψ̂↓〉ψ↑/ψ̂↑ + . . . ,

T̂ = e+〈ψ̂↑|ψ̂↓〉ψ↑/ψ̂↑ ≈ 1+ 〈ψ̂↑|ψ̂↓〉ψ↑/ψ̂↑ + . . . ,
(1.31)

ñ êîòîðûì óðàâíåíèå (1.30) ìîæåò áûòü çàïèñàíî êàê

1
2m

p̂kT p̂kT ψ̂↑ − (z−1)
e2

r
ψ̂↑− (1.32)

−z
e2

r
〈ψ̂↑|ψ̂↓〉(ψ↑/ψ̂↑)ψ̂↑(t,r) = Eψ̂↑.

Õîðîøî èçâåñòíî èç êâàíòîâîé ìåõàíèêè, ÷òî ðàäèàëüíàÿ ÷àñòü ψ↑ â
îñíîâíîì ñîñòîÿíèè (L = 0) âåäåò ñåáÿ êàê

ψ↑(r) ≈ Ae−r/R, (1.33)

ãäå A ýòî (ïðèáëèçèòåëüíî) ïîñòîÿííàÿ è R ýòî äëèíà ñâÿçè ïàðû. Ðà-
äèàëüíîå ðåøåíèå äëÿ ψ̂↑, òàêæå â îñíîâíîì ñîñòîÿíèè, èçâåñòíîå èç
óðàâíåíèé (5.1.21), ñòð. 837, [5e], âåäåò ñåáÿ êàê

ψ̂↑ ≈ B
1− e−r/R

r
, (1.34)

ãäå B � òàêæå ïðèáëèçèòåëüíî êîíñòàíòà. Ïîñëåäíèé ÷ëåí â ëåâîé ÷àñòè
óðàâíåíèÿ (1.34) âåäåò ñåáÿ ïîäîáíî Õàëòåíîâñêîìó (Hulten) ïîòåíöèàëó

V0 ×
e−r/R

1− e−r/R
, V0 = e2〈ψ̂↑|ψ̂↓〉. (1.35)

Ïîñëå ïîäñòàíîâêè âûðàæåíèÿ äëÿ èçîìîìåíòà, ðàäèàëüíîå èçîøðåäèí-
ãåðîâñêîå óðàâíåíèå ìîæåò áûòü çàïèñàíî â âèäå(

− Î
2×m̂

r2 d
dr

r2 d
dr

− (z−1)
e2

r
−V0

e−r/R

1− e−r/R

)
×ψ̂↑(r)=E×ψ̂↑(r), (1.36)

ãäå m̂ ýòî èçîíîðìèðîâàííàÿ ìàññà èçîýëåêòðîíà.
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Ðåøåíèå ïîñëåäíåãî óðàâíåíèÿ èçâåñòíî èç [5e], Ðàçäåë 5.1. Íà ìàëûõ
ðàññòîÿíèÿõ õàëòåíîâñêèé ïîòåíöèàë âåäåò ñåáÿ ïîäîáíî êóëîíîâñêîìó
ïîòåíöèàëó,

V = V0 ×
e−r/R

1− e−r/R
≈V0 ×

R
r
. (1.37)

Ñëåäîâàòåëüíî, íà ðàññòîÿíèÿõ ìåíüøèõ äëèíû ñâÿçàííîé ïàðû, (1.36)
ìîæåò áûòü ýôôåêòèâíî ñâåäåíî ê ôîðìå(

− 1
2× m̂

r2 d
dr

r2 d
dr

−V
e−r/R

1− e−r/R

)
× ψ̂↑(r) = E × ψ̂↑(r), (1.38a)

V = V0 ×R+(z−1)× e2, (1.38b)

ñ îáùèì ðåøåíèåì, ãðàíè÷íûìè óñëîâèÿìè è ñîîòâåòñòâóþùèì ñïåêòðîì
(ñì. [5c], ñòð. 837-838)

ψ̂↑(r) = 2F1(2×α+1+n,1−α,2×α+1,e−r/R)e−α×r/R 1− e−r/R

r
, (1.39a)

α = (β 2 −n2)/2n > 0, β 2 = m̂×V ×R2/h̄2 > n2, (1.39b)

E = − h̄2

4× m̂×R2

(
m̂×V ×R2

h̄2

1
n
−n

)2

, n = 1,2,3, . . . (1.39c)

ãäå ìû âîññòàíîâèëè êîíñòàíòó h̄ äëÿ ÿñíîñòè.
Ñàíòèëëè [5e] íàøåë ÷èñëåííîå ðåøåíèå óðàâíåíèÿ (1.39) äëÿ àäðîí-

íîé ìîäåëè π0 = (ê+
↑ , ê−↓ ) (â êîòîðîì, î÷åâèäíî, íåò âêëàäà ñî ñòîðîíû

êóïðàò-èîíîâ â êîíñòàíòó V ), ââåäåíèåì ïàðàìåòðîâ

k1 = h̄/2× m̂×R× c0, k2 = m̂×V ×R2/h̄, (1.40)

ãäå c0 ýòî ñêîðîñòü ñâåòà â âàêóóìå. Òîãäà,

V = 2× k1 × k2
2 × h̄× c0/R, (1.41)

è ïîëíàÿ ýíåðãèÿ ñîñòîÿíèÿ π0 = (e+
↑ ,e−↓ ) â îñíîâíîì ñîñòîÿíèè (äëÿ

êîòîðîãî n = 1 äëÿ õàëòåíîâñêîãî ïîòåíöèàëà)

E
,π0 = 2× k1 × [1− (k2 −1)2/4]× h̄× c0/R =

= 2× k1(1− ε2)× h̄× c0/R.
(1.42)
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Èñïîëüçîâàíèå ïîëíîé ýíåðãèè π0 (135 ÌýÂ), åãî çàðÿäîâîãî ðàäèóñà
(R ≈ 10−13 ñì) è åãî ñðåäíåãî âðåìåíè æèçíè (τ ≈ 10−16 ñåê) äàþò òîãäà
çíà÷åíèÿ (ñì. [5e], ñòð. 840, óðàâíåíèÿ (5.1.33))

k1 = 0.34, ε = 4.27×10−2, (1.43a)

k2 = 1+8.54×10−2 > 1. (1.43b)

Àíèìàëó [10a] íàøåë ðåøåíèå óðàâíåíèÿ (1.39) äëÿ êóïåðîâñêèõ ïàð ââå-
äåíèåì ïàðàìåòðîâ

k1 = ε ×F ×R/h̄× c0, k2 = KR/ε , (1.44)

ãäå ε ýòî èçî-ýíåðãèÿ Ôåðìè èçîýëåêòðîíà (â àäðîííîé ìåõàíèêå)
Òîãäà, ïîëíàÿ ýíåðãèÿ êóïåðîâñêîé ïàðû, â îñíîâíîì ñîñòîÿíèè, äà-

åòñÿ âûðàæåíèåì

E = 2×k1×[1− (k2 −1)2/4]×h̄×c0/R ≈ k2×Tc/θ , (1.45)

ãäå θ ýòî äåáàåâñêàÿ òåìïåðàòóðà.
Íåñêîëüêî ÷èñëîâûõ ïðèìåðîâ áûëî ðàññìîòðåíî â ðàáîòå [10]. Èñ-

ïîëüçîâàíèå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ äëÿ àëþìèíèÿ,

θ = 4280K, ε = 11.6 eV, Tc = 1.180K, (1.46)

äàåò çíà÷åíèÿ
k1 = 94, k2 = 1.6×10−3 < 1. (1.47)

Äëÿ ñëó÷àÿ YBa2Cu3O6−χ ìîäåëü äàåò [loc. cit.]

k1 = 1.3z−1/2 ×10−4, k2 = 1.0× z1/2, (1.48)

ãäå ýôôåêòèâíàÿ âàëåíòíîñòü z = 2(7 − χ)/3 âàðüèðóåòñÿ îò ìèíèìó-
ìà z = 4.66 äëÿ YBa2Cu3O6.96 (Tc = 910K) äî ìàêñèìóìà z = 4.33 äëÿ
YBa2Cu3O6.5 (Tc = 200K). Îáùåå âûðàæåíèå, ïðåäñêàçûâàåìîå êâàíòî-
âîé ìåõàíèêîé äëÿ YBa2Cu3O6−χ äàåòñÿ ([10a], ñòð. 373, óð. (5.15))

Tc = 367.3× z× e−13.6/z, (1.49)

è ýòî çàìå÷àòåëüíî ñîãëàñîâûâàåòñÿ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè (ñì.
Ðèñ. 1.21�1.23).
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Òåïåðü ñäåëàåì íåñêîëüêî çàìå÷àíèé. Ïðèâåäåííàÿ âûøå ìîäåëü êó-
ïåðîâñêèõ ïàð Àíèìàëó-Ñàíòèëëè ÿâëÿåòñÿ äåéñòâèòåëüíî íåëèíåéíîé,
íåëîêàëüíîé è íåïîòåíöèàëüíîé. Äåéñòâèòåëüíî, íåëèíåéíîñòü ïî ψ̂↑ âû-
ðàæåíà íàëè÷èåì òàêîé âåëè÷èíû â óðàâíåíèè (1.31). Íåëîêàëüíîñòü
âûðàæåíà ÷ëåíîì 〈ψ̂↑|ψ̂↓〉, îòðàæàþùèì ïåðåêðûòèå âîëíîâûõ ïàêåòîâ
ýëåêòðîíîâ, è íåïîòåíöèàëüíîñòü âûðàæåíà íàëè÷èåì âçàèìîäåéñòâèé,
õàðàêòåðèçóåìûõ èçîåäèíèöåé, âîñïðîèçâåäåíèå êîòîðûõ íàõîäèòñÿ çà
âîçìîæíîñòÿìè ãàìèëüòîíèàíà H. Ýòî èëëþñòðèðóåò íåîáõîäèìîñòü èñ-
ïîëüçîâàíèÿ àäðîííîé ìåõàíèêè èëè äðóãèõ ïîõîæèõ íåãàìèëüòîíîâûõ
òåîðèé (ïðè óñëîâèè, ÷òî îíè ôèçè÷åñêè ñîãëàñîâàíû), èç-çà ñòðîãî ëèíåéíî-
ëîêàëüíî-ïîòåíöèàëüíîãî õàðàêòåðà êâàíòîâîé ìåõàíèêè.

Çàìåòèì, ÷òî åñëè âîëíîâîå ïåðåêðûòèå íå îñîáåííî çíà÷èòåëüíî, òî
åñòü äëÿ 〈ψ̂↑|ψ̂↓〉 = 0, Î ≡ I, êâàíòîâàÿ ìåõàíèêà âîñïðîèçâîäèòñÿ êàê
÷àñòíûé ñëó÷àé, õîòÿ è áåç ïðèòÿæåíèÿ.

Ìåõàíèçì âîçíèêíîâåíèÿ ïðèòÿæåíèÿ ìåæäó äâóìÿ èäåíòè÷íûìè ýëåê-
òðîíàìè, ÷åðåç ïîñðåäíè÷åñêîå äåéñòâèå êóïðàò-èîíîâ, ÿâëÿåòñÿ âåñüìà
îáùèì äëÿ àäðîííîé ìåõàíèêè, ñîãëàñíî êîòîðîìó, íåëèíåéíî-íåëîêàëüíî-
íåïîòåíöèàëüíûå âçàèìîäåéñòâèÿ èç-çà âîëíîâîãî ïåðåêðûòèÿ íà ìàëûõ
ðàññòîÿíèÿõ ÿâëÿþòñÿ âñåãäà ïðèòÿæåíèåì â ñèíãëåòíûõ ñîåäèíåíèÿõ,
êóëîíîâñêîå æå âçàèìîäåéñòâèå ïîãëîùàåòñÿ, ÷òî ïðèâîäèò ê ðåçóëüòè-
ðóþùåìó âçàèìîäåéñòâèþ ïðèòÿæåíèÿ, íåçàâèñèìî èìååòñÿ ëè êóëîíîâ-
ñêîå ïðèòÿæåíèå èëè îòòàëêèâàíèå. Êàê çàìå÷åíî ðàíåå, õàëòåíîâñêèé
ïîòåíöèàë, êàê èçâåñòíî, âåäåò ñåáÿ êàê êóëîíîâñêèé íà ìàëûõ ðàññòîÿ-
íèÿõ è, ñëåäîâàòåëüíî, ïðè îïðåäåëåííûõ óñëîâèÿõ ïîñëåäíèé ïîãëîùà-
åòñÿ ïåðâûì.

Äðóãèìè ñëîâàìè, ìû ìîæåì ñêàçàòü, ÷òî íà ðàññòîÿíèè ñâÿçè êó-
ïåðîâñêîé ïàðû õàëòåíîâñêîå âçàèìîäåéñòâèå ñèëüíåå, ÷åì êóëîíîâñêîå,
÷òî ïðèâîäèò ê ðåçóëüòèðóþùåìó ïðèòÿæåíèþ. Òàêèì îáðàçîì, ìû èìå-
åì äåëî ñ çàìå÷àòåëüíîé ñõîæåñòüþ ìåæäó ìîäåëüþ äëÿ π0 è äëÿ êóïå-
ðîâñêîé ïàðû. Îòñþäà ñëåäóåò îæèäàòü ïðèìåíèìîñòè òîé æå ìîäåëè ê
äðóãèì àñïåêòàì, íàïðèìåð, äëÿ áîëåå ãëóáîêîãî ïîíèìàíèÿ âàëåíòíî-
ñòè, êàê ýòî áóäåò èçó÷åíî â ñëåäóþùèõ ãëàâàõ.

Äðóãàÿ âàæíàÿ ÷åðòà ìîäåëè, òàêæå õàðàêòåðèçóåìàÿ îáùèì çàêîíîì
àäðîííîé ìåõàíèêè, çàêëþ÷àåòñÿ â òîì, ÷òî ñâÿçàííîå ñîñòîÿíèå ÷àñòèö,
ñîãëàñíî âîëíîâîìó ïåðåêðûòèþ íà ìàëûõ ðàññòîÿíèÿõ â ñèíãëåòíûõ ñî-
ñòîÿíèÿõ, "ñäàâëèâàåò" àòîìíûé ýíåðãåòè÷åñêèé ñïåêòð òîëüêî äî îäíî-
ãî âîçìîæíîãî óðîâíÿ. Õàëòåíîâñêèé ïîòåíöèàë, êàê èçâåñòíî, äîïóñêàåò
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îãðàíè÷åííîå ÷èñëî ýíåðãåòè÷åñêèõ óðîâíåé. Ðåøåíèå Ñàíòèëëè [5e] äëÿ
π0 ïîêàçûâàåò "ñæàòèå" ýíåðãåòè÷åñêîãî ñïåêòðà ïîçèòðîíèóìà òîëüêî
äî îäíîãî ýíåðãåòè÷åñêîãî óðîâíÿ, 135 ÌýÂ äëÿ π0 â ñëó÷àå k2 > 1. Ñõî-
æèì îáðàçîì, ðåøåíèÿ äëÿ êóïåðîâñêîé ïàðû [10], òàê æå ñâîäÿòñÿ ê
òîìó æå îãðàíè÷åííîìó ñïåêòðó òîëüêî ñ îäíèì ðàçðåøåííûì óðîâíåì.

Â äåéñòâèòåëüíîñòè, âîçáóæäåííûå óðîâíè äîïóñêàþòñÿ, íî îíè ïîä-
ðàçóìåâàþò òàêèå áîëüøèå ðàññòîÿíèÿ R, äëÿ êîòîðûõ íåëèíåéíûå-íå-
ëîêàëüíûå-íåïîòåíöèàëüíûå âçàèìîäåéñòâèÿ èãíîðèðóþòñÿ. Ýòî ïîäðà-
çóìåâàåò, ÷òî âñå âîçáóæäåííûå ñîñòîÿíèÿ ÿâëÿþòñÿ îáû÷íûìè êâàí-
òîâî-ìåõàíè÷åñêèìè, òî åñòü, îíè íå ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé π0 èëè êóïå-
ðîâñêóþ ïàðó. Óïîìÿíóòûå âîçáóæäåííûå ñîñòîÿíèÿ âîñïðîèçâîäÿò ëè-
áî äèñêðåòíûé ñïåêòð èçíà÷àëüíîãî ïîçèòðîíèóìà, ëèáî íåïðåðûâíûé
ñïåêòð êóëîíîâñêîãî îòòàëêèâàíèÿ ìåæäó äâóìÿ èäåíòè÷íûìè ýëåêòðî-
íàìè.

Äðóãèìè ñëîâàìè, ìû ìîæåì ñêàçàòü, ÷òî âäîáàâîê ê îáû÷íîìó, êâàí-
òîâî-ìåõàíè÷åñêîìó, êóëîíîâñêîìó âçàèìîäåéñòâèþ ìåæäó äâóìÿ ýëåê-
òðîíàìè, èìååòñÿ òîëüêî îäíà äîïîëíèòåëüíàÿ ñèñòåìà àäðîííîãî òè-
ïà ñ òîëüêî îäíèì ýíåðãåòè÷åñêèì óðîâíåì íà êàæäóþ ïàðó ñâÿçàííûõ
÷àñòèö, îäíà äëÿ π0 = (e+

↑ ,e−↓ ) è äðóãàÿ äëÿ êóïåðîâñêîé ïàðû, ÊÏ

= (e−↑ ,e−↓ ) .

Âîçìîæíîñòü òðèïëåòíûõ ñîåäèíåíèé òàêæå ñëåäóåò èç îáùåãî çàêî-
íà àäðîííîé ìåõàíèêè. Â òî âðåìÿ êàê äëÿ êâàíòîâîé ìåõàíèêè ñèíãëåòû
è òðèïëåòû ðàâíî äîïóñòèìû (÷èòàé, ñîåäèíåíèÿ ÷àñòèö íà áîëüøèõ âçà-
èìíûõ ðàññòîÿíèÿõ ïðè òî÷å÷íîé àïïðîêñèìàöèè), ýòî íå òàê äëÿ àäðîí-
íîé ìåõàíèêè (÷èòàé, ñîåäèíåíèÿ ÷àñòèö, âîñïðîèçâîäèìûõ ïðîòÿæåí-
íûìè â ïðîñòðàíñòâå, íà ðàññòîÿíèÿõ ìåíüøèõ ÷åì øèðèíà èõ âîëíîâûõ
ïàêåòîâ èëè äëèíà âîëíû). Äåéñòâèòåëüíî, âñå òðèïëåòíûå ñîåäèíåíèÿ
÷àñòèö ïðè íåëèíåéíûõ-íåëîêàëüíûõ-íåãàìèëüòîíîâûõ âçàèìîäåéñòâè-
ÿõ êðàéíå íåñòàáèëüíû, è åäèíñòâåííûìè ñòàáèëüíûìè ñîñòîÿíèÿìè ÿâ-
ëÿþòñÿ ñèíãëåòû.

Ýòîò çàêîí áûë âïåðâûå âûâåäåí â ðàáîòå [5e] ÷åðåç "ìåõàíèñòè÷å-
ñêóþ ìîäåëü", òî åñòü èëëþñòðàöèþ ñ ïîìîùüþ ìåõàíè÷åñêèõ ïðèáîðîâ,
êîòîðûå èñïûòûâàþò ñèëüíîå îòòàëêèâàíèå â òðèïëåòíîì ñîåäèíåíèè è
ìîãóò áûòü ñîåäèíåíû ñòàáèëüíûì îáðàçîì òîëüêî â ñèíãëåòû. Îòñþäà
ëîãè÷åñêè âûòåêàåò âîçìîæíîñòü ïðèìåíåíèÿ ìîäåëè äëÿ áîëåå ãëóáîêî-
ãî ïîíèìàíèÿ ïðèíöèïà çàïðåòà Ïàóëè, ÷òî è áóäåò èçó÷åíî â Ãëàâàõ 4
è 5.
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Èíòðèãóþùåé ÿâëÿåòñÿ ñâÿçü ìåæäó ïðåäëîæåííîé ìîäåëüþ è îáû÷-
íîé ìîäåëüþ êóïåðîâñêèõ ïàð. Êîíñòàíòà â õàëòåíîâñêîì ïîòåíöèàëå
ìîæåò áûòü çàïèñàíà êàê

V0 = h̄ω, (1.50)

ãäå ω ýòî èìåííî (óñðåäíåííàÿ) ôîíîííàÿ ÷àñòîòà. Ïîëíàÿ ýíåðãèÿ ìî-
æåò áûòü òîãäà ïåðåïèñàíà

ETot = 2× ε −E ≈ 2× k1 × k2 × h̄× c0/R(e1/N×V −1), (1.51)

ãäå N ×V � (áåçðàçìåðíàÿ) ýëåêòðîí-ôîíîííàÿ êîíñòàíòà ñâÿçè.
Â îáùåì, ãëàâíûì ðåçóëüòàòîì èññëåäîâàíèé [10] ÿâëÿåòñÿ òî, ÷òî

òðàäèöèîííîå âîñïðîèçâåäåíèå êóïåðîâñêîé ïàðû ÷åðåç íåóëîâèìûé "ôî-
íîí" ìîæåò áûòü ïåðåôîðìóëèðîâàíî, áåç âñÿêîé íåîáõîäèìîñòè â òàêîé
÷àñòèöå, ñ èñïîëüçîâàíèåì ðåàëüíîãî, äîñòàòî÷íî ñèëüíîãî ïðèòÿæåíèÿ
ìåæäó èäåíòè÷íûìè ýëåêòðîíàìè, êîòîðîå îòñóòñòâóåò â ôîíîííîé òåî-
ðèè.

Âûøåîçíà÷åííàÿ ìîäåëü êóïåðîâñêèõ ïàð ïðåäïîëàãàåò ñâîþ ïðà-
âèëüíóþ ôîðìóëèðîâêó íà ðåëÿòèâèñòñêîì óðîâíå, òàê êàê ýòî îáåñïå-
÷èâàåò ãåîìåòðèçàöèþ êóïåðîâñêèõ ïàð, ëó÷øèå âîçìîæíîñòè äëÿ íîâûõ
ïðåäñêàçàíèé è íàèëó÷øèå èç âîçìîæíûõ ýêñïåðèìåíòàëüíûå ïðîâåðêè.
Ýòè àñïåêòû [10] íå áóäóò ðàññìàòðèâàòüñÿ çäåñü èç ñîîáðàæåíèé êðàò-
êîñòè èçëîæåíèÿ.
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Ðèñ. 1.21: Âîñïðîèçâåäåíèå Ðèñ. 10 ðàáîòû [10a], èëëþñòðèðóþùåãî çà-
ìå÷àòåëüíîå ñîãëàñèå ìåæäó ïðåäñêàçàíèåì çàâèñèìîñòè Tc îò ýôôåê-
òèâíîé âàëåíòíîñòè z èîíîâ (ãëàäêàÿ êðèâàÿ) è ýêñïåðèìåíòàëüíûìè
çíà÷åíèÿìè "òåìïåðàòóðû çàñòûâàíèÿ" äëÿ ðàçëè÷íûõ ñîñòàâëÿþùèõ
(çàïîëíåííûå òî÷êè).
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Ðèñ. 1.22: Âîñïðîèçâåäåíèå Ðèñ. 5 èç ðàáîòû [10a], ñòð. 380, ïîêàçûâàþ-
ùåãî ñîãëàñèå ìåæäó ïðåäñêàçàíèåì èçîñâåðõïðîâîäèìîñòè äëÿ äîïèðî-
âàííûõ 1:2:3 êóïðàòîâ è ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè.
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Ðèñ. 1.23: Âîñïðîèçâåäåíèå òàáëèö èç ðàáîòû [10a], ñòð. 379, èëëþñòðè-
ðóþùèõ ñîãëàñèå ìåæäó ïðåäñêàçàíèÿìè ìîäåëè è ýêñïåðèìåíòàëüíûìè
äàííûìè äðóãîãî ïëàíà.
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Ãëàâà 2

Ýëåìåíòû èçî-, ãåíî- è
ãèïåð-ìàòåìàòèêè è èõ
èçîäóàëüíûå

2.1 Ââåäåíèå

Â ïðåäûäóùåé ãëàâå ìû ïîêàçàëè, ÷òî íàñòîÿùåå ðàñøèðåíèå êâàí-
òîâîé ìåõàíèêè, ñâåðõïðîâîäèìîñòè è õèìèè âîçìîæíî áåç âûõîäà èç
êëàññîâ ýêâèâàëåíòíîñòè ýòèõ òåîðèé, êîòîðûå äàþòñÿ âñåìè âîçìîæíû-
ìè êàíîíè÷åñêèìè ïðåîáðàçîâàíèÿìè äëÿ êëàññè÷åñêèõ ôîðìóëèðîâîê,
è óíèòàðíûìè ïðåîáðàçîâàíèÿìè äëÿ îïåðàòîðíûõ òåîðèé, äëÿ êîòîðûõ,
â ñòàíäàðòíûõ îáîçíà÷åíèÿõ: U ×U† = U† ×U = I.

Ñëåäîâàòåëüíî, íàñòîÿùåå ðàñøèðåíèå êëàññè÷åñêèõ òåîðèé äîëæíî
èìåòü íåêàíîíè÷åñêóþ ñòðóêòóðó, à èñòèííî ïðîäâèíóòûå îïåðàòîðíûå
òåîðèè òðåáóþò íåóíèòàðíûõ ñòðóêòóð, äëÿ êîòîðûõ U ×U† 	= I.

Â ïðåäûäóùåé ãëàâå ìû ïîä÷åðêèâàëè, ÷òî íåêàíîíè÷åñêèå òåîðèè
íåîáõîäèìû äëÿ âîñïðîèçâåäåíèÿ êëàññè÷åñêèõ, êîíòàêòíûõ, ïðåïÿòñòâó-
þùèõ âçàèìîäåéñòâèé, òàêèõ êàêèå èñïûòûâàåò êîñìè÷åñêèé êîðàáëü
ïðè âõîäå â àòìîñôåðó Çåìëè. Äåéñòâèòåëüíî, óðàâíåíèÿ äâèæåíèÿ òà-
êèõ ñèñòåì îáÿçàòåëüíî íåãàìèëüòîíîâû â ñèñòåìå îòñ÷åòà ýêñïåðèìåí-
òàòîðà, êàê ïîäðîáíî èçó÷åíî â ìîíîãðàôèè [2a], ÷åðåç óñëîâèÿ èíòåãðè-
ðóåìîñòè äëÿ ñóùåñòâîâàíèÿ ãàìèëüòîíèàíà èëè ÷åðåç òàê íàçûâàåìûå
óñëîâèÿ âàðèàöèîííîãî ñàìîñîïðÿæåíèÿ.

Ìû óêàçûâàëè, ÷òî ïîäîáíûì æå îáðàçîì, íåóíèòàðíûå òåîðèè íåîá-
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õîäèìû äëÿ âîñïðîèçâåäåíèÿ âçàèìîäåéñòâèÿ ñîïðîòèâëåíèÿ, èñïûòûâà-
åìîãî ïðîòÿæåííûì ïðîòîíîì ïðè äâèæåíèè â öåíòðå çâåçäû. Ðàâíûì
îáðàçîì, íåóíèòàðíûå òåîðèè íåîáõîäèìû äëÿ âîñïðîèçâåäåíèÿ êîíòàêò-
íûõ âçàèìîäåéñòâèé èç-çà ãëóáîêîãî ïåðåêðûòèÿ âîëíîâûõ ïàêåòîâ ÷à-
ñòèö. Äåéñòâèòåëüíî, ïîñëåäíèå âçàèìîäåéñòâèÿ òîæå ÿâëÿþòñÿ âçàèìî-
äåéñòâèÿìè êîíòàêòíîãî òèïà, íå äîïóñêàþùèìè ïîòåíöèàëà. Êàê ñëåä-
ñòâèå, ýòè âçàèìîäåéñòâèÿ íå ìîãóò áûòü ïðåäñòàâëåíû ãàìèëüòîíèàíîì
H = p2/2×m+V (r, p) = H†, òî åñòü âûõîäÿò èç êëàññà óíèòàðíîé ýêâèâà-
ëåíòíîñòè ñ âðåìåííîé ýâîëþöèåé U = exp[i×H× t], U ×U† =U†×U = I.

Â ïðåäûäóùåé ãëàâå, ìû òàêæå ïîêàçàëè î÷åâèäíîñòü ñóùåñòâîâàíèÿ
ýòèõ êîíòàêòíûõ íåãàìèëüòîíîâûõ è íåóíèòàðíûõ ýôôåêòîâ â ôèçèêå
ýëåìåíòàðíûõ ÷àñòèö, ÿäåðíîé ôèçèêå, àñòðîôèçèêå, ãðàâèòàöèè, êîñìî-
ëîãèè è ñâåðõïðîâîäèìîñòè. Î÷åâèäíîñòü áûëà ïðåäñòàâëåíà â ïîäâåäå-
íèèè ê ãëàâíîé òåìå èññëåäîâàíèÿ äàííîé ìîíîãðàôèè: âçàèìîäåéñòâèå
âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ â ìîëåêóëÿðíûõ ñâÿçÿõ, êîòîðûå ïðåäïîëàãàþò-
ñÿ òî÷íî íåãàìèëüòîíîâî-íåóíèòàðíîãî òèïà èç-çà ãëóáîêîãî ïåðåêðûòèÿ
âîëíîâûõ ïàêåòîâ âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ, êîòîðîå îòñóòñòâóåò â àòîìíîé
ñòðóêòóðå.

Áîëåå òîãî, â ïðåäûäóùåé ãëàâå ìû îòìå÷àëè, ÷òî âñå íåêàíîíè÷åñêèå
(íåóíèòàðíûå) òåîðèè ñòðàäàþò êàòàñòðîôè÷åñêèìè ôèçè÷åñêèìè è ìà-
òåìàòè÷åñêèìè íåñîãëàñîâàííîñòÿìè, êîãäà ôîðìóëèðóþòñÿ ÷åðåç òðà-
äèöèîííóþ ìàòåìàòèêó, òî åñòü ñ îáû÷íûìè ÷èñëàìè, ïîëÿìè, ìåòðè÷å-
ñêèìè ïðîñòðàíñòâàìè, ãèëüáåðòîâûìè ïðîñòðàíñòâàìè è ò.ä. Â ÷àñòíî-
ñòè, òåîðèè ñ íåêàíîíè÷åñêîé (íåóíèòàðíîé) âðåìåííîé ýâîëþöèåé ïðåä-
ñêàçûâàþò ðàçëè÷íûå ÷èñëîâûå çíà÷åíèÿ äëÿ îäíîãî è òîãî æå èçìåðå-
íèÿ ïðè òåõ æå óñëîâèÿõ, íî â ðàçëè÷íîå âðåìÿ, íàïðèìåð, äëèíà äàííî-
ãî æåñòêîãî ñòåðæíÿ ïîä âîçäåéñòâèåì ñèë ñîïðîòèâëåíèÿ èçìåíÿåòñÿ âî
âðåìåíè ïðè îáû÷íîì íåêàíîíè÷åñêîì âîñïðîèçâåäåíèè. Êàê ñëåäñòâèå,
íåêàíîíè÷åñêèå íåóíèòàðíûå òåîðèè, ñôîðìóëèðîâàííûå ñ èñïîëüçîâà-
íèåì îáû÷íîé ìàòåìàòèêè, íå èìåþò èçâåñòíîãî ôèçè÷åñêîãî èëè õèìè-
÷åñêîãî çíà÷åíèÿ.

Âûøåóêàçàííûé ñöåíàðèé íå îñòàâëÿåò äðóãîãî âûáîðà, êðîìå êîí-
ñòðóèðîâàíèÿ íîâîé ìàòåìàòèêè, ñïåöèàëüíî ïðåäíàçíà÷åííîé äëÿ ðàáî-
òû ñ íåêàíîíè÷åñêèìè (íåóíèòàðíûìè) òåîðèÿìè èíâàðèàíòíûì ïóòåì.

Ðåøåíèå ïîñëåäíåé ïðîáëåìû áûëî íà÷àòî Ñàíòèëëè â 1978-ì [1a]
ïðåäëîæåíèåì ñêîíñòðóèðîâàòü íîâóþ èçî-ìàòåìàòèêó è ãåíî-ìàòåìàòèêó,
ñ åùå áîëåå ðàñøèðåííîé ãèïåð-ìàòåìàòèêîé è èõ èçîäóàëüíûå, äîáàâ-
ëåííûõ ïîçæå (ñì. íåäàâíèå ðàñ÷åòû â [1e]). Ýòè íîâûå òåîðèè çàòåì áû-
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ëè ðàçâèòû ìíîãèìè ìàòåìàòèêàìè è òåîðåòèêàìè, è â íàñòîÿùåå âðåìÿ
äîñòèãëè îïåðàöèîííîé çàâåðøåííîñòè. Àäðîííàÿ õèìèÿ ÿâëÿåòñÿ îáðà-
çîì îáû÷íîé êâàíòîâîé õèìèè ñ íîâîé èçî-, ãåíî- è ãèïåð-ìàòåìàòèêîé
è èõ èçîäóàëüíûìè.

Â ýòîé ãëàâå ìû î÷åðòèì ýëåìåíòû ýòèõ ðàñøèðåííûõ èçî-ìàòåìàòèêè,
ãåíî-ìàòåìàòèêè è ãèïåð-ìàòåìàòèêè ñ ðàñ÷åòîì íà òî, ÷òî ó÷åíûå, çà-
èíòåðåñîâàííûå â äîñòèæåíèè ãëóáîêèõ òåõíè÷åñêèõ çíàíèé àäðîííîé
õèìèè, èçó÷àò òàêæå îðèãèíàëüíóþ ëèòåðàòóðó â ýòîé îáëàñòè. Çíàíèå
îáû÷íûõ ÷èñåë, ïîëåé, ìåòðè÷åñêîãî è ãèëüáåðòîâà ïðîñòðàíñòâ, àëãåáð
è ãðóïï, ãåîìåòðèé è òîïîëîãèé è ò.ä. ïðåäïîëàãàåòñÿ ñàìî ñîáîé.

Äëÿ ìåíåå ñêëîííûõ ê ìàòåìàòèêå ÷èòàòåëåé, ìû ïðåäñòàâëÿåì â
ñëåäóþùåé ãëàâå î÷åíü ïðîñòîé ìåòîä, îñíîâàííûé íà íåêàíîíè÷åñêèõ
(íåóíèòàðíûõ) ïðåîáðàçîâàíèÿõ, êîòîðûé ïîçâîëÿåò áåç òðóäà êîíñòðó-
èðîâàòü íåêàíîíè÷åñêèå íåóíèòàðíûå õèìè÷åñêèå òåîðèè, ïîäõîäÿùèå
äëÿ âñåõ ïðàêòè÷åñêèõ íóæä.

2.2 Ýëåìåíòû èçîìàòåìàòèêè

2.2.1 Èçîåäèíèöû è èçîïðîèçâåäåíèÿ

Êàê ìû óâèäèì â ñëåäóþùåé ãëàâå, äîñòèæåíèå èíâàðèàíòíîñòè òå-
îðèè ñ íåóíèòàðíîé âðåìåííîé ýâîëþöèåé U ×U† 	= I òðåáóåò ââåäåíèÿ
Î = U ×U†, êàê íîâîé îáîáùåííîé åäèíèöû. Èçîìàòåìàòèêà Ñàíòèëëè
ñòðîèòñÿ òîãäà ðåêîíñòðóèðîâàíèåì âñåé îáû÷íîé ìàòåìàòèêè òàêèì îá-
ðàçîì, ÷òîáû äîïóñòèòü Î, îòëè÷íóþ îò I, êàê êîððåêòíóþ ëåâóþ è ïðà-
âóþ íîâóþ åäèíèöó íà âñåõ óðîâíÿõ.

Êàê ìû óâèäèì â Ãëàâå 3, èçîìàòåìàòèêà õàðàêòåðèçóåò èçîòîïè÷å-
ñêóþ âåòâü àäðîííîé õèìèè, èëè, äëÿ êðàòêîñòè, èçîõèìèè. Ýòà âåòâü àä-
ðîííîé õèìèè ïîäõîäèò äëÿ âîñïðîèçâåäåíèÿ çàìêíóòî-èçîëèðîâàííûõ
ñèñòåì, îáðàòèìûõ âî âðåìåíè, è äîïóñêàåò âíóòðåííèå âçàèìîäåéñòâèÿ
îáû÷íîãî, íåêîíòàêòíîãî, ëèíåéíîãî, ëîêàëüíîãî è ïîòåíöèàëüíîãî òèïà,
à òàêæå êîðîòêîäåéñòâóþùèå âçàèìîäåéñòâèÿ íåëèíåéíîãî, íåëîêàëüíî-
ãî è íåïîòåíöèàëüíîãî òèïà, ñâÿçàííûå ñ ãëóáîêèì ïåðåêðûòèåì âîëíî-
âûõ ïàêåòîâ âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ.

Ãëàâíûì ôóíäàìåíòàëüíûì ïîíÿòèåì àäðîííîé õèìèè, ñëåäîâàòåëü-
íî, ÿâëÿåòñÿ îáîáùåíèå òðèâèàëüíîé n-ìåðíîé åäèíèöû I = (Ii

j) =
= Diag(1,1,1,. . .), i, j = 1,2, . . . ,n, èñïîëüçóåìîé â íàñòîÿùåå âðåìÿ â õè-
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ìèè (òàêîé êàê eâêëèäîâà åäèíèöà I =Diag.(1,1,1)), êîòîðàÿ äëÿ ñëó÷àÿ
èçîõèìèè, ïîäíèìàåòñÿ â íèãäå íå ñèíãóëÿðíóþ, ïîëîæèòåëüíî-îïðåäå-
ëåííóþ, n×n-ìåðíóþ ìàòðèöó Î, ÷üè ýëåìåíòû èìåþò äîïîëíèòåëüíóþ,
íåëèíåéíóþ è èíòåãðàëüíóþ çàâèñèìîñòü ïî âñåì íóæíûì ïåðåìåííûì,
òàêèì êàê âðåìÿ t, ïðîñòðàíñòâåííûå êîîðäèíàòû r, èìïóëüñû p, âîë-
íîâûå ôóíêöèè ψ , èõ ïðîèçâîäíûå ∂ψ è ëþáûå äðóãèå íåîáõîäèìûå
âåëè÷èíû [1a],

I =Diag.(1,1,1)>0 → Î =(Î j
i )= Î(t,r, p,ψ,∂ψ, . . .)=1/T̂ >0. (2.1)

Íàïîìíèì, ÷òî îáû÷íûå ïîëÿ ÷èñåë ñîäåðæàò äâå åäèíèöû, àääèòèâ-
íóþ åäèíèöó 0, òàêóþ ÷òî äëÿ ëþáîãî ÷èñëà n èìååì n + 0 = 0 + n = n
è ìóëüòèïëèêàòèâíóþ åäèíèöó I, òàêóþ ÷òî äëÿ ëþáîãî ÷èñëà n èìååì
n× I = I×n = n. Ñëåäîâàòåëüíî, ïîäíÿòèå (ëèôòèíã) (2.1) ïîäðàçóìåâàåò
îáîáùåíèå ìóëüòèïëèêàòèâíîé åäèíèöû.

Ðàññìîòðèì îáû÷íîå àññîöèàòèâíîå ïðîèçâåäåíèå, èñïîëüçóåìîå â íà-
ñòîÿùåå âðåìÿ â õèìèè, A×B = AB, ãäå A, B � âåëè÷èíû îäíîãî êëàññà
(íàïðèìåð ÷èñëà, âåêòîðíûå ïîëÿ, îïåðàòîðû è ò.ä.). Ëåãêî âèäåòü, ÷òî
îáîáùåííàÿ åäèíèöà Î íå ìîæåò îñòàâàòüñÿ åäèíèöåé îòíîñèòåëüíî ïðî-
èçâåäåíèÿ A×B, òàê êàê A× Î 	= A. Ñëåäîâàòåëüíî, äëÿ ñîãëàñîâàííîñòè,
îáû÷íîå àññîöèàòèâíîå ïðîèçâåäåíèå A×B äîëæíî áûòü ïîäíÿòî íà âå-
ëè÷èíó, èíâåðñíóþ ïî îòíîøåíèþ ê åäèíèöå [1a],

A×B → A×̂B = A× T̂ ×B, T̂ ôèêñèðîâàííî äëÿ âñåõ ïðîèçâåäåíèé ,
(2.2)

ïðè êîòîðîì Î � äåéñòâèòåëüíî êîððåêòíàÿ ëåâàÿ è ïðàâàÿ åäèíèöà,

I ×A = A× I = A → Î×̂A = A×̂Î = A, (2.3)

äëÿ âñåõ ýëåìåíòîâ A ðàññìàòðèâàåìîãî íàáîðà. Â ýòîì (è òîëüêî â ýòîì)
ñëó÷àå Î íàçûâàåòñÿ èçîåäèíèöåé è T̂ íàçûâàåòñÿ èçîòîïè÷åñêèì ýëåìåí-
òîì.

Ïîäíÿòèÿ (2.1), (2.2) è (2.3) áûëè íàçâàíû èçîòîïè÷åñêèìè [1a], èñ-
õîäÿ èç ãðå÷åñêîãî ñìûñëà ñëîâà, ÷òîáû ïîä÷åðêíóòü ñîõðàíåíèå âñåõ
èçíà÷àëüíûõ àêñèîì. Äåéñòâèòåëüíî, Î ñîõðàíÿåò âñå ñâîéñòâà I, òàêèå
êàê íåñèíãóëÿðíîñòü, ýðìèòîâîñòü è ïîëîæèòåëüíóþ îïðåäåëåííîñòü, â
òî âðåìÿ êàê íîâîå ïðîèçâåäåíèå A×̂B ñîõðàíÿåò èçíà÷àëüíóþ àêñèîìó
àññîöèàòèâíîñòè, A×̂(B×̂C) = (A×̂B)×̂C, è èç ýòèõ ñîîáðàæåíèé ïðîèçâå-
äåíèå A×̂B íàçâàíî èçîàññîöèàòèâíûì ïðîèçâåäåíèåì èëè èçîïðîèçâåäå-
íèåì äëÿ êðàòêîñòè.
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Çàìåòèì, ÷òî äðóãèå îáîáùåíèÿ àññîöèàòèâíîãî ïðîèçâåäåíèÿ, òàêèå
êàê T̂ ×A×B èëè A×B× T̂ , áóäóò íàðóøàòü îáùèå àêñèîìû àëãåáðû
(ëåâûå è ïðàâûå äèñòðèáóòèâíûå çàêîíû è çàêîíû óìíîæåíèÿ íà ÷èñëî
[loc. cit.]).

Ïðèìåðû èçîåäèíèö áûëè äàíû â Ãëàâå 1. Äîïîëíèòåëüíûå ïðèìåðû
áóäóò äàíû â ñîîòâåòñòâóþùèõ ðàçäåëàõ è ãëàâàõ. Íà ýòîé ìàòåìàòè÷å-
ñêîé ñòàäèè, äîñòàòî÷íî ïîíèìàòü èçîåäèíèöû êàê ïðîèçâîëüíûå, íåñèí-
ãóëÿðíûå, ïîëîæèòåëüíî-îïðåäåëåííûå, n× n-ìåðíûå ìàòðèöû. Êàê òà-
êîâûå, èçîåäèíèöû âñåãäà ìîãóò áûòü äèàãîíàëèçîâàíû â âèäå Î =
=Diag.(A,B,C, . . .), ãäå A, B,C, . . . � ïîëîæèòåëüíî-îïðåäåëåííûå êîíñòàí-
òû èëè ôóíêöèè, êîòîðûå ìîãóò áûòü ïîä÷èíåíû ðàçëè÷íûì èíòåðïðå-
òàöèÿì.

Ïðîñòåéøåé èç âîçìîæíûõ, íî óæå ïîó÷èòåëüíîé èíòåðïðåòàöèåé ÿâ-
ëÿåòñÿ ñëó÷àé òðåõìåðíîé Î, ïðåäñòàâëÿþùåé ïðîòÿæåííóþ, íåñôåðè-
÷åñêóþ è äåôîðìèðîâàííóþ ôîðìó ðàññìàòðèâàåìûõ ÷àñòèö, ïðè ýòîì
ôóíêöèè A = n2

1, B = n2
2 èC = n2

3 ïðåäñòàâëÿþò ïîëóîñè n1, n2, n3 äåôîðìè-
ðîâàííûõ ñôåðîèäàëüíûõ ýëëèïñîèäîâ (ñì. íèæå Ðàçäåë 2.3). Íåäèàãî-
íàëüíûå åäèíèöû Î ìîãóò âîñïðîèçâîäèòü òîãäà áîëåå ñëîæíûå ôîðìû.

Ïðîñòåéøàÿ èç âîçìîæíûõ èíòåðïðåòàöèÿ, äëÿ ñëó÷àÿ, êîãäà Î ÷åòû-
ðåõìåðíà, Î = Diag.(A,B,C,D) çàêëþ÷àåòñÿ â òîì, ÷òî A, B, C âîñïðîèç-
âîäÿò ôîðìó è D âîñïðîèçâîäèò ïëîòíîñòü ðàññìàòðèâàåìûõ ÷àñòèö.

Áîëåå îáùèé êëàññ èçîåäèíèö èìååò ñòðóêòóðó

Î =Diag.(A,B,C,D)×Γ(t,r,ψ, . . .),

ãäå A, B, C âîñïðîèçâîäÿò ôîðìó, D âîñïðîèçâîäèò ïëîòíîñòü è Γ =
expF(t,r,ψ, . . .) âîñïðîèçâîäèò íåëèíåéíûå, íåëîêàëüíûå è íåïîòåíöèàëü-
íûå âçàèìîäåéñòâèÿ (ñì. ñëåäóþùóþ ãëàâó).

Íàïîìíèì, ÷òî êâàíòîâàÿ ìåõàíèêà ìîæåò âîñïðîèçâîäèòü òîëüêî
èäåàëüíî ñôåðè÷åñêèå è èäåàëüíî æåñòêèå òåëà, êàê íåîáõîäèìîå óñëîâèå
íåíàðóøåíèÿ åå îñíîâû � âðàùàòåëüíîé ñèììåòðèè. Â ÷àñòíîñòè, èäåàëü-
íàÿ ñôåðè÷íîñòü âîñïðîèçâîäèòñÿ ÷åðåç îñíîâíóþ åäèíèöó eâêëèäîâîé
ãåîìåòðèè, I =Diag.(1,1,1), ãäå 1,1,1 -ïîëóîñè èäåàëüíîé ñôåðû. Ïîäíÿ-
òèå I = Diag.(1,1,1) → Î = Diag.(A,B,C) ïîëåçíî òîãäà äëÿ âîñïðîèçâåäå-
íèÿ íåñôåðè÷åñêèõ è äåôîðìèðîâàííûõ ôîðì, êðîìå ïðîñòîãî îáåñïå÷å-
íèÿ âîçìîæíîñòè èíâàðèàíòíîãî îïèñàíèÿ.

Íàïîìíèì òàêæå, ÷òî êâàíòîâàÿ ìåõàíèêà íå îáåñïå÷èâàåò ãåîìåòðè-
÷åñêîå èëè äðóãîå îïèñàíèå ïëîòíîñòè ðàññìàòðèâàåìûõ ÷àñòèö, êðîìå



78 Ãëàâà 2. ÝËÅÌÅÍÒÛ ÈÇÎ-, ÃÅÍÎ- È ÃÈÏÅÐ-ÌÀÒÅÌÀÒÈÊÈ

ïëîòíîñòè âàêóóìà, ïîñëåäíÿÿ íîðìèðóåòñÿ íà çíà÷åíèå 1 â 4-õ êîìïî-
íåíòíîé îñíîâíîé åäèíèöå
I =Diag.(1,1,1,1) ïðîñòðàíñòâà Ìèíêîâñêîãî ñ ìåòðèêîé η =Diag.(1,1,1,−1).
Ïîäíÿòèå I =Diag.(1,1,1,1)→ Î =Diag.(A,B,C,D) òîãäà ïîëåçíî äëÿ âîñ-
ïðîèçâåäåíèÿ ïëîòíîñòè D ëþáîé ôèçè÷åñêîé ñðåäû, îòëè÷íîé îò âàêó-
óìà. Íîðìèðîâêà D íà åäèíèöó äëÿ âàêóóìà ïðåäïîëàãàåò òîãäà õîðîøî
èçâåñòíóþ ðåàëèçàöèþ D = n2

4, ãäå n4 çíàêîìûé êîýôôèöèåíò ïðåëîìëå-
íèÿ ñâåòà ñ ëîêàëüíîé ñêîðîñòüþ c0/n4, ãäå ïðè n4 = 1 âîñïðîèçâîäèòñÿ
ñêîðîñòü ñâåòà â âàêóóìå c0. Êàê ìîæíî âèäåòü, èçîòîïèè ïîçâîëÿþò
íåïîñðåäñòâåííóþ ãåîìåòðèçàöèþ ëîêàëüíîé âàðèàöèè ñêîðîñòè ñâåòà â
çàâèñèìîñòè îò ñðåäû, â êîòîðîé îí ðàñïðîñòðàíÿåòñÿ (èñ÷åðïûâàþùèå
èññëåäîâàíèÿ ñì. â [1d]).

Íàêîíåö íàïîìíèì, ÷òî êâàíòîâàÿ ìåõàíèêà íå ñïîñîáíà âîñïðîèç-
âîäèòü êîíòàêòíûå íåïîòåíöèàëüíûå âçàèìîäåéñòâèÿ. Ýòî èìååò ìåñòî
èç-çà òîãî, ÷òî ãàìèëüòîíèàí èìååò ñòðóêòóðó H = p2/2×m+V (r, p). Êàê
ñëåäñòâèå, ãàìèëüòîíèàí ìîæåò âîñïðîèçâîäèòü òîëüêî âçàèìîäåéñòâèÿ
íà ðàññòîÿíèè ñ ïîìîùüþ ïîòåíöèàëà V . Ëþáîå èçìåíåíèå âûøåïðèâå-
äåííîé ñòðóêòóðû, â íàäåæäå âîñïðîèçâåñòè íåïîòåíöèàëüíûå âçàèìî-
äåéñòâèÿ â ôîðìå ñîâìåñòèìîé ñ êâàíòîâîé ìåõàíèêîé, ïîäðàçóìåâàåò
îáÿçàòåëüíóþ óòðàòó H êàê ïîëíîé ýíåðãèè, ñ áîëüøèìè ñòðóêòóðíûìè
ïîñëåäñòâèÿìè.

Âñå ýòî ìîæíî ñðàâíèòü ñ åäèíñòâåííî èçâåñòíûì âîñïðîèçâåäåíè-
åì íåëèíåéíûõ, íåëîêàëüíûõ è íåïîòåíöèàëüíûõ âçàèìîäåéñòâèé ÷åðåç
ïîäíÿòèå îñíîâíîé åäèíèöû I = 1 → Î = Γ(t,r, p,ψ, . . .). Äåéñòâèòåëüíî,
âîñïðîèçâåäåíèå ÷åðåç èçîåäèíèöó íîñèò îáÿçàòåëüíî íåïîòåíöèàëüíûé
õàðàêòåð, â òî æå âðåìÿ, ñóùåñòâîâàíèå åäèíñòâåííî èçâåñòíîãî èíâàðè-
àíòíîãî âîñïðîèçâåäåíèÿ òðèâèàëüíî, ïîòîìó ÷òî åäèíèöà åñòü îñíîâíîé
èíâàðèàíò ëþáîé òåîðèè.

Ýòî èëëþñòðèðóåò âàæíîñòü èçîåäèíèö äëÿ öåíòðàëüíîé òåìû ýòîé
ìîíîãðàôèè: èíâàðèàíòíîå âîñïðîèçâåäåíèå íåëèíåéíûõ, íåëîêàëüíûõ è
íåïîòåíöèàëüíûõ âçàèìîäåéñòâèé îæèäàåìûõ ïðè ãëóáîêîì ïåðåêðûòèè
âîëíîâûõ ïàêåòîâ ýëåêòðîíîâ â âàëåíòíûõ ñâÿçÿõ, ÷üå âîñïðîèçâåäåíèå
ïîëíîñòüþ îòñóòñòâóåò â êâàíòîâîé õèìèè.

Â ÷àñòíîñòè, â ýòîé ìîíîãðàôèè ïîñòàâëåíà çàäà÷à ïîêàçàòü, ÷òî âû-
øåóêàçàííîå âîñïðîèçâåäåíèå ïîäðàçóìåâàåò ïðèíöèïèàëüíî íîâóþ ìî-
äåëü ìîëåêóëÿðíûõ ñòðóêòóð, êîòîðàÿ ïîçâîëÿåò âîñïðîèçâåäåíèå ìîëå-
êóëÿðíûõ õàðàêòåðèñòèê ñ òî÷íîñòüþ äî ñåäüìîãî ïîðÿäêà (sic), â òî
âðåìÿ êàê êâàíòîâî-õèìè÷åñêàÿ ìîäåëü â îáùåì òåðÿåò äî 2% (Ðàçäåë
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1.2).
Íàäååìñÿ, ÷òî âûøåèçëîæåííûå ñîîáðàæåíèÿ âïîëíå èëëþñòðèðóþò

íåîáõîäèìîñòü îáîáùåíèÿ îñíîâíîé åäèíèöû êâàíòîâîé õèìèè äëÿ âêëþ-
÷åíèÿ òàêèõ ÷åðò, êàê íåñôåðè÷åñêèå äåôîðìèðîâàííûå ôîðìû, ïëîòíî-
ñòè è íåïîòåíöèàëüíûå âçàèìîäåéñòâèÿ, êîòîðûå íàõîäÿòñÿ âíå âîçìîæ-
íîñòåé ñòðîãîãî îïèñàíèÿ êâàíòîâîé õèìèåé.

Ðàç îáîñíîâàíà íåîáõîäèìîñòü îáîáùåíèÿ îñíîâíîé åäèíèöû, òî íåîá-
õîäèìîñòü îáîáùåíèÿ âñåé ìàòåìàòè÷åñêîé ñòðóêòóðû êâàíòîâîé õèìèè
ñòàíîâèòñÿ î÷åâèäíûì óñëîâèåì äëÿ ñàìîñîãëàñîâàííîñòè, è ýòî ÿâëÿåò-
ñÿ òîë÷êîì äëÿ ðîæäåíèÿ èçîìàòåìàòèêè.

Â ñëåäóþùåì ðàçäåëå ìû çàôèêñèðóåì íàèáîëåå âàæíûå ìàòåìàòè-
÷åñêèå ïîíÿòèÿ, êîòîðûå ÿâëÿþòñÿ íåîáõîäèìûìè ïðè îñóùåñòâëåíèè
ïîäíÿòèé I → Î = 1/T̂ > 0 è A×B → A×̂B = A× T̂ ×B.

2.2.2 Èçî÷èñëà è èçîïîëÿ

Ïóñòü F = F(a,+,×) ýòî ïîëå îáû÷íûõ äåéñòâèòåëüíûõ ÷èñåë a = n,
F = R(n,+,×), êîìïëåêñíûõ ÷èñåë a = c, F = C(c,+,×), èëè êâàòåðíèî-
íîâ a = q, F = Q(q,+,×). Èçîïîëÿìè F̂ = F̂(â,+̂,×̂), âïåðâûå ââåäåííûìè
Ñàíòèëëè [1b] (ñì. òàêæå íåçàâèñèìîå èññëåäîâàíèå [4a]), ÿâëÿþòñÿ íà-
áîðû ýëåìåíòîâ â = a× Î, íàçûâàåìûå èçî÷èñëàìè, ãäå a ∈ F è Î â îáùåì
íå ïðèíàäëåæèò F, ñíàáæåííûå èçîñóììîé â+̂b̂ = (a+b)× Î è èçîïðîèç-
âåäåíèåì â×̂b̂ = â× T̂ × b̂ = (a×b)× Î. Ëåãêî âèäåòü, ÷òî F̂ ïîä÷èíÿåòñÿ
âñåì àêñèîìàì ïîëÿ, âêëþ÷àÿ íàèáîëåå âàæíóþ çàìêíóòîñòü îòíîñèòåëü-
íî àññîöèàòèâíîãî è äèñòðèáóòèâíîãî çàêîíîâ. Ñëåäîâàòåëüíî, ïîäíÿòèå
F → F̂ ÿâëÿåòñÿ èçîòîïèåé.

Âñå îïåðàöèè F̂ ïîäíèìàþòñÿ ïðîñòåéøèì îáðàçîì, ïðîèçâîäÿ èçî-
ñòåïåíü, èçî÷àñòíîå, èçîêâàäðàòíûé êîðåíü, èçîìîäóëü è ò.ä. [1b],

ân̂ = â×̂â×̂ . . .×̂â = (an)× Î, (2.4a)

â/̂b̂ = (â/b)× Î = (a/b)× Î, (2.4b)

â
1̂
2 = a

1
2 × Î, â

1̂
2 ×̂â

1̂
2 = a× Î, (2.4c)

|̂â|̂ = |a|× Î. (2.4c)

Íàèáîëåå âàæíûì ìîìåíòîì â òåîðèè èçî÷èñåë ÿâëÿåòñÿ òî, ÷òî àá-
ñòðàêòíûå àêñèîìû ÷èñëîâûõ ïîëåé íå îáÿçàòåëüíî òðåáóþò îò åäèíèöû
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ïðèíèìàòü òðèâèàëüíîå çíà÷åíèå +1, êàê ýòî ïðåäïîëàãàëîñü ñ áèáëåé-
ñêèõ âðåìåí, òàê êàê òå æå àêñèîìû âïîëíå äîïóñêàþò ïðîèçâîëüíîå
çíà÷åíèå åäèíèöû, ïðè óñëîâèè, ÷òî îíî ïîëîæèòåëüíî îïðåäåëåíî.

Äåéñòâèòåëüíî, íàáîð èçîäåéñòâèòåëüíûõ ÷èñåë, îïðåäåëåííûõ èçíà-
÷àëüíî [1b] êàê n̂ = n× Î, ãäå n � ïðîèçâîëüíîå äåéñòâèòåëüíîå ÷èñëî è
Î ìîæåò áûòü ïîëîæèòåëüíî îïðåäåëåííûì ÷èñëîì, ìàòðèöåé, îïåðàòî-
ðîì è ò.ä., ñíàáæåííîå èçîñóììîé n̂+̂m̂ = (n+m)× Î è èçîïðîèçâåäåíèåì
n̂×̂m̂ = (n×m)× Î, ïîä÷èíÿåòñÿ òî÷íî òåì æå àêñèîìàì, ÷òî âûïîëíÿþòñÿ
è äëÿ äåéñòâèòåëüíûõ ÷ìñåë n.

Íåñìîòðÿ íà ñõîæåñòü ìåæäó ÷èñëàìè è èçî÷èñëàìè, ïîñëåäíÿÿ òå-
îðèÿ èìååò âàæíûå ïðèëîæåíèÿ, èçó÷åííûå â äåòàëÿõ â ìîíîãðàôèè
Äæèàíãà [4a]. Äëÿ îãðàíè÷åííûõ öåëåé ïðåäñòàâëåííîé ðàáîòû, áóäåò
äîñòàòî÷íî çàìåòèòü, ÷òî ïðîñòîòà ÷èñåë çàâèñèò îò ïðèíÿòîé åäèíèöû.
Íàïðèìåð, ÷èñëî 4 ñòàíîâèòñÿ ïðîñòûì, êîãäà èçîåäèíèöà èìååò çíà÷å-
íèå Î = 3.

Ïîäîáíûì æå îáðàçîì, òðàäèöèîííûå óòâåðæäåíèÿ, òàêèå êàê ”2×
2 = 4”, èìåþò ñìûñë òîëüêî â îáû÷íîé ìàòåìàòèêå è êâàíòîâîé õèìèè,
íî îíè íå èìåþò ìàòåìàòè÷åñêîãî ñìûñëà â èçîìàòåìàòèêå è â ñâÿçàííîé
ñ íåé èçîõèìèè áåç èçíà÷àëüíî îïðåäåëåííîé åäèíèöû è ïðîèçâåäåíèÿ.
Äåéñòâèòåëüíî, äëÿ Î = 3 ìû èìååì 2×̂2 = 12.

Â çàêëþ÷åíèå îòìåòèì, ÷òî îáû÷íàÿ êâàíòîâàÿ õèìèÿ îñíîâàíà íà
îáû÷íûõ ÷èñëàõ. Ðàñøèðåííàÿ àäðîííàÿ õèìèÿ îñíîâàíà íà íîâûõ ÷èñ-
ëàõ ñ ïîëîæèòåëüíî îïðåäåëåííîé, íî â îñòàëüíîì ïîëíîñòüþ ïðîèçâîëü-
íîé åäèíèöåé Î. Ýòî íå ïðîñòî ìàòåìàòè÷åñêèé êóðüåç, íî åäèíñòâåí-
íî èçâåñòíûé ñïîñîá äëÿ èíâàðèàíòíîãî âîñïðîèçâåäåíèÿ íåñôåðè÷åñêèõ
äåôîðìèðîâàííûõ ôîðì, ïëîòíîñòåé è íåëèíåéíûõ, íåëîêàëüíûõ è íåïî-
òåíöèàëüíûõ âçàèìîäåéñòâèé âîçíèêàþùèõ ïðè ãëóáîêîì ïåðåêðûòèè
âîëíîâûõ ïàêåòîâ âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ.

2.2.3 Èçîïðîñòðàíñòâà è èçîãåîìåòðèè

Êàê õîðîøî èçâåñòíî, ìåòðè÷åñêèå (èëè ïñåâäîìåòðè÷åñêèå) ïðîñòðàí-
ñòâà S = S(r,m,R) ñ ëîêàëüíûìè êîîðäèíàòàìè r è ìåòðèêîé m îïðåäå-
ëåíû íàä ïîëåì äåéñòâèòåëüíûõ ÷èñåë R = R(n,+,×). Â ñëó÷àå íàè-
áîëåå ÷àñòî èñïîëüçóåìîãî ïðîñòðàíñòâà â õèìèè, ìû èìååì òðåõìåð-
íîå åâêëèäîâî ïðîñòðàíñòâî E = E(r,δ ,R) ñ êîîðäèíàòàìè r = {rk} =
{x,y,z}, k = 1,2,3, ìåòðèêîé δ = {δi j} = Diag.(1,1,1) è îñíîâíîé åäèíè-
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öåé I = (Ii
j) = Diag.(1,1,1). Ïîäíÿòèå ÷èñåë R → R̂ îáÿçàòåëüíî òðåáóåò

ïîäíÿòèÿ âñåãî ìåòðè÷åñêîãî (èëè ïñåâäîìåòðè÷åñêîãî) ïðîñòðàíñòâà.
Èçîåâêëèäîâû ïðîñòðàíñòâà Ê = Ê(r̂, δ̂ , R̂),, âïåðâûå ââåäåííûå Ñàí-

òèëëè â ðàáîòå [1c] (ñì. òàêæå íåäàâíèå ðàñ÷åòû [1d]), ÿâëÿþòñÿ ìåòðè-
÷åñêèìè ïðîñòðàíñòâàìè ñ èçîêîîðäèíàòàìè r̂ = r× Î = {rk}× Î è èçîìåò-
ðèêîé ∆̂ = δ̂ × Î, δ̂ = {δ̂i j} = {T̂ k

i × δk j} ñ èíòåðâàëîì îïðåäåëåííûì íàä

R̂

r̂2̂ = r̂k×̂r̂k = r̂i×̂∆̂i j×̂r̂ j =

= (ri × Î)× T̂ × (δ̂i j × Î)× T̂ × (r j × Î) =

= (ri × δ̂i j × r j)× Î ∈ R̂.

(2.5)

Áûëî äîêàçàíî [loc. cit.], ÷òî Ê ñîõðàíÿåò âñå àêñèîìû îáû÷íîãî ïðî-
ñòðàíñòâà E è, ñëåäîâàòåëüíî, ëèôòèíã E → Ê ÿâëÿåòñÿ èçîòîïèåé. Â
ñóùíîñòè, àêñèîìû åâêëèäîâîé ãåîìåòðèè ðåàëèçîâàíû òàêèì îáðàçîì,
÷òîáû äîïóñòèòü ìåòðèêó ñ íåîãðàíè÷åííîé ôóíêöèîíàëüíîé çàâèñèìî-
ñòüþ, δ̂ = δ̂ (t,r, p,ψ,∂ψ, . . .). Çàìåòèì, ÷òî èçîìåòðèêà ñîäåðæèò êàê ÷àñò-
íûå ñëó÷àè âñå âîçìîæíûå ìåòðèêè ñ òîé æå ñèãíàòóðîé, âêëþ÷àÿ ðè-
ìàíîâó ìåòðèêó, õîòÿ àêñèîìû îñòàþòñÿ åâêëèäîâûìè. Çàìåòèì òàêæå,
÷òî èçîåäèíèöà îñòàåòñÿ òà æå ñàìàÿ è äëÿ èçîïðîñòðàíñòâ è ëåæàùåãî
â èõ îñíîâå èçîïîëÿ.

Èçîåâêëèäîâà ãåîìåòðèÿ [1c] ýòî ãåîìåòðèÿ èçîåâêëèäîâûõ ïðîñòðàíñòâ,
öåëèêîì ðàçðàáîòàííàÿ ÷åðåç èçîìàòåìàòèêó. ×èòàòåëü äîëæåí èìåòü â
âèäó, ÷òî â òî âðåìÿ êàê ñèìâîëû Êðèñòîôôåëÿ, êîâàðèàíòíûå ïðîèç-
âîäíûå è äðóãèå èíñòðóìåíòû ðèìàíîâîé ãåîìåòðèè îòñóòñòâóþò â åâ-
êëèäîâîé ãåîìåòðèè èç-çà òîãî, ÷òî ïîñëåäíåå ÿâëÿåòñÿ ïëîñêèì, òå æå
èíñòðóìåíòû èñïîëüçóþòñÿ ïîëíîñòüþ â áîëåå îáùåé èçîåâêëèäîâîé ãåî-
ìåòðèè [1d, 1e], î÷åâèäíî, èç-çà ÿâíîé çàâèñèìîñòè èçîìåòðèêè îò ëî-
êàëüíûõ êîîðäèíàò r. Êàê ðåçóëüòàò, ïîäíÿòèå åâêëèäîâîé ãåîìåòðèè äî
èçîòîïè÷åñêè áîëåå îáùåé ÿâëÿåòñÿ âåñüìà íåòðèâèàëüíûì.

Â äåéñòâèòåëüíîñòè, êàê äîêàçàíî â ðàáîòàõ [1d, 1e], èçîåâêëèäîâà
ãåîìåòðèÿ ïîçâîëÿåò ñèìáèîòè÷åñêîå îáúåäèíåíèå îáû÷íîé åâêëèäîâîé è
ðèìàíîâîé ãåîìåòðèè â ïðîñòðàíñòâåííûõ êîîðäèíàòàõ, êîòîðûå òåïåðü
ðàçëè÷àþòñÿ âûáîðîì åäèíèöû, à íå ìåòðèêè, êàê ýòî äåëàåòñÿ îáû÷íî.

Ïîäîáíîå èçîòîïè÷åñêîå îáúåäèíåíèå èìååò ìåñòî äëÿ ãåîìåòðèè Ìèí-
êîâñêîãî è ðèìàíîâîé ãåîìåòðèè â ïðîñòðàíñòâå-âðåìåíè, êîòîðûå ãåî-
ìåòðè÷åñêè îáúåäèíÿþòñÿ â èçîìèíêîâñêóþ ãåîìåòðèþ [1d, 1e], ÷òî ïðè-
âîäèò ê âîçìîæíîñòè ñèìáèîòè÷åñêîãî îáúåäèíåíèÿ ñïåöèàëüíîé è îá-
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ùåé òåîðèé îòíîñèòåëüíîñòè, ñ ðåøåíèåì ïî êðàéíåé ìåðå íåêîòîðûõ
íåïðèÿòíûõ ïðîáëåì, êîòîðûå âëèÿëè íà îáùóþ òåîðèþ îòíîñèòåëüíî-
ñòè íà ïðîòÿæåíèè 20-ãî âåêà.

×èòàòåëü òàêæå äîëæåí èìåòü â âèäó ñóùåñòâîâàíèå äðóãèõ èçîãåî-
ìåòðèé, òàêèõ êàê èçîñèìïëåêòè÷åñêàÿ ãåîìåòðèÿ, êîòîðàÿ âàæíà äëÿ
èçîêâàíòîâàíèÿ è áóäåò èçó÷åíà â ñëåäóþùåé ãëàâå. Ê ñîæàëåíèþ, ìû
íå ìîæåì ðàññìàòðèâàòü çäåñü âñå ýòè ãåîìåòðèè, òàê êàê ýòî ñëèøêîì
ñèëüíî óâåëè÷èëî áû ðàçìåðû ìîíîãðàôèè.

Çäåñü ìû ïðèìåì îáîçíà÷åíèÿ, ÷òî âñå âåëè÷èíû ñî "øëÿïêîé", òàêèå
êàê r̂, Ĥ è ò.ä. îïðåäåëåíû íà èçîïðîñòðàíñòâå íàä èçîïîëÿìè, âñå âåëè÷è-
íû áåç "øëÿïêè", òàêèå êàê r, H è ò.ä. îïðåäåëåíû íà îáû÷íûõ ïðîñòðàí-
ñòâàõ íàä îáû÷íûìè ïîëÿìè. Çàìåòèì, ÷òî èçîïðîèçâåäåíèå r̂ ñ ïðîèç-
âîëüíîé âåëè÷èíîé A åñòü îáû÷íàÿ âåëè÷èíà, r̂×̂A = (r× Î)× T̂ ×A≡ r×A.
Ñëåäîâàòåëüíî, ìû äîëæíû ïîäðàçóìåâàòü, ÷òî r̂ ýòî îáû÷íàÿ êîîðäè-
íàòà, òîëüêî çàïèñàííàÿ â èçîïðîñòðàíñòâå íàä èçîïîëåì. Ýòî ïðåäïîëî-
æåíèå ïîäòâåðæäàåòñÿ èíâàðèàíòíîñòüþ (2.5), â êîòîðîì èñïîëüçîâàíèå
r ÿâëÿåòñÿ äîñòàòî÷íûì.

Ìû áóäåì òàêæå ïðåäïîëàãàòü, ÷òî ñâåðòêè òàêèå êàê r̂k×̂r̂k ïðîèç-
âîäÿòñÿ â èçîïðîñòðàíñòâå (òî åñòü òðåáóþò èçîìåòðèêè δ̂ ), â òî âðåìÿ
êàê ñâåðòêè òàêèå êàê δi j× r̂i× r̂ j èëè T̂ i

k × r̂k ïðîèçâîäÿòñÿ â èçíà÷àëüíîì
ïðîñòðàíñòâå (òî åñòü òðåáóþò îáû÷íîé ìåòðèêè δ ).

Ôóíäàìåíòàëüíûì ïîíÿòèåì èçîåâêëèäîâîé ãåîìåòðèè ÿâëÿþòñÿ îáîá-
ùåííûå ïðîñòðàíñòâåííûå åäèíèöû. Äåéñòâèòåëüíî, åâêëèäîâà åäèíèöà
I = Diag.(1,1,1) âîñïðîèçâîäèò, â áåçðàçìåðíîé ôîðìå, åäèíèöû èñïîëü-
çóåìûå äëÿ êàæäîé èç òðåõ äåêàðòîâûõ îñåé, íàïðèìåð,
I =Diag.(1 cm,1 cm,1 cm). Ïîýòîìó èçîåäèíèöà ïîëîæèòåëüíî îïðåäåëå-
íà è âñåãäà ìîæåò áûòü ïðèâåäåíà ê äèàãîíàëüíîé ôîðìå

Î =Diag.(n2
1,n

2
2,n

2
3), T̂ =Diag.(n−2

1 ,n−2
2 ,n−2

3 ), nk > 0. (2.6)

Ýòî îçíà÷àåò, ÷òî èçîïðîñòðàíñòâà ïîäðàçóìåâàþò íå òîëüêî ïðèíÿòèå
íîâûõ åäèíèö n2

k×ñì, íî òàêæå òîò ôàêò, ÷òî òàêèå åäèíèöû, âîîáùå
ãîâîðÿ, ðàçëè÷íû äëÿ ðàçëè÷íûõ îñåé.

Êîãäà èñïîëüçóåìîå ïðîñòðàíñòâî Ê ðàñøèðåíî äî âêëþ÷åíèÿ âðåìå-
íè ÷åðåç ïðîèçâåäåíèå Êðîíåêåðà Ê(t̂, R̂t)×E(r̂, δ̂ , R̂), ýòî ïîäðàçóìåâàåò
äîïîëíèòåëüíîå ââåäåíèå íîâîé, ïîëîæèòåëüíî îïðåäåëåííîé, îäíîìåð-
íîé åäèíèöû âðåìåíè, ïðèâîäÿùåå ê ïîëíîé ïðîñòðàíñòâåííî-âðåìåííîé
åäèíèöå

Î = Î × Î = {Diag.(n2
1,n

2
2,n

2
3)}×{n2

4}. (2.7)
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Â çàêëþ÷åíèå, ôóíäàìåíòàëüíûì ïîíÿòèåì àäðîííîé õèìèè ÿâëÿåò-
ñÿ íîâàÿ êîíöåïöèÿ ïðîñòðàíñòâà-âðåìåíè, íàçûâàåìàÿ èçîïðîñòðàíñòâîì-
âðåìåíåì ñ èçîêîîðäèíàòàìè r̂ = {rk}× Î è èçîâðåìåíåì t̂ = t × Ît , îïðåäå-
ëåíûìè íà ñîîòâåòñòâóþùèõ èçîïîëÿõ.

Ðàñøèðåíèå îñíîâíûõ åäèíèö î÷åâèäíî òðåáóåò ñîîòâåòñòâóþùåãî ðàñ-
øèðåíèÿ ïîíÿòèÿ ðàññòîÿíèÿ â èçîðàññòîÿíèå, êîòîðîå ñ ïîìîùüþ ðåà-
ëèçàöèè (2.6) ìîæåò áûòü çàïèñàíî [1c, 1d] êàê

D̂ =

[
(r1x − r2x)

2

n2
1

+
(r1y − r2y)

2

n2
2

+
(r1z − r2z)

2

n2
3

]1/2

× Î. (2.8)

Êàê ìû óâèäèì, àäðîííàÿ õèìèÿ ìîæåò áûòü ââåäåíà ÷åðåç "ñêðû-
òûå" ñòåïåíè ñâîáîäû îáû÷íîé õèìèè. Â ïåðâóþ î÷åðåäü, ýòîò ìîìåíò
ìîæåò áûòü ïðîèëëþñòðèðîâàí çàìå÷àíèåì, ÷òî èçîïðîñòðàíñòâî ïðîèñ-
õîäèò èç ñëåäóþùèõ ñòåïåíåé ñâîáîäû åâêëèäîâîé ìåòðèêè è ñâÿçàííîé
ñ íèì åäèíèöû [loc. cit.]

δ → δ̂ = n−2 ×δ , I → Î = n2 × I, (2.9)

ãäå n � íåíóëåâîé äåéñòâèòåëüíûé ïàðàìåòð, ïðè êîòîðîì åâêëèäîâî ðàñ-
ñòîÿíèå îñòàåòñÿ èíâàðèàíòîì [loc. cit.],

r2 = (ri ×δi j × r j)× I ≡ [ri × (n−2 ×δi j)× r j]× (n2 × I) =
= (ri × δ̂i j × r j)× Î = r̂2̂.

(2.10)

Îáùàÿ ôîðìà èçîïðîñòðàíñòâà ïîÿâëÿåòñÿ êîãäà ïàðàìåòð n ðàñøèðÿ-
åòñÿ äî 3×3 ïîëîæèòåëüíî îïðåäåëåííîé ìàòðèöû Î. Êëàññè÷åñêàÿ ôîð-
ìóëèðîâêà èçîõèìèè îñíîâàíà íà âûøåóïîìÿíóòîé "ñêðûòîé" ñòåïåíè
ñâîáîäû åâêëèäîâîé ãåîìåòðèè.

Ñëåäîâàòåëüíî, ôóíäàìåíòàëüíûì ãåîìåòðè÷åñêèì èíâàðèàíòîì èçî-
õèìèè ÿâëÿåòñÿ

[Äëèíà]2 × [Åäèíèöà]2 = èíâàðèàíò, (2.11)

ãäå ïðåäïîëàãàþòñÿ òîæäåñòâà I × I = I è Î×̂Î = Î. Ìû ñâîáîäíû â èçìå-
íåíèè äëèí è åäèíèö ïðè âûøåóêàçàííîì çàêîíå èíâàðèàíòíîñòè, ïðè
óñëîâèè, ÷òî èçìåíåíèÿ áóäóò îáðàòíû äðóã ê äðóãó.

Çàìåòèì, ÷òî åñëè åäèíèöà ïîäíÿòà â ôîðìå I = Diag.(1,1,1) → Î =
Diag.(n2

1,n
2
2,n

2
3), òî ìåòðèêà ïîäíèìàåòñÿ â èíâåðñíîé ôîðìå δ =Diag.(1,1,1)→
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δ̂ = Diag.(n−2
1 ,n−2

2 ,n−2
3 ). Â ýòîì ñëó÷àå, ïðàâèëüíàÿ ñôåðà ïîäíèìàåò-

ñÿ äî íåñôåðè÷åñêèì è äåôîðìèðîâàííûì ôîðìàì, îòìå÷åííûì â Ðàç-
äåëå 2.2.2, r2 = ri × δi j × r2 = (x2 + y2 + z2)× I → r̂2̂ = ri × δ̂i j × r j × Î =
(x2/n2

1 + y2/n2
2 + z2/n2

3)× Î.

Ïîíèìàíèå èçîìàòåìàòèêè òðåáóåò çíàíèÿ, ÷òî âåëè÷èíà r̂2̂ = ri× δ̂i j×
r j× Î = (x2/n2

1 +y2/n2
2 +z2/n2

3)× Î îïèñûâàåò ïðàâèëüíóþ ñôåðó, êîãäà îíà
âû÷èñëÿåòñÿ â èçîïðîñòðàíñòâå, ýòî òàê íàçûâàåìàÿ èçîñôåðà, à ýëëèï-
ñîèäíàÿ ôîðìà ïîëó÷àåòñÿ òîëüêî ïðè åå ïðîåêòèðîâàíèè íà îáû÷íûå
ïîëÿ. Ýòî ïðîèñõîäèò èç-çà òîãî ôàêòà, ÷òî êàæäàÿ ïîëóîñü ïîäíÿòà â
îòíîøåíèè 1k → n2

k , â òî âðåìÿ êàê ñîîòâåòñòâóþùàÿ åäèíèöà â èíâåðñíîì
îòíîøåíèè 1k → 1/n2

k . Â âèäó îñíîâíîé èíâàðèàíòíîñòè (2.11), ÷èñëîâûå
çíà÷åíèÿ ïîëóîñåé èçîñôåðû îñòàþòñÿ ðàâíûìè 1.

Ðåëÿòèâèñòñêîå ðàñøèðåíèå âûøåïðèâåäåííûõ åâêëèäîâûõ èçîòîïèé
îñíîâàíî íà ëèôòèíãå 4-ìåðíîé åäèíèöû ãåîìåòðèè Ìèíêîâñêîãî â 4-
ìåðíóþ èçîåäèíèöó I =Diag.(1,1,1,1)→ Î =Diag.(n2

1,n
2
2,n

2
3,n

2
4), nµ > 0, ëèô-

òèíãå ìåòðèêè Ìèíêîâñêîãî â èçîìåòðèêó η = Diag.(1,1,1,−c2
0) → η̂ =

Diag.(1/n2
1,1/n2

2,1/n2
3,−c2

0/n2
4) è ëèôòèíãå ñâåòîâîãî êîíóñà â ñâåòîâîé

èçîêîíóñ, x2+y2+z2−c2
0×t2 = 0→ x2/n2

1+y2/n2
2+z2/n2

3−c2
0×t2/n2

4 = 0. Òî-
ãäà ñòàíîâèòñÿ î÷åâèäíûì âîñïðîèçâåäåíèå èçîòîïèÿìè ëîêàëüíîãî õà-
ðàêòåðà ñêîðîñòè ñâåòà â çàâèñèìîñòè îò õàðàêòåðà ñðåäû c = c0/n4 (ñì.
[1d] äëÿ äåòàëüíûõ èññëåäîâàíèé).

Íåñìîòðÿ íà ñâîþ ïðîñòîòó, ôèçè÷åñêèå è õèìè÷åñêèå ñëåäñòâèÿ âû-
øåïðèâåäåííûõ ðåçóëüòàòîâ ïðîñòèðàþòñÿ âåñüìà äàëåêî. Íàïîìíèì,
÷òî ïðåñëîâóòîå "óíèâåðñàëüíîå ïîñòîÿíñòâî ñêîðîñòè ñâåòà" åñòü ôè-
ëîñîôñêàÿ àáñòðàêöèÿ, òàê êàê ñâåò èìååò ñêîðîñòü c0/n4 çàâèñÿùóþ îò
ñâîéñòâ ïðîñòðàíñòâà â êîòîðîé îí ðàñïðîñòðàíÿåòñÿ, îí èìååò îäíó ñêî-
ðîñòü â íàøåé àòìîñôåðå, äðóãóþ ñêîðîñòü â âîäå, òðåòüþ ñêîðîñòü â
ñòåêëå è ò.ä. Êîíñòðóêöèÿ ðåëÿòèâèñòñêîé ìîäåëè îñíîâàííàÿ íà "óíè-
âåðñàëüíîì ïîñòîÿíñòâå ñêîðîñòè ñâåòà" íå ìîæåò, ñëåäîâàòåëüíî, áûòü
òî÷íîé, êîãäà ðàññìàòðèâàåòñÿ ðàñïðîñòðàíåíèå èìïóëüñîâ èëè ñîáûòèé
÷åðåç ôèçè÷åñêóþ ñðåäó, òàêóþ êàê â îáëàñòè âîëíîâîãî ïåðåêðûòèÿ âà-
ëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ. Õîòÿ è ÷èñëåííî ìàëûå, ïîïðàâêè ê äåéñòâèòåëüíî-
ìó çíà÷åíèþ ñêîðîñòè ñâåòà ïîäðàçóìåâàþò âîçìîæíîå ïîÿâëåíèå íîâûõ
ýôôåêòîâ è ñâÿçàííûõ ñ íèìè íîâûõ òåõíîëîãèé, êàê ìû óâèäèì â çà-
êëþ÷èòåëüíîé ÷àñòè ýòîé ìîíîãðàôèè.

Çàìåòèì òàêæå, ÷òî âûøåïðèâåäåííàÿ èíâàðèàíòíîñòü äåëàåò èçî-
ãåîìåòðèè ñîâìåñòèìûìè ñ íàøèì ñåíñîðíûì âîñïðèÿòèåì, ïîýòîìó âîç-
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ìîæíû èíòåðåñíûå èññëåäîâàíèÿ â áèîëîãèè, íàïðèìåð, èñïîëüçîâàíèå
èçîåâêëèäîâîé ãåîìåòðèè äëÿ âîñïðîèçâåäåíèÿ ðîñòà ìîðñêèõ ðàêîâèí
âî âðåìåíè, êîòîðîå ÷èñëåííî íåâîçìîæíî ÷åðåç îáû÷íóþ åâêëèäîâó ãåî-
ìåòðèþ, êàê ïîêàçàíî â Ãëàâå 1 [2e]. Âàæíûì àñïåêòîì ÿâëÿåòñÿ òî, ÷òî
âíóòðåííå îáîáùåííàÿ èçîòîïè÷åñêèì ñïîñîáîì ãåîìåòðèÿ, ñîâìåñòèìà ñ
íàøèì åâêëèäîâûì âîñïðèÿòèåì. È íàîáîðîò, èñïîëüçîâàíèå äðóãèõ (íà-
ïðèìåð èñêðèâëåííûõ) ãåîìåòðèé áóäåò çàìåòíî äëÿ íàøåãî ñåíñîðíîãî
âîñïðèÿòèÿ è, ñëåäîâàòåëüíî, íåïðèåìëåìî, òàê êàê ýòî ïðîòèâîðå÷èò
íàøèì âèçóàëüíûì íàáëþäåíèÿì.

Âûøåïðèâåäåííûé ïðèìåð èëëþñòðèðóåò îæèäàåìóþ ðîëü èçîìàòå-
ìàòèêè â õèìèè, òàê êàê ïîçâîëÿåò ñòðóêòóðíîå ðàñøèðåíèå ôîðìàëèçìà
ñ ñîõðàíåíèåì àêñèîì è ñëåäîâàòåëüíî, ñîâìåñòèìîñòè ñ íàøèì ñåíñîð-
íûì âîñïðèÿòèåì åâêëèäîâûõ àêñèîì.

×èòàòåëü äîëæåí èìåòü â âèäó, ÷òî ââåäåíèå íîâîãî ïîíÿòèÿ èçî-
ïðîñòðàíñòâà-âðåìåíè èìååò äàëåêî èäóùèå ñëåäñòâèÿ. Íàïðèìåð, ëþáàÿ
äàííàÿ áèîëîãè÷åñêàÿ ñòðóêòóðà, ðàññìàòðèâàåìàÿ ñ ïîçèöèè îáû÷íîãî
íàáëþäàòåëÿ (ñêàæåì, ìîðñêàÿ ðàêîâèíà), èìååò äðóãèå èçìåðåíèÿ òàê
æå êàê è äðóãóþ ôîðìó äëÿ âíóòðåííåãî èçîòîïè÷åñêîãî íàáëþäàòåëÿ
èç-çà èíâàðèàíòíîñòè (2.11); ïåðåõîä ìîæåò ïðîèçîéòè ÷åðåç ëîêàëüíóþ
çàìåíó ãåîìåòðèè áåç ïðèìåíåíèÿ êàêîé-ëèáî âíåøíåé ñèëû èç-çà õà-
ðàêòåðíîé çàìåíû ðàññòîÿíèÿ (2.8); åùå áîëüøèå ñïåöèôè÷íîñòè ïîÿâ-
ëÿþòñÿ ïðè ââåäåíèè èçîòîïèé âðåìåíè, êîòîðûå ïîçâîëÿþò êâàíòîâûå
èíòåðïðåòàöèè áèôóðêàöèé ÷åðåç ÷åòûðå âîçìîæíûå äâèæåíèÿ âî âðå-
ìåíè, ïî íàïðàâëåíèþ âïåðåä è íàçàä, â áóäóùåå è ïðîøëîå âðåìåíà (ñì.
[2e] äëÿ äåòàëüíûõ èññëåäîâàíèé è çàòåì Ðèñ. 2.1).

Ñëåäóåò ïîä÷åðêíóòü, ÷òî èçîåâêëèäîâà ãåîìåòðèÿ ïðåäñòàâëåíà çäåñü
ñ åäèíñòâåííîé öåëüþ: îáåñïå÷èòü ìàòåìàòè÷åñêóþ ðàçðàáîòêó èçîòîïèé
êâàíòîâîé õèìèè, òàê êàê íàøà ôèçè÷åñêàÿ ðåàëüíîñòü îñòàåòñÿ â îáû÷-
íîì åâêëèäîâîì ïðîñòðàíñòâå. Äåéñòâèòåëüíî, ïðè çàâåðøåíèè æåëàå-
ìûõ ìàòåìàòè÷åñêèõ èññëåäîâàíèé â èçîïðîñòðàíñòâå íàä èçîïîëÿìè,
ôèçè÷åñêè èçìåðèìûå âåëè÷èíû ïîëó÷àþòñÿ êàê ïðîåêöèè íà îáû÷íûå
ïðîñòðàíñòâà íàä îáû÷íûìè ïîëÿìè.

2.2.4 Èçîäèôôåðåíöèàëüíîå èñ÷èñëåíèå

Îäíîé èç ïðè÷èí çàäåðæêè êîíñòðóèðîâàíèÿ àäðîííîé ìåõàíèêè ñî
âðåìåíè åå ïðåäëîæåíèÿ â 1978 ã. áûëè ñëîæíîñòè â îáúÿñíåíèè èç-
íà÷àëüíîé íåèíâàðèàíòíîñòè ïåðâîé ôîðìóëèðîâêè, òî åñòü îòñóòñòâèå



86 Ãëàâà 2. ÝËÅÌÅÍÒÛ ÈÇÎ-, ÃÅÍÎ- È ÃÈÏÅÐ-ÌÀÒÅÌÀÒÈÊÈ

ïðåäñêàçàíèé òåõ æå ÷èñëîâûõ çíà÷åíèé äëÿ òåõ æå âåëè÷èí ïðè òåõ æå
óñëîâèÿõ, íî â ðàçíûå ìîìåíòû âðåìåíè. Â êîíöå êîíöîâ, òàêàÿ íåèíâà-
ðèàíòíîñòü ïðèâåëà ê íåîáõîäèìîñòè èçìåíåíèÿ, ïî êðàéíåé ìåðå, èçíà-
÷àëüíîãî äèôôåðåíöèàëüíîãî èñ÷èñëåíèÿ.

Â ðàáîòå [1e] 1996 ãîäà, Ñàíòèëëè âïåðâûå ðåøèë ïðîáëåìó èíâàðè-
àíòíîñòè ââåäåíèåì èçîäèôôåðåíöèàëüíîãî èñ÷èñëåíèÿ ñ ïðîñòðàíñòâîì
èçîäèôôåðåíöèàëîâ

d̂r̂k = Îk
i ×dr̂i, (2.12a)

d̂r̂k = T̂ i
k ×dr̂i, (2.12b)

è ïðîñòðàíñòâîì èçîïðîèçâîäíûõ

∂̂k = ∂̂ /̂∂̂ r̂k = ∂ /̂(Îk
i ×∂ r̂i) = T̂ i

k ×∂ /̂∂ r̂i =
= (T̂ i

k ×∂/∂ r̂i)× Î = T̂ i
k ×∂/∂ ri,

(2.13a)

∂̂ k = ∂̂ /̂∂̂ r̂k = ∂ /̂(T̂ i
k ×∂ r̂i) = Îk

i ×∂ /̂∂ r̂i =
= (Îk

i ×∂/∂ r̂i)× Î = T̂ k
i ×∂/∂ ri,

(2.13b)

ñ îñíîâíûìè ñâîéñòâàìè

∂̂ r̂i/̂∂̂ r̂ j = δ̂ i
j = δ i

j × Î, (2.14)

è, èñïîëüçóÿ (2.13b), èçîëàïëàñèàíà

∂̂k∂̂ k = ∂̂i × δ̂ i j × ∂̂ j = ∂i ×δ i j × T̂ k
j ×∂k. (2.15)

Çàìåòèì, ÷òî èçîïðîèçâîäíûå êîììóòèðóþò, êîãäà îíè îïðåäåëåíû íà
èçîïðîñòðàíñòâå íàä èçîïîëÿìè, òî åñòü ∂̂i∂̂ j = ∂̂ j∂̂i, êàê íåîáõîäèìî äëÿ
èçîòîïèè. Îäíàêî, èõ ïðîåêöèè íà îáû÷íûå ïðîñòðàíñòâà E íàä îáû÷-
íûì ïîëåì R íå îáÿçàòåëüíî êîììóòèðóþò èç-çà âîçìîæíîé çàâèñèìîñòè
T̂ îò r, (T̂ m

i × ∂m)× (T̂ n
j × ∂n) 	= (T̂ m

j × ∂m)× (T̂ n
i × ∂n). Ýòà äèõîòîìèÿ ÿâ-

ëÿåòñÿ îáùèì ïðàâèëîì äëÿ âñåõ èçîòîïè÷åñêèõ òåîðèé, ïîòîìó ÷òî îíè
äîïóñêàþò äâå â îáùåì ðàçëè÷íûå èíòåðïðåòàöèè: îäíó íà èçîïðîñòðàí-
ñòâàõ íàä èçîïîëÿìè (òî åñòü âû÷èñëåíèå ñ ó÷åòîì îáîáùåííûõ åäèíèö)
è äðóãóþ ÷åðåç èõ ïðîåêöèè íà îáû÷íûå ïðîñòðàíñòâà íàä îáû÷íûìè
ïîëÿìè (òî åñòü âû÷èñëåíèå ñ ó÷åòîì îáû÷íûõ åäèíèö).

Èçîäèôôåðåíöèàëû âðåìåíè è èçîïðîèçâîäíûå îïðåäåëåíû ñîîòâåò-
ñòâåííî ÷åðåç èñïîëüçîâàíèå (ñêàëÿðíîé) èçîåäèíèöû âðåìåíè Ît = 1/T̂t

d̂t̂ = Ît ×dt̂, ∂̂t = T̂t ×∂t = T̂t ×∂/∂ t. (2.16)
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Èçîèíòåãðàëû (íåîïðåäåëåííûå) îïðåäåëÿþòñÿ òðèâèàëüíî
∧∫

=
∫

T̂ , òàê
÷òî ∧∫

d̂r̂ =
∫

T̂ × Î dr̂ = r̂. (2.17)

Ëåæàùåå â îñíîâå ðàñøèðåíèÿ ïîíÿòèå íåïðåðûâíîñòè îïðåäåëåíî â ïî-
ñëåäóþùåì Ðàçäåëå 2.7.

2.2.5 Èçîãèëüáåðòîâû ïðîñòðàíñòâà

Êàê ýòî õîðîøî èçâåñòíî, ãèëüáåðòîâî ïðîñòðàíñòâî H, èñïîëüçó-
åìîå â îáû÷íûõ õèìè÷åñêèõ ñâÿçÿõ, âûðàæåíî â òåðìèíàõ ñîñòîÿíèé
|ψ〉, |φ〉, . . ., ñ íîðìèðîâêîé 〈ψ| × |ψ〉 = 1 è âíóòðåííèì ïðîèçâåäåíèåì
〈φ | × |ψ〉 =

∫
dr3φ †(r)×ψ(r) îïðåäåëåííûì íàä ïîëåì êîìïëåêñíûõ ÷è-

ñåë C = C(c,+,×).
Ëèôòèíã ïîñëåäíåãî, C(c,+,×)→ Ĉ(ĉ,+̂,×̂), òðåáóåò ñîâìåñòíîãî ëèô-

òèíãà H â èçîãèëüáåðòîâî ïðîñòðàíñòâî Ĥ ñ èçîñîñòîÿíèÿìè |ψ̂〉, |φ̂〉, . . .,
èçîâíóòðåííèì ïðîèçâåäåíèåì è èçîíîðìèðîâêîé

〈ψ̂|×̂|ψ〉× Î =
[∧∫

d̂r̂3 ψ̂†(r̂)× T̂ × ψ̂(r̂)
]
× Î ∈ Ĉ,

〈ψ̂|×̂|ψ̂〉 = 1,
(2.18)

âïåðâûå ââåäåííûå Ìèóíãîì è Ñàíòèëëè â 1982 ã. [3a] (âñåñòîðîííèå
èññëåäîâàíèÿ ñì. òàêæå â ìîíîãðàôèÿõ [2c, 2d]).

Ëåãêî âèäåòü, ÷òî èçîâíóòðåííåå ïðîèçâåäåíèå îñòàåòñÿ âíóòðåííèì
(òàê êàê T̂ > 0). Ïîýòîìó, Ĥ îñòàåòñÿ ãèëüáåðòîâûì è ëèôòèíã H → Ĥ

ÿâëÿåòñÿ èçîòîïèåé. Òàêæå ìîæíî äîêàçàòü, ÷òî èçîýðìèòîâîñòü ñîâïà-
äàåò ñ ýðìèòîâîñüòüþ. Êàê ðåçóëüòàò, âñå âåëè÷èíû, êîòîðûå ÿâëÿþòñÿ
íàáëþäàåìûìè äëÿ îáû÷íîé êâàíòîâîé õèìèè, îñòàþòñÿ òàêîâûìè äëÿ
íàøåé àäðîííîé õèìèè, è íàîáîðîò.

Äëÿ ñàìîñîãëàñîâàííîñòè, îáû÷íîå óðàâíåíèå íà ñîáñòâåííûå çíà÷å-
íèÿ H ×|ψ〉= E ×|ψ〉 òàêæå äîëæíî áûòü ïîäíÿòî â ôîðìó èçîñîáñòâåí-
íûõ çíà÷åíèé [3a]

Ĥ×̂|ψ̂〉 = Ĥ × T̂ ×|ψ̂〉 = Ê×̂|ψ̂〉 =
= (E × Î)× T̂ ×|ψ̂〉 = E ×|ψ̂〉, (2.19)

ãäå, êàê ìîæíî âèäåòü, â îêîí÷àòåëüíîì ðåçóëüòàòå ïîëó÷àþòñÿ èçíà-
÷àëüíûå ÷èñëà. Îòìåòèì íåîáõîäèìîñòü èçîòîïè÷åñêîãî äåéñòâèÿ Ĥ×̂|ψ̂〉,
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èíîãî, ÷åì Ĥ ×|ψ̂〉. Äåéñòâèòåëüíî, ïåðâîå äîïóñêàåò Î êàê ïðàâèëüíóþ
åäèíèöó, Î×̂|ψ̂〉 = T̂−1 × T̂ ×|ψ̂〉 ≡ |ψ̂〉.

Ìîæíî äîêàçàòü, ÷òî èçîñîáñòâåííûå çíà÷åíèÿ èçîýðìèòîâûõ îïå-
ðàòîðîâ ÿâëÿþòñÿ èçîäåéñòâèòåëüíûìè, òî åñòü îíè èìåþò ñòðóêòóðó
Ê = E × Î, E ∈ R(n,+,×). Êàê ðåçóëüòàò, âñå äåéñòâèòåëüíûå ñîáñòâåí-
íûå çíà÷åíèÿ îáû÷íûõ êâàíòîâî-õèìè÷åñêèõ ñâÿçåé îñòàþòñÿ äåéñòâè-
òåëüíûìè äëÿ àäðîííîé õèìèè.

Ìû òàêæå íàïîìíèì ïîíÿòèå èçîóíèòàðíûõ îïåðàòîðîâ, êàê èçîîïå-
ðàòîðîâ Û íà Ĥ íàä Ĉ, óäîâëåòâîðÿþùèõ èçîçàêîíàì

Û×̂Û †̂ = Û †̂×̂Û = Î. (2.20)

ãäå ìû èñïîëüçîâàëè òîæäåñòâî Û †̂ ≡ Û†. Ìû òàêæå îòìåòèì ïîíÿòèå
èçîîæèäàåìîãî çíà÷åíèÿ èçîîïåðàòîðà Ĥ íà Ĥ íàä Ĉ

〈Ĥ〉 =
〈ψ̂|×̂Ĥ×̂|ψ̂〉
〈ψ̂|×̂|ψ̂〉 . (2.21)

Ëåãêî âèäåòü, ÷òî èçîîæèäàåìûå çíà÷åíèÿ èçîýðìèòîâûõ îïåðàòîðîâ
ñîâïàäàþò ñ èçîñîáñòâåííûìè çíà÷åíèÿìè, êàê è â îáû÷íîì ñëó÷àå.

Çàìåòèì òàêæå, ÷òî èçîîæèäàåìîå çíà÷åíèå èçîåäèíèöû ÿâëÿåòñÿ
èçîåäèíèöåé, 〈Î〉 = Î, ïðè óñëîâèè, êîíå÷íî, ÷òî èñïîëüçóåòñÿ èçî÷àñòíîå
(èíà÷å 〈Î〉 = I).

Èçîòîïèè êâàíòîâîé õèìèè, èçó÷åííûå â ñëåäóþùåé ãëàâå, îñíîâà-
íû íà ñëåäóþùåì íîâîì ñâîéñòâå èíâàðèàíòíîñòè îáû÷íîãî ãèëüáåðòîâà
ïðîñòðàíñòâà [1f], âûðàæåííîãî çäåñü ÷åðåç íåíóëåâîé ñêàëÿð n íåçàâè-
ñèìûé îò ïåðåìåííûõ èíòåãðèðîâàíèÿ:

〈φ̂ |× |ψ̂〉× I ≡ 〈φ̂ |×n−2 ×|ψ̂〉× (n2 × I) = 〈φ |×̂|ψ〉× Î. (2.22)

Ýòî ïðèâîäèò òîãäà ê òîìó, ÷òî èçîòîïèè êâàíòîâîé õèìèè îñíîâàíû
íà êîíêðåòíîé ðåàëèçàöèè òåîðèè "ñêðûòûõ ïåðåìåííûõ", òî åñòü ÷åðåç
ÿâíóþ ðåàëèçàöèþ ñêðûòîé ïåðåìåííîé â ýëåìåíòå èçîòîïè÷åñêîãî îïå-
ðàòîðà, λ = T̂ , è çàêîíå äëÿ èçîñîáñòâåííûõ çíà÷åíèé (2.19). Çàìåòèì,
÷òî èçîñîáñòâåííîå çíà÷åíèå E, î÷åâèäíî, çàâèñèò îò ïðèíÿòîãî çíà÷åíèÿ
λ = T̂ äëÿ êàæäîãî Ĥ. "Ñêðûòûé" õàðàêòåð ðåàëèçàöèè ëó÷øå âñåãî âû-
ðàæåí òîæäåñòâîì îñíîâíûõ àáñòðàêòíûõ àêñèîì êâàíòîâîé è àäðîííîé
ìåõàíèêè è õèìèè.
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Ïîñëåäíåå èìååò ôóíäàìåíòàëüíîå çíà÷åíèå, ïîòîìó ÷òî èçâåñòíûé
àðãóìåíò Ýéíøòåéíà, Ïîäîëüñêîãî è Ðîçåíà îá "îòñóòñòâèè çàâåðøåííî-
ñòè êâàíòîâîé ìåõàíèêè", îáñóæäåííûé â Ãëàâå 1, ÿâëÿåòñÿ, î÷åâèäíî,
ðàñïðîñòðàíèìûì âî âñåé ñâîåé ïîëíîòå äî "îòñóòñòâèÿ çàâåðøåííîñòè
êâàíòîâîé õèìèè". Àäðîííàÿ õèìèÿ è åå íîâàÿ ìîäåëü ìîëåêóëÿðíûõ
ñòðóêòóð, ïðåäñòàâëåííàÿ â Ãëàâàõ 4 è 5, ÿâëÿåòñÿ, ñëåäîâàòåëüíî, "çà-
âåðøåíèåì" êâàíòîâîé õèìèè è îáû÷íûõ ìîëåêóëÿðíûõ ìîäåëåé òî÷íî â
ñîîòâåòñòâèè ñ èñòîðè÷åñêèì ó÷åíèåì Ýéíøòåéíà, Ïîäîëüñêîãî è Ðîçåíà.
"Çàâåðøåííîñòü" äîñòèãàåòñÿ ÷åðåç èíâàðèàíòíîå îáðàùåíèå ê íåëèíåé-
íûì, íåëîêàëüíûì è íåïîòåíöèàëüíûì âçàèìîäåéñòâèÿì, êîòîðûå ïîë-
íîñòüþ îòñóòñòâóþò â êâàíòîâîé õèìèè. Ýòè àñïåêòû è ñâÿçàííûå ñ íèìè
ññûëêè ìîæíî íàéòè â ðàáîòå [1g] èëè ìîíîãðàôèè [2d].

Çàìåòèì, ÷òî íîâûå èíâàðèàíòíîñòè (2.10) è (2.22) îñòàâàëèñü íå îá-
íàðóæåííûìè â òå÷åíèè âñåãî 20-ãî âåêà, òàê êàê îíè òðåáîâàëè ïðåäâà-
ðèòåëüíîãî îòêðûòèÿ íîâûõ ÷èñåë ñ íîâûìè åäèíèöàìè.

2.2.6 Èçîïåðòóðáàòèâíàÿ òåîðèÿ

Òåïåðü ìû äîñòàòî÷íî ïîäãîòîâëåíû äëÿ èëëþñòðàöèè âû÷èñëèòåëü-
íûõ ïðåèìóùåñòâ ïðè èñïîëüçîâàíèè èçîòîïèé. Ïðè äîñòàòî÷íûõ óñëî-
âèÿõ íåïðåðûâíîñòè,âñå ïåðòóðáàòèâíûå è äðóãèå ðÿäû, êîòîðûå îáû÷-
íî ðàñõîäÿòñÿ (èëè ñëàáî ñõîäÿòñÿ), ìîãóò ïåðåéòè â ñõîäÿùèåñÿ (èëè
ñèëüíî ñõîäÿùèåñÿ) ôîðìû ïóòåì èñïîëüçîâàíèÿ èçîòîïèé ñ äîñòàòî÷íî
ìàëûì èçîòîïè÷åñêèì ýëåìåíòîì (äîñòàòî÷íî áîëüøîé èçîåäèíèöåé),

|T̂ | � 1, |Î| � 1. (2.23)

Ïîÿâëåíèå òàêèõ ïåðòóðáàòèâíûõ òåîðèé âïåðâûå áûëî èçó÷åíî ßí-
íóññèñîì è Ìèãíàíè [3b] è çàòåì áîëåå ïîäðîáíî èññëåäîâàíî â ìîíîãðà-
ôèè [2d] ïîä íàçâàíèåì èçîïåðòóðáàòèâíàÿ òåîðèÿ.

Ðàññìîòðèì ýðìèòîâ îïåðàòîð íà H íàä C òèïà

H(k) = H0 + k×V, H0 ×|ψ〉 = E0 ×|ψ〉, (2.24a)

H(k)×|ψ(k)〉 = E(k)×|ψ(k)〉, k � 1. (2.24b)

Ïðåäïîëîæèì, ÷òî H0 èìååò íåâûðîæäåííûé äèñêðåòíûé ñïåêòð. Òî-
ãäà, êàê õîðîøî èçâåñòíî, ïåðòóðáàòèâíûå ðÿäû ðàñõîäÿòñÿ. Äåéñòâè-
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òåëüíî, ñîáñòâåííîå çíà÷åíèå E(k) îïåðàòîðà H(k) ñ òî÷íîñòüþ äî âòîðî-
ãî ïîðÿäêà äàåòñÿ âûðàæåíèåì

E(k) = E0 + k×E1 + k2 ×E2 =

= E0 + k×〈ψ|×V ×|ψ〉+ k2 × ∑
p	=n

|〈ψp|×V×|ψn〉|2
E0n−E0p

,
(2.25)

Íî ñ èñïîëüçîâàíèåì èçîòîïèé ìû èìååì

H(k) = H0 + k×V, H0 × T̂ ×|ψ̃〉 = Ẽ0 ×|ψ̃〉, Ẽ0 	= E0, (2.26a)

H(k)× T̂ ×|ψ̂(k)〉 = Ẽ(k)×|ψ̂(k)〉, Ẽ 	= E, k > 1. (2.26b)

Ïðîñòåéøèé ëèôòèíã îáû÷íîãî ïåðòóðáàòèâíîãî ïðîñòðàíñòâà äàåò òî-
ãäà

Ẽ(k) = Ẽ0 + k× Ẽ1 + k2 × Ẽ2 + Ô(k2) =

= Ẽ0 + k×〈ψ̃|× T̂ ×V × T̂ ×|ψ̃〉+ (2.27)

+k2 × ∑
p	=n

|〈ψ̂p|× T̂ ×V × T̂ ×|ψ̂n〉|2̂
Ẽ0n − Ẽ0p

,

÷üÿ ñõîäèìîñòü, ìîæåò áûòü, î÷åâèäíî, äîñòèãíóòà ÷åðåç ïîäõîäÿùèé
âûáîð èçîòîïè÷åñêîãî ýëåìåíòà, íàïðèìåð, òàêîãî êàê |T̂ | � k.

Íàïðèìåð, äëÿ ïîëîæèòåëüíî îïðåäåëåííîé êîíñòàíòû T̂ � k−1, âû-
ðàæåíèå (2.27) ñòàíîâèòñÿ

Ẽ(k) = Ẽ0 + k× T̂ 2 ×〈ψ̂|×V ×|ψ〉+ k2 ×T 5×
× ∑

p	=n

|〈ψp|×V×|ψn〉|2
Ẽ0n−Ẽ0p

.
(2.28)

Ýòî ïîêàçûâàåò, ÷òî èçíà÷àëüíî ðàñõîäÿùèåñÿ êîýôôèöèåíòû 1,k,k2, . . .
ïðåâðàùàþòñÿ â ÿâíî ñõîäÿùèåñÿ êîýôôèöèåíòû 1,k×T 2,k2 ×T 5, . . ., ñ
k > 1 è T̂ � 1/k, ãàðàíòèðóÿ òàêèì îáðàçîì èçîñõîäèìîñòü äëÿ ïîäõîäÿ-
ùåãî âûáîðà T̂ äëÿ êàæäîãî äàííîãî k è V .

Áîëåå ýôôåêòèâíîå ðåêîíñòðóèðîâàíèå ñõîäèìîñòè ìîæåò áûòü ñäå-
ëàíî â àëãåáðàè÷åñêîì ïîäõîäå, ñëåäóÿ î÷åð÷åííîé ñõåìå ñëåäóþùåãî
Ðàçäåëà 2.9. Íà ýòîé ââîäíîé ñòàäèè ìû ðàññìàòðèâàåì ðàñõîäÿùèåñÿ
êàíîíè÷åñêèå ðÿäû,

A(k) = A(0)+ k× [A,H]/1!+
+k2 × [[A,H],H]/2!+ . . . → ∞, k > 1,

(2.29)
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ãäå [A,H] = A×H −H ×A � èçâåñòíîå Ëè-ïðîèçâåäåíèå è îïåðàòîðû A è
H ÿâëÿþòñÿ ýðìèòîâûìè è äîñòàòî÷íî îãðàíè÷åííûìè. Òîãäà, ïîñëå èçî-
òîïè÷åñêîãî ëèôòèíãà ïðåäøåñòâóþùèå ðÿäû ïðèîáðåòàþò ñëåäóþùèé
âèä:

Â(k) = Â(0)+ k× [A,̂H]/1!+ k2 × [[A,̂H],̂H]/2!+ . . . ≤ |N| < ∞, (2.30a)

[A,̂H] = A× T̂ ×H −H × T̂ ×A, (2.30b)

÷òî âûïîëíÿåòñÿ, íàïðèìåð, äëÿ ñëó÷àÿ T = ε × k−1, ãäå ε � äîñòàòî÷íî
ìàëàÿ ïîëîæèòåëüíî îïðåäåëåííàÿ êîíñòàíòà.

Â çàêëþ÷åíèå, èññëåäîâàíèÿ êîíñòðóêöèè àäðîííîé ìåõàíèêè ïîêà-
çûâàþò, ÷òî âèäèìûå èçíà÷àëüíûå ðàñõîäèìîñòè (èëè ìåäëåííûå ñõîäè-
ìîñòè) â êâàíòîâîé ìåõàíèêå è êâàíòîâîé õèìèè ÿâëÿþòñÿ ñëåäñòâèåì
îòñóòñòâèÿ âîñïðîèçâåäåíèÿ èìè íåëèíåéíûõ, íåëîêàëüíûõ è íåïîòåíöè-
àëüíûõ ýôôåêòîâ, òàê êàê, êîãäà ïîñëåäíèå âîñïðîèçâîäÿòñÿ ÷åðåç èçî-
åäèíèöó, ìîæåò áûòü ïîëó÷åíà ïîëíàÿ ñõîäèìîñòü (áîëåå áûñòðàÿ ñõîäè-
ìîñòü).

Êàê ìû óâèäèì â Ãëàâàõ 4 è 5, ïðåäëîæåííàÿ íîâàÿ ìîäåëü õèìè-
÷åñêîé ñâÿçè äåéñòâèòåëüíî óäîâëåòâîðÿåò ðåøàþùåìó óñëîâèþ (2.23),
ïîçâîëÿÿ ñõîäèìîñòü õèìè÷åñêèõ ÷èñëåííûõ âû÷èñëåíèé ïî êðàéíåé ìå-
ðå â òûñÿ÷ó ðàç áûñòðåå, ÷åì â êâàíòîâîé õèìèè, ñ î÷åâèäíûìè ïðåèìó-
ùåñòâàìè, íàïðèìåð, ñóùåñòâåííûì ñîêðàùåíèåì íåîáõîäèìîãî êîìïüþ-
òåðíîãî âðåìåíè.

2.2.7 Èçîôóíêöèîíàëüíûé àíàëèç

Íåîáõîäèìûì óñëîâèåì ñîãëàñîâàííîñòè èçîõèìèè ÿâëÿåòñÿ òùàòåëü-
íàÿ ðàçðàáîòêà íîâîãî èçîôóíêöèîíàëüíîãî àíàëèçà, âïåðâûå èçó÷åííî-
ãî Êàäåéøâèëè [3c], êîòîðûé ââåë ïîíÿòèå èçîíåïðåðûâíîñòè.

Èçîôóíêöèîíàëüíûé àíàëèç ñîäåðæèò îáû÷íûå è ñïåöèàëüíûå ôóíê-
öèè è ïðåîáðàçîâàíèÿ, ðåêîíñòðóèðîâàííûå òàêèì îáðàçîì, ÷òîáû âåëè-
÷èíà Î ÿâëÿëàñü êîððåêòíîé ëåâîé è ïðàâîé åäèíèöåé.

Çàìåòèì, ÷òî èñïîëüçîâàíèå â àäðîííîé õèìèè îáû÷íûõ òðèãîíîìåò-
ðè÷åñêèõ ôóíêöèé, ïîëèíîìîâ Ëåæàíäðà, ïðåîáðàçîâàíèé Ôóðüå è Ëà-
ïëàñà è ò.ä. áóäåò ïðèâîäèòü ê áîëüøîìó êîëè÷åñòâó íåñîãëàñîâàííîñòåé,
÷òî ÷àñòî îñòàåòñÿ íåçàìå÷åííûì íåýêñïåðòàìè â ýòîé îáëàñòè. Íåñîãëà-
ñîâàííîñòè òàêæå ñëó÷àþòñÿ ïðè èñïîëüçîâàíèè ýëåìåíòàðíûõ ïîíÿòèé,
òàêèõ êàê ýêñïîíåíöèèðîâàíèå, äåòåðìèíàíò, ñëåä è ò.ä.
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Ìû íå ìîæåì çäåñü ñäåëàòü îáçîð èçîôóíêöèîíàëüíîãî àíàëèçà è
âûíóæäåíû, äëÿ êðàòêîñòè, ñîñëàòüñÿ íà ìîíîãðàôèþ [2c]. Ìû ïðîñòî
îòìåòèì èçîòðèãîíîìåòðè÷åñêèå ôóíêöèè, âïåðâûå èçó÷åííûå Ñàíòèë-
ëè [2c], êîòîðûå îïðåäåëåíû â äâóìåðíîì èçîåâêëèäîâîì ïðîñòðàíñòâå ñ
äèàãîíàëüíîé åäèíèöåé

Ê(r̂, δ̂ , R̂), r̂ = {x,y}× Î, Î =Diag.(n2
1,n

2
2), nk > 0, (2.31a)

r̂2̂ = (x2/n2
1 + y2/n2

2)× Î ∈ R̂. (2.31b)

Â èçîïîëÿðíûõ êîîðäèíàòàõ, âûøåóïîìÿíóòîå èçîïðîñòðàíñòâî ïðå-
âðàùàåòñÿ â èçîãàóññîâó ïëîñêîñòü ñ èçîåäèíèöåé Îθ̂ = n1 ×n2. Îáû÷íûå

óãëû θ ∈ R ïðåâðàùàþòñÿ â èçîóãëû θ̂ = θ × Îθ̂ = θ × (n1 × n2) ∈ R̂θ̂ .
Îáû÷íûå òðèãîíîìåòðè÷åñêèå ôóíêöèè ïðèíèìàþò òîãäà ôîðìó [2c]

isocos θ̂ = [n1 × cos(θ ×n1 ×n2)]× Î, (2.32a)

isosin θ̂ = [n2 × sin(θ ×n1 ×n2)]× Î, (2.32b)

ñî ñâîéñòâàìè

isocos2θ̂ /̂n2
1 + isosin2̂θ̂ /̂n2

2 =
= (cos2(θ ×n1 ×n2)+ sin2(θ ×n1 ×n2)× Î = Î.

(2.33)

Âûðàæåíèå (2.33) õàðàêòåðèçóåò èçîîêðóæíîñòü, òî åñòü ïðàâèëüíóþ
îêðóæíîñòü â èçîïðîñòðàíñòâå ñ èçîïîëÿðíûìè êîîðäèíàòàìè [loc. cit.]

x̂ = r̂×̂isocos θ̂ , ŷ = r̂×̂isosin θ̂ . (2.34)

Äåéñòâèòåëüíî, ïðè ïåðåõîäå E → Ê ìû äåëàåì ïîäíÿòèå ïîëóîñåé
îêðóæíîñòè 1k → n−2

k , ÷òî ïðèâîäèò ê ýëëèïñó. Íî, ñîîòâåòñòâóþùèå
åäèíèöû ïîäíèìàþòñÿ èíâåðñíûì îáðàçîì, 1k → n2

k , ïîýòîìó ñîõðàíÿ-
åòñÿ èçíà÷àëüíàÿ ïðàâèëüíîñòü îêðóæíîñòè â ñîîòâåòñòâèè ñ çàêîíîì
èíâàðèàíòíîñòè (2.11).

Èçîñôåðè÷åñêèå êîîðäèíàòû äàþòñÿ òîãäà [2c] âûðàæåíèÿìè

x̂ = r̂×̂isosin φ̂×̂isocos θ̂ ,

ŷ = r̂×̂isosin φ̂×̂isosin θ̂ ,

ẑ = r̂×̂isocos φ̂ ,

(2.35)

ãäå φ̂ = φ ×n3.
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Äëÿ êðàòêîñòè ìû, ê ñîæàëåíèþ, äîëæíû îòîñëàòü çàèíòåðåñîâàííî-
ãî ÷èòàòåëÿ ê öèòèðîâàííîé âûøå ëèòåðàòóðå çà îñòàâøèìèñÿ àñïåêòà-
ìè èçîôóíêöèîíàëüíîãî àíàëèçà. Äîïîëíèòåëüíûå ïîíÿòèÿ èçîôóíêöè-
îíàëüíîãî àíàëèçà áóäóò ââîäèòüñÿ ïî ìåðå ïîòðåáíîñòè â òå÷åíèè êóðñà
íàøåãî àíàëèçà.

2.2.8 Èçîëèíåéíîñòü, èçîëîêàëüíîñòü, èçîêàíîíè÷íîñòü
è èçîóíèòàðíîñòü

Âàæíî çíàòü, ÷òî íåñìîòðÿ íà èõ ôèçè÷åñêóþ íåýêâèâàëåíòíîñòü,
èçîòîïèè ãèëüáåðòîâûõ ïðîñòðàíñòâ ñîõðàíÿþò îáû÷íóþ ëèíåéíîñòü,
ëîêàëüíîñòü è óíèòàðíîñòü. Êàê ìû óâèäèì, äîñòèæåíèå èíâàðèàíòíî-
ñòè â îïèñàíèè íåëèíåéíûõ, íåëîêàëüíûõ è íåêàíîíè÷åñêèõ (íåóíèòàð-
íûõ) âçàèìîäåéñòâèé äîñòèãàåòñÿ ïðàâèëüíîé ðåêîíñòðóêöèåé èçîïðî-
ñòðàíñòâ íàä èçîïîëÿìè îáû÷íûõ ñòðóêòóð.

Íà÷íåì ñ òîãî, ÷òî èçîòîïèè ãèëüáåðòîâûõ ïðîñòðàíñòâ â âûñîêîé
ñòåïåíè íåëèíåéíû ïî âîëíîâûì ôóíêöèÿì (è èõ ïðîèçâîäíûì), êàê î÷å-
âèäíî èç óðàâíåíèÿ íà ñîáñòâåííûå çíà÷åíèÿ Ĥ(r̂, p̂)×̂T̂ (r̂, p̂, ψ̂,∂ψ̂, . . .)×
|ψ̂〉= E ×|ψ̂〉. Õîòÿ òåîðèÿ ÿâëÿåòñÿ èçîëèíåéíîé, òî åñòü óäîâëåòâîðÿåò
óñëîâèÿì ëèíåéíîñòè â èçîïðîñòðàíñòâå. Äåéñòâèòåëüíî, äëÿ âñåõ âîç-
ìîæíûõ â, b̂ ∈ Ĉ è |φ̂〉, |ψ̂〉 ∈ Ĥ, ìû èìååì òîæäåñòâî

Â×̂(â×̂|ψ̂〉+ b̂×̂|φ̂〉) = â×̂Â×̂|ψ̂〉+ b̂×̂Â×̂|φ̂〉. (2.36)

Ñëåäñòâèÿ âûøåïðèâåäåííîãî ñâîéñòâà âåñüìà îáøèðíû. Íàïîìíèì
èç Ðàçäåëà 1.7, ÷òî îáû÷íûì îáðàçîì ñôîðìóëèðîâàííûå íåëèíåéíûå
òåîðèè íå ìîãóò áûòü èñïîëüçîâàíû äëÿ èññëåäîâàíèÿ êîìïîçèòíûõ ñè-
ñòåì èç-çà íàðóøåíèÿ ïðèíöèïà ñóïåðïîçèöèè (êîòîðîå ñëåäóåò èç íàðó-
øåíèÿ ëèíåéíîñòè). Ýòî ïîäðàçóìåâàåò, ÷òî êâàíòîâàÿ õèìèÿ íå ìîæåò
ïîçâîëÿòü ñîãëàñîâàííûå íåëèíåéíûå ôîðìóëèðîâêè ìîëåêóëÿðíûõ ñâÿ-
çåé, îòñþäà âîçíèêàåò äðàìàòè÷åñêîå ñâåäåíèå ðåàëüíîñòè ê ëèíåéíûì
òåîðèÿì. Èçîëèíåéíîñòü ðàçðåøàåò ýòó íåñîãëàñîâàííîñòü, âïåðâûå ïîç-
âîëÿÿ ñòðîãóþ ôîðìóëèðîâêó íåëèíåéíûõ ìîëåêóëÿðíûõ ìîäåëåé, èç-çà
òî÷íîé ðåêîíñòðóêöèè ïðèíöèïà ñóïåðïîçèöèè íà èçîïðîñòðàíñòâàõ íàä
èçîïîëÿìè.

Ïîõîæàÿ ñèòóàöèÿ âîçíèêàåò äëÿ ëîêàëüíîñòè. Äåéñòâèòåëüíî, èçîòî-
ïèè ãèëüáåðòîâà ïðîñòðàíñòâà ÿâëÿþòñÿ íåëîêàëüíûìè-èíòåãðàëüíûìè,
ïîñêîëüêó âçàèìîäåéñòâèÿ òàêîãî òèïà äîïóñêàþòñÿ â èçîåäèíèöàõ, êàê
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ìû óâèäèì â äàëüíåéøåì. Îäíàêî, èçîãèëüáåðòîâû ïðîñòðàíñòâà ÿâëÿ-
þòñÿ èçîëîêàëüíûìè, òî åñòü îíè óäîâëåòâîðÿþò óñëîâèþ ëîêàëüíîñòè
íà èçîïðîñòðàíñòâàõ íàä èçîïîëÿìè. Â ÷àñòíîñòè, èçîòîïèè îáû÷íûõ òå-
îðèé âñþäó ëîêàëüíî-äèôôåðåíöèàëüíû, èñêëþ÷àÿ èçîåäèíèöó. Íà áî-
ëåå òåõíè÷åñêèõ îñíîâàíèÿõ, èçîòîïèè ïîäðàçóìåâàþò ðîæäåíèå íîâîé
èíòåãðî-äèôôåðåíöèàëüíîé òîïîëîãèè, âïåðâûå ïðåäëîæåííîé Òñàãàñîì
è Ñîóðëàñîì [3d] (ñì. òàêæå Ñàíòèëëè [1e]).

Ïðè ó÷åòå, ÷òî êâàíòîâàÿ õèìèÿ ÿâëÿåòñÿ ñòðîãî ëîêàëüíî-äèôôå-
ðåíöèàëüíîé, âûøåóïîìÿíóòàÿ íîâàÿ òîïîëîãèÿ èìååò ôóíäàìåíòàëüíîå
çíà÷åíèå â âèäó òîãî, ÷òî ýòî ïîçâîëÿåò ìàòåìàòè÷åñêè ñòðîãèå êîëè-
÷åñòâåííûå èññëåäîâàíèÿ íåëîêàëüíî-èíòåãðàëüíîé êîìïîíåíòû âàëåíò-
íûõ ñâÿçåé, îáóñëîâëåííîé âîëíîâûìè ïåðåêðûòèÿìè.

Ðåêîíñòðóêöèÿ êàíîíè÷íîñòè íà èçîïðîñòðàíñòâå íàä èçîïîëÿìè, íà-
çûâàåìîé èçîêàíîíè÷íîñòüþ, èçó÷àåòñÿ â ñëåäóþùåì ðàçäåëå.

Íàïîìíèì çàòåì, ÷òî êâàíòîâàÿ õèìèÿ íàçûâàåòñÿ óíèòàðíîé â òîì
ñìûñëå, ÷òî åäèíñòâåííûå ðàçðåøåííûå åþ ïðåîáðàçîâàíèÿ èìåþò óíè-
òàðíûé òèï, U ×U† = U†×U = I. Íàïðîòèâ, èçîòîïèè ãèëüáåðòîâûõ ïðî-
ñòðàíñòâ ÿâëÿþòñÿ íåóíèòàðíûìè, ïîñêîëüêó, êàê ìû óâèäèì, îíè äî-
ïóñêàþò âçàèìîäåéñòâèÿ, íå âîñïðîèçâîäèìûå ãàìèëüòîíèàíîì. Îäíàêî,
èçîòîïèè ðåêîíñòðóèðóþò óíèòàðíîñòü íà èçîïðîñòðàíñòâå íàä èçîïîëÿ-
ìè, � ñâîéñòâî íàçûâàåìîå èçîóíèòàðíîñòüþ. Äåéñòâèòåëüíî, íåóíèòàð-
íûå ïðåîáðàçîâàíèÿ âñåãäà ìîãóò áûòü ïåðåïèñàíû â èäåíòè÷íîé èçîòî-
ïè÷åñêîé ôîðìå [2c]

W ×W † = Î = 1/T̂ 	= I, W = Ŵ × T̂ 1/2, (2.37a)

W ×W † ≡ Ŵ ×̂Ŵ † = Ŵ †×̂Ŵ = Î. (2.37b)

Ðåêîíñòðóêöèÿ óíèòàðíîñòè íà èçîïðîñòðàíñòâå íàä èçîïîëÿìè èìå-
åò òàêèå æå ãëóáîêèå ñëåäñòâèÿ äëÿ ìàòåìàòè÷åñêîé ñòðóêòóðû, êàê è
äëÿ ïðàêòè÷åñêèõ ïðèìåíåíèé àäðîííîé õèìèè. Äåéñòâèòåëüíî, óïîìÿ-
íóòàÿ ðåêîíñòðóêöèÿ âïåðâûå ïîçâîëÿåò èíâàðèàíòíóþ òðàêòîâêó íåïî-
òåíöèàëüíûõ âçàèìîäåéñòâèé è ýôôåêòîâ, ÷òî ïîëíîñòüþ îòñóòñòâóåò â
êâàíòîâîé õèìèè.

Â çàêëþ÷åíèå, ñåðüåçíîå ïîíèìàíèå àäðîííîé õèìèè òðåáóåò çíàíèÿ,
÷òî ëåæàùàÿ â åå îñíîâå íîâàÿ ìàòåìàòèêà ïîçâîëÿåò ñòðîãîå èíâàðè-
àíòíîå âîñïðîèçâåäåíèå íîâûõ ñâîéñòâ, ýôôåêòîâ è âçàèìîäåéñòâèé, êî-
òîðûå ñòðîãî çàïðåùåíû êâàíòîâîé õèìèåé, êàê ýòî îáû÷íî è áûâàåò äëÿ
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íîâûõ ïîêðûâàþùèõ ìîäåëåé â îòíîøåíèè èõ îðèãèíàëîâ, âûñòóïàþùèõ
â ðîëè ÷àñòíûõ ñëó÷àåâ.

2.2.9 Èçîòåîðèÿ Ëè-Ñàíòèëëè

Ôóíäàìåíòàëüíàÿ àëãåáðàè÷åñêàÿ ñòðóêòóðà ñîâðåìåííîé õèìèè, òå-
îðèÿ Ëè, ÿâëÿåòñÿ ëèíåéíîé, ëîêàëüíî-äèôôåðåíöèàëüíîé è êàíîíè÷å-
ñêîé â åå êëàññè÷åñêîé ðåàëèçàöèè, èëè óíèòàðíîé â åå îïåðàòîðíîé ôîð-
ìå (ñì., íàïðèìåð, ìîíîãðàôèè [6]). Âñëåäñòâèå ýòîãî òåîðèÿ Ëè ÿâëÿåòñÿ
íåäîñòàòî÷íîé äëÿ õàðàêòåðèñòèêè æåëàåìîé íåëèíåéíîé, íåëîêàëüíî-
èíòåãðàëüíîé è íåêàíîíè÷åñêîé (íåóíèòàðíîé) êîìïîíåíòû âàëåíòíûõ
ñâÿçåé.

Â ðÿäå èññëåäîâàíèé, îòíîñÿùèõñÿ ê 1978 ã., Ñàíòèëëè [1a] (ñì. òàêæå
ìîíîãðàôèè [2b]) ïðåäëîæèë èçîòîïèè âñåé òåîðèè Ëè (óíèâåðñàëüíûõ
îáåðòûâàþùèõ àëãåáð, àëãåáð Ëè, ãðóïï Ëè, òåîðèé ïðåîáðàçîâàíèé è
ïðåäñòàâëåíèé è ò.ä.). Ïîÿâèâøàÿñÿ ðàñøèðåííàÿ òåîðèÿ èçâåñòíà ñåãî-
äíÿ êàê èçîòåîðèÿ Ëè-Ñàíòèëëè. Äëÿ íåçàâèñèìîãî îáçîðà ìîæíî îáðà-
ùàòüñÿ ê ìîíîãðàôèÿì [4].

Ïî êîíöåïöèè è êîíñòðóêöèè, èçîòåîðèÿ Ëè-Ñàíòèëëè íå ÿâëÿåòñÿ
íîâîé òåîðèåé, à ïðîñòî íîâîé ðåàëèçàöèåé àáñòðàêòíûõ àêñèîì òåîðèè
Ëè. Íàïîìíèì òàêæå, ÷òî âñå ïðîñòûå àëãåáðû Ëè (íàä ïîëåì íóëåâîé
õàðàêòåðèñòèêè) èçâåñòíû èç êëàññèôèêàöèè Êàðòàíà. Ñëåäîâàòåëüíî,
èçîòîïèè òåîðèè Ëè íå èìåþò âîçìîæíîñòè ïðîèçâîäèòü íîâûå àëãåáðû
è áûëè ñêîíñòðóèðîâàíû ðàäè íîâûõ íåëèíåéíûõ, íåëîêàëüíûõ è íåêà-
íîíè÷åñêèõ (íåóíèòàðíûõ) ðåàëèçàöèé óæå èçâåñòíûõ àëãåáð Ëè.

Ñîõðàíåíèå àáñòðàêòíûõ àêñèîì Ëè ïðè íåëèíåéíûõ, íåëîêàëüíûõ è
íåêàíîíè÷åñêèõ (íåóíèòàðíûõ) ðåàëèçàöèÿõ äîïóñêàåòñÿ ðåêîíñòðóèðî-
âàíèåì ëèíåéíîñòè, ëîêàëüíîñòè è êàíîíè÷íîñòè (óíèòàðíîñòè) íà èçî-
ïðîñòðàíñòâàõ íàä èçîïîëÿìè, ýòèì èëëþñòðèðóåòñÿ ìåòîäîëîãè÷åñêàÿ
çíà÷èìîñòü ïîñëåäíèõ.

Îñíîâíûå ïîëîæåíèÿ èçîòåîðèè Ëè-Ñàíòèëëè ìîãóò áûòü ñóììèðî-
âàíû ñëåäóþùèì îáðàçîì. Ïóñòü ξ (L) ýòî óíèâåðñàëüíàÿ îáåðòûâàþ-
ùàÿ àññîöèàòèâíàÿ àëãåáðà n-ìåðíîé àëãåáðû Ëè L ñ ãåíåðàòîðàìè X =
{Xk} = {X†

k
}, åäèíèöåé I = Diag.(1,1,1, . . .), àññîöèàòèâíûì ïðîèçâåäåíè-

åì Xi×Xj, áåñêîíå÷íîìåðíûì áàçèñîì I, Xk ,Xi×Xj, i ≤ j,Xi×Xj ×Xk, i ≤
j ≤ k, . . ., (òåîðåìà Ïóàíêàðå-Áèðêãîôôà-Âèòòà) è ýêñïîíåíöèèðîâàíèåì
eiXw = I +(i×X ×w)/1!+(i×X ×w)× (i×X ×w)/2!+ . . ., w ∈ R.



96 Ãëàâà 2. ÝËÅÌÅÍÒÛ ÈÇÎ-, ÃÅÍÎ- È ÃÈÏÅÐ-ÌÀÒÅÌÀÒÈÊÈ

Óíèâåðñàëüíàÿ îáåðòûâàþùàÿ èçîàññîöèàòèâíàÿ àëãåáðà ξ̂ (L), âïåð-
âûå ïðåäëîæåííàÿ Ñàíòèëëè â ðàáîòå [1a], ÿâëÿåòñÿ èçîòîïè÷åñêèì îá-
ðàçîì ξ (L) ñ èçîåäèíèöåé Î, òåìè æå ãåíåðàòîðàìè X̂k = Xk, òîëüêî ñ÷è-
òàåìûìè íà èçîïðîñòðàíñòâå, èçîàññîöèàòèâíûì ïðîèçâåäåíèåì X̂i×̂X̂ j,
áåñêîíå÷íîìåðíûì èçîáàçèñîì (èçîòîïè÷åñêàÿ òåîðåìà Ïóàíêàðå-Áèðê-
ãîôôà-Âèòòà [loc. cit.])

Î, X̂k, X̂i×̂X̂ j, i ≤ j, X̂i×̂X̂ j×̂X̂k, i ≤ j ≤ k, . . . , (2.38)

è èçîýêñïîíåíöèèðîâàíèåì (äëÿ X̂ = X)

êi×X×w ≡ êî×̂X̂×̂ŵ = {ei×X×T̂×w}× Î, (2.39)

ãäå w = {wk} ∈ R è ŵ = w× Î ∈ R̂ ýòî èçîïàðàìåòðû.
Ïóñòü L ýòî àëãåáðà Ëè ãîìîìîðôíàÿ àíòèñèììåòðè÷íîé àëãåáðå [ξ (L)]−

èç ξ (L) íàä ïîëåì F(a,+,×) äåéñòâèòåëüíûõ, êîìïëåêñíûõ èëè êâàòåð-
íèîííûõ ÷èñåë ñ èçâåñòíîé âòîðîé òåîðåìîé Ëè [Xi,Xj] = Xi×Xj−Xj×Xi =
Ck

i j ×Xk. Èçîàëãåáðîé Ëè-Ñàíòèëëè, âïåðâûå ââåäåííîé â ðàáîòå [1a], ÿâ-

ëÿåòñÿ èçîïðîñòðàíñòâî L̂ ñ ýëåìåíòàìè X̂k = Xk = X†
k
íà Ĥ íàä F̂, ñ èçî-

êîììóòàöèîííûìè ïðàâèëàìè

[X̂i,̂X̂ j] = X̂i×̂X̂ j − X̂ j×̂X̂i = Ĉk
i j×̂X̂k, (2.40)

÷üè ñêîáêè óäîâëåòâîðÿþò àêñèîìàì Ëè â èçîòîïè÷åñêîé ôîðìå

[Â,̂B] = −[B̂,̂Â], (2.41a)

[Â,̂[B̂,̂Ĉ]]+ [B̂,̂[Ĉ,̂Â]]+ [Ĉ,̂[Â,̂B̂]] = 0, (2.41b)

è èçîäèôôåðåíöèàëüíûìè ïðàâèëàìè

[Â×̂B̂,̂Ĉ] = Â×̂[B̂,̂Ĉ]+ [Â,̂Ĉ]×̂B̂. (2.42)

Ïóñòü G ýòî (ñâÿçíàÿ) ãðóïïà ïðåîáðàçîâàíèé Ëè, õàðàêòåðèçóåìàÿ "ýêñ-
ïîíåíöèèðîâàíèåì" G â ýëåìåíòû U(w) = ei×X×w ñ èçâåñòíûìè çàêîíàìè
U(w)×U(w′) =U(w+w′), U(w)×U(−w) =U(0) = I. Òîãäà (ñâÿçíàÿ) ãðóï-
ïà èçîïðåîáðàçîâàíèé Ëè-Ñàíòèëëè Ĝ, âïåðâûå ïðåäëîæåííàÿ â ðàáîòå
[1a], ÿâëÿåòñÿ "èçîýêñïîíåíöèèðîâàíèåì" L̂ ñîãëàñíî (2.39) ñ èçîòîïè÷å-
ñêèìè çàêîíàìè

x̂′ = Û(ŵ)×̂x̂ = êî×̂X̂×̂ŵ×̂x̂ =
= {ei×X×T̂×w}× Î × T̂ × x̂ = {ei×X×̂T̂×w}× x̂,

(2.43a)
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Û(ŵ)×̂Û(ŵ′) = Û(ŵ+ ŵ′), Û(ŵ)×̂Û(−ŵ) = Û(0̂) = Î. (2.43b)

Íàêîíåö ìû íàïîìíèì èçîòîïè÷åñêóþ òåîðåìó Áýéêåðà-Êåìïáåëà-Õàóñäîðôà
[1a]:

Û1×̂Û2 = {eX̂1

ξ̂
}×̂{eX̂2

ξ̂
} = Û3 = eX̂3

ξ̂
, (2.44a)

X̂3 = X̂1 + X̂2 +[X̂1,̂X̂2]/2+[(X̂1 − X̂2),̂[X̂1,̂X̂2]]/12+ . . . , (2.44b)

êîòîðàÿ ãàðàíòèðóåò, ÷òî èçîàëãåáðà L̂ çàìêíóòà îòíîñèòåëüíî èçîêîì-
ìóòàöèîííûõ ïðàâèë âñÿêèé ðàç, êîãäà çàìêíóòà îðèãèíàëüíàÿ àëãåáðà
(òî åñòü L̂ íå ïðîèçâîäèò íîâûõ ãåíåðàòîðîâ) äëÿ âñåõ âîçìîæíûõ íåñèí-
ãóëÿðíûõ èçîòîïè÷åñêèõ ýëåìåíòîâ T̂ .

Êëàññè÷åñêàÿ ðåàëèçàöèÿ (äåòàëè ñì. â Ãëàâå 3) îäíîìåðíîé ñâÿçíîé
èçîãðóïïû Ëè-Ñàíòèëëè äàåòñÿ â óíèôèöèðîâàííûõ îáîçíà÷åíèÿõ b =
{bµ} = {rk, pk}, µ = 1,2, . . . ,6, [1a, 2c],

b̂(0̂) = Û(t̂)×̂b̂ = {êî×̂t̂×̂∂̂ Ĥ/̂∂̂ b̂µ ×̂ω̂µν ×̂∂̂ /̂∂̂ b̂ν}×̂b̂(0), (2.45)

ãäå ω̂ = ω × Î è ωµν ýòî îáû÷íûå òåíçîðû Ëè. Òîãäà â îêðåñòíîñòè èçî-
åäèíèöû ìû èìååì ñëåäóþùåå óðàâíåíèå

d̂b̂µ /̂d̂t̂ = ω̂µν×̂∂̂ Ĥ/̂∂̂ b̂ν . (2.46)

ãäå ñëåäóåò îòìåòèòü èñïîëüçîâàíèå îáîèõ ïðîñòðàíñòâ è âðåìåíí�ûõ èçî-
ïðîèçâîäíûõ.

Îïåðàòîðíàÿ ðåàëèçàöèÿ (äåòàëè ñì. â Ãëàâå 3) îäíîìåðíîé ñâÿçíîé
èçîãðóïïû Ëè-Ñàíòèëëè íà Ĥ íàä Ĉ äàåòñÿ â ñëåäóþùåì âèäå [1a, 2c]:

Â(t̂) = {êî×̂Ĥ×̂t̂}×̂Â(0̂)×̂{ê−î×̂t̂×̂Ĥ} =
= {ei×Ĥ×T̂×t}× Â(0)×{e−i×t×T̂×Ĥ}, (2.47)

÷òî äîïóñêàåò â îêðåñòíîñòè èçîåäèíèöû óðàâíåíèå

î× d̂Â/̂d̂t̂ = [Â,̂Ĥ] = Â×̂Ĥ−̂Ĥ×̂Â = Â× T̂ × Ĥ − Ĥ × T̂ × Â. (2.48)

Òåïåðü ñäåëàåì íåñêîëüêî êîììåíòàðèåâ. Íåòðèâèàëüíîñòü èçîòåîðèè
Ëè-Ñàíòèëëè îòíîñèòåëüíî îáû÷íîé ôîðìóëèðîâêè óñòàíàâëèâàåòñÿ ïî-
ÿâëåíèåì èçîòîïè÷åñêîãî ýëåìåíòà T̂ â ýêñïîíåíòå ãðóïïîâîé ñòðóêòó-
ðû (2.44). Ýòî ãàðàíòèðóåò, ÷òî èçîòåîðèÿ èìååò íàèáîëåå îáùóþ èç
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âîçìîæíûõ, íåëèíåéíóþ, íåëîêàëüíî-èíòåãðàëüíóþ è íåãàìèëüòîíîâî-
íåóíèòàðíóþ ñòðóêòóðó, õîòÿ ïåðåôîðìóëèðîâàíà â òîæäåñòâåííî èçî-
ëèíåéíóþ, èçîëîêàëüíóþ è èçîóíèòàðíóþ ôîðìó.

Ñâîéñòâà (2.44) ãàðàíòèðóþò, ÷òî, ïðè óñëîâèÿõ äîñòàòî÷íîé ðåãó-
ëÿðíîñòè è íåïðåðûâíîñòè, èçîòîïèè L̂ èëè Ĝ äàííîé àëãåáðû Ëè L èëè
ãðóïïû G ñîõðàíÿþò îðèãèíàëüíóþ ñâÿçíîñòü è ðàçìåðíîñòü. Áîëåå òî-
ãî, èç ïîëîæèòåëüíîé îïðåäåëåííîñòè èçîåäèíèöû Î > 0 ëåãêî âèäåòü, ÷òî
èçîàëãåáðû è èçîãðóïïû ëîêàëüíî èçîìîðôíû îðèãèíàëüíûì àëãåáðàì
è ãðóïïàì, L̂ ≈ L, Ĝ ≈ G.

Ïîñëåäíèé èçîìîðôèçì ÿâëÿåòñÿ ïåðâîñòåïåííî âàæíûì äëÿ àäðîí-
íîé õèìèè. Äåéñòâèòåëüíî, îí ãàðàíòèðóåò ñîõðàíåíèå âñåõ îáû÷íûõ ôè-
çè÷åñêèõ çàêîíîâ è ñîîòíîøåíèé. Íàïðèìåð, ñîõðàíåíèå ïðèíöèïà çàïðå-
òà Ïàóëè ìîæåò áûòü çàðàíåå ïðåäñêàçàíî óæå íà ýòîì àëãåáðàè÷åñêîì
óðîâíå èç ñîõðàíåíèÿ òî÷íîé SU(2) ñïèíîðíîé ñèììåòðèè ïðè íåëèíåé-
íûõ, íåëîêàëüíûõ è íåóíèòàðíûõ âçàèìîäåéñòâèÿõ, ïðè èõ òðàêòîâêå
÷åðåç èçîìàòåìàòèêó (äåòàëè ñì. â Ãëàâå 4). Òî æå ñàìîå èìååò ìåñòî
äëÿ âñåõ ïðîñòðàíñòâåííî-âðåìåííûõ ñèììåòðèé, òàêèõ êàê ñèììåòðèè
Ãàëèëåÿ è Ïóàíêàðå, èëè äëÿ âíóòðåííèõ ñèììåòðèé, òàêèõ êàê èçîñïè-
íîâàÿ ñèììåòðèÿ (ñì. [2c, 2d] äëÿ äåòàëåé).

Íà ñàìîì äåëå, îáùèì ñâîéñòâîì èçîòåîðèè Ëè-Ñàíòèëëè, äëÿ êîòî-
ðîãî îíà áûëà ñêîíñòðóèðîâàíà, ÿâëÿåòñÿ ðåêîíñòðóêöèÿ òî÷íûõ ïðîñò-
ðàíñòâåííî-âðåìåííûõ è âíóòðåííèõ ñèììåòðèé, â òî âðåìÿ êàê ñ÷èòà-
åòñÿ, ÷òî ïðîèñõîäèò èõ íåèçáåæíîå íàðóøåíèå.

Íàïðèìåð, âðàùàòåëüíàÿ ñèììåòðèÿ SO(2), â îáùåì, ïðåäïîëàãàåòñÿ
íàðóøåííîé äëÿ ýëëèïñîâ (2.33), â òî æå âðåìÿ, â äåéñòâèòåëüíîñòè, ýòà
ñèììåòðèÿ ÿâëÿåòñÿ òî÷íîé, êîãäà îíà ñôîðìóëèðîâàíà íà èçîïðîñòðàí-
ñòâå Ê íàä èçîïîëåì R̂. Äåéñòâèòåëüíî, âûðàæåíèå (2.33) âîñïðîèçâîäèò
ýëëèïñ òîëüêî â îáû÷íîì ïðîñòðàíñòâå E íàä îáû÷íûì ïîëåì R, â òî
âðåìÿ, êàê îí ñòàíîâèòñÿ òî÷íîé îêðóæíîñòüþ íà Ê íàä R̂, è ýòèì ïîä-
òâåðæäàåòñÿ òî÷íûé õàðàêòåð SÔ(2).

Çàìåòèì, ÷òî èñïîëüçîâàíèå êâàíòîâûõ äåôîðìàöèé ïîäðàçóìåâàåò
ïåðåõîä ê àëãåáðàì, êîòîðûå íå ÿâëÿþòñÿ èçîìîðôíûìè èçíà÷àëüíûì
àëãåáðàì, ïîýòîìó ïîäðàçóìåâàåòñÿ ïðèíÿòèå íîâûõ, åùå íåèçâåñòíûõ
ôèçè÷åñêèõ çàêîíîâ è îòíîñèòåëüíîñòåé.

Íåñìîòðÿ íà ìàòåìàòè÷åñóþ ñõîæåñòü ìåæäó îáû÷íîé è èçîòîïè÷å-
ñêîé òåîðèÿìè, òåîðèÿ Ëè è òåîðèÿ Ëè-Ñàíòèëëè ôèçè÷åñêè íå ýêâèâà-
ëåíòíû. Äåéñòâèòåëüíî, êëàññè÷åñêàÿ ðåàëèçàöèÿ èçîòîïè÷åñêîé òåîðèè
õàðàêòåðèçóåòñÿ íåêàíîíè÷åñêèì ïðåîáðàçîâàíèåì îáû÷íîé ðåàëèçàöèè
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(ñì. Ãëàâó 3), â òî æå âðåìÿ, îïåðàòîðíàÿ ðåàëèçàöèÿ õàðàêòåðèçóåò-
ñÿ íåóíèòàðíûì ïðåîáðàçîâàíèåì îáû÷íîé îïåðàòîðíîé ðåàëèçàöèè (ñì.
òàêæå Ãëàâó 3). Êàê òàêîâàÿ èçîòåîðèÿ Ëè-Ñàíòèëëè íå âõîäèò â êëàññ
ýêâèâàëåíòíîñòè îáû÷íîé òåîðèè Ëè.

Çàìåòèì, ÷òî îáû÷íàÿ òåîðèÿ Ëè äîïóñêàåò åäèíñòâåííóþ èíòåðïðå-
òàöèþ, íà îáû÷íûõ ïðîñòðàíñòâàõ íàä îáû÷íûìè ïîëÿìè. Íàîáîðîò, èçî-
òåîðèÿ Ëè-Ñàíòèëëè äîïóñêàåò äâå èíòåðïðåòàöèè: íà èçîïðîñòðàíñòâàõ
íàä èçîïîëÿìè è åå ïðîåêöèþ íà îáû÷íûå ïðîñòðàíñòâà íàä îáû÷íûìè
ïîëÿìè.

Â êà÷åñòâå çàêëþ÷èòåëüíîãî êîììåíòàðèÿ ìû äîëæíû îòìåòèòü, ÷òî
íàèáîëåå ñòðîãèé ïóòü äëÿ ïîëó÷åíèÿ íîâîé ìîäåëè õèìè÷åñêèõ ñâÿçåé,
ïðåäëîæåííîé â ýòîé ìîíîãðàôèè, ëåæèò ÷åðåç èçîòîïèè ñèììåòðèè Ãà-
ëèëåÿ äëÿ íåðåëÿòèâèñòñêîãî ñëó÷àÿ è ñèììåòðèè Ïóàíêàðå äëÿ ðåëÿ-
òèâèñòñêîãî ñëó÷àÿ. Ýòè èçîòîïèè ïîäðîáíî èçó÷åíû â ìîíîãðàôèè [2f]
(ñì. òàêæå ðàáîòó [3f] è ìîíîãðàôèþ [4c] ñ íåçàâèñèìûìè îáçîðàìè).

Ìû, ê ñîæàëåíèþ, íå ìîæåì èçó÷èòü ïîñëåäíèé ïîäõîä â ýòîé ìîíî-
ãðàôèè (è ïðîïóñêàåì ìíîãèå äðóãèå âàæíûå òåìû, òàêèå êàê àëãåáðû
Êëèôôîðäà è èõ èçîòîïèè), òàê êàê èõ òåõíè÷åñêèé óðîâåíü áóäåò âû-
õîäèòü çà ðàìêè öåëåé ýòîé ðàáîòû.

2.3 Ýëåìåíòû ãåíîìàòåìàòèêè

2.3.1 Ââåäåíèå

Íåñêîëüêî íàèáîëåå ôóíäàìåíòàëüíûõ ïðîáëåì, îñòàâëåííûõ íåðàç-
ðåøåííûìè íàóêîé 20-ãî âåêà, âêëþ÷àÿ õèìèþ, êàñàþòñÿ ïðîèñõîæäåíèÿ
è èíâàðèàíòíîñòè íåîáðàòèìûõ ïðîöåññîâ, òàêèõ êàê îáû÷íûå õèìè÷å-
ñêèå ðåàêöèè (êîòîðûå ÿâëÿþòñÿ â îáùåì íåîáðàòèìûìè â òîì ñìûñëå,
÷òî èõ îáðàç ïîñëå îáðàùåíèÿ âðåìåíè íå ñîîòâåòñòâóåò åñòåñòâåííûì
ïðîöåññàì).

Íåîáðàòèìîñòü îñòàåòñÿ ñóùåñòâåííî íåðàçðåøåííîé, òàê êàê, ñ îäíîé
ñòîðîíû, íåîáðàòèìûå ïðîöåññû, òàêèå êàê õèìè÷åñêèå ðåàêöèè, ÿâëÿ-
þòñÿ â îáùåì íåêîíñåðâàòèâíûìè, ñ äðóãîé ñòîðîíû, òåîðèè èñïîëüçóå-
ìûå äëÿ èõ èçó÷åíèÿ, òàêèå êàê êâàíòîâàÿ ìåõàíèêà è êâàíòîâàÿ õèìèÿ,
ìîãóò âîñïðîèçâîäèòü òîëüêî ñòðîãî êîíñåðâàòèâíûå ñèñòåìû. Äåéñòâè-
òåëüíî, åäèíñòâåííàÿ âðåìåííàÿ ýâîëþöèÿ, äîïóñêàåìàÿ êâàíòîâîé ìå-
õàíèêîé è êâàíòîâîé õèìèåé, äàåòñÿ óðàâíåíèÿìè Ãåéçåíáåðãà, êîòîðûå
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ïîäðàçóìåâàþò îáÿçàòåëüíîå ñîõðàíåíèå ýíåðãèè, i × dH/dt = [H,H] =
H ×H −H ×H ≡ 0.

Âñå èññëåäîâàíèÿ, ïðîâåäåííûå Ñàíòèëëè è ïîñâÿùåííûå íåîáðàòè-
ìîñòè, ãîâîðÿò î òîì, ÷òî ðàññìîòðåííûå çäåñü íåäîñòàòêè ÿâëÿþòñÿ
ñëåäñòâèåì ëåæàùåé â îñíîâå ìàòåìàòèêè. Äåéñòâèòåëüíî, âñå àêñèîìû
êâàíòîâîé ìåõàíèêè, òàêèå êàê àêñèîìû òåîðèè Ëè (êîòîðûå âîñïðî-
èçâîäÿò âðåìåííóþ ýâîëþöèþ), ÿâëÿþòñÿ ñóùåñòâåííî îáðàòèìûìè âî
âðåìåíè. Ñëåäîâàòåëüíî, âñå ïîïûòêè êîëè÷åñòâåííîãî âîñïðîèçâåäåíèÿ
íåîáðàòèìûõ ïðîöåññîâ ÷åðåç ìàòåìàòèêó, êîòîðàÿ ñòðóêòóðíî îáðàòè-
ìà, íå ìîãóò áûòü êâàëèôèöèðîâàíû êàê èñòèííî íàó÷íûå.

Ëåãêî âèäåòü, ÷òî òî æå ñàìîå âåðíî äëÿ ðàñøèðåííîé èçîìàòåìà-
òèêè. Äåéñòâèòåëüíî, åå îñíîâíûå àêñèîìû, òàêèå æå êàê è èçîòåîðèè
Ëè-Ñàíòèëëè, ÿâëÿþòñÿ òàêæå ïîëíîñòüþ îáðàòèìûìè âî âðåìåíè êàê
íåîáõîäèìîå óñëîâèå èçîòîïèè. Ñëåäîâàòåëüíî, íå ìîæåò ñ÷èòàòüñÿ äåé-
ñòâèòåëüíî íàó÷íîé ïîïûòêîé âîñïðîèçâåäåíèå íåîáðàòèìûõ ïðîöåññîâ
÷åðåç èçîìàòåìàòèêó.

Âûøåïðèâåäåííûå ñîîáðàæåíèÿ äàþò ïîâîä äëÿ êîíñòðóèðîâàíèÿ åùå
áîëåå ðàñøèðåííîé ìàòåìàòèêè, èçâåñòíîé ñåãîäíÿ êàê ãåíîìàòåìàòèêà
Ñàíòèëëè, êîòîðàÿ áûëà çàäóìàíà è ðàçðàáîòàíà ñïåöèàëüíî äëÿ âîñ-
ïðîèçâåäåíèÿ íåîáðàòèìûõ ïðîöåññîâ. Â ÷àñòíîñòè, ïî êîíöåïöèè è êîí-
ñòðóêöèè, ãåíîìàòåìàòèêà îáëàäàåò ñòðóêòóðíî íåîáðàòèìûìè àêñèî-
ìàìè, òî åñòü àêñèîìàìè, êîòîðûå îñòàþòñÿ íåîáðàòèìûìè äàæå ïðè
èñïîëüçîâàíèè îáðàòèìûõ âçàèìîäåéñòâèé, ïîòåíöèàëîâ è ãàìèëüòîíèà-
íîâ.

Ñàíòèëëè ïðåäëîæèë àëãåáðàè÷åñêèå îñíîâàíèÿ ãåíîìàòåìàòèêè âî
âðåìÿ ñâîèõ äîêòîðñêèõ èññëåäîâàíèé [5a, 5b, 5c] â 1967 ãîäó. Çíà÷èòåëü-
íûå óñïåõè â ýòîé îáëàñòè áûëè ñäåëàíû â ñëåäóþùèõ îáëàñòÿõ: ãåíîòî-
ïèè òåîðèè Ëè [1a] â 1978 ã.; íà÷àëî èññëåäîâàíèé ñòðóêòóðû òåîðèè [5d]
â 1979 ã.; ïåðâàÿ ôîðìóëèðîâêà ãåíîïðîñòðàíñòâà [1c] â 1983 ã.; è ïåðâàÿ
èçâåñòíàÿ ôîðìóëèðîâêà ãåíî÷èñåë [1b] â 1993 ã. Ìàòåìàòè÷åñêóþ çà-
âåðøåííîñòü ãåíîìàòåìàòèêà ïîëó÷èëà â ðàáîòå [1e] 1996 ãîäà, òîãäà êàê
ôèçè÷åñêàÿ çàâåðøåííîñòü, âêëþ÷àþùàÿ ðàçðåøåíèå êàòàñòðîôè÷åñêèõ
íåñîãëàñîâàííîñòåé, îïèñàííûõ â Ðàçäåëå 1.7, áûëà äîñòèãíóòà â ðàáîòå
[5e] 1997 ãîäà. Êàê ðåçóëüòàò ýòèõ óñèëèé, ãåíîìàòåìàòèêà ñåãîäíÿ ñòàëà
ïðèãîäíà äëÿ ïðèëîæåíèé.

Äîâîëüíî ñòðàííî, â âèäó î÷åâèäíî âàæíûõ ìàòåìàòè÷åñêèõ, ôèçè÷å-
ñêèõ è õèìè÷åñêèõ ñëåäñòâèé, íî Ñàíòèëëè îñòàåòñÿ ïî ñåé äåíü èíèöè-
àòîðîì è íàèáîëåå àêòèâíûì àâòîðîì ðàáîò ïî ãåíîìàòåìàòèêå, êîñâåí-
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íûå ñîòðóäíè÷åñòâà îñóùåñòâëÿþòñÿ òîëüêî â àëãåáðàè÷åñêîé îáëàñòè,
êàê ìû óâèäèì â äàëüíåéøåì.

Â ýòîì ðàçäåëå ìû ïðèâåäåì íàèáîëåå âàæíûå ýëåìåíòû ãåíîìàòå-
ìàòèêè, ñ ïîíèìàíèåì òîãî, ÷òî ãëóáîêèå çíàíèÿ ìîãóò áûòü ïîëó÷åíû
åäèíñòâåííî ÷åðåç èçó÷åíèå ïåðâîèñòî÷íèêîâ.

Ãåíîìàòåìàòèêà áóäåò ïðèíÿòà â ñëåäóþùåé ãëàâå êàê îñíîâàíèå ãå-
íîòîïè÷åñêîé âåòâè àäðîííîé õèìèè, èëè ãåíîõèìèè äëÿ êðàòêîñòè.

Äëÿ ìåíåå èñêóøåííîãî â ìàòåìàòèêå ÷èòàòåëÿ, ìû ïðåäñòàâèì â ñëå-
äóþùåé ãëàâå î÷åíü ïðîñòûå ìåòîäû, îñíîâàííûå íà íåóíèòàðíûõ ïðå-
îáðàçîâàíèÿõ, êîòîðûå ïîçâîëÿþò ÿñíîå êîíñòðóèðîâàíèå ãåíîõèìèè âî
âñåõ äåòàëÿõ, íåîáõîäèìûõ äëÿ ïðèëîæåíèé.

Ìû íàêîíåö çàìåòèì, â ýòèõ çàêëþ÷èòåëüíûõ ñòðîêàõ, ÷òî òåðìèí
"ãåíîòîïèè" áûë ââåäåí Ñàíòèëëè â 1978 ã., èñõîäÿ èç ãðå÷åñêîãî ñìûñ-
ëà, ïîä÷åðêèâàþùåãî "âûâîä àêñèîì". Ñëåäîâàòåëüíî, â òî âðåìÿ êàê
èçîòîïèè ÿâëÿþòñÿ îòîáðàæåíèÿìè, ñîõðàíÿþùèìè îðèãèíàëüíûå àêñè-
îìû, ãåíîòîïèè ÿâëÿþòñÿ ðàñøèðåííûìè îòîáðàæåíèÿìè íàðóøàþùèìè
îðèãèíàëüíûå àêñèîìû ñ öåëüþ ïîëó÷åíèÿ ðàñøèðåííûõ ôîðìóëèðîâîê.

2.3.2 Ãëàâíûå ñòðóêòóðíûå ëèíèè ãåíîìàòåìàòèêè

Äëÿ íåïîñâÿùåííîãî ÷èòàòåëÿ ìîæåò áûòü ïîëåçíî íà÷àòü ýòó ìîíî-
ãðàôèþ ñ ãëàâíûõ ñòðóêòóðíûõ ëèíèé ãåíîìàòåìàòèêè è åå íåîáðàòèìîé
ñòðóêòóðû, è çàòåì ïåðåéòè ê èçó÷åíèþ èõ ñïåöèôè÷åñêèõ ïîíÿòèé.

Ðóêîâîäÿùèì ïðèíöèïîì ÿâëÿåòñÿ êîíñòðóèðîâàíèå ãåíîìàòåìàòèêè
êàê ïîêðûâàþùåé èçîìàòåìàòèêè, òî åñòü êàê ðàñøèðåííóþ ìàòåìàòèêó,
äîïóñêàþùóþ èçîìàòåìàòèêó êàê ÷àñòíûé ñëó÷àé, õîòÿ è îáëàäàþùóþ
íåîáðàòèìîé ñòðóêòóðîé â åå îáùåé ôîðìóëèðîâêå.

Ãëàâíàÿ èäåÿ ãåíîìàòåìàòèêè çàêëþ÷àåòñÿ â òîì, ÷òî åå ñòðóêòóðà
ñâîéñòâåííà îáû÷íîé òåîðèè Ëè. Îäíîïàðàìåòðè÷åñêàÿ ñâÿçíàÿ ãðóï-
ïà ïðåîáðàçîâàíèé Ëè ðåàëèçîâàííàÿ ÷åðåç ýðìèòîâ îïåðàòîð X = X†

íà ãèëüáåðòîâîì ïðîñòðàíñòâå Ĥ íàä ïîëåì F èìååò â äåéñòâèòåëüíî-
ñòè ñòðóêòóðó áèìîäóëÿ (òàêæå íàçûâàåìóþ ñïèò-íóëåâûì ðàñøèðåíèåì
[1d]).

Â íåòåõíè÷åñêèõ òåðìèíàõ, áèìîäóëü Ëè ñóùåñòâåííî õàðàêòåðèçó-
åòñÿ äåéñòâèåì ñëåâà U> è äåéñòâèåì ñïðàâà <U ñ ÿâíîé ðåàëèçàöèåé è
ñâÿçûâàþùèì ñîïðÿæåíèåì

A(w) = U> > A(0) < <U =
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= {ei×X>×w} > A(0) < {e−i×w×<X} = (2.49a)

= (I> + i×X>×w+ . . .) > A(0) < (<I − i×w×<X + . . .),

U> = (<U)† = U, X> = (<X)† = X , I> = <I = I, (2.49b)

ãäå w ýòî ïàðàìåòð Ëè è óìíîæåíèÿ > è < âîñïðîèçâîäÿò îáû÷íûå àññî-
öèàòèâíûå ïðîèçâåäåíèÿ, íàïðàâëåííûå íàïðàâî è íàëåâî ñîîòâåòñòâåí-
íî.

Èíôèíèòåçèìàëüíàÿ âåðñèÿ â îêðåñòíîñòè åäèíèöû ïðèîáðåòàåò òî-
ãäà çíàêîìóþ ôîðìó

i×dA/dw = i× [A(dw)−A(0)]/dw =
= A < X −X > A = A×X −X ×A,

(2.50)

êîòîðàÿ äåëàåò ÿñíûì âàæíîå áèìîäóëÿðíîå ïîíÿòèå, ÷òî â A×X = A < X
(X ×A = X > A), îïåðàòîð X äåéñòâóåò ñïðàâà (ñëåâà).

Áèìîäóëÿðíàÿ ñòðóêòóðà Ëè ìîæåò áûòü, ñëåäîâàòåëüíî, çàïèñàíà
êàê áè-ãðóïïà {<U,U>}, äåéñòâóþùàÿ íà ãèëüáåðòîâîì áèìîäóëå {<H,H>}
íàä áè-ïîëÿìè {<F,F>}, ãäå <U = (U>)† = U , <H = H> = H, <F = F>.

Äëÿ îáû÷íîé ôîðìóëèðîâêè òåîðèè Ëè, ïðèâåäåííàÿ âûøå áèìîäó-
ëÿðíàÿ ñòðóêòóðà â îáùåì èãíîðèðóåòñÿ, äàæå â íàèáîëåå ïåðåäîâûõ
íàó÷íûõ òðàêòàòàõ â ýòîé îáëàñòè. (ñì., íàïðèìåð, òåîðåòè÷åñêóþ ðàáî-
òó [6a] èëè ìàòåìàòè÷åñêóþ ìîíîãðàôèþ [6b]), òàê êàê ýòî èçëèøíå è
íåñóùåñòâåííî êîãäà ìîäóëüíîå äåéñòâèå ñïðàâà è ñëåâà ñâÿçàíû ïðàâè-
ëàìè

X>×ψ> = X ×ψ = −<ψ < <X = −ψ ×X , (2.51)

ãäå ψ> ∈ H>, <ψ ∈ <H, X> ýòî ýëåìåíò óíèâåðñàëüíîé îáåðòûâàþùåé
àññîöèàòèâíîé àëãåáðû ξ >(L) ðàññìàòðèâàåìîé àëãåáðû Ëè L ≈ [ξ >(L)]−
äëÿ äåéñòâèÿ ñïðàâà è <X ∈ <ξ (L) äëÿ äåéñòâèÿ ñëåâà.

Òàê êàê H> = <H = H, è ξ >(L) = <ξ (L) = ξ (L), áèâîñïðîèçâåäåíèÿ
áèìîäóëÿðíîé ñòðóêòóðû {<ξ (L),ξ >(L)} íàä {<H,H>} ìîãóò áûòü ýô-
ôåêòèâíî ñâåäåíû ê îäíîñòîðîííèì ïðåäñòàâëåíèÿì, èëè ïðîñòî ïðåä-
ñòàâëåíèÿì, äëÿ êðàòêîñòè, ξ (L) íàä H, êàê ýòî õîðîøî èçâåñòíî [6].
Îäíàêî, êàê ìû ñêîðî óâèäèì, îðèãèíàëüíàÿ áèìîäóëÿðíàÿ ñòðóêòóðà
òåîðèè Ëè ÿâëÿåòñÿ íåòðèâèàëüíîé äëÿ ðàñøèðåííûõ ðåàëèçàöèé àêñè-
îì.

Èçî- è ãåíî-ìàòåìàòèêà áûëè ïðåäëîæåíû [1a] íà îñíîâå ïðîñòîãî íà-
áëþäåíèÿ, ÷òî àáñòðàêòíûå àêñèîìû áèìîäóëÿðíîé ñòðóêòóðû Ëè (2.51)
íå îáÿçàòåëüíî òðåáóþò, ÷òîáû óìíîæåíèÿ > è < áûëè îáû÷íûìè, òàê
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êàê ýòè óìíîæåíèÿ ìîãóò áûòü òàêæå îáîáùåííûìè, ëèøü áû îíè îñòàâà-
ëèñü àññîöèàòèâíûìè. Äðóãèìè ñëîâàìè, àáñòðàêòíàÿ àêñèîìàòè÷åñêàÿ
ñòðóêòóðà äåéñòâèÿ ñïðàâà U> > A(0) ÿâëÿåòñÿ ïðàâûì ìîäóëüíûì àñ-
ñîöèàòèâíûì äåéñòâèåì, áåç îãðàíè÷åíèÿ ðåàëèçàöèè ïðîèçâåäåíèÿ >
÷åì-íèáóäü, êðîìå çàêîíà àññîöèàòèâíîñòè, è òî æå èìååò ìåñòî äëÿ
äåéñòâèÿ ñëåâà A(0) < <U .

Ïðîñòåéøåå èç âîçìîæíûõ ðàñøèðåíèé îáû÷íîé ôîðìóëèðîâêè òåî-
ðèè Ëè äàåòñÿ èçîòîïèÿìè òåîðèè Ëè, èçó÷åííûìè â ïðåäûäóùèõ ðàçäå-
ëàõ. Ýòè èçîòîïèè ñóùåñòâåííî õàðàêòåðèçóþòñÿ ëèôòèíãîì (ïîäíÿòè-
åì) îáû÷íîãî ïðàâîãî ìîäóëüíîãî àññîöèàòèâíîãî ïðîèçâåäåíèÿ â ôîð-
ìó ïðåäûäóùåãî ðàçäåëà U>A(0) = U>×T ×A(0) ñ ñîïðÿæåííîé âåðñèåé
ñëåâà A(0) < <U = A(0)×T ×<U , ãäå T = T † ýòî ôèêñèðîâàííàÿ, õîðîøî
îïðåäåëåííàÿ, íèãäå íå ñèíãóëÿðíàÿ ýðìèòîâà ìàòðèöà (èëè îïåðàòîð)
òîé æå ðàçìåðíîñòè, ÷òî è ðàññìàòðèâàåìîå ïðåäñòàâëåíèå. Èíâåðñíàÿ
ê íåé Î = T−1 ÿâëÿåòñÿ òîãäà ïîëíîñòüþ äîïóñòèìîé, îáîáùåííîé, ëåâîé
è ïðàâîé åäèíèöåé A> > Î = Î < <A = A äëÿ âñåõ âîçìîæíûõ ýëåìåíòîâ A
ðàññìàòðèâàåìîé àëãåáðû.

Èçîòîïè÷åñêàÿ ðåàëèçàöèÿ àêñèîì Ëè (2.49) äàåòñÿ òîãäà âûðàæåíè-
åì, èçó÷åííûì â ïðåäûäóùåì ðàçäåëå,

A(w) = U> > A(0) < <U =

= {ei×X>×w} > A(0) < {e−i×w×<X} =

= {ei×X>×T̂×w}×̂A(0)×̂{e−i×w×T̂×<X},
X = X†, T̂ = T̂ †,

(2.52)

ñ èíôèíèòåçèìàëüíûì âèäîì

i×dA/dw = i× [A(dw)−A(0)]/dw = A× T̂ ×X −X × T̂ ×A. (2.53)

Èçîòîïèè òðåáóþò òîãäà, äëÿ ìàòåìàòè÷åñêîé è ôèçè÷åñêîé ñîãëà-
ñîâàííîñòè, ðåêîíñòðóêöèè âñåé òåîðèè Ëè â ñîîòâåòñòâèè ñ íîâîé åäè-
íèöåé Î è èçîïðîèçâåäåíèåì A > B = A < B = A×̂B = A×T ×B,, âêëþ÷àÿ:
÷èñëà è ïîëÿ; ìåòðèêó è ãèëüáåðòîâû ïðîñòðàíñòâà; àëãåáðû Ëè; ãðóïïû
è ñèììåòðèè; òåîðèé ïðåîáðàçîâàíèé è ïðåäñòàâëåíèé; è ò.ä.

Èçîòîïèè òåîðèè Ëè òàêæå îáëàäàþò òðèâèàëüíîé áèìîäóëÿðíîé ñòðóê-
òóðîé, â òîì ñìûñëå, ÷òî äâóñòîðîííèå ïðåäñòàâëåíèÿ âñåãäà ìîãóò áûòü
ýôôåêòèâíî ñâåäåíû ê îäíîñòîðîííèì èçîïðåäñòàâëåíèÿì ÷åðåç ïðàâèëî
ýêâèâàëåíòíîñòè (2.51).
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Ãåíîòîïèè òåîðèè Ëè, âïåðâûå ïðåäëîæåííûå â ðàáîòå [1a] è çàòåì
èçó÷åííûå â ðàçëè÷íûõ ðàáîòàõ, íà êîòîðûå ìû ññûëàëèñü âûøå, ïðîèñ-
õîäÿò èç ðàñøèðåííîé ðåàëèçàöèè àáñòðàêòíîãî áèìîäóëÿ Ëè (2.49) ïîä
èìåíåì ãåíîàññîöèàòèâíîãî óìíîæåíèÿ è åäèíèöû (èëè ãåíîïðîèçâåäå-
íèÿ è ãåíîåäèíèöû, äëÿ êðàòêîñòè),

A > B = A×P×B, A < B = A×Q×B, (2.54a)

Î> = P−1, I> > A = A > Î> = A, (2.54b)
<I = Q−1, <I < A = A < <I = A, (2.54c)

Î> = P−1 = (<Î)† = (Q−1)†, (2.54d)

ãäå P 	= Q ýòî õîðîøî îïðåäåëåííûå, âñþäó îáðàòèìûå, íåýðìèòîâû ìàò-
ðèöû èëè îïåðàòîðû â îáùåì ñëó÷àå ðåàëèçîâàííûå ÷åðåç äåéñòâèòåëü-
íûå íåñèììåòðè÷íûå ìàòðèöû òîé æå ðàçìåðíîñòè, ÷òî è ðàññìàòðèâàå-
ìîå âîñïðîèçâåäåíèå Ëè. Áîëåå òîãî, òðåáóåòñÿ ÷òîáû P+Q è P−Q áûëè
íåñèíãóëÿðíûìè, äëÿ ñîõðàíåíèÿ õîðîøî îïðåäåëåííîãî ñîäåðæàíèÿ òå-
îðèé Ëè è Æîðäàíà, ñîîòâåòñòâåííî.

Ãåíîïðîèçâåäåíèÿ è ãåíîåäèíèöû (2.54) õàðàêòåðèçóþò ñëåäóþùóþ
áîëåå îáùóþ ðåàëèçàöèþ àáñòðàêòíûõ àêñèîì (2.49), âïåðâûå ïðåäëî-
æåííóþ â ðàáîòàõ [5a, 1a] è íàçûâàåìóþ ñåãîäíÿ ãåíîãðóïïàìè Ëè-Ñàíòèëëè

A(t) = U> > A(0) < <A =

= {ei×X×w
> } > A(0) < {<e−i×w×X} =

= {ei×X×P×w}×A(0)×{e−i×w×Q×X} =

= (I> + i×X×w+ . . .)>A(0)<(<I − i×w×<X + . . .),

(2.55a)

U> = (<U)†,
X> = (<X)† = <X = X ,
P> = P = (<Q)† = Q†,

(2.55b)

Î> = P−1 = (<I)† = (Q−1)†, (2.55c)

ñ èíôèíèòåçèìàëüíîé âåðñèåé â îêðåñòíîñòè ãåíîåäèíèö, õàðàêòåðèçóå-
ìîé ãåíîàëãåáðàìè Ëè-Ñàíòèëëè [loc. cit.]

i× [A(dw)−A(0)]/dw = (A,B) =
= A < X −X > A = A×P×X −X ×Q×A =

= (A× T̂ ×B−B× T̂ ×A)+
+(A×Ŵ ×B+B×Ŵ ×A) =

= [A,̂B]+{A,̂B},

(2.56)
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ãäå P = T̂ +W, Q = W − T̂ , è ìû èñïîëüçîâàëè ãåíîýêñïîíåíöèèðîâàíèå
íàïðàâî è íàëåâî

ei×X×w
> = I> + i×X ×w/1!+(i×X ×w) > (i×X ×w)/2!+ . . . =

= {ei×X×P×w}× I>,
(2.57a)

ei×w×X
< = <I + i×X ×w/1!+(i×X ×w) > (i×X ×w)/2!+ . . . =

= <I ×{ei×w×Q×X}. (2.57b)

Ñ ýòîãî ìîìåíòà, ñóùåñòâåííûé áèìîäóëÿðíûé õàðàêòåð àêñèîì (2.49)
òðåáóåò èõ ïîëíîãî îñâåùåíèÿ, òàê êàê â äàëüíåéøåì îòñóòñòâóåò ýô-
ôåêòèâíîå ñâåäåíèå ê îäíîñòîðîííåé ôîðìå. Äåéñòâèòåëüíî, ìû ìîæåì
åùå âîñïðîèçâîäèòü ñòðóêòóðó (2.55) ñ áèìîäóëåì, äåéñòâóþùèì íà áè-
èçîïðîñòðàíñòâàõ {<H,H>} íàä íåêîòîðûìè áè-ïîëÿìè {<F,F>} (êîòî-
ðûå áóäóò îïðåäåëåíû íèæå). Îäíàêî, <H òåïåðü íåòðèâèàëüíî îòëè÷à-
åòñÿ îò H>. Êàê ðåçóëüòàò, òåîðèÿ ïðåäñòàâëåíèÿ èçîãðóïï Ëè-Ñàíòèëëè
èìååò ñóùåñòâåííóþ áèìîäóëÿðíóþ ñòðóêòóðó, êîòîðàÿ íå ìîæåò áûòü
ñâåäåíà ê îäíîñòîðîííèì èçîïðåäñòàâëåíèÿì.

Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî (íåàññîöèàòèâíàÿ) àëãåáðà ñ ïðîèçâåäåíèåì
(A,B) = A×P×B−B×Q×A âðåìåííîé ýâîëþöèè (2.56) ÿâëÿåòñÿ Ëè-
äîïóñòèìîé àëãåáðîé, êàê ïîêàçàíî àìåðèêàíñêèì ìàòåìàòèêîì À.À. Àëü-
áåðòîì [7] (ñì. òàêæå [5]). Â îáùåì, íåàññîöèàòèâíàÿ àëãåáðà A ñ àá-
ñòðàêòíûìè ýëåìåíòàìè a, b, c, . . . (íàïðèìåð íåñèíãóëÿðíûìè ìàòðèöà-
ìè) è àáñòðàêòíûì ïðîèçâåäåíèåì ”ab” íàçûâàåòñÿ Ëè-äîïóñòèìîé, êî-
ãäà ñâÿçàííàÿ ñ íåé àíòèñèììåòðè÷íàÿ àëãåáðà U−, êîòîðàÿ ñîäåðæèò òå
æå ýëåìåíòû, ÷òî èU , ñíàáæåííàÿ íîâûì ïðîèçâåäåíèåì [a,b]U = ab−ba,
ÿâëÿåòñÿ àëãåáðîé Ëè.

Ïðîñòåéøåé èç âîçìîæíûõ Ëè-äîïóñòèìûõ àëãåáð ÿâëÿåòñÿ àëãåáðà
ξ n × n-ìàòðèö A, B, C, . . . è îáû÷íûì àññîöèàòèâíûì ïðîèçâåäåíèåì
A×B, A× (B×C) = (A×B)×C. Äåéñòâèòåëüíî, àëãåáðû Ëè L ñêîíñòðó-
èðîâàíû òî÷íî êàê ñâÿçàííûå ñ íèìè àíòèñèììåòðè÷íûå àëãåáðû ξ− èç
ξ ñ èçâåñòíûì ïðîèçâåäåíèåì Ëè [A,B]A = A×B−B×A.

Íåàññîöèàòèâíàÿ àëãåáðà A ñ ïðîèçâåäåíèåì (2.56) ÿâëÿåòñÿ Ëè-äî-
ïóñòèìîé â òîì áîëåå îáùåì ñìûñëå, ÷òî ñâÿçàííîå ñ íåé àíòèñèììåòðè÷-
íîå ïðîèçâåäåíèå ÿâëÿåòñÿ Ëè-èçîòîïè÷åñêèì, [A,B]A = (A,B)− (B,A) =
[A,B]A = A× T̂ ×B−B× T̂ ×A.

Çàìåòèì, ÷òî Ëè-äîïóñòèìûå àëãåáðû ñ ïðîèçâåäåíèåì (A,B), âïåð-
âûå ââåäåííûå â ðàáîòå [1a] 1978 ãîäà, ÿâëÿþòñÿ íàèáîëåå îáùèìè èç



106 Ãëàâà 2. ÝËÅÌÅÍÒÛ ÈÇÎ-, ÃÅÍÎ- È ÃÈÏÅÐ-ÌÀÒÅÌÀÒÈÊÈ

èçâåñòíûõ àëãåáð, êàê îíè ïîíèìàþòñÿ â ìàòåìàòèêå íà ñåãîäíÿøíèé
äåíü (õàðàêòåðèçóþòñÿ áèëèíåéíûì ïðîèçâåäåíèåì, êîòîðîå ïîä÷èíÿåò-
ñÿ ëåâîìó è ïðàâîìó äèñòðèáóòèâíûì çàêîíàì è çàêîíàì óìíîæåíèÿ íà
ñêàëÿð). Äåéñòâèòåëüíî, àëãåáðû ñ ïðîèçâåäåíèåì (A,B), âêëþ÷àþò êàê
÷àñòíûé ñëó÷àé, â çàâèñèìîñòè îò ïðèíÿòûõ çíà÷åíèé P è Q, âñå èçâåñò-
íûå àëãåáðû, òàêèå êàê: àññîöèàòèâíûå àëãåáðû, àëãåáðû Ëè è Æîðäà-
íà, èçîòîïè÷åñêèå àëãåáðû Ëè èÆîðäàíà, ñóïåðñèììåòðè÷íûå àëãåáðû,
àëãåáðû Êàöà-Ìóäè è ò.ä.

Îòìåòèì ðåøàþùóþ ðîëü ñîïðÿæåíèÿ U> = (<U)† (èëè Î> = (<Î)†) íà
âñåõ óðîâíÿõ, âêëþ÷àÿ îáû÷íûé, èçîòîïè÷åñêèé è ãåíîòîïè÷åñêèé óðîâ-
íè. Äåéñòâèòåëüíî, ëåãêî âèäåòü, ÷òî íàðóøåíèå óêàçàííîãî ñîïðÿæåíèÿ
ïîäðàçóìåâàåò íàðóøåíèå àêñèîì Ëè, ïðèâîäÿùåå ê êàòàñòðîôè÷åñêèì
íåñîãëàñîâàííîñòÿì, îòìå÷åííûì â Ðàçäåëå 1.7.

Äëÿ ïîíèìàíèÿ îáðàòèìîãî èëè íåîáðàòèìîãî õàðàêòåðà âûøåïðèâå-
äåííûõ ñòðóêòóð, äàâàéòå çäåñü ïðåäïîëîæèì â óðàâíåíèÿõ (2.55), ÷òî:
ïðîèçâåäåíèå > âîñïðîèçâîäèò äâèæåíèå âïåðåä âî âðåìåíè, à ïðîèç-
âåäåíèå < âîñïðîèçâîäèò äâèæåíèå íàçàä âî âðåìåíè; H = p2/2m+V (r)
âîñïðîèçâîäèò ïîëíóþ ýíåðãèþ; è w = t âîñïðîèçâîäèò âðåìÿ. Íàïîìíèì,
÷òî âñå èçâåñòíûå ïîòåíöèàëû èíâàðèàíòíû îòíîñèòåëüíî îáðàùåíèÿ
âðåìåíè, âêëþ÷àÿ ýëåêòðè÷åñêèé, ìàãíèòíûé, ãðàâèòàöèîííûé è äðóãèå
ïîòåíöèàëû. Ñîîòâåòñòâåííî, âñå èçâåñòíûå ãàìèëüòîíèàíû òàêæå èíâà-
ðèàíòû îòíîñèòåëüíî îáðàùåíèÿ âðåìåíè, H(t) ≡ H(−t). Â çàêëþ÷åíèå
îòìåòèì, ÷òî íà ýòîì ïðîñòîì îïåðàòîðíîì óðîâíå, èíâàðèàíòíîñòü îòíî-
ñèòåëüíî îáðàùåíèÿ âðåìåíè òðåáóåò íå òîëüêî èçìåíåíèÿ íàïðàâëåíèÿ
âðåìåíè, íî òàêæå îïåðàöèè ýðìèòîâîãî ñîïðÿæåíèÿ.

Òîãäà î÷åâèäíî, ÷òî îáû÷íàÿ ðåàëèçàöèÿ àêñèîì Ëè (2.49) äåéñòâè-
òåëüíî èíâàðèàíòíà îòíîñèòåëüíî îáðàùåíèÿ âðåìåíè. Â êà÷åñòâå èë-
ëþñòðàöèè ïðåäïîëîæèì, ÷òî A âîñïðîèçâîäèò èìïóëüñ p = m× v = m×
dr/dt, êîòîðûé, î÷åâèäíî, ìåíÿåò çíàê ïðè îáðàùåíèè âðåìåíè, p(−t) =
−p. Òîãäà î÷åâèäíî, ÷òî óðàâíåíèÿ Ãåéçåíáåðãà (2.50) èíâàðèàíòíû îò-
íîñèòåëüíî îáðàùåíèÿ âðåìåíè, òî åñòü

i† ×d p(−t)/d(−t) = p(−t)×H −H × p(−t) =
= −i×d p/dt = −(p×H −H × p). (2.58)

Òàêæå î÷åâèäíî, ÷òî êîãäà T̂ íå çàâèñèò îò âðåìåíè, èçîòîïè÷åñêàÿ
ðåàëèçàöèÿ àêñèîì Ëè ÿâëÿåòñÿ òî÷íî îáðàòèìîé ïðè ðåàëèçàöèè ŵ =
t̂ = t̂× Ît , îïÿòü-òàêè ïîòîìó, ÷òî âñå óðàâíåíèÿ îñòàþòñÿ èíâàðèàíòíûìè
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îòíîñèòåëüíî îáðàùåíèÿ âðåìåíè t →−t, êàê èëëþñòðèðóåòñÿ ñëó÷àåì ñ
èìïóëüñîì

i† ×d p†(−t)/d(−t) =

= p†(−t)× T̂ † ×H† −H† × T̂ † × p†(−t) =

= −i×d p/dt = −(p× T̂ ×H −H × T̂ × p).

(2.59)

Ñëåäóåò çàìåòèòü, ÷òî ïðèíÿòèå èçîòîïè÷åñêîãî ýëåìåíòà T̂ ÿâíî çà-
âèñÿùåãî îò âðåìåíè è íå èíâàðèàíòíîãî îòíîñèòåëüíî îòðàæåíèÿ âðå-
ìåíè, T̂ = T̂ (t, . . .) 	= T̂ (−t, . . .), äåëàåò òåîðèþ íåîáðàòèìîé, íî òîëüêî
äëÿ çàìêíóòî-êîíñåðâàòèâíîãî ñëó÷àÿ, òàê êàê ãàìèëüòîíèàí ñîõðàíÿåò-
ñÿ íåçàâèñèìî îò õàðàêòåðèñòèê T̂ , òî åñòü, i×dH/dt = H × T̂ ×H −H ×
T̂ × H ≡ 0. Ýòà èçîòåîðèÿ Ëè-Ñàíòèëëè, ñëåäîâàòåëüíî, ðåêîìåíäóåìà
äëÿ çàìêíóòî-èçîëèðîâàííûõ ñèñòåì ñ âíóòðåííåé ýíòðîïèåé, íàïðèìåð,
äëÿ îïèñàíèÿ ñòðóêòóðû çâåçä, èçîëèðîâàííûõ îò îñòàëüíîé âñåëåííîé
[2b].

Íàêîíåö î÷åâèäíî, ÷òî âñå ïðåäûäóùèå èíâàðèàíòû îòíîñèòåëüíî îá-
ðàùåíèÿ âðåìåíè òåðÿþòñÿ íà ðàñøèðåííîì óðîâíå ãåíîòîïèé. Äåéñòâè-
òåëüíî, äëÿ òîãî æå èìïóëüñà, èç (2.56) ìû èìååì

i† ×d p†(−t)/d(−t) =

= p†(−t)×P† ×H† −H† ×Q† × p†(−t) =

= −i×d p/dt = −(p×Q×H −H ×P× p),

(2.60)

à èìåííî, ãåíîòîïèè òåîðèé Ëè íåîáðàòèìû, òàê êàê îïåðàöèÿ îáðàùå-
íèÿ âðåìåíè ìåíÿåò ìåñòàìè ðàçëè÷íûå îïåðàòîðû P è Q, ÷òî ïðèâîäèò
ê ðàçëè÷èþ óðàâíåíèé äëÿ äâèæåíèÿ âïåðåä âî âðåìåíè è íàçàä âî âðå-
ìåíè.

Çàìåòèì, ÷òî óêàçàííàÿ âûøå íåîáðàòèìîñòü èìååò ìåñòî ïðè îòñóò-
ñòâèè ñîõðàíåíèÿ ýíåðãèè, i× dH/dt = H × P×H −H ×Q×H 	= 0, ÷òî
îáÿçàòåëüíî äëÿ âñåõ îòêðûòûõ, íåêîíñåðâàòèâíûõ ñèñòåì, òàêèõ êàê
õèìè÷åñêèå ðåàêöèè.

Ïðèâåäåííûå âûøå ðåçóëüòàòû ñèãíàëèçèðóþò î äîñòèæåíèè ãëàâíîé
öåëè ýòîãî ðàçäåëà � åäèíñòâåííî èçâåñòíîé ìàòåìàòèêè, êîòîðàÿ ÿâëÿ-
åòñÿ ñòðóêòóðíî íåîáðàòèìîé, òî åñòü íåîáðàòèìîé äëÿ âñåõ áåñêîíå÷íî
âîçìîæíûõ îáðàòèìûõ ïîòåíöèàëîâ è ãàìèëüòîíèàíîâ. Òàêèì îáðàçîì,
ìû äîñòèãëè ìàòåìàòèêè, îáëàäàþùåé ðåàëüíûìè âîçìîæíîñòÿìè äëÿ



108 Ãëàâà 2. ÝËÅÌÅÍÒÛ ÈÇÎ-, ÃÅÍÎ- È ÃÈÏÅÐ-ÌÀÒÅÌÀÒÈÊÈ

êîëè÷åñòâåííûõ íàó÷íûõ èññëåäîâàíèé íåîáðàòèìûõ õèìè÷åñêèõ ïðî-
öåññîâ, êîòîðûå áóäóò èçó÷åíû ïîçæå.

Î÷åâèäíî, ÷òî äëÿ äîñòèæåíèÿ ñîãëàñîâàííîñòè, âñÿ òåîðèÿ Ëè äîëæ-
íà áûòü ïîäíÿòà â äóàëüíóþ ãåíîòîïè÷åñêóþ ôîðìó, áåç êàêèõ-ëèáî èç-
âåñòíûõ èñêëþ÷åíèé. Â äàëüíåéøåì ìû äàäèì ýëåìåíòàðíûé îáçîð ðå-
çóëüòèðóþùåé ãåíîìàòåìàòèêè.

2.3.3 Ãåíîåäèíèöû è ãåíîïðîèçâåäåíèÿ

Ôóíäàìåíòàëüíûìè ýëåìåíòàìè ãåíîìàòåìàòèêè ÿâëÿþòñÿ:
1) Ïðåäïîëîæåíèå äâóõ ðàçëè÷íûõ, îáîáùåííûõ, íåñèíãóëÿðíûõ è

íåýðìèòîâûõ åäèíèö: ãåíîåäèíèöû Î> = 1/Q̂ äëÿ äâèæåíèÿ âïåðåä âî
âðåìåíè, è <Î äëÿ äâèæåíèÿ íàçàä âî âðåìåíè, êàê â (2.54);

2) Ïðåäïîëîæåíèå äâóõ ñîîòâåòñòâóþùèõ, óïîðÿäî÷åííûõ, îáîáùåí-
íûõ ïðîèçâåäåíèé: ãåíîïðîèçâåäåíèÿ A > B = A×Q×B, ãäå Q � ôèê-
ñèðîâàí, êîòîðîå äîëæíî èñïîëüçîâàòüñÿ äëÿ âñåõ äâèæåíèé âïåðåä âî
âðåìåíè, è ãåíîïðîèçâåäåíèÿ A < B = A > P > B, êîòîðîå äîëæíî èñïîëü-
çîâàòüñÿ äëÿ âñåõ äâèæåíèé íàçàä âî âðåìåíè, îòíîñèòåëüíî êîòîðûõ
Î> è <Î ÿâëÿþòñÿ ëåâûìè è ïðàâûìè åäèíèöàìè, ñîîòâåòñòâåííî, òàêæå
ñîãëàñíî (2.54); è

3) Ïðåäïîëîæåíèå ñâîéñòâà Î> = P−1 = (<Î)† = (Q−1)†.
Çàìåòèì, ÷òî ïîñëåäíåå ïðåäïîëîæåíèå ÿâëÿåòñÿ íåîáõîäèìûì äëÿ

èçáåæàíèÿ êàòàñòðîôè÷åñêèõ íåñîãëàñîâàííîñòåé, îïèñàííûõ â Ðàçäåëå
1.7.

Òåïåðü íåñêîëüêî çàìå÷àíèé îòíîñèòåëüíî ãåíîåäèíèö. Íàïîìíèì èç
Ðàçäåëà 2.2, ÷òî èçîåäèíèöû ÿâëÿþòñÿ äåéñòâèòåëüíûìè, ïîëîæèòåëüíî
îïðåäåëåííûìè, äèàãîíàëüíûìè ìàòðèöàìè òèïà Î = Diag.(n2

1,n
2
2,n

2
3,n

2
4),

ãäå n2
1,n

2
2,n

2
3 õàðàêòåðèçóåò ôîðìó ÷àñòèö êàê ñôåðîèäàëüíûõ ýëëèïñîè-

äîâ, è n2
4 õàðàêòåðèçóåò ïëîòíîñòü ðàññìàòðèâàåìûõ ÷àñòèö.

Ðåàëèçàöèÿ ãåíîåäèíèö Î> è <Î, èñïîëüçóåìûõ â ïðèëîæåíèÿõ, äàåòñÿ
äåéñòâèòåëüíûìè, íî íåäèàãîíàëüíûìè è íåñèììåòðè÷íûìè ìàòðèöàìè,
òî åñòü èìåþùèìè òå æå ÷ëåíû n2

1,n
2
2,n

2
3,n

2
4 ÷òî è Î, ïëþñ ïî êðàéíåé ìå-

ðå îäíà äîïîëíèòåëüíàÿ ôóíêöèÿ F(t,r, p,ψ, . . .) âíå äèàãîíàëè. Êàê ìû
óâèäèì â ñëåäóþùèõ ãëàâàõ, ïîñëåäíÿÿ íåäèàãîíàëüíàÿ ôóíêöèÿ èäå-
àëüíî ïîäõîäèò äëÿ âîñïðîèçâåäåíèÿ âíåøíèõ íåïîòåíöèàëüíûõ ñèë â
àíàëèòè÷åñêèõ óðàâíåíèÿõ. Âîñïðîèçâåäåíèå íåîáðàòèìîñòè ãàðàíòèðó-
åòñÿ òîãäà íåñèììåòðè÷íîé ïðèðîäîé ãåíîåäèíèö, â òî âðåìÿ êàê èíâà-
ðèàíòíàÿ ïðèðîäà âîñïðîèçâåäåíèÿ îáåñïå÷èâàåòñÿ åãî îñóùåñòâëåíèåì
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÷åðåç åäèíèöó òåîðèè.
Ñäåëàåì íåñêîëüêî êîììåíòàðèåâ îòíîñèòåëüíî óïîðÿäî÷åíèÿ ïðîèç-

âåäåíèÿ ñëåâà èëè ñïðàâà. Êàê õîðîøî èçâåñòíî, ïðîèçâåäåíèÿ äâóõ âå-
ëè÷èí â êâàíòîâîé ìåõàíèêå è õèìèè â îáùåì äåëàþòñÿ áåç êàêîãî-ëèáî
ðàññìîòðåíèÿ èõ ïîðÿäêà. Ýòî ïðîèñõîäèò èç-çà òîãî ôàêòà, ÷òî îïåðà-
öèÿ ”2 > 3” (à èìåííî, 2 óìíîæàåòñÿ íà 3 ñëåâà) ïðèâîäèò ê òî÷íî òîìó
æå ðåçóëüòàòó, ÷òî è îïåðàöèÿ ”2 < 3” (à èìåííî, 3 óìíîæàåòñÿ íà 2
ñïðàâà).

Îòñóòñòâèå óïîðÿäî÷åíèÿ óìíîæåíèé îïÿòü-òàêè íåîáõîäèìî äëÿ èçî-
ìàòåìàòèêè è åå ïðèëîæåíèé, òàê êàê èçîïðîèçâåäåíèÿ äâóõ âåëè÷èí
ñïðàâà è ñëåâà ïðèâîäÿò ê òîìó æå ðåçóëüòàòó.

Ïðè ïåðåõîäå ê ãåíîìàòåìàòèêå, ñèòóàöèÿ ñòàíîâèòñÿ äðóãîé, ïîòîìó
÷òî äâà ðàçëè÷íûõ óìíîæåíèÿ äâóõ âåëè÷èí, òàêèõ êàê ”2 > 3” è ”2 <
3”, ïðèâîäèò ê ðàçëè÷íûì ðåçóëüòàòàì. Êàê ñëåäñòâèå, ñîãëàñîâàííîå
îáðàùåíèå ê ãåíîòåîðèè òðåáóåò ïðåäïîëîæåíèÿ îäíîãî èç äâóõ ïîðÿäêîâ
óìíîæåíèÿ, íàïðàâî èëè íàëåâî, òî åñòü ñâåäåíèÿ óìíîæåíèÿ ê îäíîìó
èç äâóõ âèäîâ, ÷òî è ïðåäïîëàãàåòñÿ â äàëüíåéøåì.

Êàê ìû óâèäèì, óïîðÿäî÷åíèå óìíîæåíèÿ ïðèâîäèò ê ôóíäàìåíòàëü-
íûì ðåçóëüòàòàì äëÿ âîñïðîèçâåäåíèÿ íåîáðàòèìîñòè, ïîòîìó ÷òî, êàê
îòìå÷åíî ðàíåå, óïîðÿäî÷åííîå ïðîèçâåäåíèå > ïðèíèìàåòñÿ äëÿ âîñ-
ïðîèçâåäåíèÿ äâèæåíèÿ âïåðåä âî âðåìåíè, è ñîïðÿæåííîå ê íåìó <
ïðèíèìàåòñÿ äëÿ âîñïðîèçâåäåíèÿ äâèæåíèÿ íàçàä âî âðåìåíè.

Ñëåäîâàòåëüíî, ìû ìîæåì ñêàçàòü, ÷òî íåâîçìîæíîñòü äëÿ êâàíòîâîé
ìåõàíèêè è õèìèè âîñïðîèçâåäåíèÿ íåîáðàòèìîñòè ìîæåò áûòü îáúÿñíå-
íî òîæäåñòâîì èõ ïðîèçâåäåíèé ñëåâà è ñïðàâà.

2.3.4 Ãåíî÷èñëà è ãåíîïîëÿ

Ïóñòü F = F(a,+,×) ýòî îáû÷íîå ïîëå äåéñòâèòåëüíûõ R, êîìïëåêñ-
íûõ C èëè êâàòåðíèîííûõ Q ÷èñåë a ñ àääèòèâíîé åäèíèöåé 0, ìóëü-
òèïëèêàòèâíîé åäèíèöåé I = 1, ñóììîé a + b è ïðîèçâåäåíèåì a× b. Ãå-
íîïîëÿ, äåéñòâóþùèå íàïðàâî F> = F>(a>,+>,×>), âïåðâûå ââåäåííûå
Ñàíòèëëè [1b] â 1993 ã., ÿâëÿþòñÿ êîëüöàìè ñ ýëåìåíòàìè a> = a× I>

íàçûâàåìûìè ãåíî÷èñëàìè, ãäå a ýòî ýëåìåíò F, è I> = P−1 ýòî õîðîøî
îïðåäåëåííàÿ, âñþäó îáðàòèìàÿ è íåýðìèòîâà âåëè÷èíà, â îáùåì íå âõî-
äÿùàÿ â F, ñíàáæåííûå âñåìè îïåðàöèÿìè óïîðÿäî÷åííûìè íàïðàâî, òî
åñòü óïîðÿäî÷åííàÿ ãåíîñóììà íàïðàâî, óïîðÿäî÷åííîå ãåíîïðîèçâåäå-
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íèå íàïðàâî è ò.ä.
a> +> b> = (a+b)× I>, (2.61a)

a>×> b> = a> > b> = a>× Q̂×b> = (a×b)× I>, (2.61b)

ãåíîàääèòèâíîé åäèíèöåé äåéñòâóþùåé íàïðàâî 0> = 0 è ìóëüòèïëèêà-
òèâíîé ãåíîåäèíèöåé äåéñòâóþùåé íàïðàâî I>.

Ãåíîïîëÿ, äåéñòâóþùèå íàëåâî <F = <F(<a,<+,<×) [1b], ÿâëÿþòñÿ êîëü-
öàìè ñ ãåíî÷èñëàìè <a = <I ×a, âñåìè îïåðàöèÿìè óïîðÿäî÷åííûìè íà-
ëåâî, âêëþ÷àÿ ãåíîñóììó <a<+ <b = <I × (a + b), ãåíîïðîèçâåäåíèå <a <
<b = <a×Q×<b = <I×(a×b) è ò.ä., ñ àääèòèâíîé ãåíîåäèíèöåé, äåéñòâó-
þùåé íàëåâî <0 = 0, è ìóëüòèïëèêàòèâíîé ãåíîåäèíèöåé, äåéñòâóþùåé
íàëåâî <I = Q−1.

Áèãåíîïîëå ÿâëÿåòñÿ ñòðóêòóðîé {<F,F>} ñ ñîîòâåòñòâóþùèìè áè-
ýëåìåíòàìè, áèåäèíèöàìè, áèîïåðàöèÿìè è ò.ä., äåéñòâóþùèìè íàëåâî è
íàïðàâî ïðè óñëîâèè Î> = (<I)†.

Ëåãêî äîêàçàòü, ÷òî êàæäîå îòäåëüíîå ãåíîïîëå, äåéñòâóþùåå íàïðà-
âî, F>, èëè íàëåâî, <F, èçîìîðôíî îðèãèíàëüíîìó ïîëþ F. Ïîýòîìó, ëèô-
òèíãè F → F>, F → <F è {F,F}→ {<F,F>} ñîõðàíÿþò àêñèîìû.

Íàïîìíèì, ÷òî â îïðåäåëåíèè ïîëåé (è èçîïîëåé) íåò íóæäû â óïî-
ðÿäî÷åíèè óìíîæåíèÿ, òàê êàê óìíîæåíèÿ ñïðàâà è ñëåâà ñîâïàäàþò,
òî åñòü a > b = a < b (äàæå äëÿ íåêîììóòàòèâíûõ èçîïîëåé, òàêèõ êàê
êâàòåðíèîííûå è èçîêâàòåðíèîííûå).

Äëÿ ñëó÷àÿ ãåíîïîëåé, ðàçäåëåíèå óïîðÿäî÷åííûõ óìíîæåíèé íàïðà-
âî è íàëåâî ÿâëÿåòñÿ íåîáõîäèìûì, òàê êàê, äàæå õîòÿ ãåíîóìíîæåíèÿ
îñòàþòñÿ êîììóòàòèâíûìè, èõ ÷èñëîâûå çíà÷åíèÿ ðàçëè÷íû, òî åñòü

a > b = b > a è a < b = b < a, (2.62a)

a > b = a×P×b 	= a < b = a×Q×b. (2.62b)

Âàæíîå îòêðûòèå, ñäåëàííîå â ðàáîòå [1b], çàêëþ÷àåòñÿ â òîì, ÷òî
àêñèîìû ïîëÿ ñîõðàíÿþòñÿ, åñëè âñå îïåðàöèè óïîðÿäî÷åíû íàëåâî è,
îòäåëüíî, íàïðàâî. Ñòðîãîå è èíâàðèàíòíîå âîñïðîèçâåäåíèå íåîáðàòè-
ìîñòè ÷åðåç ãåíîìàòåìàòèêó ïîçâîëÿåòñÿ â âèäó ïîñëåäíåãî ñâîéñòâà, êî-
òîðîå ïîçâîëÿåò ââåñòè íåîáðàòèìîñòü äëÿ áîëüøèíñòâà îñíîâíûõ âåëè-
÷èí, òàêèõ êàê åäèíèöû è ïðîèçâåäåíèÿ. Âñå ïîñëåäóþùèå ìàòåìàòè÷å-
ñêèå ñòðóêòóðû ïîñòðîåííûå íà ÷èñëàõ áóäóò àâòîìàòè÷åñêè ñîõðàíÿòü
òó æå àêñèîìàòèçàöèþ íåîáðàòèìîñòè.
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2.3.5 Ãåíîïðîñòðàíñòâà è ãåíîìåòðèêè

Ïóñòü S = S(r,g,R) ýòî îáû÷íîå n-ìåðíîå ìåòðè÷åñêîå èëè ïñåâäîìåò-
ðè÷åñêîå ïðîñòðàíñòâî ñ ëîêàëüíîé êàðòîé r = {rk},k = 1,2, . . . ,n, íèãäå
íåñèíãóëÿðíîé, äåéñòâèòåëüíîé è ñèììåòðè÷íîé ìåòðèêîé g = g(r, . . .) è
èíâàðèàíòíûì r2 = (rt × g× r)× I (ãäå t îáîçíà÷àåò ïåðåíîñ) îïðåäåëåí-
íûì íàä îáû÷íûì ïîëåì äåéñòâèòåëüíûõ ÷èñåë R = R(a,+,×).

n-Ìåðíûå ãåíîïðîñòðàíñòâà äåéñòâóþùèå íàïðàâî S> = S>(r>,G>,R>),
âïåðâûå ââåäåííûå Ñàíòèëëè â ðàáîòàõ [1c, 2c, 1e], ÿâëÿþòñÿ âåêòîðíûìè
ïðîñòðàíñòâàìè ñ ëîêàëüíûìè ãåíîêîîðäèíàòàìè äåéñòâóþùèìè íàïðà-
âî r> = r × I>, ãåíîìåòðèêîé G> = Q× g× I> = (g>)× I>,g> = Q× g è
ãåíîèíâàðèàíòíûìè íàïðàâî

(r>)2> = (r>)t > (G>) > r> = [rt × (g>)× r]× I> ∈ R>, (2.63)

êîòîðûå, äëÿ ñîãëàñîâàííîñòè, äîëæíû áûòü ãåíîñêàëÿðàìè, äåéñòâóþ-
ùèìè íàïðàâî, ñî ñòðóêòóðîé n×I> è ýëåìåíòàìè ãåíîïîëåé R>. Çàìåòèì
òàêæå, ÷òî ãåíîïðîñòðàíñòâà è ëåæàùèå â èõ îñíîâå ãåíîïîëÿ äîëæíû
èìåòü, äëÿ ñîãëàñîâàííîñòè, òó æå ãåíîåäèíèöó, äåéñòâóþùóþ íàïðàâî
I >= Q−1, ãäå Q äàåòñÿ âñþäó îáðàòèìîé, äåéñòâèòåëüíîé, íåñèììåòðè÷-
íîé n×n ìàòðèöåé.

n-ìåðíûå ãåíîïðîñòðàíñòâà, äåéñòâóþùèå íàëåâî, <S = <S(<r,<+,<F)
[loc. cit.] ÿâëÿþòñÿ ãåíîïðîñòðàíñòâàìè íàä ãåíîïîëÿìè ñî âñåìè îïåðà-
öèÿìè óïîðÿäî÷åííûìè íàëåâî è îáùåé n×n-ìåðíîé ãåíîåäèíèöåé, äåé-
ñòâóþùåé íàëåâî <I = P−1, êîòîðàÿ â îáùåì îòëè÷àåòñÿ îò äåéñòâóþùåé
íàïðàâî, íî óäîâëåòâîðÿþùåé óñëîâèþ P = Q†.

Áèãåíîïðîñòðàíñòâà ÿâëÿþòñÿ ñòðóêòóðàìè {<S,S>} ñ áèãåíîêîîðäè-
íàòàìè è ò.ä. îïðåäåëåííûìè íàä áèãåíîïîëåì {<R,R>} ïðè óñëîâèè
I> = (<I)†.

Ëåãêî äîêàçàòü, ÷òî ãåíîïðîñòðàíñòâà, äåéñòâóþùèå íàïðàâî S> è,
íåçàâèñèìî, äåéñòâóþùèå íàëåâî <S (ïîýòîìó áèãåíîïðîñòðàíñòâà {<S,S>})
ëîêàëüíî èçîìîðôíû îðèãèíàëüíûì ïðîñòðàíñòâàì S({S,S}).

Äåéñòâèòåëüíî, îðèãèíàëüíàÿ ìåòðèêà g ïîäíèìàåòñÿ â ôîðìó g> →
Q×g, íî åäèíèöà ïîäíèìàåòñÿ èíâåðñíûì ñïîñîáîì I → I> = P−1, ïîýòî-
ìó ñîõðàíÿþòñÿ îðèãèíàëüíûå àêñèîìû (òàê êàê (äëèíà)2 × (unit)2 ýòî
èíâàðèàíò), òî æå ñàìîå ïðîèñõîäèò è äëÿ äðóãèõ ñëó÷àåâ.

Ëó÷øèì ñïîñîáîì óâèäåòü ëîêàëüíûé èçîìîðôèçì ìåæäó îáû÷íû-
ìè è ãåíîïðîñòðàíñòâàìè ÿâëÿåòñÿ çàìå÷àíèå, ÷òî ïîñëåäíèå ÿâëÿþò-
ñÿ ðåçóëüòàòîì ñëåäóþùåé íîâîé ñòåïåíè ñâîáîäû îáû÷íûõ ïðîñòðàíñòâ
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(âûðàæåííîå çäåñü äëÿ ñëó÷àÿ ñêàëÿðíîé êîìïëåêñíîé ôóíêöèè Q)

rt×g×r×I ≡ rt×g×r×Q×Q−1 ≡ (rt×g>×r)×I> ≡
≡ P−1×P×(rt×g×r×I) ≡ <I×(r×<g×rt).

(2.64)

Ýòî ïîäòâåðæäàåò ñîõðàíåíèå îñíîâíîãî èíâàðèàíòà (2.11) òàêæå è äëÿ
ãåíîïðîñòðàíñòâ.

Ãåíîãåîìåòðèè [1d, 1e] ÿâëÿþòñÿ ãåîìåòðèÿìè ãåíîïðîñòðàíñòâ. Ìû
îòìå÷àëè â Ðàçäåëå 2.2, ÷òî èçîòîïèè îáû÷íûõ ãåîìåòðèé íåòðèâèàëü-
íû, òàê êàê îíè ïîçâîëÿþò óíèôèêàöèþ ðàçëè÷íûõ ãåîìåòðèé ñ òîé æå
ñèãíàòóðîé, ïîýòîìó óíèôèöèðóþò åâêëèäîâó è ðèìàíîâó ãåîìåòðèè.

Ãåíîòîïèè îáû÷íûõ ãåîìåòðèé èìåþò äàæå áîëåå ãëóáîêèå ñëåäñòâèÿ.
Äåéñòâèòåëüíî, ãåíîãåîìåòðèè äîïóñêàþò íåñèììåòðè÷íûå ìåòðèêè ñïî-
ñîáîì ñîâìåñòèìûì ñ îðèãèíàëüíûìè àêñèîìàìè. Â ñâîþ î÷åðåäü, äîïó-
ùåíèå íåñèììåòðè÷íûõ ìåòðèê âïåðâûå ïîçâîëÿåò ñîãëàñîâàííîå, ãåî-
ìåòðè÷åñêîå îáðàùåíèå ê íåîáðàòèìîñòè.

Ðàññìîòðèì â êà÷åñòâå èëëþñòðàöèè åâêëèäîâó ãåîìåòðèþ. Õîðîøî
èçâåñòíàÿ íåñïîñîáíîñòü õàðàêòåðèçîâàòü íåîáðàòèìîñòü ïðîèñõîäèò èç
ïîëíîñòüþ îáðàòèìîãî õàðàêòåðà åå îñíîâíûõ àêñèîì, ïîëíîñòüþ ñèì-
ìåòðè÷íîé ïðèðîäû åå äèàãîíàëüíîé ìåòðèêè δ = Diag.(1,1, . . . ,1) è ëî-
ãè÷åñêè âûòåêàþùåãî ïðèìåíåíèÿ òîé æå ìåòðèêè äëÿ îáîèõ äâèæåíèé
âïåðåä è íàçàä âî âðåìåíè.

Ðàññìîòðèì òåïåðü ãåíîåâêëèäîâó ãåîìåòðèþ. Ïî êîíöåïöèè è ñòðóê-
òóðå, îíà äîïóñêàåò äâå ðàçëè÷íûå ìåòðèêè, ãåíîìåòðèêó δ̂> = Q×δ äëÿ
äâèæåíèÿ âïåðåä âî âðåìåíè è ñîïðÿæåííóþ ãåíîìåòðèêó <δ̂ = δ ×P äëÿ
äâèæåíèÿ âî âðåìåíè íàçàä. Òàê êàê δ̂> 	= <δ̂ , âîçìîæíîñòü ïîñëåäîâà-
òåëüíî îáåñïå÷èòü ãåíîåâêëèäîâîé ãåîìåòðèåé õàðàêòåðèñòèêó íåîáðà-
òèìîñòè î÷åâèäíà.

Êàê èíòåðåñíûé êîììåíòàðèé äëÿ çàíèìàþùèõñÿ ãåîìåòðèåé, ãåíî-
òîïèè îïðîâåðãëè óâåðåííîñòü, ñîõðàíÿâøóþñÿ â òå÷åíèè 20-ãî âåêà, ÷òî
àêñèîìû ðèìàíîâîé ãåîìåòðèè äîïóñêàþò òîëüêî ñèììåòðè÷íûå ìåòðè-
êè. Äåéñòâèòåëüíî, ãåíîðèìàíîâà ãåîìåòðèÿ [1e] äîïóñêàåò òî÷íî òå æå
àêñèîìû ÷òî è îáû÷íàÿ ãåîìåòðèÿ, õîòÿ ìåòðèêà íå ñèììåòðè÷íà. Âûøå-
óêàçàííàÿ ëîæíàÿ óâåðåííîñòü ïðîèñõîäèëà èç íåîáÿçàòåëüíîãî ïðåäïî-
ëîæåíèÿ, ÷òî åäèíèöà ãåîìåòðèè äîëæíà áûòü òðèâèàëüíîé ñèììåòðè÷-
íîé åäèíèöåé I=Diag.(1,1,. . .,1). Åñëè òå æå àêñèîìû ðåàëèçîâàíû, âìåñòî
îáû÷íîé, ÷åðåç îáîáùåííóþ åäèíèöó, êîòîðàÿ íåñèììåòðè÷íà, ìåòðèêà,
äîïóñêàåìàÿ àêñèîìàìè, äîëæíà áûòü òàêæå íåñèììåòðè÷íîé.
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×èòàòåëü äîëæåí èìåòü â âèäó, ÷òî äîñòèæåíèå íåñèììåòðè÷íîé ìåò-
ðèêè ïðè ñîõðàíåíèè ðèìàíîâûõ àêñèîì, èìååò èñòèííî ôóíäàìåíòàëü-
íûé õàðàêòåð äëÿ ïîñëåäîâàòåëüíîãî ðàññìîòðåíèÿ íåîáðàòèìîñòè â ãðà-
âèòàöèè.

2.3.6 Ãåíîäèôôåðåíöèàëüíîå èñ÷èñëåíèå

Ãåíîäèôôåðåíöèàëüíîå èñ÷èñëåíèå íàïðàâî íà ãåíîïðîñòðàíñòâå
S>(r>,R>) íàä R>, âïåðâûå ââåäåííîå Ñàíòèëëè â [1e], ÿâëÿåòñÿ îòîá-
ðàæåíèåì îáû÷íîãî äèôôåðåíöèàëüíîãî èñ÷èñëåíèÿ, õàðàêòåðèçóåìîãî
âûðàæåíèÿìè (ãäå ìû èãíîðèðîâàëè äëÿ óïðîùåíèÿ îáîçíà÷åíèé óìíî-
æåíèå íàïðàâî I>),

drk → d>rk = (I>)k
i ×dri, (2.65a)

drk → d>rk = Pi
k ×dri, (2.65b)

∂/∂ rk → ∂>/∂>rk = Pi
k ×∂/∂ ri, (2.65c)

∂/∂ rk → ∂>/∂>rk = (I>)k
i ×∂/∂ ri, (2.65d)

ãäå âñå îïåðàöèè óïîðÿäî÷åíû íàïðàâî, è ãëàâíûå ñâîéñòâà

∂>ri/̂>∂>r j = δ i
j × Î>, ∂>ri/̂

>∂>r j = δ j
i × Î>, etc. (2.66)

Ãåíîäèôôåðåíöèàëüíîå èñ÷èñëåíèå íàëåâî ÿâëÿåòñÿ ñîïðÿæåííûì ê
ïðåäûäóùåìó ñ ãåíîåäèíèöåé, äåéñòâóþùåé íàëåâî, <I 	= I>. Áèãåíîäèô-
ôåðåíöèàëüíîå èñ÷èñëåíèå äåéñòâóåò íà {<S,S>} íàä {<R,R>} ïðè äî-
ïîëíèòåëüíîì óñëîâèè I> = (<I)†.

Ëåãêî âèäåòü, ÷òî ãåíîèñ÷èñëåíèå íàïðàâî è, íåçàâèñèìîå îò íåãî, íà-
ëåâî ñîõðàíÿþò âñå îðèãèíàëüíûå ñâîéñòâà, òàêèå êàê êîììóòàòèâíîñòü
ïðîèçâîäíûõ âòîðîãî ïîðÿäêà è ò.ä.

2.3.7 Ãåíîãèëüáåðòîâû ïðîñòðàíñòâà

ÏóñòüH ýòî îáû÷íîå ãèëüáåðòîâî ïðîñòðàíñòâî ñ ñîñòîÿíèÿìè |ψ〉, |φ〉, . . .,
âíóòðåííèì ïðîèçâåäåíèåì 〈φ |× |ψ〉 íàä ïîëåì C = C(c,+,×) êîìïëåêñ-
íûõ ÷èñåë è íîðìèðîâêîé 〈ψ|× |ψ〉 = 1.

Ãåíîãèëüáåðòîâî ïðîñòðàíñòâî, äåéñòâóþùåå íàïðàâî, H> [1e] åñòü
ïðàâîå ãåíîëèíåéíîå ïðîñòðàíñòâî ñ ãåíîñîñòîÿíèÿìè |ψ>〉, |φ>〉, . . ., ãå-
íîâíóòðåííèì ïðîèçâåäåíèåì è ãåíîíîðìèðîâêîé íàïðàâî

〈φ>| > |ψ>〉 = 〈φ>|×Q×|ψ>〉× I> ∈ C>(c>,+>,×>), (2.67a)
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〈φ>| > |ψ>〉 = Î>, (2.67b)

îïðåäåëåííîå íàä ãåíîêîìïëåêñíûì ïîëåì, äåéñòâóþùèì íàïðàâî,
C>(c>,+>,×>) ñ îáùåé ãåíîåäèíèöåé Î> = Q−1.

Ãåíîãèëüáåðòîâî ïðîñòðàíñòâî, äåéñòâóþùåå íàëåâî, <H [loc. cit.] åñòü
ëåâîå ñîïðÿæåííîå H> ñ ëåâîé ãåíîåäèíèöåé <I = P−1, â îáùåì îòëè÷íîé
îò I>. Áèãåíîãèëüáåðòîâî ïðîñòðàíñòâî åñòü áèñòðóêòóðà {<H,H>} íàä
áèïîëåì {<C,C>} ïðè óñëîâèè ñîïðÿæåíèÿ I> = (<I)†.

Îïÿòü, ïðàâîå, ëåâîå è áè-ãåíîãèëüáåðòîâî ïðîñòðàíñòâà ëîêàëüíî
èçîìîðôíû îðèãèíàëüíîìó ïðîñòðàíñòâó H. Äåéñòâèòåëüíî, îðèãèíàëü-
íîå ãèëüáåðòîâî ïðîèçâåäåíèå ïîäíÿòî ñëåäóþùèì îáðàçîì: 〈| × |〉 →
〈|×P×|〉, íî ëåæàùàÿ â îñíîâå åäèíèöà ïîäíÿòà èíâåðñíûì îáðàçîì, 1→
P−1, ïîýòîìó îðèãèíàëüíàÿ àêñèîìàòè÷åñêàÿ ñòðóêòóðà îñòàåòñÿ íåèç-
ìåííîé.

Ãåíîîïåðàòîðíàÿ òåîðèÿ [2c] ÿâëÿåòñÿ ñëåäñòâèåì ñëåäóþùåé ñòåïåíè
ñâîáîäû îáû÷íûõ ãèëüáåðòîâûõ ïðîñòðàíñòâ (ãäå P è Q, äëÿ ïðîñòîòû,
ïðèíèìàþòñÿ íåçàâèñèìûìè îò ïåðåìåííîé èíòåãðèðîâàíèÿ)

〈φ |× |ψ〉 ≡ 〈ψ|× |ψ〉×P×P−1 ≡
≡ 〈φ |×P×|ψ〉×P−1 = 〈φ | < |ψ〉×<I ≡
≡ 〈φ |× |ψ〉×Q×Q−1 ≡ 〈φ | > |ψ〉× I>.

(2.68)

Î÷åâèäíî, ÷òî âûøåóêàçàííîå ñâîéñòâî ÿâëÿåòñÿ àíàëîãîì íîâîé èí-
âàðèàíòíîñòè (2.64) äëÿ ãèëüáåðòîâà ïðîñòðàíñòâà. Ñëåäóåò çàìåòèòü,
÷òî íîâûå èíâàðèíòíîñòè (2.64) è (2.68) áûëè íå çàìå÷åíû ñî âðåìåí
Ðèìàíà è Ãèëüáåðòà, ñîîòâåòñòâåííî, òàê êàê îíè òðåáóþò ïðåäâàðè-
òåëüíîãî îòêðûòèÿ íîâûõ ÷èñåë, ñ ïðîèçâîëüíîé, â îáùåì íåýðìèòîâîé
åäèíèöåé.

Çàìåòèì, ÷òî ãåíîìàòåìàòèêà äîïóñêàåò âòîðîé òèï êîíêðåòíîé ðåà-
ëèçàöèè ñêðûòûõ ïåðåìåííûõ è ïîïîëíåíèÿ êâàíòîâîé ìåõàíèêè è õè-
ìèè â ñîãëàñèè ñ èñòîðè÷åñêèì ó÷åíèåì Ýéíøòåéíà, Ïîäîëüñêîãî è Ðî-
çåíà, êðîìå ïîïîëíåíèÿ, äîïóñêàåìîãî èçîòîïèÿìè. Äðóãèå ðåàëèçàöèè
ñêðûòûõ ïåðåìåííûõ è çàâåðøåíèÿ ïðåäëîæåíû ãèïåðìàòåìàòèêîé è
èçîäóàëüíîé ìàòåìàòèêîé â ñëåäóþùèõ ðàçäåëàõ [1g].

2.3.8 Ãåíîëèíåéíîñòü, ãåíîëîêàëüíîñòü è ãåíîóíèòàð-
íîñòü

Ãåíîëèíåéíûå îïåðàòîðû, äåéñòâóþùèå íàïðàâî, åñòü îïåðàòîðû A,
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B, . . . , ãåíîîáåðòûâàþùåé àëãåáðû, äåéñòâóþùåé íàïðàâî, ξ >, óäîâëå-
òâîðÿþùèå óñëîâèþ ãåíîëèíåéíîñòè, òî åñòü ëèíåéíîñòè íà H> íàä C>;
ïîäîáíîå æå èìååò ìåñòî è äëÿ ëåâîãî ñëó÷àÿ.

Ãåíîëîêàëüíîñòü îïðåäåëÿåòñÿ ïîäîáíî èçîëîêàëüíîñòè è âîñïðîèçâî-
äÿòñÿ òîïîëîãè÷åñêèå ñâîéñòâà ëîêàëüíîñòè âñþäó êðîìå ãåíîåäèíèöû.

Ñõîæèì îáðàçîì, ìû èìååì ïîíÿòèÿ ãåíîóíèòàðíûõ îïåðàòîðîâ, äåé-
ñòâóþùèõ íàïðàâî è íàëåâî,

U> > U>† = U>† > U = I>, (2.69a)

<U < <U† = <U† < <U = <I. (2.69b)

Âàæíûì ñâîéñòâîì ÿâëÿåòñÿ òî, ÷òî îïåðàòîðû X , êîòîðûå èçíà÷àëü-
íî ýðìèòîâû íà H íàä C, îñòàþòñÿ ýðìèòîâûìè íà H> íàä C>, èëè íà
<H íàä <C. Ïîýòîìó ãåíîòîïèè ñîõðàíÿþò îðèãèíàëüíûå íàáëþäàåìûå.
Ýòî ñâîéñòâî èìååò ìåñòî áëàãîäàðÿ òîìó ôàêòó, ÷òî óñëîâèå ãåíîýðìè-
òîâîñòè íà H> èìååò âèä X†> = Q×Q−1 ×X† ×Q×Q−1 = X†, êàê â ýòîì
ëåãêî óáåäèòüñÿ.

Âûøåóêàçàííîå ìàòåìàòè÷åñêîå ñâîéñòâî èìååò ôóíäàìåíòàëüíûé ñìûñë
â õèìèè, òàê êàê ýòèì âïåðâûå äîïóñêàåòñÿ ýðìèòîâà íàáëþäàåìîñòü ôè-
çè÷åñêèõ âåëè÷èí ïðè îòñóòñòâèè ñîõðàíåíèÿ. Äåéñòâèòåëüíî, âñå äðóãèå
ìåòîäû äëÿ íåêîíñåðâàòèâíûõ ñèñòåì (òàêèõ êàê äèññèïàòèâíûå ÿäåð-
íûå ñèñòåìû) îñíîâàíû íà äîáàâëåíèè ìíèìîãî ïîòåíöèàëà ê ãàìèëüòî-
íèàíó, êîòîðûé ïðè ýòîì òåðÿåò ñâîþ ýðìèòîâó íàáëþäàåìîñòü.

Äðóãèì âàæíûì ñâîéñòâîì ÿâëÿåòñÿ òî, ÷òî ïðè äîñòàòî÷íûõ òîïî-
ëîãè÷åñêèõ óñëîâèÿõ, ëþáîé îáû÷íî íåóíèòàðíûé îïåðàòîð U íà H íàä
C, U ×U† 	= I, âñåãäà ìîæåò áûòü òîæäåñòâåííî çàïèñàí â ãåíîóíèòàðíîé
ôîðìå, äåéñòâóþùèì íàïðàâî èëè íàëåâî, ÷åðåç ïðîñòîå ïðàâèëî [11f]

U = (U>)×Q1/2 or P1/2 × (<U). (2.70)

×èòàòåëü äîëæåí èìåòü â âèäó, ÷òî âñÿ òåîðèÿ ëèíåéíûõ îïåðàòîðîâ
íà ãèëüáåðòîâîì ïðîñòðàíñòâå äîëæíà áûòü ïîäíÿòà â ãåíîòîïè÷åñêóþ
ôîðìó äëÿ ñîãëàñîâàííîñòè. Íàïðèìåð, ëåãêî ìîæåò áûòü äîêàçàíî, ÷òî
îáû÷íûå îïåðàöèè, òàêèå êàê TrX , DetX è ò.ä. íåïðèìåíèìû â ãåíîìàòå-
ìàòèêå è äîëæíû áûòü ïðèâåäåíû ê ñîîòâåòñòâóþùèì ãåíîôîðìàì. Òî
æå ñàìîå ïðîèñõîäèò äëÿ âñåõ îáû÷íûõ ñïåöèàëüíûõ ôóíêöèé è ïðåîáðà-
çîâàíèé. Ê ñîæàëåíèþ, çà ïîäðîáíîñòÿìè ìû äîëæíû îòîñëàòü ÷èòàòåëÿ
ê ìîíîãðàôèè [2c].
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2.3.9 Ãåíîòåîðèÿ Ëè-Ñàíòèëëè

Òåïåðü ìû âïîëíå ïîäãîòîâëåíû äëÿ çíàêîìñòâà ñ öåíòðàëüíîé ìà-
òåìàòè÷åñêîé ñòðóêòóðîé ãåíîõèìèè, ãåíîòîïèÿìè òåîðèè Ëè, âïåðâûå
ââåäåííûìè Ñàíòèëëè â ðàáîòå [1a] (ñì. òàêæå ïîñëåäóþùèå ðàáîòû [1e,
2], èçâåñòíûå ñåãîäíÿ êàê ãåíîòåîðèÿ Ëè-Ñàíòèëëè) [4].

Ðàññìîòðèì îáû÷íóþ òåîðèþ Ëè ñ óïîðÿäî÷åííûì N-ìåðíûì áàçè-
ñîì ýðìèòîâûõ îïåðàòîðîâ X = {Xk}, ïàðàìåòðàìè w = {wk}, óíèâåð-
ñàëüíîé îáåðòûâàþùåé àññîöèàòèâíîé àëãåáðîé ξ = ξ (L), àëãåáðîé Ëè
L ≈ [ξ (L)]−, ñîîòâåòñòâóþùèìè (ñâÿçíûìè) ïðåîáðàçîâàíèÿìè Ëè ãðóï-
ïû G íà ìåòðè÷åñêîì ïðîñòðàíñòâå S(r,δ ,F) ñ ëîêàëüíûìè êîîðäèíàòàìè
r = {rk} íàä ïîëåì F.

Ãåíîòåîðèÿ Ëè-Ñàíòèëëè îïðåäåëåíà çäåñü êàê ïîøàãîâîå áèìîäóëÿð-
íîå ïîëíÿòèå îáû÷íîé òåîðèè Ëè íà áèãåíîïðîñòðàíñòâàõ íàä áèãåíîïî-
ëÿìè, è âêëþ÷àåò:

1) Óíèâåðñàëüíóþ ãåíîîáåðòûâàþùóþ àëãåáðó, äåéñòâóþùóþ íàïðà-
âî, ξ >(L) N-ìåðíîé àëãåáðû Ëè L ñ óïîðÿäî÷åííûì áàçèñîì X> ≡ X =
{Xk},k = 1,2, . . . ,N, ãåíîåäèíèöåé Î> = Q−1, ãåíîàññîöèàòèâíûì ïðîèçâå-
äåíèåì Xi > Xj = Xi ×Q×Xj è áåñêîíå÷íîìåðíûì ãåíîáàçèñîì õàðàêòå-
ðèçóåìûì ãåíîòîïè÷åñêîé ïðàâîé òåîðåìîé Ïóàíêàðå-Áèðêãîôà-Âèòòà,

I> = Q−1, Xk, Xi > Xj (i ≤ j),
Xi > Xj > Xk (i ≤ j ≤ k), . . . , (2.71)

è ãåíîýêñïîíåíöèèðîâàíèåì (2.57a); óíèâåðñàëüíóþ ãåíîàññîöèàòèâíóþ
àëãåáðó, äåéñòâóþùóþ íàëåâî, <ξ (L) ñ ãåíîåäèíèöåé <I = P−1 è ãåíî-
ïðîèçâåäåíèåì Xi < Xj = Xi ×P×Xj, ñ áåñêîíå÷íîìåðíûì ãåíîáàçèñîì,
õàðàêòåðèçóåìûì ãåíîòîïè÷åñêîé ëåâîé òåîðåìîé Ïóàíêàðå-Áèðêãîôà-
Âèòòà,

<Î = P−1, Xk, Xi < Xj (i ≤ j),
Xi < Xj < Xk (i ≤ j ≤ k), . . . , (2.72)

è ãåíîýêñïîíåíöèèðîâàíèåì ñëåâà (2.57b); áèãåíîîáåðòûâàþùàÿ àëãåáðà
ÿâëÿåòñÿ áè-ñòðóêòóðîé {<ξ ,ξ >}, îïðåäåëåííîé íà ñîîòâåòñòâóþùèõ áè-
ãåíîïðîñòðàíñòâàõ è áèãåíîïîëÿõ ïðè óñëîâèè Î> = (<Î)†.

2) Ãåíîàëãåáðà Ëè-Ñàíòèëëè åñòü áèãåíîëèíåéíàÿ áèãåíîàëãåáðà îïðå-
äåëåííàÿ íà {<ξ ,ξ >} íàä {<F,F>} ñ Ëè-äîïóñòèìûì ïðîèçâåäåíèåì

(Xi,Xj) = Xi < Xj −Xj > Xi =
= Xi ×P×Xj −Xj ×Q×Xi.

(2.73)
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3) Ãðóïïà (ñâÿçíàÿ) ãåíîïðåîáðàçîâàíèé Ëè-Ñàíòèëëè åñòü áè-íàáîð
{<G,G>} áèãåíîïðåîáðàçîâàíèé íà {<S,S>} íàä {<F,F>} ñ ãåíîåäèíèöà-
ìè <Î = (Î>)†

r>′ = (U>) > r> = (U>)×Q > r× I> = V × r× Î>,
U> = V × Î>,

(2.74a)

<r′ = <r < (<U) = <I × r×P× (<U) = <I×̂r×W,
<U = <Î ×W,

(2.74b)

óäîâëåòâîðÿþùèå ñëåäóþùèì óñëîâèÿì: ãåíîäèôôåðåíöèðóåìîñòü îòîá-
ðàæåíèé G>> S> → S> è <S ← <S < <G, èíâàðèàíòíîñòü ãåíîåäèíèö è
ãåíîëèíåéíîñòè, ñ ðåàëèçàöèÿìè U> = exp>(i×w×X) è <U = exp<(−i×
w×X), ãåíîçàêîíàìè

U>(w>) > U>(w>′) = U>(w> +w>′),
U>(w>) > U>(−w>) = U>(0>) = I>,

(2.75)

è Ëè-äîïóñòèìîé àëãåáðîé (2.56) â îêðåñòíîñòè ãåíîåäèíèöû {<Î, Î>}.
Íàïîìíèì èç Ðàçäåëà 2.2, ÷òî íà àáñòðàêòíîì óðîâíå, îáû÷íîå ïðî-

èçâåäåíèå Ëè [A,B] = A×B−B×A è ïðîèçâåäåíèå Ëè-Ñàíòèëëè [A,̂B] =
A×̂B−B×̂A = A× T̂ ×B−B× T̂ ×A ñîâïàäàþò, î÷åâèäíî â âèäó òîãî ôàê-
òà, ÷òî îáà ïðîèçâåäåíèÿ ïîëíîñòüþ àíòèñèììåòðè÷íû è óäîâëåòâîðÿþò
òîæäåñòâó ßêîáè. Ñëåäóåò çàìåòèòü, ÷òî, íåîæèäàííî, Ëè-äîïóñòèìîå
ïðîèçâåäåíèå (A,B) = A < B−B > A = A×P×B−B×Q×A óäîâëåòâîðÿåò
àêñèîìàì Ëè êîãäà îïðåäåëåíî íà {<ξ ,ξ >} íàä {<F,F>}, íåñìîòðÿ íà
ÿâíîå îòñóòñòâèå àíòèñèììåòðè÷íîñòè.

Äåéñòâèòåëüíî, ëåâàÿ ãåíîîáåðòûâàþùàÿ àëãåáðà <ξ è ïðàâàÿ ξ >

èçîìîðôíû îðèãèíàëüíîé îáåðòûâàþùåé àëãåáðå ξ , ïîýòîìó ïîäðàçó-
ìåâàåòñÿ <I(A,B) = (A,B)I>, òî åñòü çíà÷åíèå ãåíîïðîèçâåäåíèÿ A < B =
A×P×B, âû÷èñëåííîå ñ èñïîëüçîâàíèåì ãåíîåäèíèöû <I = P−1, ðàâíî
çíà÷åíèþ ãåíîïðîèçâåäåíèÿ A > B = A×Q×B, èçìåðåííîìó â ñîîòâåò-
ñòâèè ñ ãåíîåäèíèöåé I> = Q−1.

Îäíî èç íàèáîëåå âàæíûõ ìàòåìàòè÷åñêèõ ñâîéñòâ ýòîãî ðàçäåëà, êî-
òîðîå ÿâëÿåòñÿ î÷åâèäíûì ñëåäñòâèåì ïðèâåäåííîãî àíàëèçà, ýòî ñîâïà-
äåíèå íà àáñòðàêòíîì óðîâíå ãåíîãðóïï Ëè-Ñàíòèëëè ñ îðèãèíàëüíûìè
ãðóïïàìè ïðåîáðàçîâàíèé Ëè.

Çàìåòèì, ÷òî ãåíåðàòîðû îðèãèíàëüíîé àëãåáðû Ëè íå ïîäíèìàþòñÿ
ãåíîòîïèÿìè, î÷åâèäíî ïîòîìó, ÷òî îíè âîñïðîèçâîäÿò îáû÷íûå ôèçè-
÷åñêèå âåëè÷èíû, òàêèå êàê ýíåðãèÿ, èìïóëüñ, ìîìåíò èìïóëüñà è ò.ä.
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Ïîäíèìàþòñÿ òîëüêî îïåðàöèè, îïðåäåëåííûå íà íèõ. Çàìåòèì òàêæå,
÷òî êîãäà ñîïðÿæåíèå P = Q† íàðóøàåòñÿ, àêñèîìû Ëè òåðÿþòñÿ. Çàìå-
òèì òàêæå, ÷òî ãåíîòåîðèÿ âåñüìà íåëèíåéíà, òàê êàê ýëåìåíòû P è Q
èìåþò ïðîèçâîëüíóþ ôóíêöèîíàëüíóþ çàâèñèìîñòü, âêëþ÷àþùóþ çàâè-
ñèìîñòü îò âîëíîâûõ ôóíêöèé. Îäíàêî, ãåíîìàòåìàòèêà ðåêîíñòðóèðóåò
ëèíåéíîñòü â ãåíîïðîñòðàíñòâàõ íàä ãåíîïîëÿìè. Òî æå ñàìîå èìååò ìå-
ñòî äëÿ íåëîêàëüíîñòè, íåêàíîíè÷íîñòè, íåóíèòàðíîñòè è íåîáðàòèìîñòè
[1f]. Äåéñòâèòåëüíî, íà ãåíîïðîñòðàíñòâàõ íàä ãåíîïîëÿìè, ãåíîòåîðèè
ïîëíîñòüþ ëèíåéíû, ëîêàëüíû, êàíîíè÷åñêèå èëè óíèòàðíûå è îáðàòè-
ìûå. Îòêëîíåíèÿ îò ýòèõ àêñèîìàòè÷åñêèõ ñâîéñòâ ñëó÷àþòñÿ òîëüêî â
èõ ïðîåêöèè íàä îáû÷íûìè ïðîñòðàíñòâàìè è ïîëÿìè.

Ñàìî ñîáîé ðàçóìååòñÿ, ìû ìîæåì ïðåäñòàâèòü â ýòîì ðàçäåëå òîëüêî
íåîáõîäèìûå ýëåìåíòû ãåíîìàòåìàòèêè, ñ ïîíèìàíèåì òîãî, ÷òî äåòàëü-
íûå èññëåäîâàíèÿ ãîðàçäî áîëåå îáøèðíû.

2.4 Ãèïåðìàòåìàòèêà

Êàê îòìå÷åíî â Ðàçäåëå 2.2, èçîìàòåìàòèêà òîëüêî ÷àñòíûé ñëó÷àé
ðàñøèðåííîé ãåíîìàòåìàòèêè ïðåäûäóùåãî ðàçäåëà. Â ñâîþ î÷åðåäü, ãå-
íîìàòåìàòèêà ÿâëÿåòñÿ ÷àñòíûì ñëó÷àåì åùå áîëåå îáùåé ìíîãîçíà÷íîé
ãèïåðìàòåìàòèêè [1e, 2e]. Êàê ìû óâèäèì, èçîìàòåìàòèêà äîñòàòî÷íà äëÿ
ðàáîòû ñ îáðàòèìûìè ñèñòåìàìè ñ ïîòåíöèàëüíûìè è íåïîòåíöèàëüíû-
ìè âíóòðåííèìè ýôôåêòàìè, òàêèìè êàê ìîëåêóëÿðíûå ñòðóêòóðû; ãå-
íîìàòåìàòèêà íåîáõîäèìà äëÿ âîñïðîèçâåäåíèÿ íåîáðàòèìûõ ïðîöåññîâ
îáóñëîâëåííûõ ïîòåíöèàëüíûìè è íåïîòåíöèàëüíûìè ñèëàìè, òàêèõ êàê
õèìè÷åñêèå ðåàêöèè; è ãèïåðìàòåìàòèêà áûëà ðàçðàáîòàíà äëÿ âîñïðî-
èçâåäåíèÿ áèîëîãè÷åñêèõ ñèñòåì.

Ôóíäàìåíòàëüíûìè ïîíÿòèÿìè ãèïåðìàòåìàòèêè ÿâëÿþòñÿ ïîíÿòèÿ
ïðàâîé è ëåâîé ãèïåðåäèíèö, êîòîðûå äàþòñÿ îãðàíè÷åííûì è óïîðÿäî-
÷åííûì íàáîðîì íèãäå íåñèíãóëÿðíûõ íåýðìèòîâûõ ãåíîåäèíèö,

{Î>} = {Î>
1 , Î>

2 , . . .} = {1/Q1,1/Q2, . . .}, (2.76a)

{<Î} = {<Î1,
<Î2, . . .} = {1/P1,1/P2, . . .}, (2.76b)

ñ ñîîòâåòñòâóþùèìè óïîðÿäî÷åííûìè ïðàâûìè è ëåâûìè ãèïåðóìíîæå-
íèÿìè,

A{>}B = {A×Q1 ×B,A×Q2 ×B, . . .}, (2.77a)
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A{<}B = {A×P1 ×B,A×P2 ×B, . . .}, (2.77b)

äëÿ êîòîðûõ, ãèïåðåäèíèöû {Î>} è {<Î} ÿâëÿþòñÿ êîððåêòíûìè ëåâûìè
è ïðàâûìè åäèíèöàìè.

Âûøåóïîìÿíóòûå ãèïåðåäèíèöû è ãèïåðïðîèçâåäåíèÿ ïîäðàçóìåâà-
þò òîãäà ñóùåñòâîâàíèå ñîîòâåòñòâóþùåé ãèïåðìàòåìàòèêè, êîòîðàÿ õà-
ðàêòåðèçóåòñÿ ãèïåð÷èñëàìè è ãèïåðïîëÿìè, ãèïåðïðîñòðàíñòâàìè è ãè-
ïåðãåîìåòðèÿìè, ãèïåðàëãåáðàìè è ãèïåðãðóïïàìè è ò.ä.

Â êà÷åñòâå èëëþñòðàöèè, íàïîìíèì, ÷òî óìíîæåíèÿ ”2 < 3” (3 óìíî-
æàåòñÿ íà 2 ñïðàâà) è ”2 > 3” (2 óìíîæàåòñÿ íà 3 ñëåâà) äàþò çíà÷å-
íèå 6 òîëüêî â îáû÷íîé ìàòåìàòèêå. Äëÿ ñëó÷àÿ èçîìàòåìàòèêè, óìíî-
æåíèÿ ”2 < 3” è ”2 > 3” ïðîäîëæàþò äàâàòü îäèíàêîâûé ðåçóëüòàò, íî
çíà÷åíèå òåïåðü ïðîèçâîëüíî è çàâèñèò îò ïðèíÿòîé åäèíèöû, íàïðèìåð
”2 < 3− ”2 > 3−275.65.

Äëÿ ñëó÷àÿ ãåíîìàòåìàòèêè, óìíîæåíèÿ ”2 < 3” è ”2 > 3” â îáùåì
ñëó÷àå èìåþò ðàçëè÷íûå ðåçóëüòàòû, êàæäîå â îáùåì ïðîèçâîëüíî è
çàâèñèò îò ïðèíÿòîé åäèíèöû äëÿ êàæäîãî óìíîæåíèÿ, íàïðèìåð ”2 <
3−31.37 	= ”2 > 3−27.81.

Äëÿ ñëó÷àÿ ãèïåðìàòåìàòèêè, äâà óìíîæåíèÿ ”2{<}3” è ”2{>}3” íå
òîëüêî ïðèâîäÿò ê ðàçëè÷íûì ðåçóëüòàòàì è êàæäîå çíà÷åíèå ïðîèçâîëü-
íî, íî òàêæå êàæäîå óìíîæåíèå ïðîèçâîäèò íàáîð çíà÷åíèé, íàïðèìåð
”2 < 3−{5.23,72.45,0.67, . . .} 	= 2 > 3−{1.24,45.43,137.42, . . .}.

Ê ñîæàëåíèþ, ìû íå ìîæåì î÷åðòèòü ãåíîìàòåìàòèêó âî èçáåæàíèå
áîëüøîãî îáúåìà ýòîé ìîíîãðàôèè. Ïîýòîìó, çà ïîäðîáíîñòÿìè ìû îò-
ñûëàåì çàèíòåðåñîâàííîãî ÷èòàòåëÿ ê ìîíîãðàôèè [2e].

Âàæíûì ñâîéñòâîì ÿâëÿåòñÿ, êàê ýòî áûëî â ñëó÷àå èçîìàòåìàòèêè
è ãåíîìàòåìàòèêè, ñîâïàäåíèå ãèïåðìàòåìàòèêè ñ îáû÷íîé ìàòåìàòè-
êîé íà àáñòðàêòíîì óðîâíå. Èç ýòèõ ñîîáðàæåíèé, ãèïåðìàòåìàòèêà ïî
ñóùåñòâó ñîäåðæèò íîâóþ ìíîãîçíà÷íóþ ðåàëèçàöèþ îáû÷íûõ ìàòåìà-
òè÷åñêèõ àêñèîì.

Ñëåäóåò çàìåòèòü, ÷òî ãèïåðìàòåìàòèêà áûëà ñêîíñòðóèðîâàíà äëÿ
÷èñëåííîãî âîñïðîèçâåäåíèÿ áèîëîãè÷åñêèõ ïðîöåññîâ. Ìû óïîìèíàëè
â Ãëàâå 1, Ðèñ. 1.6, ÷òî ïðàâèëüíîå âîñïðîèçâåäåíèå ðîñòà âî âðåìåíè
ìîðñêèõ ðàêîâèí òðåáóåò äóáëèðîâàíèÿ òðåõ åâêëèäîâûõ êîîðäèíàò.

Íåîáõîäèìîñòü ãèïåðìàòåìàòèêè â ýòîì ñëó÷àå äèêòóåòñÿ òåì ôàê-
òîì, ÷òî íàøèìè ÷óâñòâàìè ìû âîñïðèíèìàåì ðîñò ìîðñêèõ ðàêîâèí
êàê ïðîèñõîäÿùèé â îáû÷íîì òðåõìåðíîì ïðîñòðàíñòâå. Åäèíñòâåííî
èçâåñòíîå ñîãëàñîâàíèå òðåõìåðíîñòè íàøåãî ñåíñîðíîãî âîñïðèÿòèÿ ñ
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äóáëèðîâàíèåì ýòàëîííûõ îñåé ïîçâîëÿåòñÿ ãèïåðìàòåìàòèêîé, áëàãîäà-
ðÿ åå àáñòðàêòíîìó òîæäåñòâó ñ îáû÷íîé ìàòåìàòèêîé.

Áîëåå ïîäðîáíî, ãèïåðåâêëèäîâî ïðîñòðàíñòâî ñîâïàäàåò ñ îáû÷íûì
åâêëèäîâûì ïðîñòðàíñòâîì íà àáñòðàêòíîì óðîâíå. Ñëåäîâàòåëüíî, íà-
øå ñåíñîðíîå âîñïðèÿòèå 3×2-ìåðíîãî ãèïåð-âîñïðîèçâåäåíèÿ ðîñòà ìîð-
ñêèõ ðàêîâèí ïîëíîñòüþ òðåõìåðíî äëÿ íàøåãî ñåíñîðíîãî âîñïðèÿòèÿ.
Äðóãèìè ñëîâàìè, âîñïðîèçâîäèìîå ïðîñòðàíñòâî Ðèñ. 1.6 íå ÿâëÿåòñÿ
øåñòèìåðíûì. Îíî òðåõìåðíî è ìíîãîçíà÷íî.

Ìû äîëæíû òàêæå îòìåòèòü, ÷òî ãèïåðìàòåìàòèêà âîîáùå è ãèïåð-
÷èñëà â ÷àñòíîñòè áûëè ïðåäëîæåíû äëÿ áîëåå àäåêâàòíîãî ïîíèìàíèÿ
êîäà ÄÍÊ, êîòîðûé ïî ñåé äåíü ïðîäîëæàåò èçó÷àòüñÿ ÷åðåç ïðîñòåé-
øèå èç âîçìîæíûõ ÷èñåë, ñ åäèíèöåé +1, èçâåñòíûå åùå ñ áèáëåéñêèõ
âðåìåí. Â äåéñòâèòåëüíîñòè, ñëîæíîñòü êîäà ÄÍÊ ìîæåò ïðèâîäèòü ê
ðåçóëüòàòàì íàõîäÿùèìñÿ âíå íàøåãî ïîíèìàíèÿ, è ìîæåò ïîòðåáîâàòü
ãèïåð÷èñåë, ÷üÿ åäèíèöà ïî ñóùåñòâó ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé óïîðÿäî÷åííûé
íàáîð êàêèõ-ëèáî 1040 ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèé.

Êàê äàëüíåéøóþ èëëþñòðàöèþ òîãî, ÷òî íàóêà íèêîãäà íå äîïóñêà-
åò "îêîí÷àòåëüíîé òåîðèè", ìû çàìåòèì, ÷òî íèêîèì îáðàçîì, ãèïåðìà-
òåìàòèêà íå ÿâëÿåòñÿ íàèáîëåå îáùåé âîçìîæíîé ôîðìîé ìàòåìàòèêè.
Äåéñòâèòåëüíî, ïîñëåäóþùèé øàã óæå îïðåäåëåí è ñîäåðæèò ãèïåðìà-
òåìàòèêó, îïðåäåëåííóþ òàê íàçûâàåìûìè ñëàáûìè îïåðàöèÿìè è òîæ-
äåñòâàìè [8]. Îäíàêî, òàêîé óðîâåíü ìàòåìàòèêè âûõîäèò çà ðàìêè ýòîé
ìîíîãðàôèè.

2.5 Èçîäóàëüíàÿ ìàòåìàòèêà

Îäèí èç íàèáîëüøèõ íàó÷íûõ äèñáàëàíñîâ 20-ãî âåêà ñâÿçàí ñ àíòè-
ìàòåðèåé. Äåéñòâèòåëüíî, íà ïðîòÿæåíèè 20-ãî âåêà ê ìàòåðèè îáðàùà-
ëèñü íà âñåõ óðîâíÿõ èññëåäîâàíèé, íà÷èíàÿ ñ íüþòîíîâñêîé ìåõàíèêè
äî âòîðè÷íîãî êâàíòîâàíèÿ, â òî âðåìÿ êàê ê àíòèìàòåðèè îáðàùàëèñü
òîëüêî íà óðîâíå âòîðè÷íîãî êâàíòîâàíèÿ. Íàó÷íûé äèñáàëàíñ ñòàíîâèò-
ñÿ î÷åâèäíûì åñëè ïðèíÿòü âî âíèìàíèå òîò ôàêò, ÷òî àñòðîôèçèêà 20-ãî
âåêà íå ìîãëà äàæå îáðàòèòüñÿ, íå ãîâîðÿ óæå î òîì ÷òîáû îòâåòèòü, ê
âîïðîñó ÿâëÿþòñÿ ëè óäàëåííûå ãàëàêòèêè ñîñòîÿùèìè èç ìàòåðèè èëè
àíòèìàòåðèè, î÷åâèäíî èç-çà îòñóòñòâèÿ êëàññè÷åñêîãî îïèñàíèÿ àíòè-
ìàòåðèè.

Ñàíòèëëè [9] èçó÷àë íà ïðîòÿæåíèè äåñÿòèëåòèé âûøåóêàçàííûé íà-
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ó÷íûé äèñáàëàíñ è âïåðâûå óñòàíîâèë, ÷òî ïðîáëåìà ïðîèñõîäèò áîëåå
èç îòñóòñòâèÿ ïîäõîäÿùåé ìàòåìàòèêè, ÷åì èç íåäîñòàòêîâ ôèçè÷åñêèõ
çàêîíîâ. Äåéñòâèòåëüíî, íàóêà 20-ãî âåêà èìååò òîëüêî îäíó ìàòåìàòèêó
� îáû÷íóþ, ñ ñîîòâåòñòâóþùèì èçâåñòíûì ñïîñîáîì êâàíòîâàíèÿ. Ëþáîå
êëàññè÷åñêîå îáðàùåíèå ê àíòèìàòåðèè, ïîñëå êâàíòîâàíèÿ, ïðèâîäèò ê
÷àñòèöàì ñ çàðÿäîì íåïðàâèëüíîãî çíàêà, èíîãî ÷åì äîëæåí áûòü ó àí-
òè÷àñòèö.

Çàìåòèì, ÷òî òî÷íî òî æå çàêëþ÷åíèå ïîëó÷àåòñÿ èç èñïîëüçîâàíèÿ
èçî-, ãåíî- è ãèïåð-ìàòåìàòèê. Äåéñòâèòåëüíî, êàæäàÿ èç ýòèõ îáîáùåí-
íûõ ìàòåìàòèê èìååò ñâîé ñîáñòâåííûé ñïîñîá êâàíòîâàíèÿ, êîòîðûé
ìîæåò ïðîèçâîäèòü òîëüêî ÷àñòèöû, áåç àíòè÷àñòèö.

Ñàíòèëëè [loc. cit.] óñòàíîâèë, ÷òî ïîñëåäîâàòåëüíîå îáðàùåíèå ê àí-
òèìàòåðèè íà êëàññè÷åñêîì óðîâíå òðåáóåò óæå íîâîé ìàòåìàòèêè, êî-
òîðàÿ: 1) ÿâëÿåòñÿ àíòèèçîìîðôíîé ê îáû÷íîé, èçî-, ãåíî-, è ãèïåð-
ìàòåìàòèêå; 2) èìååò ñâîé ñîáñòâåííûé ñïîñîá êâàíòîâàíèÿ; è 3) îïåðà-
òîðíûå îáðàçû äåéñòâèòåëüíî ñîîòâåòñòâóþò àíòè÷àñòèöàì, îïðåäåëåí-
íûì êàê çàðÿäîâî-ñîïðÿæåííûå ê îáû÷íûì ÷àñòèöàì íà ãèëüáåðòîâîì
ïðîñòðàíñòâå.

Àíòèèçîìîðôíîå îòîáðàæåíèå îáû÷íîé ìàòåìàòèêè áûëî ïðåäëîæå-
íî â ðàáîòå [9a] 1985 ãîäà. Îíî õàðàêòåðèçóåòñÿ îòîáðàæåíèåì òðèâèàëü-
íîé åäèíèöû +1 â ñâîå îòðèöàòåëüíîå çíà÷åíèå,

I = +1 → Id = −1, (2.78)

îòîáðàæåíèå, íàçâàííîå èçîäóàëüíûì èç îïðåäåëåííûõ òåõíè÷åñêèõ ñî-
îáðàæåíèé è îáîçíà÷àåòñÿ âåðõíèì èíäåêñîì d, è òîãäà ðåêîíñòðóêöèÿ
âñåé îáû÷íîé ìàòåìàòèêè ñâîäèòñÿ ê äîïóùåíèþ −1, à íå +1, â êà÷åñòâå
ïðàâèëüíîé ëåâîé è ïðàâîé åäèíèöû.

Â êà÷åñòâå ïðèìåðà ìû ïðèâåäåì èçîäóàëüíûå ïîëÿ Fd(nd,+d,×d)
[1b], êîòîðûå ÿâëÿþòñÿ êîëüöàìè ÷èñåë nd = n× Id = −n, ãäå n ýòî îáû÷-
íîå ÷èñëî, ñíàáæåííûå èçîäóàëüíîé ñóììîé, èçîäóàëüíûì ïðîèçâåäåíè-
åì, èçîäóàëüíîé íîðìîé è ò.ä.

nd +d md = (n+m)× Id = −n−m, (2.79a)

nd ×d md = nd × (−1)×md = −n×m, (2.79b)

|n|d = |n|× Id = −|n|, (2.79c)

ãäå +, × è |...| - îáû÷íûå îïåðàöèè äëÿ F(n,+,×).
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Çàìåòèì, ÷òî èçîäóàëüíûå ïîëÿ äîïóñêàþò îòðèöàòåëüíî îïðåäåëåí-
íóþ íîðìó. Òîãäà î÷åâèäíî, ÷òî èçîäóàëüíîå îòîáðàæåíèå ìåíÿåò çíàê
âñåõ âåëè÷èí , íå òîëüêî çàðÿäà, íî òàêæå ìàññû, âðåìåíè, ýíåðãèè è ò.ä.,
ñ ó÷åòîì òîãî, ÷òî ýòè îòðèöàòåëüíûå âåëè÷èíû òåïåðü ñîîòíîñÿòñÿ ñ îò-
ðèöàòåëüíûìè åäèíèöàìè. Íàïðèìåð, èçîäóàëüíîå âðåìÿ äåéñòâèòåëüíî
äàåòñÿ îòðèöàòåëüíûì çíà÷åíèåì âðåìåíè td = t×Id =−t, íî ñîîòíîñèòñÿ
ñ îòðèöàòåëüíîé åäèíèöåé Id = −1 ñåê. Â ðåçóëüòàòå, äâèæåíèå íàçàä âî
âðåìåíè, ñîîòíåñåííîå ñ îòðèöàòåëüíîé åäèíèöåé âðåìåíè, òàê æå ïðè-
÷èííî, êàê äâèæåíèå âïåðåä âî âðåìåíè, ñîîòíåñåííîå ñ ïîëîæèòåëüíîé
åäèíèöåé âðåìåíè. Ñõîäíûé ðåçóëüòàò èìååò ìåñòî äëÿ îòðèöàòåëüíûõ
ìàññ, ñîîòíåñåííûõ ñ îòðèöàòåëüíîé åäèíèöåé ìàññû è ò.ä.

Èçîäóàëüíàÿ ìàòåìàòèêà äàåòñÿ èçîäóàëüíûìè ÷èñëàìè è ïîëÿìè,
èçîäóàëüíûìè ïðîñòðàíñòâàìè è ãåîìåòðèÿìè, èçîäóàëüíûìè àëãåáðà-
ìè è ãðóïïàìè, èçîäóàëüíûì ôóíêöèîíàëüíûì àíàëèçîì è, íåèçáåæíî,
èçîäóàëüíûì êâàíòîâàíèåì (ñì. [9b] ). Â ðàáîòå [9] áûëî ëåãêî äîêà-
çàíî, ÷òî èçîäóàëüíàÿ òåîðèÿ èçîìàòåðèè äàåò êîððåêòíîå êëàññè÷åñêîå
îïèñàíèå, êîòîðîå ïîñëå èçîäóàëüíîãî êâàíòîâàíèÿ, äàåò ïðàâèëüíûå àí-
òè÷àñòèöû.

Ñëåäóåò òàêæå îòìåòèòü, ÷òî îòîáðàæåíèå (2.78) íåäîñòàòî÷íî äëÿ
êîíñòðóèðîâàíèÿ àíòè-èçîìîðôíûõ îáðàçîâ ðàñøèðåííûõ èçî-, ãåíî- è
ãèïåðìàòåìàòèêè, êîòîðûå òðåáóþò ñëåäóþùåãî èçîäóàëüíîãî îòîáðàæå-
íèÿ

A = A(r, p,ψ, . . .) → Ad = −A†(−r†,−p†,−ψ†, . . .), (2.80)

ñ ñîîòâåòñòâóþùèìè èçîäóàëüíûìè ïðîèçâåäåíèÿìè,

A > B = A×Q×B → A >d B = A× (−Q†)×B, (2.81)

êîòîðûå äîëæíû áûòü ïðèìåíÿåìû âî âñåé èçî-, ãåíî- è ãèïåðìàòåìàòè-
êå.

Ê ñîæàëåíèþ, ìû íå èìååì âîçìîæíîñòè ðàññìîòðåòü âñå èçîäóàëü-
íûå ìàòåìàòèêè è äîëæíû îòîñëàòü çàèíòåðåñîâàííîãî ÷èòàòåëÿ ê ðà-
áîòå [9] èëè ìîíîãðàôèè [2e]. Äëÿ èëëþñòðàöèè ñëîæíîñòè è íîâèçíû
ðåçóëüòèðóþùèõ òåîðèé, ìû îãðàíè÷èì ñåáÿ òîëüêî ôèêñèðîâàíèåì â
Ðèñ. 2.1 ïîÿâëåíèÿ íîâûõ ïîíÿòèé âðåìåíè. ×èòàòåëü äîëæåí èìåòü â
âèäó, ÷òî ñóùåñòâîâàíèå èçîäóàëüíîé ìàòåìàòèêè íåîáõîäèìî äëÿ ïîñëå-
äîâàòåëüíîãî ÷èñëåííîãî âîñïðîèçâåäåíèÿ áèîëîãè÷åñêèõ ñèñòåì. Ýòî íå
óäèâèòåëüíî, òàê êàê ñëîæíîñòü áèîëîãè÷åñêèõ ñèñòåì êàê ðàç òðåáóåò
ïîëíîòû íàøèõ íàó÷íûõ çíàíèé.
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Ðèñ. 2.1: Îáùèé âèä íîâûõ ïîíÿòèé âðåìåíè, ââåäåííûå èçîòîïè÷åñêèì,
ãåíîòîïè÷åñêèì, ãèïåðñòðóêòóðíûì è èçîäóàëüíûì ìåòîäàìè äëÿ ÷èñ-
ëåííûõ ðàñ÷åòîâ áèîëîãè÷åñêèõ ñòðóêòóð.

Äî íåäàâíåãî âðåìåíè áûëà îáùàÿ óáåæäåííîñòü â òîì, ÷òî "ñòðåëà
âðåìåíè" Ýääèíãòîíà óêàçûâàåò äâà íàïðàâëåíèÿ: âïåðåä âî âðåìåíè è
íàçàä âî âðåìåíè. Èññëåäîâàíèÿ [9] óñòàíîâèëè, ÷òî ñóùåñòâóþò ÷åòûðå
ðàçëè÷íûõ ïîíÿòèÿ âðåìåíè ïðîãðåññèðóþùå âîçðàñòàþùèõ ñëîæíîñòè
è ìåòîäîëîãè÷åñêèõ ïîòðåáíîñòåé. Âûøåïðèâåäåííûé ðèñóíîê ïîêàçûâà-
åò ÷åòûðå õàðàêòåðíûå ðàçëè÷íûå âðåìåíà, êîòîðûå äàþòñÿ äâèæåíèåì
âïåðåä è íàçàä â áóäóùåå è ïðîøëîå. Î÷åâèäíî, ÷òî ýòè ÷åòûðå âðåìåíè
òðåáóþò äâóõ ðàçëè÷íûõ ñîïðÿæåíèé, îäíî äëÿ îòîáðàæåíèÿ èç áóäóùå-
ãî â ïðîøëîå è äðóãîå äëÿ îòîáðàæåíèÿ äâèæåíèÿ âïåðåä â äâèæåíèå
íàçàä, êàæäîå ñîïðÿæåíèå ÿâëÿåòñÿ áè-èíúåêòèâíûì (òî åñòü òàêîå, ÷òî,
ïðèìåíåííîå äâàæäû, âîñïðîèçâîäèò èçíà÷àëüíîå âðåìÿ). Îòîáðàæåíèå,
ñâÿçûâàþùåå "ñòðåëó âðåìåíè" Ýääèíãòîíà (äâèæåíèå âïåðåä ñ äâèæå-
íèåì íàçàä, èëè vice versa) ÿâëÿåòñÿ ñõîæåé

îáðàùåíèå âðåìåíè: t> = t → <t = −t, (2.82)

Îòîáðàæåíèå áóäóùåãî â ïðîøëîå (èëè íàîáîðîò) äîëæíî áûòü àíòè-
èçîìîðôíî ïðåäûäóùåìó èç ðàçëè÷íûõ ñîîáðàæåíèé, ïîýòîìó ýêâèâà-
ëåíòíà èçîäóàëüíîìó îòîáðàæåíèþ [9], êîòîðîå, êàê òàêîâîå, äåéñòâóåò
íà åäèíèöó âðåìåíè,

âðåìåííàÿ èçîäóàëüíîñòü: Î>
t = t → Î>d

t = −Î>†
t = −t. (2.83)

Òàê êàê äëÿ îáû÷íîãî âðåìåíè åäèíèöåé ÿâëÿåòñÿ It = +1, âûøåóïîìÿ-
íóòûå äâà îòîáðàæåíèÿ ÿâëÿþòñÿ òîæäåñòâåííûìè, òî åñòü t̂> = t × I> =
t, I> = 1, è I>d ñîâïàäàþò ñ −t. Îäíàêî, âûøåóêàçàííîå òðèâèàëüíîå
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òîæäåñòâî èñ÷åçàåò êîãäà åäèíèöà âðåìåíè íå +1 ñåê. Ëåãêî âèäåòü,
÷òî îáû÷íîå âðåìÿ ñîñòàâëÿåò ïðîñòåéøóþ ìûñëèìóþ ðåàëèçàöèþ ïî-
íÿòèÿ âðåìåíè, êàê âîñïðèíèìàåìîå íàøèìè ÷óâñòâàìè è, ðàç òàê, ýòî
íåîáÿçàòåëüíî ñîîòâåòñòâóåò ñóùåñòâó ðåàëüíîñòè. Èçîòîïèè, ãåíîòîïèè,
ãèïåðñòðóêòóðû è èõ èçîäóàëüíîñòè ïîçâîëÿþò öåïî÷êó ñòðóêòóðíûõ
îáîáùåíèé, óêàçàííîãî âûøå ïðîñòåéøåãî ïîíÿòèÿ âðåìåíè ïóòåì, ñîâ-
ìåñòèìûì ñ íàøèì âîñïðèÿòèåì, êîòîðûå äîñòèãàþòñÿ ÷åðåç îñíîâíîé
èíâàðèàíò âñåõ ãåîìåòðèé,

(âðåìÿ)2 × (åäèíèöà)2 = èíâàðèàíò. (2.84)

Ïåðâîå âîçìîæíîå îáîáùåíèå âðåìåíè, âñòðå÷àþùååñÿ ñ âûøåóêàçàí-
íûìè òðåáîâàíèÿìè, îáåñïå÷èâàåòñÿ èçîòîïèÿìè è èõ èçîäóàëüíîñòÿìè,
ïðèâîäÿùèìè ê ñëåäóþùèì ÷åòûðåì ðàçëè÷íûì íîâûì âðåìåíàì:

1)Èçîâðåìÿ, âîñïðîèçâîäÿùåå äâèæåíèå âïåðåä â áóäóùåå, ñ îáîá-
ùåííîé åäèíèöåé ñòðîãî òðàêòóåìîé ÷åðåç óïîðÿäî÷åííûå óìíîæåíèÿ
íàïðàâî è çàïèñûâàåìîå êàê t̂> = t × Î>

t , ãäå Î>
t = Î>

t (t,r, p, . . .) = 1/T̂t > 0
îáîçíà÷àåò èçîåäèíèöó âïåðåä âî âðåìåíè, òî åñòü íîâîå ÷èñëåííîå çíà-
÷åíèå åäèíèöû âðåìåíè (íàïðèìåð, Î>

t = 187 ñåê., èëè, áîëåå ïðàâèëüíî,
ôóíêöèÿ ëîêàëüíûõ ïåðåìåííûõ), ïðèíèìàåìîå ïîëîæèòåëüíî îïðåäå-
ëåííûì;

2) Èíâåðñíîå èçîâðåìÿ, âîñïðîèçâîäÿùåå äâèæåíèå íàçàä â ïðîøëîå,
ñ òîé æå ñàìîé îáîáùåííîé åäèíèöåé äëÿ äâèæåíèÿ âïåðåä, íî ïðèìå-
íÿåìîå ñòðîãî äëÿ óïîðÿäî÷åííûõ ïðîèçâåäåíèé íàëåâî è çàïèñûâàåìîå
<t̂ = <Ît × (−t),<Ît = Î>

t ;
3) Èçîäóàëüíîå èçîâðåìÿ, âîñïðîèçâîäÿùåå äâèæåíèå âïåðåä â ïðî-

øëîå, ïðèìåíèìîå ñòðîãî óïîðÿäî÷åííûìè ïðîèçâåäåíèÿìè íàïðàâî, êî-
òîðîå çàïèñûâàåòñÿ t̂>d = −t̂† = −Î>† × t; è

4) Èíâåðñíîå èçîäóàëüíîå èçîâðåìÿ, âîñïðîèçâîäÿùåå äâèæåíèå íà-
çàä â áóäóùåå, ïðèìåíèìîå ñòðîãî äëÿ óïîðÿäî÷åííûõ ïðîèçâåäåíèé íà-
ëåâî, è çàïèñûâàåìîå <t̂d = −<Î†

t × (−t).
Íåñìîòðÿ íà èçìåíåíèå åäèíèöû âðåìåíè, èçîâðåìÿ âîñïðèíèìàåòñÿ

íàøèìè ÷óâñòâàìè êàê îáû÷íîå âðåìÿ, òàê êàê óäîâëåòâîðÿåò îñíîâíîé
èíâàðèàíòíîñòè,

(t2 − t1)
2 ×1 ≡ [(t2 − t1)× T̂ d × (t2 − t1)]× Îd,

ïîýòîìó ïðèíèìàåòñÿ, ÷òî íàøå âîñïðèÿòèå âðåìåíè íå îáÿçàòåëüíî îò-
ðàæàåò äåéñòâèòåëüíîå ïîâåäåíèå âðåìåíè â áèîëîãè÷åñêèõ è äðóãèõ
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ñòðóêòóðàõ. Áîëåå òîãî, èçîäóàëüíîå èçîâðåìÿ òàêæå óäîâëåòâîðÿåò òîé
æå îñíîâíîé èíâàðèàíòíîñòè, ÷òî óñòàíàâëèâàåò, ÷òî òå÷åíèå âðåìåíè
íàçàä âíóòðè áèîëîãè÷åñêèõ ñòðóêòóð ÿâëÿåòñÿ òàêèì æå ïðè÷èííûì,
êàê îáû÷íîå òå÷åíèå âïåðåä, è ýòî âíîâü ñîâìåñòèìî ñ íàøèì ñåíñîðíûì
âîñïðèÿòèåì.

Íàêîíåö çàìåòèì, ÷òî òå÷åíèå âðåìåíè îáðàòíî ïðîïîðöèîíàëüíî åäè-
íèöå, â òîì ñìûñëå, ÷òî âðåìÿ çàìåäëÿåòñÿ äëÿ Î>

t > 1 ñåê. è óñêîðÿåòñÿ
äëÿ Î>

t < 1 ñåê. Êàê ñëåäñòâèå,øàã âðåìåíè âîñïðèíèìàåìûé íàøèìè ÷óâ-
ñòâàìè, íèêîèì îáðàçîì, íå ÿâëÿåòñÿ äåéñòâèòåëüíûì øàãîì ðàññìàòðè-
âàåìîé ñòðóêòóðû. Äåéñòâèòåëüíî, åñëè âíóòðåííÿÿ èçîåäèíèöà âðåìåíè
ìîðñêîé ðàêîâèíû Î>

t � 1 ñåê., ìû êàæåìñÿ çàìåäëåííûìè äëÿ åå ñåíñîð-
íîãî âîñïðèÿòèÿ, è ìîðñêèå ðàêîâèíû âîñïðèíèìàþò ñåáÿ ñòàðåþùèìè
ìíîãî áûñòðåå, ÷åì íàøå âîñïðèÿòèå òîé æå ýâîëþöèè. Íèêîèì îáðàçîì
âûøåóêàçàííûå ÷åòûðå îáîáùåííûõ ïîíÿòèÿ âðåìåíè íå èñ÷åðïûâàþò
âñå âîçìîæíûå âàðèàíòû âðåìåíè, òàê êàê ìû èìååì ÷åòûðå äîïîëíè-
òåëüíûõ ãåíîâðåìåíè, â êàæäîì èç êîòîðûõ ãåíîåäèíèöà âðåìåíè ìîæåò
ïðèíèìàòü êîìïëåêñíûå èëè êâàòåðíèîííûå çíà÷åíèÿ è ÷åòûðå ïîñëåäó-
þùèõ ãèïåðâðåìåíè, â êàæäîì èç êîòîðûõ ãèïåðåäèíèöà âðåìåíè äàåòñÿ
óïîðÿäî÷åííûì íàáîðîì â îáùåì êîìïëåêñíûõ èëè êâàòåðíèîííûõ çíà-
÷åíèé.

×èòàòåëü äîëæåí èìåòü â âèäó, ÷òî ïîíÿòèåì âðåìåíè äåéñòâèòåëüíî
íåîáõîäèìûì äëÿ íàó÷íîãî (òî åñòü ìàòåìàòè÷åñêè ñòðîãîãî è ÷èñëåí-
íîãî) âîñïðîèçâåäåíèÿ áèîëîãè÷åñêèõ ñòðóêòóð è èõ ýâîëþöèé ÿâëÿåòñÿ
ãèïåðâðåìÿ. Ðàññìîòðèì, íàïðèìåð, ïðîáëåìó áèôóðêàöèè ìîðñêèõ ðà-
êîâèí íà ïðîòÿæåíèè èõ ðîñòà. Ëåãêî âèäåòü, ÷òî äâà ïîíÿòèÿ âðåìåíè
íåäîñòàòî÷íû äëÿ èõ âîñïðîèçâåäåíèÿ, êîòîðîå òðåáóåò âñå ÷åòûðå âîç-
ìîæíûõ âðåìåíè (äëÿ äåòàëåé ñì. ìîíîãðàôèþ [2e]). Íî, êàê óïîìÿíóòî
â Ðàçäåëå 2.4, ìàòåìàòèêîé íåîáõîäèìîé äëÿ îïèñàíèÿ ðîñòà ìîðñêèõ
ðàêîâèí âî âðåìåíè ÿâëÿåòñÿ ãèïåðìàòåìàòèêà. Ñîîòâåòñòâåííî, åäèí-
ñòâåííî ïðèìåíèìûì ïîíÿòèåì âðåìåíè ÿâëÿåòñÿ ãèïåðâðåìÿ ñ óäâîåí-
íîé ìíîãîçíà÷íîé ñòðóêòóðîé â åå ÷åòûðåõ ðàçëè÷íûõ ðåàëèçàöèÿõ.

Íåîáõîäèìîñòü â îáîáùåííûõ âðåìåíàõ, íàêîíåö óñòàíàâëèâàåòñÿ òåì
ôàêòîì, ÷òî îáû÷íîå âðåìÿ â ñâîèõ ÷åòûðåõ ðåàëèçàöèÿõ, åäèíñòâåííî
ïîçâîëÿåò îïèñàíèå îáðàòèìûõ ñèñòåì (ýòî òðèâèàëüíî, òàê êàê îñíî-
âîïîëàãàþùèå ìàòåìàòè÷åñêèå àêñèîìû îáðàòèìû), ïîýòîìó íàõîäèòñÿ
â äðàìàòè÷åñêîì ðàçíîãëàñèè ñ íåîáðàòèìûì õàðàêòåðîì ïðèðîäû. Èç-
âåñòíàÿ íåîáðàòèìîñòü áèîëîãè÷åñêèõ ñòðóêòóð ìîæåò áûòü âîñïðîèçâå-
äåíà åäèíñòâåííûì íàó÷íî äîïóñòèìûì ïóòåì, âî ïåðâûõ, ÷åðåç ïðèíÿ-
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òèå îáîáùåííîé åäèíèöû âðåìåíè, è âî âòîðûõ, òàêàÿ îáîáùåííàÿ åäè-
íèöà äîëæíà áûòü ðàçëè÷íîé äëÿ äâèæåíèÿ âïåðåä è íàçàä âî âðåìåíè.

Íàäååìñÿ, ÷òî ïðèâåäåííûå âûøå ðåçóëüòàòû óáåæäàþò â òîì, ÷òî
ëþáàÿ âåðà â îêîí÷àòåëüíûé õàðàêòåð êâàíòîâîé ìåõàíèêè ÿâëÿåòñÿ
íåíàó÷íîé, è íàó÷íàÿ äåéñòâèòåëüíîñòü, î÷åâèäíî, ãîâîðèò î òîì, ÷òî
áèîëîãè÷åñêèå ñòðóêòóðû òðåáóþò òåîðèé, ñëîæíîñòü êîòîðûõ âîçìîæ-
íî âûõîäèò çà ðàìêè íàøåãî ïîíèìàíèÿ.
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Ãëàâà 3

Îñíîâû àäðîííîé õèìèè

3.1 Ââåäåíèå

Ñëåäóÿ èñòîðè÷åñêîìó àðãóìåíòó Ýéíøòåéíà, Ïîäîëüñêîãî, Ðîçåíà
îá "îòñóòñòâèè çàâåðøåííîñòè" êâàíòîâîé ìåõàíèêè, öåíòðàëüíîå ïðåä-
ïîëîæåíèå ýòîé ìîíîãðàôèè ñîñòîèò â óòâåðæäåíèè, ÷òî êâàíòîâàÿ õè-
ìèÿ [2] ÿâëÿåòñÿ òàêæå "íåçàâåðøåííîé".

Â ýòîé Ãëàâå ìû ðàññìàòðèâàåì "çàâåðøåíèå" êâàíòîâîé õèìèè ïîä
íàçâàíèåì àäðîííàÿ õèìèÿ, âïåðâûå ïðåäëîæåííîå Ñàíòèëëè è Øèëëà-
äè â ðàáîòå [3]. Ïðåäëîæåííîå "çàâåðøåíèå" îñóùåñòâëÿåòñÿ ÷åðåç äî-
ïîëíèòåëüíûå íåëèíåéíûå, íåëîêàëüíûå è íåïîòåíöèàëüíûå âçàèìîäåé-
ñòâèÿ èç-çà ãëóáîêîãî ïåðåêðûòèÿ âîëíîâûõ ïàêåòîâ âàëåíòíûõ ýëåêòðî-
íîâ, êîòîðûå îòñóòñòâóþò â êâàíòîâîé õèìèè.

Èíâàðèàíòíàÿ òðàêòîâêà óêàçàííûõ âçàèìîäåéñòâèé òðåáóåò èõ âîñ-
ïðîèçâåäåíèÿ ÷åðåç îáîáùåíèå îñíîâíîé åäèíèöû òåîðèè, ïðèâîäÿùåå ê
èñïîëüçîâàíèþ íîâîé èçî-, ãåíî- è ãèïåð-ìàòåìàòèêè ïðåäûäóùåé ãëàâû.
Ñëåäîâàòåëüíî, àäðîííàÿ õèìèÿ èìååò òðè ãëàâíûå âåòâè, íàçûâàåìûå
èçî-, ãåíî- è ãèïåð-õèìèÿ, êîòîðûå èñïîëüçóþòñÿ äëÿ âîñïðîèçâåäåíèÿ
ìîëåêóëÿðíûõ ñâÿçåé, íåîáðàòèìûõ ïðîöåññîâ è áèîëîãè÷åñêèõ ñòðóê-
òóð, ñîîòâåòñòâåííî.

Êàê ýòî áûëî äëÿ ñëó÷àÿ ìàòåìàòèêè, ïî êîíöåïöèè è êîíñòðóêöèè,
àäðîííàÿ è êâàíòîâàÿ õèìèÿ âñþäó ñîâïàäàþò, ñ åäèíñòâåííûì îáùèì
èñêëþ÷åíèåì ðàññòîÿíèé ïîðÿäêà 1 ôì, íà êîòîðûõ ïåðâàÿ òåîðèÿ âíî-
ñèò íåñêîëüêî íîâûõ âêëàäîâ ïî ñðàâíåíèþ ñî âòîðîé òåîðèåé, ïðè ïîë-
íîé äåéñòâåííîñòè âñåõ îáû÷íûõ êâàíòîâûõ àêñèîì è ôèçè÷åñêèõ çà-
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êîíîâ. Êàê ìû óâèäèì, íîâûå âêëàäû íà ìàëûõ ðàññòîÿíèÿõ, âîîáùå
ãîâîðÿ, ìàëû, õîòÿ îíè ïîçâîëÿþò ñäåëàòü ÿâíîå óñòðàíåíèå ïî êðàéíåé
ìåðå íåêîòîðûõ íåäîñòàòêîâ êâàíòîâîé õèìèè, óêàçàííûõ â Ðàçäåëå 1.3.

Ãëàâíîé öåëüþ ýòîé ãëàâû ÿâëÿåòñÿ èçëîæåíèå îñíîâ àäðîííîé õè-
ìèè. Ïðèëîæåíèÿ ê íîâûì ìîäåëÿì âîäîðîäà, âîäû è äðóãèõ ìîëåêóë,
ñ ñóùåñòâåííîé òî÷íîñòüþ âîñïðîèçâåäåíèÿ ìîëåêóëÿðíûõ õàðàêòåðè-
ñòèê, ïðåäñòàâëåíî â ñëåäóþùèõ ãëàâàõ.

Âïîëíå ïîíÿòíî, íàøà íîâàÿ ìîäåëü ìîëåêóëÿðíûõ ñâÿçåé èìååò òàê-
æå ñâîè êîðíè âî ìíîæåñòâå ïåðåäîâûõ èññëåäîâàíèé õèìèêîâ. Äåéñòâè-
òåëüíî, ïîíÿòèå "ýëåêòðîííîé êîððåëÿöèè" [4a] â õèìèè äîâîëüíî ñòàðî,
è íåêîòîðûå ñâÿçàííûå ñ íåé èññëåäîâàíèÿ äåéñòâèòåëüíî ââåëè áîëü-
øîé ñïåêòð ïîíÿòèé, ñîîòâåòñòâóþùèé ïîíÿòèÿì íàøèõ èçîõèìè÷åñêèõ
ýëåêòðîííûõ ñâÿçåé Ãëàâû 4.

Ìû äîëæíû óïîìÿíóòü èññëåäîâàíèÿ Ã.Í. Ëüþèñà [4b], êîòîðûé ïðåä-
ëîæèë îêòåòíóþ ñòðóêòóðó äëÿ ëåãêèõ ýëåìåíòîâ. È. Ëåíãìþð [4c] ðàñ-
øèðèë ýòî ïîíÿòèå äî 2−He, 8−Ne, 8−Ar, 18−Kr, 18−Xe, 32−Ra.
Äîïîëíèòåëüíûå ðàçðàáîòêè, ñâÿçàííûå ñ íàøåé ðàáîòîé áûëè ñäåëàíû
Ä. Áîèäîì è äð. [4d, 4e] ñ èõ "êóëîíîâñêîé äûðîé" â ðàñ÷åòàõ Õàðòðè-
Ôîêà-Ðóòàíà, êîòîðûå äîñòèãëè ñîãëàñèÿ áîëåå òî÷íûìè, ÿâíî êîððåëè-
ðîâàííûìè âîëíîâûìè ôóíêöèÿìè. Ýòî íàõîäèòñÿ â ñîãëàñèè ñ ðàáîòîé,
ïðåäñòàâëåííîé â ýòîé ìîíîãðàôèè è ÿñíî äåìîíñòðèðóåò íåîáõîäèìîñòü
âçàèìîäåéñòâèÿ ïðèòÿæåíèÿ ìåæäó êîððåëèðîâàííûìè ýëåêòðîíàìè íà
î÷åíü êîðîòêèõ ðàññòîÿíèÿõ (ñì. Ãëàâû 4 è 5).

Õîòÿ äîâîëüíî î÷åâèäíà ðåàëüíîñòü òàêîé "êóëîíîâñêîé äûðû", ðà-
áîòû [4] íå îáúÿñíÿþò ïðèðîäó "äûðû" â ýëåêòðîííîé êîððåëÿöèè. Êàê
ìû óâèäèì â ñëåäóþùèõ ãëàâàõ, àäðîííàÿ õèìèÿ ïîäðàçóìåâàåò íå ïðî-
ñòî îòñóòñòâèå îòòàëêèâàíèÿ ("êóëîíîâñêàÿ äûðà"), íî ñóùåñòâîâàíèå
ïðèòÿæåíèÿ ìåæäó èäåíòè÷íûìè ýëåêòðîíàìè è âîçìîæíîñòü åãî êîëè-
÷åñòâåííîãî îïèñàíèÿ.

Â îñíîâíîì, ïðåæíèå èññëåäîâàíèÿ, íàïðÿìóþ ñâÿçàííûå ñ àäðîí-
íîé õèìèåé, áûëè îñíîâàíû íà ýêðàíèðîâàíèÿõ êóëîíîâñêîãî çàêîíà [4],
êîòîðûå âîçíèêëè èç íåîáõîäèìîñòè óëó÷øèòü âîñïðîèçâåäåíèå ìîëå-
êóëÿðíûõ õàðàêòåðèñòèê. Íå çàáûâàÿ, ÷òî çàêîí Êóëîíà ÿâëÿåòñÿ öåí-
òðàëüíûì èíâàðèàíòîì êâàíòîâîé ìåõàíèêè è õèìèè (òî åñòü èíâàðèàí-
òîì îòíîñèòåëüíî óíèòàðíîé âðåìåííîé ýâîëþöèè òåîðèè), óïîìÿíóòûå
ýêðàíèðîâàíèÿ ìîãóò áûòü äîñòèãíóòû åäèíñòâåííî ÷åðåç íåóíèòàðíûå
ïðåîáðàçîâàíèÿ êóëîíîâñêîãî çàêîíà, òî åñòü âûõîäîì èç êëàññà ýêâèâà-
ëåíòíîñòè êâàíòîâîé õèìèè.
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Êàê ðåçóëüòàò, ôîðìóëèðóÿ òåîðèþ íà îáû÷íûõ ãèëüáåðòîâûõ ïðî-
ñòðàíñòâàõ íàä îáû÷íûìè ïîëÿìè, èñïîëüçîâàíèå òåðìèíà "êâàíòîâàÿ
õèìèÿ", íà ñòðîãèõ íàó÷íûõ îñíîâàíèÿõ, ÿâëÿåòñÿ íå ñîâñåì ïðàâèëü-
íûì äëÿ ýêðàíèðîâàííûõ çàêîíîâ Êóëîíà. Ëåãêî âèäåòü, ÷òî ýêðàíèðî-
âàííûå êóëîíîâñêèå çàêîíû íå äîïóñêàþò òðàäèöèîííîãî ïîíÿòèÿ "êâàí-
òà" ýíåðãèè, îíè ïðåïÿòñòâóþò ñóùåñòâîâàíèþ êâàíòîâàííûõ áîðîâñêèõ
ýëåêòðîííûõ îðáèò è èìåþò äðóãèå ÷åðòû ñîâåðøåííî âûïàäàþùèå èç
ðàìîê êâàíòîâîé ìåõàíèêè è êâàíòîâîé õèìèè â èõ îðèãèíàëüíûõ ôîð-
ìóëèðîâêàõ.

Áîëåå òîãî, ÷èòàòåëü äîëæåí èìåòü â âèäó êàòàñòðîôè÷åñêèå íåñî-
ãëàñîâàííîñòè íåóíèòàðíûõ òåîðèé ðàññìîòðåííûõ â Ðàçäåëå 1.7, è ñà-
ìîå âàæíîå ýòî îòñóòñòâèå èõ èíâàðèàíòíîñòè, òî åñòü ïðåäñêàçàíèå ðàç-
ëè÷íûõ ÷èñëîâûõ çíà÷åíèé äëÿ îäíîé è òîé æå âåëè÷èíû, ïðè òåõ æå
óñëîâèÿõ, íî â ðàçëè÷íûå âðåìåíà.

Ãëàâíàÿ öåëü àäðîííîé õèìèè ýòî îáåñïå÷åíèå îáùåé òðàêòîâêè âñåõ
âîçìîæíûõ íåóíèòàðíûõ îáðàçîâ êâàíòîâîé õèìèè, âêëþ÷àÿ íåóíèòàð-
íûå îáðàçû êóëîíîâñêîãî çàêîíà êàê ÷àñòíûå ñëó÷àè, èíâàðèàíòíûì ïó-
òåì, ñîâìåñòèìûì ñ ïðèìåíèìîñòüþ êâàíòîâîé ìåõàíèêè è êâàíòîâîé
õèìèè íà ðàññòîÿíèÿõ ïîðÿäêà Áîðîâñêîé îðáèòû.

Äåéñòâèòåëüíî, àäðîííàÿ õèìèÿ èìååò íàèáîëåå îáùóþ èç âîçìîæ-
íûõ íåóíèòàðíûõ ñòðóêòóð, ïîýòîìó ÿâëÿåòñÿ íåïîñðåäñòâåííî óíèâåð-
ñàëüíîé äëÿ âñåõ âîçìîæíûõ ýêðàíèðîâàíèé, òî åñòü äîïóñêàåò èõ âñå
êàê ÷àñòíûå ñëó÷àè (óíèâåðñàëüíîñòü) â ôèêñèðîâàííîé ñèñòåìå îòñ÷å-
òà ýêñïåðèìåíòàòîðà (íåïîñðåäñòâåííàÿ óíèâåðñàëüíîñòü). Âîñïðîèçâå-
äåíèå èíâàðèàíòíî, òàê êàê äåëàåòñÿ ÷åðåç îñíîâíîå íåóíèòàðíîå ïðå-
îáðàçîâàíèå U ×U† = Î, ãäå Î îïðåäåëÿåòñÿ â êà÷åñòâå ôóíäàìåíòàëü-
íîé îáîáùåííîé åäèíèöû òåîðèè. Ñîâìåñòèìîñòü ñ êâàíòîâîé ìåõàíèêîé
íà ðàññòîÿíèÿõ ïîðÿäêà áîðîâñêîé îðáèòû ëåãêî äîñòèãàåòñÿ òåì, ÷òî
lim

r�1
(U ×U†) = I.

Âûøåèçëîæåííàÿ êîíöåïöèÿ ïîçâîëèò êîíñòðóêöèþ ïðèíöèïèàëüíî
íîâîé ìîäåëè ìîëåêóëÿðíûõ ñòðóêòóð, â êîòîðîé êâàíòîâàÿ ìåõàíèêà
è êâàíòîâàÿ õèìèÿ íå ñëèøêîì ïðèãîäíû äëÿ îïèñàíèÿ ìîëåêóëÿðíûõ
ñòðóêòóð, íî ñîõðàíÿåòñÿ ïðèãîäíîñòü êâàíòîâîé ìåõàíèêè äëÿ ñòðóêòóð
èç îòäåëüíûõ àòîìîâ, âäîëü âñåõ êîíöåïòóàëüíûõ ëèíèé, ïîêàçàííûõ íà
Ðèñ. 1.7.

Êàê ìû óâèäèì, ÷èñëåííîå çíà÷åíèå "çàâåðøåíèÿ" êâàíòîâîé â àä-
ðîííóþ õèìèþ ÷åðåç íåóíèòàðíûå ýôôåêòû, â îáùåì, ìàë�î. Êàê ðåçóëü-
òàò, êâàíòîâàÿ ìåõàíèêà è êâàíòîâàÿ õèìèÿ îñòàþòñÿ ïðèìåíèìûìè êàê
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õîðîøàÿ àïïðîêñèìàöèÿ ìîëåêóëÿðíûõ ñòðóêòóð. Òåì íå ìåíåå, íåñìîò-
ðÿ íà èõ ìàëûå ÷èñëîâûå çíà÷åíèÿ, èíâàðèàíòíîå ñëîæåíèå íåóíèòàðíûõ
âçàèìîäåéñòâèé è ýôôåêòîâ èìååò äðàìàòè÷åñêèå íàó÷íûå ñëåäñòâèÿ òà-
êîé âåëè÷èíû, ÷òî ýòî ïîäðàçóìåâàåò íîâûå ýôôåêòû è ñâÿçàííûå ñ íèìè
òåõíîëîãèè, êîòîðûå ïðîñòî íåìûñëèìû â ðàìêàõ êâàíòîâîé õèìèè (ñì.
Ãëàâû 7 è 8).

Äðóãîé âàæíîé öåëüþ àäðîííîé õèìèè ÿâëÿåòñÿ äîñòèæåíèå íàó÷íî-
ãî âîñïðîèçâåäåíèÿ íåîáðàòèìûõ ïðîöåññîâ (òàêèõ êàê õèìè÷åñêèå ðå-
àêöèè), òî åñòü âîñïðîèçâåäåíèÿ, îñíîâàííîãî íà äåéñòâèòåëüíî íåîáðà-
òèìîé ñòðóêòóðå, ïðåäñêàçûâàþùåãî èíâàðèàíòíûå ÷èñëà, êîòîðûå ïîä-
òâåðæäàþòñÿ èçìåðåíèÿìè.

Êàê õîðîøî èçâåñòíî, êâàíòîâàÿ õèìèÿ íåñïîñîáíà âîñïðîèçâîäèòü
íåîáðàòèìûå ïðîöåññû. Ýòî ïðîèñõîäèò èç-çà òîãî, ÷òî êâàíòîâàÿ õèìèÿ
ìîæåò âîñïðîèçâîäèòü ñèñòåìû òîëüêî ÷åðåç ãàìèëüòîíèàí H = p2/2×
m+V (r, p), â òî âðåìÿ êàê âñå ñóùåñòâóþùèå â ïðèðîäå ïîòåíöèàëû (òà-
êèå êàê ýëåêòðè÷åñêèé, ìàãíèòíûé, ãðàâèòàöèîííûé è äðóãèå) ÿâëÿþòñÿ
ñòðîãî îáðàòèìûìè áåç êàêèõ-ëèáî èçâåñòíûõ èñêëþ÷åíèé. Áîëåå òîãî,
âñå ãåîìåòðè÷åñêèå è äðóãèå àêñèîìû ìàòåìàòèêè, ëåæàùåé â îñíîâå
êâàíòîâîé õèìèè, ñòðîãî îáðàòèìû. Ýòî ïðèâîäèò ê òîìó, ÷òî âñå ïî-
ïûòêè âîñïðîèçâåñòè íåîáðàòèìûå ïðîöåññû ÷åðåç êâàíòîâóþ õèìèþ íå
ìîãóò âûäåðæàòü ïðîâåðêó âðåìåíåì èëè íàó÷íîé ñòðîãîñòüþ.

Êàê ïðîäåëàíî â äåòàëÿõ â ïðåäûäóùåé Ãëàâå, íàøå èíâàðèàíòíîå
âîñïðîèçâåäåíèå íåîáðàòèìîñòè íà÷èíàåòñÿ ñ íàèáîëåå ôóíäàìåíòàëü-
íîãî ïîíÿòèÿ, � îòñóòñòâèÿ ñèììåòðè÷íîãî õàðàêòåðà îñíîâíîé åäèíèöû
òåîðèè. Òîãäà, òà æå íåîáðàòèìîñòü ðàñïðîñòðàíÿåòñÿ íà óðîâíå âñåõ
ïîñëåäóþùèõ ìàòåìàòè÷åñêèõ ñòðóêòóð. Â ýòîé ãëàâå ìû ïîêàæåì, ÷òî
ôèçè÷åñêèå è õèìè÷åñêèå òåîðèè, îñíîâàííûå íà òàêîé íåîáðàòèìîé ìà-
òåìàòèêå, ìîãóò äåéñòâèòåëüíî îáåñïå÷èâàòü åäèíñòâåííî èçâåñòíîå àê-
ñèîìàòè÷åñêè ñîãëàñîâàííîå è èíâàðèàíòíîå âîñïðîèçâåäåíèå íåîáðàòè-
ìîñòè � îò êëàññè÷åñêîãî äî êâàíòîâîãî îïèñàíèÿ.

Åùå îäíîé öåëüþ êîíñòðóèðîâàíèÿ àäðîííîé õèìèè ÿâëÿåòñÿ îáåñïå-
÷åíèå ìåòîäîâ íàó÷íîé îáðàáîòêè áèîëîãè÷åñêèõ ñòðóêòóð. Ïîìíÿ, ÷òî
öåíòðàëüíûì ñòîëïîì êâàíòîâîé ìåõàíèêè ÿâëÿåòñÿ âðàùàòåëüíàÿ ñèì-
ìåòðèÿ æåñòêèõ òåë, ëþáàÿ ïîïûòêà èññëåäîâàíèÿ áèîëîãè÷åñêèõ ñòðóê-
òóð íà ñåðüåçíîì íàó÷íîì îñíîâàíèè ÷åðåç êâàíòîâóþ õèìèþ, íåèçáåæíî
ïîäðàçóìåâàåò, ÷òî òàêàÿ ñòðóêòóðà ÿâëÿåòñÿ èäåàëüíî æåñòêîé, èäåàëü-
íî îáðàòèìîé è èäåàëüíî ïîñòîÿííîé, (êàê â ñëó÷àå êðèñòàëëà). Ïîïûòêà
ñíÿòü îäíî èç ýòèõ íåñîãëàñîâàííîñòåé ñ íàìåðåíèåì ñîõðàíèòü îðèãè-
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íàëüíóþ òåîðèþ ìîæåò áûòü ëåãêî îòáðîøåíà êàê íåíàó÷íàÿ, òàê êàê
îíà îìðà÷àåòñÿ ìàññîé íåñîãëàñîâàííîñòåé.

Êàê î÷åâèäíî, óæå â ìàòåìàòè÷åñêîé ñòðóêòóðå ïðåäñòàâëåííîé â
ïðåäûäóùåé ãëàâå, àäðîííàÿ õèìèÿ äåéñòâèòåëüíî ïîçâîëÿåò âîñïðîèç-
âåäåíèå áèîëîãè÷åñêèõ ñòðóêòóð êàê äåôîðìèðóåìûõ, íåîáðàòèìûõ è ñ
êîíå÷íûì âðåìåíåì. Îäíàêî, â ýòîé ïðîöåäóðå, ïîëó÷àåìûå â ðåçóëü-
òàòå ìåòîäû ñòàíîâÿòñÿ ìóëüòèðàçìåðíûìè, ïîýòîìó ïðèîáðåòàþò íåèç-
áåæíóþ ñëîæíîñòü. Â îêîí÷àòåëüíîì àíàëèçå, ñëîæíîñòü áèîëîãè÷åñêèõ
ñòðóêòóð äðàìàòè÷åñêè ìàñøòàáíåå ýëåìåíòàðíûõ àêñèîì êâàíòîâîé ìå-
õàíèêè è êâàíòîâîé õèìèè.

Äëÿ ïîíèìàíèÿ ýòîé ãëàâû, òðåáóþòñÿ íåêîòîðûå çíàíèÿ àíàëèòè÷å-
ñêîé ìåõàíèêè, êâàíòîâîé ìåõàíèêè è êâàíòîâîé õèìèè è íîâîé ìàòåìà-
òèêè, î÷åð÷åííîé â ïðåäûäóùåé ãëàâå. Ïðîñòûå ìåòîäû äëÿ ÿâíîãî êîí-
ñòðóèðîâàíèÿ êëàññè÷åñêîé è îïåðàòîðíîé àäðîííîé õèìèè áóäóò òàêæå
ïðåäñòàâëåíû â ïîìîùü ÷èòàòåëÿì ìåíåå ñêëîííûì ê ñëîæíîé ìàòåìà-
òèêå.

×èòàòåëü äîëæåí òàêæå èìåòü â âèäó, ÷òî êâàíòîâàÿ ìåõàíèêà è
êâàíòîâàÿ õèìèÿ èìåþò òîëüêî îäíó ôîðìóëèðîâêó � òðàäèöèîííóþ
[2]. Íàïðîòèâ, àäðîííûå òåîðèè èìåþò äâå ðàçëè÷íûå ôîðìóëèðîâêè: íà
îáîáùåííûõ ïðîñòðàíñòâàõ íàä îáîáùåííûìè ïîëÿìè è â ïðîåêöèè íà
îáû÷íûå ïðîñòðàíñòâà íàä îáû÷íûìè ïîëÿìè. Âî èçáåæàíèå ÷ðåçìåð-
íûõ ñëîæíîñòåé, â ýòîé ðàáîòå ìû áóäåì ÷àñòî ðàññìàòðèâàòü ïðîåê-
öèþ àäðîííûõ òåîðèé íà îáû÷íûå ïðîñòðàíñòâà íàä îáû÷íûìè ïîëÿìè
è îñòàâëÿòü ìàòåìàòè÷åñêè êîððåêòíóþ ôîðìóëèðîâêó íà îáîáùåííûõ
ïðîñòðàíñòâàõ ìàòåìàòè÷åñêèì èññëåäîâàíèÿì.

3.2 Êëàññè÷åñêèå îñíîâû àäðîííîé õèìèè

3.2.1 Èñòîðè÷åñêîå ó÷åíèå Ëàãðàíæà è Ãàìèëüòîíà

Öåíòðàëüíûìè àíàëèòè÷åñêèìè óðàâíåíèÿìè àäðîííîé ìåõàíèêè ÿâ-
ëÿþòñÿ îðèãèíàëüíûå óðàâíåíèÿ Ëàãðàíæà è Ãàìèëüòîíà [5], êîòîðûå
íå ÿâëÿþòñÿ òåìè, êîòîðûå èñïîëüçîâàëèñü õèìèåé íà ïðîòÿæåíèè 20-
ãî âåêà, à ÿâëÿþòñÿ òåìè, êîòîðûå áûëè ïåðâîíà÷àëüíî ïðåäëîæåíû � ñ
íàëè÷èåì âíåøíèõ ÷ëåíîâ,

d
dt

∂L(t,r, ¢r)
∂ ¢r

− ∂L(t,r, ¢r)
∂r

= F(t,r, ¢r), (3.1a)
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dr
dt

=
∂H(t,r,p)

∂p
,

dp
dt

= −∂H(t,r,p)
∂r

+F(t,r,p, . . .), (3.1b)

ãäå r = {rk}, ¢r = {¢rk}, p = {pk}, F = {Fk}. Âñå îñòàâøèåñÿ îðèãèíàëüíûå
êîíñòðóêöèè àíàëèòè÷åñêîé ìåõàíèêè, òàêèå êàê èçâåñòíàÿ òåîðèÿ ßêî-
áè [5c], òàêæå áûëè ñôîðìóëèðîâàíû äëÿ ïðàâèëüíûõ àíàëèòè÷åñêèõ
óðàâíåíèé ñ âíåøíèìè ÷ëåíàìè.

Âíåøíèå ÷ëåíû ìîãóò áûòü íàéäåíû â áîëüøèíñòâå èññëåäîâàíèé
âïëîòü äî íà÷àëà 20-ãî âåêà, ñ ýòîãî ìîìåíòà îíè áûëè ñîêðàùåíû ñî-
ãëàñíî óñïåøíîìó ïðèìåíåíèþ óñå÷åííûõ àíàëèòè÷åñêèõ óðàâíåíèé.

d
dt

∂L(t,r, ¢r)
∂ ¢r

− ∂L(t,r, ¢r)
∂r

= 0, (3.2a)

dr
dt

=
∂H(t,r,p)

∂p
,

dp
dt

= −∂H(t,r,p)
∂r

, (3.2b)

äëÿ âîñïðîèçâåäåíèÿ ïëàíåòàðíûõ è àòîìíûõ ñòðóêòóð. Âíåøíèå ÷ëåíû
â îáùåì èçáåãàëèñü íà ïðîòÿæåíèè 20-ãî âåêà, ïîñêîëüêó äîïîëíåíèå
ïîäðàçóìåâàëî î÷åâèäíîå îòêëîíåíèå îò ãëàâíîé ñòðóêòóðû, � òåîðèè
îòíîñèòåëüíîñòè Ãàëèëåÿ èëè Ýéíøòåéíà.

Îäíàêî, Ëàãðàíæ è Ãàìèëüòîí â ñâîèõ îðèãèíàëüíûõ ðóêîïèñÿõ äî-
âîëüíî ÿñíî âûðàæàëè âçãëÿä, ÷òî îäíà ôóíêöèÿ, íàçûâàåìàÿ ñåãîäíÿ
ëàãðàíæèàíîì èëè ãàìèëüòîíèàíîì, íå ìîæåò âîñïðîèçâåñòè âñþ ôèçè-
÷åñêóþ ðåàëüíîñòü, ïîñêîëüêó òàêàÿ åäèíñòâåííàÿ ôóíêöèÿ ìîæåò âîñ-
ïðîèçâåñòè òîëüêî ñèëû, îïèñûâàåìûå ïîòåíöèàëîì. Âñå îñòàëüíûå ñèëû
è ýôôåêòû êîíòàêòíîãî, íåïîòåíöèàëüíîãî òèïà áûëè âîñïðîèçâîäèìû
âíåøíèìè ÷ëåíàìè F(t,r,p, . . .).

Êëàññè÷åñêèå îñíîâû àäðîííîé õèìèè òî÷íî äàþòñÿ âûøåóêàçàííûì
èñòîðè÷åñêèì ó÷åíèåì, òî åñòü, ñëåäóÿ çàáûòîìó íàñëåäñòâó Ëàãðàíæà
è Ãàìèëüòîíà, ìû ïðèíèìàåì, ÷òî ãàìèëüòîíèàí H âîñïðîèçâîäèò âñå
âîçìîæíûå âçàèìîäåéñòâèÿ íà ðàññòîÿíèè, âûâîäèìûå èç ïîòåíöèàëà,
â òî âðåìÿ êàê âíåøíèå ÷ëåíû F âîñïðîèçâîäÿò êîíòàêòíûå è äðóãèå
îñîáåííîñòè è ýôôåêòû, íå âîñïðîèçâîäèìûå ïîòåíöèàëîì èëè ãàìèëü-
òîíèàíîì.

Áîëåå òîãî, äîïîëíèòåëüíîå ó÷åíèå Ëàãðàíæà è Ãàìèëüòîíà, òàêæå
çàáûòîå â 20-ì âåêå, çàêëþ÷àåòñÿ â òîì, ÷òî èñòîêè íåîáðàòèìîñòè ñâÿçà-
íû ñ íåïîòåíöèàëüíûìè ñèëàìè, âîñïðîèçâîäèìûìè âíåøíèìè ÷ëåíàìè,
òàê êàê âñå ïîòåíöèàëüíûå âçàèìîäåéñòâèÿ, âîñïðîèçâîäèìûå ëàãðàíæè-
àíîì èëè ãàìèëüòîíèàíîì, ÿâëÿþòñÿ îáðàòèìûìè, êàê ýòî óïîìÿíóòî â
Ðàçäåëå 3.1.
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Ñëåäîâàòåëüíî, îòáðàñûâàíèå âíåøíèõ ÷ëåíîâ â ôóíäàìåíòàëüíûõ
àíàëèòè÷åñêèõ óðàâíåíèÿõ ïîäðàçóìåâàåò èçúÿòèå ñàìîãî íàó÷íîãî ñìûñ-
ëà, íåîáõîäèìîãî äëÿ âîñïðîèçâåäåíèÿ íåîáðàòèìîñòè. Ýòî ÿâëÿåòñÿ ïðè-
÷èíîé, ïî÷åìó èçíà÷àëüíûå, èñòîðè÷åñêèå âíåøíèå ÷ëåíû â àíàëèòè÷å-
ñêèõ óðàâíåíèÿõ èãðàþò ïîèñòèíå öåíòðàëüíóþ ðîëü äëÿ àäðîííîé õè-
ìèè.

Ïåðâîíà÷àëüíîé çàäà÷åé ýòîãî ðàçäåëà ÿâëÿåòñÿ íàõîæäåíèå ìåòîäîâ
äëÿ èíâàðèàíòíîé îáðàáîòêè âíåøíèõ ÷ëåíîâ, êàê íåîáõîäèìîå óñëîâèå
æèçíåñïîñîáíîñòè àíàëèòè÷åñêîé ìåõàíèêè.

3.2.2 Íåèçìåííîñòü èñòîðè÷åñêîãî ó÷åíèÿ

Âñåñòîðîííåå èññëåäîâàíèå, ïðîâåäåííîå â ìîíîãðàôèè [6a] ÷åðåç óñëî-
âèå èíòåãðèðóåìîñòè äëÿ ñóùåñòâîâàíèÿ ëàãðàíæèàíà èëè ãàìèëüòîíè-
àíà (òàê íàçûâàåìûå óñëîâèÿ âàðèàöèîííîãî ñàìîñîïðÿæåíèÿ), ïîäòâåð-
äèëî èñòîðè÷åñêîå ó÷åíèå Ëàãðàíæà è Ãàìèëüòîíà [5] î òîì, ÷òî óñå-
÷åííûå àíàëèòè÷åñêèå óðàâíåíèÿ ìîãóò âîñïðîèçâîäèòü â êîîðäèíàòàõ
íàáëþäàòåëÿ òîëüêî äîâîëüíî îãðàíè÷åííûé ïîäêëàññ íüþòîíîâñêèõ ñè-
ñòåì.

Ïðèâû÷íîå ïðåîáðàçîâàíèå ñèñòåì, êîòîðûå ÿâëÿþòñÿ íåãàìèëüòîíî-
âûìè â äàííîé ñèñòåìå îòñ÷åòà, ê ýêâèâàëåíòíûì ôîðìàì â äðóãèõ ñè-
ñòåìàõ, â êîòîðûõ îíè ïðèíèìàþò ãàìèëüòîíîâ õàðàêòåð (òî åñòü ðåäóê-
öèÿ îðèãèíàëüíûõ â óñå÷åííûå àíàëèòè÷åñêèå óðàâíåíèÿ ÷åðåç êîîðäè-
íàòíûå ïðåîáðàçîâàíèÿ) áóäåò ñòðîãî çàïðåùåíî â íàøèõ èññëåäîâàíèÿõ
èç ðàçëè÷íûõ ñîîáðàæåíèé. Â ïåðâóþ î÷åðåäü ïîòîìó ÷òî ìåòîäû, ëåæà-
ùèå â îñíîâå âûøåóïîìÿíóòîãî ïðåîáðàçîâàíèÿ (èçâåñòíîãî êàê òåîðå-
ìà Äàðáó â ñèìïëåêòè÷åñêîé ãåîìåòðèè, èëè òåîðåìà Ëè-Êåíèãà, â àíà-
ëèòè÷åñêîé ìåõàíèêå [6a]) ÿâëÿþòñÿ ñòðîãî ïðèìåíèìûìè ê ëîêàëüíî-
äèôôåðåíöèàëüíûì ñèñòåìàì, â òî âðåìÿ, êàê ìû â ïåðâóþ î÷åðåäü çà-
èíòåðåñîâàíû â îáðàáîòêå íåëîêàëüíî-èíòåãðàëüíûõ ýôôåêòîâ, äëÿ êî-
òîðûõ òîïîëîãè÷åñêèå îñíîâû ýòèõ ìåòîäîâ íåïðèìåíèìû.

Äàæå ïðèíèìàÿ ëîêàëüíóþ àïïðîêñèìàöèþ ÷åðåç ñòåïåííûå ðÿäû ïî
ñêîðîñòÿì, ðåäóêöèÿ áóäåò âñå ðàâíî çàïðåùåíà, òàê êàê íåîáõîäèìûå
ïðåîáðàçîâàíèÿ ñóùåñòâåííî íåëèíåéíû, ïîýòîìó îòîáðàæåíèå èíåðöè-
àëüíûõ ñèñòåì îòñ÷åòà íàáëþäàòåëÿ â ñóùåñòâåííî íåèíåðöèàëüíûå ñè-
ñòåìû, èìååò ñëåäñòâèåì íàðóøåíèå ïðèíöèïîâ îòíîñèòåëüíîñòè Ãàëè-
ëåÿ è Ýéíøòåéíà.

Íàêîíåö, èçâåñòíî, ÷òî íè îäíî ýêñïåðèìåíòàëüíîå îáîðóäîâàíèå íå
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ìîæåò áûòü ðàçìåùåíî â êîîðäèíàòàõ, ïðåîáðàçîâàííûõ ñîãëàñíî Äàðáó,
â êîòîðûõ, íàïðèìåð, r′ = exp[Nrp].

Èñõîäÿ èç âûøåïðèâåäåííûõ ïðè÷èí, ìû áóäåì äîïóñêàòü â íàøèõ
èññëåäîâàíèÿõ íåïîñðåäñòâåííî àíàëèòè÷åñêèå ïðåäñòàâëåíèÿ [6a, 6b],
à èìåííî, ïðåäñòàâëåíèÿ óðàâíåíèé äâèæåíèÿ ÷åðåç ôóíêöèîíàë äåé-
ñòâèÿ, êîòîðûé ðàññìàòðèâàåòñÿ â ôèêñèðîâàííîé èíåðöèàëüíîé ñèñòåìå
îòñ÷åòà íàáëþäàòåëÿ. Òîëüêî ïîñëå äîñòèæåíèÿ ýòîãî íåïîñðåäñòâåííî-
ãî ïðåäñòàâëåíèÿ, èñïîëüçîâàíèå ïðåîáðàçîâàíèé òåîðèè ìîæåò èìåòü
ïðàêòè÷åñêóþ óìåñòíîñòü.

3.2.3 Ïðîáëåìíûå àñïåêòû âíåøíèõ ÷ëåíîâ

Èññëåäîâàíèå óðàâíåíèé (3.1) âñêðûâàåò ìíîæåñòâî ìåòîäîëîãè÷å-
ñêèõ ïðîáëåì, ïîðîæäåííûõ ïðèñóòñòâèåì âíåøíèõ ÷ëåíîâ. Íàïîìíèì,
÷òî óðàâíåíèÿ (3.2), áåç âíåøíèõ ÷ëåíîâ, õàðàêòåðèçóþò âðåìåíí�óþ ýâî-
ëþöèþ,

dA
dt

= [A,H] =
∂A
∂ rk

∂H
∂ pk

− ∂H
∂ rk

∂A
∂ pk

, (3.3)

÷åðåç èçâåñòíûå ñêîáêè Ïóàññîíà [A,H], êîòîðûå, âî-ïåðâûõ, óäîâëåòâî-
ðÿþò âñåì óñëîâèÿì õàðàêòåðíûì äëÿ àëãåáðû (ïðàâûé è ëåâûé äèñ-
òðèáóòèâíûé çàêîí è çàêîí óìíîæåíèÿ íà ñêàëÿð) è âî âòîðûõ, ýòî Ëè
àëãåáðà. Äëÿ ñðàâíåíèÿ, àíàëèòè÷åñêèå óðàâíåíèÿ (3.1) ñ âíåøíèìè ÷ëå-
íàìè õàðàêòåðèçóþò îáîáùåííóþ âðåìåííóþ ýâîëþöèþ,

dA
dt

= (A,H) =
∂A
∂ rk

∂H
∂ pk

− ∂H
∂ rk

∂A
∂ pk

+
∂A
∂ pk

Fk, (3.4)

÷üè ñêîáêè (A,H) íå õàðàêòåðèçóþò êàêóþ-ëèáî àëãåáðó, êàê îáû÷íî
îïðåäåëåííóþ â ìàòåìàòèêå (òàê êàê ñêîáêè íàðóøàþò ïðàâûé äèñòðè-
áóòèâíûé çàêîí è ïðàâûé çàêîí óìíîæåíèÿ íà ñêàëÿð). Êàê ðåçóëüòàò,
óðàâíåíèÿ (3.1) äîëæíû áûòü ïåðåïèñàíû òàêèì îáðàçîì, ÷òîáû äîïóñ-
êàòü ñîãëàñîâàííóþ àëãåáðàè÷åñêóþ ñòðóêòóðó, èç-çà îòñóòñòâèÿ êîòî-
ðîé íåâîçìîæíî ýôôåêòèâíîå ïîêðûòèå îáû÷íîé àíàëèòè÷åñêîé ìåõà-
íèêè.

Áîëåå òîãî, î÷åâèäíî, ÷òî âðåìåííàÿ ýâîëþöèÿ (3.1b) íåêàíîíè÷íà.
Ñåãîäíÿ èçâåñòíî, ÷òî â òî âðåìÿ, êàê óñå÷åííûå óðàâíåíèÿ Ãàìèëüòîíà
(3.2b) îáëàäàþò èíâàðèàíòíûìè îñíîâíûìè åäèíèöàìè ïðîñòðàíñòâà è
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âðåìåíè (ïîñêîëüêó êàíîíè÷åñêèå ïðåîáðàçîâàíèÿ ñîõðàíÿþò, ïî îïðåäå-
ëåíèþ, åäèíèöû â ñèìïëåêòè÷åñêèõ ñòðóêòóðàõ è ñòðóêòóðàõ Ëè), ýòî íå
èìååò ìåñòà äëÿ óðàâíåíèé (3.1), êîãäà îíè ñôîðìóëèðîâàíû íà îáû÷íûõ
ïðîñòðàíñòâàõ íàä îáû÷íûìè ïîëÿìè. Êàê ðåçóëüòàò, óðàâíåíèÿ (3.1) íå
äîïóñêàþò íåäâóñìûñëåííûõ ïðèìåíåíèé äëÿ äåéñòâèòåëüíîãî èçìåðå-
íèÿ, êàê ïîäðîáíî èçó÷åíî â Ðàçäåëå 1.7.

Âûøåïðèâåäåííûå àðãóìåíòû òðåáóþò ïåðåôîðìóëèðîâêè óðàâíåíèé
(3.1) òàêèì îáðàçîì, ÷òîáû îíè:

1) áûëè çàïèñàíû â ôèêñèðîâàííîé èíåðöèàëüíîé ñèñòåìå îòñ÷åòà
ýêñïåðèìåíòàòîðà;

2) äîïóñêàëè èíâàðèàíòíûå åäèíèöû ïðîñòðàíñòâà è âðåìåíè;
3) îáëàäàëè ñîãëàñîâàííîé ñêîáî÷íîé àëãåáðîé âðåìåííîé ýâîëþöèè;
4) áûëè âûâîäèìû èç ïðèíöèïà íàèìåíüøåãî äåéñòâèÿ; è ïîñëåäíåå,

íî íå ìåíåå âàæíîå,
5) ñîõðàíÿëè àêñèîìàòè÷åñêóþ ñòðóêòóðó îáû÷íîé ãàìèëüòîíîâîé ìå-

õàíèêè (ñëó÷àé áåç âíåøíèõ ÷ëåíîâ).
Ñåãîäíÿ èçâåñòíî, ÷òî âûøåïðèâåäåííûå òðåáîâàíèÿ óäîâëåòâîðÿþò-

ñÿ èçî-, ãåíî- è ãèïåð-ôîðìóëèðîâêîé óðàâíåíèé (3.1), âïåðâûå ïðåäëî-
æåííûìè â ðàáîòå [7] è èçâåñòíûå ïîä íàçâàíèÿìè èçî-, ãåíî- è ãèïåð-
ìåõàíèêè Ãàìèëüòîíà-Ñàíòèëëè. Ýòè ìåõàíèêè ïðåäïîëàãàþòñÿ çäåñü â
êà÷åñòâå êëàññè÷åñêîé îñíîâû àäðîííîé õèìèè.

3.2.4 Êëàññèôèêàöèÿ óðàâíåíèé Ãàìèëüòîíà ñ âíåø-
íèìè ÷ëåíàìè

Íà ïðîòÿæåíèè áîëüøåé ÷àñòè 20-ãî âåêà ñóùåñòâîâàëà óâåðåííîñòü
â òîì, ÷òî äåñÿòü ïîëíûõ çàêîíîâ ñîõðàíåíèÿ, ëåæàùèõ â îñíîâå ãàëèëå-
åâñêîé òåîðèè îòíîñèòåëüíîñòè è ñïåöèàëüíîé òåîðèè îòíîñèòåëüíîñòè
(ñîõðàíåíèå ïîëíîé ýíåðãèè, èìïóëüñà, ìîìåíòà èìïóëüñà è ïîñòîÿíñòâî
äâèæåíèÿ öåíòðà ìàññ) ïðèìåíèìû åäèíñòâåííî ê çàìêíóòûì ñèñòåìàì
èçîëèðîâàííûõ ÷àñòèö ñ êîíñåðâàòèâíûìè âíóòðåííèìè ñèëàìè.

Ýòà óâåðåííîñòü áûëà ðàçðóøåíà èññëåäîâàíèÿìè ìîíîãðàôèè [6b]
(ñì. â ÷àñòíîñòè Ðàçäåë 6.3, ñòð. 236). Äåéñòâèòåëüíî, çàìêíóòàÿ ñèñòå-
ìà ÷àñòèö ñ êîíñåðâàòèâíûìè, òàê æå êàê è ñ íåïîòåíöèàëüíûìè, âíó-
òðåííèìè ñèëàìè, âîñïðîèçâîäèòñÿ âíåøíèìè ÷ëåíàìè Fk â óðàâíåíèÿõ
(3.1), â äåéñòâèòåëüíîñòè óäîâëåòâîðÿþùèìè âñåì äåñÿòè îáû÷íûì çà-
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êîíàì ñîõðàíåíèÿ, êîãäà âíåøíèå ñèëû óäîâëåòâîðÿþò óñëîâèÿì

∑
k

Fk(t,r, p) = 0, (3.5a)

∑
k

rk ∧Fk(t,r, p) = 0, (3.5b)

∑
k

pk ·Fk(t,r, p) = 0. (3.5c)

Âûøåïðèâåäåííûå óñëîâèÿ ñîñòàâëÿþò êëàññè÷åñêóþ îñíîâó íîâîãî
ïîíÿòèÿ ñâÿçàííûõ ñèñòåì, êîòîðûå òåõíè÷åñêè íàçûâàþòñÿ çàìêíóòû-
ìè âàðèàöèîííî íåñàìîñîïðÿæåííûìè (èëè çàìêíóòûìè íåãàìèëüòîíî-
âûìè) [6b], â òîì ñìûñëå, ÷òî ñèñòåìû óäîâëåòâîðÿþò âñåì îáû÷íûì
çàêîíàì ñîõðàíåíèÿ (çàìêíóòîñòü), õîòÿ îíè âàðèàöèîííî íå ñàìîñîïðÿ-
æåíû (íå âîñïðîèçâîäÿòñÿ ïðè èñïîëüçîâàíèè òîëüêî ãàìèëüòîíèàíà).

×èòàòåëü äîëæåí èìåòü â âèäó, ÷òî ïðèìèòèâíàÿ êëàññè÷åñêàÿ ñòðóê-
òóðà íîâîé ìîäåëè ìîëåêóëÿðíûõ ñâÿçåé, ïðåäñòàâëåííàÿ â ñëåäóþùèõ
ãëàâàõ, òî÷íî äàåòñÿ âûøåóïîìÿíóòûìè çàìêíóòûìè íåñàìîñîïðÿæåí-
íûìè ñèñòåìàìè.

Ðàñøèðåííûé êëàññ îòêðûòûõ íåñàìîñîïðÿæåííûõ ñèñòåì, î÷åâèäíî,
âêëþ÷àåò â ñåáÿ ñèñòåìû, â êîòîðûõ ïî êðàéíåé ìåðå îäíî èç óñëîâèé
(3.5) íàðóøåíî âíåøíèìè ÷ëåíàìè, îòâå÷àþùèìè çà îáìåí ýíåðãèåé, èì-
ïóëüñîì èëè ìîìåíòîì èìïóëüñà ñ âíåøíèìè ñèñòåìàìè.

Â çàêëþ÷åíèå, êëàññèôèêàöèÿ â ìîíîãðàôèè [6b] âñåõ âîçìîæíûõ
ñèñòåì, õàðàêòåðèçóþùèõñÿ ãàìèëüòîíîâûìè óðàâíåíèÿìè ñ âíåøíèìè
÷ëåíàìè, äàåòñÿ ñëåäóþùèì:

1) Çàìêíóòûå ñàìîñîïðÿæåííûå ñèñòåìû, â êîòîðûõ âñå ñèëû êîíñåð-
âàòèâíû è âíåøíèå ÷ëåíû ðàâíû íóëþ. Ýòè ñèñòåìû ÿâíî îáðàòèìû âî
âðåìåíè è ñîñòàâëÿþò êëàññè÷åñêóþ îñíîâó âñåõ ìîäåëåé îáû÷íîé êâàí-
òîâîé ìåõàíèêè. Õàðàêòåðíûé ïðèìåð äàåòñÿ ïëàíåòàðíûìè ñèñòåìàìè.

2) Çàìêíóòûå íåñàìîñîïðÿæåííûå ñèñòåìû, â êîòîðûõ âñå ïîòåíöè-
àëüíûå ñèëû ÿâëÿþòñÿ êîíñåðâàòèâíûìè è âíåøíèå ñèëû îòëè÷íû îò
íóëÿ, îäíàêî, óäîâëåòâîðÿþò óñëîâèÿì (3.5). Ýòè ñèñòåìû ñîñòàâëÿþò
î÷åâèäíîå îáîáùåíèå ïåðâûõ, îíè â îáùåì íåîáðàòèìû è ñîñòàâëÿþò
êëàññè÷åñêóþ îñíîâó èçîõèìèè. Õàðàêòåðíûé ïðèìåð äàåòñÿ Þïèòåðîì,
èçîëèðîâàííûì îò îñòàëüíîé Âñåëåííîé. Ýòà ñèñòåìà äåéñòâèòåëüíî óäî-
âëåòâîðÿåò âñåì äåñÿòè ïîëíûì çàêîíàì ñîõðàíåíèÿ, îäíàêî âíóòðåííÿÿ
ñòðóêòóðà èìååò âèõðåâûå äâèæåíèÿ ñ ïåðåìåííûìè óãëîâûìè ìîìåíòà-
ìè, âèäèìûìè â òåëåñêîï, è ÿâíóþ íåîáðàòèìîñòü.
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3) Îòêðûòûå íåñàìîñîïðÿæåííûå ñèñòåìû, â êîòîðûõ ïîòåíöèàëüíûå
è íåïîòåíöèàëüíûå ñèëû ÿâëÿþòñÿ (äîñòàòî÷íî ãëàäêèìè) ïðîèçâîëüíû-
ìè, è â îáùåì íàðóøåíû óñëîâèÿ (3.5). Ýòè ñèñòåìû î÷åâèäíî îòêðûòû,
â ñìûñëå âçàèìîäåéñòâèÿ ñ ñèñòåìàìè ïðèíÿòûìè êàê âíåøíèå, â îá-
ùåì íåîáðàòèìû è ñîñòàâëÿþò îñíîâó ãåíîõèìèè. Õàðàêòåðíûì ïðèìå-
ðîì ÿâëÿåòñÿ êîñìè÷åñêèé êîðàáëü âõîäÿùèé â àòìîñôåðó Çåìëè, êîãäà
îñòàëüíàÿ ïëàíåòà ðàññìàòðèâàåòñÿ êàê âíåøíÿÿ ñèñòåìà.

Äðóãèì, äîâîëüíî îáùèì ïðåäïîëîæåíèåì ôèçèêè 20-ãî âåêà, îïðî-
âåðãàåìûì èññëåäîâàíèÿìè ÷åðåç óñëîâèÿ âàðèàöèîííîãî ñàìîñîïðÿæå-
íèÿ [6], ÿâëÿåòñÿ òî, ÷òî âñå îòêðûòûå ñèñòåìû ìîãóò áûòü ñâåäåíû ê
çàìêíóòîé, îáû÷íîé, ãàìèëüòîíîâîé ôîðìå ÷åðåç äîáàâëåíèå âíåøíèõ
ñèñòåì. Äîñòèæåíèå çàìêíóòîñòè (â âûøåóêàçàííîì ñìûñëå óäîâëåòâî-
ðåíèÿ âñåì äåñÿòè çàêîíàì ñîõðàíåíèÿ â íàøåì ïðîñòðàíñòâå-âðåìåíè),
÷åðåç äîáàâëåíèå âíåøíèõ ñèñòåì, î÷åâèäíî. Îäíàêî, ðåçóëüòèðóþùàÿ
íîâàÿ ñèñòåìà ÿâëÿåòñÿ îáû÷íîé ãàìèëüòîíîâîé, òîëüêî êîãäà ñèñòåìà
îáðàçîâàíà òî÷å÷íûìè ÷àñòèöàìè ñ êîíñåðâàòèâíûìè, äåéñòâóþùèìè
íà ðàññòîÿíèè âçàèìîäåéñòâèÿìè, áåç ñòîëêíîâåíèé. Íàîáîðîò, åñëè îðè-
ãèíàëüíûå ñîñòàâëÿþùèå ÿâëÿþòñÿ ïðîòÿæåííûìè ÷àñòèöàìè ñ ïîòåí-
öèàëüíûìè èëè íåïîòåíöèàëüíûìè âçàèìîäåéñòâèÿìè, ðåçóëüòèðóþùàÿ
çàìêíóòàÿ ñèñòåìà íå ìîæåò áûòü îáû÷íîé ãàìèëüòîíîâîé, è ýòî îïðàâ-
äûâàåò âûøåïðèâåäåííóþ êëàññèôèêàöèþ.

3.2.5 Èçîìåõàíèêà Ãàìèëüòîíà-Ñàíòèëëè

Êîãäà âíåøíèå ÷ëåíû óäîâëåòâîðÿþò óñëîâèÿì (3.5), ðåøåíèå ïðî-
áëåìàòè÷íûõ àñïåêòîâ èç Ðàçäåëà 3.2.3 âîçìîæíî ïðè ïîìîùè èçîìàòå-
ìàòèêè, èçëîæåííîé â Ðàçäåëå 2.2, ïðèâîäÿùåé ê òàê íàçûâàåìîé èçîìå-
õàíèêå Ãàìèëüòîíà-Ñàíòèëëè [7].

Ïåðåôîðìóëèðîâêà óðàâíåíèé (3.1b) òðåáóåò â ýòîì ñëó÷àå èñïîëü-
çîâàíèÿ 6-ìåðíîãî èçîôàçîâîãî ïðîñòðàíñòâà T ∗Ê(r̂, δ̂ , R̂) (Ðàçäåë 2.2.3
èëè, áîëåå òî÷íî, èçîñèìïëåêòè÷åñêîé ãåîìåòðèè [7]) ñ ëîêàëüíûìè êîîð-
äèíàòàìè b̂ = {bµ}= {bµ}× Î6 = {rk, pk}× Î6, îïðåäåëåííîé â ñîîòâåòñòâèè
ñ 6-ìåðíîé ãåíîåäèíèöåé [loc. cit.]

Î6 =Diag.(Î3, T̂3), Î3 = 1/T̂3 > 0. (3.6)

Ïîñëåäíÿÿ ñòðóêòóðà ñóùåñòâóåò áëàãîäàðÿ òîìó ôàêòó, ÷òî r̂k ýòî êîí-
òðàâàðèàíòíàÿ âåëè÷èíà, â òî âðåìÿ êàê p̂k ýòî êîâàðèàíòíàÿ âåëè÷èíà,
äëÿ êîòîðûõ d̂r̂k = Îk

i ×dr̂i è d̂ p̂k = T̂ i
k ×d p̂i.
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Èãíîðèðóÿ äëÿ ïðîñòîòû èçîïðîèçâîäíóþ ïî âðåìåíè, íî èñïîëüçóÿ
èçîïðîèçâîäíûå ïî êîîðäèíàòàì è èìïóëüñàì, óðàâíåíèÿ (3.1b) òîãäà ìî-
ãóò áûòü òî÷íî ïåðåïèñàíû â âèäå ãåíîóðàâíåíèé Ãàìèëüòîíà-Ñàíòèëëè
[7]

(ω)×
(

drk/dt
d pk/dt

)
=

(
03×3 −I3×3
I3×3 03×3

)
×

(
drk/dt
d pk/dt

)
=

( −d pk/dt
drk/dt

)
=

(
∂̂ Ĥ/∂̂ rk

∂̂ Ĥ/∂̂ pk

)
=

(
T̂ i

k ×∂ Ĥ/∂ ri

Îk
i ×∂ Ĥ/∂ pi

)
,

(3.7a)

Ĥ = p̂k×̂ p̂k/2̂×̂m̂+V̂ (r̂) = [pk × pk/2×m+V (r)]× Î3, (3.7b)

T̂3 =Diag.[I −F/(∂H/∂ r)], (3.7c)

ãäå ω ýòî êàíîíè÷åñêèé ñèìïëåêòè÷åñêèé òåíçîð, âñå îáîáùåííûå ïðî-
èçâåäåíèÿ èçîòîïè÷åñêèå, òî åñòü A×̂B = A × T̂3 × B è ñâåðòêà ïî ïî-
âòîðÿþùèìñÿ k-èíäåêñàì ïðîèñõîäèò â èçîïðîñòðàíñòâå ñ èçîìåòðèêîé
δ̂> = T̂3 ×δ ; r = {rk}, ¢r = {¢rk}, p = {pk}, F = {Fk}.

Êàê ìîæíî âèäåòü, ãëàâíûé ìåõàíèçì óðàâíåíèé (3.7) çàêëþ÷àåòñÿ
â òðàíñôîðìàöèè âíåøíèõ ÷ëåíîâ F â ÿâíûé âèä èçîòîïè÷åñêîãî ýëå-
ìåíòà T̂3. Êàê ñëåäñòâèå, ïåðåôîðìóëèðîâêà (3.7), î÷åâèäíî, íàïðÿìóþ
çàâèñèò îò ñïîñîáíîñòè âîñïðîèçâåñòè íåãàìèëüòîíîâû ñèëû è ýôôåêòû
îáîáùåíèåì åäèíèöû òåîðèè.

Çàìåòèì, â ÷àñòíîñòè, ÷òî âíåøíèå ÷ëåíû âíåäðÿþòñÿ â èçîïðîèç-
âîäíûå. Îäíàêî, çàïèñàííûå ÿâíî, óðàâíåíèÿ (3.1) è (3.7) ñîâïàäàþò.
Çàìåòèì, ÷òî T̂3, êàê â ïðàâèëå (3.7c), ïîëíîñòüþ ñèììåòðè÷íî, ïîýòîìó
ïðèåìëåìî êàê èçîòîïè÷åñêèé ýëåìåíò èçîìàòåìàòèêè. Çàìåòèì òàêæå,
÷òî âñå íåëîêàëüíûå è íåãàìèëüòîíîâû ýôôåêòû âñòàâëåíû â T̂ , ïîýòîìó
äîïóñêàåòñÿ èñïîëüçîâàíèå íîâîé òîïîëîãèè Ñàíòèëëè-Ñîóðëàñà-Òñàãàñà
[7] (òîïîëîãèÿ, êîòîðàÿ âñþäó ëîêàëüíî-äèôôåðåíöèàëüíà è îáû÷íà, çà
èñêëþ÷åíèåì åäèíèöû).

Íàêîíåö çàìåòèì, ÷òî èçîóðàâíåíèÿ Ãàìèëüòîíà-Ñàíòèëëè íåîáðà-
òèìû äëÿ âñåõ îáðàòèìûõ ãàìèëüòîíèàíîâ âñÿêèé ðàç, êîãäà âíåøíèå
÷ëåíû èëè, ýêâèâàëåíòíî, èõ ïðåäñòàâëåíèÿ ÷åðåç èçîåäèíèöó, íå èíâà-
ðèàíòíû îòíîñèòåëüíî îáðàùåíèÿ âðåìåíè,

F(t, . . .) 	= F(−t, . . .), or (3.8a)

T̂ (t, . . .) =Diag.[I −F(t, . . .)/(∂H/∂ t)] 	=
	= T̂ (−t, . . .) =Diag.[I −F(t, . . .)/(∂H/∂ r)].

(3.8b)
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(∂̂ Ĥ/∂̂ r̂)|t 	= (∂̂ Ĥ/∂̂ r̂)|−t , (∂̂ Ĥ/∂̂ p̂)|t 	= (∂̂ Ĥ/∂̂ p̂)|−t , (3.8c)

Â ÷àñòíîñòè, ñëåäóÿ íàøèì ïðåäïîëîæåíèÿì, ìû èìååì íåîáðàòèìîñòü
îòíîñèòåëüíî ñîõðàíåíèÿ ïîëíîé ýíåðãèè (ñì. ñëåäóþùèé ðàçäåë).

Äëÿ äàëüíåéøåãî, ïîëåçíî âîñïðîèçâåñòè óðàâíåíèÿ (3.7) â óíèôèöè-
ðîâàííûõ îáîçíà÷åíèÿõ

ω̂µν×̂
db̂ν

dt
=

∂̂ Ĥ(t, b̂)

∂̂ b̂µ
= T̂ ν

6µ × ∂ Ĥ(t,b)
∂bν , (3.9a)

ω̂µν = ωµν × Î6, b̂ = (r̂, p̂), T̂6 =Diag.(Î3, T̂3). (3.9b)

Åùå îäíà ïîëåçíàÿ âåðñèÿ àíàëèòè÷åñêèõ óðàâíåíèé (3.7) õàðàêòåðè-
çóåòñÿ ñëåäóþùèìè óíèôèöèðîâàííûìè îáîçíà÷åíèÿìè [6a, 6b]

R◦ = {R◦} = (pk,0), b = {bµ} = (rk, pk) (3.10a)

ωµν =
∂R◦

ν
∂bµ − ∂R◦

µ

∂bν . (3.10b)

Ó÷èòûâàÿ ñâîéñòâà èçîäèôôåðåíöèàëüíîãî èñ÷èñëåíèÿ, óðàâíåíèÿ
(3.9) ìîãóò áûòü çàïèñàíû êàê(

∂̂ R̂◦
ν

∂̂ b̂µ
− ∂̂ R̂◦

µ

∂̂ b̂ν

)
×̂db̂ν

dt
=

∂̂ Ĥ(b)

∂̂ b̂µ
= T̂ α

6µ × ∂H(b)
∂bα . (3.11)

Âàæíûì ñëåäñòâèåì ÿâëÿåòñÿ òî, ÷òî èçîóðàâíåíèÿ Ãàìèëüòîíà-Ñàíòèëëè
ñîâïàäàþò ñ óðàâíåíèÿìè Ãàìèëüòîíà áåç âíåøíèõ ÷ëåíîâ íà àáñòðàêò-
íîì óðîâíå. Äåéñòâèòåëüíî, êàê ïîêàçàíî â Ðàçäåëå 2.2, íà àáñòðàêòíîì
óðîâíå, âñå ðàçëè÷èÿ ìåæäó I è Î, × è ×̂, ∂ è ∂̂ è ò.ä., èñ÷åçàþò. Ýòî äî-
êàçûâàåò äîñòèæåíèå öåíòðàëüíîé öåëè èçîìåõàíèêè, � òîãî ñâîéñòâà,
÷òî àíàëèòè÷åñêèå óðàâíåíèÿ ñ âíåøíèìè ÷ëåíàìè äåéñòâèòåëüíî ìî-
ãóò áûòü èäåíòè÷íî ïåðåïèñàíû â ôîðìå ýêâèâàëåíòíîé àíàëèòè÷åñêèì
óðàâíåíèÿì áåç âíåøíèõ ÷ëåíîâ, ñ óñëîâèåì, îäíàêî, ÷òî ïåðåôîðìóëè-
ðîâêà äåëàåòñÿ ÷åðåç ðàñøèðåííóþ èçîìàòåìàòèêó.

Ñëåäóåò îòìåòèòü "íåïîñðåäñòâåííóþ óíèâåðñàëüíîñòü" óðàâíåíèé
(3.7), (3.9) è ñðàâíèòü ñ îãðàíè÷åííûìè âîñïðîèçâîäÿùèìè ñïîñîáíî-
ñòÿìè îáû÷íûõ óðàâíåíèé (3.2b). Äåéñòâèòåëüíî, óðàâíåíèÿ (3.7) ìîãóò
âîñïðîèçâîäèòü âñå âîçìîæíûå (õîðîøî îïðåäåëåííûå) ñèñòåìû ñ ëî-
êàëüíûìè è íåëîêàëüíûìè, òàê æå êàê è ñ ïîòåíöèàëüíûìè è íåïîòåí-
öèàëüíûìè ñèëàìè (óíèâåðñàëüíîñòü), â ôèêñèðîâàííûõ èíåðöèàëüíûõ
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êîîðäèíàòàõ ýêñïåðèìåíòàòîðà (íåïîñðåäñòâåííàÿ óíèâåðñàëüíîñòü). Çà-
ìåòèì, ÷òî ýòà óíèâåðñàëüíîñòü ñîõðàíÿåòñÿ òàêæå äëÿ âñåõ âîçìîæíûõ
íåëîêàëüíî-èíòåãðàëüíûõ ðåàëèçàöèé âíåøíèõ ñèë F , êîòîðûå çàïðåùå-
íû äëÿ óñå÷åííûõ ãàìèëüòîíîâûõ óðàâíåíèé. Îòìåòèì íàêîíåö ïðîñòî-
òó âîñïðîèçâåäåíèÿ âñåõ âîçìîæíûõ âíåøíèõ ñèë ÷åðåç àëãåáðàè÷åñêèå
óðàâíåíèÿ (3.7c). Äëÿ ñðàâíåíèÿ, êîíñòðóêöèÿ ëàãðàíæèàíà èëè ãàìèëü-
òîíèàíà äëÿ íåñàìîñîïðÿæåííûõ ñèñòåì, åñëè êîãäà è ñóùåñòâóåò, òðå-
áóåò ðåøåíèÿ íåëèíåéíûõ óðàâíåíèé â ÷àñòíûõ ïðîèçâîäíûõ [6a, 6b].

Ìû äîëæíû íàêîíåö çàìåòèòü, ÷òî óðàâíåíèÿ (3.7) áûëè ñôîðìóëè-
ðîâàíû, äëÿ ïðîñòîòû, ñ èñïîëüçîâàíèåì îáû÷íîãî âðåìåíè t è îáû÷íîé
ïðîèçâîäíîé ïî âðåìåíè d/dt, îòëè÷íûõ îò èçîâðåìåíè t̂ = t × Î (ñì. Ðèñ.
2.1) è èçîïðîèçâîäíîé d̂/̂d̂t̂. Òàêàÿ ôîðìóëèðîâêà äîñòàòî÷íà äëÿ èçó-
÷åíèÿ êëàññè÷åñêîé è êâàíòîâîé èçîõèìèè, òàê êàê ãëàâíûå ñèñòåìû,
êîòîðûå äîëæíû áûòü èçó÷åíû (ìîëåêóëÿðíûå ñòðóêòóðû), îáðàòèìû
âî âðåìåíè è ðåçóëüòàòû áóäóò îòíîñèòüñÿ ê íàøåìó îáû÷íîìó âðåìåíè.
Ðàñøèðåíèå óðàâíåíèé (3.7) äî âêëþ÷åíèÿ èçîâðåìåíè è ïðîèçâîäíîé ïî
èçîâðåìåíè ñäåëàíû â ðàáîòå [7] è ïðèâîäÿò ê çàìå÷àòåëüíûì äîïîëíè-
òåëüíûì ñòåïåíÿì ñâîáîäû èçîìåõàíèêè Ãàìèëüòîíà-Ñàíòèëëè.

3.2.6 Êëàññè÷åñêèå ñêîáêè Ëè-Ñàíòèëëè

Âàæíî ïðîâåðèòü, ÷òî óðàâíåíèÿ (3.7) è (3.9) ðåøàþò ïðîáëåìàòè÷-
íûå àñïåêòû âíåøíèõ ÷ëåíîâ, îòìå÷åííûå â Ðàçäåëå 3.2.3. Ýòî äåëàåòñÿ
çàìå÷àíèåì, ÷òî âðåìåííàÿ ýâîëþöèÿ óðàâíåíèé (3.7) èìååò ñòðóêòóðó
[7]

dÂ
dt

= [Â,̂Ĥ] =
∂̂ Â

∂̂ rk
×̂ ∂̂ Ĥ

∂̂ p̂k

− ∂̂ Ĥ

∂̂ rk
×̂ ∂̂ Â

∂̂ p̂k

=

(3.12)

=
(

∂A
∂ rk ×

∂H
∂ pk

− ∂H
∂ rk ×

∂A
∂ pk

)
× Î,

ãäå ñóììèðîâàíèå ïðîèñõîäèò â èçîïðîñòðàíñòâå. Îòìåòèì ñîõðàíåíèå
ïîëíîé ýíåðãèè H äàæå â òîì ñëó÷àå, êîãäà èçîòîïè÷åñêèé ýëåìåíò T̂ íå
ÿâëÿåòñÿ èíâàðèàíòîì îòíîñèòåëüíî îáðàùåíèÿ âðåìåíè,

dĤ
dt

= [Ĥ ,̂Ĥ] =
∂̂ Ĥ

∂̂ rk
×̂ ∂̂ Ĥ

∂̂ p̂k

− ∂̂ Ĥ

∂̂ rk
×̂ ∂̂ Ĥ

∂̂ p̂k

≡ 0, (3.13)
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Çàìåòèì, ÷òî ïðîåêöèÿ âûøåïðèâåäåííîãî âûðàæåíèÿ íà èçîïðîñòðàí-
ñòâà â åå ñîîòâåòñòâóþùåé ôîðìå íà îáû÷íûõ ïðîñòðàíñòâàõ ÷èòàåòñÿ
êàê

dH
dt

=
∂H
∂ rk ×

∂H
∂ pk

− ∂H
∂ pk

× ∂H
∂ rk +

∂H
∂ pk

×Fk =
∂H
∂ pk

×Fk ≡ 0, (3.14)

ãäå ïîñëåäíåå òîæäåñòâî ñîõðàíÿåòñÿ, â âèäó ïðèíÿòîãî óñëîâèÿ (3.5c).
Ñîõðàíåíèå ïîëíîé ýíåðãèè, òàê æå êàê è äðóãèå çàêîíû ñîõðàíåíèÿ,

ðåêîìåíäóåòñÿ äëÿ ïåðåôîðìóëèðîâêè áåç äâóñìûñëåííîñòåé ãàìèëüòî-
íîâûõ óðàâíåíèé (3.1b), â òåðìèíàõ èõ èçîòîïè÷åñêîé ôîðìû (3.7).

×èòàòåëü, îäíàêî, äîëæåí èìåòü â âèäó, ÷òî ïåðåôîðìóëèðîâêà (3.7)
"óíèâåðñàëüíà", òî åñòü êàñàåòñÿ âñåõ âîçìîæíûõ âíåøíèõ ÷ëåíîâ, âêëþ-
÷àÿ òå, äëÿ êîòîðûõ óñëîâèÿ (3.5) íàðóøåíû è ýíåðãèÿ áîëüøå íå ñî-
õðàíÿåòñÿ. Â ýòîì ïîñëåäíåì ñëó÷àå ñâîéñòâî (3.13) ïðîäîëæàåò áûòü
ñïðàâåäëèâûì, òî åñòü ïîëíàÿ ýíåðãèÿ ñîõðàíÿåòñÿ íà èçîïðîñòðàíñòâàõ
íàä èçîïîëÿìè, â òî âðåìÿ êàê åå ïðîåêöèÿ íà îáû÷íûå ïðîñòðàíñòâà íå
ñîõðàíÿåòñÿ.

Êàê ìîæíî âèäåòü, ïîñëåäíèé ñëó÷àé ìîæåò áûòü ïðè÷èíîé äâóñìûñ-
ëåííîñòåé äëÿ íåèñêóøåííîãî ÷èòàòåëÿ, õîòÿ ëåæàùèé â îñíîâå ìåõà-
íèçì äîâîëüíî ïðîñò. Â ñóùíîñòè, ïîëíàÿ ýíåðãèÿ ñîõðàíÿåòñÿ íà èçî-
ïðîñòðàíñòâå è íå ñîõðàíÿåòñÿ íà îáû÷íîì ïðîñòðàíñòâå, òàê êàê â ïåð-
âîì ñëó÷àå ýíåðãèÿ ñîîòíîñèòñÿ ñ îáîáùåííîé åäèíèöåé, êîòîðàÿ òî÷íî
èíâåðñíà ê ñòåïåíè íåñîõðàíåíèÿ. Î÷åâèäíî, ÷òî ïðè ýòèõ óñëîâèÿõ ãà-
ìèëüòîíèàí ñîõðàíÿåòñÿ. Òîò æå ãàìèëüòîíèàí íå ñîõðàíÿåòñÿ ïðè åãî
ïðîåêöèè íà îáû÷íîå ïðîñòðàíñòâî, òàê êàê â ýòîì ñëó÷àå îí ñîîòíîñèòñÿ
ñ òðèâèàëüíîé ïîñòîÿííîé åäèíèöåé I.

Îñíîâíûå ñêîáêè èçîóðàâíåíèé Ãàìèëüòîíà-Ñàíòèëëè (3.7) ÿâíî äà-
þòñÿ âûðàæåíèåì

[A,̂B] =
∂A
∂ r j

× T̂ j
i (t,r, p, . . .)× ∂B

∂ p j
− ∂B

∂ ri
× T̂ j

i (t,r, p, . . .)× ∂A
∂ p j

, (3.15)

è ìîãóò áûòü ïåðåïèñàíû èç óðàâíåíèé (3.9) â óíèôèöèðîâàííîì b̂-
îáîçíà÷åíèè [7]

[Â,̂B̂] = ∂̂ Â
∂̂ b̂µ ×̂ω̂µν×̂ ∂̂ B̂

∂̂ b̂ν =

= ( ∂A
∂bα × T̂ α

µ ×ωµν × T̂ β
ν × ∂B

∂bβ )× Î = ( ∂A
∂bα ×ωαβ × ∂B

∂bβ )× Î,
(3.16)
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ãäå ñóììèðîâàíèå âíîâü ïðîèçâîäèòñÿ ïî èçîïðîñòðàíñòâàì, ωµν ýòî êà-
íîíè÷åñêèé ñèìïëåêòè÷åñêèé òåíçîð óðàâíåíèé (3.9),

{ωµν} = {(|ωαβ |−1)µν} =
(

03×3 I3×3
−I3×3 03×3

)
, (3.17)

ÿâëÿåòñÿ êàíîíè÷åñêèì òåíçîðîì Ëè, è ìû èñïîëüçîâàëè ñâîéñòâî èíâà-
ðèàíòíîñòè (ñì. [loc. cit.], (2.67))

T̂ α
µ ×ωµν × T̂ β

ν = ωαβ . (3.18)

Êàê ìîæíî âèäåòü, èçîòîïè÷åñêàÿ ïåðåôîðìóëèðîâêà èñòîðè÷åñêèõ
óðàâíåíèé Ãàìèëüòîíà ñ âíåøíèìè ÷ëåíàìè ðåøàåò ïðîáëåìàòè÷íûå àñ-
ïåêòû, ïåðå÷èñëåííûå â Ðàçäåëå 3.2.3. Â îòëè÷èè îò ñêîáîê (3.4), îáîá-
ùåííûå ñêîáêè [Â,̂B̂] óäîâëåòâîðÿþò ëåâûì è ïðàâûì çàêîíàì óìíîæåíèÿ
íà ñêàëÿð è äèñòðèáóòèâíûì çàêîíàì, ïîýòîìó õàðàêòåðèçóþò ïîëíî-
ñòüþ ïðèåìëåìóþ (íåàññîöèàòèâíóþ) àëãåáðó.

Áîëåå òîãî, àëãåáðà, õàðàêòåðèçóþùàÿñÿ ñêîáêàìè [Â,̂B̂], óäîâëåòâî-
ðÿåò èçîòîïè÷åñêèì àêñèîìàì Ëè, ïîýòîìó ñóùåñòâóåò ðåàëèçàöèÿ èçî-
òåîðèè Ëè-Ñàíòèëëè, èçëîæåííàÿ â Ðàçäåëå 2.2.9. Âàæíûì ñâîéñòâîì
èçîñêîáîê [Â,̂B̂] ÿâëÿåòñÿ èõ ñîâïàäåíèå ñ îáû÷íûìè ñêîáêàìè Ïóàññîíà
íà àáñòðàêòíîì óðîâíå. Äåéñòâèòåëüíî, åäèíñòâåííîå ðàçëè÷èå ìåæäó
îáû÷íûìè è èçîòîïè÷åñêèìè ñêîáêàìè çàêëþ÷àåòñÿ â òîì, ÷òî ñóììèðî-
âàíèå â ïîñëåäíèõ, íàïðèìåð â ðåàëèçàöèè (3.13), èäåò ïî èçîïðîñòðàí-
ñòâàì, à â îñòàëüíîì îíè èäåíòè÷íû.

Ãåîìåòðè÷åñêèé àíàëîã óðàâíåíèé (3.9) äàåòñÿ èçîñèìïëåêòè÷åñêîé
ãåîìåòðèåé [7], êîòîðóþ ìû íå ìîæåì ðàññìàòðèâàòü çäåñü èç ñîîáðàæå-
íèé êðàòêîñòè. Ìû ïðîñòî ñäåëàåì çàìå÷àíèå äëÿ ÷èòàòåëåé èíòåðåñóþ-
ùèõñÿ ãåîìåòðèåé, ÷òî àáñòðàêòíîå òîæäåñòâî îáû÷íûõ è èçîòîïè÷åñêèõ
ñêîáîê ïîäðàçóìåâàåò àáñòðàêòíîå òîæäåñòâî ìåæäó ôóíäàìåíòàëüíû-
ìè ñèìïëåêòè÷åñêèìè è èçîñèìïëåêòè÷åñêèìè ôîðìàìè. Íà ñàìîì äåëå,
èçîñèìïëåêòè÷åñêàÿ ãåîìåòðèÿ ìîæåò áûòü ñôîðìóëèðîâàíà ñ èñïîëüçî-
âàíèåì âñåõ îáû÷íûõ ñèìâîëîâ, ïðîñòî ïîä÷èíÿÿ èõ çàòåì ðàñøèðåííîé
èçîòîïè÷åñêîé ðåàëèçàöèè. Âñå ýòî ïîäòâåðæäàåò, ÷òî èçîòîïèè ÿâëÿþò-
ñÿ íîâîé ñòåïåíüþ ñâîáîäû, êîòîðàÿ ñêðûòà â îáû÷íûõ ãåîìåòðè÷åñêèõ
èëè àëãåáðàè÷åñêèõ àêñèîìàõ.
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3.2.7 Ïðèíöèï íàèìåíüøåãî èçîäåéñòâèÿ

Ëåãêî âèäåòü, ÷òî óðàâíåíèÿ (3.7) âûâîäèìû èç ïðèíöèïà íàèìåíü-
øåãî èçîäåéñòâèÿ [7]

δ̂ Â = δ̂
t2∫
t1

(p̂k×̂d̂r̂k − Ĥ ×dt) =

= δ̂
t2∫
t1

(pk × Îk
i (t,r, p,d p/dt, . . .)× d̂r̂i − Ĥ ×dt) = 0.

(3.19)

Ýêâèâàëåíòíûé âàðèàöèîííûé ïðèíöèï çàïèñûâàåòñÿ â òåðìèíàõ îáî-
çíà÷åíèé (3.10), äëÿ êîòîðûõ ïðèíöèï íàèìåíüøåãî èçîäåéñòâèÿ,

Â = δ̂
t2∫
t1

(p̂k×̂d̂r̂k − Ĥ ×dt) ≡ δ̂
t2∫
t1

(R̂◦
µ×̂d̂b̂µ − Ĥ×̂dt) =

= δ̂
t2∫
t1

(R◦
µ × Îµ

6ν ×dbν −H ×dt) = 0,

(3.20)

äàåò óíèôèöèðîâàííóþ âåðñèþ (3.11), ãäå ìû, íå îãîâàðèâàÿ, ïðåäïîëà-
ãàåì îòáðàñûâàíèå ëèøíèõ èçîòîïè÷åñêèõ ïðîèçâåäåíèé.

Âûâîä, ãëàâíûì îáðàçîì, òðåáóåò ïîäíÿòèÿ âñåõ ÷àñòíûõ ïðîèçâîä-
íûõ è äèôôåðåíöèàëîâ îáû÷íîãî âàðèàöèîííîãî èñ÷èñëåíèÿ ñîãëàñíî
ïðàâèëàì èçîäèôôåðåíöèàëüíîãî èñ÷èñëåíèÿ. Â êà÷åñòâå àëüòåðíàòèâû
ìîæíî èñïîëüçîâàòü îáû÷íóþ âàðèàöèþ îáû÷íîãî äåéñòâèÿ è óæå òîãäà
ïîä÷èíÿòü ïðîèçâîäíûå è äèôôåðåíöèàëû èõ èçîòîïè÷åñêîé èíòåðïðå-
òàöèè.

Ýòî óñòàíàâëèâàåò èçîêàíîíè÷íîñòü òåîðèè (Ðàçäåë 2.2.8), à èìåí-
íî, åå ñïîñîáíîñòü ðåêîíñòðóèðîâàòü êàíîíè÷åñêóþ ñòðóêòóðó íà èçî-
ïðîñòðàíñòâå íàä èçîïîëÿìè, òàêóþ êàê ñòðóêòóðû p̂k×̂d̂r̂k −H ×dt. Ðàñ-
øèðåíèå äî èçîòîïèè âðåìåíè äîáàâëÿåò ñëåäóþùóþ ñòåïåíü ñâîáîäû
[7], êîòîðàÿ íå ñóùåñòâåííà äëÿ ýòîé ðàáîòû.

×èòàòåëü ìîæåò òåïåðü âèäåòü, ÷òî èçîìàòåìàòèêà íå ïðîñòî ôîð-
ìàëüíàÿ òåîðèÿ, ïîñêîëüêó ïðèâîäèò ê äîâîëüíî ãëóáîêèì ïîñëåäñòâèÿì.
Íàïîìíèì, ÷òî óðàâíåíèÿ Ãàìèëüòîíà ñ âíåøíèìè ÷ëåíàìè íå âûâîäè-
ìû âàðèàöèîííûì ïðèíöèïîì. Â ñâîþ î÷åðåäü, ýòî ìåøàëî óñòàíîâëåíèþ
îïåðàòîðíîãî àíàëîãà óðàâíåíèé (3.1b) íà ïðîòÿæåíèè âñåãî 20-ãî âåêà.

Òåïåðü ìû óòâåðæäàåì, ÷òî èäåíòè÷íàÿ ïåðåôîðìóëèðîâêà óðàâíå-
íèé (3.1b) â èçîóðàâíåíèå Ãàìèëüòîíà-Ñàíòèëëè ïîëíîñòüþ âûâîäèìà èç
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âàðèàöèîííîãî ïðèíöèïà. Â ñâîþ î÷åðåäü, ýòî ñêîðî ïîçâîëèò èäåíòè-
ôèêàöèþ óíèêàëüíîãî è íåäâóñìûñëåííîãî îïåðàòîðíîãî àíàëîãà, êîòî-
ðûé áóäåò ÿâëÿòüñÿ îñíîâîé äëÿ íîâîé ìîäåëè ìîëåêóëÿðíîé ñòðóêòóðû
ïðåäñòàâëåííîé â ñëåäóþùèõ ãëàâàõ.

Íåïîñðåäñòâåííàÿ óíèâåðñàëüíîñòü êëàññè÷åñêîé èçîõèìèè ìîæåò áûòü
òîãäà âèäíà èç ïðîèçâîëüíîñòè èíòåãðàëüíîãî ôóíêöèîíàëà èçîäåéñòâèÿ
(3.6), ñïðîåêòèðîâàííîãî íà îáû÷íûå ïðîñòðàíñòâà íàä îáû÷íûìè ïîëÿ-
ìè.

Âàæíûì ñâîéñòâîì ïðèíöèïà íàèìåíüøåãî èçîäåéñòâèÿ (3.19) ÿâëÿ-
åòñÿ ôóíêöèîíàëüíàÿ çûâèñèìîñòü îò ïðîèçâîäíûõ ïðîèçâîëüíîãî ïî-
ðÿäêà, êîòîðûå ÿâíî âñòàâëåíû â èçîòîïè÷åñêèé ýëåìåíò. Äëÿ ñðàâíåíèÿ,
îáû÷íîå äåéñòâèå ìîæåò áûòü çàâèñèìûì òîëüêî îò ïðîèçâîäíûõ ïåðâî-
ãî ïîðÿäêà dr/dt. Áîëåå îáùå, èçîòîïèè ïîçâîëÿþò ïåðåôîðìóëèðîâêó
õîðîøî âåäóùèõ ñåáÿ ôóíêöèîíàëîâ äåéñòâèÿ ïðîèçâîëüíîãî ïîðÿäêà â
èõ èäåíòè÷íóþ èçîêàíîíè÷åñêóþ ôîðìó (3.20). Âñå ýòî èìååò âàæíûå
äèíàìè÷åñêèå ñëåäñòâèÿ, èçó÷åííûå â ïîñëåäóþùèõ ãëàâàõ.

Äðóãèìè ñëîâàìè, ìû ìîæåì ñêàçàòü, ÷òî ëàãðàíæèàíû èëè âàðèà-
öèîííûå äåéñòâèÿ áîëåå âûñîêîãî ïîðÿäêà ÷åì ïåðâûé íåñóùåñòâåííû,
ïîòîìó ÷òî âñå îíè ìîãóò áûòü òîæäåñòâåííî ñâåäåíû ê èçîòîïè÷åñêîé
ôîðìå ïåðâîãî ïîðÿäêà âíåñåíèåì âñåõ ÷ëåíîâ áîëåå âûñîêîãî ïîðÿäêà â
èçîïðîèçâîäíûå. Ýòî âàæíûé ðåçóëüòàò, òàê êàê òåîðèè áîëåå âûñîêîãî
ïîðÿäêà ÷åì ïåðâûé, êàê èçâåñòíî, íå äîïóñêàþò èìåþùåãî ñìûñë ôà-
çîâîãî ïðîñòðàíñòâà è àíàëîãà ãàìèëüòîíèàíà, ïîñëåäíèé òèïè÷åí äëÿ
òåîðèé ïåðâîãî ïîðÿäêà. Êàê ðåçóëüòàò, ìåõàíèêà Ãàìèëüòîíà-Ñàíòèëëè
íåïîñðåäñòâåííî óíèâåðñàëüíà äëÿ âñåõ âîçìîæíûõ ïîðÿäêîâ.

3.2.8 Èçîóðàâíåíèÿ Ãàìèëüòîíà-ßêîáè-Ñàíòèëëè

Ïåðâûì âàæíûì ñëåäñòâèåì ïðèíöèïà íàèìåíüøåãî èçîäåéñòâèÿ ÿâ-
ëÿåòñÿ õàðàêòåðèñòèêà ñëåäóþùèõ óðàâíåíèé Ãàìèëüòîíà-ßêîáè-Ñàíòèë-
ëè [7]

∂ Â
∂ t

+ Ĥ = 0,
∂̂ Â

∂̂ r̂k
− p̂k = 0,

∂̂ Â

∂̂ p̂k

≡ 0, (3.21)

êîòîðûå ñêîðî áóäóò èìåòü îñíîâíîå çíà÷åíèå äëÿ èçîêâàíòîâàíèÿ.



3.2. ÊËÀÑÑÈ×ÅÑÊÈÅ ÎÑÍÎÂÛ ÀÄÐÎÍÍÎÉ ÕÈÌÈÈ 147

3.2.9 Ïðèìåðû êëàññè÷åñêèõ ïðèëîæåíèé

Òèïè÷íûì íüþòîíîâñêèì ïðèëîæåíèåì èçîìåõàíèêè Ãàìèëüòîíà-Ñàí-
òèëëè ÿâëÿåòñÿ êîñìè÷åñêèé êîðàáëü âõîäÿùèé â íàøó àòìîñôåðó, êîòî-
ðûé èñïûòûâàåò ëîêàëüíî ïîòåíöèàëüíûå ñèëû ïðèëîæåííûå ê ãðàâèòà-
öèîííîìó öåíòðó r, âîñïðîèçâîäèìûå ñ ïîìîùüþ V (r), òàê æå êàê è êîí-
òàêòíûå, íåëîêàëüíûå òîðìîçÿùèå ñèëû, çàâèñÿùèå îò ôîðìû êîðàáëÿ,
êîòîðûå ìîãóò áûòü çàïèñàíû â òåðìèíàõ ïîäõîäÿùåãî ÿäðà F(σ ,r,p, . . .),

m
dp
dt

= −∂H
∂r

+F , F =
∫

dσ F(σ ,r,p, . . .), (3.22)

ãäå îáîçíà÷àåò âàðèàöèîííóþ íåñàìîñîïðÿæåííîñòü (nonselfadjoint-
ness), à èìåííî, îòñóòñòâèå âûâîäèìîñòè èç ïîòåíöèàëà [6a].

Èçîàíàëèòè÷åñêîå âîñïðîèçâåäåíèå âûøåóêàçàííîé ñèñòåìû äàåòñÿ
òîãäà óðàâíåíèÿìè (3.7) ñ H = p2/2m +V (r) è T̂ = 1−F/(∂V/∂ r). ×èòà-
òåëü ìîæåò ëåãêî ñêîíñòðóèðîâàòü áîëüøîå ÷èñëî äðóãèõ íåïîñðåäñòâåí-
íûõ ïðåäñòàâëåíèé íåãàìèëüòîíîâûõ ñèñòåì.

Çàìåòèì, ÷òî èäåíòèôèêàöèÿ ôóíêöèîíàëà äåéñòâèÿ âïåðâûå ïîçâî-
ëÿåò ïðèëîæåíèå òåîðèè îïòèìàëüíîãî êîíòðîëÿ ê îïòèìèçàöèè ôîðìû
ïðîòÿæåííûõ îáúåêòîâ, äâèãàþùèõñÿ â òîðìîçÿùåé ñðåäå, áåç àïïðîê-
ñèìàöèè. Ýòà îïòèìèçàöèÿ áûëà íåâîçìîæíà èç-çà îòñóòñòâèÿ ïðèíöèïà
íàèìåíüøåãî äåéñòâèÿ.

Ñïåöèôè÷íûå êëàññè÷åñêèå ïðèëîæåíèÿ áóäóò èçó÷åíû â äàëüíåé-
øèõ ðàáîòàõ.

3.2.10 Ñâÿçü ìåæäó èçîòîïè÷åñêîé è áèðêãîôôîâîé
ìåõàíèêîé

Ìîíîãðàôèÿ [6b] ïîñâÿùåíà âñåñòîðîííåìó ïðåäñòàâëåíèþ îáîáùå-
íèÿ îáû÷íîé ãàìèëüòîíîâîé ìåõàíèêè (ñ óñå÷åííûìè àíàëèòè÷åñêèìè
óðàâíåíèÿìè), íàçâàííîé Ñàíòèëëè èç ÿñíûõ èñòîðè÷åñêèõ ñîîáðàæåíèé
áèðêãîôôîâîé ìåõàíèêîé (Birkhoffian mechanics). Ïðèíöèï íàèìåíüøåãî
äåéñòâèÿ ïîñëåäíåé ìåõàíèêè â óíèôèöèðîâàííûõ îáîçíà÷åíèÿõ äàåòñÿ
â âèäå

δA = δ
t2∫

t1

(Rµ ×dbµ −H ×dt) = 0, (3.23a)
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R = R(b) = {Rµ} = {Ak(r, p),Bk(r, p)}, (3.23b)

k = 1,2,3, µ,ν = 1,2,3,4,5,6, (3.23c)

à èìåííî, ãëàâíîå îòëè÷èå ìåæäó îáû÷íîé ãàìèëüòîíîâîé è áèðêãîôôî-
âîé ìåõàíèêîé çàêëþ÷àåòñÿ â òîì, ÷òî ïåðâàÿ õàðàêòåðèçóåòñÿ ÷àñòíîé
ðåàëèçàöèåé R◦ = (p,0), (3.10), â òî âðåìÿ êàê ïîñëåäíÿÿ õàðàêòåðèçóåòñÿ
îáùåé ôîðìîé R = R(r, p), òî åñòü ïðîèçâîëüíûìè (íåâûðîæäåííûìè)
ôóíêöèÿìè r è p.

Óðàâíåíèÿ Áèðêãîôôà ìîãóò áûòü áåç òðóäà ïîëó÷åíû èç ïðèíöèïà
(3.23) è ìîãóò áûòü çàïèñàíû â ñëåäóþùèõ êîâàðèàíòíîé è êîíòðàâàðè-
àíòíîé ôîðìàõ

Ωµν(b)× dbν

dt
=

∂H(b)
∂bµ , (3.24a)

dbµ

dt
= Ωµν(b)× ∂H(b)

∂bν , (3.24b)

Ωµν =
∂Rν
∂bµ − ∂Rµ

∂bν , (3.24c)

Ωµν = ||(Ωαβ )−1||µν . (3.24d)

Âàæíûì àñïåêòîì äëÿ àäðîííîé õèìèè ÿâëÿåòñÿ òî, ÷òî áèðêãîôôî-
âà ìåõàíèêà, êàê äîêàçàíî â [6b], òàêæå "íåïîñðåäñòâåííî óíèâåðñàëü-
íà" äëÿ âñåõ âîçìîæíûõ íüþòîíîâñêèõ ñèñòåì. Êàê ðåçóëüòàò, âñå âîç-
ìîæíûå ãàìèëüòîíîâû óðàâíåíèÿ (3.1b) ìîãóò áûòü âñåãäà ïðåäñòàâëåíû
óðàâíåíèÿìè (3.24) â ôèêñèðîâàííîé ñèñòåìå îòñ÷åòà b = (r, p) ýêñïåðè-
ìåíòàòîðà.

Îäíàêî, áèðêãîôôîâà ìåõàíèêà èìååò íåêàíîíè÷åñêóþ ñòðóêòóðó,
ïîýòîìó ñòðàäàåò îò ïðîáëåìàòè÷íûõ àñïåêòîâ, èçëîæåííûõ â Ðàçäåëå
1.7, â òî æå âðåìÿ îíà íå äîïóñêàåò èçâåñòíûõ, èëè êàê-íèáóäü èíà÷å
ñîãëàñîâàííûõ, îïåðàòîðíûõ îáðàçîâ íåñìîòðÿ íà ìíîæåñòâî ïîïûòîê.
Èç-çà ýòèõ íåäîñòàòêîâ öåëûå ãîäû, ïîñëåäóþùèå ïîñëå ïîÿâëåíèÿ ìîíî-
ãðàôèè [6b], óøëè íà ðàçðàáîòêó ïîäõîäÿùåé àíàëèòè÷åñêîé ìåõàíèêè
äëÿ íåóñå÷åííûõ íüþòîíîâñêèõ ñèñòåì, êîòîðàÿ äîëæíà áûëà áûòü ïî-
ñòðîåíà çàíîâî ñ ñàìûõ îñíîâ, è â êîíöå êîíöîâ ïðèâåëè ê êîíñòðóêöèè
èçîãàìèëüòîíîâîé ìåõàíèêè [7], êîòîðàÿ ðàçðåøèëà âñå íåäîñòàòêè áèðê-
ãîôôîâîé ìåõàíèêè.
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×èòàòåëþ ìîæåò áûòü èíòåðåñíî çíàòü, ÷òî ýòè òðóäíûå ïîèñêè ìîãóò
áûòü â êîíå÷íîì ñ÷åòå ñâåäåíû ê ñëåäóþùåé òîæäåñòâåííîé ïåðåôîðìó-
ëèðîâêå óðàâíåíèé Áèðêãîôôà â óðàâíåíèÿ Ãàìèëüòîíà-Ñàíòèëëè

dbµ

dt
= Ωµµ(b)× ∂H(b)

∂bν =
(3.24e)

= ωµν × T̂ ν
6α(b)× ∂H(b)

∂bν = ωµν × ∂̂H(b)

∂̂bν
.

Áîëåå ÿâíî, ïåðåôîðìóëèðîâêà îñíîâàíà íà:
1) ôàêòîðèçàöèè áèðêãîôôîâà òåíçîðà Ωµν(b), óðàâíåíèÿ (3.23c), â

êàíîíè÷åñêèé òåíçîð Ëè ωµν , (3.17),

Ωµν(b) = ωµν × T̂ ν
6µ(b); (3.25)

2) èíòåðïðåòàöèè 6×6-ìåðíîé ìàòðèöû ìíîæèòåëÿ T̂ êàê èçîòîïè÷å-
ñêîãî ýëåìåíòà òåîðèè â ôàçîâîì ïðîñòðàíñòâå è, ñàìîå ãëàâíîå, íà

3) âíåñåíèè òàêîãî èçîòîïè÷åñêîãî ýëåìåíòà â èçîïðîèçâîäíûå

T̂ ν
6µ(b)×∂ν = ∂̂µ . (3.26)

Ïîñëåäíÿÿ ïåðåôîðìóëèðîâêà ïðîèçâîäèò èçîãàìèëüòîíîâû óðàâíå-
íèÿ (3.9), êîòîðûå ôîðìàëüíî òîæäåñòâåííû îáû÷íûì (óñå÷åííûì) óðàâ-
íåíèÿì, äàæå åñëè ëåæàùèå â èõ îñíîâå óðàâíåíèÿ èìåþò íåóñå÷åííûå
âíåøíèå ÷ëåíû. Â ñâîþ î÷åðåäü, òàêàÿ ïåðåôîðìóëèðîâêà ðàçðåøàåò âñå
íåäîñòàòêè áèðêãîôôîâîé ìåõàíèêè, ïîòîìó ÷òî äîñòèãàåòñÿ ïîëíàÿ èí-
âàðèàíòíîñòü ÷åðåç ïîíÿòèå èçîêàíîíè÷íîñòè (ñì. Ðàçäåë 3.5), â òî æå
âðåìÿ äîïóñêàåòñÿ óíèêàëüíîå è íåäâóñìûñëåííîå îïåðàòîðíîå ïðåäñòàâ-
ëåíèå (ñì. Ðàçäåëû 3.3 è 3.4).

Ê êà÷åñòâå äîïîëíèòåëüíîãî çàìå÷àíèÿ ÷èòàòåëü äîëæåí èìåòü â âè-
äó, ÷òî êîíñòðóêöèÿ àíàëèòè÷åñêîãî âîñïðîèçâåäåíèÿ ÷åðåç óðàâíåíèÿ
Áèðêãîôôà äîñòàòî÷íî ãëàäêàÿ, íî ñ äðóãîé ñòîðîíû, ïðîèçâîëüíûå, â
îáùåì íåêîíñåðâàòèâíûå, íüþòîíîâñêèå ñèñòåìû â íåé äîâîëüíî ñëîæ-
íû, â âèäó òîãî, ÷òî îíà òðåáóåò ðåøåíèÿ íåëèíåéíûõ óðàâíåíèé â ÷àñò-
íûõ ïðîèçâîäíûõ èëè èíòåãðàëüíûõ óðàâíåíèé [6b].

Äëÿ ñðàâíåíèÿ, êîíñòðóêöèÿ òåõ æå óðàâíåíèé ÷åðåç èçîóðàâíåíèÿ
Ãàìèëüòîíà-Ñàíòèëëè (3.7) èëè (3.9) äåéñòâèòåëüíî ýëåìåíòàðíà è ïðî-
ñòî òðåáóåò èäåíòèôèêàöèè èçîòîïè÷åñêîãî ýëåìåíòà ñîãëàñíî ïðàâèëó
(3.7c) äëÿ ïðîèçâîëüíûõ äàííûõ âíåøíèõ ñèë Fk(t,r, p) áåç êàêîãî-ëèáî
ðåøåíèÿ êàêîãî-ëèáî óðàâíåíèÿ.
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3.2.11 Ãåíî-, ãèïåð- è èçîäóàëüíàÿ ìåõàíèêà Ãàìèëüòîíà-
Ñàíòèëëè

Êàê îòìå÷åíî ðàíåå, èçîóðàâíåíèÿ Ãàìèëüòîíà-Ñàíòèëëè âñåãäà êîí-
ñåðâàòèâíû íà èçîïðîñòðàíñòâå ñîãëàñíî çàêîíó (3.13). Êàê òàêîâàÿ èõ
ôèçè÷åñêàÿ èíòåðïðåòàöèÿ ÿâëÿåòñÿ íåäâóñìûñëåííîé äëÿ çàìêíóòûõ
íåãàìèëüòîíîâûõ ñèñòåì, óäîâëåòâîðÿþùèõ óñëîâèÿì (3.5), â òî âðåìÿ
êàê èõ èñïîëüçîâàíèå äëÿ îòêðûòûõ, íåêîíñåðâàòèâíûõ ñèñòåì ìîæåò
áûòü äâóñìûñëåííûì äëÿ íåïîñâÿùåííîãî ÷èòàòåëÿ.

Âñÿêèé ðàç, êîãäà íåîáõîäèìî âîñïðîèçâåäåíèå èçìåíåíèÿ âî âðåìåíè
ýíåðãèè, èëè äðóãèõ ôèçè÷åñêèõ âåëè÷èí, íàèáîëåå àäåêâàòíîé ìåõàíè-
êîé ÿâëÿåòñÿ ãåíîìåõàíèêà Ãàìèëüòîíà-Ñàíòèëëè [7], êîòîðàÿ îñíîâàíà
íà ãåíîìàòåìàòèêå, ïðåäñòàâëåííîé â ïðåäûäóùåé Ãëàâå.

Ãëàâíîå ðàçëè÷èå ìåæäó èçî- è ãåíî-ìåõàíèêîé çàêëþ÷àåòñÿ â òîì,
÷òî â ïåðâîì ñëó÷àå èçîòîïè÷åñêèé ýëåìåíò T̂ äåéñòâèòåëåí è ñèììåòðè-
÷åí, â òî âðåìÿ êàê â ïîñëåäíåì ñëó÷àå îí äåéñòâèòåëåí, íî íåñèììåò-
ðè÷åí. Ýòî àâòîìàòè÷åñêè ïîäðàçóìåâàåò ñóùåñòâîâàíèå äâóõ ýëåìåí-
òîâ T̂ > è <T̂ , èíòåðïðåòèðóåìûõ êàê õàðàêòåðèçóþùèå äâèæåíèå âïåðåä
è íàçàä âî âðåìåíè, ñ ñîîòâåòñòâóþùèìè ãåíîåäèíèöàìè Î> = 1/T̂ > è
<Î = 1/<T̂ äëÿ äâèæåíèÿ âïåðåä è íàçàä è ñîîòâåòñòâóþùèìè óïîðÿäî-
÷åííûìè ïðîèçâåäåíèÿìè íàïðàâî ">" è íàëåâî "<". Òàêèì îáðàçîì, ìû
ïðèøëè ê àêñèîìàòè÷åñêîé ñîãëàñîâàííîñòè âîñïðîèçâåäåíèÿ íåîáðàòè-
ìîñòè ïðè íåñîõðàíÿþùèõñÿ ãàìèëüòîíèàíàõ, êîòîðàÿ íà÷èíàåòñÿ ñ íàè-
áîëåå ôóíäàìåíòàëüíûõ ýëåìåíòîâ òåîðèè, � îñíîâíûõ åäèíèö è ïðîèç-
âåäåíèé.

Ãåíîìàòåìàòèêà äîïóñêàåò ìíîæåñòâî ðåàëèçàöèé. Õàðàêòåðíûì ÿâ-
ëÿåòñÿ ñëó÷àé ãåíîóðàâíåíèé â êîòîðûõ ñèììåòðèÿ èçîòîïè÷åñêîãî ýëå-
ìåíòà íàðóøåíà íà ãåîìåòðè÷åñêîì óðîâíå ôàçîâîãî ïðîñòðàíñòâà (ñèì-
ïëåêòè÷åñêàÿ ãåîìåòðèÿ). Âíîâü èãíîðèðóÿ äëÿ ïðîñòîòû ãåíîïðîèçâîä-
íûå ïî âðåìåíè, ìû èìååì â ýòîì ñëó÷àå ñëåäóþùóþ ðåàëèçàöèþ ãåíî-
óðàâíåíèé Ãàìèëüòîíà-Ñàíòèëëè [7](

dbµ

dt

)
=

(
drk/dt
d pk/dt

)
= ω̂> >

(
∂̂>Ĥ/∂̂>rk

∂̂>Ĥ/∂̂>pk

)
= ωµα × Î>ν

6α >
∂H
∂bν =

=
(

03×3 I3×3
−I3×3 03×3

)
×

(
I3×3 K3×3
03×3 I3×3

)
×

(
∂H/∂ rk

∂H/∂ pk

)
= (3.27a)(

∂H/∂ pk
−∂H/∂ rk +Fk

)
,
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Î>
6 =

(
I3×3 K3×3
03×3 I3×3

)
, (3.27b)

b = {rk, pk}, H = p2/2×m+V (r, p),

K = −F/(∂H/∂ p) = −F/(p/m).
(3.27c)

Â ýòîì ñëó÷àå, âðåìåííàÿ ýâîëþöèÿ õàðàêòåðèçóåòñÿ ñëåäóþùèìè ñêîá-
êàìè [7]:

dA
dt

= (A,H) =
∂̂>A
∂>bµ > ω̂>µν >

∂̂>H
∂>bν ≡

≡ ∂A
∂ rk ×

∂H
∂ pk

− ∂H
∂ rk ×

∂A
∂ pk

− ∂H
∂ pk

Ki
k

∂A
∂ pi

≡ (3.28)

≡ ∂A
∂ rk ×

∂H
∂ pk

− ∂H
∂ rk ×

∂A
∂ pk

+
∂A
∂ pk

×Fk

Êàê ìîæíî âèäåòü, íîâûå ñêîáêè (A,H) áîëüøå íå ïîëíîñòüþ àíòèñèì-
ìåòðè÷íû, ïîýòîìó ýòî ïîçâîëÿåò îïèñàòü èçìåíåíèÿ ýíåðãèè âî âðåìåíè,

dH/dt = (H,H) = pk ×Fk. (3.29)

Ýòî ïîäòâåðæäàåò òî, ÷òî ãåíîìåõàíèêà äåéñòâèòåëüíî íåêîíñåðâà-
òèâíà, êàê è îðèãèíàëüíàÿ ìåõàíèêà. Íåîáðàòèìîñòü óðàâíåíèé (3.27)
î÷åâèäíà. Ñëåäîâàòåëüíî, ãåíîìåõàíèêà ïîçâîëÿåò êëàññè÷åñêîå âîñïðî-
èçâåäåíèå íåîáðàòèìûõ è íåêîíñåðâàòèâíûõ ñèñòåì, êàê ýòî íåîáõîäèìî
äëÿ êëàññè÷åñêîé ãåíîõèìèè.

Ïåðåôîðìóëèðîâêà (3.27) óðàâíåíèé Ãàìèëüòîíà (3.1b) íå ÿâëÿåòñÿ
ïðîñòûì ìàòåìàòè÷åñêèì êóðüåçîì â âèäó åå ñëåäñòâèé. Âî-ïåðâûõ, ïå-
ðåôîðìóëèðîâêà ðàçðåøàåò íåñîãëàñîâàííîñòè ñêîáîê (3.4), äîïóñêàÿ íî-
âûå ñêîáêè (A,B) äëÿ êîíñòðóèðîâàíèÿ ñîãëàñîâàííîé àëãåáðû (óäîâëå-
òâîðÿþùåé ïðàâûì è ëåâûì äèñòðèáóòèâíûì çàêîíàì è çàêîíàì óìíî-
æåíèÿ íà ñêàëÿð). Â ÷àñòíîñòè, òàêàÿ àëãåáðà îêàçûâàåòñÿ Ëè-äîïóñòèìîé
â òîì ñìûñëå, ÷òî ñâÿçàííûå ñ íåé àíòèñèììåòðè÷íûå ñêîáêè [A,̂B] =
(A,B)− (B,A) ÿâëÿþòñÿ ñêîáêàìè Ëè, õîòÿ ýòà êëàññè÷åñêàÿ àëãåáðà íå
ÿâëÿåòñÿ äîïóñòèìîé ïî Æîðäàíó (ñì. [7]).

Áîëåå òîãî, óðàâíåíèÿ Ãàìèëüòîíà ñ âíåøíèìè ÷ëåíàìè, êàê èçâåñò-
íî, íå âûâîäèìû èç âàðèàöèîííîãî ïðèíöèïà. Ýòîò íåäîñòàòîê âíîâü áåç
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òðóäà ðàçðåøàåòñÿ óðàâíåíèÿìè (3.27), êîòîðûå äåéñòâèòåëüíî âûâîäè-
ìû èç ïðèíöèïà íàèìåíüøåãî ãåíîäåéñòâèÿ [7],

δ>Â = δ>
t2∫
t1

(R̂◦
µ > d̂>b̂µ −H ×dt) =

= δ̂>
t2∫
t1

(R◦
µ × Î>µ

6ν ×dbν −H ×dt) = 0,

(3.30)

ãäå ÷ëåí H ×dt íå áûë ïîäíÿò â öåëÿõ óïðîùåíèÿ çàïèñè. Âûøåóêàçàí-
íûé ïðèíöèï òðåáóåò òîëüêî ïîäíÿòèÿ âñåõ ïðîèçâîäíûõ, ñîäåðæàùèõñÿ
â îáû÷íîé âàðèàöèè, â ãåíîïðîèçâîäíûå.

Â ñâîþ î÷åðåäü, ïðèãîäíîñòü ïðèíöèïà íàèìåíüøåãî äåéñòâèÿ äå-
ëàåò âîçìîæíûì âûâîä ñëåäóþùèõ ãåíîóðàâíåíèé Ãàìèëüòîíà-ßêîáè-
Ñàíòèëëè [7]:

∂ Â
∂ t

+ Ĥ = 0,
∂̂>Â

∂̂>r̂k
− p̂k = 0,

∂̂>Â

∂̂> p̂k

≡ 0. (3.31)

È â ñâîþ î÷åðåäü, ïðèãîäíîñòü óðàâíåíèé Ãàìèëüòîíà-ßêîáè-Ñàíòèë-
ëè ïîçâîëÿåò äîñòè÷ü âïåðâûå îäíîçíà÷íîãî è íåäâóñìûñëåííîãî îïå-
ðàòîðíîãî îáðàçà ãàìèëüòîíîâûõ óðàâíåíèé ñ âíåøíèìè ÷ëåíàìè, èçó-
÷åííîãî â ñëåäóþùèõ ðàçäåëàõ. Äëÿ ñðàâíåíèÿ, íåèçâåñòíî, èëè íå ìî-
æåò áûòü ïîñëåäîâàòåëüíî ñôîðìóëèðîâàíî, îïåðàòîðíîå ïðåäñòàâëåíèå
óðàâíåíèé (3.1b), íàïðèìåð, èç-çà àëãåáðàè÷åñêèõ íåñîãëàñîâàííîñòåé
ëåæàùèõ â èõ îñíîâå ñêîáîê (3.4).

Äëÿ êðàòêîñòè çà äîïîëíèòåëüíîé ðåàëèçàöèåé ãåíîóðàâíåíèé Ãà-
ìèëüòîíà-Ñàíòèëëè ìû îòñûëàåì çàèíòåðåñîâàííîãî ÷èòàòåëÿ ê ìîíî-
ãðàôèè [6d].

Ãèïåðìåõàíèêà Ãàìèëüòîíà-Ñàíòèëëè [7], ôîðìàëüíî, òà æå ãåíîìå-
õàíèêà, ñ òåì èñêëþ÷åíèåì, ÷òî ãåíîòîïè÷åñêèå ýëåìåíòû è ãåíîåäèíèöû
òåïåðü ðåàëèçóþòñÿ ÷åðåç íàáîð äåéñòâèòåëüíûõ íåñèììåòðè÷íûõ ìàò-
ðèö. Äëÿ êðàòêîñòè, èõ ÿâíàÿ êîíñòðóêöèÿ îñòàâëåíà çàèíòåðåñîâàííîìó
÷èòàòåëþ.

Èçîäóàëüíàÿ ãåíî- è ãèïåð-ìåõàíèêà [7] ÿâëÿþòñÿ àíòè-èçîìîðôíûìè
îáðàçàìè, ñêîíñòðóèðîâàííûìè ÷åðåç èçîäóàëüíîå îòîáðàæåíèå Ãëàâû
2. Ýòè ìåõàíèêè, èçíà÷àëüíî áûëè ñêîíñòðóèðîâàíû äëÿ èíâàðèàíòíî-
ãî êëàññè÷åñêîãî âîñïðîèçâåäåíèÿ àíòèìàòåðèè [14]. Âïîñëåäñòâèè, îíè
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îêàçàëèñü íåîáõîäèìûìè äëÿ èíâàðèàíòíîãî êëàññè÷åñêîãî âîñïðîèçâå-
äåíèÿ ñëîæíûõ áèîëîãè÷åñêèõ ñèñòåì, òàêèõ êàê áèôóðêàöèÿ, êîòîðàÿ
òðåáóåò îáðàùåíèé âðåìåíè (ñì. Ðèñ. 2.1).

3.2.12 Ïðîñòàÿ êîíñòðóêöèÿ êëàññè÷åñêîé èçîõèìèè

Êëàññè÷åñêàÿ èçîõèìèÿ ìîæåò áûòü ñêîíñòðóèðîâàíà ÷åðåç ïðîñòîé
ìåòîä íå òðåáóþùèé ïåðåäîâîé ìàòåìàòèêè, õîòÿ ÿâëÿþùèéñÿ äîñòàòî÷-
íûì è ýôôåêòèâíûì äëÿ ïðàêòè÷åñêèõ ïðèìåíåíèé.

Äåéñòâèòåëüíî, èçîìåõàíèêà Ãàìèëüòîíà-Ñàíòèëëè ìîæåò áûòü ñêîí-
ñòðóèðîâàíà ÷åðåç ñèñòåìàòè÷åñêîå ïðèìåíåíèå ñëåäóþùåãî íåêàíîíè÷å-
ñêîãî ïðåîáðàçîâàíèÿ êî âñåì âåëè÷èíàì è îïåðàöèÿì îáû÷íîé ãàìèëü-
òîíîâîé ìåõàíèêè

U ×Ut = Î6 =
(

T̂ 0
0 T̂−1

)
, (3.32a)

T̂ = I − F
∂H/∂ p

= I − F
p/m

, (3.32b)

ãäå t îáîçíà÷àåò òðàíñïîíèðîâàíèå è F ïðåäñòàâëÿåò âíåøíèå ÷ëåíû
óðàâíåíèé (3.1b).

Óñïåøíîñòü êîíñòðóêöèè çàâèñèò îò ïðèìåíåíèÿ âûøåïðèâåäåííûõ
íåêàíîíè÷åñêèõ ïðåîáðàçîâàíèé êî âñåé ãàìèëüòîíîâîé ìåõàíèêå, áåç
èñêëþ÷åíèé. Òàêèì îáðàçîì, ìû áóäåì èìåòü ñëåäóþùèå ïîäíÿòèÿ: 6-
ìåðíîé åäèíèöû îáû÷íîãî ôàçîâîãî ïðîñòðàíñòâà â èçîåäèíèöó

I6 → Î6 = U × I6 ×Ut ; (3.33a)

÷èñåë â èçî÷èñëà,

n → n̂ = U ×n×Ut = n× (U ×Ut) = n× Î6; (3.33b)

àññîöèàòèâíîãî ïðîèçâåäåíèÿ A×B ìåæäó âåëè÷èíàìè îäíîãî âèäà A,
B, â èçîàññîöèàòèâíîå ïðîèçâåäåíèå ñ ïðàâèëüíûì âûðàæåíèåì è ñâîé-
ñòâîì äëÿ èçîòîïè÷åñêîãî ýëåìåíòà,

A×B → A×̂B = U × (A×B)×Ut = A′ × T̂ ×B′, (3.34a)

A′ = U ×A×Ut , B′ = U ×B×Ut , T̂ = (U ×Ut)−1 = Tt ; (3.34b)
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åâêëèäîâûõ ïðîñòðàíñòâ â èçîåâêëèäîâû (ãäå ìû èñïîëüçóåì òîëüêî ïðî-
ñòðàíñòâåííûå êîìïîíåíòû ïðåîáðàçîâàíèÿ)

x2 = xt ×δ × x → x̂2̂ = U × x2 ×Ut =
= [(xt ×Ut)× (Ut−1 ×δ ×U−1)× (U × x)× (U ×Ut) =

= [x′t × (T̂ ×δ )× x′]× Î;
(3.35)

è, íàêîíåö, ìû èìååì ñëåäóþùèé èçîòîïè÷åñêèé ëèôòèíã óðàâíåíèé Ãà-
ìèëüòîíà â óðàâíåíèÿ Ãàìèëüòîíà-Ñàíòèëëè:

db/dt −ω ×∂H/∂b = 0 →
→U ×db/dt ×Ut −U ×ω ×∂/∂b×Ut =

= db/dt × (U ×Ut)− (U ×ω ×Ut)× (Ut −1 ×U−1)×
×(U ×∂H/∂b×Ut)× (U ×Ut) = db̂/dt −ω × ∂̂ Ĥ/∂̂ b̂ = 0,

(3.36)

ãäå b̂ = b× Î, ∂̂H/∂ b̂ = T̂ ×∂H/∂b è ìû èñïîëüçîâàëè ñâîéñòâîU×ω×Ut ≡
ω .

Êàê ìîæíî âèäåòü, âèäèìàÿ ñëîæíîñòü èçîìàòåìàòèêè ñâîäèòñÿ ê
äåéñòâèòåëüíî ïðîñòîé ýëåìåíòàðíîé êîíñòðóêöèè. Ïîëåçíûì óïðàæíå-
íèåì äëÿ ÷èòàòåëÿ, çàèíòåðåñîâàííîãî â èçó÷åíèè íîâîãî ìåòîäà, áóäåò
ðàçðàáîòàòü âûøåïðèâåäåííóþ êîíñòðóêöèþ âî âñåõ äåòàëÿõ è äîêàçàòü
åå óíèâåðñàëüíîñòü.

3.2.13 Èíâàðèàíòíîñòü êëàññè÷åñêîé èçîõèìèè

Ïîñëåäíåå òðåáîâàíèå ÿâëÿåòñÿ íåîáõîäèìûì äëÿ ôèçè÷åñêè è õèìè-
÷åñêè ïðèåìëåìûõ òåîðèé, è ýòèì òðåáîâàíèåì ÿâëÿåòñÿ èíâàðèàíòíîñòü
òåîðèè îòíîñèòåëüíî âðåìåííîé ýâîëþöèè è òåîðèè ïðåîáðàçîâàíèé, êî-
òîðàÿ ãàðàíòèðóåò ïðåäñêàçàíèå òåõ æå çíà÷åíèé äëÿ òîé æå âåëè÷èíû
ïðè îäèíàêîâûõ óñëîâèÿõ â ðàçëè÷íûå âðåìåíà, è ýòèì èçáåãàþòñÿ ïðî-
áëåìàòè÷åñêèå àñïåêòû íåèíâàðèàíòíûõ òåîðèé, ïðåäñòàâëåííûå â Ðàç-
äåëå 1.7.

Íàïîìíèì, ÷òî îáû÷íàÿ ãàìèëüòîíîâà ìåõàíèêà äåéñòâèòåëüíî ôè-
çè÷åñêè è õèìè÷åñêè ñîãëàñîâàíà, òàê êàê óäîâëåòâîðÿåò âûøåïðèâåäåí-
íîìó òðåáîâàíèþ èíâàðèàíòíîñòè. Äåéñòâèòåëüíî, âðåìåííàÿ ýâîëþöèÿ
òåîðèè ÿâëÿåòñÿ êàíîíè÷åñêèì ïðåîáðàçîâàíèåì,

U ×ω ×Ut ≡ ω. (3.37)
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Òåîðèÿ ïðåîáðàçîâàíèé òàêæå êàíîíè÷íà, à èìåííî, óäîâëåòâîðÿåò
âûøåïðèâåäåííîìó çàêîíó. Òîãäà âñÿ òåîðèÿ èíâàðèàíòíà, òî åñòü ãà-
ìèëüòîíîâû óðàâíåíèÿ îòîáðàæàþòñÿ â ñåáÿ è ò.ä.

È íàîáîðîò, âñå àíàëèòè÷åñêèå óðàâíåíèÿ, ÷üÿ âðåìåííàÿ ýâîëþöèÿ
íå ÿâëÿåòñÿ êàíîíè÷åñêèì ïðåîáðàçîâàíèåì, íå èíâàðèàíòíû è, ñîîòâåò-
ñòâåííî, íå ïðèåìëåìû äëÿ ôèçè÷åñêèõ è õèìè÷åñêèõ ïðèëîæåíèé (Ðàç-
äåë 1.7). Ýòî ñëó÷àé îðèãèíàëüíûõ ãàìèëüòîíîâûõ óðàâíåíèé ñ âíåøíè-
ìè ÷ëåíàìè, áèðêãîôôîâûõ óðàâíåíèé è âñåõ ñòðóêòóðíûõ îáîáùåíèé
îáû÷íûõ àíàëèòè÷åñêèõ óðàâíåíèé áåç âíåøíèõ ÷ëåíîâ.

Äåéñòâèòåëüíî, ëåãêî âèäåòü, ÷òî íåêàíîíè÷åñêîå ïðåîáðàçîâàíèåU×
ω ×Ut 	= ω , èçìåíÿåò èçîåäèíèöó, áåç èçìåíåíèÿ ôîðìû èçîóðàâíåíèé,
ïîýòîìó ïîäðàçóìåâàåòñÿ ïåðåõîä îò îðèãèíàëüíîé ñèñòåìû ê íîâîé.

Ñ ýòîãî ìîìåíòà, èñïîëüçîâàíèå íîâîé èçîìàòåìàòèêè ñòàíîâèòñÿ îáÿ-
çàòåëüíûì. Äåéñòâèòåëüíî, ñôîðìóëèðîâàííàÿ íà èçîïðîñòðàíñòâå íàä
èçîïîëåì, âðåìåííàÿ ýâîëþöèÿ Û èçîìåõàíèêè Ãàìèëüòîíà-Ñàíòèëëè ÿâ-
ëÿåòñÿ èçîêàíîíè÷åñêîé, òî åñòü

Û×̂ω̂×̂Ût ≡ ω̂. (3.38)

Òåïåðü ìû ïðèõîäèì ê èíâàðèàíòíîñòè âñåé òåîðèè, íå ãîâîðÿ óæå îá
èçîåäèíèöå è ÷èñëåííûõ ðåçóëüòàòàõ, â ÷åì ïðåäëàãàåòñÿ óäîñòîâåðèòüñÿ
÷èòàòåëþ.

3.2.14 Ïðîñòàÿ êîíñòðóêöèÿ êëàññè÷åñêîé ãåíîõèìèè

Ðàñøèðåííàÿ ãåíîõèìèÿ ìîæåò áûòü ïîëíîñòüþ ñêîíñòðóèðîâàíà ÷å-
ðåç èñïîëüçîâàíèå äâóõ íåêàíîíè÷åñêèõ ïðåîáðàçîâàíèé [7]

U ×ω ×Ut 	= ω, W ×ω ×Wt 	= ω, (3.39)

è èäåíòèôèêàöèþ ãåíîåäèíèö

Î>
6 = U ×Wt , <Î6 = W ×Ut = (Î>

6 )t . (3.40)

Ïðèëîæåíèå ïðåîáðàçîâàíèÿ U ×Wt êî âñåé îáû÷íîé ãàìèëüòîíîâîé
ìåõàíèêå ïðîèçâîäèò ãåíîìåõàíèêó äëÿ äâèæåíèÿ âïåðåä âî âðåìåíè,
âêëþ÷àÿ ãåíî÷èñëà n̂> = U ×n×Wt = n× Î>

6 äëÿ äâèæåíèÿ âïåðåä, ãåíî-
ïðîñòðàíñòâà, ãåíîóðàâíåíèÿ è ò.ä., êàê ïðåäëàãàåòñÿ ïðîâåðèòü ÷èòàòå-
ëþ [7].

Ñõîæèì îáðàçîì, èñïîëüçîâàíèå ñîïðÿæåííîãî ïðåîáðàçîâàíèÿ W ×
Ut êî âñåé îáû÷íîé ãàìèëüòîíîâîé ìåõàíèêå äàåò ãåíîìåõàíèêó äëÿ äâè-
æåíèÿ íàçàä âî âðåìåíè.



156 Ãëàâà 3. ÎÑÍÎÂÛ ÀÄÐÎÍÍÎÉ ÕÈÌÈÈ

3.2.15 Èíâàðèàíòíîñòü êëàññè÷åñêîé ãåíîõèìèè

Ëåãêî âèäåòü, ÷òî ãåíîóðàâíåíèÿ íå èíâàðèàíòíû îòíîñèòåëüíî îáû÷-
íûõ êàíîíè÷åñêèõ èëè íåêàíîíè÷åñêèõ ïðåîáðàçîâàíèé. Îäíàêî, äîëæ-
íûì îáðàçîì ñôîðìóëèðîâàííûå íà ãåíîïðîñòðàíñòâàõ íàä ãåíîïîëÿìè,
âðåìåííûå ýâîëþöèè äëÿ äâèæåíèé âïåðåä è íàçàä âî âðåìåíè ÿâëÿþòñÿ
èíäèâèäóàëüíî èíâàðèàíòíûìè, òàê êàê îáóñëàâëèâàþò ãåíîêàíîíè÷å-
ñêèå ïðåîáðàçîâàíèÿ, íàïðèìåð, óäîâëåòâîðÿþò ñîîòâåòñòâóþùèì ïðà-
âèëàì:

Û > ω̂> > Ŵ t ≡ ω̂>, (3.41a)

Ŵ < <ω̂ < Ût ≡ <ω̂. (3.41b)

Îòñþäà ñëåäóþò èíäèâèäóàëüíûå èíâàðèàíòíîñòè òåîðèé, ÷òî ïðåäëàãà-
åòñÿ ïðîâåðèòü ÷èòàòåëþ.

3.2.16 Ïðîñòàÿ êîíñòðóêöèÿ è èíâàðèàíòíîñòü ãèïåð-
ìåõàíèêè è èçîäóàëüíîé ìåõàíèêè

Ìåòîäû ÿâíîãî êîíñòðóèðîâàíèÿ ãèïåðìåõàíèêè è èçîäóàëüíîé ìåõà-
íèêè è èõ èíâàðèàíòíîñòè ÿâëÿþòñÿ ïðîñòûì ðàñøèðåíèåì ïðåäûäóùèõ
ìåòîäîâ. Èõ ÿâíîå êîíñòðóèðîâàíèå ïðåäëàãàåòñÿ ÷èòàòåëÿì, çàèíòåðå-
ñîâàííûì â àêñèîìàòè÷åñêè ïîñëåäîâàòåëüíîì è èíâàðèàíòíîì èçó÷åíèè
íåîáðàòèìîñòè, íà÷èíàÿ ñ êëàññè÷åñêîãî óðîâíÿ è ïðîäîëæàÿ çàòåì äî
îïåðàòîðíîãî óðîâíÿ (ñì. ïîäðîáíîñòè â [14] èëè ìîíîãðàôèè [6e]).

3.3 Îïåðàòîðíûå îñíîâû àäðîííîé õèìèè

3.3.1 Ââåäåíèå

Íàêîíåö, ìû ñíàáæåíû âñåì íåîáõîäèìûì äëÿ èçëîæåíèÿ îñíîâ íåðå-
ëÿòèâèñòñêîé àäðîííîé õèìèè, êîòîðàÿ áóäåò èñïîëüçîâàòüñÿ â ñëåäóþ-
ùèõ ãëàâàõ äëÿ êîíñòðóèðîâàíèÿ íîâîé ìîäåëè ìîëåêóëÿðíûõ ñâÿçåé.

Ýòè îïåðàòîðíûå îñíîâû íîâîé õèìèè äàþòñÿ àäðîííîé ìåõàíèêîé
[6c,6d] ñïåöèàëüíî ñôîðìóëèðîâàííîé äëÿ õèìèè, êàê ýòî ñäåëàíî â ýòîì
ðàçäåëå. Ìû áóäåì îáðàùàòü âíèìàíèå ãëàâíûì îáðàçîì íà èçîòîïè÷å-
ñêóþ âåòâü àäðîííîé õèìèè, íàçûâàåìóþ, äëÿ êðàòêîñòè, îïåðàòîðíîé
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èçîõèìèåé è òîëüêî î÷åð÷èâàòü ýëåìåíòû ðàñøèðåííûõ îïåðàòîðíîé ãå-
íîõèìèè è îïåðàòîðíîé ãèïåðõèìèè, êîòîðûå ìîãóò ïðèãîäèòüñÿ â äàëü-
íåéøåì.

Äëÿ òåõíè÷åñêîãî ïîíèìàíèÿ ýòîãî ðàçäåëà òðåáóåòñÿ çíàíèå Ðàçäåëà
3.2. Ìàòåìàòè÷åñêè áîëåå ïðîñòîå èçëîæåíèå ïðåäñòàâëåíî â ñëåäóþùåì
ðàçäåëå. Ïîêà íå îãîâîðåíî ñïåöèàëüíî, âñå âåëè÷èíû è îïåðàöèè, îáî-
çíà÷àåìûå îáû÷íûìè ñèìâîëàìè A, H, × è ò.ä., îáîçíà÷àþò âåëè÷èíû
è îïåðàöèè íà îáû÷íûõ ãèëüáåðòîâûõ ïðîñòðàíñòâàõ íàä îáû÷íûìè ïî-
ëÿìè. Âñå âåëè÷èíû è ñèìâîëû òèïà Â, Ĥ, ×̂ è ò.ä., îïðåäåëåíû íà èçî-
ãèëüáåðòîâûõ ïðîñòðàíñòâàõ íàä èçîïîëÿìè. Ñõîæèì îáðàçîì, âñå âåëè-
÷èíû è îïåðàöèè òèïà Â>, Ĥ>, > è ò.ä. îïðåäåëåíû íà ãåíîãèëüáåðòîâûõ
ïðîñòðàíñòâàõ ñ äâèæåíèåì âïåðåä âî âðåìåíè, íàä ñîîòâåòñòâóþùèìè
ãåíîïîëÿìè.

Îòìåòèì, ÷òî èñïîëüçîâàíèå òåðìèíà "îïåðàòîðíûé" â èçî-, ãåíî- è
ãèïåð-õèìèè, èíîå ÷åì "êâàíòîâûé", âñëåäñòâèå ðàçëè÷èé ìåæäó êâàí-
òîâîé ìåõàíèêîé è àäðîííîé ìåõàíèêîé.

3.3.2 Ïðîñòûå èçî-, ãåíî-, ãèïåð- è èçîäóàëüíîå êâàí-
òîâàíèÿ

Ýôôåêòèâíûì ñïîñîáîì âûâîäà îñíîâíûõ äèíàìè÷åñêèõ óðàâíåíèé
îïåðàòîðíîé èçîõèìèè ÿâëÿåòñÿ èçîòîïèÿ îáû÷íîãî îòîáðàæåíèÿ êëàñ-
ñè÷åñêèõ óðàâíåíèé Ãàìèëüòîíà-ßêîáè â èõ îïåðàòîðíûå àíàëîãè. Áîëåå
ñòðîãèå ìåòîäû, òàêèå êàê ñèìïëåêòè÷åñêîå êâàíòîâàíèå, â ñóùíîñòè,
ïðèâîäÿò ê òåì æå îïåðàòîðíûì óðàâíåíèÿì.

Íàïîìíèì, ÷òî ïðîñòåéøåå êâàíòîâàíèå ìîæåò áûòü âûðàæåíî ÷åðåç
ñëåäóþùåå îòîáðàæåíèå êàíîíè÷åñêîãî äåéñòâèÿ

A =

t2∫
t1

(pk ×drk −H ×dt) → −i× h̄× ln |ψ〉, (3.42)

ïðè êîòîðîì, îáû÷íûå óðàâíåíèÿ Ãàìèëüòîíà-ßêîáè îòîáðàæàþòñÿ â
óðàâíåíèÿ Øðåäèíãåðà,

−∂tA = H → i× h̄×∂t |ψ〉 = H ×|ψ〉, (3.43a)

∂kA = pk →−i× h̄×∂k|ψ〉 = pk ×|ψ〉. (3.43b)
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Èçîêàíîíè÷åñêîå äåéñòâèå (3.19) î÷åâèäíî îòëè÷àåòñÿ îò îáû÷íîãî
êàíîíè÷åñêîãî äåéñòâèÿ, íàïðèìåð, íàëè÷èåì ïðîèçâîäíûõ áîëåå âûñî-
êîãî ïîðÿäêà. Âñëåäñòâèå ÷åãî, âûøåïðèâåäåííîå ïðîñòåéøåå êâàíòîâà-
íèå íå óïîòðåáëÿåòñÿ.

Çäåñü ìû ïðåäëàãàåì ñëåäóþùåå ïðîñòåéøåå èçîêâàíòîâàíèå, âïåð-
âûå ââåäåííîå Àíèìàëó è Ñàíòèëëè [8]

Â =

t2∫
t1

[ p̂k×̂d̂x̂k − Ĥ×̂d̂t̂] →−i× Î × ln |ψ̂〉, (3.44)

ãäå î = i× Î è ìû äîëæíû îòìåòèòü, ÷òî î×̂Î × ln |ψ̂〉 = i× isoln|ψ̂〉.
Èñïîëüçîâàíèå èçîóðàâíåíèé Ãàìèëüòîíà-ßêîáè-Ñàíòèëëè (3.21) ïðè-

âîäèò ê ñëåäóþùèì îïåðàòîðíûì óðàâíåíèÿì (çàïèñàííûì çäåñü äëÿ
ïðîñòåéøåãî ñëó÷àÿ, â êîòîðîì T̂ íå èìååò çàâèñèìîñòè îò r, íî äîïóñ-
êàåò çàâèñèìîñòü îò ñêîðîñòåé è ïðîèçâîäíûõ áîëåå âûñîêèõ ñòåïåíåé),

−∂t Â = Ĥ → i× h̄×∂t |ψ̂〉 = Ĥ×̂|ψ̂〉 = Ĥ × T̂ ×|ψ̂〉, (3.45a)

∂̂kÂ = p̂k →−i× h̄× ∂̂k|ψ̂〉 = p̂k×̂|ψ̂〉 = p̂k × T̂ ×|ψ̂〉, (3.45b)

êîòîðûå ÿâëÿþòñÿ ôóíäàìåíòàëüíûìè óðàâíåíèÿìè îïåðàòîðíîé èçîõè-
ìèè, êàê ìû óâèäèì â ñëåäóþùåì ðàçäåëå.

Ðàñøèðåíèå âûøåïðèâåäåííûõ ðåçóëüòàòîâ äî ïðîñòåéøåãî ãåíîêâàí-
òîâàíèÿ ÿâëÿåòñÿ ýëåìåíòàðíûì:

Â =

t2∫
t1

[
p̂k > d̂>x̂k − Ĥ×̂d̂t̂

]
→−i× Î>× ln |ψ̂>〉. (3.46)

Èñïîëüçîâàíèå ãåíîóðàâíåíèé Ãàìèëüòîíà-ßêîáè-Ñàíòèëëè (3.31) äàåò
òîãäà ñëåäóþùèå îïåðàòîðíûå óðàâíåíèÿ:

−∂t Â = Ĥ → i× h̄×∂t |ψ̂>〉 = Ĥ > |ψ̂>〉 = Ĥ × T̂ >×|ψ̂>〉, (3.47a)

∂>
k Â = p̂k →−i× h̄× ∂̂>

k |ψ̂>〉 = p̂k > |ψ̂>〉 = p̂k × T̂ >×|ψ̂>〉, (3.47b)

è ñîïðÿæåííûå ê íèì äëÿ äâèæåíèÿ íàçàä âî âðåìåíè, êîòîðûå ÿâëÿ-
þòñÿ ôóíäàìåíòàëüíûìè óðàâíåíèÿìè îïåðàòîðíîé ãåíîõèìèè, êàê ìû
óâèäèì â ñëåäóþùåì ðàçäåëå.

Âûâîäû ïðîñòåéøèõ ãèïåðêâàíòîâàíèÿ è èçîäóàëüíîãî êâàíòîâàíèÿ
[7] îñòàâëÿþòñÿ çàèíòåðåñîâàííîìó ÷èòàòåëþ.
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3.3.3 Ñòðóêòóðà îïåðàòîðíîé èçîõèìèè

Îòìåòèì âåñüìà âàæíûé ìîìåíò, êàñàþùèéñÿ èçîóðàâíåíèé Ãàìèëü-
òîíà-ßêîáè-Ñàíòèëëè (3.23), à èìåííî, ∂̂ Â/̂∂̂ p̂k = 0. Äåéñòâèòåëüíî, èç
ýòèõ óðàâíåíèé âûòåêàåò, ÷òî ñîáñòâåííûå èçîôóíêöèè íå çàâèñÿò îò
èìïóëüñà, ∂̂ ψ̂ /̂∂̂ p̂ = 0, ψ̂ = ψ̂(t,r), êàê è â ñëó÷àå îáû÷íîé êâàíòîâîé
ìåõàíèêè. È íàîáîðîò, íåâîçìîæíîñòü äîñòèæåíèÿ ñîãëàñîâàííîãî îïå-
ðàòîðíîãî ïðåäñòàâëåíèÿ áèðêãîôôîâîé ìåõàíèêè, êàê áûëî îòìå÷åíî,
ñëåäóåò èç òîãî, ÷òî ñîîòâåòñòâóþùèå óðàâíåíèÿ èìåþò òèï ∂ Â/∂ pk = 0,
ïîýòîìó ïîäðàçóìåâàåòñÿ îáîáùåíèå âîëíîâûõ ôóíêöèé ñ ÿâíîé çàâèñè-
ìîñòüþ îò èìïóëüñà, ψ = ψ(t,r, p), ÷üÿ òðàêòîâêà, ïî ìíîæåñòâó ïðè÷èí,
ëåæèò âíå íàøèõ ñîâðåìåííûõ çíàíèé.

Ñòðóêòóðà îïåðàòîðíîé èçîõèìèè ïî ñóùåñòâó äàåòñÿ ñëåäóþùèì
(ñì. ïîäðîáíîñòè è ññûëêè â Ðàçäåëå 3.2):

1) Îïèñàíèå õèìè÷åñêèõ ñâÿçåé, à òàêæå çàìêíóòî-èçîëèðîâàííûõ
ñèñòåì âîîáùå, äåëàåòñÿ ÷åðåç äâå âåëè÷èíû: ãàìèëüòîíèàí H(t,r, p) =
p2/2m+V (r, p), èñïîëüçóåìûé äëÿ âîñïðîèçâåäåíèÿ âñåõ äàëüíîäåéñòâó-
þùèõ âçàèìîäåéñòâèé âûâîäèìûõ èç ïîòåíöèàëà V , è èçîåäèíèöó,

Î = Î(t,r, p,ψ,∇ψ, . . .),

èñïîëüçóåìóþ äëÿ âîñïðîèçâåäåíèÿ âñåõ íåëèíåéíûõ, íåëîêàëüíûõ è íå-
ïîòåíöèàëüíî-íåãàìèëüòîíîâûõ ñèë è ýôôåêòîâ. ßâíàÿ ôîðìà ãàìèëü-
òîíèàíà ýòî òà, ÷òî îáû÷íî èñïîëüçóåòñÿ â êâàíòîâîé õèìèè [2]. ßâíàÿ
ôîðìà èçîåäèíèöû çàâèñèò îò êîíêðåòíîãî ñëó÷àÿ. Îáùåå âûðàæåíèå
äëÿ ñïèíîâûõ ÷àñòèö ñ òî÷å÷íûì çàðÿäîì (òàêèõ êàê ýëåêòðîí) äàåòñÿ
äâóìÿ âåëè÷èíàìè

H(t,r, p) = p2/2m+V (r, p), (3.48a)

Î = exp

[
N

∫
dvψ†

↓ (r)ψ↑(r)
]
, (3.48b)

ãäå ïåðâàÿ âåëè÷èíà èñïîëüçóåòñÿ äëÿ âîñïðîèçâåäåíèÿ îáû÷íûõ âçàèìî-
äåéñòâèé, à âòîðàÿ âåëè÷èíà � äëÿ âîñïðîèçâåäåíèÿ ãëóáîêîãî âîëíîâîãî
ïåðåêðûòèÿ âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ. Äîïîëíèòåëüíî, ÿâíûå âûðàæåíèÿ
èçîåäèíèö â õèìèè áóäóò ïðåäñòàâëåíû â ïîñëåäóþùèõ ãëàâàõ.

2) Ïîäíÿòèå ìóëüòèïëèêàòèâíîé åäèíèöû I > 0→ Î = 1/T̂ > 0, êîòîðîå
òðåáóåò ðåêîíñòðóêöèè âñåé òåîðèè â òàêóþ ôîðìó, ÷òîáû ñîäåðæàò Î êàê
êîððåêòíóþ ëåâóþ è ïðàâóþ åäèíèöó íà âñåõ óðîâíÿõ èçó÷åíèÿ, âêëþ-
÷àÿ ÷èñëà è óãëû, îáû÷íûå è ñïåöèàëüíûå ôóíêöèè, äèôôåðåíöèàëüíîå
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è èíòåãðàëüíîå èñ÷èñëåíèå, ìåòðè÷åñêèå è ãèëüáåðòîâû ïðîñòðàíñòâà,
àëãåáðû è ãðóïïû è ò.ä., áåç êàêèõ-ëèáî èñêëþ÷åíèé, èçâåñòíûõ àâòîðó.
Ýòà ðåêîíñòðóêöèÿ ÿâëÿåòñÿ èçîòîïè÷åñêîé â ñìûñëå ñîõðàíåíèÿ àêñè-
îì. Â ÷àñòíîñòè, âàæíûì ÿâëÿåòñÿ ñîõðàíåíèå âñåõ îáû÷íûõ êâàíòîâûõ
çàêîíîâ, êàê ïîêàçàíî íèæå.

3) Ìàòåìàòè÷åñêàÿ ñòðóêòóðà, õàðàêòåðèçóåìàÿ [7]:
3a) èçîïîëåì Ĉ = Ĉ(ĉ,+,×̂) ñ èçîåäèíèöåé Î = 1/T̂ > 0, èçîêîìïëåêñ-

íûìè ÷èñëàìè è ñâÿçàííûì ñ íèìè èçîïðîèçâåäåíèåì

ĉ = c× Î = (n1 + i×n2)× Î, ĉ×̂d̂ = (c×d)× Î,
ĉ, d̂ ∈ Ĉ, c,d ∈ C,

(3.49)

èçîïîëåì R̂(n̂,+,×̂) èçîäåéñòâèòåëüíûõ ÷èñåë n̂ = n× Î,n ∈ R, êàê ÷àñò-
íûì ñëó÷àåì ïðåäûäóùåãî;

3b) èçîãèëüáåðòîâûì ïðîñòðàíñòâîì Ĥ ñ èçîñîñòîÿíèÿìè |ψ̂〉, |φ̂〉, . . . ,
èçîâíóòðåííèì ïðîèçâåäåíèåì è èçîíîðìèðîâêîé

〈φ̂ |×̂|ψ̂〉× Î ∈ Ĉ, 〈ψ̂|×̂|ψ̂〉 = 1, (3.50)

è ñâÿçàííîé ñ íèì òåîðèåé èçîóíèòàðíûõ îïåðàòîðîâ;
3c) èçîåâêëèäîâûì ïðîñòðàíñòâîì Ê(r̂, δ̂ , R̂) ñ èçîêîîðäèíàòàìè, èçî-

ìåòðèêîé è èçîèíâàðèàíòàìè, ñîîòâåòñòâåííî,

r̂ = {rk}× Î, δ̂ = T̂ (t,r, p,ψ,∇ψ, . . .)×δ , δ =Diag.(1,1,1), (3.51)

r̂2̂ = (ri × δ̂i j × r j)× Î ∈ R̂;

3d) èçîäåôôåðåíöèàëüíûì èñ÷èñëåíèåì è èçîôóíêöèîíàëüíûì àíà-
ëèçîì (ñì. Ðàçäåë 3.2) ñ îáðàùåíèåì ê ôîðìàì (2.13);

3e) èçîòåîðèåé Ëè-Ñàíòèëëè ñ èçîàññîöèàòèâíîé îáåðòûâàþùåé àë-
ãåáðîé ξ̂ îïåðàòîðîâ Â, B̂, . . . , ñ èçîåäèíèöåé Î, èçîàññîöèàòèâíûì ïðî-
èçâåäåíèåì Â×̂B̂ = Â× T̂ × B̂, èçîàëãåáðîé Ëè-Ñàíòèëëè ñî ñêîáêàìè è
èçîýêñïîíåíöèèðîâàíèåì

[Â,̂B̂] = Â×̂B̂− B̂×̂Â, (3.52a)

Û = êX = (eX×T̂ )× Î = Î × (eT̂×X), X = X†, (3.52b)

è ñâÿçàííûìè ñ íèìè èçîñèììåòðèÿìè ñ õàðàêòåðèñòè÷åñêèìè ãðóïïàìè
èçîóíèòàðíûõ ïðåîáðàçîâàíèé íà Ĥ íàä Ĉ,

Û×̂Û† = Û†×̂Û = Î. (3.53)
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Çàìåòèì, ÷òî êâàíòîâàÿ õèìèÿ ïðåäñòàâëÿåòñÿ èäåíòè÷íî è âî âñåé
ïîëíîòå êàê ÷àñòíûé ñëó÷àé, êàæäûé ðàç, êîãäà èçîåäèíèöà Î ñâîäèò-
ñÿ ê îáû÷íîé êâàíòîâîé åäèíèöå I. Â ýòîì ñìûñëå èçîõèìèÿ ÿâëÿåòñÿ
ïîêðûâàþùåé êâàíòîâîé õèìèè.

Áîëåå òîãî, íà êîðîòêèõ ðàññòîÿíèÿõ, êàæäûé ðàç, êîãäà âîëíîâîå
ïåðåêðûòèå ñòàíîâèòñÿ îùóòèìûì, èçîõèìèÿ ÿâëÿåòñÿ åäèíñòâåííî ïðè-
ìåíèìîé. Êàê ðåçóëüòàò, âñå ðåàëèçàöèè èçîåäèíèöû îãðàíè÷åíû óñëîâè-
ÿìè ïîëîæèòåëüíîé îïðåäåëåííîñòè, äîïóñêàþùåé I êàê ÷àñòíûé ñëó÷àé,
è òðåáîâàíèåì limr→∞ Î = I.

Çàìåòèì, ÷òî ñîñòàâíûå èçîõèìè÷åñêèå ñèñòåìû, òàêèå êàê èçîìî-
ëåêóëû, âîñïðîèçâîäÿòñÿ ÷åðåç òåíçîðíîå ïðîèçâåäåíèå âûøåóêàçàííûõ
ñòðóêòóð. Ëó÷øå âñåãî, ýòî ìîæåò áûòü ñäåëàíî ÷åðåç èäåíòèôèêàöèþ â
ïåðâóþ î÷åðåäü ïîëíîé èçîåäèíèöû, ïîëíûõ èçîïîëåé, ïîëíûõ èçîãèëü-
áåðòîâûõ ïðîñòðàíñòâ è ò.ä.,

Î = Î1 × Î2 × . . . , Ĉ = Ĉ1 × Ĉ2 × . . . , Ĥ = Ĥ1 × Ĥ2 × . . . (3.54)

Çàìåòèì òàêæå, ÷òî íåêîòîðûå åäèíèöû, ïîëÿ è ãèëüáåðòîâû ïðî-
ñòðàíñòâà â âûøåóïîìÿíóòûõ òåíçîðíûõ ïðîèçâåäåíèÿõ ìîãóò áûòü îáû÷-
íûìè, à èìåííî, ñîñòàâíûå ñòðóêòóðû ìîãóò ïîäðàçóìåâàòü ëîêàëüíî-
ïîòåíöèàëüíûå äàëüíîäåéñòâóþùèå âçàèìîäåéñòâèÿ (íàïðèìåð êóëîíîâ-
ñêîãî òèïà), êîòîðûå òðåáóþò îáÿçàòåëüíîé òðàêòîâêè ÷åðåç îáû÷íóþ
êâàíòîâóþ ìåõàíèêó è íåëîêàëüíî-íåïîòåíöèàëüíûå êîðîòêîäåéñòâóþ-
ùèå âçàèìîäåéñòâèÿ (íàïðèìåð ïðè ãëóáîêîì âîëíîâîì ïåðåêðûòèè), êî-
òîðûå òðåáóþò èñïîëüçîâàíèÿ îïåðàòîðíîé èçîõèìèè.

Âûøåóêàçàííàÿ ñìåñü êâàíòîâûõ è àäðîííûõ êîìïîíåíòîâ èìååò ìå-
ñòî â íàøåé èçîòîïè÷åñêîé ìîäåëè õèìè÷åñêèõ ñâÿçåé, ïðåäñòàâëåííîé â
ñëåäóþùèõ ãëàâàõ. Òàêàÿ ñìåñü äîïóñêàåòñÿ òåì ôàêòîì, ÷òî îáå ìåõàíè-
êè èìåþò òå æå àêñèîìû è ôèçè÷åñêèå çàêîíû è ìîãóò èñïîëüçîâàòüñÿ
ñîâìåñòíî, ïîñêîëüêó îíè âîñïðîèçâîäÿò ýôôåêòû, ñâÿçàííûå ñ äàëü-
íîäåéñòâèåì è êîðîòêîäåéñòâèåì, ñîîòâåòñòâåííî. Ýêâèâàëåíòíî, ñìåñü
ïîçâîëÿåòñÿ ïðîèçâîëüíîñòüþ èçîåäèíèöû, êîòîðàÿ, â ýòîì ñëó÷àå, äî-
ïóñêàåò îáû÷íóþ êâàíòîâóþ åäèíèöó I êàê ÷àñòíûé ñëó÷àé.

3.3.4 Îñíîâíûå óðàâíåíèÿ îïåðàòîðíîé èçîõèìèè

Èñïîëüçîâàíèå ïðîñòåéøåãî èçîêâàíòîâàíèÿ, ïðåäñòàâëåííîãî â Ðàç-
äåëå 3.3, è ìàòåìàòè÷åñêîé ñòðóêòóðû èç ïðåäûäóùåãî ðàçäåëà ïîçâîëÿ-
åò ôîðìóëèðîâêó ñëåäóþùèõ îñíîâíûõ èçîøðåäèíãåðîâñêèõ óðàâíåíèé
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[7],

î×̂∂̂t |ψ̂〉 = Ĥ×̂|ψ̂〉 = Ĥ × T̂ ×|ψ̂〉 = Ê×̂|ψ̂〉 = E ×|ψ̂〉, (3.55a)

p̂k×̂|ψ̂〉 = p̂k × T̂ ×|ψ̂〉− î×̂∂̂k|ψ̂〉 = −i× T̂ i
k ×∇i|ψ̂〉, (3.55b)

|ψ̂(t̂)〉 = Û×̂|ψ̂(0̂)〉 = {êiĤ×̂t̂}×̂|ψ̂(0̂)〉, (3.55c)

ñ ñîîòâåòñòâóþùèìè èçîãåéçåíáåðãîâñêèìè óðàâíåíèÿìè [7],

Â(t̂) = Û×̂Â(0̂)×̂Û †̂ = {êiĤ×̂t̂}×̂Â(0̂)×̂{ê−it̂×̂Ĥ}, (3.56a)

î×̂d̂Â/̂d̂T̂ = [Â,̂Ĥ] = A×̂Ĥ − Ĥ×̂Â = Â× T̂ × Ĥ − Ĥ × T̂ × Â, (3.56b)

[b̂µ ,̂b̂ν ] = î×̂ω̂µν = i×ωµν × Î6, b̂ = (r̂k, p̂k). (3.56c)

Î÷åâèäíî, ÷òî èçîãåéçåíáåðãîâñêèå óðàâíåíèÿ â èõ èíôèíèòåçèìàëü-
íîé è ýêñïîíåíöèèðîâàííîé ôîðìå ÿâëÿþòñÿ ðåàëèçàöèåé èçîòåîðèè Ëè-
Ñàíòèëëè (Ðàçäåë 3.2), êîòîðàÿ, ñëåäîâàòåëüíî, ÿâëÿåòñÿ àëãåáðàè÷åñêîé
è ãðóïïîâîé òåîðåòè÷åñêîé ñòðóêòóðîé îïåðàòîðíîé èçîõèìèè.

Çàìåòèì, ÷òî óðàâíåíèÿ (3.55) è (3.56) àâòîìàòè÷åñêè ñòàâÿò âîïðîñ
î íåîáõîäèìîñòè âðåìåíí�îé èçîåäèíèöû Ît(t,r,ψ, . . .) = T̂t > 0 äëÿ õàðàê-
òåðèñòèêè âðåìåííîãî èçîäèôôåðåíöèàëà d̂t̂ = Ît × dt è èçîïðîèçâîäíîé
∂̂t = T̂t ×∂t . Çàìåòèì òàêæå, ÷òî ωµν â óðàâíåíèÿõ (3.46b) ÿâëÿåòñÿ îáû÷-
íûì òåíçîðîì Ëè, à èìåííî, òîò æå òåíçîð ïîÿâëÿåòñÿ â îáû÷íûõ êàíî-
íè÷åñêèõ êîììóòàöèîííûõ ïðàâèëàõ, ïîýòîìó ïîäòâåðæäàåòñÿ ñîõðàíÿ-
þùèé àêñèîìû õàðàêòåð èçîõèìèè.

"Íåïîñðåäñòâåííàÿ óíèâåðñàëüíîñòü" îñíîâíûõ óðàâíåíèé (3.55) è
(3.56) äîëæíà èìåòüñÿ â âèäó è ñðàâíèâàòüñÿ ñ îãðàíè÷åííûìè âîçìîæ-
íîñòÿìè ñîâðåìåííûõ ìîäåëåé â õèìèè. Áîëåå êîíêðåòíî, ïîñëåäíèå ìî-
äåëè ÷èñòî ãàìèëüòîíîâû è ïîýòîìó, îíè ìîãóò âîñïðîèçâîäèòü òîëüêî
ëèíåéíûå, ëîêàëüíûå è ïîòåíöèàëüíûå ñèñòåìû. È íàîáîðîò, ìû ìîæåì
çàïèñàòü (3.55a) â ÿâíîé ôîðìå

î×̂∂̂tψ̂ = i× Ît ×∂t |ψ̂〉 = Ĥ×̂|ψ̂〉 = Ĥ × T̂ ×|ψ̂〉 =

= { p̂k × p̂k/2̂×̂m̂+Ûk(t̂, r̂)×̂v̂k+

+Û0(t̂, r̂)}× T̂ (t̂, r̂, p̂, ψ̂,∇ψ, . . .)×|ψ̂(t̂, r̂)〉 =

= Ê×̂|ψ̂(t, x̂)〉 = E ×|ψ̂(t̂, x̂)〉,

(3.57)



3.3. ÎÏÅÐÀÒÎÐÍÛÅ ÎÑÍÎÂÛ ÀÄÐÎÍÍÎÉ ÕÈÌÈÈ 163

÷òî ïîêàçûâàåò ñïîñîáíîñòü âîñïðîèçâåäåíèÿ âñåõ áåñêîíå÷íî âîçìîæ-
íûõ ëèíåéíûõ è íåëèíåéíûõ, ëîêàëüíûõ è íåëîêàëüíûõ, à òàêæå ïîòåí-
öèàëüíûõ è íåïîòåíöèàëüíûõ ñèñòåì ñ ñîõðàíåíèåì ïîëíîé ýíåðãèè (óíè-
âåðñàëüíîñòü) íåïîñðåäñòâåííî â ñèñòåìå îòñ÷åòà íàáëþäàòåëÿ (íåïî-
ñðåäñòâåííàÿ óíèâåðñàëüíîñòü).

Èçîãåéçåíáåðãîâñêèå óðàâíåíèÿ (4.56a) áûëè âïåðâûå ñôîðìóëèðî-
âàíû Ñàíòèëëè [9] êàê îñíîâíàÿ ñòðóêòóðà ïðåäëîæåííîé àäðîííîé ìå-
õàíèêè, ñîâìåñòíî ñ îñíîâîïîëàãàþùèìè èçîòîïèÿìè òåîðèè Ëè (Ðàçäåë
3.2). Èçîøðåäèíãåðîâñêèå óðàâíåíèÿ (3.55a) áûëè ñôîðìóëèðîâàíû Ñàí-
òèëëè [10a], Ìèãíàíè [10b] è Ìèóíãîì è Ñàíòèëëè [11] â èçîãèëüáåðòîâûõ
ïðîñòðàíñòâàõ.

Ñîãëàñîâàííàÿ ôîðìóëèðîâêà èçîèìïóëüñà (3.55b) íå áûëà ñôîðìó-
ëèðîâàíà â òå÷åíèè äâóõ äåñÿòèëåòèé, ïîýòîìó îòêëàäûâàëîñü çàâåðøå-
íèå êîíñòðóêöèè àäðîííîé ìåõàíèêè, òàêæå êàê è åå ïðàêòè÷åñêîå ïðè-
ìåíåíèå. Ñîãëàñîâàííàÿ è èíâàðèàíòíàÿ ôîðìà (3.55b) ñ ïîñëåäóþùèìè
èçîêàíîíè÷åñêèìè êîììóòàöèîííûìè ïðàâèëàìè (3.56b) áûëà âïåðâûå
îïðåäåëåíà Ñàíòèëëè â ðàáîòå [7] áëàãîäàðÿ îòêðûòèþ èçîäèôôåðåíöè-
àëüíîãî èñ÷èñëåíèÿ â òîé æå ðàáîòå.

3.3.5 Ñîõðàíåíèå çàêîíîâ êâàíòîâîé ôèçèêè

Êàê ìîæíî âèäåòü, ôóíäàìåíòàëüíûì ïðåäïîëîæåíèåì èçîêâàíòîâà-
íèÿ ÿâëÿåòñÿ ïîäíÿòèå (ëèôòèíã) îñíîâíîé åäèíèöû êâàíòîâîé õèìèè,
ïîñòîÿííîé Ïëàíêà h̄, â ìàòðèöó Î ñ íåëèíåéíûìè, èíòåãðî-äèôôåðåí-
öèàëüíûìè ýëåìåíòàìè, êîòîðûå òàêæå çàâèñÿò îò âîëíîâûõ ôóíêöèé è
èõ ïðîèçâîäíûõ

h̄ = I > 0 → Î = Î(t,r, p,ψ, ψ̂, . . .) = Î† > 0. (3.58)

Ñëåäóåò çàìåòèòü, ÷òî âûøåóêàçàííîå îáîáùåíèå ÿâëÿåòñÿ èñêëþ÷è-
òåëüíî âíóòðåííèì, â ðàññìàòðèâàåìîé ñèñòåìå, òàê êàê âíåøíèå èçìå-
ðåíèÿ èçîîæèäàåìûõ çíà÷åíèé è èçîñîáñòâåííûõ çíà÷åíèé èçîåäèíèöû
òîæäåñòâåííî äàþò ïîñòîÿííóþ Ïëàíêà,

〈Î〉 =
〈ψ̂|×̂Î×̂|ψ̂〉
〈ψ̂|×̂|ψ̂〉 = 1 = h̄, (3.59a)

Î×̂|ψ̂〉 = T̂−1 × T̂ ×|ψ̂〉 = 1×|ψ̂〉 = |ψ̂〉. (3.59b)



164 Ãëàâà 3. ÎÑÍÎÂÛ ÀÄÐÎÍÍÎÉ ÕÈÌÈÈ

Áîëåå òîãî, åäèíèöà ÿâëÿåòñÿ ôóíäàìåíòàëüíûì èíâàðèàíòîì èçîõè-
ìèè, ïîýòîìó ñîõðàíÿþòñÿ âñå àêñèîìû îáû÷íîé åäèíèöû I = h̄, íàïðè-
ìåð,

În̂ = Î×̂Î×̂ . . .×̂Î ≡ Î, (3.60a)

Î
1
2 ≡ Î, (3.60b)

î×̂d̂Î/̂d̂t = [Î ,̂Ĥ] = Î×̂Ĥ − Ĥ×̂Î ≡ 0. (3.60c)

Íåñìîòðÿ íà èõ î÷åâèäíî îáîáùåííóþ ñòðóêòóðó, óðàâíåíèÿ (3.55) è
(3.56) ñîõðàíÿþò îáû÷íûå êâàíòîâî-ìåõàíè÷åñêèå çàêîíû ïðè íåëèíåé-
íûõ, íåëîêàëüíûõ è íåïîòåíöìàëüíûõ âçàèìîäåéñòâèÿõ [7].

Íà÷íåì ñ òîãî, ÷òî ñîõðàíåíèå ïðèíöèïà íåîïðåäåëåííîñòè Ãåéçåíáåð-
ãà ìîæåò áûòü ëåãêî âûâåäåíî èç èçîêîììóòàöèîííûõ ïðàâèë (3.56c):

∆xk ×∆pk ≥
1
2
×〈[x̂k ,̂p̂k]〉 =

1
2
. (3.61)

×òîáû óâèäåòü ñîõðàíåíèå ïðèíöèïà çàïðåòà Ïàóëè, íàïîìíèì, ÷òî
ïðàâèëüíîå (äâóìåðíîå) âîñïðîèçâåäåíèå ãðóïïû SU(2) õàðàêòåðèçóåòñÿ
îáû÷íûìè ìàòðèöàìè Ïàóëè σk ñ èçâåñòíûìè ïðàâèëàìè êîììóòàöèè è
ñîáñòâåííûìè çíà÷åíèÿìè íà H íàä C,

[σi,σ j] = σi ×σ j −σ j ×σi = 2× iεi jk ×σk, (3.62a)

σ2 ×|ψ〉 = σk ×σ k ×|ψ〉 = 3×|ψ〉, (3.62b)

σ3 ×|ψ〉 = ±1×|ψ〉. (3.62c)

Èçîõèìèÿ òðåáóåò êîíñòðóèðîâàíèÿ íåóíèòàðíûõ ïðåäñòàâëåíèé ìàò-
ðèö Ïàóëè, êîòîðûå, äëÿ äèàãîíàëüíûõ èçîåäèíèö, ìîãóò áûòü çàïèñàíû
â âèäå (ñì. òàêæå Ðàçäåë 3.3.6)

σ̂k = U ×σk ×U†, U ×U† = Î 	= I, (3.63a)

U =
(

i×m1 0
0 i×m2

)
, U† =

( −i×m1 0
0 −i×m2

)
,

Î =
(

m2
1 0

0 m2
2

)
, T̂ =

(
m−2

1 0
0 m−2

2

)
,

(3.63b)

ãäå m ýòî õîðîøî îïðåäåëåííûå, íèãäå íå íóëåâûå ôóíêöèè, ïðèâîäÿùèå
ê ðåãóëÿðíûì èçîìàòðèöàì Ïàóëè, âïåðâûå ïîëó÷åííûì Ñàíòèëëè [15]

σ̂1 =
(

0 m2
1

m2
2 0

)
, σ̂2 =

(
0 −i×m2

1
i×m2

2 0

)
, σ̂3 =

(
m2

1 0
0 m2

2

)
. (3.64)
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Äðóãàÿ ðåàëèçàöèÿ äàåòñÿ íåäèàãîíàëüíûìè óíèòàðíûìè ïðåîáðàçî-
âàíèÿìè [loc. cit.],

U =
(

0 m1
m2 0

)
, U† =

(
0 m2

m1 0

)
,

Î =
(

m2
1 0

0 m2
2

)
, T̂ =

(
m−2

1 0
0 m−2

2

)
,

(3.65)

ñ ñîîòâåòñòâóþùèìè ðåãóëÿðíûìè èçîìàòðèöàìè Ïàóëè,

σ̂1 =
(

0 m1×m2
m1×m2 0

)
, σ̂2 =

(
0 −i×m1×m2

i×m1×m2 0

)
,

σ̂3 =
(

m2
1 0

0 m2
2

)
, (3.66)

èëè áîëåå îáùèìè ðåàëèçàöèÿìè ñ ýðìèòîâûìè íåäèàãîíàëüíûìè èçî-
åäèíèöàìè Î [15].

Âñå èçîìàòðèöû Ïàóëè âûøåóïîìÿíóòîãî ðåãóëÿðíîãî êëàññà óäî-
âëåòâîðÿþò ñëåäóþùèì èçîêîììóòàöèîííûì ïðàâèëàì è óðàâíåíèÿì íà
ñîáñòâåííûå çíà÷åíèÿ íà Ĥ íàä Ĉ

[σ̂i,̂σ̂ j] = σ̂i × T̂ × σ̂ j − σ̂ j × T̂ × σ̂i = 2× i× εi jk × σ̂k, (3.67a)

σ̂ 2̂×̂|ψ̂〉 = (σ̂1×̂σ̂1 + σ̂2×̂σ̂2 + σ̂3×̂σ̂3)×̂|ψ̂〉 = 3×|ψ̂〉, (3.67b)

σ̂3×̂|ψ̂〉 = ±1×|ψ̂〉, (3.67c)

êîòîðûå ñîõðàíÿþò îáû÷íûé ñïèí 1/2, ïîýòîìó ïîäðàçóìåâàþò ñîõðàíå-
íèå â èçîõèìèè ñòàòèñòèêè Ôåðìè-Äèðàêà è ïðèíöèïà çàïðåòà Ïàóëè.

Äëÿ ïîëíîòû ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî âîñïðîèçâåäåíèå èçîòîïè÷åñêîé
ãðóïïû SÛ(2) òàêæå äîïóñêàåò èððåãóëÿðíûå èçîâîñïðîèçâåäåíèÿ, êî-
òîðûå áîëüøå íå ñîõðàíÿþò îáû÷íûå çíà÷åíèÿ ñïèíà [15]. Ïîñëåäíèå
ñòðóêòóðû èçó÷àþòñÿ äëÿ îõàðàêòåðèçîâàíèÿ ñïèíà ïðè íàèáîëåå ýêñ-
òðåìàëüíûõ óñëîâèÿõ, òàêèõ êàê äëÿ ïðîòîíîâ è ýëåêòðîíîâ â ÿäðàõ
êîëëàïñèðóþùèõ çâåçä è, ñëåäîâàòåëüíî, îíè íå èìåþò îòíîøåíèÿ ê èçî-
õèìèè.

Ñîõðàíåíèå ïðèíöèïà ñóïåðïîçèöèè ïðè íåëèíåéíûõ âçàèìîäåéñòâè-
ÿõ èìååò ìåñòî èç-çà ðåêîíñòðóêöèè ëèíåéíîñòè íà èçîïðîñòðàíñòâå íàä
èçîïîëÿìè, ïîýòîìó âîçâðàùàåòñÿ ïðèìåíèìîñòü òåîðèè ê ñîñòàâíûì ñè-
ñòåìàì.
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Ïðèíèìàÿ âî âíèìàíèå ïîñëåäíåå, íàïîìíèì, ÷òî îáû÷íûå íåëèíåé-
íûå ìîäåëè,

H(t,x, p,ψ, . . .)×|ψ〉 = E ×|ψ〉, (3.68)
íàðóøàþò ïðèíöèï ñóïåðïîçèöèè è èìåþò äðóãèå íåäîñòàòêè (ñì. Ðàç-
äåë 1.7). Ïîýòîìó, îíè íå ìîãóò ïðèìåíÿòüñÿ äëÿ èçó÷åíèÿ ñîñòàâíûõ
ñèñòåì òàêèõ êàê, íàïðèìåð, ìîëåêóëû. Âñå ýòè ìîäåëè ìîãóò áûòü òîæ-
äåñòâåííî ïåðåôîðìóëèðîâàíû â òåðìèíàõ èçîòîïè÷åñêîé òåõíèêè ÷åðåç
âíåäðåíèå âñåõ íåëèíåéíûõ ÷ëåíîâ â èçîòîïè÷åñêèé ýëåìåíò,

H(t,x, p,ψ, . . .)×|ψ〉 ≡ H0(t,x, p)× T̂ (ψ, . . .)×|ψ〉 = E ×|ψ〉, (3.69)

ñ âîçâðàùåíèåì ïîëíîé äåéñòâåííîñòè ïðèíöèïà ñóïåðïîçèöèè â èçîïðî-
ñòðàíñòâàõ íàä èçîïîëÿìè ñ ïîñëåäóþùèì ïðèìåíåíèåì ê ñîñòàâíûì ñè-
ñòåìàì.

Ñîõðàíåíèå ïðè÷èííîñòè ñëåäóåò èç îäíîìåðíîé èçîóíèòàðíîé ãðóï-
ïîâîé ñòðóêòóðû âðåìåííîé ýâîëþöèè (3.56a) (êîòîðàÿ èçîìîðôíà îáû÷-
íîé); ñîõðàíåíèå çàêîíîâ âåðîÿòíîñòè ñëåäóåò èç ñîõðàíåíèÿ àêñèîì åäè-
íèöû è åå èíâàðèàíòíîãî ðàçëîæåíèÿ, êàê îòìå÷åíî ðàíåå; èç ýòîãî âñåãî
ñëåäóåò ñîõðàíåíèå äðóãèõ êâàíòîâûõ çàêîíîâ.

Òå æå ðåçóëüòàòû òàêæå ìîãóò áûòü ïîëó÷åíû èñõîäÿ èç òîãî ôàêòà,
÷òî îïåðàòîðíàÿ èçîõèìèÿ, íà àáñòðàêòíîì óðîâíå, ñîâïàäàåò ñ êâàí-
òîâîé õèìèåé ïî êîíöåïöèè è êîíñòðóêöèè. Êàê ðåçóëüòàò, àäðîííàÿ è
êâàíòîâàÿ âåðñèè õèìèè ÿâëÿþòñÿ ðàçëè÷íûìè ðåàëèçàöèÿìè îäíèõ è
òåõ æå àáñòðàêòíûõ àêñèîì è ôèçè÷åñêèõ çàêîíîâ.

Çàìåòèì, ÷òî ñîõðàíåíèå îáû÷íûõ êâàíòîâûõ çàêîíîâ ïðè íåëèíåé-
íûõ, íåëîêàëüíûõ è íåïîòåíöèàëüíûõ âçàèìîäåéñòâèÿõ ïðèíöèïèàëüíî
çàâèñèò îò âîçìîæíîñòè èçîìàòåìàòèêè ðåêîíñòðóèðîâàòü ëèíåéíîñòü,
ëîêàëüíîñòü è êàíîíè÷åñêóþ óíèòàðíîñòü íà èçîïðîñòðàíñòâàõ íàä èçî-
ïîëÿìè.

Ñîõðàíåíèå îáû÷íûõ ôèçè÷åñêèõ çàêîíîâ èçîòîïè÷åñêîé âåòâüþ àä-
ðîííîé ìåõàíèêè âïåðâûå áûëî îòìå÷åíî Ñàíòèëëè â ðàáîòå [12]. Ñëå-
äóåò çàìåòèòü, ÷òî òå æå êâàíòîâûå çàêîíû, â îáùåì íå ñîõðàíÿþòñÿ
ðàñøèðåííîé ãåíîìåõàíèêîé, î÷åâèäíî ïîòîìó, ÷òî ïîñëåäíÿÿ äîëæíà
âîñïðîèçâîäèòüñÿ ïðè ïðåäïîëîæåíèè çàêîíîâ íå-ñîõðàíåíèÿ è äðóãèõ
îòêëîíåíèé îò îáû÷íûõ êâàíòîâûõ îñíîâ.

Ñ ïîíèìàíèåì òîãî, ÷òî òåîðèÿ íå îáëàäàåò êëàññè÷åñêèì äåòåðìè-
íèçìîì, î÷åâèäíî, ÷òî èçîõèìèÿ îáåñïå÷èâàåò ðàçíîîáðàçíûå "çàâåðøå-
íèÿ" êâàíòîâîé õèìèè ñîãëàñíî çíàìåíèòîìó ÝÏÐ àðãóìåíòó [1], òàê
êàê:
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1) Èçîõèìèÿ "ïîïîëíÿåò" êâàíòîâóþ õèìèþ ÷åðåç äîáàâëåíèå íåïî-
òåíöèàëüíî-íåãàìèëüòîíîâûõ âçàèìîäåéñòâèé âîñïðîèçâîäèìûõ íåóíè-
òàðíûìè ïðåîáðàçîâàíèÿìè.

2) Èçîõèìèÿ "ïîïîëíÿåò" êâàíòîâóþ õèìèþ ÷åðåç íàèáîëåå øèðîêóþ
èç âîçìîæíûõ (íå îðèåíòèðîâàííóþ) ðåàëèçàöèþ àññîöèàòèâíîãî ïðîèç-
âåäåíèÿ â èçîàññîöèàòèâíîé ôîðìå.

3) Èçîõèìèÿ "ïîïîëíÿåò" êâàíòîâóþ õèìèþ â åå êëàññè÷åñêîì ïðåä-
ñòàâëåíèè.

Äåéñòâèòåëüíî, êàê äîêàçàíî õîðîøî èçâåñòíûìè ïðîöåäóðàìè, îñíî-
âàííûìè íà íåðàâåíñòâàõ Áåëëà, êâàíòîâàÿ õèìèÿ íå äîïóñêàåò íåïî-
ñðåäñòâåííûõ êëàññè÷åñêèõ ïðåäñòàâëåíèé âî ìíîæåñòâå ðàñ÷åòîâ. È
íàîáîðîò, êàê äåòàëüíî èçó÷åíî â ðàáîòàõ [15], íåóíèòàðíûå ïðåäñòàâ-
ëåíèÿ íåðàâåíñòâ Áåëëà äîïóñêàþò äåéñòâèòåëüíî íåïîñðåäñòâåííûå è
îñìûñëåííûå êëàññè÷åñêèå ïðåäåëû, êîòîðûå íå ñóùåñòâóþò äëÿ îáû÷-
íûõ ôîðìóëèðîâîê.

Ñõîæèì îáðàçîì î÷åâèäíî, ÷òî èçîõèìèÿ ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ñïåöè-
ôè÷íóþ è êîíêðåòíóþ ðåàëèçàöèþ "ñêðûòûõ ïåðåìåííûõ" λ , êîòîðûå
ÿâíî ðåàëèçóþòñÿ èçîòîïè÷åñêèì ýëåìåíòîì λ = T̂ è äåéñòâèòåëüíî ïðå-
âðàùàþòñÿ â îïåðàòîðíûå ñêðûòûå ïåðåìåííûå. "Ñêðûòûé" õàðàêòåð
ðåàëèçàöèè âûðàæàåòñÿ òåì ôàêòîì, ÷òî ñêðûòûå ïåðåìåííûå âêëþ÷å-
íû â åäèíèöó è ïðîèçâåäåíèå òåîðèè. Äåéñòâèòåëüíî, ìû ìîæåì çàïèñàòü
èçîøðåäèíãåðîâñêîå óðàâíåíèå Ĥ×̂|ψ̂〉= Ĥ×λ ×|ψ̂〉= E×|ψ̂〉, λ = T̂ . Êàê
ðåçóëüòàò, "ïåðåìåííàÿ" λ (îáîáùåííàÿ òåïåðü äî îïåðàòîðà T̂ ) ÿâëÿåòñÿ
"ñêðûòîé" â ìîäóëüíîì àññîöèàòèâíîì ïðîèçâåäåíèè ãàìèëüòîíèàíà Ĥ
è ñîñòîÿíèÿ |ψ̂〉.

Äëÿ èçó÷åíèÿ âûøåóïîìÿíóòîãî è ñîîòâåòñòâóþùèõ ñëåäñòâèé, ìû
îòñûëàåì çàèíòåðåñîâàííîãî ÷èòàòåëÿ ê ðàáîòàì [15] è öèòèðîâàííîé ëè-
òåðàòóðå.

3.3.6 Ïðîñòàÿ êîíñòðóêöèÿ îïåðàòîðíîé èçîõèìèè

Íåñìîòðÿ íà ìàòåìàòè÷åñêóþ ýêâèâàëåíòíîñòü, ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî
õèìèÿ è èçîõèìèÿ ôèçè÷åñêè íåýêâèâàëåíòíû, èëè, äðóãèìè ñëîâàìè,
èçîõèìèÿ íàõîäèòñÿ âíå êëàññîâ ýêâèâàëåíòíîñòè õèìèè, òàê êàê ïåðâàÿ
ÿâëÿåòñÿ íåóíèòàðíûì îáðàçîì ïîñëåäíåé.

Êàê ìû óâèäèì â ñëåäóþùèõ ãëàâàõ, âûøåóêàçàííîå ñâîéñòâî îáúÿñ-
íÿåò ïðè÷èíû ÿâíîãî êîíñòðóèðîâàíèÿ íîâîé ìîäåëè èçîõèìè÷åñêèõ ñâÿ-
çåé èç îáû÷íîé ìîäåëè. Ãëàâíûì òðåáîâàíèåì ÿâëÿåòñÿ èäåíòèôèêàöèÿ
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íåãàìèëüòîíîâûõ ýôôåêòîâ, êîòîðûå æåëàòåëüíî âîñïðîèçâåñòè è êîòî-
ðûå, â ñèëó íåãàìèëüòîíîâîñòè, íåóíèòàðíû. Ðåçóëüòèðóþùåå íåóíèòàð-
íîå ïðåîáðàçîâàíèå òîãäà ïðèíèìàåòñÿ êàê ôóíäàìåíòàëüíàÿ ïðîñòðàí-
ñòâåííàÿ èçîåäèíèöà íîâîé èçîõèìèè [12]

U ×U† = Î 	= I, (3.70)

îòíîñèòåëüíî ýòîãî ïðåîáðàçîâàíèÿ ìû ïîëó÷àåì ñëåäóþùèå ïîäíÿòèÿ
(ëèôòèíãè): êâàíòîâîé åäèíèöû â èçîåäèíèöó,

I → Î = U × I ×U†; (3.71)

÷èñåë â èçî÷èñëà,

a → â = U ×a×U† = a× (U ×U†) = a× Î; a = n,c, (3.72)

àññîöèàòèâíûõ ïðîèçâåäåíèé A × B â èçîàññîöèàòèâíóþ ôîðìó ñ êîð-
ðåêòíûì èçîòîïè÷åñêèì ýëåìåíòîì,

A×B → Â×̂B̂ = Â× T̂ × B̂, (3.73a)

Â = U ×A×U†, B̂ = U ×B×U†, T̂ = (U ×U†)−1 = T †; (3.73b)

óðàâíåíèÿ Øðåäèíãåðà â èçîøðåäèíãåðîâñêîå óðàâíåíèå

H ×|ψ〉 = E ×|ψ〉 →U(H ×|ψ〉) =

= (U ×H ×U†)× (U ×U†)−1 × (U ×|ψ〉) =

= Ĥ × T̂ ×|ψ̂〉 = Ĥ×̂|ψ̂〉;
(3.74a)

óðàâíåíèé Ãåéçåíáåðãà â èõ èçîãåéçåíáåðãîâñêîå îáîáùåíèå

i×dA/dt −A×H −H ×A = 0 →
→U × (i×dA/dt)×U† −U(A×H −H ×A)×U† =

= î×̂dÂ/dt − Â×̂Ĥ − Ĥ×̂Â = 0;

(3.74b)

ãèëüáåðòîâà ïðîèçâåäåíèÿ â åãî èçîâíóòðåííþþ ôîðìó

〈ψ|×|ψ〉 →U×〈ψ|×|ψ〉×U† =

= (〈ψ|×U†)×(U×U)−1×(U×|ψ〉)×(U×U)−1 = 〈ψ̂|×̂|ψ̂〉×Î;
(3.74c)
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êàíîíè÷åñêèõ ñòåïåííûõ ðÿäîâ â èõ ðàñøèðåííóþ èçîòîïè÷åñêóþ ôîðìó

A(k) = A(0)+ k×[A,H]+ k2×[[A,H, ],H]+ . . . →U×A(k)×U† =

= U ×
[
A(0)+ k× [A,H]+ k2 × [[A,H],H]+ . . .

]
×U† =

= Â(k̂) = Â(0)+ k̂×̂[Â,̂ Ĥ]+ k̂2̂×̂[[Â,̂ Ĥ],̂ Ĥ]+ . . . ,

k > 1, |T̂ | � 1;

(3.74d)

øðåäèíãåðîâñêîãî ïåðòóðáàöèîííîãî ðàçëîæåíèÿ â åãî èçîòîïè÷åñêîå
ïîêðûòèå (ãäå ïðèíÿòî îáû÷íîå ñóììèðîâàíèå ïî ñîñòîÿíèÿì p 	= n)

E(k) = E(0)+ k×〈ψ|×V ×|ψ〉+ k2 |〈ψ|×V×|ψ〉|2
E0n−E0p

+ . . . →
→U×E(k)×U† = U×

[
E(0)+ k×〈ψ|×V×|ψ〉+ . . .

]
×U† =

= Ê(k̂) = Ê(0)+ k̂×̂〈ψ̂|× T̂ ×V̂ × T̂ ×|ψ̂〉+ . . . ,

k > 1, |T̂ | � 1;

(3.74e)

è ò.ä. Âñå îñòàâëåííûå àñïåêòû îïåðàòîðíîé õèìèè ìîãóò áûòü âûâåäåíû
òåì æå îáðàçîì, âêëþ÷àÿ èçîýêñïîíåíòó, èçîëîãàðèôì, èçîäåòåðìèíàíò,
èçîñëåä, èçîñïåöèàëüíûå ôóíêöèè è ïðåîáðàçîâàíèÿ è ò.ä.

Çàìåòèì, ÷òî èçîòîïè÷åñêèå îáðàçû îáû÷íûõ ïåðòóðáàòèâíûõ ðàçëî-
æåíèé, êàê â èëëþñòðèðóþùèõ óðàâíåíèÿõ (3.74d) è (3.74e), èìåþò äà-
ëåêî èäóùèå ñëåäñòâèÿ äëÿ õèìèè. Íàïîìíèì èç Ðàçäåëà 1.3, ÷òî îäíîé
èç íåïðèÿòíûõ ïðîáëåì ñîâðåìåííîé õèìèè ÿâëÿåòñÿ ÷ðåçìåðíîå êîì-
ïüþòåðíîå âðåìÿ, íåîáõîäèìîå äëÿ ðàñ÷åòîâ ñîñòàâíûõ ìîëåêóëÿðíûõ
ñòðóêòóð, íåñìîòðÿ íà îãðîìíûå âîçìîæíîñòè ñàìûõ ñîâðåìåííûõ êîì-
ïüþòåðîâ. Ýòîò íåäîñòàòîê ðåøàåòñÿ èçîõèìèåé íàñòîëüêî ïîëíî, ÷òî
âðåìÿ âû÷èñëåíèé â ñóùíîñòè ñâîäèòñÿ êî âðåìåíè âûáîðà ïîäõîäÿùåé
åäèíèöû. Êàê ÿâíîå ïîäòâåðæäåíèå, â Ãëàâàõ 4, 5 è 6 ìû ïðåäñòàâèì
èçîõèìè÷åñêèå ìîäåëè ìîëåêóëÿðíûõ ñòðóêòóð, ÷üè êîìïüþòåðíûå ðàñ-
÷åòû çàíèìàþò âðåìåíè ïî êðàéíåé ìåðå â 1000 ðàç ìåíüøå, ÷åì ýòî
òðåáîâàëà áû êâàíòîâàÿ õèìèÿ äëÿ âû÷èñëåíèÿ òîé æå âåëè÷èíû.

Ýòî çàìå÷àòåëüíîå ñâîéñòâî ÿâëÿåòñÿ ñëåäñòâèåì òîãî ôàêòà, èëëþ-
ñòðèðîâàííîãî ïîäíÿòèÿìè (3.74d) è (3.74e), ÷òî ëþáûå îáû÷íûå ðÿäû,
êîòîðûå ÿâëÿþòñÿ ñëàáî (ïîýòîìó ìåäëåííî) ñõîäÿùèìèñÿ, ìîãóò áûòü
ïðåâðàùåíû èçîòîïèÿìè â ðÿäû òàê ñèëüíî (ïîýòîìó áûñòðî) ñõîäÿ-
ùèåñÿ êàê ýòî æåëàòåëüíî, ïðè åäèíñòâåííîì óñëîâèè, ÷òî àáñîëþòíîå
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(èëè ñðåäíåå) çíà÷åíèå èçîòîïè÷åñêîãî ýëåìåíòà (èçîåäèíèöû) äîñòàòî÷-
íî ìåíüøå (áîëüøå) åäèíèöû, |T̂ | � 1 (|Î| � 1) (ñì. ìîíîãðàôèþ [6d]).

Áîëåå òîãî, äàæå ðàñõîäÿùèåñÿ ðÿäû, ïîñëå âûøåóïîìÿíóòûõ èçîòî-
ïèé, ìîãóò ïðèíèìàòü áûñòðî ñõîäÿùèåñÿ ôîðìû. Â ñàìîì äåëå, áûëî
äîêàçàíî, ïîñëå ïåðâîãî æå ïðåäëîæåíèÿ ïîñòðîèòü àäðîííóþ ìåõàíèêó
[9] (ñì. îïÿòü [6d] äëÿ äåòàëåé), ÷òî ñõîäèìîñòü ïåðòóðáàòèâíîé òåîðèè
ñèëüíûõ âçàèìîäåéñòâèé ìîæåò çàâèñåòü îò ïðèðîäû ìàòåìàòèêè ïîëî-
æåííîé â îñíîâó, èñïîëüçîâàòü æå àññîöèàòèâíîå ïðîèçâåäåíèå A×B ó÷àò
åùå ñî øêîëüíûõ ëåò.

Äåéñòâèòåëüíî, ðàññìîòðèì óðàâíåíèÿ (3.74d) è (3.74e) äëÿ k > 1,
â ýòîì ñëó÷àå îáû÷íûå ïåðòóðáàòèâíûå ðÿäû ðàñõîäÿòñÿ êàê â ñëó÷àå
ñèëüíûõ âçàèìîäåéñòâèé. Ðàññìîòðèì òåïåðü èçîòîïè÷åñêèå ðÿäû äëÿ
÷àñòíîãî ñëó÷àÿ â êîòîðîì |T̂ | = 1/k. Òîãäà ëåãêî âèäåòü, ÷òî èçîòîïè-
÷åñêèå îáðàçû òåõ æå ðÿäîâ (3.74d) è (3.74e) ñòàíîâÿòñÿ ñõîäÿùèìèñÿ.
Ýòî òàêæå èëëþñòðèðóåò, ÷òî ïåðòóðáàòèâíûå ðÿäû, êîòîðûå ñõîäÿòñÿ
ìåäëåííî, ëåãêî ïðåâðàòèòü â ðÿäû, ñõîäÿùèåñÿ ïî æåëàíèþ áûñòðî,
ïîäõîäÿùèì âûáîðîì çíà÷åíèÿ |T̂ | äîñòàòî÷íî ìåíüøåé ÷åì åäèíèöà.

Êàê ìû óâèäèì, âñå ðåàëèçàöèè èçîåäèíèöû ïðèâîäÿò ê óäîâëåòâîðå-
íèþ âûøåóïîìÿíóòîãî ôóíäàìåíòàëüíîãî òðåáîâàíèÿ, ïîýòîìó ãàðàíòè-
ðóåòñÿ ñõîäèìîñòü èçîïåðòóðáàòèâíîé òåîðèè òàê áûñòðî êàê ýòî æåëà-
åòñÿ. Äîâîëüíî çàìå÷àòåëüíî, êàê ìû óâèäèì â Ãëàâàõ 4 è 5, ÷òî çíà÷åíèå
|Î| � 1, íåîáõîäèìîå äëÿ áûñòðîé ñõîäèìîñòè, èíîå ÷åì áûëî ïðèíÿòî,
ïîÿâëÿåòñÿ äîâîëüíî åñòåñòâåííî èç õàðàêòåðèñòèê ìîëåêóëÿðíûõ ñòðóê-
òóð.

Çàìåòèì, ÷òî âûøåóêàçàííàÿ êîíñòðóêöèÿ ïðè ïîìîùè íåóíèòàðíûõ
ïðåîáðàçîâàíèé ÿâëÿåòñÿ êîððåêòíûì îïåðàòîðíûì ïîäîáèåì âûâîäè-
ìîñòè êëàññè÷åñêîé èçîãàìèëüòîíîâîé ìåõàíèêè èç îáû÷íîé ôîðìû ïî-
ñðåäñòâîì íåêàíîíè÷åñêèõ ïðåîáðàçîâàíèé (Ðàçäåë 3.2.12).

Êîíñòðóèðîâàíèå àäðîííîé ìåõàíèêè ïîñðåäñòâîì íåóíèòàðíûõ ïðå-
îáðàçîâàíèé êâàíòîâîé ìåõàíèêè áûëî âïåðâûå ïðåäëîæåíî Ñàíòèëëè
â îðèãèíàëüíîé ðàáîòå [5e] è çàòåì ðàçðàáîòàíà â ïîñëåäóþùèõ ñòàòüÿõ
(ïîñëåäíèå ðåçóëüòàòû ñì. â [12]).

3.3.7 Èíâàðèàíòíîñòü îïåðàòîðíîé èçîõèìèè

Âàæíî âèäåòü, ÷òî ñîâåðøåííî àíàëîãè÷íî êëàññè÷åñêîìó ñëó÷àþ
(Ðàçäåë 3.2.13), îïåðàòîðíàÿ èçîõèìèÿ äåéñòâèòåëüíî èíâàðèàíòíà îòíî-
ñèòåëüíî íàèáîëåå îáùèõ íåëèíåéíûõ, íåëîêàëüíûõ è íåãàìèëüòîíîâî-
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íåóíèòàðíûõ ïðåîáðàçîâàíèé, òî åñòü, âíîâü, èíâàðèàíòíîñòü òðàêòóåòñÿ
÷åðåç èçîìàòåìàòèêó. Äåéñòâèòåëüíî, ëþáîå äàííîå íåóíèòàðíîå ïðåîá-
ðàçîâàíèå U ×U† 	= I âñåãäà ìîæåò áûòü ïðåäñòàâëåíî â âèäå [12]

U = Û × T̂ 1/2, (3.75)

îòíîñèòåëüíî êîòîðîé, íåóíèòàðíûå ïðåîáðàçîâàíèÿ íà H íàä C ÿâëÿ-
þòñÿ òîæäåñòâåííî ïåðåôîðìóëèðîâàííûìè êàê èçîóíèòàðíûå ïðåîáðà-
çîâàíèÿ íà èçîãèëüáåðòîâîì ïðîñòðàíñòâå Ĥ íàä èçîïîëåì Ĉ,

U ×U† ≡ Û×̂Û† = Û†×̂Û = Î. (3.76)

Òîãäà ñëåäóåò ôîðì-èíâàðèàíòíîñòü îïåðàòîðíîé èçîõèìèè îòíîñèòåëü-
íî èçîóíèòàðíûõ ïðåîáðàçîâàíèé,

Î → Î′ = Û×̂Î×̂Û† ≡ Î, Â×̂B̂ → Û×̂(Â×̂B̂)×̂Û† = Â′×̂B̂′, etc., (3.77a)

Ĥ×̂|ψ̂〉 = Ê×̂|ψ̂〉 → Û × Ĥ×̂|ψ̂〉 =

= (Û × Ĥ ×Û†)×̂(Û×̂|ψ̂〉) = Ĥ ′×̂|ψ̂ ′〉 =

= Û×̂Ê×̂|ψ̂〉 = Ê×̂Û×̂|ψ̂〉 = Ê×̂|ψ̂ ′〉,
(3.77b)

ãäå ñëåäóåò îòìåòèòü ñîõðàíåíèå ÷èñëîâûõ çíà÷åíèé èçîåäèíèöû, èçî-
ïðîèçâåäåíèé è èçîñîáñòâåííûõ çíà÷åíèé, êàê íåîáõîäèìîå äëÿ ïîñëåäî-
âàòåëüíîãî ïðèìåíåíèÿ.

Çàìåòèì, ÷òî èíâàðèàíòíîñòü êâàíòîâîé õèìèè ñîõðàíÿåòñÿ òîëüêî
äëÿ ïðåîáðàçîâàíèé U ×U† = I ñ ôèêñèðîâàííûì I. Ñõîæèì îáðàçîì,
èíâàðèàíòíîñòü èçîõèìèè ñîõðàíÿåòñÿ òîëüêî äëÿ âñåõ íåóíèòàðíûõ ïðå-
îáðàçîâàíèé, òàêèõ êàê Û×̂Û †̂ = Î ñ ôèêñèðîâàííûì Î, à íå äëÿ ïðåîáðà-
çîâàíèÿ Ŵ ×̂Ŵ †̂ = Î′ 	= Î, òàê êàê èçìåíåíèå èçîåäèíèöû Î ïîäðàçóìåâàåò
ïåðåõîä ê äðóãîé ôèçè÷åñêîé ñèñòåìå.

Ôîðì-èíâàðèàíòíîñòü àäðîííîé ìåõàíèêè îòíîñèòåëüíî èçîóíèòàð-
íûõ ïðåîáðàçîâàíèé âïåðâûå áûëà èçó÷åíà Ñàíòèëëè â ðàáîòå [12].

3.3.8 Ãàóññîâñêèå ýêðàíèðîâàíèÿ êàê ÷àñòíûå ñëó÷àè
èçîõèìèè

Â Ðàçäåëå 1.3 ìû íàïîìèíàëè, ÷òî çàêîí Êóëîíà ÿâëÿåòñÿ îäíèì èç
ôóíäàìåíòàëüíûõ èíâàðèàíòîâ êâàíòîâîé ìåõàíèêè è êâàíòîâîé õèìèè,
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êàê íåîáõîäèìîå óñëîâèå èõ ôèçè÷åñêîé ñîãëàñîâàííîñòè. Äåéñòâèòåëü-
íî, ýòîò çàêîí èíâàðèàíòåí îòíîñèòåëüíî ëþáûõ âîçìîæíûõ ïðåîáðàçî-
âàíèé êâàíòîâîé õèìèè

F = 1/r2 →U × (1/r2)×U† = 1/r2, U ×U† = I. (3.78)

Â Ðàçäåëå 1.3 ìû îòìå÷àëè, ÷òî ìàíèïóëÿöèè ñ çàêîíîì Êóëîíà,
ïðîâîäèìûå â êâàíòîâîé õèìèè, íàïðèìåð òàê íàçûâàåìûå ãàóññîâñêèå
ýêðàíèðîâàíèÿ, â íàäåæäå óëó÷øèòü âîñïðîèçâåäåíèå ýêñïåðèìåíòàëü-
íûõ äàííûõ, îáÿçàòåëüíî òðåáóþò âûõîäà çà ðàìêè îñíîâíûõ àêñèîì
"êâàíòîâîé" õèìèè. Äåéñòâèòåëüíî, òàêèå ýêðàíèðîâàíèÿ òðåáóþò îáÿ-
çàòåëüíîãî èñïîëüçîâàíèÿ íåóíèòàðíûõ ïðåîáðàçîâàíèé, íàïðèìåð, êàê
â ýòîì ïðîñòîì ñëó÷àå:

F = 1/r →W × (1/r)×W † = eA×r/r, W ×W † = eA×r 	= I. (3.79)

Íåçàâèñèìî îò ýòîãî, åñëè "ýêðàíèðîâàííûé êóëîíîâñêèé ïîòåíöèàë"
ïðèíèìàåòñÿ êàê ïîòåíöèàë ãàìèëüòîíèàíà, ñ óíèòàðíîé âðåìåííîé ýâî-
ëþöèåé, ñîõðàíåíèå "êâàíòîâîé" õèìèè ÿâëÿåòñÿ òîëüêî âèäèìûì, òàê
êàê òàêîé ýêðàíèðîâàííûé êóëîíîâñêèé ïîòåíöèàë çàïðåùàåò ñóùåñòâî-
âàíèå àòîìà âîäîðîäà, äåëàåò âñå ýëåêòðîííûå îðáèòû êðàéíå íåñòàáèëü-
íûìè è ïðåïÿòñòâóåò ñàìîìó ñóùåñòâîâàíèþ "êâàíòà" ýíåðãèè, êîòîðûé
è äàåò íàçâàíèå "êâàíòîâîé" õèìèè.

Èñïîëüçóÿ àíàëèç ïðåäûäóùèõ ðàçäåëîâ, ëåãêî âèäåòü, ÷òî âñå áåñ-
êîíå÷íî âîçìîæíûå ãàóññîâñêèå ýêðàíèðîâàíèÿ êóëîíîâñêîãî çàêîíà ÿâ-
ëÿþòñÿ ÷àñòíûìè ñëó÷àÿìè èçîõèìèè.

Äåéñòâèòåëüíî, èõ âûâîä ÿâëÿåòñÿ ÷àñòíûì ñëó÷àåì êîíñòðóèðîâà-
íèÿ èçîõèìèè ÷åðåç íåóíèòàðíûå ïðåîáðàçîâàíèÿ, êàê ïîêàçàíî â ïðå-
äûäóùèõ ñåêòîðàõ. Îäíàêî, ÷òîáû èçáåæàòü êàòàñòðîôè÷åñêîé íåñîãëà-
ñîâàííîñòè íåóíèòàðíûõ òåîðèé (Ðàçäåë 1.7), îáÿçàòåëüíî ñëåäóåò ïðè-
ìåíèòü âûáðàííîå íåóíèòàðíîå ïðåîáðàçîâàíèå êî âñåìó ôîðìàëèçìó ðå-
àëüíîé "êâàíòîâîé" õèìèè, òî åñòü áåç âñÿêîãî ýêðàíèðîâàíèÿ âîîáùå.
Ïîÿâëÿþùàÿñÿ òîãäà òåîðèÿ åñòü èìåííî îïåðàòîðíàÿ èçîõèìèÿ, êàê èë-
ëþñòðèðóåòñÿ ïðåîáðàçîâàíèåì ãàìèëüòîíèàíà

U ×U† = screening function 	= I, (3.80a)

U ×H ×U† = U × (p× p/2×m+1/r)U† =

= p̂×̂p̂/̂2̂×̂m̂+(1/r)× (U ×U†) =

= p̂2̂/̂2̂×̂m̂+any desired function.

(3.80b)
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Â çàêëþ÷åíèå, âìåñòî äîêàçàòåëüñòâà íåñîâåðøåíñòâà ñîâðåìåííûõ
íàïðàâëåíèé íà ýêðàíèðîâàíèå êóëîíîâñêîãî çàêîíà, îïåðàòîðíàÿ èçî-
õèìèÿ ïîäòâåðæäàåò èõ ïðèãîäíîñòü, õîòÿ ïðîÿñíÿåò, ÷òî íà èñòèííî
íàó÷íûõ îñíîâàíèÿõ, îíè íå èìåþò îòíîøåíèÿ ê "êâàíòîâîé" õèìèè, íî
ÿâëÿþòñÿ ÷àñòíûìè ñëó÷àÿìè ñòðóêòóðíî áîëåå øèðîêîé îïåðàòîðíîé
èçîõèìèè.

Ñõîæàÿ ñèòóàöèÿ èìååò ìåñòî äëÿ âàðèàöèîííûõ ìåòîäîâ, ÷üè âîëíî-
âûå ôóíêöèè, êàê ìîæåò áûòü ëåãêî äîêàçàíî, íå ÿâëÿþòñÿ ðåøåíèÿìè
÷èñòî êóëîíîâñêèõ óðàâíåíèé, êàê â ñëó÷àå óñå÷åííîãî óðàâíåíèÿ äëÿ
òðåõ òåë H+

2 ìîëåêóëÿðíîãî èîíà. Èç ýòîãî ñëåäóåò, ÷òî íà ñòðîãèõ íàó÷-
íûõ îñíîâàíèÿõ, ýòè âîëíîâûå ôóíêöèè îòíîñÿòñÿ ê àäðîííîé õèìèè.

Äðóãèìè ñëîâàìè, âîëíîâûå ôóíêöèè âàðèàöèîííîé ìîäåëè äîñòèãà-
þùèå òî÷íîãî âîñïðîèçâåäåíèÿ ìîëåêóëÿðíûõ äàííûõ ÷åðåç ìíîæåñòâî
ad hoc ïàðàìåòðîâ, êàê ìîæíî ëåãêî ïîêàçàòü, íå ÿâëÿþòñÿ ðåøåíèÿìè
óðàâíåíèé Øðåäèíãåðà äëÿ òîé æå ñòðóêòóðû ïðè òî÷íîì âûïîëíåíèè
êâàíòîâî-õèìè÷åñêèõ àêñèîì, òðèâèàëüíî, ïîòîìó ÷òî ïîñëåäíèå íåòî÷-
íû è íå ñîîòâåòñòâóþò äî 2% ýêñïåðèìåíòàëüíûì çíà÷åíèÿì. Îäíàêî,
êàê ìû óâèäèì â Ãëàâàõ 3 è 4, èçîøðåäèíãåðîâñêèå óðàâíåíèÿ, äëÿ òîé
æå ñòðóêòóðû, ÿâëÿþòñÿ äåéñòâèòåëüíî òî÷íûìè äî ëþáîãî æåëàåìîãî
ïîðÿäêà. Ýòî äîêàçûâàåò, ÷òî, êàê óñòàíîâëåíî âûøå, ðåøåíèÿ òî÷íûõ
âàðèàöèîííûõ ìîäåëåé ÿâëÿþòñÿ òî÷íûìè ðåøåíèÿìè èçîõèìèè è, ïî
îïðåäåëåíèþ, íå êâàíòîâîé õèìèè.

3.3.9 Ýëåìåíòû îïåðàòîðíîé ãåíî-, ãèïåð- è èçîäó-
àëüíîé õèìèè

Â Ãëàâå 2 ìû óïîìÿíóëè, ÷òî èçîìàòåìàòèêà ÿâëÿåòñÿ ÷àñòíûì ñëó-
÷àåì ðàñøèðåííîé ãåíîìàòåìàòèêè, êîòîðàÿ, â ñâîþ î÷åðåäü, ÿâëÿåòñÿ
÷àñòíûì ñëó÷àåì åùå áîëåå øèðîêîé ãèïåðìàòåìàòèêè [7].

Êàê îòìå÷åíî ðàíåå, èçîìàòåìàòèêà áàçèðóåòñÿ íà îáîáùåííûõ åäè-
íèöàõ, êîòîðûå íåñèíãóëÿðíû, äåéñòâèòåëüíû è ýðìèòîâû, ïîýòîìó ïîä-
ðàçóìåâàåòñÿ îäíîçíà÷íîå îáîáùåííîå ïðîèçâåäåíèå,

Î = 1/T̂ = Î†, A×̂B = A× T̂ ×B = A× T̂ † ×B, T̂ ôèêñèðîâàí. (3.81)

Ðàñøèðåííàÿ ãåíîìàòåìàòèêà õàðàêòåðèçóåòñÿ îáîáùåííûìè åäèíè-
öàìè, íàçûâàåìûìè ãåíîåäèíèöàìè, êîòîðûå òàêæå íåñèíãóëÿðíû è äåé-
ñòâèòåëüíû, íî íåýðìèòîâû (íàïðèìåð, ïîëó÷åííûå äîáàâëåíèåì íåäèà-
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ãîíàëüíûõ ÷ëåíîâ â äàííóþ äåéñòâèòåëüíóþ, äèàãîíàëüíóþ èçîåäèíè-
öó). Ýòî ïîäðàçóìåâàåò ñóùåñòâîâàíèå äâóõ ðàçëè÷íûõ ãåíîåäèíèö, ñ
ïîñëåäóþùåé íåîáõîäèìîñòüþ óïîðÿäî÷åíèÿ îáîáùåííûõ ïðàâûõ è ëå-
âûõ ïðîèçâåäåíèé, îáû÷íî îáîçíà÷àåìûõ ñëåäóþùèì îáðàçîì:

Î> = 1/T̂ >, A > B = A× T̂ >×B, T̂ > ôèêñèðîâàí, (3.82a)

<Î = 1/<T̂ , A < B = A×<T̂ ×B, <T̂ ôèêñèðîâàí, (3.82b)

Î> = (<Î)†. (3.82c)

Êàê ðåçóëüòàò, ãåíîìàòåìàòèêà õàðàêòåðèçóåòñÿ äâóìÿ îòäåëüíûìè
èçîòîïèÿìè, ïî îäíîìó íà êàæäîå íàïðàâëåíèå ïðîèçâåäåíèÿ, êîòîðûå
ñâÿçàíû ýðìèòîâûì ñîïðÿæåíèåì è ïðåäïîëàãàþò âîñïðîèçâåäåíèå äâóõ
íàïðàâëåíèé âðåìåíè.

Îñíîâíûìè óðàâíåíèÿìè îïåðàòîðíîé ãåíîõèìèè ÿâëÿþòñÿ ãåíîøðå-
äèíãåðîâñêèå óðàâíåíèÿ äëÿ äâèæåíèÿ âïåðåä âî âðåìåíè

î > ∂̂>
t |ψ̂>〉 = Ĥ > |ψ̂〉 = Ĥ × T̂ >×|ψ̂>〉 =

= Ê > |ψ̂>〉 = E ×|ψ̂>〉,
(3.83a)

p̂k > |ψ̂〉 = p̂k × T̂ >×|ψ̂〉 =

= −î > ∂̂k > |ψ̂>〉 = −i× T̂ >i
k ×∇i|ψ̂>〉,

(3.83b)

|ψ̂(t̂)>〉 = Û> > |ψ̂(0̂)〉 = {êi×Ĥ×T>×t}× |ψ̂(0̂)>〉, (3.83c)

è ñîïðÿæåííûå ê íèì ãåíîóðàâíåíèÿ äëÿ äâèæåíèÿ íàçàä âî âðåìåíè

〈<ψ̂(0)|<∂t < î = 〈<ψ̂| < Ĥ = 〈<ψ̂| < Ê = 〈<ψ̂|×E ′, (3.84a)

〈<ψ̂(t)| = 〈<ψ̂(0)| < <Û = 〈<ψ̂(0)|×et×<T̂×H ,〈<ψ̂(t)| < p̂k =

= 〈<ψ̂(0)|×<T̂ < pk = −〈<ψ̂(0)|<∂̂k×i = −〈<ψ̂(0)|∂i×<T̂ i
k×i,

(3.84b)

T̂ > = (<T̂ )†, (3.84c)

ãäå âåëè÷èíû, õàðàêòåðèçóþùèåñÿ ñèìâîëîì > (<), îòíîñÿòñÿ ê äâèæå-
íèþ âïåðåä (íàçàä) âî âðåìåíè, è ñëåäóåò îòìåòèòü ðàçëè÷íûå ãåíîñîá-
ñòâåííûå çíà÷åíèÿ E 	= E ′ äëÿ äâèæåíèé âïåðåä è íàçàä âî âðåìåíè (ñî-
ãëàñíî ðàçëè÷èÿì ãåíîòîïè÷åñêèõ ýëåìåíòîâ).



3.3. ÎÏÅÐÀÒÎÐÍÛÅ ÎÑÍÎÂÛ ÀÄÐÎÍÍÎÉ ÕÈÌÈÈ 175

Ïðåäûäóùèå óðàâíåíèÿ õàðàêòåðèçóþò òîãäà ñëåäóþùèå ãåíîãåéçåí-
áåðãîâñêèå óðàâíåíèÿ â îãðàíè÷åííîé è èíôèíèòåçèìàëüíîé ôîðìàõ

Â(t̂) = Û> > Â(0̂) < <Û †̂ =

{ei×Ĥ×T̂>×t}× Â(0̂)×{e−i×t̂×<T̂×Ĥ},
(3.85a)

i× d̂Â/̂d̂t̂ = (Â,̂Ĥ) = A < Ĥ − Ĥ > Â =

= Â×<T̂ × Ĥ − Ĥ × T̂ >× Â,
(3.85b)

(b̂µ ,̂b̂ν) = i× ω̂µν = i×ωµν × Î>
6 , b̂ = (r̂k, p̂k). (3.85c)

Îïåðàòîðíàÿ ãåíîõèìèÿ äîëæíà ðàçðàáàòûâàòüñÿ, äëÿ ñîãëàñîâàííî-
ñòè, ñ èñïîëüçîâàíèåì ãåíîìàòåìàòèêè Ãëàâû 2, âêëþ÷àÿ èñïîëüçîâà-
íèå ãåíî÷èñåë è ãåíîïîëåé, ãåíîìåòðè÷åñêèõ è ãåíîãèëüáåðòîâûõ ïðî-
ñòðàíñòâ è ò.ä.

Â ýòîì ñëó÷àå, ëåãêî âèäåòü, ÷òî ãåíîýðìèòîâîñòü ñâÿçàííàÿ ñ äâèæå-
íèåì âïåðåä âî âðåìåíè (èëè íàçàä) ñîâïàäàåò ñ îáû÷íîé ýðìèòîâîñòüþ.
Êàê ðåçóëüòàò, âñå âåëè÷èíû ÿâëÿþùèåñÿ íàáëþäàåìûìè äëÿ îáû÷íîé
êâàíòîâîé õèìèè îñòàþòñÿ íàáëþäàåìûìè äëÿ ãåíîõèìèè. Ýòî ñâîéñòâî
ïîçâîëÿåò ïîëó÷åíèå íåñîõðàíÿþùèõñÿ íàáëþäàåìûõ ôèçè÷åñêèõ âåëè-
÷èí, òàêèõ êàê íåñîõðàíÿþùàÿñÿ ýíåðãèÿ, íåñîõðàíÿþùèéñÿ ìîìåíò èì-
ïóëüñà è ò.ä., êîòîðîå âïåðâûå äîñòèãíóòî ãåíîìàòåìàòèêîé, òàê êàê âñå
íåñîõðàíÿþùèåñÿ ôèçè÷åñêèå âåëè÷èíû êâàíòîâîé ìåõàíèêè è êâàíòî-
âîé õèìèè ÿâëÿþòñÿ, êàê èçâåñòíî, íåýðìèòîâûìè, ïîýòîìó íåíàáëþäà-
åìûìè.

×èòàòåëþ, çàèíòåðåñîâàííîìó â èçó÷åíèè íîâîé õèìèè, ïðåäëàãàåòñÿ
ðàçðàáîòàòü îñòàâøèåñÿ äåòàëè ãåíîõèìèè. Íàïðèìåð, ãåíîîæèäàåìûå
çíà÷åíèÿ ãåíîåäèíèö ïîêðûâàþò îáû÷íóþ åäèíèöó. Ýòî ïîäðàçóìåâàåò,
÷òî ãåíîìåõàíèêà ÿâëÿåòñÿ âòîðûì "çàâåðøåíèåì" êâàíòîâîé ìåõàíèêè
ñîãëàñíî èñòîðè÷åñêîìó ïðèìåðó Ýéíøòåéíà, Ïîäîëüñêîãî è Ðîçåíà.

Ïåðâàÿ àêñèîìàòè÷åñêè ñîãëàñîâàííàÿ ôîðìóëèðîâêà ãåíîìåõàíèêè
áûëà äîñòèãíóòà â ðàáîòå [7], ñïóñòÿ 18 ëåò ïîñëå îðèãèíàëüíîãî ïðåä-
ëîæåíèÿ â ðàáîòå [8].

Êàê èçó÷åíî â Ãëàâå 2, ðàñøèðåííàÿ ãèïåðìàòåìàòèêà èìååò ìåñòî,
êîãäà åäèíèöû îáðàçîâàíû óïîðÿäî÷åííûìè íàáîðàìè íåñèíãóëÿðíûõ,
äåéñòâèòåëüíûõ è íåñèììåòðè÷íûõ ìàòðèö èëè îïåðàòîðîâ, ïðèâîäÿ-
ùèìè ê ñîîòâåòñòâåííî óïîðÿäî÷åííûì ìíîãîçíà÷íûì ïðàâûì è ëåâûì
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ïðîèçâåäåíèÿì, ñâÿçàííûì ýðìèòîâûì ñîïðÿæåíèåì,

Î> = {1/T̂ >
1 ,1/T̂ >

2 , . . .},
A > B = A× T̂ >

1 ×B+A× T̂ >
2 ×B+ . . . ,

(3.86a)

<Î = {1/<T̂1,1/<T̂2, . . .},
A < B = A×<T̂1 ×B+A×<T̂2 ×B+ . . . ,

(3.86b)

Î> = (<Î)†. (3.86c)

Îñíîâíûìè äèíàìè÷åñêèìè óðàâíåíèÿìè ÿâëÿþòñÿ òîãäà óðàâíåíèÿ (3.83)-
(3.85), ñôîðìóëèðîâàííûå â òåðìèíàõ ãèïåðìàòåìàòèêè (ñì. [6e, 7]).

Èçîäóàëüíàÿ õèìèÿ ÿâëÿåòñÿ îáðàçîì îáû÷íîé êâàíòîâîé õèìèè ïðè
àíòè-èçîìîðôíîì èçîäóàëüíîì îòîáðàæåíèè îñíîâíûõ åäèíèöû è ïðî-
èçâåäåíèÿ

I → Id = −I, (3.87a)

A×B → A×d B = A× (−I)×B, (3.87b)

I ×A = A× I = A → Id ×d A = A×d Id = A, (3.87c)

è ðåêîíñòðóêöèè âñåãî ìàòåìàòè÷åñêîãî ôîðìàëèçìà, òàêèì îáðàçîì,
÷òîáû äîïóñòèòü Id = −I, èíîå ÷åì I, êàê êîððåêòíóþ ëåâóþ è ïðàâóþ
åäèíèöó. Ýòî ïîäðàçóìåâàåò èñïîëüçîâàíèå èçîäóàëüíûõ ÷èñåë, èçîäó-
àëüíûõ ïðîñòðàíñòâ, èçîäóàëüíûõ àëãåáð è ò.ä.

Èçîäóàëüíûå èçî-, ãåíî- è ãèïåð-õèìèè ÿâëÿþòñÿ àíòèèçîìîðôíûìè
îáðàçàìè èçî-, ãåíî- è ãèïåð-õèìèè, ñîîòâåòñòâåííî, îòíîñèòåëüíî îáùå-
ãî èçîäóàëüíîãî îòîáðàæåíèÿ [14]

Î(r, p,ψ, . . .) → Îd = −I†(−r†,−p†,−ψ†, . . .), (3.88a)

A×̂B = A× T̂ ×B → A×̂dB = A× T̂ d ×B, (3.88b)

Î×̂A = A×̂Î = A → Îd×̂dA = A×̂dÎd = A. (3.88c)

×èòàòåëþ, çàèíòåðåñîâàííîìó â èçó÷åíèè àäðîííîé õèìèè, ïðåäëà-
ãàåòñÿ ñêîíñòðóèðîâàòü èçîäóàëüíóþ èçî-, ãåíî- è ãèïåð-õèìèþ âî âñåõ
íåîáõîäèìûõ äåòàëÿõ ÷åðåç ñèñòåìàòè÷åñêîå ïðèìåíåíèå âûøåïðèâåäåí-
íîãî îòîáðàæåíèÿ êî âñåì àñïåêòàì ôîðìàëèçìà.
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3.3.10 Ïðîñòàÿ êîíñòðóêöèÿ îïåðàòîðíîé ãåíî-, ãèïåð-
è èçîäóàëüíîé õèìèè

Êàê è â ñëó÷àå èçîõèìèè, ïðåäñòàâëåííîé â Ðàçäåëå 3.3.6, ãåíî-, ãèïåð-
è èçîäóàëüíàÿ õèìèÿ ìîãóò áûòü òàêæå ïîëíîñòüþ ñêîíñòðóèðîâàíû ÷å-
ðåç ïðîñòûå, íî ýôôåêòèâíûå ìåòîäû, äîñòàòî÷íûå äëÿ ïðàêòè÷åñêèõ
ïðèìåíåíèé.

Íàïîìíèì èç Ðàçäåëà 3.3.6, ÷òî èçîõèìèÿ ìîæåò áûòü ñêîíñòðóèðî-
âàíà ÷åðåç èñïîëüçîâàíèå îäíîãî íåóíèòàðíîãî ïðåîáðàçîâàíèÿ, êîòîðîå
õàðàêòåðèçóåò èçîåäèíèöó U ×U† = Î 	= I. Ðàñøèðåííàÿ ãåíîõèìèÿ ìîæåò
áûòü ñêîíñòðóèðîâàíà ÷åðåç ñëåäóþùèå äâà íåóíèòàðíûõ ïðåîáðàçîâà-
íèÿ [12, 13]:

U ×U† 	= I,W ×W † 	= I, (3.89a)

U ×W † = Î>,W ×U† = <Î, (3.89b)

ïðè óñëîâèè, ÷òî âûøåïðèâåäåííûå ïðåîáðàçîâàíèÿ âíîâü ïðèêëàäû-
âàþòñÿ êî âñåé òåîðèè äëÿ äâèæåíèÿ âïåðåä âî âðåìåíè è, íåçàâèñèìî,
äëÿ äâèæåíèÿ íàçàä.

Òàêèì îáðàçîì ìû ïðèõîäèì ê ãåíîåäèíèöå äëÿ äâèæåíèÿ âïåðåä, ãå-
íî÷èñëàì äëÿ äâèæåíèÿ âïåðåä, ãåíîïðîèçâåäåíèÿì äëÿ äâèæåíèÿ âïå-
ðåä, ãåíîøðåäèíãåðîâñêîìó óðàâíåíèþ äëÿ äâèæåíèÿ âïåðåä è ò.ä. [12,
13]

I → Î> = U × I ×W †, (3.90a)

n → n̂> = U ×n×W † = n× Î>, (3.90b)

A×B → A′ > B′ = U × (A×B)×W † =

= (U ×A×W †)× (U ×W †)−1 × (U ×B×W †),
(3.90c)

H ×|ψ̂〉 →U × (H ×|ψ̂〉) =

= (U ×H ×W †)× (U ×W †)−1 × (U ×|ψ̂〉) =

= Ĥ × T̂ >×|ψ̂>〉 = Ĥ > |ψ̂>〉,
(3.90d)

〈ψ|× |ψ〉 →U × (〈ψ|× |ψ〉)×W † =

= (〈ψ|×W †)× (U ×W †)−1 × (U ×|ψ〉)× (U ×W †) =

= 〈<ψ̂| > |ψ̂>〉× Î>.

(3.90e)
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Âñå îñòàëüíûå àñïåêòû ãåíîõèìèè äëÿ äâèæåíèÿ âïåðåä ìîãóò áûòü
ñêîíñòðóèðîâàíû ñõîæèì îáðàçîì. Êîíñòðóèðîâàíèå ãåíîõèìèè äëÿ äâè-
æåíèÿ íàçàä âî âðåìåíè ïðîèçâîäèòñÿ ñîïðÿæåííûì îòîáðàæåíèåì W ×
U† = <Î.

Ñõîæèì îáðàçîì, êîíñòðóêöèÿ ãèïåðõèìèè èìååò ìåñòî, êîãäà äâà
íåóíèòàðíûõ ïðåîáðàçîâàíèÿ (3.89) ìíîãîçíà÷íû.

Êîíñòðóêöèÿ èçîäóàëüíîé õèìèè ìîæåò áûòü ëåãêî ïîñòðîåíà ñ èñ-
ïîëüçîâàíèåì ñëåäóþùåãî àíòè-óíèòàðíîãî ïðåîáðàçîâàíèÿ [14],

U ×U† = −I, (3.91)

ïðèëîæåííîãî êî âñåìó ôîðìàëèçìó îáû÷íîé êâàíòîâîé õèìèè. Òàêèì
îáðàçîì, ìû ïîëó÷àåì èçîäóàëüíóþ åäèíèöó, èçîäóàëüíûå ÷èñëà, èçîäó-
àëüíûå ïðîèçâåäåíèÿ è ò.ä. [14],

I → Id = U × I ×U† = −I, (3.92a)

n →U ×n×U† = nd = −n, (3.92b)

A×B → Ad ×d Bd = U × (A×B)×U†. (3.92c)

Èçîäóàëüíàÿ èçî-, ãåíî- è ãèïåð-õèìèÿ ìîæåò áûòü ñêîíñòðóèðîâàíà
÷åðåç êîìáèíàöèþ âûøåïðèâåäåííûõ ìåòîäîâ.

Çàìåòèì, ÷òî ôîðìàëèçì, ïîëó÷åííûé èç âûøåóêàçàííîãî îòîáðàæå-
íèÿ, îêàæåòñÿ íåñîãëàñîâàííûì, åñëè äàæå îäíà èç âåëè÷èí (ñêàæåì,
ïðåîáðàçîâàíèå Ôóðüå) èëè îïåðàöèÿ (ñêàæåì, ñòåïåíü) íå ïðåîáðàçîâà-
íû. Íåñîãëàñîâàííîñòü ïîÿâëÿåòñÿ èç-çà î÷åâèäíîãî ñìåøèâàíèÿ îáû÷-
íîé è îáîáùåííîé ìàòåìàòèê è áóäåò òà æå ñàìàÿ, êàê â ñëó÷àå ðàçðà-
áîòêè îáû÷íîé êâàíòîâîé õèìèè ÷åðåç èçî- èëè ãåíî-ìàòåìàòèêó.

3.3.11 Èíâàðèàíòíîñòü îïåðàòîðíîé ãåíî-, ãèïåð- è
èçîäóàëüíîé õèìèè

Ïîñêîëüêó âûøåèçëîæåííûå ãåíî-, ãèïåð- è èçîäóàëüíàÿ ôîðìóëè-
ðîâêè áûëè ñêîíñòðóèðîâàíû ÷åðåç ïðîñòûå ìåòîäû, äîêàçàííûå âûøå,
èõ èíâàðèàíòíîñòü òàêæå ìîæåò áûòü ëåãêî äîêàçàíà. Â äàííîì ñëó÷àå
ïðîñòî òðåáóåòñÿ ôîðìóëèðîâêà òåîðèè ïðåîáðàçîâàíèé ÷åðåç ïîäõîäÿ-
ùóþ ìàòåìàòèêó, îïÿòü-òàêè, ÷òîáû èçáåæàòü ñìåøåíèÿ ðàçëè÷íûõ ìà-
òåìàòèê, ïðåäíàçíà÷åííûõ äëÿ ðàçëè÷íûõ òåîðèé.
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Ðàññìîòðèì, íàïðèìåð, ïðîáëåìó èíâàðèàíòíîñòè îñíîâíûõ óðàâíå-
íèé ãåíîõèìèè. Òàê êàê ýòà òåîðèÿ ñòðóêòóðíî íåîáðàòèìà, èçó÷åíèå
ýòîé òåîðèè âïåðâûå òðåáóåò âûáîðà íàïðàâëåíèÿ äâèæåíèÿ âî âðåìå-
íè: âïåðåä èëè íàçàä. Çàòåì, ëþáîå äàííîå íåóíèòàðíîå ïðåîáðàçîâàíèå
äîëæíî áûòü ïåðåôîðìóëèðîâàíî â ïîäõîäÿùèé ãåíîóíèòàðíûé çàêîí
äåéñòâóþùèé íà ãåíîãèëüáåðòîâûõ ïðîñòðàíñòâàõ íàä ãåíîïîëÿìè [13]

Z ×Z† 	= I,Z = Ẑ × T̂ >1/2, (3.93a)

Z ×Z† ≡ Ẑ > Ẑ† = Ẑ† > Z† = Î>. (3.93b)

Ëåãêî âèäåòü, ÷òî ãåíîóðàâíåíèÿ äëÿ äâèæåíèÿ âïåðåä âî âðåìåíè
äåéñòâèòåëüíî èíâàðèàíòíû îòíîñèòåëüíî âûøåóêàçàííîãî ãåíîóíèòàð-
íîãî ïðåîáðàçîâàíèÿ. Äåéñòâèòåëüíî, ìû èìååì çàêîíû èíâàðèàíòíîñòè
[13],

Î> → Î>′ = Ẑ > Î> > Ẑ† ≡ Î>, (3.94a)

A > B → Ẑ > (A > B) > Z† = Â′ > B̂′, (3.94b)

à èìåííî, ãåíîåäèíèöû è ãåíîïðîèçâåäåíèÿ ÷èñëåííî ñîõðàíÿþòñÿ. Îò-
ñþäà ñëåäóåò èíâàðèàíòíîñòü îñòàëüíîé ÷àñòè òåîðèè, êàê ïðåäëàãàåòñÿ
ïðîâåðèòü ýòî çàèíòåðåñîâàííîìó ÷èòàòåëþ.

Â ñóùíîñòè, òàêèå æå ïåðåôîðìóëèðîâêè íåîáõîäèìû äëÿ äîêàçà-
òåëüñòâà èíâàðèàíòíîñòè îñòàëüíûõ âåòâåé àäðîííîé õèìèè.

3.3.12 Êëàññèôèêàöèÿ àäðîííîé õèìèè

Â çàêëþ÷åíèå, àäðîííàÿ õèìèÿ èìååò âîñåìü òîïîëîãè÷åñêè è õèìè-
÷åñêè ðàçëè÷íûõ êëàññè÷åñêèõ ôîðìóëèðîâîê, êîòîðûå ñëåäóÿ âîñüìè
ðàçëè÷íûì îòîáðàæåíèÿì, õàðàêòåðèçóþò âîñåìü ðàçëè÷íûõ îïåðàòîð-
íûõ ôîðìóëèðîâîê, ïðîèçâîäÿò ñëåäóþùèå âåòâè:

• êâàíòîâàÿ õèìèÿ è åå èçîäóàëüíàÿ;

• èçîõèìèÿ è åå èçîäóàëüíàÿ;

• ãåíîõèìèÿ è åå èçîäóàëüíàÿ;

• ãèïåðõèìèÿ è åå èçîäóàëüíàÿ.



180 Ãëàâà 3. ÎÑÍÎÂÛ ÀÄÐÎÍÍÎÉ ÕÈÌÈÈ

Ýòè òåîðèè áûëè çàäóìàíû äëÿ óñëîâèé ñ âîçðàñòàþùèìè ñëîæíîñòüþ è
ìåòîäîëîãè÷åñêèìè íóæäàìè, â òîì ÷èñëå ðàäè ïîïûòêè óãëóáèòü ïîíè-
ìàíèå êîäà ÄÍÊ, íàïðèìåð, ÷åðåç òåîðèþ ÷èñåë ñ åäèíèöåé, ÿâëÿþùåéñÿ
áåñêîíå÷íûì óïîðÿäî÷åííûì íàáîðîì ÷èñåë.

Â ÷àñòíîñòè, ïîêðûâàþùàÿ êâàíòîâàÿ õèìèÿ, êîòîðóþ ìû íàçâàëè
èçîõèìèåé, áûëà ñêîíñòðóèðîâàíà äëÿ äîñòèæåíèÿ èíâàðèàíòíîãî âîñ-
ïðîèçâåäåíèÿ çàìêíóòî-èçîëèðîâàííûõ îáðàòèìûõ ñèñòåì ñ íåëèíåéíû-
ìè, íåëîêàëüíûìè è íåãàìèëüòîíîâûìè âíóòðåííèìè ýôôåêòàìè, óäî-
âëåòâîðÿþùèõ îáû÷íûì çàêîíàì ñîõðàíåíèÿ è îáû÷íûì êâàíòîâûì ïðèí-
öèïàì, êàê î÷åâèäíî èç èçîóðàâíåíèÿ Ãåéçåíáåðãà-Ñàíòèëëè [9],

i× dĤ
dt

= Ĥ×̂Ĥ − Ĥ×̂Ĥ = Ĥ × T̂ × Ĥ − Ĥ × T̂ × Ĥ ≡ 0. (3.95)

Áîëåå øèðîêàÿ, ãåíî-õèìèÿ áûëà ïîñòðîåíà äëÿ äîñòèæåíèÿ èíâàðè-
àíòíîãî âîñïðîèçâåäåíèÿ îòêðûòûõ, íåêîíñåðâàòèâíûõ è íåîáðàòèìûõ
õèìè÷åñêèõ ÿâëåíèé ïðè ëèíåéíûõ è íåëèíåéíûõ, ëîêàëüíûõ è íåëî-
êàëüíûõ, à òàêæå ãàìèëüòîíîâûõ è íåãàìèëüòîíîâûõ ïðîöåññàõ íàïî-
äîáèå õèìè÷åñêèõ ðåàêöèé è äðóãèõ, êàê î÷åâèäíî èç ãåíîóðàâíåíèÿ
Ãåéçåíáåðãà-Ñàíòèëëè [9] ïðèëîæåííîãî ê ýíåðãèè,

i× dĤ
dt

= Ĥ < Ĥ − Ĥ > Ĥ = Ĥ ×<T̂ × Ĥ − Ĥ × T̂ >Ĥ 	= 0. (3.96)

Âûøåïðèâåäåííûé çàêîí ïðåäñòàâëÿåò èçìåíåíèå ýíåðãèè ñî âðåìåíåì
è, î÷åâèäíî, äîïóñêàåò ïðîñòåéøèé çàêîí ñîõðàíåíèÿ (3.95) êàê ÷àñòíûé
ñëó÷àé.

Åùå áîëåå ðàñøèðåííàÿ ãèïåðõèìèÿ áûëà ñêîíñòðóèðîâàíà äëÿ äî-
ñòèæåíèÿ èíâàðèàíòíîãî âîñïðîèçâåäåíèÿ íåêîíñåðâàòèâíûõ, íåîáðàòè-
ìûõ è ìíîãîçíà÷íûõ ñèñòåì, òàêèõ êàê áèîëîãè÷åñêèå ñòðóêòóðû (ñì.
Ðèñ. 1.6 äëÿ èëëþñòðàöèè ÷åðåç ìîðñêèå ðàêîâèíû), êàê ïîêàçàíî ãè-
ïåðãåéçåíáåðãîâñêèì óðàâíåíèåì ïðèëîæåííûì ê ýíåðãèè,

i× dĤ
dt = Ĥ < Ĥ − Ĥ > Ĥ =

= (Ĥ ×<T̂1 × Ĥ − Ĥ × T̂ >
1 × Ĥ)+

+(Ĥ ×<T̂2 × Ĥ − Ĥ × T̂ >
2 × Ĥ)+ . . . 	= 0.

(3.97)

Èçîäóàëüíàÿ õèìèÿ áûëà ñêîíñòðóèðîâàíà äëÿ âîñïðîèçâåäåíèÿ ñëîæ-
íûõ áèîëîãè÷åñêèõ ñèñòåì, ïîäðàçóìåâàþùèõ áèôóðêàöèè èëè äðóãèå
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ñëîæíûå ÿâëåíèÿ, òðåáóþùèå ìàòåìàòè÷åñêîãî âîñïðîèçâåäåíèÿ ñ îáî-
èìè äâèæåíèÿìè âïåðåä è íàçàä âî âðåìåíè ñîãëàñíî ÷åòûðåì íàïðàâ-
ëåíèÿì âðåìåíè Ðèñ. 2.1. Â ýòîì ñëó÷àå, âñå âåëè÷èíû è èõ îïåðàöèè
ïîäâåðãíóòû àíòè-èçîìîðôíîìó èçîäóàëüíîìó îòîáðàæåíèþ, íàïðèìåð,
äëÿ ñëó÷àÿ èçîäóàëüíîé âðåìåííîé ýâîëþöèè Ãåéçåíáåðãà-Ñàíòèëëè, ìû
èìååì [15]

id ×d ddAd/dddtd = −i×dA/dt =

= Ad ×d Hd −Hd ×d Ad = −A×H +H ×A.
(3.98)

Òîãäà, ñîâìåñòíîå èñïîëüçîâàíèå õèìèè è åå èçîäóàëüíîãî îáðàçà ïîç-
âîëÿåò ÷èñëåííîå âîñïðîèçâåäåíèå áèôóðêàöèé è äðóãèõ ïîäîáíûõ ýô-
ôåêòîâ (Ðèñ. 1.6 è 2.1). Â ñóùíîñòè òå æå ðåçóëüòàòû ñîõðàíÿþòñÿ äëÿ
êîìáèíèðîâàííîãî èñïîëüçîâàíèÿ èçî-, ãåíî- è ãèïåð-õèìèè è èõ ñîîò-
âåòñòâóþùèõ èçîäóàëüíûõ.

Âûøåïðèâåäåííûå ïîñëåäîâàòåëüíûå öåïè îáîáùåíèé ïîäòâåðæäàþò
òîò èñòîðè÷åñêèé óðîê, ÷òî ïîäîáíî âñåì äðóãèì êîëè÷åñòâåííûì íàó-
êàì, õèìèÿ ÿâëÿåòñÿ äèñöèïëèíîé, êîòîðàÿ íèêîãäà íå äîïóñòèò "îêîí÷à-
òåëüíîé òåîðèè". Íåâàæíî íàñêîëüêî ýôôåêòèâíîé ëþáàÿ äàííàÿ òåîðèÿ
ìîæåò êàçàòüñÿ íà äàííûé ìîìåíò âðåìåíè, åå ñòðóêòóðíîå îáîáùåíèå
äëÿ êîëè÷åñòâåííûõ òðàêòîâîê óæå áîëåå ïåðåäîâûõ çíàíèé ÿâëÿåòñÿ
ïðîñòî íåèçáåæíûì.
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Ãëàâà 4

Èçîõèìè÷åñêàÿ ìîäåëü
ìîëåêóëû âîäîðîäà

4.1 Ââåäåíèå

Õîðîøî èçâåñòíî, ÷òî îñíîâíûìè ñòðóêòóðíûìè õàðàêòåðèñòèêàìè
êâàíòîâîé õèìèè (ñì., íàïðèìåð, [1]) ÿâëÿþòñÿ ñëåäóþùèå:

1) ëèíåéíîñòü, â òîì ñìûñëå, ÷òî óðàâíåíèÿ íà ñîáñòâåííûå çíà÷åíèÿ
çàâèñÿò îò âîëíîâûõ ôóíêöèé òîëüêî â ïåðâîé ñòåïåíè;

2) ëîêàëüíî-äèôôåðåíöèðóåìîñòü, â ñìûñëå äåéñòâèÿ ñðåäè îãðàíè-
÷åííîãî ÷èñëà èçîëèðîâàííûõ òî÷åê; è

3) ïîòåíöèàëüíîñòü, â ñìûñëå âûâîäèìîñòè âñåõ äåéñòâóþùèõ ñèë èç
ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè.

Ñëåäîâàòåëüíî, êâàíòîâàÿ õèìèÿ ÿâëÿåòñÿ ãàìèëüòîíîâîé òåîðèåé, òî
åñòü äëÿ ïîëíîé õàðàêòåðèñòèêè êâàíòîâîõèìè÷åñêîé ìîäåëè òðåáóåòñÿ,
åäèíñòâåííî, çíàíèå ãàìèëüòîíîâà îïåðàòîðà, ñ óíèòàðíîé ñòðóêòóðîé,
òî åñòü âðåìåííàÿ ýâîëþöèÿ óäîâëåòâîðÿåò óñëîâèÿì óíèòàðíîñòè

U = eiH×t , U ×U† = U† ×U = I, H = H†, (4.1)

êîãäà ôîðìóëèðóåòñÿ íà îáû÷íûõ ãèëüáåðòîâûõ ïðîñòðàíñòâàõ íàä îáû÷-
íûì ïîëåì êîìïëåêñíûõ ÷èñåë.

Íåñìîòðÿ íà âûäàþùèåñÿ äîñòèæåíèÿ â òå÷åíèè 20-ãî âåêà, êâàíòî-
âàÿ õèìèÿ íå ìîæåò ðàññìàòðèâàòüñÿ êàê "îêîí÷àòåëüíàÿ" èç-çà áîëü-
øîãî êîëè÷åñòâà íåäîñòàòêîâ ïðèâåäåííûõ â Ãëàâå 1.
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Ñàìûì âàæíûì íåäîñòàòêîì ÿâëÿåòñÿ íåâîçìîæíîñòü âîñïðîèçâåäå-
íèÿ ãëóáîêîãî âçàèìîïðîíèêíîâåíèÿ âîëíîâûõ ïàêåòîâ âàëåíòíûõ ýëåê-
òðîíîâ â ìîëåêóëÿðíûõ ñâÿçÿõ. Ïîñëåäíèå âçàèìîäåéñòâèÿ èçâåñòíû êàê:

1) íåëèíåéíûå, òî åñòü çàâèñÿùèå îò ñòåïåíåé âîëíîâûõ ôóíêöèé âû-
øå ïåðâîé;

2) íåëîêàëüíî-èíòåãðàëüíûå, òî åñòü çàâèñÿùèå îò èíòåãðàëîâ ïî ïðî-
ñòðàíñòâó ïåðåêðûòèÿ âîëíîâûõ ïàêåòîâ, êîòîðîå, ïî ñóùåñòâó, íå ìîæåò
áûòü ñâåäåíî ê îãðàíè÷åííîìó íàáîðó èçîëèðîâàííûõ òî÷åê; è

3) íåïîòåíöèàëüíûå, òî åñòü ñîñòîÿùèå èç "êîíòàêòíûõ" âçàèìîäåé-
ñòâèé, äëÿ êîòîðûõ ïîíÿòèå ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè íå èìååò ìàòåìàòè-
÷åñêîãî èëè ôèçè÷åñêîãî ñìûñëà.

Âîñïðîèçâåäåíèå ïîñëåäíèõ ÷åðò î÷åâèäíî òðåáóåò íåãàìèëüòîíîâîé
òåîðèè, òî åñòü òåîðèè êîòîðàÿ íå ìîæåò õàðàêòåðèçîâàòüñÿ òîëüêî ãà-
ìèëüòîíèàíîì è òðåáóåò äîïîëíèòåëüíûõ ÷ëåíîâ. Ýòî ïðèâîäèò ê íåóíè-
òàðíîñòè âîçíèêàþùåé òåîðèè, òî åñòü åå âðåìåíí�àÿ ýâîëþöèÿ óäîâëåòâî-
ðÿåò çàêîíó,

U ×U† = U† ×U 	= I, (4.2)

êîãäà îíà ôîðìóëèðóåòñÿ íà îáû÷íûõ ãèëüáåðòîâûõ ïðîñòðàíñòâàõ íàä
îáû÷íûìè ïîëÿìè.

Î÷åâèäíî, ÷òî âûøåóêàçàííûå ÷åðòû íå îñòàâëÿþò íèêàêîé íàäå-
æäû, ÷òîáû áûòü íàó÷íî-êîëè÷åñòâåííî òðàêòîâàííûìè ÷åðåç êâàíòî-
âóþ ìåõàíèêó èëè êâàíòîâóþ õèìèþ.

Â ïðåäûäóùåé Ãëàâå 3 ìû ïðåäëîæèëè îñíîâû ïîêðûâàþùåãî îáîá-
ùåíèÿ êâàíòîâîé õèìèè ïîä íàçâàíèåì �àäðîííàÿ õèìèÿ, âïåðâûå ïðåä-
ëîæåííîãî Ñàíòèëëè è Øèëëàäè â ðàáîòå [2], êîòîðîå ñïîñîáíî îáåñ-
ïå÷èòü èíâàðèàíòíîå âîñïðîèçâåäåíèå óïîìÿíóòûõ âûøå íåëèíåéíûõ,
íåëîêàëüíûõ, íåïîòåíöèàëüíûõ, íåãàìèëüòîíîâûõ è íåóíèòàðíûõ âçàè-
ìîäåéñòâèé ïðè çíà÷èòåëüíûõ êîððåëÿöèÿõ âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ.

Â Ãëàâå 3, ìû òàêæå ïîêàçàëè, ÷òî îáû÷íûå "ýêðàíèðîâàíèÿ" êóëî-
íîâñêîãî ïîòåíöèàëà (êîòîðûå íåîáõîäèìû äëÿ ëó÷øåãî âîñïðîèçâåäå-
íèÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ) âûõîäÿò çà ðàìêè ñòðóêòóðû "êâàíòî-
âîé" õèìèè, òàê êàê òàêèå ýêðàíèðîâàíèÿ ìîãóò áûòü ïîëó÷åíû òîëüêî
÷åðåç íåóíèòàðíûå îòîáðàæåíèÿ êóëîíîâñêîãî çàêîíà, è ïîýòîìó ÿâëÿ-
þòñÿ ÷àñòíûìè ñëó÷àÿìè áîëåå îáùåé àäðîííîé õèìèè.

Ãëàâíàÿ öåëü ýòîé ãëàâû çàêëþ÷àåòñÿ â ïðèëîæåíèè àäðîííîé õèìèè
ê êîíñòðóèðîâàíèþ íîâîé ìîäåëè ìîëåêóëÿðíûõ ñâÿçåé è åå ïðîâåðêå
âîñïðîèçâåäåíèåì ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ ìîëåêóëû âîäîðîäà.
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Ìîëåêóëÿðíûå ñòðóêòóðû ðàññìàòðèâàþòñÿ êàê èçîëèðîâàííûå, ïî-
ýòîìó â âèäó èõ çàìêíóòîñòè, êîíñåðâàòèâíîñòè è îáðàòèìîñòè, ïðèìå-
íÿåìîé âåòâüþ àäðîííîé õèìèè ÿâëÿåòñÿ èçîõèìèÿ, êîòîðàÿ õàðàêòåðè-
çóåòñÿ îïðåäåëåíèåì íåóíèòàðíîé âðåìåííîé ýâîëþöèè îáîáùåííîé åäè-
íèöåé òåîðèè, íàçûâàåìîé èçîåäèíèöåé,

U ×U† = Î(r, p,ψ,∂ψ, ...) 	= I, (4.3)

ïðèíÿòîé çäåñü è äàëåå íå çàâèñÿùåé ÿâíî îò âðåìåíè, è ðåêîíñòðóêöèåé
âñåãî ôîðìàëèçìà êâàíòîâîé õèìèè â íîâóþ ôîðìó, äîïóñêàþùóþ Î,
âìåñòî I, êàê êîððåêòíóþ ïðàâóþ è ëåâóþ íîâóþ åäèíèöó.

Ðèñ. 4.1: Ñõåìàòè÷åñêèé âèä ãëàâíûõ óñëîâèé, èçó÷åííûõ â ýòîé ãëà-
âå. Ãëóáîêîå ïåðåêðûòèå âîëíîâûõ ïàêåòîâ âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ â ñèí-
ãëåòíîì ñîåäèíåíèè (äëÿ óäîâëåòâîðåíèÿ ïðèíöèïà çàïðåòà Ïàóëè). Ýòè
óñëîâèÿ, êàê èçâåñòíî, íåëèíåéíû, íåëîêàëüíû è íåïîòåíöèàëüíû (ñî-
ãëàñíî êîíòàêòíîìó õàðàêòåðó âçàèìîäåéñòâèé), ïîýòîìó íåâîñïðîèçâî-
äèìû ÷åðåç ãàìèëüòîíèàí è, ñëåäîâàòåëüíî, íåóíèòàðíû. Êàê ðåçóëüòàò,
ïåðâè÷íàÿ ïðèðîäà âàëåíòíûõ ñâÿçåé âûõîäèò çà ðàìêè ëþáîãî çàñëó-
æèâàþùåãî äîâåðèÿ âîñïðîèçâåäåíèÿ ÷åðåç êâàíòîâóþ õèìèþ. Àäðîí-
íàÿ õèìèÿ (Ãëàâà 3) áûëà ïîñòðîåíà ñïåöèàëüíî äëÿ îïèñàíèÿ ñâÿçåé
âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ, ïîäîáíûõ ðàññìàòðèâàåìûì çäåñü.

Âîçìîæíîñòü âîñïðîèçâåñòè èçîåäèíèöåé íåëèíåéíûå, íåëîêàëüíûå è
íåãàìèëüòîíîâû âçàèìîäåéñòâèÿ î÷åâèäíà. Åå âûáîð ñðåäè âñåõ âîçìîæ-
íûõ äèêòóåòñÿ óñëîâèåì èíâàðèàíòíîñòè, òî åñòü ïðåäñêàçàíèåì òåõ æå
÷èñëîâûõ çíà÷åíèé ïðè òåõ æå óñëîâèÿõ, íî â ðàçëè÷íûå ìîìåíòû âðåìå-
íè. Äåéñòâèòåëüíî, îáîáùåííàÿ èëè íåò, åäèíèöà ëþáîé òåîðèè ÿâëÿåòñÿ
åå îñíîâíûì èíâàðèàíòîì.
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Öåíòðàëüíîå ïðåäïîëîæåíèå ýòîé ãëàâû çàêëþ÷àåòñÿ â òîì, ÷òî êâàí-
òîâàÿ ìåõàíèêà è êâàíòîâàÿ õèìèÿ ïðèìåíèìû íà âñåõ ðàññòîÿíèÿõ ïî-
ðÿäêà áîðîâñêîãî ðàäèóñà (� 10−8 ñì), è ïîêðûâàþùàÿ àäðîííàÿ õèìèÿ
íåîáõîäèìà òîëüêî íà ðàññòîÿíèÿõ ïîðÿäêà ðàçìåðîâ âîëíîâûõ ïàêåòîâ
âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ (1 ôì = 10−13 ñì).

Ýòî óñëîâèå î÷åâèäíî íåîáõîäèìî, ñ îäíîé ñòîðîíû, ÷òîáû äîïóñòèòü
îáû÷íóþ êâàíòîâóþ ñòðóêòóðó àòîìà âîäîðîäà è, ñ äðóãîé ñòîðîíû,
äîïóñòèòü êîëè÷åñòâåííûå èññëåäîâàíèÿ íåãàìèëüòîíîâûõ êîðîòêîäåé-
ñòâóþùèõ âçàèìîäåéñòâèé â âàëåíòíûõ ñâÿçÿõ.

Âûøåóêàçàííîå óñëîâèå áåç òðóäà äîñòèãàåòñÿ òðåáîâàíèåì äëÿ âñåõ
èçîåäèíèö, èñïîëüçóåìûõ â ýòîé ãëàâå, ïîêðûâàòü îáû÷íóþ åäèíèöó íà
ðàññòîÿíèÿõ áîëüøèõ 1 ôì,

lim
r�1ôì

Î(r, p,ψ,∂ψ, . . .) = I, (4.4a)

|Î| � 1, |T̂ | � 1. (4.4b)

Äåéñòâèòåëüíî, ïðè ýòîì óñëîâèè àäðîííàÿ õèìèÿ òîæäåñòâåííî è öåëè-
êîì âîñïðîèçâîäèò êâàíòîâóþ õèìèþ.

×èòàòåëü äîëæåí èìåòü â âèäó çíà÷èòåëüíûå ñëåäñòâèÿ óñëîâèé (4.4b),
êîòîðûå, êàê ïîêàçàíî â Ðàçäåëå 3.6, (ñì. (3.74d) è (3.74e)), ïîçâîëÿþò
äðàìàòè÷åñêîå óëó÷øåíèå ñõîäèìîñòè õèìè÷åñêèõ ðÿäîâ ñ ñîîòâåòñòâó-
þùèì ñîêðàùåíèåì êîìïüþòåðíîãî âðåìåíè, ÷òî ïîäòâåðæäàåòñÿ ìîäå-
ëÿìè ýòîé ãëàâû è ðàññìàòðèâàåìûìè äàëåå.

×èòàòåëü äîëæåí òàêæå çàìåòèòü, ÷òî îáà óñëîâèÿ (4.4a) è (4.4b),
åùå äî ñâîåãî íàëîæåíèÿ, óäîâëåòâîðÿþòñÿ äåéñòâóþùèìè õèìè÷åñêèìè
ìîäåëÿìè.

Ñëåäóåò íàïîìíèòü, ÷òî ïðè ïðåäïîëîæåíèè âîñïðîèçâåäåíèÿ çàìêíóòî-
èçîëèðîâàííûõ ñèñòåì, èçîõèìèÿ óäîâëåòâîðÿåò âñåì îáû÷íûì çàêîíàì
è ïðèíöèïàì êâàíòîâîé ìåõàíèêè (Ãëàâà 3). Ñëåäîâàòåëüíî,a priori íåò
ñìûñëà îãðàíè÷èâàòü ïðèìåíèìîñòü àäðîííîé õèìèè ìàëîé îáëàñòüþ
ïðîñòðàíñòâà âàëåíòíûõ ñâÿçåé.

Ýòî ïðèâîäèò ê òîìó, ÷òî âûáîð ïðèìåíÿåìîé òåîðèè îáóñëàâëèâàåòñÿ
ñïîñîáíîñòüþ âîñïðîèçâåäåíèÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ. Êâàíòîâàÿ
ìåõàíèêà ñïîñîáíà äàâàòü òî÷íîå âîñïðîèçâåäåíèå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ
äàííûõ äëÿ ñòðóêòóðû îäíîãî îòäåëüíîãî àòîìà âîäîðîäà. Ñëåäîâàòåëü-
íî, êâàíòîâàÿ ìåõàíèêà ïðèíèìàåòñÿ êàê òî÷íàÿ äëÿ òàêèõ õîðîøî îïðå-
äåëåííûõ ñèñòåì è ëþáîå âîçìîæíîå óëó÷øåíèå ÿâëÿåòñÿ èçëèøíèì.
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Ïî ñðàâíåíèþ ñ ýòèì, êâàíòîâàÿ ìåõàíèêà è êâàíòîâàÿ õèìèÿ íå ñïî-
ñîáíû äîñòèãíóòü òî÷íîãî âîñïðîèçâåäåíèÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ
äëÿ îòëè÷àþùèõñÿ óñëîâèé ìîëåêóëÿðíûõ ñòðóêòóð, êàê ýòî îáñóæäà-
ëîñü â Ãëàâå 1. Êàê ðåçóëüòàò, ýòè òåîðèè íå ðàññìàòðèâàþòñÿ êàê òî÷íûå
ïðè îïèñàíèè ìîëåêóëÿðíûõ ñâÿçåé (ñì. Ôèã. 1.7).

Êàê ìû óâèäèì â ýòîé ãëàâå, àäðîííàÿ õèìèÿ äåéñòâèòåëüíî ìîæåò
îáåñïå÷èòü òî÷íîå âîñïðîèçâåäåíèå ìîëåêóëÿðíûõ õàðàêòåðèñòèê, è, ñëå-
äîâàòåëüíî, ìîæåò ðàññìàòðèâàòüñÿ êàê òî÷íàÿ ïðè ïðèìåíåíèè â óêà-
çàííûõ óñëîâèÿõ.

Äëÿ òåõíè÷åñêîãî ïîíèìàíèÿ ñîäåðæàíèÿ ýòîé ãëàâû ñóùåñòâåííî
çíàíèå èçîìàòåìàòèêè Ãëàâû 2 è èçîõèìèè, ïðåäñòàâëåííîé â Ãëàâå 3
(ñì. òàêæå [3, 4]).

Äëÿ ìåíåå ñêëîííûõ ê ìàòåìàòèêå ÷èòàòåëåé, íàïîìíèì (ñì. Ðàç-
äåë 3.3.6), ÷òî ñïåöèôè÷åñêèå ïðèëîæåíèÿ èçîõèìèè ìîãóò áûòü ñêîí-
ñòðóèðîâàíû âî âñåé ïîëíîòå ÷åðåç ïðîñòûå íåóíèòàðíûå ïðåîáðàçîâà-
íèÿ îáû÷íûõ êâàíòîâî-õèìè÷åñêèõ ìîäåëåé. Äåéñòâèòåëüíî, òàêîå ïðå-
îáðàçîâàíèå êàê ðàç äîáàâëÿåò æåëàåìûå êîíòàêòíûå, íåëèíåéíûå, íåëî-
êàëüíûå è íåãàìèëüòîíîâû ýôôåêòû.

Ðèñ. 4.2: Ñõåìàòè÷åñêîå èçîáðàæåíèå àäðîííîãî ãîðèçîíòà, à èìåííî,
ñôåðû ðàäèóñà 1 ôì (= 10−13 ñì), âíå êîòîðîé êâàíòîâàÿ õèìèÿ ïðèíè-
ìàåòñÿ êàê òî÷íàÿ è âíóòðè êîòîðîé íåëèíåéíûå, íåëîêàëüíûå è íåïî-
òåíöèàëüíûå ýôôåêòû íå ìîãóò áîëüøå èãíîðèðîâàòüñÿ, ïîýòîìó òàì
òðåáóåòñÿ èñïîëüçîâàíèå àäðîííîé õèìèè äëÿ èõ ÷èñëåííîé è èíâàðè-
àíòíîé òðàêòîâêè.
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4.2 Èçîõèìè÷åñêàÿ ìîäåëü ìîëåêóëÿðíûõ ñâÿ-

çåé

Òåïåðü ìû ïðåäñòàâëÿåì êîíöåïòóàëüíûå îñíîâàíèÿ íàøåé èçîõèìè-
÷åñêîé ìîäåëè ìîëåêóëÿðíûõ ñâÿçåé äëÿ ïðîñòåéøåãî âîçìîæíîãî ñëó-
÷àÿ, ìîëåêóëû H2, êîòîðàÿ âïåðâûå áûëà ïðåäëîæåíà Ñàíòèëëè è Øèë-
ëàäè â ðàáîòå [5]. Â ïîñëåäóþùåé ãëàâå ìû ðàñøèðÿåì ýòó ìîäåëü äî
ìîëåêóëû âîäû è äðóãèõ ìîëåêóë.

Òàê êàê ÿäðà äâóõ H-àòîìîâ îñòàþòñÿ íà ñðàâíèòåëüíî áîëüøîì âçà-
èìíîì ðàññòîÿíèè, ñâÿçü ìîëåêóëû H2 î÷åâèäíî îñóùåñòâëÿåòñÿ ÷åðåç
ñâÿçü (ïåðèôåðèéíûõ) âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ, êàê â îáùåì è ïðèíÿòî
[1].

Íàøå ãëàâíîå ïðåäïîëîæåíèå [5] çàêëþ÷àåòñÿ â òîì, ÷òî âàëåíòíûå
ýëåêòðîíû äâóõ ðàçíûõ àòîìîâ ìîãóò îáúåäèíÿòüñÿ íà ìàëûõ ðàññòîÿ-
íèÿõ â ñèíãëåòíîå êâàçè÷àñòè÷íîå ñîñòîÿíèå íàçûâàåìîå "èçîýëåêòðîíè-
óìîì", êîòîðûé îïèñûâàåò îðáèòó oo-ôîðìû âîêðóã äâóõ ÿäåð, ïîäîáíî
ïëàíåòàì â áèíàðíûõ çâåçäíûõ ñèñòåìàõ (Ðèñ. 4.3).

Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî íåäàâíèå ÷èñòî ìàòåìàòè÷åñêèå èññëåäîâà-
íèÿ [39] óñòàíîâèëè, ÷òî îðáèòà oo-ôîðìû, íàçûâàåìàÿ ðåøåíèåì â âèäå
âîñüìåðêè, ÿâëÿåòñÿ îäíèì èç íàèáîëåå ñòàáèëüíûõ ðåøåíèé ïðîáëåìû
íåñêîëüêèõ òåë.

Èçíà÷àëüíî, ñèëû ñâÿçûâàþùèå èçîýëåêòðîíèóì â åäèíîå öåëîå ïðè-
íèìàþòñÿ êàê íåëèíåéíûå, íåëîêàëüíûå è íåïîòåíöèàëüíûå, ñîãëàñíî
êîíòàêòíûì ýôôåêòàì ïðè ãëóáîêîì ïåðåêðûòèè âîëíîâûõ ïàêåòîâ âà-
ëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ, êàê èçó÷åíî â Ðàçäåëå 4.3.
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Ðèñ. 4.3: Ñõåìàòè÷åñêèé âèä ïðåäëîæåííîé èçîõèìè÷åñêîé ìîäåëè ìîëå-
êóëû âîäîðîäà ñ ïîëíîñòüþ ñòàáèëüíûì èçîýëåêòðîíèóìîì, ãäå âåðõíåå
èçîáðàæåíèå îòíîñèòñÿ ê àáñîëþòíîìó íóëþ òåìïåðàòóðû è îòñóòñòâèþ
êàêîãî-ëèáî äâèæåíèÿ, â òî âðåìÿ êàê íèæíåå âêëþ÷àåò âðàùåíèÿ, ïî-
ýòîìó âîñïðîèçâîäèò îáû÷íîå ñôåðè÷åñêîå ðàñïðåäåëåíèå. Ýòî èçîáðà-
æåíèå äîïîëíÿåò Ðèñ. 4.7 äëÿ íåñòàáèëüíîãî èçîýëåêòðîíèóìà. Ìîäåëü
èçîáðàæåíà çäåñü â òåðìèíàõ îðáèò âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ, îòëè÷àþ-
ùèõñÿ îò òåðìèíîâ îðáèòàëåé èëè ïëîòíîñòåé ðàñïðåäåëåíèé. Ôóíäà-
ìåíòàëüíûì ïðåäïîëîæåíèåì ÿâëÿåòñÿ òî, ÷òî äâà âàëåíòíûõ ýëåêòðî-
íà, ïî îäíîìó íà êàæäûé àòîì, êîððåëèðóþò äðóã ñ äðóãîì â ñâÿçàííîì
ñèíãëåòíîì ñîñòîÿíèè íà áëèçêîì ðàññòîÿíèè, êîòîðîå ìû íàçûâàåì èçî-
ýëåêòðîíèóìîì è êîòîðîå â ýòîì ðèñóíêå ïðåäïîëàãàåòñÿ ñòàáèëüíûì. Â
ýòîì ñëó÷àå H-ìîëåêóëà ìîæåò áûòü ñòàáèëüíîé òîëüêî ïðè òàêèõ îð-
áèòàõ èçîýëåêòðîíèóìà êîòîðûå èìåþò oo-ôîðìó âîêðóã ñîîòâåòñòâóþ-
ùèõ äâóõ ÿäåð, êàê ýòî èìååò ìåñòî äëÿ ïëàíåò â íåêîòîðûõ áèíàðíûõ
çâåçäíûõ ñèñòåìàõ. Â ýòîì ñëó÷àå, èçîýëåêòðîíèóì îòâåòñòâåíåí çà ñè-
ëó ïðèòÿæåíèÿ ìåæäó äâóìÿ àòîìàìè. Ýíåðãèÿ ñâÿçè õàðàêòåðèçóåòñÿ
îðáèòîé oo-ôîðìû èçîýëåêòðîíèóìà âîêðóã äâóõ ÿäåð, êîíöåïòóàëüíî
âîñïðîèçâåäåííîé íà ýòîì ðèñóíêå ÷åðåç ñòîÿ÷óþ âîëíó äëÿ ÷àñòèöû ñî
ñïèíîì 0, çàðÿäîì −2e è íóëåâûì ìàãíèòíûì ìîìåíòîì. Êàê ìû óâèäèì
â ýòîé ãëàâå, òàêàÿ ìîäåëü ïîçâîëÿåò: îáúÿñíèòü ïî÷åìó ìîëåêóëû H2 è
H2O èìåþò òîëüêî äâà àòîìà âîäîðîäà; òî÷íîå âîñïðîèçâåäåíèå ýíåð-
ãèè ñâÿçè; ðàçðåøåíèå íåêîòîðûõ íåñîãëàñîâàííîñòåé îáû÷íîé ìîäåëè;
è äðóãîå. Çàìåòèì íàêîíåö, ÷òî ìîäåëü ëåãêî ðàñøèðÿåòñÿ íà äèìåðû,
òàêèå êàê HO, HC è ò.ä., êàê èçó÷åíî â Ãëàâå 3. Íîâèçíà ïðåäñêàçàòåëü-
íîãî õàðàêòåðà ìîäåëè ìîæåò áûòü âèäíà óæå èç ýòèõ ïðåäâàðèòåëüíûõ
ñòðîê. Íàïðèìåð, ìîäåëü, èçîáðàæåííàÿ íà ýòîé ôèãóðå ïðåäñêàçûâà-
åò, ÷òî ìîëåêóëà âîäîðîäà ñòàíîâèòñÿ àñèììåòðè÷íîé, ÷òî äàåò èíôðà-
êðàñíûé ñèãíàë, ïðè ñîîòâåòñòâóþùåé ìàãíèòíîé ïîëÿðèçàöèè, êîòîðàÿ
îðèåíòèðóåò åå âðàùàòåëüíûå äâèæåíèÿ.
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Ðèñ. 4.4: Ñõåìàòè÷åñêèé âèä îáû÷íûõ êóëîíîâñêèõ ñèë ýëåêòðîñòàòè÷å-
ñêîãî è ìàãíèòîñòàòè÷åñêîãî òèïà â ñòðóêòóðå èçîýëåêòðîíèóìà. Òàê êàê
çàðÿäû ðàâíû, îíè ïðèâîäÿò ê ñèëàì îòòàëêèâàíèÿ. Îäíàêî ñîåäèíåíèå
â ñèíãëåò ñ ïðîòèâîïîëîæíûìè ìàãíèòíûìè ïîëþñàìè ïîäðàçóìåâàåò
ïðèòÿæåíèå. Ýëåìåíòàðíûå ðàñ÷åòû ïîêàçûâàþò, ÷òî ìàãíèòîñòàòè÷å-
ñêîå ïðèòÿæåíèå ðàâíî ýëåêòðîñòàòè÷åñêîìó îòòàëêèâàíèþ íà âçàèìíîì
ðàññòîÿíèè ïîðÿäêà 1 ôì, â òî æå âðåìÿ îíî ñòàíîâèòñÿ áîëüøå íà ìåíü-
øèõ ðàññòîÿíèÿõ, ýòèì îáúÿñíÿåòñÿ ïðè÷èíà òîãî ïî÷åìó àäðîííûé ãî-
ðèçîíò óñòàíîâëåí ïîðÿäêà 10−13 ñì. Ýòè äàííûå óñòàíàâëèâàþò, ÷òî
ïðîèñõîæäåíèå ñâÿçûâàþùåé ñèëû èçîýëåêòðîíèóìà ìîæåò áûòü óñìîò-
ðåíî â ÷èñòî êóëîíîâñêèõ ñèëàõ è, â ÷àñòíîñòè, â äîìèíèðîâàíèè ìàãíèò-
íûõ ýôôåêòîâ íàä ýëåêòðè÷åñêèìè íà ìàëûõ ðàññòîÿíèÿõ, ÷òî ÿâëÿåòñÿ
äîâîëüíî îáùèì ñëó÷àåì ïðè îïðåäåëåííûõ óñëîâèÿõ (ñì. î íîâîì õè-
ìè÷åñêîì ïîíÿòèè ìàãíåêóë Ãëàâó 8). Íåñìîòðÿ íà ïîëíîñòüþ ïîòåíöè-
àëüíóþ ïîëíóþ ñèëó ïðèòÿæåíèÿ, ñëåäóåò ïîä÷åðêíóòü, ÷òî èçîýëåêòðî-
íèóì íå ìîæåò òðàêòîâàòüñÿ â ÷èñòî êâàíòîâî-ìåõàíè÷åñêîì êîíòåêñòå
ïî ðÿäó ïðè÷èí. Ïåðâàÿ ïðè÷èíà çàêëþ÷àåòñÿ â òîì, ÷òî ïðè óìåíüøå-
íèè ðàññòîÿíèÿ è ýëåêòðîñòàòè÷åñêèé, è ìàãíèòîñòàòè÷åñêèé ýôôåêòû
ðàñõîäÿòñÿ, ÷òî ïðåïÿòñòâóåò ëþáîìó ñåðüåçíîìó íàó÷íîìó èññëåäîâà-
íèþ. Àäðîííàÿ ìåõàíèêà è àäðîííàÿ õèìèÿ áûëè ïîñòðîåíû ñïåöèàëüíî
äëÿ ëèêâèäàöèè ýòèõ ðàñõîäèìîñòåé ÷åðåç èçîòîïèè îáùèõ ïðîèçâåäåíèé
A×̂B = A× T̂ ×B ñ |T̂ | � 1 (Ãëàâà 3). Ñëåäîâàòåëüíî, àäðîííàÿ òðàêòîâêà
èçîýëåêòðîíèóìà ïîçâîëÿåò äåëàòü òî÷íûå ÷èñëåííûå ïðåäñêàçàíèÿ, êî-
òîðûå áûëè áû íåâîçìîæíû äëÿ êâàíòîâîé õèìèè. Íåçàâèñèìî îò ýòîãî,
íåóíèòàðíûé ëèôòèíã êâàíòîâîé õèìèè íåîáõîäèì äëÿ äîñòèæåíèÿ òî÷-
íîãî âîñïðîèçâåäåíèÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ ìîëåêóë, êîòîðûå, êàê
òåïåðü óñòàíîâëåíî, òðåáóþò ýêðàíèðîâàíèé, ïîëó÷àåìûõ òîëüêî ÷åðåç
íåóíèòàðíûå ïðåîáðàçîâàíèÿ êóëîíîâñêîãî ïîòåíöèàëà.
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Ê Ðèñ.4.4. Òàêèì îáðàçîì, ëþáàÿ ïîïûòêà ñîõðàíåíèÿ ñòàðûõ òåîðèé
êàê òî÷íûõ îáðå÷åíà íà íåóäà÷ó. Íåñìîòðÿ íà ýòî, ýëåêòðîñòàòè÷åñêèå
è ìàãíèòîñòàòè÷åñêèå ýôôåêòû, èçîáðàæåííûå íà ýòîì ðèñóíêå, èëëþ-
ñòðèðóþò, ÷òî îáû÷íûå ïîòåíöèàëüíûå ýôôåêòû äîëæíû áûòü òàêæå
îæèäàåìû â ñòðóêòóðå èçîýëåêòðîíèóìà. Äðóãèìè ñëîâàìè, âìåñòî ïðè-
íÿòèÿ ÷èñòî êâàíòîâîãî èëè ÷èñòî àäðîííîãî ïîäõîäà, ìû èìååì in media
virtus, òî åñòü íàèáîëåå âåðîÿòíîå ïðîèñõîæäåíèå ñâÿçûâàþùåé ñèëû
èçîýëåêòðîíèóìà èìååò ÷àñòè÷íî ïîòåíöèàëüíóþ è ÷àñòè÷íî íåïîòåíöè-
àëüíóþ ïðèðîäó. Â ñâîþ î÷åðåäü, ýòî ïîäðàçóìåâàåò âîçìîæíîñòü çíà÷è-
òåëüíîé (îòðèöàòåëüíîé) ýíåðãèè ñâÿçè äëÿ èçîýëåêòðîíèóìà, êîòîðàÿ,
î÷åâèäíî, õàðàêòåðèçóåòñÿ ïîòåíöèàëüíîé êîìïîíåíòîé (Ðàçäåë 4.3).

Îäíàêî, ÷èòàòåëü äîëæåí èìåòü â âèäó, ÷òî èçîýëåêòðîíèóì èìååò,
êàê îæèäàåòñÿ, êîìïîíåíòó ñâÿçûâàþùåé ñèëû ÷èñòî ïîòåíöèàëüíîãî
òèïà, ïîòîìó ÷òî êîãäà ýëåêòðîíû íàõîäÿòñÿ â ñèíãëåòíîì ñîåäèíåíèè,
ìàãíèòîñòàòè÷åñêîå ïðèòÿæåíèå ìîæåò áûòü, ïðåäïîëîæèòåëüíî, áîëü-
øå ÷åì ýëåêòðîñòàòè÷åñêîå îòòàëêèâàíèå íà ðàññòîÿíèÿõ ïîðÿäêà îäíîãî
ôåðìè èëè ìåíåå (ñì. Ðèñ. 4.4).

Ñëåäóåò ïîä÷åðêíóòü, îäíàêî, ÷òî ÷èñòî ïîòåíöèàëüíîå ïðîèñõîæäå-
íèå èçîýëåêòðîíèóìà íå ÿâëÿåòñÿ ïîëíîñòüþ ïðèåìëåìûì ïî ìíîæåñòâó
ïðè÷èí, íàèáîëåå î÷åâèäíàÿ èç êîòîðûõ òà, ÷òî íà î÷åíü ìàëûõ âçàèì-
íûõ ðàññòîÿíèÿõ ðàññìàòðèâàåìûõ çäåñü, ìàãíèòîñòàòè÷åñêèé è ýëåê-
òðîñòàòè÷åñêèé çàêîíû ðàñõîäÿòñÿ, ïîýòîìó íàäåæíûå êîëè÷åñòâåííûå
èññëåäîâàíèÿ ñòàíîâÿòñÿ çàòðóäíèòåëüíûìè.

Àäðîííàÿ õèìèÿ áûëà ïîñòðîåíà äëÿ óñòðàíåíèÿ âñåõ ðàñõîäèìîñòåé
â èçó÷åíèè èçîýëåêòðîíèóìà áëàãîäàðÿ èçîìàòåìàòèêå ñ ïðîèçâåäåíèåì
A×̂B = A× T̂ ×B è èçîòîïè÷åñêèì ýëåìåíòîì T̂ óìåíüøåííûì äî àáñî-
ëþòíîãî çíà÷åíèÿ ìíîãî ìåíüøå 1. Òàêèì îáðàçîì, àäðîííàÿ êîìïîíåíòà
ñâÿçûâàþùåé ñèëû èçîýëåêòðîíèóìà áóäåò "ïîãëîùàòü" âñå ðàñõîäèìî-
ñòè èëè êàêèå-ëèáî îòòàëêèâàþùèå ýôôåêòû è ïðèâîäèòü ê ñõîäÿùèìñÿ
÷èñëîâûì çíà÷åíèÿì.

Ìû òàêæå íå ñîâåòóåì ÷èòàòåëþ ñâîäèòü èçîýëåêòðîíèóì ê ÷èñòî
êâàíòîâîé ñòðóêòóðå ïîòîìó, ÷òî ïðè ýòîì òåîðèÿ ñîõðàíèò âñå íåäîñòàò-
êè êâàíòîâîé õèìèè èçó÷åííûå â Ãëàâå 1, ñàìîå ãëàâíîå, íåñïîñîáíîñòü
äîñòèãíóòü òî÷íîãî âîñïðîèçâåäåíèÿ ìîëåêóëÿðíûõ õàðàêòåðèñòèê ïðè
ïðÿìîì ïðèìåíåíèè ïåðâûõ êâàíòîâûõ ïðèíöèïîâ áåç ad hoc äîïîëíå-
íèé. Äåéñòâèòåëüíî, êàê òåïåðü õîðîøî èçâåñòíî, òàêîå òî÷íîå âîñïðî-
èçâåäåíèå òðåáóåò ýêðàíèðîâàíèé êóëîíîâñêîãî çàêîíà, êîòîðûå ìîãóò
áûòü ïîëó÷åíû òîëüêî ÷åðåç íåóíèòàðíûå ïðåîáðàçîâàíèÿ. Òî æå ñàìîå
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íåóíèòàðíîå ðàñøèðåíèå êâàíòîâîé õèìèè òðåáóåòñÿ è ìíîæåñòâîì äðó-
ãèõ, íåçàâèñèìûõ îò èçîýëåêòðîíèóìà, ðàñ÷åòîâ.

Íåñìîòðÿ íà ýòè îãðàíè÷åíèÿ, ÷èñòî ìàãíèòîñòàòè÷åñêè-ýëåêòðîñòà-
òè÷åñêàÿ ñòðóêòóðà èçîýëåêòðîíèóìà îñòàåòñÿ âàæíîé â ïåðâîì ïðèáëè-
æåíèè, ïîòîìó ÷òî îíà î÷åíü ïðîñòûì ïóòåì ââîäèò àäðîííûé ãîðèçîíò
(Ðèñ. 4.2), òàê æå êàê è ïðåäñêàçàíèå àäðîííîé ìåõàíèêè îòíîñÿùååñÿ ê
1978 ã., ÷òî òðèïëåòíûå ñîåäèíåíèÿ êðàéíå íåñòàáèëüíû. Äåéñòâèòåëü-
íî, â ïîñëåäíåì ñëó÷àå è ýëåêòðîñòàòè÷åñêàÿ, è ìàãíèòîñòàòè÷åñêàÿ ñèëû
áóäóò ÿâëÿòüñÿ îòòàëêèâàíèÿìè, ïîýòîìó çàïðåùàåòñÿ ëþáîå âîçìîæíîå
ñâÿçàííîå ñîñòîÿíèå, â ïðåêðàñíîì ñîãëàñèè ñ ïðèíöèïîì çàïðåòà Ïàóëè.

Ëåãêî ïðåäñêàçàòü, ÷òî èçîýëåêòðîíèóì íå ìîæåò áûòü ïåðìàíåíò-
íî ñòàáèëüíûì êîãäà èíòåðïðåòèðóåòñÿ êàê êâàçè÷àñòèöà ñ çàðÿäîâûì
äèàìåòðîì ïðèìåðíî 1 ôì. Äåéñòâèòåëüíî, ïðîñòî íàëè÷èå îáìåííûõ
ñèë, êîòîðûå îñòàþòñÿ ïîëíîñòüþ äîïóñòèìûìè èçîõèìèåé, ïðåïÿòñòâó-
åò äîñòèæåíèþ ïîëíîé ñòàáèëüíîñòè ïðè îòìå÷åííûõ ìàëûõ ðàññòîÿíè-
ÿõ ìåæäó ýëåêòðîíàìè. Êàê ìû áîëåå äåòàëüíî óâèäèì â Ãëàâå 6, åñòü
äîïîëíèòåëüíûå òåõíè÷åñêèå ïðè÷èíû, êîòîðûå ïðåïÿòñòâóþò ïîëíîé
ñòàáèëüíîñòè íà ìàëûõ ðàññòîÿíèÿõ, ÷òî äåëàåò èçîýëåêòðîíèóì êîðîò-
êîæèâóùåé êâàçè÷àñòèöåé, êîãäà âàëåíòíûå ýëåêòðîíû îêàçûâàþòñÿ íà
âçàèìíîì ðàññòîÿíèè 1 ôì.

Îäíàêî ëåãêî âèäåòü, ÷òî èçîýëåêòðîíèóì äîëæåí áûòü ïîëíîñòüþ
ñòàáèëüíûì êîãäà âçàèìíîå ðàññòîÿíèå äâóõ âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ äî-
ïóñêàåòñÿ áûòü ïîðÿäêà ðàçìåðîâ ìîëåêóëû. Äåéñòâèòåëüíî, ëþáàÿ íåñòà-
áèëüíîñòü, ïðè ýòèõ óñëîâèÿõ áîëüøèõ ðàññòîÿíèé, äîëæíà ïîäðàçóìå-
âàòü íåèçáåæíîå íàðóøåíèå ôóíäàìåíòàëüíîãî ïðèíöèïà çàïðåòà Ïàóëè.

Äðóãèìè ñëîâàìè, èçîýëåêòðîíèóì ÿâëÿåòñÿ ïåðâûì èçâåñòíûì êî-
ëè÷åñòâåííûì âîñïðîèçâåäåíèåì ïðèíöèïà Ïàóëè, â òîì ñìûñëå, ÷òî:

1) Ïðè ïðåäïîëîæåíèè ïîòåíöèàëüíîñòè âçàèìîäåéñòâèÿ, îòâå÷àþ-
ùåãî çà ïðèíöèï Ïàóëè, ïîäðàçóìåâàþòñÿ êàòàñòðîôè÷åñêèå íåñîãëàñî-
âàííîñòè, òàêèå êàê ñäâèãè ýêñïåðèìåíòàëüíî óñòàíîâëåííûõ ýíåðãåòè-
÷åñêèõ óðîâíåé, îòêëîíåíèÿ îò âñåõ ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé è ò.ä. Êàê ðå-
çóëüòàò, ÷èñëåííîå ïðåäñòàâëåíèå ïðèíöèïà Ïàóëè íåâîçìîæíî äëÿ êâàí-
òîâîé ìåõàíèêè, î÷åâèäíî, èç-çà åå ÿâíîãî ïîòåíöèàëüíîãî õàðàêòåðà.
Íà ýòîì îñíîâàíèè, ïðèíöèï Ïàóëè, êàê èçâåñòíî, ïðîñòî íàêëàäûâàåò-
ñÿ â êâàíòîâîé ìåõàíèêå áåç âñÿêèõ îáúÿñíåíèé. Íàïðîòèâ, â àäðîííîé
ìåõàíèêå âîçìîæíî ÷èñëåííîå âîñïðîèçâåäåíèå èìåííî ïîòîìó, ÷òî îíà
äîïóñêàåò íåïîòåíöèàëüíûå âçàèìîäåéñòâèÿ, òî åñòü âçàèìîäåéñòâèÿ, íå
ïîðîæäàþùèå ýíåðãåòè÷åñêèõ óðîâíåé è ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé.
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2) Êâàíòîâàÿ ìåõàíèêà, â îáùåì, äîïóñêàåò è ñèíãëåòíûå è òðèïëåò-
íûå ñîåäèíåíèÿ, òàê êàê ÷àñòèöû ïðèíèìàþòñÿ òî÷å÷íûìè ñîãëàñíî ñà-
ìîé òîïîëîãè÷åñêîé ñòðóêòóðå òåîðèè. Íàïðîòèâ, àäðîííàÿ ìåõàíèêà
âîñïðîèçâîäèò ÷àñòèöû êàê ïðîòÿæåííûå, íà âçàèìíûõ ðàññòîÿíèÿõ ìåíü-
øèõ ÷åì èõ âîëíîâûå ïàêåòû, è äîïóñêàåò åäèíñòâåííî ñèíãëåòíûå ñîåäè-
íåíèÿ ñîãëàñíî âûñîêîé íåñòàáèëüíîñòè ïðåäñêàçûâàåìîé äëÿ òðèïëåò-
íûõ ñîåäèíåíèé. Ñèëû îòòàëêèâàíèÿ, îòâåòñòâåííûå çà íåñòàáèëüíîñòü
âîçíèêàþò êàê èç-çà âçàèìîäåéñòâèé, èñïûòûâàåìûõ âîëíîâûìè ïàêåòà-
ìè ïðè âðàùåíèè â òó æå èëè äðóãóþ ñòîðîíó îòíîñèòåëüíî âðàùåíèÿ
äðóãîãî âîëíîâîãî ïàêåòà, òàê è èç-çà òîãî ôàêòà, ÷òî â òðèïëåòíûõ ñî-
åäèíåíèÿõ êàê ìàãíèòîñòàòè÷åñêèé, òàê è ýëåêòðîñòàòè÷åñêèé ýôôåêòû
ÿâëÿþòñÿ îòòàëêèâàþùèìè (Ðèñ. 4.4); è

3) Êàê îáñóæäàëîñü ðàíåå, êâàíòîâàÿ ìåõàíèêà íå ìîæåò îáåñïå÷èòü
òî÷íîå âîñïðîèçâåäåíèÿ ïðèòÿæåíèÿ ìåæäó èäåíòè÷íûìè ýëåêòðîíàìè
íà î÷åíü ìàëûõ ðàññòîÿíèÿõ â ïðîòèâîðå÷èè ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàí-
íûìè, íàïðèìåð, äâà ýëåêòðîíà ãåëèÿ ñâÿçàíû áîëüøóþ ÷àñòü âðåìåíè
äî òàêîé ñòåïåíè, ÷òî îíè èñïóñêàþòñÿ â òàêîé ñâÿçàííîé ôîðìå ïðè
ôîòîýôôåêòå è ò.ä. Íàïðîòèâ, àäðîííàÿ ìåõàíèêà áûëà ïîñòðîåíà äëÿ
òî÷íîãî âîñïðîèçâåäåíèÿ ñâÿçè èäåíòè÷íûõ ýëåêòðîíîâ â ñèíãëåòíîì ñî-
åäèíåíèè ïðè âçàèìîäåéñòâèÿõ, íå âûâîäèìûõ èç ïîòåíöèàëà.

Ïðåäïîëîæåíèå èçîýëåêòðîíèóìà êàê íåñòàáèëüíîé êâàçè÷àñòèöû, êî-
ãäà âàëåíòíûå ýëåêòðîíû íàõîäÿòñÿ íà âçàèìíûõ ðàññòîÿíèÿõ ïîðÿäêà
ðàçìåðà ìîëåêóëû, ïîäðàçóìåâàåò íàðóøåíèå ïðèíöèïà Ïàóëè, íàïðè-
ìåð, èç-çà àâòîìàòè÷åñêîãî äîïóùåíèÿ òðèïëåòíûõ ñîåäèíåíèé äëÿ äâóõ
ýëåêòðîíîâ íà îäíîì ýíåðãåòè÷åñêîì óðîâíå.

Ïðè ïðåäïîëîæåíèè ñòàáèëüíîñòè, â ïðåäåëüíîì ñëó÷àå êâàçè÷àñòè-
öû ñ çàðÿäîâûì ðàäèóñîì 1 ôì, íàèáîëåå ñòàáèëüíàÿ òðàåêòîðèÿ èçî-
ýëåêòðîíèóìà èìååò oo-òèï, ãäå êàæäàÿ o-âåòâü îêðóæàåò îäíî èç ÿäåð
(Ðèñ. 4.3). Êàê ïðîèëëþñòðèðîâàíî íà Ðèñ. 4.4 (ñì. òàêæå Ãëàâó 8), òàêàÿ
ôîðìà àâòîìàòè÷åñêè óáèðàåò íåñîãëàñîâàííîñòü ñâÿçàííóþ ñ ïðåäñêà-
çàíèåì ôåððîìàãíèòíîãî õàðàêòåðà âñåõ ìîëåêóë.

Êîãäà êîððåëÿöèÿ (ñâÿçü) ðàñïðîñòðàíåíà ïî âñåé ìîëåêóëÿðíîé îð-
áèòå, òðàåêòîðèÿ èçîýëåêòðîíèóìà òàê æå îæèäàåòñÿ â oo-ôîðìå âîêðóã
äâóõ ÿäåð ñ îáðàòíûìè íàïðàâëåíèåì âðàùåíèÿ â äâóõ o-âåòâÿõ. Ýòî ñëå-
äóåò èç ðàçíûõ ñîîáðàæåíèé, òàêèõ êàê: íåîáõîäèìîñòü èçáåæàòü íåñî-
ãëàñîâàííîñòü, ñâÿçàííóþ ñ ïðåäñêàçàíèåì ôåððîìàãíåòèçìà, ñîâìåñòè-
ìîñòü ñ ïðåäåëüíûì ñëó÷àåì ïîëíîñòüþ ñòàáèëüíîé ÷àñòèöû íà êîðîò-
êèõ ðàññòîÿíèÿõ (êîòîðàÿ, êàê ìû óâèäèì, ìîæåò îïèñûâàòü íåñêîëüêî
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îðáèò oo-ôîðìû äî ðàçäåëåíèÿ) è äðóãèå.
Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî ïðåäïîëîæåíèå îãðàíè÷åííîãî âðåìåíè æèçíè

èçîýëåêòðîíèóìà, íåçàâèñèìî îò åãî ïðîäîëæèòåëüíîñòè, ïîäðàçóìåâàåò
âîçìîæíîñòü ïðèñîåäèíåíèÿ íåñêîëüêèõ H-àòîìîâ ê ìîëåêóëå H2 íà ïðî-
òÿæåíèè íåñâÿçàííîãî ñîñòîÿíèÿ âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ, à òàê æå äðóãèå
íåñîãëàñîâàííîñòè, òàêèå êàê âîçìîæíîñòü ïàðàìàãíåòèçìà äëÿ âîäîðî-
äà è âîäû (Ãëàâà 8).

Â ýòîé ãëàâå ìû ïðèìåíÿåì âûøåèçëîæåííûå ãèïîòåçû äëÿ êîíñòðó-
èðîâàíèÿ íîâîé ìîäåëè ìîëåêóëû âîäîðîäà è äîêàçûâàåì åå ñïîñîáíîñòü:

1) îáåñïå÷èòü ñóùåñòâåííî áîëåå òî÷íîå âîñïðîèçâåäåíèå ýíåðãèè ñâÿ-
çè è äðóãèå õàðàêòåðèñòèêè ìîëåêóëû âîäîðîäà;

2) óïîìÿíóòîå âîñïðîèçâåäåíèå îñóùåñòâëÿåòñÿ èç ïåðâûõ àêñèîìàòè-
÷åñêèõ ïðèíöèïîâ, áåç âûõîäà èç êëàññà ýêâèâàëåíòíîñòè êàê ýòî èìååò
ìåñòî äëÿ êóëîíîâñêèõ ýêðàíèðîâîê;

3) âïåðâûå (ïî íàøèì äàííûì) îáúÿñíèòü ïðè÷èíó, ïî÷åìó ìîëåêóëà
âîäîðîäà èìååò òîëüêî äâà àòîìà;

4) ââåñòè äåéñòâèòåëüíî "ñèëüíóþ" ìîëåêóëÿðíóþ ñâÿçü;
5) äîñòèãíóòü áîëåå áûñòðîé ñõîäèìîñòè ñòåïåííûõ ðÿäîâ ñ ñîîòâåò-

ñòâóþùèì áîëüøèì ñîêðàùåíèåì êîìïüþòåðíîãî âðåìåíè;
6) èçáåæàòü íåñîãëàñîâàííîñòåé, òàêèõ êàê ïðåäñêàçàíèå ôåððîìàãíå-

òèçìà âîäîðîäà. Äåéñòâèòåëüíî, êàêàÿ áû ìàãíèòíàÿ ïîëÿðíîñòü íå ïðè-
îáðåòàëàñü îðèåíòàöèåé îðáèòû âîêðóã îäíîãî èç ÿäåð, ñîîòâåòñòâóþùàÿ
ïîëÿðíîñòü äëÿ âòîðîãî ÿäðà áóäåò îáÿçàòåëüíî ïðîòèâîïîëîæíîé, ñî-
ãëàñíî ïðîòèâîïîëîæíûì íàïðàâëåíèÿì âðàùåíèé â äâóõ o-âåòâÿõ, ÷åì
ïðåäîòâðàùàåòñÿ ïîëíàÿ ïîëÿðèçàöèÿ ìîëåêóëû (Ñåâåð-Þã).
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Ðèñ. 4.5: Ñõåìàòè÷åñêîå èçîáðàæåíèå, èëëþñòðèðóþùåå íåâîçìîæíîñòü
äëÿ èçîõèìè÷åñêîé ìîäåëè ìîëåêóëû âîäîðîäà, ïðèîáðåòåíèÿ ìàãíèòíîé
ïîëÿðèçàöèè, ÷åì ðàçðåøàåòñÿ ñåðüåçíàÿ íåñîãëàñîâàííîñòü êâàíòîâîé
õèìèè. Íàïîìíèì èç Ãëàâû 1, ÷òî ñîâðåìåííûå ìîëåêóëÿðíûå ìîäåëè
áàçèðóþòñÿ íà îáìåííûõ, âàí-äåð-âààëüñîâñêèõ è äðóãèõ ñèëàõ ÿäåðíîãî
ïðîèñõîæäåíèÿ, è âñå ïîäðàçóìåâàþò íåçàâèñèìîñòü îðáèòàëåé îòäåëü-
íûõ àòîìîâ. Ïðè ýòîì ïðåäïîëîæåíèè, êâàíòîâàÿ ýëåêòðîäèíàìèêà òðå-
áóåò îò âñåõ ìîëåêóë ïðèîáðåòåíèÿ ïîëíîé ìàãíèòíîé ïîëÿðíîñòè Ñåâåð-
Þã ïðè íàëîæåíèè âíåøíåãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ, ÷òî íàõîäèòñÿ â äðàìàòè-
÷åñêîì íåñîãëàñèè ñ ðåàëüíîñòüþ. Èçîõèìè÷åñêàÿ ìîäåëü ìîëåêóëÿðíîé
ñòðóêòóðû ðàçðåøàåò ýòó íåñîãëàñîâàííîñòü, òàê êàê, êàê îòìå÷åíî íà
Ðèñ. 4.3, íàèáîëåå ñòàáèëüíàÿ òðàåêòîðèÿ äëÿ èçîýëåêòðîíèóìà èìååò
oo-ôîðìó (êàê ýòî èìååò ìåñòî òàêæå äëÿ òðàåêòîðèé ïëàíåò äâîéíûõ
çâåçä), ñ êàæäîé o-âåòâüþ âîêðóã îäíîãî èç ÿäåð. Â ýòîì ñëó÷àå, íà-
ïðàâëåíèÿ âðàùåíèé â äâóõ o-âåòâÿõ îáÿçàòåëüíî ïðîòèâîïîëîæíî äðóã
äðóãó, ÷òî ïðèâîäèò ê ïðîòèâîïîëîæíûì ìàãíèòíûì ïîëÿðíîñòÿì ñ ñî-
îòâåòñòâóþùåé íåâîçìîæíîñòüþ ïðèîáðåòåíèÿ ìîëåêóëàìè ìàãíèòíîé
ïîëÿðíîñòè. Êàê ìû óâèäèì â Ãëàâå 7, âûøåïðèâåäåííûå ñâîéñòâà èìå-
þò âàæíûå ïðîìûøëåííûå ïðèëîæåíèÿ äëÿ íîâûõ ÷èñòûõ òîïëèâ è èñ-
òî÷íèêîâ ýíåðãèè.
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Íàïîìíèì èç Ãëàâû 3, ÷òî ãàóññîâñêèå ýêðàíèðîâàíèÿ êóëîíîâñêîãî
çàêîíà ÿâëÿþòñÿ ÷àñòíûì ñëó÷àåì îáùåé íåóíèòàðíîé ñòðóêòóðû àäðîí-
íîé õèìèè. Èç ýòîãî ôàêòà ëåãêî âèäåòü, ÷òî íàøå ïåðâîå äîñòèæåíèå
ñóùåñòâåííî áîëåå òî÷íîãî âîñïðîèçâåäåíèÿ ìîëåêóëÿðíûõ õàðàêòåðè-
ñòèê ñâîäèòñÿ ê ïîäõîäÿùåìó âûáîðó îñíîâíîãî íåóíèòàðíîãî ïðåîáðà-
çîâàíèÿ, òàê êàê ïîñëåäíåå áóäåò äîïóñêàòü ãîðàçäî áîëåå îãðàíè÷åííûå
ýêðàíèðîâàíèÿ.

Ïîëó÷åíèå ñóùåñòâåííî áîëåå òî÷íîãî âîñïðîèçâåäåíèÿ èç ïåðâûõ àê-
ñèîì àäðîííîé õèìèè áåç ñïåöèàëüíûõ äîïóùåíèé ÿâëÿåòñÿ î÷åâèäíûì.

Ðàâíî î÷åâèäíûì ÿâëÿåòñÿ ïåðâîå ââåäåíèå äåéñòâèòåëüíî ñóùåñòâó-
þùåé, "ñèëüíîé" ìåæàòîìíîé ñèëû âçàèìîäåéñòâèÿ (ãäå ñëîâî "ñèëüíàÿ"
íå îáÿçàòåëüíî èìååò îòíîøåíèå ê ñèëüíûì âçàèìîäåéñòâèÿì â àäðîííîé
ôèçèêå), êîòîðàÿ îòñóòñòâóåò â ñîâðåìåííûõ ìîäåëÿõ, ñîãëàñíî ïå÷àëü-
íî èçâåñòíîé "ñëàáîé" ïðèðîäå îáìåííûõ è äðóãèõ ñèë, èñïîëüçóåìûõ
â íàñòîÿùåå âðåìÿ â ìîëåêóëÿðíûõ ñòðóêòóðàõ (ãäå ñëîâî "ñëàáûé" íå
îáÿçàòåëüíî èìååò îòíîøåíèå ê ñëàáûì âçàèìîäåéñòâèÿì ìåæäó ëåïòî-
íàìè).

Îáúÿñíåíèå ïðè÷èíû, ïî÷åìó ìîëåêóëà âîäîðîäà (èëè âîäû) èìååò
òîëüêî äâà H-àòîìà, êðîåòñÿ â ñàìîé êîíöåïöèè èçîýëåêòðîíèóìà. Ðàç
äâà âàëåíòíûõ ýëåêòðîíà H-àòîìà ñîåäèíåíû â ñèíãëåòíîå êâàçè÷àñòè÷-
íîå ñîñòîÿíèå, äëÿ òðåòüåãî âàëåíòíîãî ýëåêòðîíà íåâîçìîæíî ó÷àñòâî-
âàòü â ýòîì ñâÿçàííîì ñîñòîÿíèè, íàïðèìåð, ïîòîìó, ÷òî ìû èìåëè áû
íåâîçìîæíîå ñâÿçàííîå ñîñòîÿíèå ìåæäó ôåðìèîíîì (òðåòèé ýëåêòðîí)
è áîçîíîì (èçîýëåêòðîíèóì).

Äîñòèæåíèå áîëåå áûñòðîé ñõîäèìîñòè ñòåïåííûõ ðÿäîâ èëè, ýêâè-
âàëåíòíî, ñóùåñòâåííîå ñîêðàùåíèå êîìïüþòåðíîãî âðåìåíè äëÿ òåõ æå
âû÷èñëåíèé, ÿâëÿåòñÿ î÷åâèäíûì èç ñòðóêòóðû àäðîííîé õèìèè, êàê îá-
ñóæäàëîñü â Ãëàâå 3.

Ïðåäñêàçàíèÿ ôåððîìàãíèòíûõ ñâîéñòâ (ïðèîáðåòåíèå ïîëíîé Ñåâåð-
Þã ïîëÿðíîñòè âî âíåøíåì ìàãíèòíîì ïîëå) èçáåãàåòñÿ áëàãîäàðÿ ñà-
ìîé ïðèðîäå îðáèòû èçîýëåêòðîíèóìà, êàê áóäåò äåòàëüíî îáñóæäàòüñÿ
â Ãëàâå 8.

Â ýòîé ãëàâå, ìû áóäåì èçó÷àòü äâå ðåàëèçàöèè ïðåäëîæåííîé íîâîé
ìîäåëè ìîëåêóëû âîäîðîäà. Ïåðâàÿ ìîäåëü ÿâëÿåòñÿ ïðåäåëüíûì ñëó-
÷àåì, â êîòîðîì èçîýëåêòðîíèóì ïðèíèìàåòñÿ ñòàáèëüíûì (ñ áåñêîíå÷-
íûì âðåìåíåì æèçíè) â îáû÷íûõ óñëîâèÿõ, è âî âòîðîé ìîäåëè, èçîýëåê-
òðîíèóì ïðèíèìàåòñÿ íåñòàáèëüíûì (ñ îãðàíè÷åííûì âðåìåíåì æèçíè).
Âðåìÿ æèçíè èçîýëåêòðîíèóìà áóäåò îöåíåíî â Ãëàâå 6.
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Ðèñ. 4.6: Ñõåìàòè÷åñêàÿ èëëþñòðàöèÿ ïóñêîâîãî ìåõàíèçìà, à èìåííî,
âíåøíåãî âîçäåéñòâèÿ, ïîäõîäÿùåãî äëÿ òîãî, ÷òîáû çàñòàâèòü ýëåêòðî-
íû ñ îäèíàêîâûì çàðÿäîì ïðåîäîëåâàòü àäðîííûé ãîðèçîíò (Ôèã. 4.2), â
êîòîðîì àäðîííûå ñèëû ïðèòÿæåíèÿ ïðåâîñõîäÿò îòòàëêèâàþùèé êóëî-
íîâñêèé áàðüåð.
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Ãèïîòåçà ñâÿçàííûõ ýëåêòðîíîâ íà áëèçêèõ ðàññòîÿíèÿõ âïåðâûå áû-
ëà ïðåäëîæåíà Ñàíòèëëè [7a] äëÿ ñòðóêòóðû π0 ìåçîíà êàê àäðîííîãî
ñâÿçàííîãî ñîñòîÿíèÿ îäíîãî ýëåêòðîíà è îäíîãî ïîçèòðîíà. Àíèìàëó
[7b] è Àíèìàëó è Ñàíòèëëè [7c] ðàñøèðèëè ìîäåëü äî êóïåðîâñêîé ïàðû
â òåîðèè ñâåðõïðîâîäèìîñòè êàê àäðîííîãî ñâÿçàííîãî ñîñòîÿíèÿ äâóõ
îäèíàêîâûõ ýëåêòðîíîâ.

Âàæíåéøèì ïîíÿòèåì äëÿ ñàìîãî ñóùåñòâîâàíèÿ èçîýëåêòðîíèóìà
ÿâëÿåòñÿ ïîíÿòèå ïóñêîâîãî ìåõàíèçìà, à èìåííî, âíåøíèõ (îáû÷íûõ)
âçàèìîäåéñòâèé, êîòîðûå çàñòàâëÿþò îäèíàêîâûå ýëåêòðîíû äâèãàòüñÿ
íàâñòðå÷ó äðóã äðóãó è ïðîíèêàòü ñêâîçü àäðîííûé ãîðèçîíò (Ðèñ. 4.2)
ïðîòèâ îòòàëêèâàþùåãî êóëîíîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ. Âíóòðè âûøå-
óïîìÿíóòîãî ãîðèçîíòà àäðîííûå ñèëû ïðèòÿæåíèÿ ïðåâîñõîäÿò êóëî-
íîâñêîå âçàèìîäåéñòâèå îòòàëêèâàíèÿ, ÷òî ïðèâîäèò ê ñâÿçàííîìó ñî-
ñòîÿíèþ.

Â ñëó÷àå ìîäåëè π0 ìåçîíà êàê ñâÿçàííîãî ñîñòîÿíèÿ ýëåêòðîíà è ïî-
çèòðîíà íà áëèçêîì ðàññòîÿíèè, íóæäû â ïóñêîâîì ìåõàíèçìå íåò, òàê
êàê ñîñòàâëÿþùèå åñòåñòâåííî ïðèòÿãèâàþòñÿ äðóã ê äðóãó. Íàïðîòèâ,
ñóùåñòâîâàíèå êóïåðîâñêîé ïàðû îáÿçàòåëüíî òðåáóåò ïóñêîâîãî ìåõà-
íèçìà, êîòîðûé áûë íàéäåí Àíèìàëó [7b] è Àíèìàëó è Ñàíòèëëè [7c]
êàê îáåñïå÷èâàåìûé êóïðèðîâàííûìè èîíàìè. Äëÿ ñëó÷àÿ èçîëèðîâàí-
íûõ ìîëåêóë âîäîðîäà, ìû ïðåäïîëàãàåì, ÷òî ïóñêîâîé ìåõàíèçì îáåñ-
ïå÷èâàåòñÿ äâóìÿ H-àòîìàìè, êîòîðûå äåéñòâèòåëüíî ñîçäàþò ïðèòÿæå-
íèå ýëåêòðîíîâ. Ìû ïðèâîäèì ñóùåñòâåííûå äîâîäû â ïîëüçó òîãî, ÷òî
ïðèòÿæåíèå ýëåêòðîíîâ äâóìÿ ÿäðàìè äîñòàòî÷íî äëÿ ïåðåêðûòèÿ äâóõ
âîëíîâûõ ïàêåòîâ, ïîýòîìó ñðàáàòûâàåò ìåõàíèçì ïðîíèêíîâåíèÿ ýëåê-
òðîíîâ ñêâîçü àäðîííûé ãîðèçîíò.

Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî ìû íå ìîæåì èñïîëüçîâàòü òåðìèí "ýëåêòðî-
íèóì" òàê êàê ïðè ýòîì áóäåò ïîäðàçóìåâàòüñÿ ñâÿçàííîå ñîñòîÿíèå äâóõ
îäèíàêîâûõ ýëåêòðîíîâ íà îñíîâå êâàíòîâîé ìåõàíèêè, ÷òî, êàê èçâåñòíî,
íåâîçìîæíî. Òåðìèí "ýëåêòðîíèóì" áóäåò òàêæå òåõíè÷åñêè íåïðèåì-
ëåì, ïîòîìó ÷òî ñîñòàâëÿþùèå íå ÿâëÿþòñÿ îáû÷íûìè ýëåêòðîíàìè, íî
"èçîýëåêòðîíàìè", òî åñòü îáðàçîì îáû÷íûõ ÷àñòèö îòíîñèòåëüíî íåóíè-
òàðíûõ ïðåîáðàçîâàíèé èëè, áîëåå òåõíè÷åñêè, íåñâîäèìûìè èçîóíèòàð-
íûìè âîñïðîèçâåäåíèÿìè ïîêðûòèÿ ñèììåòðèè Ïóàíêàðå, èçâåñòíîé êàê
èçîñèììåòðèÿ Ïóàíêàðå-Ñàíòèëëè. [3c, 3d, 4a].

Ìû íå ìîæåì çàâåðøèòü ýòîò êîíöåïòóàëüíûé ðàçäåë áåç íåñêîëü-
êèõ êîììåíòàðèåâ êàñàþùèõñÿ âîçìîæíîñòè òðàêòîâêè èçîýëåêòðîíèó-
ìà ÷åðåç êâàíòîâóþ ýëåêòðîäèíàìèêó (ÊÝÄ), òàê êàê ïîñëåäíÿÿ ÿâëÿåò-
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ñÿ åñòåñòâåííîé äèñöèïëèíîé äëÿ èçó÷åíèÿ âçàèìîäåéñòâèÿ îäèíàêîâûõ
ýëåêòðîíîâ íà áëèçêèõ ðàññòîÿíèÿõ. Ýòà ïðîáëåìà ïîÿâëÿåòñÿ èç-çà îá-
ùåé óâåðåííîñòè â íåîãðàíè÷åííîé òî÷íîé ïðèìåíèìîñòè ÊÝÄ âî âñåõ
ñëó÷àÿõ, âïëîòü äî î÷åíü ìàëûõ ðàññòîÿíèé ïîðÿäêà 10−24 ñì.

Ëåãêî âèäåòü, ÷òî, êàê è â ñëó÷àå êâàíòîâîé ìåõàíèêè, êîëè÷åñòâåí-
íàÿ òðàêòîâêà èçîýëåêòðîíèóìà îñòàåòñÿ âíå âîçìîæíîñòåé ÊÝÄ ïî ìíî-
ãî÷èñëåííûì êîíöåïòóàëüíûì è òåõíè÷åñêèì ñîîáðàæåíèÿì. Äåéñòâè-
òåëüíî, ÊÝÄ ïîëíîñòüþ ëèíåéíà, ëîêàëüíà è ïîòåíöèàëüíà, â òî âðå-
ìÿ êàê èíòåðåñóþùèå íàñ âçàèìîäåéñòâèÿ ÿâëÿþòñÿ íåëèíåéíûìè, íåëî-
êàëüíûìè è íåïîòåíöèàëüíûìè.

Â ëþáîì ñëó÷àå, ñ èñïîëüçîâàíèåì ôåéíìàíîâñêèõ äèàãðàìì ëåãêî
äîêàçàòü, ÷òî ÊÝÄ íå ìîæåò âîñïðîèçâîäèòü íèêàêîãî ïðèòÿæåíèÿ ìåæ-
äó îäèíàêîâûìè ýëåêòðîíàìè â ñèíãëåòíîì ñîåäèíåíèè íà áëèçêîì ðàñ-
ñòîÿíèè, êàê ýòî èìååò ìåñòî â ôèçè÷åñêîé ðåàëüíîñòè äëÿ äâóõ ýëåê-
òðîíîâ ãåëèÿ, êóïåðîâñêîé ïàðû, âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ è äðóãèõ ñèñòåì.
Íàïðîòèâ, èçîòîïèè êâàíòîâîé ýëåêòðîäèíàìèêè (èçîÊÝÄ), êàê îæèäà-
åòñÿ, ìîãóò îáåñïå÷èòü òàêîå âîñïðîèçâåäåíèå, íî èõ èçó÷åíèå âûõîäèò
äàëåêî çà ðàìêè îãðàíè÷åííîé öåëè äàííîé ìîíîãðàôèè.

Ïðèìåðåíèå ñîâðåìåííûõ ïðåäñòàâëåíèé î íåîãðàíè÷åííîé òî÷íîé
ïðèìåíèìîñòè ÊÝÄ è ñâÿçûâàíèåì îäèíàêîâûõ ýëåêòðîíîâ ïîçâîëÿåòñÿ
òåì ôàêòîì, ÷òî âñå ýêñïåðèìåíòàëüíûå ïîäòâåðæäåíèÿ ÊÝÄ íà áëèçêèõ
è î÷åíü áëèçêèõ ðàññòîÿíèÿõ áûëè ïðîâåäåíû ñ èñïîëüçîâàíèåì âûñîêèõ
è î÷åíü âûñîêèõ ýíåðãèé. Íàïðîòèâ, ýêñïåðèìåíòàëüíîå ïîäòâåðæäåíèå
ÊÝÄ äëÿ óñëîâèé èçîýëåêòðîíèóìà òðåáóåò íèçêèõ è î÷åíü íèçêèõ ýíåð-
ãèé, ÷òî ïîëíîñòüþ îòñóòñòâîâàëî â ôèçèêå 20-ãî âåêà èç-çà ïîëíîé ñî-
ñðåäîòî÷åííîñòè íà âûñîêèõ ýíåðãèÿõ.

Â êà÷åñòâå çàêëþ÷èòåëüíîãî êîììåíòàðèÿ ñëåäóåò çàìåòèòü, ÷òî îãðà-
íè÷åíèÿ ÊÝÄ äëÿ èçó÷åíèÿ èçîýëåêòðîíèóìà ÷èñòî êëàññè÷åñêèå è îñíî-
âàíû íà íåñïîñîáíîñòè êëàññè÷åñêîé ýëåêòðîäèíàìèêè âîñïðîèçâîäèòü
ÿâëåíèå ïðèòÿæåíèÿ îäèíàêîâûõ ñïèíîðíûõ çàðÿäîâ íà äîñòàòî÷íî ìà-
ëûõ ðàññòîÿíèÿõ, � ÿâëåíèå âèäèìîå äàæå íåâîîðóæåííûì ãëàçîì, íà-
ïðèìåð, â øàðîâîé ìîëíèè, ñîçäàâàåìîé ïðèðîäîé è äðóãèìè ñïîñîáàìè.

Ñîáñòâåííî ãîâîðÿ, êëàññè÷åñêàÿ òåîðèÿ ýëåêòðîìàãíåòèçìà íå ìî-
æåò ñ÷èòàòüñÿ "çàâåðøåííîé" ïîêà íå äîñòèãíóòà âîçìîæíîñòü âîñïðî-
èçâåäåíèÿ ïðèòÿæåíèÿ îäèíàêîâûõ çàðÿäîâ ïðè ïîäõîäÿùèõ óñëîâèÿõ.
Êàê ðåçóëüòàò, êâàíòîâàÿ òåîðèÿ ýëåêòðîìàãíåòèçìà, âêëþ÷àÿ ÊÝÄ, íå
ìîæåò ðàññìàòðèâàòüñÿ êàê "çàâåðøåííàÿ" ïîêà îíà áàçèðóåòñÿ íà ïðå-
äûäóùåé êëàññè÷åñêîé òåîðèè. Îò÷àñòè, öåëü êëàññè÷åñêîé è îïåðàòîð-
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íîé èçîõèìèè êàê ðàç çàêëþ÷àåòñÿ â äîñòèæåíèè ýòîãî íåäîñòàþùåãî
âîñïðîèçâåäåíèÿ.

4.3 Ïðåäåëüíûé ñëó÷àé ñòàáèëüíîãî èçîýëåê-

òðîíèóìà

Òåïåðü ìû äîñòàòî÷íî ïîäãîòîâëåíû äëÿ íåðåëÿòèâèñòñêîãî èññëåäî-
âàíèÿ èçîýëåêòðîíèóìà (Ðèñ. 4.3) â ïðåäåëüíîì ñëó÷àå ïîëíîé ñòàáèëü-
íîñòè ïðè ïðåäïîëîæåíèè, ÷òî ñâÿçûâàþùàÿ ñèëà èìååò ÷èñòî àäðîííûé
òèï áåç ïîòåíöèàëüíîãî âêëàäà (Ðèñ. 4.4). Ýòîò ïîäõîä, î÷åâèäíî, äàåò
ïðîâåðêó ýôôåêòèâíîñòè àäðîííîé õèìèè äëÿ ÷èñëåííûõ èññëåäîâàíèé
ðàññìàòðèâàåìîé ïðîáëåìû, òàê êàê ïîïðàâêè ñîãëàñíî ïîòåíöèàëüíûì
ýôôåêòàì ìîãóò áûòü ëåãêî äîáàâëåíû.

×èòàòåëü äîëæåí èìåòü â âèäó, ÷òî âûøåóêàçàííûå ïðåäïîëîæåíèÿ
ïîäðàçóìåâàþò, ÷òî èçîýëåêòðîíèóì íå èìååò ýíåðãèè ñâÿçè, òðèâèàëüíî,
ïîòîìó ÷òî íåïîòåíöèàëüíûå ñèëû íå èìåþò ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè ïî
ñàìîé êîíöåïöèè.

×èòàòåëü äîëæåí òàêæå èìåòü â âèäó, ÷òî äåéñòâèòåëüíàÿ àäðîííàÿ
òðàêòîâêà äîëæíà áûòü ïðîâåäåíà â êîíòåêñòå èçîìàòåìàòèêè, òî åñòü íà
èçîåâêëèäîâûõ è èçîãèëüáåðòîâûõ ïðîñòðàíñòâàõ íàä èçîïîëÿìè. Âî èç-
áåæàíèå ÷ðåçìåðíîé ìàòåìàòè÷åñêîé ñëîæíîñòè, â ýòîì ðàçäåëå ìû èçó-
÷àåì ïðîåêöèþ ýòîé èçîòîïè÷åñêîé òðàêòîâêè íà îáû÷íûå ïðîñòðàíñòâà
íàä îáû÷íûìè ïîëÿìè. Îäíàêî, ñëåäóåò ïîä÷åðêíóòü, ÷òî åäèíñòâåííî
êîððåêòíîé ôîðìóëèðîâêîé îñòàåòñÿ èçîòîïè÷åñêàÿ.

Êàê ìû óâèäèì, àäðîííàÿ òðàêòîâêà èçîýëåêòðîíèóìà ïðèâîäèò ê
ïðèòÿæåíèþ òèïà õàëòåíîâñêîãî ïîòåíöèàëà, êîòîðîå äîñòàòî÷íî ñèëü-
íî, ÷òîáû "ïîãëîòèòü" íà êîðîòêèõ äèñòàíöèÿõ âñå îñòàëüíûå ñèëû, êàê
ïðèòÿæåíèÿ òàê è îòòàëêèâàíèÿ. Îäíàêî, íåïîñðåäñòâåííàÿ èíòåðïðåòà-
öèÿ õàëòåíîâñêîãî ïîòåíöèàëà êàê èñòèííîãî ïîòåíöèàëà áûëà áû îøè-
áî÷íîé, ïîñêîëüêó îí èìååò ìåñòî òîëüêî â ïðîåêöèè ìîäåëè íà îáû÷íûå
ïðîñòðàíñòâà, â òî æå âðåìÿ ïîëíîñòüþ îòñóòñòâóåò â òåõíè÷åñêè ïðèåì-
ëåìîé òðàêòîâêå íà èçîïðîñòðàíñòâàõ íàä èçîïîëÿìè. Íåïîñðåäñòâåííàÿ
èíòåðïðåòàöèÿ õàëòåíîâñêîãî ïîòåíöèàëà êàê äåéñòâèòåëüíîé ïîòåíöè-
àëüíîé ÿìû êâàíòîâîìåõàíè÷åñêîé ïðèðîäû áûëà áû òàêæå â ïðÿìîì
ïðîòèâîðå÷èè ñ îòñóòñòâèåì ýíåðãèè ñâÿçè.

Ñëåäîâàòåëüíî, ïðåäïîëîæåíèå ñïðîåêòèðîâàííîé ìîäåëè êàê ïðà-
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âèëüíîé ïðèâîäèò ê êîâàðíûì íåñîãëàñîâàííîñòÿì è îøèáî÷íûì ïðåä-
ñòàâëåíèÿì, òàêèì êàê âîçìîæíàÿ èíòåðïðåòàöèÿ èçîýëåêòðîíèóìà ÷åðåç
ïîòåíöèàëüíóþ ÿìó, ÷üÿ òðàêòîâêà î÷åíü çíàêîìà â êâàíòîâîé ìåõàíè-
êå, íî ýòà òðàêòîâêà íå èìååò ôèçè÷åñêîãî ñìûñëà äëÿ èçîýëåêòðîíèó-
ìà. Ýòî ïðîèñõîäèò èç-çà òîãî ôàêòà, ÷òî, êàê áûëî ïîä÷åðêíóòî ðàíåå,
íåîáõîäèìûì óñëîâèåì èçáåæàíèÿ íåñîãëàñîâàííîñòåé â èíòåðïðåòàöèè
ïðèíöèïà Ïàóëè ÿâëÿåòñÿ òî, ÷òî ýòî âçàèìîäåéñòâèå íå äîïóñêàåò ïî-
òåíöèàëüíîé ýíåðãèè, ïîýòîìó èíòåðïðåòàöèè ÷åðåç îáû÷íóþ ïîòåíöè-
àëüíóþ ÿìó îêàçûâàþòñÿ áåññìûñëåííûìè èëè, òî÷íåå, ïðîòèâîðå÷èâû-
ìè.

Çàìåòèì, ÷òî ïîÿâëåíèå "ñèëüíîãî" õàëòåíîâñêîãî ïîòåíöèàëà îòìå-
òàåò ñïîðíûé âîïðîñ î òîì, ÿâëÿåòñÿ ëè èçîýëåêòðîíèóì ñëåäñòâèåì äî-
ìèíèðîâàíèÿ ìàãíèòîñòàòè÷åñêèõ ñèë ïðèòÿæåíèÿ íàä ýëåêòðè÷åñêèìè
ñèëàìè îòòàëêèâàíèÿ (Ðèñ. 4.4). Ýòî áëàãîäàðÿ òîìó ôàêòó, ÷òî õàë-
òåíîâñêèé ïîòåíöèàë, êàê ìû ñêîðî óâèäèì â äåòàëÿõ, âåäåò ñåáÿ íà
áëèçêèõ ðàññòîÿíèÿõ êàê const/r, ïîýòîìó ïîãëîùàþòñÿ âñå êóëîíîâñêèå
ñèëû, íåçàâèñèìî, ÿâëÿþòñÿ ëè îíè ïðèòÿæåíèåì èëè íåò. Áîëåå òîãî,
óíèôèöèðîâàííàÿ òðàêòîâêà ÷åðåç õàëòåíîâñêèé ïîòåíöèàë, ïðåäñòàâ-
ëåííàÿ íèæå, èñêëþ÷àåò ðàñõîäÿùèéñÿ õàðàêòåð ýòèõ ñèë íà áëèçêèõ
ðàññòîÿíèÿõ, ïîýòîìó äîïóñêàþòñÿ îñìûñëåííûå ÷èñëåííûå ðåçóëüòàòû.

Ìû äîëæíû, íàêîíåö, îòìåòèòü, âî èçáåæàíèå íåñîãëàñîâàííîñòåé,
÷òî èññëåäîâàíèå ýòîãî ðàçäåëà êàñàþòñÿ ïðåäåëüíîãî ñëó÷àÿ èäåàëü-
íî ñòàáèëüíîãî èçîýëåêòðîíèóìà, èíòåðïðåòèðóåìîãî êàê êâàçè÷àñòèöà
ñ çàðÿäîâûì äèàìåòðîì îêîëî 1 ôì, â òî âðåìÿ êàê â ðåàëüíîñòè òà-
êàÿ ôîðìà èçîýëåêòðîíèóìà ÿâëÿåòñÿ íåñòàáèëüíîé. Áîëåå òîãî, â ýòîì
ðàçäåëå ìû íå áóäåì èçó÷àòü âåðîÿòíîñòü òîãî, ÷òî â èçîýëåêòðîíèóìå
óñòîé÷èâî ñîõðàíÿåòñÿ âçàèìíàÿ äèñòàíöèÿ ìåæäó âàëåíòíûìè ýëåêòðî-
íàìè ïîðÿäêà 1 ôì, êàê íåîáõîäèìîå óñëîâèå íåíàðóøåíèÿ ïðèíöèïà
Ïàóëè.

Ìû íà÷íåì íàø êîëè÷åñòâåííûé àíàëèç ñ íåðåëÿòèâèñòñêîãî êâàíòî-
âîìåõàíè÷åñêîãî óðàâíåíèÿ äëÿ äâóõ îáû÷íûõ ýëåêòðîíîâ â ñèíãëåòíîì
ñîåäèíåíèè, e−↓ è e−↑ , âîñïðîèçâîäèìîì âîëíîâîé ôóíêöèåé ψ↑↓(r) = ψ(r),

(
p× p

m
+

e2

r

)
×ψ(r) = E ×ψ(r). (4.5)

Äëÿ ïðåîáðàçîâàíèÿ ýòîãî ñîñòîÿíèÿ â èçîýëåêòðîíèóì, ïðåäñòàâëÿ-
þùåãî ñîáîé ñâÿçü H-ýëåêòðîíà ñ âàëåíòíûì ýëåêòðîíîì äðóãîãî àòîìà



204Ãëàâà 4. ÈÇÎÕÈÌÈ×ÅÑÊÀßÌÎÄÅËÜ ÌÎËÅÊÓËÛ ÂÎÄÎÐÎÄÀ

ñ îáùèì çàðÿäîì ze, ìû äîëæíû, âî ïåðâûõ, ïîäâåðãíóòü óðàâíåíèå (4.5)
íåóíèòàðíîìó ïðåîáðàçîâàíèþ õàðàêòåðèçóþùåìó êîíòàêòíûå àäðîííûå
ýôôåêòû, è çàòåì ìû äîëæíû äîáàâèòü ïóñêîâîé ìåõàíèçì, à èìåííî,
êóëîíîâñêîå ïðèòÿæåíèå ÿäðàìè,

Ýòà ïðîöåäóðà äàåò èçîøðåäèíãåðîâñêîå óðàâíåíèå äëÿ èçîýëåêòðî-
íèóìà (Ãëàâà 1),

U ×U† = Î = 1/T̂ > 0, (4.6a)

Â = U ×A×U†, A = p, H, . . . , (4.6b)

U × (A×B)×U† = Â×̂B̂ = Â× T̂ × B̂, ψ̂ = U ×ψ, (4.6c)(
1
m

p̂× T̂ × p̂× T̂ +
e2

r
× T̂ − z× e2

r

)
× ψ̂(r) = E0 × ψ̂(r), (4.6d)

p̂×̂ψ̂(r) = −i× T̂ ×∇ψ̂(r), (4.6e)

ãäå ìíîæèòåëü T̂ â ïåðâîì êóëîíîâñêîì ÷ëåíå ïîÿâëÿåòñÿ èç-çà íåóíè-
òàðíîãî ïðåîáðàçîâàíèÿ ìîäåëè (4.5), â òî æå âðåìÿ ýòîò ìíîæèòåëü
îòñóòñòâóåò âî âòîðîì êóëîíîâñêîì ÷ëåíå, òàê êàê ïîñëåäíèé ÿâëÿåòñÿ
äàëüíîäåéñòâóþùèì è ïîýòîìó îñòàåòñÿ îáû÷íûì. Êàê ðåçóëüòàò, â ðàñ-
ñìàòðèâàåìîé çäåñü ìîäåëè, ïóñêîâîé ìåõàíèçì ïðîñòî äîáàâëÿåòñÿ ê
óðàâíåíèþ.

Óãëîâàÿ êîìïîíåíòà ìîäåëè (4.6) ÿâëÿåòñÿ îáû÷íîé [3] è èãíîðèðóåò-
ñÿ çäåñü è â äàëüíåéøåì. Äëÿ ðàäèàëüíîé êîìïîíåíòû r= |r|, ìû ïðèíè-
ìàåì èçîåäèíèöó [7]

Î = eN×ψ/ψ̂ ≈ 1+N ×ψ/ψ̂, N =
∫

dr3 ψ̂†(r)1↓ × ψ̂(r)2↑, (4.7a)

T̂ ≈ 1−N ×ψ/ψ̂, (4.7b)

|Î| � 1, |T̂ | � 1, (4.7c)

lim
r�1ôì

Î = 1, (4.7d)

ãäå ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî óðàâíåíèÿ (4.7c) è (4.7d) àâòîìàòè÷åñêè óäî-
âëåòâîðÿþòñÿ âûðàæåíèÿìè (4.7a) è (4.7b).

Çàìåòèì, ÷òî ÿâíàÿ ôîðìà ψ èìååò êóëîíîâñêèé òèï, ïîýòîìó âåäåò
ñåáÿ êàê

ψ ≈ N × exp(−b× r), (4.8)
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ñ N ïðèìåðíî ðàâíûì êîíñòàíòå íà ðàññòîÿíèè, áëèçêîì ê àäðîííîìó
ãîðèçîíòó ðàäèóñà

rc =
1
b
, (4.9)

â òî âðåìÿ êàê ψ̂ âåäåò ñåáÿ êàê

ψ̂ ≈ M×
(

1− exp(−b× r)
r

)
, (4.10)

ñ M òàêæå ïðèìåðíî ðàâíûì êîíñòàíòå â òîé æå îáëàñòè [7a]. Ìû òîãäà
èìååì

T̂ ≈ 1− V

r
= 1−V0

e−b×r

(1− e−b×r)/r
, (4.11)

à èìåííî, ìû âèäèì ïîÿâëåíèå õàëòåíîâñêîãî ïîòåíöèàëà â ýòîì ëîêàëü-
íîì ïðèáëèæåíèè. Íî õàëòåíîâñêèé ïîòåíöèàë íà ìàëûõ ðàññòîÿíèÿõ
âåäåò ñåáÿ ïîäîáíî êóëîíîâñêîìó,

V r ≈ 1
b
≈ V0

b
× 1

r
. (4.12)

Êàê ðåçóëüòàò, âíóòðè àäðîííîãî ãîðèçîíòà ìû ìîæåì èãíîðèðîâàòü êó-
ëîíîâñêèå ñèëû îòòàëêèâàíèÿ (èëè ïðèòÿæåíèÿ) âîîáùå è çàïèñàòü

+
e2

r
×T̂ − e2

r
≈ +

e2

r
×

(
1− V

r

)
− z×e2

r
= −V× e−b×r

1− e−b×r , (4.13)

ñ ïîñëåäóþùèì ïîëó÷åíèåì æåëàåìîé ñèëû ïðèòÿæåíèÿ ìåæäó îäèíà-
êîâûìè ýëåêòðîíàìè âíóòðè àäðîííîãî ãîðèçîíòà.

Ïðèíèìàÿ â ïåðâîì ïðèáëèæåíèè |T̂ | = ρ ≈ 1, ðàäèàëüíîå óðàâíåíèå
ìîäåëè ñâîäèòñÿ ê ìîäåëè π0 ìåçîíà [7a] èëè êóïåðîâñêîé ïàðû [7b, 7c],
õîòÿ è ñ ðàçëè÷íûìè çíà÷åíèÿìè V è b,[

1
r2

(
d
dr

r2 d
dr

)
+

m

ρ2×h̄2

(
E0 +V× e−b×r

1−e−b×r

)]
× ψ̂(r) = E0×ψ̂(r). (4.14)

Òî÷íîå ðåøåíèå è ñâÿçàííûå ñ íèì ãðàíè÷íûå óñëîâèÿ áûëè âïåðâûå
âû÷èñëåíû â ðàáîòå [7a], Ðàçäåë 5 è îñòàþòñÿ ïîëíîñòüþ ïðèìåíèìûìè
ê èçîýëåêòðîíèóìó.

Ðåçóëüòèðóþùèé ñïåêòð ÿâëÿåòñÿ òèïè÷íûì äëÿ õàëòåíîâñêîãî ïî-
òåíöèàëà,

|E0| =
ρ2 × h̄2 ×b2

4×m

(
m×V

ρ2 × h̄2 ×b2
× 1

n
−n

)2

, (4.15)
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êîòîðûé, êàê õîðîøî èçâåñòíî, îáëàäàåò îãðàíè÷åííûì ñïåêòðîì.
Äëÿ ïîëó÷åíèÿ ÷èñëåííîãî ðåøåíèÿ, ìû ââåäåì ïàðàìåòðèçàöèþ êàê

â ðàáîòå [7a],

k1 =
1

λ ×b
, (4.16a)

k2 =
m×V

ρ2 × h̄2 ×b2
. (4.16b)

Âíîâü çàìåòèì, ÷òî èç óðàâíåíèé (1.39) è ñâÿçàííûõ ñ íèìè ãðàíè÷íûõ
óñëîâèé, k2 äîëæíî áûòü áîëüøå, íî ñòðåìèòüñÿ ê åäèíèöå, k2 ≈ 1 [7].

Ìû ïðèíèìàåì, ñëåäîâàòåëüíî, â ïåðâîì íåðåëÿòèâèñòñêîì ïðèáëè-
æåíèè, ÷òî

m×V

ρ2 × h̄2 ×b2
= 1. (4.17)

Ïðèíèìàÿ, ÷òî V èìååò âåëè÷èíó ïîðÿäêà ïîëíîé ýíåðãèè ïîêîÿùèõñÿ
èçîýëåêòðîíîâ, êàê â ïðåäûäóùèõ ìîäåëÿõ [7],

V ≈ 2× h̄×ω ≈ 2×0.5 MeV= 1 MeV, (4.18)

è âñïîìèíàÿ, ÷òî ρ ≈ 1, ìû ïîëó÷àåì ñëåäóþùóþ îöåíêó äëÿ ðàäèóñà
èçîýëåêòðîíèóìà

rc = b−1 ≈
(

h̄2

m×V

)1/2

=
(

h̄
m×ω0

)1/2

=

=
(

1.054×10−27ýðã · ñåê
1.82×10−27 ã×1.236×1020Ãö

)1/2

= (4.19)

= 6.8432329×10−11ñì= 0.015424288 áîð= 0.006843 �A,

Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî: 1) âûøåïðèâåäåííûå çíà÷åíèÿ rc è V ÿâëÿþò-
ñÿ òîëüêî âåðõíèìè çíà÷åíèÿìè â ñèñòåìå îòñ÷åòà öåíòðà ìàññ èçîýëåê-
òðîíèóìà, òî åñòü íàèáîëüøèå âîçìîæíûå çíà÷åíèÿ ïðè ïðåäïîëîæåíè-
ÿõ, äåëàåìûõ â ýòîì ðàçäåëå; 2) çíà÷åíèÿ áûëè âû÷èñëåíû ïðè ïðåíåáðå-
æåíèè ðåëÿòèâèñòñêîé êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèåé èçîýëåêòðîíîâ, ñ ïîëíîé
ýíåðãèåé ðàâíîé èõ ýíåðãèè ïîêîÿ; è 3) çíà÷åíèÿ î÷åâèäíî ïîíèçÿòñÿ ñ
äîáàâëåíèåì ðåëÿòèâèñòñêîé êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè èçîýëåêòðîíîâ (òàê
êàê ýòî ïîäðàçóìåâàåò âîçðàñòàíèå m â çíàìåíàòåëå).
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Èñòèííûé ðàäèóñ èçîýëåêòðîíèóìà, â ñëó÷àå åãî ðàññìîòðåíèÿ êàê
êâàçè÷àñòèöû, êàê è áûëî ñäåëàíî â ýòîì ðàçäåëå, îæèäàåòñÿ òàêæå çà-
âèñèìûì îò "ïóñêîâîãî ìåõàíèçìà", òî åñòü îò çàðÿäîâ ÿäåð, ÷òî ïîäòâåð-
æäàåòñÿ âû÷èñëåíèÿìè ïðåäñòàâëåííûìè â ñëåäóþùèõ ðàçäåëàõ. Ýòî
âíîâü èëëþñòðèðóåò âåðõíèé õàðàêòåð çíà÷åíèÿ (4.19).

Òîãäà çíà÷åíèå k1 äàåòñÿ ñëåäóþùèì:

k1 =
V

2× k2 ×b× c0
= 0.19, k2 ≈ 1. (4.20)

Çàìå÷àòåëüíî, ÷òî îáà çíà÷åíèÿ äëÿ èçîýëåêòðîíèóìà ñòðåìÿòñÿ ê ñîîò-
âåòñòâóþùèì çíà÷åíèÿì π0 ìåçîíà [7a] è êóïåðîâñêîé ïàðû [7b, 7c] (ñì.
òàêæå Ðàçäåë 1.9),

k1 = 0.34, k2 = 1+8.54×10−2, (4.21a)

k1 = 1.3×√
z×10−4, k2 = 1.0×√

z, (4.21b)

Âàæíî âèäåòü, ÷òî ïðè ýòîì íåðåëÿòèâèñòñêîì ïðèáëèæåíèè, ýíåðãèÿ
ñâÿçè èçîýëåêòðîíèóìà íå òîëüêî îäíîçíà÷íà, íî è òàêæå òîæäåñòâåííî
ðàâíà íóëþ,

|E0| =
ρ2×h̄2×b2

4×m

(
m×V

ρ2×h̄2×b2
−1

)2

=
V

4×k2
×(k2 −1)2 = 0. (4.22)

Ýòîò ðåçóëüòàò ÿâëÿåòñÿ ðåøàþùèì äëÿ ïðåäîòâðàùåíèÿ íåñîãëàñîâàí-
íîñòåé ñ ïðèíöèïîì çàïðåòà Ïàóëè, êîòîðûé, êàê îòìå÷àëîñü ðàíåå, òðå-
áóåò îòñóòñòâèÿ ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè ìåæäó äâóìÿ ýëåêòðîíàìè äëÿ
åãî èíòåðïðåòàöèè ïóòåì ñîãëàñîâàííûì ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííû-
ìè.

Ïîíÿòèå ñâÿçàííîãî ñîñòîÿíèÿ ñ îäíèì òîëüêî ðàçðåøåííûì óðîâíåì
ýíåðãèè (íàçûâàåìîå "àäðîííîå ñæàòèå àòîìíîãî ñïåêòðà" [7a]) ÷óæäî
îáû÷íîé êâàíòîâîé ìåõàíèêå è îáû÷íîé êâàíòîâîé õèìèè, õîòÿ îíî èìååò
îãðîìíîå çíà÷åíèå äëÿ àäðîííîé ìåõàíèêè. Äåéñòâèòåëüíî, ëþáîå âîç-
áóæäåíèå ñîñòàâëÿþùèõ, âñå ðàâíî, π0 ìåçîíà, êóïåðîâñêîé ïàðû èëè
èçîýëåêòðîíèóìà, ïðèâîäèò ê èõ âûõîäó çà ïðåäåëû àäðîííîãî ãîðèçîí-
òà è, ñëåäîâàòåëüíî, ê âîçâðàùåíèþ òèïè÷íîãî àòîìíîãî ñïåêòðà. Êàæ-
äîå èç ðàññìàòðèâàåìûõ òðåõ àäðîííûõ ñîñòîÿíèé èìååò, ñëåäîâàòåëüíî,
òîëüêî îäèí âîçìîæíûé óðîâåíü ýíåðãèè.
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Äîïîëíèòåëüíîå ïîíÿòèå ñâÿçàííîãî ñîñòîÿíèÿ ñ íóëåâîé ýíåðãèåé
ñâÿçè òàêæå ÿâëÿåòñÿ ÷óæäûì êâàíòîâîé ìåõàíèêå è êâàíòîâîé õèìèè,
õîòÿ îíî ÿâëÿåòñÿ åùå îäíîé ôóíäàìåíòàëüíîé õàðàêòåðèñòèêîé àäðîí-
íîé ìåõàíèêè è èçîõèìèè. Äåéñòâèòåëüíî, àäðîííûå âçàèìîäåéñòâèÿ íå
äîïóñêàþò ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè, è ðàç òàê, îíè íå ìîãóò äîïóñêàòü
êàêîé-ëèáî îùóòèìîé ýíåðãèè ñâÿçè, ÷òî ÿâëÿåòñÿ òèïè÷íûì äëÿ îáû÷-
íûõ êîíòàêòíûõ ñèë íàøåé ìàêðîñêîïè÷åñêîé íüþòîíîâñêîé ðåàëüíîñòè.

Íóëåâîå çíà÷åíèå ýíåðãèè ñâÿçè ìîæåò áûòü ïîäòâåðæäåíî âûðàæå-
íèåì äëÿ âðåìåíè æèçíè èçîýëåêòðîíèóìà, êîòîðîå ìîæåò áûòü çàïèñàíî
â ýòîì íåðåëÿòèâèñòñêîì ïðèáëèæåíèè [7a] êàê

τ =
h̄

4×π×h̄2 |ψ̂(0)|×α×Eê = 7.16×104× k1

(k2 −1)3×b×c0
. (4.23)

Ïîëíàÿ ñòàáèëüíîñòü èçîýëåêòðîíèóìà τ = ∞, ñëåäîâàòåëüíî, òðåáóåò
òî÷íîãî çíà÷åíèÿ k2 ≡ 1, êîòîðîå, â ñâîþ î÷åðåäü, ïîäðàçóìåâàåò E0 ≡ 0.

Âûøåïðèâåäåííûé âûâîä õàðàêòåðèçóåò îãðàíè÷åííîñòü ïðåäïîëî-
æåíèÿ ïîëíîé ñòàáèëüíîñòè èçîýëåêòðîíèóìà â íåðåëÿòèâèñòñêîì ïðè-
áëèæåíèè. Íàïðîòèâ, ïðè òîì æå âûâîäå, êóïåðîâñêàÿ ïàðà íå âñåãäà
ñòàáèëüíà, òàê êàê åå ýíåðãèÿ ñâÿçè õîòÿ è î÷åíü ìàëà, íî êîíå÷íà [7b],
ïîýòîìó ïîäðàçóìåâàåòñÿ õîòÿ è áîëüøîå, íî êîíå÷íîå âðåìÿ æèçíè. π0

ìåçîí òàêæå íå ìîæåò áûòü ñòàáèëüíûì è â äåéñòâèòåëüíîñòè èìååò
î÷åíü êîðîòêîå âðåìÿ æèçíè, î÷åâèäíî ïîòîìó, ÷òî åãî ñîñòàâëÿþùèå
ÿâëÿþòñÿ ïàðîé ÷àñòèöà-àíòè÷àñòèöà è, ðàç òàê, àííèãèëèðóþò äðóã ñ
äðóãîì, îêàçàâøèñü íà áëèçêîì ðàññòîÿíèè.

Äðóãîé âàæíîé èíôîðìàöèåé ýòîãî ðàçäåëà ÿâëÿåòñÿ òî, ÷òî èçîýëåê-
òðîíèóì äîñòàòî÷íî ìàë ïî ðàçìåðàì è ìîæåò òðàêòîâàòüñÿ êàê êâàçè-
÷àñòèöà. Ýòî ñâîéñòâî ïîçâîëèò äîâîëüíî âàæíûå óïðîùåíèÿ â èçîõèìè-
÷åñêîé ñòðóêòóðå ìîëåêóë â ñëåäóþùèõ ðàçäåëàõ.

Íàïðîòèâ, êóïåðîâñêàÿ ïàðà èìååò ðàçìåð ìíîãî áîëüøå, ÷åì èçî-
ýëåêòðîíèóì [7b, 7c]. Ýòî ñâîéñòâî ÿâëÿåòñÿ ôóíäàìåíòàëüíûì äëÿ ïðåäîò-
âðàùåíèÿ ïðèñâîåíèÿ êóïåðîâñêîé ïàðå ðîëè èçîýëåêòðîíèóìà â ìîëå-
êóëÿðíûõ ñâÿçÿõ, òî åñòü äàæå íåñìîòðÿ íà îáëàäàíèå òåìè æå ñîñòàâ-
ëÿþùèìè è ñõîæèìè ôèçè÷åñêèìè ïðîèñõîæäåíèÿìè, èçîýëåêòðîíèóì
è êóïåðîâñêàÿ ïàðà ðàçëè÷íûå, íå âçàèìîçàìåíÿåìûå, àäðîííûå ñâÿçàí-
íûå ñîñòîÿíèÿ.

Îòñóòñòâèå ýíåðãèè ñâÿçè èçîýëåêòðîíèóìà ÿâëÿåòñÿ ìîæåò áûòü íàè-
áîëåå âàæíîé èíôîðìàöèåé ýòîãî ðàçäåëà. Äåéñòâèòåëüíî, ýòî ïåðåíîñèò
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âîñïðîèçâåäåíèå ýíåðãèè ñâÿçè ìîëåêóë íà äâèæåíèå èçîýëåêòðîíèóìà â
ìîëåêóëÿðíîé ñòðóêòóðå, êàê ýòî èçó÷åíî â ñëåäóþùèõ ðàçäåëàõ.

Íîâûì â èçîõèìèè ïî ñðàâíåíèþ ñ êâàíòîâîé õèìèåé ÿâëÿåòñÿ òî, ÷òî
âçàèìíîå ðàññòîÿíèå (çàðÿäîâûé äèàìåòð) ìåæäó äâóìÿ èçîýëåêòðîíà-
ìè ìîæåò áûòü, êàê ïðåäåëüíûé ñëó÷àé, òîæäåñòâåííî ðàâíûì íóëþ, òî
åñòü äâà èçîýëåêòðîíà ìîãóò áûòü íàëîæåíû äðóã íà äðóãà â ñèíãëåò-
íîå ñîñòîÿíèå. Ýòîò ïðåäåëüíûé, òðóäíî äîñòèæèìûé ñëó÷àé ÿâëÿåòñÿ
âåñüìà èíòåðåñíûì òåì, ÷òî ïðîèçâîäèò çíà÷åíèå −2e äëÿ çàðÿäà èçî-
ýëåêòðîíèóìà, íóëåâîå çíà÷åíèå ðåëÿòèâèñòñêîé êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè
è òîæäåñòâåííî íóëåâîå ìàãíèòíîå ïîëå. Ýòî èäåàëüíîå äèàìàãíèòíîå
ñîñòîÿíèå, êîòîðîå, î÷åâèäíî, ïîçâîëÿåò áîëüøóþ ñòàáèëüíîñòü èçîõè-
ìè÷åñêîé ñâÿçè ïî ñðàâíåíèþ ñ êâàçè÷àñòèöåé íåíóëåâîãî ðàçìåðà.

Çàìåòèì, ÷òî ïîíÿòûé â îáû÷íîì ñìûñëå (òî åñòü âîñïðîèçâåäåííûé
íà îáû÷íûõ ïðîñòðàíñòâàõ íàä îáû÷íûìè ïîëÿìè), íåóíèòàðíûé îáðàç
ìîäåëè (4.5) äàâàë áû íåèíâàðèàíòíûå ÷èñëåííûå ðåçóëüòàòû, êîòîðûå,
â ýòîì ñëó÷àå, áûëè áû íåïðèåìëåìû (Ðàçäåë 1.7). Ýòî ïðèâîäèò ê òðå-
áîâàíèþ èñïîëüçîâàíèÿ ïîêðûâàþùåé èçîõèìèè è ñâÿçàííîé ñ íåé èçî-
ìàòåìàòèêè, êîòîðûå îáåñïå÷èâàþò äîñòèæåíèå èíâàðèàíòíûõ ðåçóëü-
òàòîâ.

Çàìåòèì òàêæå, ÷òî ãëàâíàÿ ôèçè÷åñêàÿ èäåÿ èçîåäèíèöû (4.7) çà-
êëþ÷àåòñÿ â âîñïðîèçâåäåíèè ïåðåêðûòèÿ âîëíîâûõ ïàêåòîâ äâóõ ýëåê-
òðîíîâ, ïðè óñëîâèè âîññòàíîâëåíèÿ îáû÷íîé êâàíòîâîé õèìèè êàæäûé
ðàç, êîãäà òàêîå ïåðåêðûòèå ñòàíîâèòñÿ íåîùóòèìûì. Äåéñòâèòåëüíî,
íà äîñòàòî÷íî áîëüøèõ âçàèìíûõ ðàññòîÿíèÿõ, îáúåìíûé èíòåãðàë îò
èçîåäèíèöû (4.7a) ðàâåí íóëþ, ýêñïîíåíòà ñâîäèòñÿ ê I (4.7d), íåóíèòàð-
íîå ïðåîáðàçîâàíèå ñòàíîâèòñÿ îáû÷íûì óíèòàðíûì, è êâàíòîâàÿ õèìèÿ
âîññòàíàâëèâàåòñÿ ïîëíîñòüþ.

Òàêæå âàæíî âèäåòü, ÷òî ïðè ïðåîáðàçîâàíèè (4.7a), ìîäåëü (4.5)
ñíàáæåíà âçàèìîäåéñòâèÿìè êîòîðûå: íåëèíåéíû, ñîãëàñíî ìíîæèòåëþ
ψ/ψ̂ â ýêñïîíåíòå; íåëîêàëüíû, èç-çà îáúåìíîãî èíòåãðàëà â (4.7a); è
íåïîòåíöèàëüíû, èç-çà íåâîñïðîèçâîäèìîñòè ãàìèëüòîíèàíîì.

Ìû íàêîíåö îòìåòèì, ÷òî ÿâíàÿ ôîðìà èçîòîïè÷åñêîãî ýëåìåíòà T̂ ,
óðàâíåíèÿ (4.7b), ïîÿâëÿåòñÿ äîâîëüíî åñòåñòâåííûì ïóòåì êàê ìåíüøàÿ
åäèíèöû ïî àáñîëþòíîìó çíà÷åíèþ, (4.7c), òî åñòü

|T̂ | = |1−N ×ψ/ψ̂| � 1. (4.24)

Êàê îòìå÷åíî â Ãëàâå 3, ýòîãî îäíîãî ñâîéñòâà äîñòàòî÷íî äëÿ ãàðàí-
òèðîâàíèÿ òîãî, ÷òîáû âñå ìåäëåííî ñõîäÿùèåñÿ ðÿäû êâàíòîâîé õèìèè
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ñõîäèëèñü áûñòðåå äëÿ èçîõèìèè.

4.4 Èçîõèìè÷åñêàÿ ìîäåëü ìîëåêóëû âîäî-

ðîäà ñî ñòàáèëüíûì èçîýëåêòðîíèóìîì

Òåïåðü ìû äîñòàòî÷íî ïîäãîòîâëåíû äëÿ èçó÷åíèÿ èçîõèìè÷åñêîé ìî-
äåëè ìîëåêóëû âîäîðîäà, âïåðâûå ïðåäëîæåííîé Ñàíòèëëè è Øèëëàäè
â ðàáîòå [5] (ñì, Ðèñ. 4.3, 4.4 è 4.5). Â ýòîì ðàçäåëå ìû íà÷íåì èçó÷åíèå ñ
îïðåäåëåíèÿ óðàâíåíèÿ ñòðóêòóðû ìîëåêóëû âîäîðîäà ïðè ïðåäåëüíîì
ïðåäïîëîæåíèè, ÷òî èçîýëåêòðîíèóì èäåàëüíî ñòàáèëåí íà ìàëûõ ðàñ-
ñòîÿíèÿõ, à èìåííî, ÷òî äâà âàëåíòíûõ ýëåêòðîíà ïîñòîÿííî íàõîäÿòñÿ
âíóòðè àäðîííîãî ãîðèçîíòà è ïðîÿâëÿþò îñíîâíûå ÷åðòû, îïèñàííûå â
ïðåäûäóùåì ðàçäåëå.

ìàññà≈ 1 MeV, ñïèí= 0,

çàðÿä= 2× e, ìàãíèòíûé ìîìåíò≈ 0,
(4.25a)

ðàäèóñ = rc = b−1 = 6.8432329×10−11ñì=

= 0.015424288 áîð= 0.006843 �A.
(4.25b)

Áîëåå ðåàëèñòè÷íûé ñëó÷àé, êîãäà èçîýëåêòðîíèóì íåñòàáèëåí íà òàêèõ
êîðîòêèõ ðàññòîÿíèÿõ, èçó÷åí ïîçäíåå â ýòîé æå ãëàâå, ãäå ìû òàêæå
ïîëó÷èì ñóùåñòâåííî áîëåå òî÷íîå âîñïðîèçâåäåíèå õàðàêòåðèñòèê ìî-
ëåêóëû âîäîðîäà.

Ãëàâíàÿ ïðè÷èíà ïðåäïîëîæåíèÿ ñòàáèëüíîñòè èçîýëåêòðîíèóìà íà
áëèçêèõ ðàññòîÿíèÿõ, ñ õàðàêòåðèñòèêàìè (4.25), çàêëþ÷àåòñÿ â òîì, ÷òî
òàêîå óïðîùåíèå ïîçâîëÿåò äîâîëüíî âàæíûå ñòðóêòóðíûå óïðîùåíèÿ,
íàèáîëåå çàìå÷àòåëüíîå èç êîòîðûõ, ýòî ïåðåõîä îò îáû÷íîé ìîëåêóëû
âîäîðîäà (êîòîðàÿ ÿâëÿåòñÿ ñèñòåìîé ÷åòûðåõ òåë) ê èçîõèìè÷åñêîé ìî-
äåëè ýòîãî ðàçäåëà (êîòîðàÿ ÿâëÿåòñÿ ñèñòåìîé òðåõ òåë, Ðèñ. 4.3). Èìåÿ
â âèäó, ÷òî îãðàíè÷åííûå ñèñòåìû ÷åòûðåõ òåë íå äîïóñêàþò òî÷íîãî ðå-
øåíèÿ, â òî âðåìÿ êàê îãðàíè÷åííûå ñèñòåìû òðåõ òåë äîïóñêàþò òî÷íîå
àíàëèòè÷åñêîå ðåøåíèå, ñëåäñòâèÿ ïðèáëèæåííîé ìîäåëè ýòîãî ðàçäåëà
çàñëóæèâàþò âñÿ÷åñêîãî âíèìàíèÿ.

Çà îñíîâó âîçüìåì îáû÷íóþ êâàíòîâóþ ìîäåëü ìîëåêóëû H2 [1],(
1

2µ1
p1 × p1 +

1
2µ2

p2 × p2+ (4.26)
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+
e2

r12
− e2

r1a
− e2

r2a
− e2

r1b
− e2

r2b
+

e2

R

)
×|ψ〉 = E ×|ψ〉.

Íàøà çàäà÷à çàêëþ÷àåòñÿ â òîì, ÷òîáû ïîäâåðãíóòü âûøåóêàçàííóþ ìî-
äåëü ïðåîáðàçîâàíèþ

U ×U†|r≈rc = Î = 1/T̂ 	= I, (4.27)

êîòîðîå ÿâëÿåòñÿ íåóíèòàðíûì òîëüêî íà ìàëûõ âçàèìíûõ ðàññòîÿíèÿõ

rc = b−1 = r12 ≈ 6.8×10−11cm, (4.28)

è ñòàíîâèòñÿ óíèòàðíûì íà áîëüøèõ ðàññòîÿíèÿõ,

U ×U†|
r≤10−10ñì 	= I, I

r�10−10ñì = I. (4.29)

Ýòî ãàðàíòèðóåò, ÷òî íàøà èçîõèìè÷åñêàÿ ìîäåëü ñîâïàäàåò ñ îáû÷íîé
ìîäåëüþ âñþäó, çà èñêëþ÷åíèåì íåáîëüøèõ îòêëîíåíèé íà ìàëûõ ðàñ-
ñòîÿíèÿõ.

Ïðåäïîëîæåíèå (4.29) òàêæå ãàðàíòèðóåò, ÷òî íå èçìåíÿþòñÿ îáû÷-
íûå óðîâíè ýíåðãèè îòäåëüíûõ àòîìîâ âîäîðîäà. Äðóãèìè ñëîâàìè, ïðåä-
ïîëîæåíèå (4.29) ðåàëèçóåò ãëàâíóþ êîíöåïöèþ ýòîé ìîíîãðàôèè, � òî÷-
íûé õàðàêòåð êâàíòîâîé ìåõàíèêè äëÿ ñòðóêòóðû îäíîãî àòîìà âîäîðîäà
è åå íåäîñòàòî÷íîñòü äëÿ äâóõ àòîìîâ âîäîðîäà ñâÿçàííûõ â ìîëåêóëó
(Ãëàâà 1).

Ãèëüáåðòîâî ïðîñòðàíñòâî (4.26) ìîæåò áûòü ôàêòîðèçîâàíî â çíà-
êîìîé ôîðìå (â êîòîðîé êàæäûé ÷ëåí ñòðîãî ñèììåòðèçîâàí èëè àíòè-
ñèììåòðèçîâàí) êàê â ðàáîòå [1]

|ψ〉 = |ψ12〉× |ψ1a〉× |ψ1b〉× |ψ2a〉× |ψ2b〉× |ψR〉, (4.30a)

H = H12 ×H1a ×H1b ×H2a ×H2b ×HR. (4.30b)

Íåóíèòàðíîå ïðåîáðàçîâàíèå, êîòîðîå ìû èùåì, áóäåò äåéñòâîâàòü
òîëüêî íà ïåðåìåííóþ r12 è îñòàâèò îñòàëüíûå áåç èçìåíåíèé. Ñàìîå
ïðîñòîå ðåøåíèå äàåòñÿ â ñëåäóþùåì âèäå:

U(r12)×U†(r12) = Î = exp

[
ψ(r12)
ψ̂(r12)

∫
dr12ψ̂†(r12)1↓×ψ̂(r12)2↑

]
, (4.31)

ãäå ψ � îáû÷íàÿ âîëíîâàÿ ôóíêöèÿ è ψ̂ � èçîâîëíîâàÿ ôóíêöèÿ.
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×òîáû ïîëó÷èòü ýòîò æå ðåçóëüòàò äðóãèì ñïîñîáîì, ìîæíî ïðåîá-
ðàçîâàòü ÷ëåíû, îòâå÷àþùèå çà êîíòàêòíûå âçàèìîäåéñòâèÿ, (èçîõèìèÿ)
è äîáàâèòü íåïðåîáðàçîâàííûå ÷ëåíû, îòâå÷àþùèå çà äàëüíîäåéñòâèå
(êâàíòîâàÿ õèìèÿ), ÷òî ïðèâîäèò ê ðàäèàëüíîìó óðàâíåíèþ(

− h̄2

2×µ1
T̂ ×∇1 × T̂ ×∇1 −

h̄2

2×µ2
T̂ ×∇2 × T̂ ×∇2+

+
e2

r12
− e2

r1a
− e2

r2a
− e2

r1b
− e2

r2b
+

e2

R

)
×|ψ̂〉 = E ×|ψ̂〉. (4.32)

Èìåÿ â âèäó, ÷òî õàëòåíîâñêèé ïîòåíöèàë âåäåò ñåáÿ íà ìàëûõ ðàñ-
ñòîÿíèÿõ ïîäîáíî êóëîíîâñêîìó, óðàâíåíèå (4.32) ïðèíèìàåò âèä:(

− h̄2

2×µ1
×∇2

1 −
h̄2

2×µ2
×∇2

2 −V × e−r12×b

1− e−r12×b−

− e2

r1a
− e2

r2a
− e2

r1b
− e2

r2b
+

e2

R

)
×|ψ̂〉 = E ×|ψ̂〉. (4.33)

Âûøåïðèâåäåííîå óðàâíåíèå äåéñòâèòåëüíî äîñòèãàåò íàøåé öåëè. Â
ñàìîì äåëå, îíî äàåò íîâóþ ÿâíî ïðèòÿãèâàþùóþ ñèëó ìåæäó íåéòðàëü-
íûìè àòîìàìè ìîëåêóëû âîäîðîäà, êîòîðàÿ îòñóòñòâóåò â îáû÷íîé êâàí-
òîâîé õèìèè. Óðàâíåíèå òàêæå îáúÿñíÿåò ïðè÷èíó ïî÷åìó ìîëåêóëà H2
äîïóñêàåò òîëüêî äâà H-àòîìà. Êàê ìû óâèäèì â îñòàâøèõñÿ ðàçäåëàõ,
óðàâíåíèå (4.33) ïîçâîëÿåò òàêæå ñóùåñòâåííî áîëåå òî÷íîå âîñïðîèçâå-
äåíèå ýíåðãèè ñâÿçè è äðóãèõ ìîëåêóëÿðíûõ õàðàêòåðèñòèê, ïðèâîäèò ê
áîëåå áûñòðîé ñõîäèìîñòè ðÿäîâ ñ îùóòèìûì ñîêðàùåíèåì êîìïüþòåð-
íîãî âðåìåíè è ðàçðåøàåò äðóãèå íåäîñòàòêè îáû÷íûõ ìîäåëåé.

4.5 Òî÷íî ðåøàåìàÿ òðåõòåëüíàÿ èçîõèìè÷å-

ñêàÿ ìîäåëü ìîëåêóëû âîäîðîäà

Íàøà èçîõèìè÷åñêàÿ ìîäåëü ìîëåêóëû âîäîðîäà (4.33) ìîæåò áûòü
ïîäâåðãíóòà äîïîëíèòåëüíîìó óïðîùåíèþ, íåâîçìîæíîìó äëÿ êâàíòî-
âîé õèìèè. Â íàøåé èçîòîïè÷åñêîé ìîäåëè, äâà èçîýëåêòðîíà ñâÿçàíû
âìåñòå â ñèíãëåòíîå ñîñòîÿíèå, êîòîðîå ìû íàçûâàåì èçîýëåêòðîíèóìîì.
Â ÷àñòíîñòè, çàðÿäîâûé ðàäèóñ ïîñëåäíåãî äîñòàòî÷íî ìàë (ñì. Ðèñ. 4.3)

r12 ≤ r1a, è r1b, r12 ≈ 0, (4.34a)
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r1a ≈ r2a = ra, r1b ≈ r2b = rb.eqno(4.34b)

Áîëåå òîãî, H-ÿäðà ïðèìåðíî â 2000 ðàç òÿæåëåå, ÷åì èçîýëåêòðîíèóì.
Ñëåäîâàòåëüíî, íàøà ìîäåëü (4.33) ìîæåò áûòü ñâåäåíà ê îãðàíè÷åííîé
çàäà÷å òðåõ òåë, ïîäîáíî òîìó, êàê ýòî âîçìîæíî äëÿ îáû÷íîãî H+

2 èîíà
[1], íî íå äëÿ îáû÷íîé ìîëåêóëû H2.

Òàêàÿ îãðàíè÷åííàÿ ìîäåëü ñîäåðæèò äâà ïîêîÿùèõñÿ ïðîòîíà íà
ôèêñèðîâàííîì âçàèìíîì ðàññòîÿíèè, ïëþñ èçîýëåêòðîíèóì äâèãàþùèé-
ñÿ âîêðóã ïðîòîíîâ ïî îðáèòå (íàïðèìåð, oo-ôîðìû, Ðèñ. 4.4), ñîãëàñíî
ñòðóêòóðíîìó óðàâíåíèþ(

− h̄2

2µ1
×∇2

1 −
h̄2

2µ2
×∇2

1 −V× e−r12b

1−e−r12b −

−2e2

ra
− 2e2

rb
+

e2

R

)
×|ψ̂〉 = E ×|ψ̂〉. (4.35)

Ïðè ïîñëåäíåì ïðèáëèæåíèè, ìîäåëü âïåðâûå ïîçâîëÿåò ïîëó÷åíèå
òî÷íîãî ðåøåíèÿ äëÿ ñòðóêòóðû ìîëåêóëû H2, ïîäîáíî ñëó÷àþ H+

2 èîíà
èëè äëÿ äðóãèõ îãðàíè÷åííûõ çàäà÷ òðåõ òåë. Ýòî ðåøåíèå áóäåò èçó÷å-
íî â Ãëàâå 6 ñ ïîìîùüþ âàðèàöèîííûõ ìåòîäîâ. Òî÷íîå àíàëèòè÷åñêîå
ðåøåíèå íå èññëåäóåòñÿ â ýòîé ðàáîòå è îñòàâëÿåòñÿ çàèíòåðåñîâàííûì
êîëëåãàì. Íà ýòîì ââîäíîì óðîâíå ìû îãðàíè÷èâàåìñÿ òîëüêî íåñêîëü-
êèìè êîììåíòàðèÿìè.

Îòìåòèì, ÷òî âûøåóïîìÿíóòîå òî÷íîå ðåøåíèå ìîëåêóëû âîäîðîäà
âîçìîæíî òîëüêî äëÿ ñëó÷àÿ ïîëíîñòüþ ñòàáèëüíîãî èçîýëåêòðîíèóìà
ïðè ìàëîé âçàèìíîé äèñòàíöèè ìåæäó äâóìÿ ýëåêòðîíàìè. Äåéñòâèòåëü-
íî, äëÿ ñëó÷àÿ âçàèìíîé äèñòàíöèè ìåæäó âàëåíòíûìè ýëåêòðîíàìè íå
îãðàíè÷åííîé 1 ôì, ìîäåëü èìååò ñòðóêòóðó ÷åòûðåõ òåë, êîòîðàÿ íå
äîïóñêàåò òî÷íîãî ðåøåíèÿ.

Îòìåòèì òàêæå, ÷òî (4.35) ÿâëÿåòñÿ èçîõèìè÷åñêîé ìîäåëüþ ìîëåêó-
ëû H2 âíóòðè àäðîííîãî ãîðèçîíòà. Ñîîòâåòñòâóþùåå âîñïðîèçâåäåíèå
âíåøíåãî ñëó÷àÿ ïî îòíîøåíèþ ê àäðîííîìó ãîðèçîíòó ïðåäñòàâëåíî â
ñëåäóþùåì ðàçäåëå.

Îòìåòèì òàêæå, ÷òî ïðèâåäåííàÿ âûøå îãðàíè÷åííàÿ ìîäåëü òðåõ òåë
ìîæåò áûòü èñïîëüçîâàíà äëÿ èçó÷åíèÿ ñâÿçè H-àòîìà ñ äðóãèì ïðîñòûì
àòîìîì, òàêèì êàê O, ïîýòîìó äîïóñêàþòñÿ, îïÿòü-òàêè âïåðâûå, íîâûå
òî÷íûå ðàñ÷åòû äëÿ âîäû, êàê äëÿ HOH, à èìåííî, êàê äëÿ äâóõ ïåðåñå-
êàþùèõñÿ èçîòîïè÷åñêèõ ñâÿçåé HO è OH, êàæäàÿ èç êîòîðûõ äîïóñêàåò
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òî÷íîå ðåøåíèå, ñ âîçìîæíûì ðàñøèðåíèåì äî ìîëåêóëÿðíîé öåïî÷êè è
î÷åâèäíûì ðàñøèðåíèåì äî äðóãèõ ìîëåêóë.

×èòàòåëü, çàèíòåðåñîâàííûé â èçó÷åíèè ìîäåëè (4.35), äîëæåí èìåòü
â âèäó, ÷òî ýíåðãèÿ ïîêîÿ èçîýëåêòðîíèóìà â ýòîé ðàáîòå íåèçâåñòíà,
ïîýòîìó èñïîëüçóåòñÿ êàê ñâîáîäíûé ïàðàìåòð ïðèãîäíûé äëÿ ïîäãîí-
êè ê ýêñïåðèìåíòàëüíûì äàííûì. Áîëåå òî÷íî, â óðàâíåíèè (4.35) ìû
ïðèíÿëè èç Ðàçäåëà 4.3, ÷òî

mèçîýëåêòðîíèóì = 2×mýëåêòðîí. (4.36)

Òåì íå ìåíåå, ðåçóëüòàòû Ðàçäåëà 4.7 ÿâëÿþòñÿ ïðèáëèæåííûìè. Â
÷àñòíîñòè, îíè èìåþò ìåñòî ïðè ïðåäïîëîæåíèè, ÷òî èçîýëåêòðîíèóì íå
èìååò âíóòðåííåé ýíåðãèè ñâÿçè. Òàêîå ïðåäïîëîæåíèå áûëî ñäåëàíî ñî
ñïåöèàëüíîé öåëüþ, � äîêàçàòü, ÷òî íåïîòåíöèàëüíûå ñèëû, âîñïðîèçâî-
äèìûå ñ ïîìîùüþ èçîåäèíèöû, äåéñòâèòåëüíî ìîãóò ïðîèçâîäèòü ñâÿ-
çàííîå ñîñòîÿíèå. È â ÷àñòíîñòè, ýòî ïðåäïîëîæåíèå áûëî ïðîäèêòîâàíî
íåîáõîäèìîñòüþ âîñïðîèçâåäåíèÿ ïðèíöèïà çàïðåòà Ïàóëè áåç ââåäåíèÿ
ïîòåíöèàëà.

Îäíàêî, òàêàÿ òî÷êà çðåíèÿ ìîæåò îêàçàòüñÿ åäèíñòâåííî ïðèåìëå-
ìîé íà ìîëåêóëÿðíûõ ðàññòîÿíèÿõ âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ è íå íåîáõî-
äèìîé íà ìàëûõ ðàññòîÿíèÿõ. Êàê ðåçóëüòàò, èçîýëåêòðîíèóì äåéñòâè-
òåëüíî ìîæåò èìåòü âíóòðåííþþ ýíåðãèþ ñâÿçè, òî åñòü îí ìîæåò èìåòü
âíóòðåííèå ñèëû âûâîäèìûå èç ïîòåíöèàëà â äîïîëíåíèå ê íåïîòåíöè-
àëüíûì ñèëàì áåç ýíåðãèè ñâÿçè, êàê îòìå÷åíî íà Ðèñ. 4.4.

Ýòî ïðîèñõîäèò ñîãëàñíî òîìó ôàêòó, ÷òî ñòðóêòóðà èçîýëåêòðîíè-
óìà ïîäðàçóìåâàåò òðè äåéñòâóþùèå ñèëû: îäíà îòòàëêèâàþùàÿ ñèëà,
ñîãëàñíî îäíîèìåííûì çàðÿäàì, ïëþñ äâå ñèëû ïðèòÿæåíèÿ, ñîãëàñíî
äâóì ïàðàì ïðîòèâîïîëîæíûõ ìàãíèòíûõ ïîëÿðíîñòåé â ñèíãëåòíîé êîí-
ôèãóðàöèè. Ïîñëåäíèå äâå ïðèòÿãèâàþùèå ñèëû ìîãóò ïðåâîñõîäèòü îò-
òàëêèâàíèå ñîãëàñíî èçìåíåíèÿì íà÷èíàþùèìñÿ íà ðàññòîÿíèÿõ ïîðÿä-
êà îäíîãî ôåðìè, ïðèâîäÿùèì ê âîçìîæíîé ÷èñòî ïðèòÿãèâàþùåé ñèëå
âûâîäèìîé èç ïîòåíöèàëà.

Ïðè âûïîëíåíèè ïîñëåäíèõ óñëîâèé, èçîýëåêòðîíèóì äåéñòâèòåëüíî
èìåë áû îòðèöàòåëüíóþ ýíåðãèþ ñâÿçè, èìåþùóþ íåèçâåñòíîå çíà÷åíèå

mèçîýëåêòðîíèóì < 2×mýëåêòðîí. (4.37)

Ïîíÿòíî, ÷òî ñëó÷àé mèçîýëåêòðîíèóì > 2×mýëåêòðîí ÿâëÿåòñÿ íåâîç-
ìîæíûì.
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Íåèçâåñòíûé õàðàêòåð ìàññû èçîýëåêòðîíèóìà çíà÷èòåëüíî ìåíÿåò
ïåðñïåêòèâó îãðàíè÷åííîé ìîäåëè (4.35). Êàê ìû óâèäèì â Ãëàâå 6, âîç-
ìîæíî äîêàçàòü ÷åðåç âàðèàöèîííûé è äðóãèå ìåòîäû, ÷òî ìîäåëü (4.35)
ïðè ïðåäïîëîæåíèè (4.36) íå äîïóñêàåò òî÷íûõ ðåøåíèé ïðàâèëüíî âîñ-
ïðîèçâîäÿùèõ ýíåðãèþ ñâÿçè ìîëåêóëû âîäîðîäà. Îäíàêî, ïðè ñâîáîä-
íîì èñïîëüçîâàíèè ìàññû èçîýëåêòðîíèóìà äëÿ ïîäãîíêè ïîä ýêñïåðè-
ìåíòàëüíûå äàííûå, ñèòóàöèÿ ìîæåò áûòü äðóãàÿ.

Äðóãàÿ èíôîðìàöèÿ, êîòîðàÿ íå äîëæíà ïðèíèìàòüñÿ êàê òî÷íàÿ,
êàñàåòñÿ ðàçìåðîâ èçîýëåêòðîíèóìà, (4.19). Äåéñòâèòåëüíî, êàê ïîä÷åð-
êèâàëîñü â Ðàçäåëå 4.3, ýòî çíà÷åíèå äîëæíî ïðèíèìàòüñÿ êàê âåðõíåå.
Â ìîäåëè (4.35) èçîýëåêòðîíèóì ñ÷èòàåòñÿ òî÷å÷íûì. Îäíàêî, ñíà÷àëà
ìîäåëü ìîæåò áûòü ðàñøèðåíà ÷åðåç (4.35) äëÿ ñòàáèëüíîãî èçîýëåêòðî-
íèóìà ñ ôèêñèðîâàííûì íåèçâåñòíûì ðàäèóñîì

rc = b−1 ≤ 6.8×10−11ñì. (4.38)

Âî âòîðîì ðàñøèðåíèè ìîäåëè (4.35), êîòîðîå òàêæå äîëæíî áûòü ðàñ-
ñìîòðåíî,

rc = b−1 ≥ 6.8×10−11ñì, (4.39)

òàê êàê, êàê ïîä÷åðêíóòî â Ðàçäåëå 4.2 è 4.3, ëþáîå ïðåäïîëîæåíèå, ÷òî
èçîýëåêòðîíèóì ïðåêðàùàåò ñóùåñòâîâàíèå íà äèñòàíöèÿõ áîëüøèõ, ÷åì
10−11 ñì, ïîäðàçóìåâàëî áû íàðóøåíèå ïðèíöèïà çàïðåòà Ïàóëè.

Â ñóùíîñòè, ïðèíÿòàÿ ìàññà (4.36) áîëüøå ñîãëàñóåòñÿ ñ ïðåäïîëîæå-
íèåì (4.39), ÷åì ñ (4.38), îïÿòü-òàêè èç ñîîáðàæåíèé ïðåäîòâðàùåíèÿ ñó-
ùåñòâîâàíèÿ íà áîëüøèõ âçàèìíûõ äèñòàíöèÿõ ìåæäó âàëåíòíûìè ýëåê-
òðîíàìè âíóòðåííèõ ïîòåíöèàëüíûõ ñèë ïðèòÿæåíèÿ ñ ýíåðãèåé ñâÿçè,
êîòîðàÿ èçìåíÿëà áû îáû÷íûå àòîìíûå ñòðóêòóðû.

Íåñìîòðÿ íà òî, ÷òî â ôèçè÷åñêîé ðåàëüíîñòè äîïóñêàþòñÿ èçìåíå-
íèÿ ðàçìåðà èçîýëåêòðîíèóìà, åãî ñðåäíåå çíà÷åíèå âçÿòîå êàê êîíñòàíòà
ìîæåò èìåòü ñìûñë, êîíå÷íî òîëüêî êàê ïåðâîå ïðèáëèæåíèå.

Òðåòüÿ çàñëóæèâàþùàÿ âíèìàíèÿ âåëè÷èíà ìîäåëè (4.35) ýòî ýêñïå-
ðèìåíòàëüíîå çíà÷åíèå äëèíû ñâÿçè, êîòîðàÿ, â îáùåì, ñâÿçàíà ñ ðàññòî-
ÿíèåì ìåæäó äâóìÿ ÿäðàìè R. Â ïðèíöèïå, òàêîå ðàññòîÿíèå îæèäàåòñÿ
ìåíÿþùèìñÿ ïîëíîñòüþ ñòàáèëüíûì èçîýëåêòðîíèóìîì. Ñëåäîâàòåëüíî,
ðåøåíèå ìîäåëè (4.35), â êîòîðîé R âçÿòî èç ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ,
äåéñòâèòåëüíî èìååò ñìûñë, ðàçóìååòñÿ êàê ïåðâîå ïðèáëèæåíèå.

Â çàêëþ÷åíèå, è â ìîäåëè ÷åòûðåõ òåë (4.33) è â îãðàíè÷åííîé ìîäå-
ëè (4.35) òðåõ òåë, ìû èìååì òðè âåëè÷èíû, êîòîðûå, â ïðèíöèïå, ìîãóò
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áûòü ïðèíÿòû êàê íåèçâåñòíûå è, ñëåäîâàòåëüíî, äîëæíû áûòü ïîäîáðà-
íû èç ñîîáðàæåíèé ñîâïàäåíèÿ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè: 1) ìàññà
èçîýëåêòðîíèóìà; 2) ðàçìåð èçîýëåêòðîíèóìà; è 3) äëèíà ñâÿçè.

Íåò ñîìíåíèé â òîì, ÷òî òî÷íîå àíàëèòè÷åñêîå ðåøåíèå ìîäåëè (4.35)
ïîäõîäÿùåå äëÿ âîñïðîèçâåäåíèÿ ýíåðãèè ñâÿçè âîäîðîäà äîïóñêàåòñÿ
âûøåïðèâåäåííûìè òðåìÿ âîçìîæíîñòÿìè ïîäãîíêè ñ èíòåðåñíûìè ñëåä-
ñòâèÿìè äëÿ âñåõ H-ñâÿçåé, ÷üå èçó÷åíèå ìû îñòàâëÿåì çàèíòåðåñîâàí-
íûì èññëåäîâàòåëÿì.

4.6 Èçîõèìè÷åñêàÿ ìîäåëü ìîëåêóëû âîäî-

ðîäà ñ íåñòàáèëüíûì èçîýëåêòðîíèóìîì

Â ýòîì ðàçäåëå ìû äåëàåì îáçîð èññëåäîâàíèé ðàáîòû [5], ïîñâÿùåí-
íîé ðåøåíèþ îãðàíè÷åííîé èçîõèìè÷åñêîé ìîäåëè ìîëåêóëû âîäîðîäà,
(4.35) è Ðèñ. 4.3, ÷åðåç îáû÷íûå âàðèàöèîííûå ìåòîäû èñïîëüçóåìûå â
õèìèè, ïðè ïðåäïîëîæåíèè, ÷òî èçîýëåêòðîíèóì èìååò õàðàêòåðèñòèêè
(4.25). Êàê ìû óâèäèì, ýòè èññëåäîâàíèÿ äîñòèãëè ñóùåñòâåííî òî÷íîãî
âîñïðîèçâåäåíèÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ ìîëåêóëû âîäîðîäà, âêëþ-
÷àÿ åå ýíåðãèþ ñâÿçè è äëèíó ñâÿçè, âïåðâûå òîëüêî èç ïåðâûõ ïðèíöè-
ïîâ è áåç ad hoc äîïóùåíèé.

Èç èñòîðè÷åñêèõ ðàáîò â õèìèè, ñâÿçàííûõ ñ íàøåé ìîäåëüþ, ìîæ-
íî ïðèâåñòè ðàáîòó [6]. Áîëåå ñâåæèå ðàáîòû [8�38] ñâÿçàíû ñ íàøèì
èññëåäîâàíèåì òåõíè÷åñêè.

Â ýòîì ðàçäåëå íå áóäóò ðàññìîòðåíû âîçìîæíîñòè òîãî, ÷òî ìàññà
èçîýëåêòðîíèóìà ìîæåò áûòü ìåíüøå, ÷åì óäâîåííàÿ ìàññà ýëåêòðîíà,
è åãî ðàäèóñ áîëüøå, ÷åì 6.8×10−11 ñì.

Îòìåòèì ñðàçó, ÷òî ðåøåíèå ïîëíîé ìîäåëè ñ õàëòåíîâñêèì ïîòåí-
öèàëîì e−rb/(1− e−rb), ãäå rc = b−1 � ðàçìåð èçîýëåêòðîíèóìà, ïîäðà-
çóìåâàåò äîâîëüíî çíà÷èòåëüíûå òåõíè÷åñêèå òðóäíîñòè. Ïîýòîìó, ìû
áóäåì èçó÷àòü ìîäåëü (4.35) ñ àïïðîêñèìàöèåé õàëòåíîâñêîãî ïîòåíöèà-
ëà â ãàóññîâñêîì âèäå

e−rb

1− e−rb ≈ 1−Ae−br

r
, (4.40)

ñ êîíñòàíòîé A îïðåäåëåííîé íèæå.
Èçâåñòíî, ÷òî ëèíåéíàÿ êîìáèíàöèÿ äîñòàòî÷íîãî ÷èñëà ãàóññîâñêèõ

ôóíêöèé ìîæåò àïïðîêñèìèðîâàòü ëþáóþ ôóíêöèþ. Ñëåäîâàòåëüíî, äî-
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ñòèæåíèå äîâîëüíî òî÷íîãî âîñïðîèçâåäåíèÿ ìîëåêóëÿðíûõ äàííûõ ÷å-
ðåç àïïðîêñèìàöèþ (4.40), î÷åâèäíî, ñîõðàíèòñÿ ïðè ïîëíîì èñïîëüçî-
âàíèè õàëòåíîâñêîãî ïîòåíöèàëà.

Íàïîìíèì èç Ðàçäåëà 4.3, ÷òî ñòàáèëüíûé õàðàêòåð èçîýëåêòðîíèóìà
ðåøàþùèì îáðàçîì çàâèñèò îò èñïîëüçîâàíèÿ õàëòåíîâñêîãî ïîòåíöèà-
ëà ïðèòÿæåíèÿ, êîòîðûé íà ìàëûõ ðàññòîÿíèÿõ "ïîãëîùàåò" êóëîíîâ-
ñêèå ñèëû îòòàëêèâàíèÿ, ÷òî ïðèâîäèò ê ðåçóëüòèðóþùåìó ïðèòÿæåíèþ.
Ñëåäîâàòåëüíî, îñëàáëåíèå õàëòåíîâñêîãî ïîòåíöèàëà â âûøåóêàçàííîé
ãàóññîâñêîé ôîðìå èìååò ñâîèì ïðÿìûì ñëåäñòâèåì ïåðåõîä èçîýëåêòðî-
íèóìà â íåñòàáèëüíîå ñîñòîÿíèå.

Â ýòîì è ïîñëåäóþùèõ ðàçäåëàõ, ìû, ñëåäîâàòåëüíî, áóäåì èçó÷àòü
èçîõèìè÷åñêóþ ìîäåëü ìîëåêóëû âîäîðîäà, êîòîðàÿ ÿâëÿåòñÿ ÷åì-òî ñðåä-
íèì ìåæäó îáû÷íîé õèìè÷åñêîé ìîäåëüþ è èçîõèìè÷åñêîé ìîäåëüþ ñ
ïîëíîñòüþ ñòàáèëüíûì èçîýëåêòðîíèóìîì.

Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî òåðìèí "íåñòàáèëüíûé èçîýëåêòðîíèóì" ñëå-
äóåò ñîîòíîñèòü ñ ïåðèîäîì âðåìåíè â òå÷åíèå êîòîðîãî äâà âàëåíòíûõ
ýëåêòðîíà îñòàþòñÿ âíóòðè àäðîííîãî ãîðèçîíòà 6.8×10−11 ñì. Ýòîò æå
òåðìèí íå äîëæåí èíòåðïðåòèðîâàòüñÿ êàê òîò ôàêò, ÷òî èçîýëåêòðîíèóì
íå ñóùåñòâóåò âíå àäðîííîãî ãîðèçîíòà, òàê êàê ïîñëåäíåå ïîäðàçóìåâàåò
ìíîæåñòâî íåñîãëàñîâàííîñòåé, òàêèõ êàê âîçìîæíîå íàðóøåíèå ïðèíöè-
ïà çàïðåòà Ïàóëè, ïðèîáðåòåíèå ìîëåêóëàìè ôåððîìàãíèòíîãî õàðàêòå-
ðà è ò.ä.

Ãëàâíàÿ öåëü ýòîãî ðàçäåëà çàêëþ÷àåòñÿ â òîì, ÷òîáû ïîêàçàòü äî-
ñòèæåíèå òî÷íîãî âîñïðîèçâåäåíèÿ ìîëåêóëÿðíûõ õàðàêòåðèñòèê äàæå
äëÿ ñëó÷àÿ îäíîãî ãàóññîâñêîãî ïðèáëèæåíèÿ (4.40). Âîïðîñ, ÿâëÿåòñÿ
ëè èçîýëåêòðîíèóì ñòàáèëüíûì èëè íåñòàáèëüíûì, î÷åâèäíî, çàâèñèò
îò âåëè÷èíû íåñòàáèëüíîñòè è åå ïðîòèâîðå÷èè ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè
äàííûìè, íàïðèìåð ìàãíèòíîé âîñïðèèì÷èâîñòüþ. Ðàç òàê, ýòîò âîïðîñ
òåîðåòè÷åñêîãî è ýêñïåðèìåíòàëüíîãî ïëàíà îñòàâëÿåòñÿ áóäóùèì ðàáî-
òàì.

Ïðè âûøåóêàçàííîì ïðåäïîëîæåíèè, íàøèì ïåðâûì øàãîì ÿâëÿåòñÿ
èçó÷åíèå ìîäåëè (4.35) â òèïè÷íîé êóëîíîâñêîé ôîðìå, õàðàêòåðèçóåìîé
ñëåäóþùèì óðàâíåíèåì, âûðàæåííîì çäåñü è äàëåå â àòîìíûõ åäèíèöàõ
(àò.åä.)

H ×Ψ =
(
−1

2
∇2 − 2

ra
− 2

rb
+

1
R

)
×Ψ, (4.41)

ãäå îòëè÷èÿ îò ñîîòâåòñòâóþùåãî óðàâíåíèÿ äëÿ H+
2 èîíà [1] çàêëþ÷à-
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þòñÿ â çàìåíå ìàññû µ = 1 íà µ = 2 è ýëåêòðè÷åñêîãî çàðÿäà e = 1 íà
e = 2.

Ñòàíäàðòíûì ìåòîäîì äëÿ ðåøåíèÿ âûøåïðèâåäåííîãî óðàâíåíèÿ
ÿâëÿåòñÿ ñëåäóþùèé. Âàðèàöèîííîå èñ÷èñëåíèå ââîäèòñÿ â ôîðìå ìàò-
ðè÷íîé àëãåáðû ñ íåîðòîãîíàëüíûì áàçèñíûì íàáîðîì S íîðìèðîâàííîì
ê 1. Ìåòðèêà ýòîé íåîðòîãîíàëüíîé ñèñòåìû óðàâíåíèé S èñïîëüçóåòñÿ
äëÿ ââåäåíèÿ îðòîãîíàëüíîé çàäà÷è íà ñîáñòâåííûå çíà÷åíèÿ è ñðåäè
ñîáñòâåííûõ çíà÷åíèé èùåòñÿ íàèìåíüøåå çíà÷åíèå. H è S � ýðìèòîâû
ìàòðèöû. E � äèàãîíàëüíàÿ ìàòðèöà ñ ñîáñòâåííûìè çíà÷åíèÿìè âîñ-
ïðîèçâîäÿùèìè ýíåðãèþ.

HC = ESC; define C = S−
1
2C′, then HS−

1
2C′ = ES−

1
2C′, (4.42a)

HC = ESC; îïðåäåëÿåò C = S−
1
2C′, òîãäà HS−

1
2C′ = ES−

1
2C′, (4.42a)

(S−
1
2 HS+ 1

2C′) = H ′C′ = E(S−
1
2 SS−

1
2 )C′ = EC′, (4.42b)

ãäå ïîñëåäíåå óðàâíåíèå ïîëó÷åíî óìíîæåíèåì ïåðâîãî óðàâíåíèÿ ñëåâà
íà S−

1
2 , è äàëåå èñïîëüçîâàëîñü ñâîéñòâî óíèòàðíîñòè S−

1
2 = S+ 1

2 äëÿ ôîð-
ìèðîâàíèÿ çàäà÷è íà ñîáñòâåííûå çíà÷åíèÿ. Íàêîíåö ìû ðåøàåì óðàâíå-
íèå îòíîñèòåëüíî C′ ïðèâåäåíèåì H ′ ê äèàãîíàëüíîìó âèäó è ïîëó÷àåì
C = S−

1
2C′.

Çäåñü áàçèñ ñôîðìèðîâàí èç îãðàíè÷åííûõ áàçèñíûõ íàáîðîâ Φ, êîòî-
ðûå ÿâëÿþòñÿ ôèêñèðîâàííûìè ëèíåéíûìè êîìáèíàöèÿìè ãàóññîâñêèõ
ñôåðè÷åñêèõ ôóíêöèé χ ïîäîáðàííûõ ê äåéñòâèòåëüíûì ôîðìàì ñôå-
ðè÷åñêèõ ãàðìîíè÷åñêèõ ôóíêöèé. Ñîáñòâåííûé âåêòîð-ñòîëáåö C äàåò
áàçèñíûå êîýôôèöèåíòû ìîëåêóëÿðíûõ îðáèòàëåé ñîãëàñíî âûðàæåíèþ

Ψi = ∑
ci, j

( j : Ψ j = ∑
a j,k

Ψk; χ =
(

2α
π

)3/4

exp[−(α −A)2] = /α,A). (4.43)

Çàäà÷à ôîðìèðîâàíèÿ îñòðîãî ïèêà íà 1s îðáèòàëè ïðàêòè÷åñêè ðå-
øàåòñÿ èñïîëüçîâàíèåì äî øåñòè ãàóññîâñêèõ ôóíêöèé; ìû èñïîëüçóåì
çäåñü íàèëó÷øóþ "ñ íàèíèçøåé ýíåðãèåé" 1s îðáèòàëü èç ãðóïïû Ïîóïëà
[18]. Â ýòîé çàäà÷å s-, p-, d- è f - îðáèòàëè ÿâëÿþòñÿ ôóíêöèÿìè ïîëÿðè-
çàöèè è ñëóæàò ïðîñòî äëÿ îöåíêè ýôôåêòîâ äðóãèõ óãëîâûõ ìîìåíòîâ
íà 1s îðáèòàëÿõ, êîòîðûå ÿâëÿþòñÿ ãëàâíûìè òåðìàìè 1s-ñèãìà ñâÿçè â
H2.
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Ãàóññîâñêèå îðáèòàëè ìîãóò áûò ëåãêî ïðîãðàäóèðîâàíû íà ýêðàíè-
ðîâàííûé ÿäåðíûé çàðÿä óìíîæåíèåì ãàóññîâñêèõ ýêñïîíåíò íà êâàäðàò
ãðàäóèðîâî÷íîãî ìíîæèòåëÿ (â ñóùíîñòè, ñîêðàùåíèå ïðîñòðàíñòâà ìî-
äåëè H-àòîìà) è ïîñëåäóþùåé ïåðåíîðìèðîâêîé ëèíåéíîé êîìáèíàöèè
ãàóññîâñêèõ ôóíêöèé. Â ýòîé ðàçäåëå, ãðàäóèðîâî÷íàÿ êîíñòàíòà 1s îðáè-
òàëåé áûëà îïòèìèçèðîâàíà êàê 1.191 è îðáèòàëè 2-é, 3-é è 4-é îáîëî÷åê
îïòèìèçèðîâàíû êàê ãðàäóèðîâàííûå îáîëî÷êè èíà÷å, ÷åì äëÿ êàæäîé
îðáèòàëè èíäèâèäóàëüíî.

Ïîñëå òîãî êàê îðáèòàëè áûëè îïòèìèçèðîâàíû èñïîëüçîâàíèåì ïà-
ðàáîëè÷åñêèõ ïîäãîíîê ê òðåì çíà÷åíèÿì ýíåðãèè, ôóíêöèÿìè ãðàäóè-
ðîâî÷íîãî çíà÷åíèÿ, ñòàëî î÷åâèäíî, ÷òî äëèíà ñâÿçè ìîäåëè òðåõ òåë
ìíîãî êîðî÷å îáû÷íîãî çíà÷åíèÿ 1.4011 áîð (= 0.74143 Àíãñòðåìà). Ïî-
ýòîìó, äëèíà ñâÿçè áûëà ïåðåîïòèìèçèðîâàíà ïîñëå îïòèìèçàöèè ãðàäó-
èðîâêè äëÿ êàæäîé îáîëî÷êè. Ãðàäóèðîâî÷íûå êîíñòàíòû è îðáèòàëü-
íûå ñîêðàùåíèÿ ïðèíèìàþò çíà÷åíèÿ ïîðÿäêà Àíãñòðåìà ïðè ýíåðãèè
−7.61509174 õàðòðè (= −207.2051232 ýÂ), ãäå äîñòèæåíèå òî÷íîãî âîñ-
ïðîèçâåäåíèÿ ýíåðãèè ñâÿçè èçó÷åíî â äåòàëÿõ.

Õîòÿ èñïîëüçîâàëñÿ áîëüøîé íàáîð 1s, 2s, 2p, 3s, 3p, 3d, 4s, 4p, è 4 f
îðáèòàëåé, âàðèàöèîííàÿ ýíåðãèÿ âåðîÿòíî âûøå, ÷åì òî÷íîå ðåøåíèå
ïîëó÷åííîå Áåéòñîì, Ëåäøåìîì è Ñòþàðòîì [12]. Òåì íå ìåíåå, ýíåð-
ãèÿ 6-ãàóññîâñêîé (6G) 1s ôóíêöèè ñ íàèìåíüøåé ýíåðãèåé [18] ðàâíà
−0.499946 õàðòðè äëÿ H àòîìà, òàêèì îáðàçîì ïðèâåäåííàÿ çäåñü ýíåð-
ãèÿ äîëæíà áûòü â ïðåäåëàõ 0.001 õàðòðè îò òî÷íîãî ðåøåíèÿ.

Â òî âðåìÿ êàê îæèäàåòñÿ, ÷òî èçîýëåêòðîíèóì äîëæåí áûòü äàæå
áîëåå íåñòàáèëüíûì ÷åì êîëëàïñèðóþùàÿ êâàçè÷àñòèöà ïîçèòðîíèóì,
ñîãëàñíî âçàèìîäåéñòâèþ îòòàëêèâàíèÿ ýëåêòðîíîâ, ýòà ìîäåëü òðåõ òåë
H2 ïðåäñêàçûâàåò óñèëåíèå ìîëåêóëÿðíîé ñòàáèëüíîñòè íà 6 õàðòðè è
ñóùåñòâåííîå ñîêðàùåíèå äëèíû ñâÿçè. Çíà÷åíèå E(1) äëÿ ýëåêòðîíèóìà
(îêîëî −11.473164 õàðòðè) íèæå, ÷åì ïîëíàÿ ýíåðãèÿ ìîëåêóëû ñîãëàñíî
îòòàëêèâàíèþ ïðîòîíîâ-ÿäåð ïî çàêîíó 1/R.
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4.7 Ãàóññîâñêàÿ àïïðîêñèìàöèÿ èçîõèìè÷åñêîé

ìîäåëè ìîëåêóëû âîäîðîäà êàê ñèñòåìû

÷åòûðåõ òåë

Êàê îòìå÷åíî ðàíåå, âîçìîæíî, ÷òî âàëåíòíûå ýëåêòðîíû ñâÿçàíû
äðóã ñ äðóãîì â èçîýëåêòðîíèóì íå ïîñòîÿííûì îáðàçîì, à ñòàòèñòè-
÷åñêèì, íàõîäÿñü òîëüêî ÷àñòü âðåìåíè â ñâÿçàííîì ñîñòîÿíèè. Â ýòîì
ñëó÷àå, îãðàíè÷åííàÿ ìîäåëü òðåõ òåë, î÷åâèäíî, íåäîñòàòî÷íà. Â ýòîì
ðàçäåëå ìû äåëàåì îáçîð èññëåäîâàíèé [5], êàñàþùèõñÿ ïîëíîé èçîõè-
ìè÷åñêîé ìîäåëè ÷åòûðåõ òåë H2, êîòîðàÿ òàêæå ïîçâîëÿåò äîñòèæåíèå
òî÷íîãî âîñïðîèçâåäåíèÿ ýíåðãèè ñâÿçè èç ïåðâûõ ïðèíöèïîâ, áåç êàêèõ-
ëèáî äîïóùåíèé (ñì. Ðèñ. 4.7).

Ñî âðåìåíè Õèëëåðààñà [20] 1930-õ ãîäîâ áûëè ïðèëîæåíû çíà÷è-
òåëüíûå óñèëèÿ â ïîèñêàõ ïóòè äëÿ âû÷èñëåíèÿ ïîñëåäíèõ 2% ýíåðãèè
ñâÿçè ìîëåêóë. Áîéñ [22] âûâåë ôîðìó "êîíôèãóðàöèîííîãî âçàèìîäåé-
ñòâèÿ", êîòîðàÿ ïîçâîëÿëà òî÷íûå âàðèàöèîííûå ðåøåíèÿ, íî îêàçàëàñü
î÷åíü ìåäëåííî ñõîäÿùåéñÿ è ïðèìåíèìîé òîëüêî ê íåáîëüøèì ìîëåêó-
ëàì. Ïåðòóðáàöèÿ Ìîëëåðà-Ïëåññåòà, ðàçðàáîòàííàÿ Ïîóïëîì è äð. [23],
ÿâëÿåòñÿ ñåãîäíÿ ïîïóëÿðíîé, íî èññëåäîâàíèÿ ñ òî÷íîñòüþ äî âîñüìîãî
ïîðÿäêà ïîêàçàëè íåñõîäèìîñòü ïîñëå îãðîìíûõ çàòðàò êîìïüþòåðíîãî
âðåìåíè. Äèàãðàììû ñâÿçàííûõ êëàñòåðîâ Áàðëåòòà è äð. [24], ìåòîä
ìóëüòèêîíôèãóðàöèîííîãî ñàìîñîãëàñîâàííîãî ïîëÿ (MCSCF) Øåéôå-
ðà è äð. [25] è Ãîëäñòîóí-Áðþêíåð-Ôåéíìàíîâñêàÿ äèàãðàììíàÿ ïåðòóð-
áàöèÿ Êåëëè [26], êàê áûëî ïîêàçàíî, òðåáóþò î÷åíü áîëüøèõ êîìïüþ-
òåðíûõ ðåñóðñîâ, îãðàíè÷åíû ìàëûìè ìîëåêóëàìè è èíîãäà âðóò, äàâàÿ
äàæå îòðèöàòåëüíûå ýíåðãèè ñâÿçè, êàê ïîêàçàíî Ãîääàðäîì [27] äëÿ Cr2.

Âñå ýòè ìåäëåííûå è äîðîãîñòîÿùèå ìåòîäû ïîõîæå íàäåëåíû îä-
íîé îáùåé ÷åðòîé,� èñïîëüçîâàíèå ïóñòûõ "âèðòóàëüíûõ" îðáèòàëåé ñ
âûñîêîé ýíåðãèåé ïðè âû÷èñëåíèÿõ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ, îáû÷íî òèïà
Õàðòðè-Ôîêà-Ðóòàíà, äëÿ óëó÷øåíèÿ âîñïðîèçâåäåíèÿ îñíîâíîãî ñîñòî-
ÿíèÿ.
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Ðèñ. 4.7: Ñõåìàòè÷åñêèé âèä èçîõèìè÷åñêîé ìîäåëè ìîëåêóëû âîäîðî-
äà ñ íåñòàáèëüíûì èçîýëåêòðîíèóìîì, ñîãëàñíî ñëàáîñòè õàëòåíîâñêîãî
ïîòåíöèàëà è ïîñëåäóþùåé îòìåíû áåñêîíå÷íîãî âðåìåíè æèçíè, êàê äî-
ïîëíèòåëüíûé ê âèäó Ðèñ. 4.4 ñî ñòàáèëüíûì èçîýëåêòðîíèóìîì. Â ýòîì
ñëó÷àå, ïîíÿòèå èçîýëåêòðîíèóìà ïî ñóùåñòâó îòðàæàåò òåíäåíöèþ ïàð
âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ ê îáúåäèíåíèþ â ñèíãëåòíûå ñîñòîÿíèÿ íà áëèç-
êîì ðàññòîÿíèè. Èñïîëüçîâàíèå èçîõèìèè, áîëåå ÷åì îáû÷íîé õèìèè, ÿâ-
ëÿåòñÿ íåîáõîäèìûì, òàê êàê äàæå ýòà ñëàáàÿ ôîðìà èçîýëåêòðîíèóìà,
òàê æå êàê âñå ýêðàíèðîâàíèÿ êóëîíîâñêîãî ïîòåíöèàëà âîîáùå, ÿâëÿ-
åòñÿ íåóíèòàðíûì îáðàçîì îáû÷íîãî êóëîíîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ, êàê
ýòî óñòàíîâëåíî â Ãëàâå 1. Ñëåäîâàòåëüíî, âñå ýòè ìîäåëè, äëÿ ñâîåé èí-
âàðèàíòíîé ôîðìóëèðîâêè, òðåáóþò âîñïðîèçâåäåíèÿ íà èçîïðîñòðàí-
ñòâàõ íàä èçîïîëÿìè. Â òåêñòå, äëÿ ïðîñòîòû, ìû ïðåäñòàâëÿåì ïðîåê-
öèþ òàêîé èíâàðèàíòíîé ôîðìóëèðîâêè íà îáû÷íûå ïðîñòðàíñòâà íàä
îáû÷íûìè ïîëÿìè.
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Ìîæíî ñïðîñèòü, êàê ýòî âîçìîæíî: ïîíèçèòü ýíåðãèþ èñïîëüçîâà-
íèåì âîëíîâûõ ôóíêöèé áîëåå âûñîêîé ýíåðãèè? Ôàêòè÷åñêè, íåêîòîðîå
ïîíèæåíèå ýíåðãèè íàéäåíî ïðåäïîëîæåíèåì äîâîëüíî ïóòàííîé äèíà-
ìèêè ýëåêòðîíà, è óðîâåíü ñõîäèìîñòè ýòîãî ìåòîäà äîâîëüíî ñëàáûé.

Ïðèíÿòûé çäåñü ìåòîä èñïîëüçóåò îáû÷íûå óðàâíåíèÿ Õàðòðè-Ôîêà-
Ðóòàíà ñàìîñîãëàñîâàííîãî ïîëÿ [1] (êîòîðûå òàêæå èìåþò íåêîòîðûå
ôîðìàëüíûå ïîðîêè, òàêèå êàê ñàìîäåéñòâóþùèå ÷ëåíû [27]) è íàïðàâ-
ëåí íà èññëåäîâàíèå ôîðìû êóëîíîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ýëåêòðîíà.

Çàìåòèì, ÷òî ïîíèæåíèå çíà÷åíèé êóëîíîâñêèõ èíòåãðàëîâ áóäåò ïî-
íèæàòü ýíåðãèþ óìåíüøåíèåì ýëåêòðîí-ýëåêòðîí îòòàëêèâàíèÿ, â òî âðå-
ìÿ êàê îáìåííûå ÷ëåíû áóäóò ïîâûøàòü ýíåðãèþ, íî ìíîæèòåëü 1/2 ïî-
íèçèò ýôôåêò îáìåííûõ ÷ëåíîâ. Ïîýòîìó, ïîíèæåíèå çíà÷åíèé èíòåãðà-
ëîâ áóäåò ïîíèæàòü ýíåðãèþ. Çàìåòèì, ÷òî Ãîääàðä [27] óæå ñîâåòîâàë
ïîíèæàòü ñîáñòâåííóþ ýíåðãèþ àòîìà âû÷èòàíèåì 1.39 ýÂ èç îáìåííûõ
èíòåãðàëîâ Õàðòðè-Ôîêà â ñëó÷àÿõ Cr2 è Mo2. Òàêèì îáðàçîì, ìû ïîëó-
÷àåì âûðàæåíèÿ

FC = ESC; Fi, j = Hi, j +∑
k,l

Pk,l[(i, j|k, l)− 1
2
(i,k| j, l)], (4.44a)

(i, j|k, l) =
∫ ∫

χi(1)χ j(1)
1

r12
χk(2)χl(2)dτ1dτ2, (4.44b)

Pi, j = 2∑
n

cn,icn, j (sum n only over occupied orbitals). (4.44c)

Pi, j = 2∑
n

cn,icn, j (ñóììà n òîëüêî ïî çàíÿòûì îðáèòàëÿì). (4.44c)

Ðàáîòà Ñàíòèëëè è Àíèìàëó [7c] 1995 ã. ïîñâÿùåííàÿ êóïåðîâñêèì ïàðàì
îáðàùàåòñÿ ê íåëîêàëüíîé àäðîííîé ñèëå ïðèòÿæåíèÿ, âïåðâûå ââåäåí-
íîé äëÿ π0-ìåçîíà [7a], êàê ïðèìåíèìîé ê ñèíãëåòíî-ñïàðåííûì ýëåêòðî-
íàì, êîòîðûå ôîðìèðóþò áîçîííóþ ÷àñòèöó. Ïîñëå èñïîëüçîâàíèÿ íåëî-
êàëüíîãî èçîòîïè÷åñêîãî íåëèíåéíîãî ïðåîáðàçîâàíèÿ, àäðîííîå ïðèòÿ-
æåíèå áûëî ïðåîáðàçîâàíî îáðàòíî â äåéñòâèòåëüíîå ïðîñòðàíñòâî è
ìîäåëèðîâàëî ðåçóëüòèðóþùóþ ñèëó ïðèòÿæåíèÿ, êîòîðàÿ ïðåâîñõîäèò
êóëîíîâñêóþ ñèëó îòòàëêèâàíèÿ. Â ñâîþ î÷åðåäü, ïîñëåäíåå ñîñòàâëÿ-
åò ôèçèêî-õèìè÷åñêóþ îñíîâó äëÿ èñïîëüçîâàíèÿ ïîäõîäÿùèì îáðàçîì
ýêðàíèðîâàííîãî êóëîíîâñêîãî ïîòåíöèàëà äëÿ âîñïðîèçâåäåíèÿ ýíåðãèè
ñâÿçè.
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Ïðèìåíåíèå ðåçóëüòàòîâ îðèãèíàëüíîé ðàáîòû 1978 ã. ê êîëëàïñó ïî-
çèòðîíèóìà, îñóùåñòâëåííîå Ñàíòèëèè [7a], ïîêàçàëî, ÷òî õàëòåíîâñêèé
ïîòåíöèàë íå îáÿçàòåëüíî ÿâëÿåòñÿ åäèíñòâåííûì âîñïðîèçâåäåíèåì àä-
ðîííîé ñèëû. Ëèíåéíàÿ êîìáèíàöèÿ ïîäîáíûõ ïîòåíöèàëîâ ìîæåò áûòü
èñïîëüçîâàíà äëÿ âîñïðîèçâåäåíèÿ òîãî æå àäðîííîãî ñâÿçàííîãî ñîñòîÿ-
íèÿ, ïðè óñëîâèè, ÷òî îíè õàðàêòåðèçóþò ñèëó ïðèòÿæåíèÿ ìåæäó ýëåê-
òðîíàìè ñïîñîáíóþ ïåðåñèëèòü èõ êóëîíîâñêîå îòòàëêèâàíèå.

Ýòà ðàáîòà ïðåäïîëàãàåò, ÷òî ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû äâó-ãàóññîâñêè
ýêðàíèðîâàííîãî êóëîíîâñêîãî ïîòåíöèàëà ìîãóò áûòü èñïîëüçîâàíû äëÿ
àïïðîêñèìàöèè äåéñòâèòåëüíîé ïðîñòðàíñòâåííîé ôîðìû àäðîííîãî ïðè-
òÿæåíèÿ. Âàæíûì ñâîéñòâîì ýòîé ôîðìû ÿâëÿåòñÿ òî, ÷òî îíà ìîæåò
áûòü ñëèòà ñ îáùèì ñëó÷àåì ÷åòûðåõöåíòðîâîãî êóëîíîâñêîãî èíòåãðàëà
èëè îáìåííîãî èíòåãðàëà, ïðåäëîæåííîãî Øàâèòîì [16], ñ èñïîëüçîâàíè-
åì òåõíèêè ãàóññîâñêîãî ïðåîáðàçîâàíèÿ.

1
r12

=

√
1
π

∞∫
0

s−
1
2 exp[−sr2

12]ds, (4.45a)

1+
p+q

pq
s =

1
1− t2 . (4.45b)

Íà áóäóùåå îòìåòèì, ÷òî ýòî ïðåîáðàçîâàíèå óæå èìååò ïîëþñ â íèæ-
íåì ïðåäåëå, ãäå s = 0. Ýòîò ïîëþñ áûë ïåðåíåñåí, íà ïîñëåäíåì øàãå,
çàìåíîé ïåðåìåííîé, äàâàåìîé (4.45). Øàâèò áûë ñïîñîáåí (êàê áûâøèé
ñòóäåíò Ñ.Ô. Áîéñà) ïîêàçàòü, ÷òî òåõíèêà ãàóññîâñêîãî ïðåîáðàçîâàíèÿ
âîñïðîèçâîäèò ôîðìóëó, âûâåäåííóþ ðàíåå Áîéñîì [6] â 1950 ã. ñ èñ-
ïîëüçîâàíèåì ýëåêòðîñòàòè÷åñêèõ àðãóìåíòîâ. Ãàóññîâñêàÿ ÷àñòü ÿâëÿ-
åòñÿ îñíîâàíèåì SCF ïðîãðàìì Øèëëàäè [8, 28] è äðóãèõ.

Âàæíî îòìåòèòü, ÷òî ýòà ôîðìóëà ÿâëÿåòñÿ ïîëíîñòüþ îáùåé îòíîñè-
òåëüíî îðèåíòàöèè ÷åòûðåõ ãàóññîâñêèõ ñôåðè÷åñêèõ âûòÿíóòûõ îðáèòà-
ëåé è ðàññòîÿíèÿ ìåæäó ýëåêòðîíàìè. Ìîäèôèöèðîâàííàÿ äëÿ îïèñàíèÿ
êîððåëÿöèè äâóõ ýëåêòðîíîâ, òàêàÿ îáùàÿ ôîðìóëà ìîæåò îïèñûâàòü
óãëîâóþ êîððåëÿöèþ è ðàññòîÿíèå âçàèìîäåéñòâèÿ. Ïîýòîìó, ìàòðè÷íîå
êóëîíîâñêîå îòòàëêèâàíèå ìîäåëèðóåò äåéñòâèòåëüíóþ ïðîñòðàíñòâåí-
íóþ ôîðìó àäðîííîãî ïðèòÿæåíèÿ äâóõ ýëåêòðîíîâ.

Õîðîøî îáîñíîâàííîå âîñõèùåíèå ðàáîòîé Øàâèòà ïî âûâîäó êóëî-
íîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ áûëî âíîâü ïîäòâåðæäåíî, êîãäà åãî âûâîä áûë
ïðîâåðåí. Ýòà ðàáîòà äîáàâëÿëà ãàóññîâñêîå ýêðàíèðîâàíèå êàê exp[−r2]/r,
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òàê ÷òî ìîãëè áûòü èñïîëüçîâàíû ñïåöèàëüíûå ñâîéñòâà ãàóññîâñêèõ ôóíê-
öèé, îñîáåííî òî ñâîéñòâî, ÷òî ïîëÿðíûå êîîðäèíàòû ñ ëåãêîñòüþ ðàçäå-
ëÿþòñÿ ïî ïåðåìíîæàåìûì x, y, z êîìïîíåíòàì. Öåëüþ ÿâëÿåòñÿ îöåíèòü
ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû äëÿ äâóõ ýëåêòðîíîâ è ÷åòûðåõ öåíòðîâ ãàóññîâñêè
ýêðàíèðîâàííîãî êóëîíîâñêîãî ïîòåíöèàëà, êàê ïîêàçàíî íèæå,

Y (r) =
1−2exp[−αr2]

r
. (4.46)

Èíòåðåñíî, ÷òî ãàóññîâà ýêñïîíåíòà ïðîíåñåíà ñêâîçü îðèãèíàëüíûé
âûâîä êóëîíîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ñ ïîìîùüþ õîðîøî èçâåñòíîé âñïî-
ìîãàòåëüíîé ôóíêöèè F0, êîòîðàÿ áûëà èçó÷åíà Øèëëàäè [8, 28] è äðóãè-

ìè. Òàê êàê îáà s
1
2 è (s+α)

1
2 îêàçûâàþòñÿ â çíàìåíàòåëå ýêðàíèðîâàííîé

êóëîíîâñêîé ôîðìû, òî äâà ïîëþñà îêàçûâàþòñÿ â èíòåãðàëå. Çàìåíîé
ïåðåìåííîé ïîãëîùàåòñÿ ÷ëåí

1+
p+q

pq
(s+α) =

1
1− t2 , (4.47)

òîãäà êàê ïîëþñ ñîãëàñíî (s+α)−1/2 ñäâèãàåò äðóãîé ïîëþñ â s−
1
2 ê íèæ-

íåìó ïðåäåëó èíòåãðàëà. Ãëàäêèé âñïëåñê î÷åâèäåí ó íèæíåãî çíà÷åíèÿ
èíòåãðèðîâàíèÿ ïðè èñïîëüçîâàíèè 70-òî÷å÷íîãî ñèìïñîíîâñêîãî ïðàâè-
ëà èíòåãðèðîâàíèÿ (äâå îáëàñòè ðÿäîì ñ ïîëþñîì çàïîëíÿþòñÿ áîëåå
ïëîòíî 20 òî÷êàìè è 50 òî÷åê ïðèõîäèòñÿ íà îñòàâøååñÿ ïðîñòðàíñòâî.)

Âûøåóïîìÿíóòàÿ ðàáîòà áûëà ïðîâåäåíà ñ èñïîëüçîâàíèåì 64-áèòíîé,
óäâîåííîé òî÷íîñòè àðèôìåòèêè, êîòîðàÿ îáåñïå÷èëà 14 çíà÷àùèõ öèôð.
Ïðîñòîé îôñåò (δ ) 1.0× 10−15 (âî èçáåæàíèå ÷èñëîâîãî ïåðåïîëíåíèÿ)
îáåñïå÷èë ïîëåçíûå ðåçóëüòàòû. Õîòÿ ïîëþñ ÿâëÿåòñÿ ïðîáëåìîé ïðè
èíòåãðèðîâàíèè, òàê êàê íåîáõîäèìà íåïðåðûâíîñòü ôóíêöèè, ÷èñëåííîå
èíòåãðèðîâàíèå áåç îñîáîãî òðóäà äàåò äî 14 çíà÷àùèõ öèôð, â ÷àñòíî-
ñòè, ïðîöåäóðû, èñïîëüçóåìûå äëÿ âû÷èñëåíèÿ êóëîíîâñêèõ èíòåãðàëîâ,
êàê èçâåñòíî, äàþò òî÷íîñòü òîëüêî äî 12 çíà÷àùèõ öèôð [28].

Îáëàñòü ïîä ïèêîì ïîëþñà îöåíèâàåòñÿ êàê óçêèé òðåóãîëüíèê íà
ïðÿìîóãîëüíèêå øèðèíîé 1.0×10−15 ñ âûñîòîé òðåóãîëüíîãî íàáîðà 1.79940×
1013 óìíîæåííîãî íà âûñîòó íàáîðà 1.0×10−15 â îáëàñòè èíòåãðèðîâàíèÿ
(ïåðâàÿ ñèìïñîíîâñêàÿ òî÷êà).

Èìåþùèéñÿ êîä äëÿ ýòîãî ýêðàíèðîâàííîãî êóëîíîâñêîãî èíòåãðà-
ëà ÿâëÿåòñÿ ñåé÷àñ áîëåå ìåäëåííûì, ÷åì ñîîòâåòñòâóþùàÿ ôóíêöèÿ,
èñïîëüçóåìàÿ äëÿ êóëîíîâñêèõ èíòåãðàëîâ ñîãëàñíî 70-òî÷å÷íîìó ñèìï-
ñîíîâñêîìó èíòåãðèðîâàíèþ, íî èíòåãðèðóåìàÿ ôóíêöèÿ ïî÷òè ðîâíàÿ
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ïîñëå ïèêà ïðè s = 0.0, òàê ÷òî ýòà ÷àñòü èíòåãðàëà ìîæåò áûòü îöåíåíà
áîëåå áûñòðî, ïî íåñêîëüêèì òî÷êàì. Ïðîñòîé îôñåò íèæíåãî ïðåäåëà
1.0×10−15 àäåêâàòåí äëÿ ýòîé ìîíîãðàôèè.

(
aA(1),bB(1)

∣∣∣∣exp(−α(r12)
2)

r12

∣∣∣∣cC(2),dD(2)
)

= (4.48a)

=
2π5/2

pq
√

p+q
e[ab/(a+b)]AB

2−[cd/(c+d)]CD
2×

×
1∫

ρ

e−[pq/(p+q)]PQ
2
t2

(
[pq/(p+q)]t2

[pq/(p+q)]t2 +α(t2 −1)

)1/2

dt, (4.48b)

ρ = δ +
α
√

p+q
pq+(p+q)α

, p = (a+b), q = c+d, δ = 1.0×10−15, (4.48c)

pole= (1.79940×1013)e−[pq/(p+q)]PQ
2ρ2

. (4.48d)

Íîâûé èíòåãðàë áûë âêëþ÷åí â òå æå ïðîöåäóðó, ÷òî èñïîëüçóåòñÿ
äëÿ îöåíêè îáû÷íîé ñõåìû Õàðòðè-Ôîêà-Ðóòàíà (SCF), çà èñêëþ÷åíè-
åì F0, äëÿ êîòîðîé áûëà ïðåäëîæåíà íîâàÿ âñïîìîãàòåëüíàÿ ôóíêöèÿ
(4.46). Ìîëåêóëà H2 áûëà èñòðàêòîâàíà ñ èñïîëüçîâàíèåì òîãî æå ìåòî-
äà ñ ôèêñèðîâàííûìè ÿäðàìè è äèñòàíöèåé ñâÿçè 1.4011 áîð. Ïðîñòîé
áàçèñíûé íàáîð òîëüêî îäíîé 6G-1s îðáèòàëè ñ íàèìåíüøåé ýíåðãèåé [18],
öåíòðèðîâàííîé íà êàæäîì èç H-ÿäåð áûë èñïîëüçîâàí äëÿ òåñòèðîâà-
íèÿ íîâîé ïðîãðàììû Ñàíòèëëè-Àíèìàëó-Øèëëàäè SASLOBE, êîòîðàÿ
îñíîâàíà äëÿ ðàñ÷åòà 512 ñæàòûõ îðáèòàëåé.

Äîëæíî áûòü îòìå÷åíî, ÷òî äàííûå ýíåðãèè ÿâëÿþòñÿ òåïåðü ïàðà-
ìåòðè÷åñêè çàâèñèìûìè îò êîíñòàíòû ãàóññîâñêîãî ýêðàíèðîâàíèÿ êàê
E(α). Ýíåðãèÿ âàðèàöèîííî ñâÿçàíà ñ âûøåóïîìÿíóòîé èñòèííîé ýíåð-
ãèåé â óçêîé îáëàñòè âîêðóã îïòèìàëüíîãî çíà÷åíèÿ. Âåñüìà âàæíî îòìå-
òèòü, ÷òî ýíåðãèÿ ïîíèæàåòñÿ ñ èñïîëüçîâàíèåì íîâîãî ïðèòÿãèâàþùåãî
àäðîííîãî ÷ëåíà, íî îïòèìàëüíîå çíà÷åíèå ÿâëÿåòñÿ òðóäíûì äëÿ ëîêà-
ëèçàöèè, è "âàðèàöèîííûé êîëëàïñ" èìååò ìåñòî êîãäà rc ðàñøèðÿåòñÿ
èëè âîîáùå ñîêðàùàåòñÿ îò íåâûñîêîãî ìèíèìóìà ýíåðãèè.

Äëÿ ìèíèìèçàöèè ÷èñëà ïàðàìåòðîâ ìîäåëè (äî òîëüêî îäíîãî: êîí-
ñòàíòû êóëîíîâñêîãî ýêðàíèðîâàíèÿ A) íà ãàóññîâñêóþ ôóíêöèþ íàêëà-
äûâàþòñÿ äâà óðàâíåíèÿ. Âî ïåðâûõ, îò ôóíêöèè òðåáóåòñÿ ðàâåíñòâî
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íóëþ ïðè íåêîòîðîì ðàäèàëüíîì îáðåçàþùåì çíà÷åíèè rc, êîòîðîå ïðè-
íèìàåòñÿ îáðàòíûì ê b � ïåðåìåííîé èç Ðàçäåëà 5,

b =
1
rc

= A
exp[−αr2

c ]
rc

, A = exp[+αr2
c ]. (4.49)

Âî âòîðûõ, ýòî ðàäèàëüíîå îáðåçàþùåå çíà÷åíèå áûëî èñïîëüçîâàíî êàê
ñèãìà îáðàòíîé ãàóññîâñêîé ôóíêöèè (ðàäèóñ íà ïîëîâèíå âûñîòû),

Aexp

[
− ln2

r2
c

r2
c

]
=

A
2
, α =

ln2
rc

, A = 2. (4.50)

Âåðõíåå îãðàíè÷åíèå ðàäèóñà èçîýëåêòðîíèóìà áûëî îöåíåíî â Ðàç-
äåëå 4.3 îêîëî 0.6843×10−10 ñì, ÷òî ñîîòâåòñòâóåò 0.012931401 áîð. Ýòîò
ðàäèóñ äåëàåò çíà÷èòåëüíîé íèæíþþ ýíåðãèþ Õàðòðè-Ôîêà-Ðóòàíà äëÿ
H2, è äàëüíåéøàÿ îïòèìèçàöèÿ ïèêà ïîëþñà ïðîèçâîäèëà SCF ýíåðãèþ
−1.17446875 õàðòðè, ñ îáðåçàþùèì ðàäèóñîì 0.0118447 áîð èëè 1.18447×
10−10 ñì, ñ èñïîëüçîâàíèåì ìèíèìàëüíîãî 1s áàçèñà. Â çàêëþ÷åíèå, ïî-
äîáðàííîå çíà÷åíèå b≡ 1/rc äëÿ ìîëåêóëû H2 ÿâëÿåòñÿ îãðàíè÷åííûì ïî
ðÿäó ïðè÷èí. Ìèíèìàëüíûé áàçèñ áûë ïîçæå ðàñøèðåí äî 6G-1s, 1G-2s,
1G-2p äëÿ ïîëþñíîé êàëèáðîâêè.

Äåòàëè òî÷íîãî âîñïðîèçâåäåíèÿ ýíåðãèè ñâÿçè ÷åðåç âûøåóïîìÿíó-
òûé âòîðîé ìåòîä ïðåäñòàâëåíû â Äîïîëíåíèè 4.B.

4.8 Êðàòêîå èçëîæåíèå ðåçóëüòàòîâ

Äëÿ äåìîíñòðàöèè ïðåèìóùåñòâ èçîõèìè÷åñêîé ìîäåëè ñ èñïîëüçî-
âàíèåì ãàóññîâñêè ýêðàíèðîâàííîãî êóëîíîâñêîãî ïðèòÿæåíèÿ ìåæäó
ýëåêòðîíàìè, áûëî ïðèìåíåíî ñòàíäàðòíîå èñ÷èñëåíèå Áîéñà-Ðèâçà [22]
èç ðàáîòû [2]. Îíî âêëþ÷àëî âñå ñèíãëåòíûå è äóïëåòíûå âîçáóæäåíèÿ
CISD èç îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ Õàðòðè-Ôîêà-Ðóòààíà SCF îðáèòàëåé äëÿ
99× 99 "codetor" [6] âçàèìîäåéñòâèÿ. Òîëüêî 1s îðáèòàëè áûëè îïòèìè-
çèðîâàíû ñ ãðàäóèðîâêîé 1.191 äëÿ 6G-1s îðáèòàëåé ñ íàèìåíüøåé ýíåð-
ãèåé, íî áàçèñ âêëþ÷àë òàêæå 1G-2s, 2G-2p, 1G-3s, 1G-3p, 3G-3d, Thd 1G-
4sp (òåòðàýäðàëüíîå ðàñïîëîæåíèå ÷åòûðåõ ãàóññîâñêèõ ñôåð), è 4G-4 f
îðáèòàëè ãðàäóèðîâàííûå ê âîäîðîäíûì çíà÷åíèÿì êàê ïðåäâàðèòåëüíî
îïòèìèçèðîâàííûì [17].

Äîïîëíèòåëüíûå áàçèñíûå ôóíêöèè îáåñïå÷èâàþò áëàãîïðèÿòíóþ âîç-
ìîæíîñòü äëÿ îïèñàíèÿ âîçáóæäåíèÿ ýëåêòðîíîâ è èõ ïåðåõîäà íà áîëåå
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Òàáëèöà 4.1: Êðàòêîå èçëîæåíèå ðåçóëüòàòîâ äëÿ ìîëåêóëû âîäîðîäà.

Âèä H2 H2
a H2

Áàçèñíîå ýêðàíèðîâàíèå
1s 1.191 6.103 1.191
2s 0.50 24.35 0.50
2p 0.50 24.35 2.36
3s 0.34 16.23 *
3p 0.34 16.23 *
3d 0.34 −16.2b *
4sp 0.25 12.18 *
4 f 0.25 12.18 *
Âàðèàöèîííàÿ ýíåðãèÿ (àò. åä.) * −7.61509174 *
SCF ýíåðãèÿ (àò. åä.) −1.12822497 * −1.13291228
CI ýíåðãèÿ (àò. åä.) −1.14231305 * *
CINO ýíåðãèÿ (àò. åä.) −1.14241312 * *
SAS ýíåðãèÿ (àò. åä.) * * −1.174444
Òî÷íàÿ ýíåðãèÿ (àò. åä.) [30] −1.174474 * −1.174474
Äëèíà ñâÿçè (áîð) 1.4011 0.2592 1.4011
Ðàäèóñ èçîýëåêòðîíèóìà (áîð) * * 0.01124995

aÃàìèëüòîíèàí òðåõ òåë (5.1).
bÎòðèöàòåëüíàÿ 3d ãðàäóèðîâêà ïîêàçûâàåò ïÿòü ýêâèâàëåíòíûõ òðè-
ñôåðû ãðàäóèðîâàííûå äî 16.20 â îòëè÷èè îò "êàíîíè÷åñêèõ" 3d ôîðì.

âûñîêèå îðáèòàëè, êàê è ïðè èñïîëüçîâàíèè ñòàíäàðòíîé òåõíèêè êîí-
ôèãóðàöèîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ, ÷òî íåñêîëüêî ïðîòèâîðå÷èò ãëàâíîé
ãèïîòåçå ýòîãî ðàçäåëà, êîòîðàÿ ïðåäïîëàãàåò íàëè÷èå àäðîííîé ñèëû
ïðèòÿæåíèÿ ìåæäó ýëåêòðîíûìè ïàðàìè âíóòðè êðèòè÷åñêîãî ðàäèóñà
rc. Ðåçóëüòàòû âûøåóïîìÿíóòûõ ðàñ÷åòîâ ïðèâåäåíû â Òàáëèöå 4.1.

C.I. Áîéñà-Ðèâçà äîñòèãëà ýíåðãèè −1.14241305 õàðòðè, îñíîâàííîé
íà SCF ýíåðãèè −1.12822497 õàðòðè. Ýòî áûëî äîñòèãíóòî îäíèì äîïîë-
íèòåëüíûì ïîâòîðåíèåì "åñòåñòâåííûõ îðáèòàëåé" (CINO), â êîòîðûõ
ìàòðèöà ïëîòíîñòè ïåðâîãî ïîðÿäêà äèàãîíàëèçîâàíà äëÿ óëó÷øåíèÿ
ýëåêòðîííîãî ñïàðèâàíèÿ äî ïåðâîãî ïîðÿäêà [29]. Ôàêòè÷åñêè, ýòà ïðî-
öåäóðà, òîëüêî íåìíîãî ïîíèæàþùàÿ ýíåðãèþ, äî −1.14241312 õàðòðè
(òî åñòü íà −7.0× 10−7 õàðòðè), ïîêàçûâàåò, ÷òî 99-êîíôèãóðàöèîííîå
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âîñïðîèçâåäåíèå ñòðåìèòñÿ ê ïîíèæåíèþ ýíåðãèè ñâÿçè ïðè èñïîëüçî-
âàíèè òàêîãî áàçèñíîãî íàáîðà, â òî âðåìÿ êàê èçîõèìè÷åñêèå ðàñ÷åòû
äàþò òî÷íóþ ýíåðãèþ ïðè ñðàâíèòåëüíî íàìíîãî ìåíüøåì áàçèñíîì íà-
áîðå.

Òàê êàê SASLOBE èìååò òîëüêî n7 ïðîöåäóð äëÿ íåîáõîäèìîãî èí-
òåãðàëüíîãî ïðåîáðàçîâàíèÿ, âìåñòî íàèáîëåå ýôôåêòèâíîãî n5 àëãîðèò-
ìà (� n � ÷èñëî áàçèñíûõ ôóíêöèé), SASLOBE C.I. ðàáîòàåò íåìíîãî
ìåäëåííåå è òðåáóåò îêîëî 20 ÷àñîâ íà êîìïüþòåðå 300 MFLOPS Silicon
Graphics.

Ñ èñïîëüçîâàíèåì áîëåå ýôôåêòèâíûõ ïðîöåäóð, ýòî âðåìÿ ìîæåò
áûòü ïîíèæåíî ïðèìåðíî äî òðåõ ÷àñîâ. Îäíàêî, ìåòîä ýêðàíèðîâàííî-
ãî êóëîíîâñêîãî ïðèòÿæåíèÿ èñïîëüçîâàë ìàëåíüêèé áàçèñ è äîñòèãàë
íèçêèõ ýíåðãèé â ñ÷èòàííûå ñåêóíäû. Ýòî òàêæå ãîâîðèò î òîì, ÷òî
ïðàâèëüíîå ðàñïîëîæåíèå íåñêîëüêèõ êâàäðàòóðíûõ òî÷åê â íîâîì èíòå-
ãðàëüíîì ïîðÿäêå ìîæåò ñóùåñòâåííî ïîíèçèòü âðåìÿ ðàñ÷åòîâ SASLOBE
ïî êðàéíåé ìåðå â äâà ðàçà.

Ñëåäîâàòåëüíî, ñòàíîâèòñÿ ÿñíûì, ÷òî âû÷èñëåíèÿ â àäðîííîé õèìèè
ÿâëÿþòñÿ, ïî ñêðîìíûì ðàñ÷åòàì, ïî êðàéíåé ìåðå â 1000 ðàç áîëåå áû-
ñòðûìè ÷åì C.I. âû÷èñëåíèÿ, ÷òî ïîëíîñòüþ ñõîæå ñ ñîîòâåòñòâóþùèì
ñëó÷àåì â àäðîííîé vs. êâàíòîâîé ìåõàíèêå.

Äðóãàÿ îöåíêà ãîâîðèò î òîì, ÷òî, òàê êàê íîâûå èíòåãðàëüíûå ïî-
ïðàâêè òðåáóþò íåìíîãî áîëüøå âðåìåíè ÷åì îáû÷íûå êóëîíîâñêèå èí-
òåãðàëû (íî íå çàíèìàþò áîëüøå ïàìÿòè), êîìïüþòåðíîå âðåìÿ äëÿ èçî-
õèìè÷åñêîãî âû÷èñëåíèÿ äîëæíî áûòü ïðèìåðíî â òðè ðàçà áîëüøå ÷åì
äëÿ ñîîòâåòñòâóþùåãî âû÷èñëåíèÿ ñîãëàñíî Õàðòðè-Ôîêó-Ðóòàíó, â ëþ-
áîì äàííîì áàçèñå.

Ðàñøèðåíèå èçîõèìè÷åñêîé ìîäåëè ìîëåêóëû H2 äî äðóãèõ ìîëåêóë
ÿâëÿåòñÿ êîíöåïòóàëüíî î÷åâèäíûì. Â ÷àñòíîñòè, ïîíÿòèå èçîýëåêòðîíè-
óìà ñóùåñòâåííûì îáðàçîì îãðàíè÷èâàåò êîëè÷åñòâî âîçìîæíûõ ñâÿçåé
òîëüêî äî ðåàëüíî ñóùåñòâóþùèõ, êàê ýòî ïðîèñõîäèò â ñëó÷àå ìîëåêóëû
âîäû (ñì. ñëåäóþùóþ ãëàâó).

Äëÿ òîãî ÷òîáû îáîáùèòü ëåæàùóþ â îñíîâå ÷èñëåííóþ òðàêòîâêó äî
ìîëåêóë ñîäåðæàùèõ îò H äî F, ïèê ïîëþñà áûë ðåîïòèìèçèðîâàí äëÿ
ïîëó÷åíèÿ 100% êîððåëÿöèîííîé ýíåðãèè íèæå SCF ýíåðãèè â äàííîì
áàçèñíîì íàáîðå, òàê êàê SCF ýíåðãèè áûëî íå äîñòàòî÷íî íà ïðåäåëå
Õàðòðè-Ôîêà.

Ýíåðãèÿ ïîëó÷åíà â äàííîì ñëó÷àå èç ïîäáîðà ïèêà ïîëþñà ê ýêñïå-
ðèìåíòàëüíîìó çíà÷åíèþ HF, è îíà íèæå ýíåðãèè ïîëó÷åííîé ìåòîäîì
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Òàáëèöà 4.2: Ðåçóëüòàòû äëÿ íåêîòîðûõ ìîëåêóë, ïîëó÷åííûå íà îñíîâå
òåîðèè èçîýëåêòðîíèóìà.
Âèä H2 H2O HF
SCF-ýíåðãèÿ (DH) (àò. åä.) −1.132800a −76.051524 −100.057186
Õàðòðè-Ôîêd (àò. åä.) −100.07185d

Èçî-ýíåðãèÿ (àò. åä.) −1.174441c −76.398229c −100.459500c

Ãîðèçîíò Rc (�A) 0.00671 0.00038 0.00030
QMC ýíåðãèÿd,e (àò. åä.) −1.17447 −76.430020e −100.44296d

Òî÷íàÿ íå-ðåë. (àò. åä.) −1.174474 f −100.4595d

Êîððåëÿöèÿ (%) 99.9b 91.6b 103.8
SCF-äèïîëü (D) 0.0 1.996828 1.946698
Èçî-äèïîëü (D) 0.0 1.847437 1.841378
Ýêñï. äèïîëü (D) 0.0 1.85g 1.82g

Âðåìÿh (ìèí:ñ) 0:15.49 10:08.31 6:28.48

(DH+) Äàííèíã-Õóçèíàãà (10S/6P), [6,2,1,1,1/4,1,1]+H2P1+3D1.
aLEAO-6G1S + îïòèìèçèðîâàííûé GLO-2S è GLO-2P.
bÑâÿçàííûé ñ áàçèñíûì íàáîðîì èñïîëüçóåìûì çäåñü, íå äîñòàòî÷íûé
HF-ïðåäåë.
cÈçî-ýíåðãèÿ ïîäîáðàííàÿ ê äàííîé òî÷íîé ýíåðãèè äëÿ HF.
dÕàðòðè-Ôîêà è QMC ýíåðãèè èç Ëó÷îâà è Àíäåðñîíà [33].
eQMC ýíåðãèè èç Õàììîíäà è äð. [30].
fÏåðâûå 7 çí. öèôð èç Êîëîñà è Âîëíèåâè÷à [34].
gÄàííûå èç Chemical Rubber Handbook, 61-å èçä., ñòð. E60.
hÌàøèííîå âðåìÿ íà O2 Silicon Graphics workstation (100 MFLOPS max.).

êâàíòîâîãî Ìîíòå-Êàðëî (QMC) Ëó÷îâûì è Àíäåðñîíîì [33], êîòîðàÿ
ïîòðåáîâàëà íåñêîëüêèõ ÷àñîâ ðàáîòû ìîùíîãî êîìïüþòåðà, ÷òî ìîæ-
íî ñðàâíèòü ñ ìåíåå ÷åì 10 ìèíóòàìè äëÿ ýòîé ðàáîòû. Äåéñòâèòåëüíî,
âðåìÿ ðàáîòû äëÿ HF áûëî îêîëî 8 CPU ìèíóò íà 100 MFLOP Silicon
Graphics O2 workstation.

Ïðèíöèïèàëüíîå çíà÷åíèå ïîëþñà (4.48d) áûëî ïðèíÿòî çà 100% ýíåð-
ãèè HF, H2O èìååò äâå ñèëüíûå ñèãìà ñâÿçè è äâå äèôôóçíûå óåäèíåí-
íûå ïàðû, òàêèì îáðàçîì åäèíñòâåííîå êîìïðîìèññíîå çíà÷åíèå ÿâëÿåò-
ñÿ õîðîøåé ïðîâåðêîé äëÿ ìåòîäà. Â HF F− èìååò ïðèìåðíî ñôåðè÷å-
ñêóþ ôîðìó, òàê ÷òî ñðåäíåå çíà÷åíèå rc ëó÷øå ðàáîòàåò ïðè îïèñàíèè
"êîððåëÿöèîííîé äûðû" êîðîòêîæèâóùåãî èçîýëåêòðîíèóìà. Âû÷èñëåí-
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íûå äèïîëüíûå ìîìåíòû íàõîäÿòñÿ â ïðåêðàñíîì ñîãëàñèè ñ ýêñïåðèìåí-
òàëüíûìè çíà÷åíèÿìè. Èñïîëüçîâàíèå òîãî æå çíà÷åíèÿ ïîëþñà äëÿ H2O
è HF ñëåãêà ñíèæàåò ýíåðãèþ H2. Ðåçóëüòàòû íàøèõ èññëåäîâàíèé äëÿ
ìîëåêóë îáðàçîâàííûõ èç H è F ñóììèðîâàíû â Òàáëèöå 4.2.

Âåñüìà ïîó÷èòåëüíûì ÿâëÿåòñÿ ñðàâíåíèå âûøåïðèâåäåííûõ äàííûõ
(â ÷àñòíîñòè ïî çàòðà÷åííîìó ìàøèííîìó âðåìåíè) ñ ñîîòâåòñòâóþùèìè
äàííûìè ïîëó÷åííûìè ÷åðåç îáû÷íûå ïîäõîäû.

4.9 Çàêëþ÷èòåëüíûå çàìå÷àíèÿ

Ôóíäàìåíòàëüíûì ïîíÿòèåì íîâîé ìîäåëè ìîëåêóëÿðíûõ ñâÿçåé, èçó-
÷åííîé â ýòîé ãëàâå [5], ÿâëÿåòñÿ îáúåäèíåíèå íà áëèçêèõ ðàññòîÿíèÿõ
ïàð âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ îò äâóõ ðàçëè÷íûõ àòîìîâ â ñèíãëåòíîå êâàçè-
÷àñòè÷íîå ñîñòîÿíèå, íàçûâàåìîå èçîýëåêòðîíèóìîì, êîòîðûé äâèæåòñÿ
êàê åäèíîå öåëîå ïî îðáèòàì oo-ôîðìû âîêðóã äâóõ ñîîòâåòñòâóþùèõ
ÿäåð.

Èçîýëåêòðîíèóì è ñâÿçàííàÿ ñ íèì ìåòîäîëîãèÿ õàðàêòåðèçóåòñÿ òî-
ãäà èçîõèìèåé, ïîêðûâàþùåé îáû÷íóþ õèìèþ, êîòîðàÿ ÿâëÿåòñÿ âåò-
âüþ áîëåå îáùåé àäðîííîé õèìèè, ñïåöèàëüíî ñêîíñòðóèðîâàííîé äëÿ
âîñïðîèçâåäåíèÿ çàìêíóòî-èçîëèðîâàííûõ ñèñòåì ñ ëèíåéíûìè è íåëè-
íåéíûìè, ëîêàëüíûìè è íåëîêàëüíûìè, à òàêæå ïîòåíöèàëüíûìè è íåïî-
òåíöèàëüíûìè âíóòðåííèìè ñèëàìè.

Ãëàâíûì ïðåäïîëîæåíèåì ÿâëÿåòñÿ òî, ÷òî ëèíåéíûå, ëîêàëüíûå è
ïîòåíöèàëüíûå âçàèìîäåéñòâèÿ äîñòàòî÷íû äëÿ àòîìíûõ ñòðóêòóð, ïî-
ñêîëüêó àòîìíûå ðàññòîÿíèÿ ìíîãî áîëüøå ÷åì ðàçìåðû âîëíîâûõ ïà-
êåòîâ ýëåêòðîíîâ. Îäíàêî, ïðè ïåðåõîäå ê ìîëåêóëÿðíûì ñòðóêòóðàì,
äîáàâëÿþòñÿ äîïîëíèòåëüíûå íåëèíåéíûå, íåëîêàëüíûå è íåïîòåíöèàëü-
íûå ýôôåêòû ñîãëàñíî ãëóáîêîìó âçàèìîïðîíèêíîâåíèþ âîëíîâûõ ïàêå-
òîâ âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ, êîòîðîå, ïî ñóùåñòâó, îòñóòñòâóåò â àòîìíûõ
ñòðóêòóðàõ (Ðèñ. 1.7).

Êîíòàêòíîå âçàèìîäåéñòâèå ïðèòÿæåíèÿ, äîëæíîå ïðåâîñõîäèòü êó-
ëîíîâñêóþ ñèëó îòòàëêèâàíèÿ â ñòðóêòóðå èçîýëåêòðîíèóìà, îáÿçàíî
ñâîèì ïðîèñõîæäåíèåì èìåííî íåëèíåéíûì, íåëîêàëüíûì è íåãàìèëü-
òîíîâûì ýôôåêòàì ïðè ãëóáîêîì ïåðåêðûòèè âîëíîâûõ ïàêåòîâ; îíî
îïèñûâàåòñÿ àäðîííîé ìåõàíèêîé [3b] è åãî èíâàðèàíòíàÿ ôîðìóëèðîâ-
êà äîïóñêàåòñÿ íåäàâíî äîñòèãíóòûì ðàñøèðåíèåì îáû÷íîé ìàòåìàòèêè,
íàçûâàåìîé èçîìàòåìàòèêîé.
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Íåîáõîäèìû ñïåöèàëüíûå ýêñïåðèìåíòàëüíûå èññëåäîâàíèÿ äëÿ ïîä-
òâåðæäåíèÿ ñóùåñòâîâàíèÿ èçîýëåêòðîíèóìà, ïðè÷åì èìåÿ â âèäó, ÷òî
ýòî ñîñòîÿíèå ìîæåò îêàçàòüñÿ íåñòàáèëüíûì âíå ìîëåêóëû, â êîòîðîé
ïðèòÿæåíèå ÿäåð ïîäâîäÿò ýëåêòðîííóþ ïëîòíîñòü ê êðèòè÷åñêîìó ïî-
ðîãó äëÿ îáðàçîâàíèÿ ñâÿçè, � ñâîéñòâî, êîòîðîå ìû íàçûâàåì "ïóñêîâûì
ìåõàíèçìîì" (òðèããåðîì).

Íåðåëÿòèâèñòñêèå èññëåäîâàíèÿ äàþò ðàäèóñ èçîýëåêòðîíèóìà 0.69×
10−10 ñì. Ýòîò "ãîðèçîíò", â ÷àñòíîñòè, âàæåí äëÿ èçîõèìè÷åñêèõ ïðèëî-
æåíèé è ðàçðàáîòîê, òàê êàê âíå ãîðèçîíòà ýëåêòðîíû îòäåëÿþòñÿ äðóã
îò äðóãà, â òî âðåìÿ êàê âíóòðè ãîðèçîíòà îíè èñïûòûâàþò àäðîííîå
ïðèòÿæåíèå.

Òå æå íåðåëÿòèâèñòñêèå èññëåäîâàíèÿ òàêæå ïðåäñêàçûâàþò, ÷òî, êàê
ïðåäåëüíûé ñëó÷àé, èçîýëåêòðîíèóì ñòàáèëåí âíóòðè ìîëåêóëû, õîòÿ ÷à-
ñòè÷íî ñòàáèëüíûå êîíôèãóðàöèè òàêæå äàþò ïðèåìëåìûå ðåçóëüòàòû.
Âîïðîñ ñòàáèëüíîñòè èëè íåñòàáèëüíîñòè èçîýëåêòðîíèóìà âíóòðè àä-
ðîííîãî ãîðèçîíòà äîëæåí áûòü, ñëåäîâàòåëüíî, òàêæå îñòàâëåí äî ýêñ-
ïåðèìåíòàëüíîãî ðàçðåøåíèÿ.

Âïîëíå ïîíÿòíî, ÷òî êîãäà îãðàíè÷åíèå äî àäðîííîãî ãîðèçîíòà ñíè-
ìàåòñÿ è ìîëåêóëÿðíûå îáúåìû äîïóñêàþòñÿ äëÿ ìåæýëåêòðîííîãî ðàñ-
ñòîÿíèÿ, èçîýëåêòðîíèóì äîëæåí áûòü ñòàáèëüíûì, èíà÷å ìîæåò èìåòü
ìåñòî íàðóøåíèå ïðèíöèïà çàïðåòà Ïàóëè. Â ýòîì ñìûñëå, èçîýëåêòðîíè-
óì ÿâëÿåòñÿ íåïîñðåäñòâåííûì îòîáðàæåíèåì ïðèíöèïà çàïðåòà Ïàóëè.

Îñíîâàíèÿ èäåè èçîýëåêòðîíèóìà ìîãóò áûòü íàéäåíû â ðàáîòå Ñàí-
òèëëè [7a] 1978 ãîäà, ïîñâÿùåííîé ñòðóêòóðå π0-ìåçîíà êàê ñâÿçàííîìó
ñîñòîÿíèþ ýëåêòðîíà è ïîçèòðîíà. Ïîñëåäíÿÿ ìîäåëü òàêæå èëëþñòðè-
ðóåò âîçìîæíîñòè àäðîííîé ìåõàíèêè ïî ñðàâíåíèþ ñ êâàíòîâîé ìåõà-
íèêîé. Äåéñòâèòåëüíî, êâàíòîâàÿ ìåõàíèêà íå ìîæåò âîñïðîèçâåñòè π0-
ìåçîí êàê åñòåñòâåííîå ñâÿçàííîå ñîñòîÿíèå îäíîãî ýëåêòðîíà è îäíî-
ãî ïîçèòðîíà èç-çà ìíîæåñòâà íåñîãëàñîâàííîñòåé, òàêèõ êàê: íåâîçìîæ-
íîñòü âîñïðîèçâåäåíèÿ ýíåðãèè ïîêîÿ π0, êîòîðàÿ òðåáîâàëà áû "ïîëî-
æèòåëüíîé" ýíåðãèè ñâÿçè, òàê êàê ñóììà ýíåðãèé ïîêîÿ ñîñòàâëÿþùèõ
ìíîãî ìåíüøå ÷åì ýíåðãèÿ ïîêîÿ ñâÿçàííîãî ñîñòîÿíèÿ; íåâîçìîæíîñòü
âîñïðîèçâåäåíèÿ çàðÿäîâîãî ðàäèóñà π0, êîòîðûé â êâàíòîâîé ìåõàíèêå
ìîã áûòü ðàâíûì òîëüêî ðàäèóñó ïîçèòðîíèóìà; îòñóòñòâèå âîñïðîèçâå-
äåíèÿ âðåìåíè æèçíè π0; è äðóãèõ íåäîñòàòêîâ.

Íàïðîòèâ, âñå âûøåóêàçàííûå íåäîñòàòêè ðàçðåøàþòñÿ àäðîííîé ìå-
õàíèêîé, êîòîðàÿ âïåðâûå äîïóñêàåò êîëè÷åñòâåííîå, ÷èñëåííîå âîñïðî-
èçâåäåíèå âñåõ õàðàêòåðèñòèê π0 - ìåçîíà, êàê ñâÿçàííîãî ñîñòîÿíèÿ íà
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áëèçêîì ðàññòîÿíèè îäíîãî ýëåêòðîíà è îäíîãî ïîçèòðîíà, âêëþ÷àÿ åãî
ñïîíòàííûé ðàñïàä ñ íèçøåé ìîäîé π0 → e−+e+, êîòîðûé ÿâëÿåòñÿ ñëåä-
ñòâèåì òóííåëèðîâàíèÿ ñîñòàâëÿþùèõ [7a].

Â ÷àñòíîñòè, îòìå÷åííàÿ ìîäåëü π0-ìåçîíà ñîäåðæèò ïåðâóþ èäåíòè-
ôèêàöèþ ïðèòÿãèâàþùåãî õàðàêòåðà íåëèíåéíûõ, íåëîêàëüíûõ è íåãà-
ìèëüòîíîâûõ âçàèìîäåéñòâèé ñîãëàñíî âîëíîâîìó ïåðåêðûòèþ â ñèí-
ãëåòíîì ñîåäèíåíèè (è èõ îòòàëêèâàþùåãî õàðàêòåðà â òðèïëåòíîì ñî-
åäèíåíèè).

Èçîýëåêòðîíèóì òàêæå èìååò ñâîè îáîñíîâàíèÿ â ïîñëåäóþùèõ ðà-
áîòàõ Àíèìàëó [7b] 1994 ãîäà è Àíèìàëó è Ñàíòèëëè [7c] 1995 ãîäà, ïî
ïîñòðîåíèþ àäðîííîé ñâåðõïðîâîäèìîñòè, äëÿ ÷èñëåííîãî âîñïðîèçâå-
äåíèÿ ñòðóêòóðû êóïåðîâñêîé ïàðû. Ìû èìååì çäåñü äåëî ñî ñõîæèì
ñëó÷àåì äëÿ ñòðóêòóðû π0-ìåçîíà. Äåéñòâèòåëüíî, êâàíòîâàÿ ìåõàíèêà
ìîæåò îïèñûâàòü ñâåðõïðîâîäèìîñòü, íî òîëüêî ÷åðåç àíñàìáëü êóïåðîâ-
ñêèõ ïàð, ïðèíèìàåìûõ êàê òî÷å÷íûå. Â ÷àñòíîñòè, êâàíòîâàÿ ìåõàíèêà
ïðîñòî íå ìîæåò îïèñàòü ñòðóêòóðó îäíîé êóïåðîâñêîé ïàðû, èç-çà ðàñ-
õîäÿùåãîñÿ õàðàêòåðà êóëîíîâñêîãî îòòàëêèâàíèÿ ìåæäó èäåíòè÷íûìè
ýëåêòðîíàìè ïàðû.

È ñíîâà, àäðîííàÿ ñâåðõïðîâîäèìîñòü Àíèìàëó-Ñàíòèëëè ðàçðåøàåò
ýòîò íåäîñòàòîê è ïîçâîëÿåò, âïåðâûå, ïîñòðîåíèå ñòðóêòóðíîé ìîäåëè
îäíîé êóïåðîâñêîé ïàðû â çàìå÷àòåëüíîì ñîãëàñèè ñ ýêñïåðèìåíòàëüíû-
ìè äàííûìè (Ðàçäåë 1.9). Àäðîííàÿ ñâåðõïðîâîäèìîñòü îáëàäàåò òàê-
æå ïðåäñêàçàòåëüíûìè âîçìîæíîñòÿìè, ïðîñòî îòñóòñòâóþùèìè â êâàí-
òîâîé ìåõàíèêå, òàêèìè êàê ïðåäñêàçàíèå íîâîãî ýëåêòðè÷åñêîãî òîêà,
îáðàçóåìîãî ïî áîëüøåé ÷àñòè äâèæåíèåì ýëåêòðîííûõ ïàð, â îòëè÷èè
îò îáû÷íîãî ýëåêòðè÷åñêîãî òîêà îáðàçóåìîãî îòäåëüíûìè ýëåêòðîíàìè
(ïàòåíò çàÿâëåí). Ýòîò íîâûé àäðîííûé òîê ïîäðàçóìåâàåò î÷åâèäíîå
ñíèæåíèå ýëåêòðè÷åñêîãî ñîïðîòèâëåíèÿ èç-çà, ïî ñóùåñòâó, íóëåâîãî
ìàãíèòíîãî ìîìåíòà ïàðû, ïî ñðàâíåíèþ ñ îãðîìíûìè ìàãíèòíûìè ìî-
ìåíòàìè îòäåëüíûõ ýëåêòðîíîâ è èõ âçàèìîäåéñòâèÿìè ñ ýëåêòðîíàìè
àòîìîâ ïðè äâèæåíèè âíóòðè ïðîâîäíèêà.

Çàìåòèì íàêîíåö, ÷òî ïðåäûäóùàÿ àäðîííàÿ ìîäåëü π0-ìåçîíà è êó-
ïåðîâñêîé ïàðû âîçìîæíû áëàãîäàðÿ ñïîñîáíîñòè àäðîííîé ìåõàíèêè
èñêëþ÷àòü ðàñõîäèìîñòè íà ìàëûõ ðàññòîÿíèÿõ, ÷òî òåõíè÷åñêè ðåàëè-
çóåòñÿ ÷åðåç èçîòîïèè åäèíèöû è ñâÿçàííûõ ñ íåé àññîöèàòèâíûõ ïðîèç-
âåäåíèé êâàíòîâîé ìåõàíèêè

I → Î = 1/T̂ , (4.51a)
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|Î| � 1, |T̂ | � 1, (4.51b)

A×B → A× T̂ ×B, (4.51c)

ïðè êîòîðûõ ðàñõîäÿùèåñÿ èëè ìåäëåííî ñõîäÿùèåñÿ ðÿäû ìîãóò î÷å-
âèäíûì îáðàçîì ïðèíÿòü áûñòðî ñõîäÿùèåñÿ ôîðìû.

Òåíäåíöèÿ îòäåëüíûõ âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ ñâÿçûâàòüñÿ â èçîýëåê-
òðîíèóì äîïîëíèòåëüíî ïîäòâåðæäàåòñÿ è èíûìè ÿâëåíèÿìè, òàêèìè
êàê øàðîâàÿ ìîëíèÿ, êîòîðàÿ ñîñòîèò èç áîëüøîãî ÷èñëà ýëåêòðîíîâ,
ñâÿçàííûõ âìåñòå âíóòðè íåáîëüøîé îáëàñòè.

Â çàêëþ÷åíèå, íåîïðîâåðæèìûå ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå ñâèäå-
òåëüñòâóþò î òîì, ÷òî ýëåêòðîíû èìåþò ñïîñîáíîñòü îáúåäèíÿòüñÿ äðóã
ñ äðóãîì íà áëèçêèõ ðàññòîÿíèÿõ, íåñìîòðÿ íà êóëîíîâñêîå îòòàëêèâà-
íèå. Êâàíòîâàÿ ìåõàíèêà ïðîñòî íåñïîñîáíà îáåñïå÷èòü íàó÷íîå èçó÷å-
íèå ýòîé ôèçè÷åñêîé ðåàëüíîñòè. Àäðîííàÿ ìåõàíèêà ðàçðåøàåò ýòó òó-
ïèêîâóþ ñèòóàöèþ, âïåðâûå îïðåäåëÿÿ óñëîâèÿ íåîáõîäèìûå äëÿ âîçíèê-
íîâåíèÿ ïðèòÿæåíèÿ, íàçûâàåìûå "ïóñêîâûì ìåõàíèçìîì", è òåì ñàìûì
äîïóñêàÿ êîëè÷åñòâåííîå èññëåäîâàíèå ñâÿçè.

Èçîýëåêòðîíèóì ïðèâîäèò ê óñòàíîâëåíèþ ãëóáîêèõ ñâÿçåé ñ ðàçíîîá-
ðàçíûìè èññëåäîâàíèÿìè â õèìèè ïðîâîäèìûõ íà ïðîòÿæåíèè 20-ãî âåêà
[6, 8�38] è äàåò ôèçèêî-õèìè÷åñêèå îáîñíîâàíèÿ äëÿ ýòèõ èññëåäîâàíèé,
òàê æå êàê äëÿ èõ ñîîòâåòñòâóþùåé ìàòåìàòè÷åñêîé ôîðìóëèðîâêè äëÿ
îáåñïå÷åíèÿ èíâàðèàíòíîñòè ðåçóëüòàòîâ.

Â çàêëþ÷åíèå, èçîõèìè÷åñêàÿ ìîäåëü ìîëåêóëÿðíûõ ñâÿçåé ïðåäëî-
æåííàÿ Ñàíòèëëè è Øèëëàäè [5] ïîääåðæèâàåòñÿ ñëåäóþùèìè êîíöåï-
òóàëüíûìè, òåîðåòè÷åñêèìè è ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè:

1) Èçîýëåêòðîíèóì ââîäèò íîâóþ ñèëó ïðèòÿæåíèÿ ìåæäó íåéòðàëü-
íûìè àòîìàìè ìîëåêóëÿðíîé ñòðóêòóðû, êîòîðàÿ îòñóòñòâóåò â êâàíòî-
âîé õèìèè, è ïîçâîëÿåò êîëè÷åñòâåííîå ïîíèìàíèå ñèëû è ñòàáèëüíîñòè
ìîëåêóëÿðíûõ ñâÿçåé.

2) Èçîýëåêòðîíèóì äîïóñêàåò íåïîñðåäñòâåííóþ èíòåðïðåòàöèþ ïðè-
÷èí ïî÷åìó ìîëåêóëû H2 è H2O äîïóñêàþò òîëüêî äâà H-àòîìà.

3) Èçîýëåêòðîíèóì ïîçâîëÿåò âîñïðîèçâîäèòü ýíåðãèþ ñâÿçè ìîëå-
êóëû âîäîðîäà ñ òî÷íîñòüþ äî ñåäüìîãî ïîðÿäêà, ïîýòîìó ïîçâîëÿþòñÿ
îñìûñëåííûå òåðìîäèíàìè÷åñêèå ðàñ÷åòû.

4) Èçîýëåêòðîíèóì îáåñïå÷èâàåò îáúÿñíåíèå äàâíî èçâåñòíîãî, õîòÿ
âñå åùå ìàëî ïîíÿòíîãî ïðèíöèïà çàïðåòà Ïàóëè, ñîãëàñíî êîòîðîìó,
ýëåêòðîíû êîððåëèðóþò äðóã ñ äðóãîì â ñèíãëåòíîì ñîñòîÿíèè, êîãäà
íàõîäÿòñÿ íà îäíîé îðáèòàëè, áåç êàêîé ëèáî îáìåííîé ýíåðãèè, ïîýòîìó
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ýòîò ïðîöåññ íàõîäèòñÿ âíå îïèñàòåëüíûõ ñïîñîáíîñòåé êâàíòîâîé ìåõà-
íèêè è êâàíòîâîé õèìèè.

5) Èçîýëåêòðîíèóì ñîãëàñóåòñÿ ñ ñóùåñòâóþùèìè, êàê èçâåñòíî, ýëåê-
òðîííûìè ïàðàìè îòâåòñòâåííûìè çà ñâåðõïðîâîäèìîñòü, êîòîðûå ñâÿ-
çàíû äðóã ñ äðóãîì òàê ñèëüíî, ÷òî ñîâìåñòíî òóíåëëèðóþò ñêâîçü ïî-
òåíöèàëüíûé áàðüåð.

6) Èçîýëåêòðîíèóì îáåñïå÷èâàåò êîëè÷åñòâåííóþ ìîäåëü äëÿ îáúÿñ-
íåíèÿ ýëåêòðîííûõ êîððåëÿöèé. Âìåñòî ñëîæíîãî "ýëåêòðîííîãî òàíöà"
îïèñûâàåìîãî âîçáóæäåíèÿìè ñ ïîëîæèòåëüíîé ýíåðãèåé, èçîõèìè÷åñêîå
îáúÿñíåíèå ñîñòîèò â òîì, ÷òî ýëåêòðîíû ýíåðãåòè÷åñêè íàõîäÿòñÿ âíå
ãîðèçîíòà ïðèòÿãèâàþùåãî ïîòåíöèàëà ñîãëàñíî ïåðåêðûòèþ èõ âîëíî-
âûõ ôóíêöèé âäàëè îò êðèòè÷åñêîãî ïîðîãà àäðîííîãî ãîðèçîíòà.

7) Èçîýëåêòðîíèóì ñîãëàñóåòñÿ ñ "êóëîíîâñêîé äûðîé" èçó÷åííîé Áîé-
äîì è Éè [35], êàê íàéäåíî èç âûäåëåíèÿ òî÷íûõ ÿâíî-ñêîððåëèðîâàííûõ
âîëíîâûõ ôóíêöèé èç âîëíîâûõ ôóíêöèé ñàìîñîãëàñîâàííûõ ïîëåé. Â
íàøèõ èññëåäîâàíèÿõ, "êóëîíîâñêàÿ äûðà" ðå-èíòåðïðåòèðóåòñÿ êàê "àä-
ðîííàÿ äûðà".

8) Èçîýëåêòðîíèóì íàõîäèòñÿ òàêæå â ñîãëàñèè ñ "áèïîëÿðîíîì", âû-
÷èñëåííûì äëÿ àíèîííûõ âàêàíñèé â KCl Ôîéñîì, Ñåëëîíè, Ïàðèíåëëî
è Êàðîì [36], è áèïîëÿðîííûì ñïåêòðîì ïðåäñòàâëåííûì Êñèà è Áëþì-
ôèëäîì [37].

9) Èçîýëåêòðîíèóì ïîçâîëÿåò ïîâûñèòü ñêîðîñòü êîìïüþòåðíûõ ðàñ-
÷åòîâ, ïî ñêðîìíîé îöåíêå, ïî êðàéíåé ìåðå â 1000 ðàç è ïðåäîòâðàùàåò
íåâåðíîå ïðåäñêàçàíèå î ôåððîìàãíåòèçìå âñåõ ìîëåêóë (ñì. Ãëàâó 7).

Êðîìå òîãî, äðóãèì çàìå÷àòåëüíûì ðåçóëüòàòîì ýòîãî èññëåäîâàíèÿ
ÿâëÿåòñÿ òî, ÷òî çíà÷åíèå ðàäèóñà èçîýëåêòðîíèóìà, 0.69 × 10−10 ñì,
âû÷èñëåííîå ÷åðåç äèíàìè÷åñêèå óðàâíåíèÿ â Ðàçäåëå 4.3, áûëî ïîëíî-
ñòüþ ïîäòâåðæäåíî íåçàâèñèìûìè âû÷èñëåíèÿìè ïðîâåäåííûìè â Ðàç-
äåëàõ 4.6 è 4.7, ÷åðåç ãàóññîâñêèé áàçèñíûé íàáîð âûòÿíóòûõ ôóíêöèé,
äàþùèìè 0.00671 �A.

Ìû äîëæíû òàêæå îòìåòèòü ïðåäâàðèòåëüíûå, íî óæå íåïîñðåäñòâåí-
íûå ýêñïåðèìåíòàëüíûå ïîäòâåðæäåíèÿ èçîýëåêòðîíèóìà, ïðåäëàãàåìûå
ïðîäîëæàþùèìèñÿ ýêñïåðèìåíòàìè ïî âûáèâàíèþ ôîòîíàìè âàëåíòíûõ
ýëåêòðîíîâ â ãåëèè, îòìå÷àþùèõ òîò ôàêò, ÷òî ýëåêòðîíû âûëåòàþò â
ïàðàõ [38]. Èññëåäîâàíèÿ ýòîé ìîíîãðàôèè îïðàâäûâàþò ñèñòåìàòè÷å-
ñêîå ïðîâåäåíèå ýòèõ ýêñïåðèìåíòîâ ñïåöèàëüíî äëÿ ìîëåêóëû âîäîðîäà
è ýêñïåðèìåíòàëüíîå ðåøåíèå âîïðîñà î òîì, èñïóñêàþòñÿ ëè ýëåêòðîíû
â èçîëèðîâàííîé ôîðìå èëè â ïàðàõ, âêëþ÷àÿ îòíîñèòåëüíûé ïðîöåíòàæ
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îáåèõ ýìèññèé. Åñëè îáíàðóæèòñÿ ïîðîã äåçèíòåãðàöèè èçîýëåêòðîíèó-
ìà, ïðåäëîæåííûå ýêñïåðèìåíòû ìîãóò äàòü ÿñíîå îêîí÷àòåëüíîå äîêà-
çàòåëüñòâî ñóùåñòâîâàíèÿ èçîýëåêòðîíèóìà.

Ìû äîëæíû, íàêîíåö îòìåòèòü, ÷òî âîñïðîèçâåäåíèå ýíåðãèè ñâÿçè
è äðóãèõ õàðàêòåðèñòèê ìîëåêóëû âîäîðîäà ñ òî÷íîñòüþ äî ñåäüìîãî
ïîðÿäêà, âïåðâûå äîñòèãíóòîå â ðàáîòå [5], ñîñòàâëÿåò ñèëüíûå ýêñïåðè-
ìåíòàëüíûå äàííûå äëÿ ïðèçíàíèÿ íåäîñòàòî÷íîñòè êâàíòîâîé ìåõàíèêè
è ïðèãîäíîñòè ïîêðûâàþùåé àäðîííîé ìåõàíèêè äëÿ âîñïðîèçâåäåíèÿ
íåëèíåéíûõ, íåëîêàëüíûõ è íåïîòåíöèàëüíûõ, è ïîýòîìó, íåãàìèëüòîíî-
âûõ è íåóíèòàðíûõ ýôôåêòîâ ñîãëàñíî ïåðåêðûòèþ "ïðîòÿæåííûõ âîë-
íîâûõ ïàêåòîâ" ýëåêòðîíîâ ñ "òî÷å÷íîé çàðÿäîâîé ñòðóêòóðîé".

Î÷åâèäíî, ÷òî âñå âûøåïðèâåäåííûå ðåçóëüòàòû îáåñïå÷èâàþò íà-
ó÷íóþ äîñòîâåðíîñòü èçîýëåêòðîíèóìà, ñâÿçàííîé ñ íèì èçîõèìè÷åñêîé
ìîäåëè ìîëåêóëÿðíûõ ñâÿçåé è ëåæàùåé â åå îñíîâå àäðîííîé õèìèè è
äîñòàòî÷íû äëÿ îïðàâäàíèÿ ñèñòåìàòè÷åñêèõ òåîðåòè÷åñêèõ è ýêñïåðè-
ìåíòàëüíûõ èññëåäîâàíèé.

Êàê ïîêàçàíî â Ãëàâå 7, âàæíîé ÷åðòîé ïðåäëîæåííîé íîâîé èçîõè-
ìèè ÿâëÿåòñÿ íå òîëüêî âîçìîæíîñòü îáåñïå÷åíèÿ òî÷íûõ âîñïðîèçâå-
äåíèé ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ çà êîðîòêîå êîìïüþòåðíîå âðåìÿ, íî
òàêæå âîçìîæíîñòü ïðåäñêàçûâàòü è êîëè÷åñòâåííî òðàêòîâàòü íîâûå
ïðîìûøëåííûå ïðèëîæåíèÿ.

Äîïîëíåíèå 4.A Èçîõèìè÷åñêèå ðàñ÷åòû ìî-

ëåêóëû H2 êàê ñèñòåìû òðåõ òåë

Ýòî äîïîëíåíèå ñîäåðæèò ðåçóëüòàòû êîìïüþòåðíûõ ðàñ÷åòîâ ïðî-
âåäåííûõ â ðàáîòå [5] äëÿ ìîëåêóëû âîäîðîäà êàê îãðàíè÷åííîé ìîäåëè
òðåõ òåë ñîãëàñíî èçîõèìèè, (4.35), ïîêàçûâàþùèå òî÷íîå âîñïðîèçâåäå-
íèå ýíåðãèè ñâÿçè. Ðàñ÷åòû îñíîâàíû íà èçîýëåêòðîíèóìå êàê èìåþùåì
õàðàêòåðèñòèêè (4.25).

Ïðîãðàììà äëÿ áîëüøèõ ìîëåêóë îñíîâàííàÿ íà ãàóññîâñêèõ

âûòÿíóòûõ ôóíêöèÿõ

àâòîðû: Ä. Øèëëàäè è Ñ. Áîëäóèí

Ðè÷ìîíä, Âèðäæèíèÿ 1978-1997

3 BODY H2 (Ýëåêòðîíèóì)
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ipear = 1, dt = 0.0, tk = 0.0, imd = 0, ntime = 60, mul = 1, iqd = 0,
icor = 3, mdtim = 0, idb = 0.

ELECTRONIUM-PAIR CALCULATION

Atomic Core Nuclear Coordinates
X Y Z

1. 0.000000 0.000000 0.000000
Z1s = 6.103 Z2s = 24.350 Z2p = 24.350
Z3s = 16.230 Z3p = 16.230 Z3d = -16.200
Z4p = 12.180 Z4f = 12.180

1. 0.000000 0.000000 0.259200
Z1s = 6.103 Z2s = 24.350 Z2p = 24.350
Z4p = 12.180 Z4f = 12.18O Z3d = -16.200

Basis Size = 50 and Number of Spheres = 142 for 2 Electrons.

Distance Matrix in Angstr�oms:

H H
H 0.00000 0.13716
H 0.13716 0.00000

A-B-C Arcs in Degrees for 2 Atoms.
The Center of Mass is at Xm = 0.000000, Ym = 0.000000, Zm = 0.129600.

One-Electron Energy Levels:
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E( 1) = -11.473116428176 E(26) = 28.974399759209
E( 2) = -4.103304982059 E(27) = 28.974400079775
E( 3) = -1.621066945385 E(28) = 31.002613061833
E( 4) = -1.621066909587 E(29) = 31.002614578175
E( 5) = 0.735166320188 E(30) = 35.201145239721
E( 6) = 3.760295564718 E(31) = 38.003259639003
E( 7) = 3.760295673022 E(32) = 44.948398097510
E( 8) = 4.206194459198 E(33) = 44.94839B118458
E( 9) = 4.813241859203 E(34) = 52.259825531212
E(10) = 11.2330B0571453 E(35) = 57.732587951875
E(11) = 15.70B645318078 E(36) = 57.732589021798
E(12) = 15.708645469273 E(37) = 68.743644612501
E(13) = 18.535761604401 E(38) = 68.743644649428
E(14) = 18.535761951543 E(39) = 73.195648957615
E(15) = 19.329445299735 E(40) = 79.303486379907
E(16) = 19.329445306194 E(41) = 85.865499885249
E(17) = 19.644048052034 E(42) = 85.865531919077
E(18) = 24.002368034839 E(43) = 127.196518644932
E(19) = 24.002368621986 E(45) = 130.602186113463
E(20) = 24.076849036707 E(46) = 130.602190550265
E(21) = 24.076853269415 E(47) = 137.484863078186
E(22) = 24.574406183060 E(48) = 158.452350229845
E(23) = 26.836031180463 E(49) = 205.158233049979
E(25) = 27.860752485358 E(50) = 446.152984041077

epair Energy = -7.615091736818.

Äîïîëíåíèå 4.B Èçîõèìè÷åñêèå ðàñ÷åòû ìî-

ëåêóëû H2 êàê ñèñòåìû ÷åòûðåõ òåë

Â ýòîì äîïîëíåíèè ìû ïðåäñòàâëÿåì ðåçóëüòàòû êîìïüþòåðíûõ ðàñ-
÷åòîâ ïðîâåäåííûõ â ðàáîòå [5] äëÿ ìîëåêóëû âîäîðîäà êàê ñèñòåìû ÷å-
òûðåõ òåë, (4.33), ñîãëàñíî èçîõèìèè ñ èñïîëüçîâàíèåì òîëüêî 6G-1s îð-
áèòàëåé äëÿ êðàòêîñòè. Âû÷èñëåíèÿ òàêæå áàçèðóþòñÿ íà õàðàêòåðèñòè-
êàõ èçîýëåêòðîíèóìà â (4.25). Îòìåòèì, âíîâü, òî÷íîå âîñïðîèçâåäåíèå
ýíåðãèè ñâÿçè −1.174447 õàðòðè.
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Ïðîãðàììà äëÿ áîëüøèõ ìîëåêóë îñíîâàííàÿ íà ãàóññîâñêèõ

âûòÿíóòûõ ôóíêöèÿõ

àâòîðû: Ä. Øèëëàäè è Ñ. Áîëäâèí

Ãîñóäàðñòâåííûé óíèâåðñèòåò Âèðäæèíèè

Ðè÷ìîíä, Âèðäæèíèÿ

1978-1997

Test of SASLOBE on H2

SANTILLI-RADIUS = 0.01184470000000.
Cutoff = (A/r)*(exp(-alp*r*r)), A = 0.20E+01, alp = 0.49405731E+04.

Atomic Core Nuclear Coordinates
X Y Z

1. 0.000000 0.000000 0.000000
Z1s = 1.200 Z2s = 0.000 Z2p = 0.000
Z3s = 0.000 Z3p = 0.000 Z3d = 0.000
Z4p = 0.000 Z4f = 0.000

1. 0.000000 0.000000 1.401100
Z1s = 1.200 Z2s = 0.000 Z2p = 0.000
Z3s = 0.000 Z3p = 0.000 Z3d = 0.000
Z4p = 0.000 Z4f = 0.000

Basis Size = 2 and Number of Spheres = 12 for 2 Electrons.

Distance Matrix in Angstr�oms:

H H
H 0.00000 0.74143
H 0.74143 0.00000

The center of Mass is at: Xm = 0.000000, Ym = 0.000000, Zm = 0.700550.

Spherical Gaussian Basis Set:
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No. 1 alpha = 0.944598E+03 at X = 0.0000 Y = 0.0000 Z = 0.0000 a.u.
No. 2 alpha = 0.934768E+02 at X = 0.0000 Y = 0.0000 Z = 0.0000 a.u.
No. 3 alpha = 0.798123E+01 at X = 0.0000 Y = 0.0000 Z = 0.0000 a.u.
No. 4 alpha = 0.519961E+01 at X = 0.0000 Y = 0.0000 Z = 0.0000 a.u.
No. 5 alpha = 0.235477E+00 at X = 0.0000 Y = 0.0000 Z = 0.0000 a.u.
No. 6 alpha = 0.954756E+00 at X = 0.0000 Y = 0.0000 Z = 0.0000 a.u.
No. 7 alpha = 0.1944598E+03 at X = 0.0000 Y = 0.0000 Z = 1.4011 a.u.
No. 8 alpha = 0.7934768E+02 at X = 0.0000 Y = 0.0000 Z = 1.4011 a.u.
No. 9 alpha = 0.40798123E+01 at X = 0.0000 Y = 0.0000 Z = 1.4011 a.u.
No. 10 alpha = 0.11519961E+01 at X = 0.0000 Y = 0.0000 Z = 1.4011 a.u.
No. 11 alpha = 0.37235477E+00 at X = 0.0000 Y = 0.0000 2 = 1.4011 a.u.
No. 12 alpha = 0.12954756E+00 at X = 0.0000 Y = 0.0000 Z = 1.4011 a.u.

Contracted Orbital No. 1:
0.051420*(1), 0.094904*(2), 0.154071*(3), 0.203148*(4), 0.169063*(5), 0.045667*(6).
Contracted Orbital No.2:
0.051420*(7), 0.094904*(8), 0.154071*( 9), 0.203148*(10), 0.169063*(11),
0.045667*(12).

***** Nuclear Repulsion Energy in au = 0.71372493041182. *****

Overlap Matrix:

# at-orb 1 2
1 H 1s 1.000 0.674
2 H 1s 0.674 1.000

S(-1/2) Matrix:

# at-orb 1 2
1 H 1s 1.263 -0.490
2 H 1s -0.490 1.263

H-Core Matrix:

# at-orb 1 2
1 H 1s -1.127 -0.965
2 H 1s -0.965 -1.127

Initial-Guess-Eigenvectors by Column:
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# at-orb 1 2
1 H 1s 0.546 1.239
2 H 1s 0.546 -1.239

One-Electron Energy Levels: E(1) = -1.249428797385, E(2) = -0.499825553916.

(1,1/1,1) = 0.75003658795676
minus (1,1/1,1) = 0.08506647783478
total (1,1/1,1) = 0.66497011012199

(1,1/1,2) = 0.44259146066210
minus (1,1/1,2) = 0.02960554295227
total (1,1/1,2) = 0.41298591770983

(1,1/2,2) = 0.55987025041920
minus (1,1/2,2) = 0.01857331166211
total (1,1/2,2) = 0.54129693875709

(1,2/1,2) = 0.30238141375547
minus (1,2/1,2) = 0.01938180841827
total (1,2/1,2) = 0.28299960533720

(1,2/2,2) = 0.44259146066210
minus (1,2/2,2) = 0.02960554295227
total (1,2/2,2) = 0.41298591770983

(2,2/2,2) = 0.75003658795676
minus (2,2/2,2) = 0.08506647783478
total (2,2/2,2) = 0.66497011012199

Block No. 1 Transferred to Disk/Memory. The Two-Electron Integrals
Have Been Computed.
Electronic Energy = -1.88819368266525 a.u., Dif. = 1.8881936827,
Electronic Energy = -1.88819368266525 a.u., Dif. = 0.0000000000.
Energy Second Derivative = 0.00000000000000.

e1a = -2.499 e1b = -2.499
e2a = 0.611 e2b = 0.611 e2ab = 0.611

Iteration No. = 2, alpha = 0.950000.
Electronic Energy = -1.88819368266525 a.u., Dif. = 0.0000000000.
Total Energy = -1.17446875 a.u.
One-Electron Energy Levels: E(1) = -0.638764885280, E(2) = 0.561205833046

Reference State Orbitals for 1 Filled Orbitals by Column:
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# at-orb 1 2
1 H 1s 0.546 1.239
2 H 1s 0.546 -1.239

Dipole Moment Components in Debyes:
Dx = 0.0000000, Dy = 0.0000000, Dz = 0.0000000.
Resultant Dipole Moment in Debyes = 0.0000000.
Computed Atom Charges: Q(1) = 0.000, Q(2)= 0.000.
Orbital Charges: 1.000000, 1.000000.

Mulliken Overlap Populations:

# at-orb 1 2
1 H 1s 0.597 0.403
2 H 1s 0.403 0.597

Total Overlap Populations by Atom:

H H
H 0.597222 0.402778
H 0.402778 0.597222

Orthogonalized Molecular Orbitals by Column:

# at-orb 1 2
1 H 1s 0.422 2.172
2 H 1s 0.422 -2.172

Wiberg-Trindie Bond Indices:

# at-orb 1 2
1 H 1s 0.127 0.127
2 H 1s 0.127 0.127

Wiberg-Trindie Total Bond Indices by Atoms:

H H
H 0.127217 0.127217
H 0.127217 0.127217
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Ãëàâà 5

Èçîõèìè÷åñêàÿ ìîäåëü
ìîëåêóëû âîäû

5.1 Ââåäåíèå

Âîäà ÿâëÿåòñÿ ÷ðåçâû÷àéíî âàæíîé ñîñòàâëÿþùåé ïëàíåòû Çåìëÿ è
â áèîëîãè÷åñêîì, è â ãåîôèçè÷åñêîì ñìûñëå. Êàê ñëåäñòâèå, áûëè ïðîâå-
äåíû èñ÷åðïûâàþùèå èññëåäîâàíèÿ âîäû, íà÷èíàÿ ñ êîëè÷åñòâåííûõ èç-
ìåðåíèé, ñ âûäàþùèìèñÿ íàó÷íûìè äîñòèæåíèÿìè (ñì., íàïðèìåð, [1]).
Òåì íå ìåíåå, íåñìîòðÿ íà âñå óñèëèÿ, ìíîæåñòâî ôóíäàìåíòàëüíûõ âî-
ïðîñîâ ñâÿçàííûõ ñî ñòðóêòóðîé ìîëåêóëû âîäû âñå åùå îñòàþòñÿ îò-
êðûòûìè, íàïðèìåð, òàêèå êàê:

1) Ïîëíàÿ ýëåêòðîñòàòè÷åñêàÿ ñèëà ìåæäó àòîìíûìè ñîñòàâëÿþùè-
ìè ìîëåêóëû âîäû, â ïîëóêëàññè÷åñêîì ïðèáëèæåíèè, ðàâíà íóëþ, â òî
âðåìÿ êàê èñïîëüçóåìûå â íàñòîÿùåå âðåìÿ ñèëû (îáìåííûå, âàí-äåð-
âààëüñîâñêèå è äðóãèå [1]) èçâåñòíû â ÿäåðíîé ôèçèêå êàê "ñëàáûå", ïî-
ýòîìó èìååòñÿ íåäîñòàòîê â ïîëíîòå îáúÿñíåíèÿ "ñèëüíîé" ñâÿçè ìåæäó
ñîñòàâëÿþùèìè (ãäå ñëîâà "ñëàáûé" è "ñèëüíûé" íå îòíîñÿòñÿ, çäåñü è
â äàëüíåéøåì, ê ñîîòâåòñòâóþùèì âçàèìîäåéñòâèÿì â ôèçèêå ýëåìåí-
òàðíûõ ÷àñòèö). Äðóãèìè ñëîâàìè, âîñïðîèçâåäåíèå ÿäåðíîé ñòðóêòó-
ðû òðåáîâàëî ââåäåíèÿ "ñèëüíîé ÿäåðíîé ñèëû", òàê êàê ñèëà îáìåí-
íûõ, âàí-äåð-âààëüñîâñêèõ è äðóãèõ ñèë áûëà íåäîñòàòî÷íà. Îêàçàëîñü,
÷òî ñîâðåìåííûå ìîäåëè ìîëåêóëû âîäû íå èìåþò ýêâèâàëåíòà "ñèëüíîé
ÿäåðíîé ñèëû" äëÿ äîñòèæåíèÿ ïîëíîãî âîñïðîèçâåäåíèÿ ìîëåêóëÿðíûõ
ñòðóêòóð.
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2) Êâàíòîâàÿ õèìèÿ íå îáåñïå÷èâàåò ñòðîãîãî îáúÿñíåíèÿ ïðè÷èíû,
ïî÷åìó ìîëåêóëà âîäû èìååò òîëüêî äâà àòîìà âîäîðîäà. Ýòî ÿâëÿåòñÿ
î÷åâèäíûì ñëåäñòâèåì ïðèíÿòèÿ îáìåííûõ è äðóãîãî òèïà ñèë, êîòîðûå
áûëè ïîñòðîåíû â ÿäåðíîé ôèçèêå äëÿ ïðîèçâîëüíîãî ÷èñëà ñîñòàâëÿþ-
ùèõ, ÷åðòà, êîòîðàÿ î÷åâèäíî ñîõðàíÿåòñÿ âî âñåé ñâîåé ïîëíîòå â ìîëå-
êóëÿðíûõ ñòðóêòóðàõ.

3) Êâàíòîâàÿ õèìèÿ îêàçûâàåòñÿ íåñïîñîáíîé äîñòèãíóòü òî÷íîãî âîñ-
ïðîèçâåäåíèÿ ýíåðãèè ñâÿçè ìîëåêóëû âîäû ïðè ñòðîãîì ñîõðàíåíèè åå
îñíîâíûõ àêñèîì, òàêèõ êàê çàêîí Êóëîíà. Äåéñòâèòåëüíî, èñòîðè÷åñêèå
2% âñå åùå òåðÿþòñÿ, íåñìîòðÿ íà âñå óñèëèÿ ïðåäïðèíÿòûå â 20-ì âåêå.

4) Áîëåå òî÷íûå âîñïðîèçâåäåíèÿ áûëè äîñòèãíóòû íåäàâíî, íî òîëü-
êî ÷åðåç èñïîëüçîâàíèå ãàóññîâñêèõ ýêðàíèðîâàíèé êóëîíîâñêîãî çàêîíà,
êîòîðûå, îäíàêî, âûõîäÿò èç êëàññà ýêâèâàëåíòíîñòè êâàíòîâîé õèìèè,
òàê êàê îíè ñâÿçàíû ñ çàêîíîì Êóëîíà íåóíèòàðíûìè ïðåîáðàçîâàíèÿìè.

5) Êâàíòîâàÿ õèìèÿ íå ìîæåò îáåñïå÷èòü îñìûñëåííîãî âîñïðîèçâå-
äåíèÿ òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ñâîéñòâ âîäû. Äåéñòâèòåëüíî, çíà÷åíèå 2%
îøèáêè â âîñïðîèçâåäåíèè ýíåðãèè ñâÿçè ñîîòâåòñòâóþò îêîëî 950 Kcal/mole,
â òî âðåìÿ êàê ïðîñòûå òåðìîäèíàìè÷åñêèå ðåàêöèè òðåáóþò îêîëî 50
Kcal/mole. Ñëåäîâàòåëüíî, èñïîëüçîâàíèå êâàíòîâîé õèìèè â òåðìîäè-
íàìè÷åñêèõ ðàñ÷åòàõ ïîäðàçóìåâàëî áû îøèáêó â 20 ðàç áîëüøóþ ñàìîé
ðàññìàòðèâàåìîé âåëè÷èíû.

6) Êâàíòîâàÿ õèìèÿ îêàçûâàåòñÿ íåñïîñîáíîé äîñòèãíóòü òî÷íîãî âîñ-
ïðîèçâåäåíèÿ ýëåêòðè÷åñêèõ è ìàãíèòíûõ äèïîëüíûõ è ìóëüòèïîëüíûõ
ìîìåíòîâ ìîëåêóëû âîäû, ïðè÷åì äî òàêîé ñòåïåíè, ÷òî, âðåìåíàìè, ìî-
äåëè ïðèâîäÿò äàæå ê íåâåðíîìó çíàêó (ñì. íàïðèìåð, [1a], ñòð. 22). Ýòîò
íåäîñòàòîê îáû÷íî îáúÿñíÿþò íåäîñòàòî÷íîñòüþ ïðèíèìàåìîãî áàçèñà,
õîòÿ íå ñëåäóåò ââîäèòü äîïîëíèòåëüíûå ÷ëåíû áåç ãëóáîêîãî àíàëèçà.

7) Êîìïüþòåðíûå âû÷èñëåíèÿ â êâàíòîâîõèìè÷åñêèõ ðàñ÷åòàõ òðåáó-
þò ÷ðåçâû÷àéíî ìíîãî âðåìåíè. Ýòî ñâÿçàíî ñ ìåäëåííîé ñõîäèìîñòüþ
îáû÷íûõ êâàíòîâûõ ðÿäîâ è ñîõðàíÿåòñÿ ïî ñåé äåíü, íåñìîòðÿ íà âîç-
ðîñøèå ìîùíîñòè êîìïüþòåðîâ.

8) Êâàíòîâàÿ õèìèÿ îêàçûâàåòñÿ íåñïîñîáíîé îáúÿñíèòü "ýíåðãèþ
êîððåëÿöèè", êîòîðàÿ ñ÷èòàåòñÿ îòâåòñòâåííîé çà ïîòåðþ íåñêîëüêèõ
ïðîöåíòîâ â âîñïðîèçâåäåíèè ýíåðãèè ñâÿçè. Îðáèòàëüíûå òåîðèè õî-
ðîøî ðàáîòàþò íà êà÷åñòâåííîì è ïîëóýìïèðè÷åñêîì óðîâíÿõ, íî ïðî-
äîëæàþò ñòðàäàòü íåðàçðåøåííûìè ïðîáëåìàìè, òàêèìè êàê êîððåëÿ-
öèÿ ìåæäó ìíîãèìè ýëåêòðîíàìè, â ïðîòèâîïîëîæíîñòü òîìó ôàêòó, ÷òî
êîððåëÿöèè îñóùåñòâëÿþòñÿ äëÿ ýëåêòðîííûõ ïàð.
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9) Êâàíòîâàÿ õèìèÿ ïðåäñêàçûâàåò, ÷òî ìîëåêóëà âîäû ÿâëÿåòñÿ ôåð-
ðîìàãíåòèêîì, â äðàìàòè÷åñêîì ðàçíîãëàñèè ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàí-
íûìè. Ýòî ïðåäñêàçàíèå ÿâëÿåòñÿ ñëåäñòâèåì êâàíòîâîé ýëåêòðîäèíàìè-
êè, êîòîðàÿ óòâåðæäàåò, ÷òî âî âíåøíåì ìàãíèòíîì ïîëå, îðáèòû âà-
ëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ äîëæíû áûòü ïîëÿðèçîâàíû òàêèì îáðàçîì, ÷òîáû
èìåòü ïîëÿðíîñòü ïðîòèâîïîëîæíóþ âíåøíåìó îäíîðîäíîìó ïîëþ. Êàê
ýòî õîðîøî èçâåñòíî, îòäåëüíûå àòîìû ìîëåêóëû âîäû ñîõðàíÿþò ñâîþ
èíäèâèäóàëüíîñòü â ñîâðåìåííûõ ìîäåëÿõ õèìè÷åñêèõ ñâÿçåé. Êàê ðå-
çóëüòàò, êâàíòîâàÿ ýëåêòðîäèíàìèêà ïðåäñêàçûâàåò, ÷òî âñå âàëåíòíûå
ýëåêòðîíû îòäåëüíûõ àòîìîâ ìîëåêóëû âîäû ïðèîáðåòàþò îäèíàêîâóþ
ìàãíèòíóþ ïîëÿðèçàöèþ â äîñòàòî÷íî ñèëüíîì âíåøíåì ìàãíèòíîì ïî-
ëå, ÷òî ïðèâîäèò ê èõ îäíîâðåìåííîé ìàãíèòíîé ïîëÿðíîñòè Ñåâåð-Þã.

Â ÷àñòíîñòè, êîâàðíûìè ÿâëÿþòñÿ âàðèàöèîííûå ìåòîäû, òàê êàê îíè
ñîçäàþò âïå÷àòëåíèå äîñòèæåíèÿ òî÷íûõ âîñïðîèçâåäåíèé â êîíòåêñòå
êâàíòîâîé õèìèè, â òî âðåìÿ êàê ëåãêî äîêàçàòü, ÷òî ýòè ìåòîäû íå îò-
íîñÿòñÿ ê êâàíòîâîé õèìèè. Äëÿ íà÷àëà, ñòîïðîöåíòíîå âîñïðîèçâåäåíèå
ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ èìååò ìåñòî ïðè ââåäåíèè áîëüøîãî ÷èñëà
ýìïèðè÷åñêèõ ïàðàìåòðîâ, êîòîðûå íå èìåþò ôèçè÷åñêîãî èëè õèìè÷å-
ñêîãî ñìûñëà. Áîëåå òîãî, ëåãêî äîêàçàòü, ÷òî âàðèàöèîííûå ðåøåíèÿ
íå ìîãóò áûòü ðåøåíèÿìè êâàíòîâîõèìè÷åñêèõ óðàâíåíèé, òðèâèàëüíî,
ïîòîìó ÷òî ïåðâûå îáåñïå÷èâàþò 100% âîñïðîèçâåäåíèÿ, â òî âðåìÿ êàê
ïîñëåäíèå � íåò. Â äåéñòâèòåëüíîñòè, âñïîìîãàòåëüíûå ïàðàìåòðû, ââî-
äÿùèåñÿ â âàðèàöèîííûõ è äðóãèõ èñ÷èñëåíèÿõ, ÿâëÿþòñÿ ìåðàìè îò-
êëîíåíèé îò îñíîâíûõ àêñèîì êâàíòîâîé õèìèè.

Ïðè ïåðåõîäå îò ñòðóêòóðû ìîëåêóëû âîäû ê áîëåå îáùèì ìîëåêóëÿð-
íûì ñòðóêòóðàì, ÷èñëî îòêðûòûõ, ïðèíöèïèàëüíûõ, íåðàçðåøèìûõ ïðî-
áëåì âîçðàñòàåò. Íàïðèìåð, îáùåèçâåñòíî, ÷òî êâàíòîâàÿ õèìèÿ íåñïî-
ñîáíà îáåñïå÷èòü ñèñòåìàòè÷åñêóþ òåîðèþ æèäêîãî ñîñòîÿíèÿ âîîáùå,
íå ãîâîðÿ óæå î âîäå â ÷àñòíîñòè [1].

Îïÿòü æå, õèìè÷åñêèå ðåàêöèè, â îáùåì, íåîáðàòèìû, â òî âðåìÿ êàê
àêñèîìàòè÷åñêàÿ ñòðóêòóðà êâàíòîâîé õèìèè ÿâëÿåòñÿ ñòðîãî îáðàòè-
ìîé, òàê êàê òåîðèÿ ñòðîãî ãàìèëüòîíîâà è âñå èçâåñòíûå ïîòåíöèàëüíûå
ñèëû îáðàòèìû. Ýòè ðåçóëüòàòû ñîâåðøåííî íåïðèìèðèìû ìåæäó î÷åíü
àêñèîìàòè÷åñêîé ñòðóêòóðîé êâàíòîâîé õèìèè è õèìè÷åñêèìè ðåàêöèÿ-
ìè âîîáùå, è ñâÿçàííûìè ñ âîäîé â ÷àñòíîñòè. Äåéñòâèòåëüíî, àêñèîìà-
òè÷åñêè ñîãëàñîâàííîå âîñïðîèçâåäåíèå íåîáðàòèìîñòè ïîäðàçóìåâàþò
ýôôåêòû, êîòîðûå ïðîñòî íåâåðîÿòíû äëÿ êâàíòîâîé õèìèè, î÷åâèäíî
ïîòîìó, ÷òî îíè âûõîäÿò çà ðàìêè åå ñòðóêòóðû.



250 Ãëàâà 5. ÈÇÎÕÈÌÈ×ÅÑÊÀß ÌÎÄÅËÜ ÌÎËÅÊÓËÛ ÂÎÄÛ

Ïðè ðàññìîòðåíèè âîäû, êàê ñîñòàâëÿþùåé áèîëîãè÷åñêèõ îðãàíèç-
ìîâ, îãðàíè÷åíèÿ êâàíòîâîé õèìèè äîñòèãàþò ñâîåé âåðøèíû. Äåéñòâè-
òåëüíî, áèîëîãè÷åñêèå ñòðóêòóðû (òàêèå êàê ñîòû) íå òîëüêî íåîáðàòèìû
(òàê îíè ðàñòóò, ñòàðåþò è óìèðàþò), íî è èìåþò òàêóþ ñëîæíóþ ñòðóê-
òóðó, ÷òî òðåáóþò ìíîãîçíà÷íûõ òåîðèé (èçâåñòíûõ òàêæå â ìàòåìàòèêå,
êàê ãèïåðñòðóêòóðû). Îæèäàíèå, ÷òî êâàíòîâàÿ õèìèÿ, ñ åå îáðàòèìîé
è îäíîçíà÷íîé ñòðóêòóðîé, ñìîæåò ýôôåêòèâíî âîñïðîèçâîäèòü áèîëî-
ãè÷åñêèå ñèñòåìû è èõ ýâîëþöèþ âûõîäèò çà ðàìêè íàóêè.

Â âèäó âûøåïåðå÷èñëåííûõ ìíîãèõ è ïðèíöèïèàëüíûõ îãðàíè÷åíèé,
â ïðåäûäóùèõ ðàáîòàõ [2], Ñàíòèëëè è äðóãèå ó÷åíûå ñêîíñòðóèðîâà-
ëè ïîêðûòèå êâàíòîâîé ìåõàíèêè, ïîä íàçâàíèåì "àäðîííàÿ ìåõàíèêà"
(Ðàçäåë 1.8). Ïî êîíöåïöèè è êîíñòðóêöèè, êâàíòîâàÿ è àäðîííàÿ ìå-
õàíèêè ñîâïàäàþò âñþäó, èñêëþ÷àÿ îáëàñòè ìàëåíüêîé ñôåðû ðàäèóñà
ïîðÿäêà 1 ôì (= 10−13 ñì), íàçûâàåìîé àäðîííûì ãîðèçîíòîì, âíóòðè
êîòîðîé (òîëüêî) ïðîÿâëÿåò ñåáÿ ðàñøèðåíèå òåîðèè.

Àäðîííàÿ ìåõàíèêà, â êîíöå êîíöîâ, ïðèøëà ê ôîðìå "çàâåðøåíèÿ"
êâàíòîâîé ìåõàíèêè, âî ìíîãîì â ñîîòâåòñòâèè ñ èñòîðè÷åñêèì àðãó-
ìåíòîì Ýéíøòåéíà-Ïîäîëüñêîãî-Ðîçåíà, õîòÿ ýòî áûëî äîñòèãíóòî ÷åðåç
äîáàâëåíèå êîíòàêòíûõ, íåãàìèëüòîíîâûõ, íåëèíåéíûõ, íåëîêàëüíûõ è
íåïîòåíöèàëüíûõ ñèë, îáóñëîâëåííûõ ãëóáîêèì ïåðåêðûòèåì âîëíîâûõ
ïàêåòîâ ÷àñòèö.

Íà áîëåå òåõíè÷åñêèõ îñíîâàíèÿõ, àäðîííàÿ ìåõàíèêà áàçèðóåòñÿ íà
íîâûõ ìàòåìàòèêàõ, íàçûâàåìûõ èçî-, ãåíî- è ãèïåð-ìàòåìàòèêîé [2c]
(ñì. Ãëàâó 2) äëÿ õàðàêòåðèñòèê îáðàòèìûõ, íåîáðàòèìûõ è ìíîãîçíà÷-
íûõ ñèñòåì, ñîîòâåòñòâåííî, êîòîðûå îáëàäàþò ÷åðòàìè íå âîñïðîèçâî-
äèìûìè ÷åðåç ãàìèëüòîíèàí.

Ýòè íîâûå ìàòåìàòèêè õàðàêòåðèçóþòñÿ ïðîãðåññèâíûìè îáîáùåíè-
ÿìè òðèâèàëüíîé åäèíèöû I êâàíòîâîé ìåõàíèêè äî îáîáùåííûõ åäèíèö
Î ýðìèòîâîãî îäíîçíà÷íîãî, íåýðìèòîâîãî îäíîçíà÷íîãî è íåýðìèòîâîãî
ìíîãîçíà÷íîãî õàðàêòåðà, ñîîòâåòñòâåííî, âïåðâûå ïðåäëîæåíû Ñàíòèë-
ëè â 1978 ã. [2],

I → Î = Î†, I → Î 	= Î†, I →{Î} = {Î1, Î2, Î3, ...} 	= {Î}†. (5.1)

Íîâûå ìàòåìàòèêè ïîÿâëÿþòñÿ ñ ïîìîùüþ ðåêîíñòðóêöèè îáû÷íîé
ìàòåìàòèêè êâàíòîâîé ìåõàíèêè òàêèì îáðàçîì, ÷òîáû äîïóñòèòü Î, à íå
I, êàê êîððåêòíóþ ëåâóþ è ïðàâóþ åäèíèöó íà âñåõ óðîâíÿõ.

Èçî-, ãåíî- è ãèïåð-ìàòåìàòèêà õàðàêòåðèçóþò ñîîòâåòñòâóþùèå âåò-
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âè àäðîííîé ìåõàíèêè, íàçûâàåìûå èçî-, ãåíî- è ãèïåð-ìåõàíèêà, êîòî-
ðûå áûëè ñêîíñòðóèðîâàíû äëÿ ñîîòâåòñòâóþùèõ âîñïðîèçâåäåíèé:

1) çàìêíóòî-èçîëèðîâàííûõ, îáðàòèìûõ, îäíîçíà÷íûõ ñèñòåì ñ ãà-
ìèëüòîíîâûìè è íåãàìèëüòîíîâûìè âíóòðåííèìè ñèëàìè;

2) îòêðûòî-íåêîíñåðâàòèâíûõ, íåîáðàòèìûõ, îäíîçíà÷íûõ ñèñòåì ñ
íåîòáðàñûâàåìûìè âçàèìîäåéñòâèÿìè ñ âíåøíèìè ñèñòåìàìè; è

3) îòêðûòî-íåêîíñåðâàòèâíûõ, íåîáðàòèìûõ, ìíîãîçíà÷íûõ ñèñòåì
ïðîèçâîëüíîé ñòðóêòóðû.

Âïîñëåäñòâèè, Àíèìàëó è Ñàíòèëëè [6] ñêîíñòðóèðîâàëè àäðîííóþ
ñâåðõïðîâîäèìîñòü, ñ ñîîòâåòñòâóþùèìè èçî-, ãåíî- è ãèïåð-âåòâüþ (Ðàç-
äåë 1.9) äëÿ âîñïðîèçâåäåíèÿ ñòðóêòóðû (íå àíñàìáëÿ) êóïåðîâñêèõ ïàð,
ïóòåì, íàõîäÿùèìñÿ â çàìå÷àòåëüíîì ñîîòâåòñòâèè ñ ýêñïåðèìåíòàëüíû-
ìè äàííûìè.

Â 1999 ã., Ñàíòèëëè è Øèëëàäè [3a] ñêîíñòðóèðîâàëè àäðîííóþ õè-
ìèþ (Ãëàâà 3), ñ ñîîòâåòñòâóþùèìè âåòâÿìè, íàçûâàåìûìè èçî-, ãåíî-
è ãèïåðõèìèÿ. Òàê êàê ìîëåêóëû ðàññìàòðèâàþòñÿ èçîëèðîâàííûìè îò
îñòàëüíîé Âñåëåííîé è îáðàòèìû âî âðåìåíè, îíè èçó÷àþòñÿ ÷åðåç èçî-
õèìèþ.

Ñàíòèëëè è Øèëëàäè [3a] ñêîíñòðóèðîâàëè òàêæå íîâóþ èçîõèìè÷å-
ñêóþ ìîäåëü ìîëåêóëû âîäîðîäà (Ãëàâà 4), îñíîâàííóþ íà ïðåäïîëîæå-
íèè, ÷òî ïàðû âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ îò ðàçëè÷íûõ àòîìîâ ñîåäèíÿþòñÿ
äðóã ñ äðóãîì â ñèíãëåòíîå êâàçè-÷àñòè÷íîå ñîñòîÿíèå, íàçûâàåìîå èçî-
ýëåêòðîíèóìîì.

Êàê ïîêàçàíî â Ãëàâå 4, áûëî äîêàçàíî, ÷òî íîâàÿ ìîäåëü ðàçðåøàåò
ïî êðàéíåé ìåðå ãëàâíûå íåäîñòàòêè êâàíòîâîõèìè÷åñêîé ìîäåëè ìîëå-
êóëû âîäîðîäà, íàïðèìåð: îáúÿñíÿåò, ïî÷åìó ìîëåêóëà èìååò òîëüêî äâà
H-àòîìà; âîñïðîèçâîäèò ýíåðãèþ ñâÿçè ñ òî÷íîñòüþ äî ñåäüìîãî ïîðÿäêà;
ïîçâîëÿåò óñêîðèòü êîìïüþòåðíûå âû÷èñëåíèÿ ïî êðàéíåé ìåðå â 1000
ðàç ïî îòíîøåíèþ ê òåì æå âû÷èñëåíèÿì â êâàíòîâîé õèìèè; è äàåò
äðóãèå ïðåèìóùåñòâà.

Ãëàâíîé òåìîé ýòîé ãëàâû ÿâëÿåòñÿ èçó÷åíèå íîâîé èçîõèìè÷åñêîé
ìîäåëè ìîëåêóëû âîäû, âïåðâûå ïðåäëîæåííîé Ñàíòèëëè è Øèëëàäè â
ðàáîòå [3b], ÷åðåç àêêóðàòíîå ðàñøèðåíèå ðåçóëüòàòîâ, ïîëó÷åííûõ äëÿ
ìîëåêóëû âîäîðîäà.

Ãëàâíîå ïðåäïîëîæåíèå çàêëþ÷àåòñÿ â òîì, ÷òî êîãäà âàëåíòíûå ýëåê-
òðîíû ìîëåêóëû âîäû ñâÿçûâàþòñÿ äðóã ñ äðóãîì â ñèíãëåòíûå ïàðû, â
ñîîòâåòñòâèè ñ ïðèíöèïîì çàïðåòà Ïàóëè, ïîÿâëÿþòñÿ íîâûå âçàèìîäåé-
ñòâèÿ, ÷üÿ ñòðóêòóðà íå îñòàâëÿåò íèêàêîé íàäåæäû íà âîñïðîèçâåäåíèå
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÷åðåç êâàíòîâóþ ìåõàíèêó èëè êâàíòîâóþ õèìèþ, òðèâèàëüíî, èç-çà åå
íåãàìèëüòîíîâîñòè.

Â ÷àñòíîñòè, íîâûå âçàèìîäåéñòâèÿ ÿâëÿþòñÿ ñèëüíî ïðèòÿãèâàþùèìè,�
ýòèì âïåðâûå ââîäèòñÿ ìîëåêóëÿðíàÿ ñâÿçü äîñòàòî÷íî "ñèëüíàÿ" ÷òîáû
âîñïðîèçâîäèòü äåéñòâèòåëüíîñòü. Ýòà è äðóãèå ÷åðòû ìîäåëè, òàêèå êàê
ñóùåñòâîâàíèå òîëüêî ïàðíûõ ñâÿçåé, óñòðàíÿþò âñå íåäîñòàòêè 1)�9)
îòìå÷åííûå ðàíåå, êàê ìû óâèäèì â äàëüíåéøåì.

Â ýòèõ ââîäíûõ ñòðîêàõ, ïîçâîëüòå íàïîìíèòü, ÷òî ãëàâíàÿ ôóíêöèÿ
èçîåäèíèöû Î (çäåñü è â äàëüíåéøåì ïðèíèìàåìàÿ êàê ýðìèòîâà, îäíî-
çíà÷íàÿ è ïîëîæèòåëüíî îïðåäåëåííàÿ) îòâå÷àåò çà âîñïðîèçâåäåíèå âñåõ
âçàèìîäåéñòâèé, õàðàêòåðèñòèê è ýôôåêòîâ íàõîäÿùèõñÿ âíå âîñïðîèç-
âîäÿùèõ âîçìîæíîñòåé ãàìèëüòîíèàíà. ×òî âêëþ÷àåò â ñåáÿ âîñïðîèçâå-
äåíèå êîíòàêòíûõ, íåïîòåíöèàëüíûõ è íåãàìèëüòîíîâûõ âçàèìîäåéñòâèé
ïðè ãëóáîêîì ïåðåêðûòèè âîëíîâûõ ïàêåòîâ âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ.

Ïîìíÿ î òîì, ÷òî ÿâëÿåòñÿ ëè åäèíèöà îáû÷íîé èëè îáîáùåííîé,
îíà ôóíäàìåíòàëüíûé èíâàðèàíò ëþáîé òåîðèè, è âîñïðîèçâåäåíèå íî-
âûõ âçàèìîäåéñòâèé ÷åðåç îáîáùåííóþ åäèíèöó ãàðàíòèðóåò èíâàðèàíò-
íîñòü, òî åñòü, ïðåäñêàçàíèå òåõ æå ÷èñåë äëÿ òåõ æå âåëè÷èí è ïðè òåõ
æå óñëîâèÿõ, íî äëÿ ðàçëè÷íûõ ìîìåíòîâ âðåìåíè.

Âîñïðîèçâåäåíèå íåãàìèëüòîíîâûõ ýôôåêòîâ ÷åðåç âåëè÷èíû èíûå,
÷åì îáîáùåííàÿ åäèíèöà, âïîëíå äîïóñêàåòñÿ, ïðè óñëîâèè, ÷òî îíè îá-
ëàäàþò îòìå÷åííîé èíâàðèàíòíîñòüþ, ÷òî íåîáõîäèìî äëÿ èçáåæàíèÿ
êàòàñòðîôè÷åñêèõ íåñîãëàñîâàííîñòåé Ðàçäåëà 1.7.

Ñàìûì ôóíäàìåíòàëüíûì ìàòåìàòè÷åñêèì, ôèçè÷åñêèì è õèìè÷å-
ñêèì ïîíÿòèåì íîâîé ìîäåëè ñòðóêòóðû ìîëåêóëû âîäû, èçó÷àåìîé â
ýòîé Ãëàâå, ÿâëÿåòñÿ, ñëåäîâàòåëüíî, îáîáùåíèå òðèâèàëüíîé åäèíèöû
+1 ñîâðåìåííûõ ìîäåëåé äî èçîåäèíèöû.

Íà ïðàãìàòè÷íîé îñíîâå, èçîõèìèÿ ìîæåò áûòü ëåãêî ñêîíñòðóèðî-
âàíà ÷åðåç ïîñëåäîâàòåëüíîå ïðèìåíåíèå íåóíèòàðíîãî ïðåîáðàçîâàíèÿ

Î = 1/T̂ = U ×U† > 0, (5.2)

êî âñåì àñïåêòàì êâàíòîâîé õèìèè (Ðàçäåë 3.6). Â ÷àñòíîñòè, ìû ïðè-
ìåì, ÷òî âûøåïðèâåäåííàÿ åäèíèöà ïåðåêðûâàåò îáû÷íóþ åäèíèöó âíå
àäðîííîãî ãîðèçîíòà, è åå ñðåäíåå çíà÷åíèå ìíîãî áîëüøå 1,

lim
r�1ôì

Î = I. (5.3a)

|Î| � 1. (5.3b)
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Ïðåäïîëîæåíèå (5.3a) áóäåò îáåñïå÷èâàòü ñîâìåñòèìîñòü îáîáùåííîé äèñ-
öèïëèíû, äëÿ ñâÿçè âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ, ñ êâàíòîâîé ìåõàíèêîé, äëÿ
ñòðóêòóðû îòäåëüíûõ àòîìîâ ñîñòàâëÿþùèõ ìîëåêóëó âîäû. Ïðåäïîëî-
æåíèå (5.3b) áóäåò îáåñïå÷èâàòü ñõîäèìîñòü ïåðòóðáàòèâíûõ ðàñøèðå-
íèé è äðóãèå ñâîéñòâà.

Â çàêëþ÷åíèå, íîâàÿ èçîõèìè÷åñêàÿ ìîäåëü ìîëåêóëû âîäû [3b], èçó-
÷åííàÿ â ýòîé ãëàâå, ìîæåò áûòü ñêîíñòðóèðîâàíà ÷åðåç ñëåäóþùèå øà-
ãè:

1) Âûáîð íåóíèòàðíîãî ïðåîáðàçîâàíèÿ â ñîîòâåòñòâèè ñ ïðàâèëàìè
(5.2) è (5.3), êîòîðîå âîñïðîèçâîäèò êîíòàêòíûå, íåëèíåéíûå, íåëîêàëü-
íûå è íåïîòåíöèàëüíûå ýôôåêòû ïðè ãëóáîêîì âîëíîâîì ïåðåêðûòèè,
êîòîðûé, â ñóùíîñòè, ñõîæ ñ èñïîëüçîâàííûìè äëÿ ìîëåêóëû âîäîðîäà
[3a] ïðåäûäóùåé Ãëàâû;

2) Ïðèëîæåíèå âûáðàííîãî íåóíèòàðíîãî ïðåîáðàçîâàíèÿ êî âñåì ïî-
íÿòèÿì, óðàâíåíèÿì è îïåðàöèÿì îáû÷íîé êâàíòîâîõèìè÷åñêîé ìîäåëè
ìîëåêóëû âîäû; è

3) Ðåêîíñòðóêöèÿ âñåé ìàòåìàòèêè îáû÷íîé ìîäåëè òàêèì îáðàçîì,
÷òîáû äîïóñòèòü Î, à íå I, êàê êîððåêòíóþ ëåâóþ è ïðàâóþ åäèíèöó
íà âñåõ óðîâíÿõ, áåç êàêèõ-ëèáî èçâåñòíûõ èñêëþ÷åíèé. Ýòîò ëèôòèíã
íåîáõîäèì, ÷òîáû èçáåæàòü êàòàñòðîôè÷åñêèõ íåñîãëàñîâàííîñòåé Ðàç-
äåëà 1.7 (íàïðèìåð, äëÿ äîñòèæåíèÿ èíâàðèàíòíîñòè), ïîýòîìó òðåáó-
åòñÿ èçîòîïè÷åñêèé ëèôòèíã ÷èñåë è ïîëåé, äåêàðòîâûõ è òðèãîíîìåò-
ðè÷åñêèõ ôóíêöèé, îáû÷íûõ äèôôåðåíöèàëüíûõ óðàâíåíèé è ÷àñòíûõ
ïðîèçâîäíûõ è ò.ä.

Àêñèîìàòè÷åñêè êîððåêòíàÿ èçîõèìè÷åñêàÿ ìîäåëü ìîëåêóëû âîäî-
ðîäà ôîðìóëèðóåòñÿ íà èçîïðîñòðàíñòâàõ íàä èçîïîëÿìè. Îäíàêî, íà
ïðàãìàòè÷íîé îñíîâå, ìîæíî èçó÷àòü åå ïðîåêöèþ íà îáû÷íûå ïðîñòðàí-
ñòâà íàä îáû÷íûìè ÷èñëàìè, ïðè óñëîâèè, ÷òî ðåçóëüòàòû áóäóò èíòåð-
ïðåòèðîâàòüñÿ ñ îñòîðîæíîñòüþ.

Íàïðèìåð, â îòìå÷åííîé ïðîåêöèè ïîÿâëÿåòñÿ ïîòåíöèàë, êîòîðûé
ìîæåò ïðèâåñòè ê ìíåíèþ, ÷òî ìîäåëü îáëàäàåò ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãè-
åé è/èëè ìîæåò áûòü èñòðàêòîâàíà ÷åðåç îáû÷íóþ ïîòåíöèàëüíóþ ÿìó.
Òàêèå èíòåðïðåòàöèè êîððåêòíû åñëè è òîëüêî åñëè ïîòåíöèàë õîðîøî
îïðåäåëåí íà èçîïðîñòðàíñòâàõ íàä èçîïîëÿìè. Íàïðîòèâ, åñëè òàêîé
ïîòåíöèàë ïîÿâëÿåòñÿ òîëüêî â ïðîåêöèè, òîãäà îí èìååò ÷èñòî ìàòåìà-
òè÷åñêèé ñìûñë áåç êàêîé-ëèáî ñâÿçàííîé ñ íèì ýíåðãèè.

Ëó÷øåé èëëþñòðàöèåé âûøåóêàçàííûõ êàæóùèõñÿ ïðîòèâîðå÷èé ìî-
æåò ñëóæèòü èçîýëåêòðîíèóì Ðàçäåëà 4.3, â ÷üåé ñòðóêòóðå ïîÿâëÿåòñÿ



254 Ãëàâà 5. ÈÇÎÕÈÌÈ×ÅÑÊÀß ÌÎÄÅËÜ ÌÎËÅÊÓËÛ ÂÎÄÛ

õàëòåíîâñèé ïîòåíöèàë, õîòÿ ýòà êâàçè÷àñòèöà íå èìååò ýíåðãèè ñâÿçè.
Ïðè÷èíîé ýòîãî ÿâëÿåòñÿ òî, ÷òî ýíåðãèè ñâÿçè õîðîøî îïðåäåëåíû íà
èçîïðîñòðàíñòâàõ íàä èçîïîëÿìè ÷åðåç èçîøðåäèíãåðîâñêîå óðàâíåíèå
è ñâÿçàííûå ñ íèì èçîñîáñòâåííûå çíà÷åíèÿ, â òî âðåìÿ êàê õàëòåíîâ-
ñêèé ïîòåíöèàë íå ñóùåñòâóåò íà èçîïðîñòðàíñòâàõ, è ïîÿâëÿåòñÿ òîëü-
êî â ïðîåêöèè èçîøðåäèíãåðîâñêîãî óðàâíåíèÿ íà îáû÷íûå ãèëüáåðòîâû
ïðîñòðàíñòâà.

Äëÿ èëëþñòðàöèè ýòîãî âàæíîãî ïóíêòà, ðàññìîòðèì èçîòîïèè îáû÷-
íîãî óðàâíåíèÿ Øðåäèíãåðà ÷åðåç íåóíèòàðíîå ïðåîáðàçîâàíèå îòìå÷åí-
íîå âûøå,

U×(H×|ψ〉) = (U×H×U†)×(U×U†)−1×(U×|ψ〉) =

= Ĥ × T̂ ×|ψ̂〉 = Ĥ×̂|ψ̂〉 = U × (E ×|ψ〉) =

= [E×(U×U†)]×(U×U†)−1×(U×|ψ〉) = Ê×T̂×|ψ̂〉 =

= E ×|ψ̂〉,

(5.4)

ñ ñîîòâåòñòâóþùèì ëèôòèíãîì ÷èñåë è ãèëüáåðòîâûõ ïðîñòðàíñòâ,

U ×n×U† = n× (U ×U†) = n× Î, n̂ ∈ R̂, (5.5a)

U×〈ψ|×|ψ〉×U† = 〈ψ̂|×T̂×|ψ̂〉×(U×U†) = 〈ψ̂|×̂|ψ̂〉× Î ∈ Ĉ. (5.5b)

Êàê ìîæíî âèäåòü, ýíåðãèè ñâÿçè Ê = E × Î ïîëíîñòüþ îïðåäåëåíû
íà èçîãèëüáåðòîâûõ ïðîñòðàíñòâàõ Ĥ íàä èçîïîëÿìè R̂, è äåéñòâèòåëüíî
ïðèîáðåòàþò îáû÷íîå çíà÷åíèå E, ñëåäóÿ óïðîùåíèþ Ê×T̂×|ψ̂〉= (E/T̂ )×
T̂×|ψ̂〉 = E×|ψ̂〉.

Îäíàêî, õàëòåíîâñêèé ïîòåíöèàë íå ñóùåñòâóåò íà èçîïðîñòðàíñòâàõ
íàä èçîïîëÿìè, òðèâèàëüíî, ïîòîìó, ÷òî íå ñóùåñòâóåò â ãàìèëüòîíèàíå
Ĥ, êîòîðûé ïîëíîñòüþ îáû÷åí.

Õàëòåíîâñêèé ïîòåíöèàë èçîýëåêòðîíèóìà Ðàçäåëà 4.3 ïîÿâëÿåòñÿ òîëü-
êî êîãäà ìû ïðîåêòèðóåì ðåàëüíóþ ñèñòåìó, òî åñòü, ñèñòåìó íà èçîãèëü-
áåðòîâûõ ïðîñòðàíñòâàõ ñ óðàâíåíèåì Ĥ×̂|ψ̂〉= E×|ψ̂〉 íà îáû÷íûå ãèëü-
áåðòîâû ïðîñòðàíñòâà. Ðàç òàê, òî íå ñëåäóåò îæèäàòü, ÷òî õàëòåíîâñêèé
ïîòåíöèàë îáÿçàòåëüíî ïîðîæäàåò äåéñòâèòåëüíóþ ýíåðãèþ ñâÿçè.

×èòàòåëü äîëæåí â ðàâíîé ñòåïåíè óïðàæíÿòüñÿ â îñòîðîæíîñòè íà
äðóãèõ àñïåêòàõ è, â îáùåì, âîçäåðæèâàòüñÿ îò ôîðìóëèðîâàíèÿ ìíåíèé
äëÿ àäðîííîé õèìèè îñíîâûâàÿñü íà êâàíòîâîõèìè÷åñêèõ êîíöåïöèÿõ è
ïîíÿòèÿõ.
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5.2 Îñíîâíûå õàðàêòåðèñòèêè âîäû

Âîäà ÿâëÿåòñÿ ñìåñüþ íåñêîëüêèõ ðàçëè÷íûõ âèäîâ ìîëåêóë â ðàç-
ëè÷íîì ïðîöåíòíîì ñîîòíîøåíèè è ñ ðàçëè÷íûìè ìîëåêóëÿðíûìè âå-
ñàìè. Äåéñòâèòåëüíî, íàì èçâåñòíû òðè ðàçëè÷íûõ èçîòîïà âîäîðîäà,
1H, 2H è 3H, è øåñòü ðàçëè÷íûõ èçîòîïîâ êèñëîðîäà, íà÷èíàÿ ñ 14O äî
19O. Â ýòîé ìîíîãðàôèè, ìû áóäåì èçó÷àòü òîëüêî ìîëåêóëó 1H2−16O, è
áóäåì åå îáîçíà÷àòü H2O = H-O-H, ãäå ÷åðòî÷êà îáîçíà÷àåò ìîëåêóëÿð-
íóþ ñâÿçü. Òàêàÿ ìîëåêóëà âîäû áóäåò èçó÷àòüñÿ çäåñü è â äàëüíåéøåì
ïðè ñëåäóþùèõ óñëîâèÿõ: 1) ïðè àáñîëþòíîì íóëå òåìïåðàòóðû; 2) â îò-
ñóòñòâèè êàêèõ-ëèáî âðàùåíèé, êîëåáàíèé, ïåðåìåùåíèé è äðóãèõ äâè-
æåíèé; 3) ñî âñåìè àòîìàìè â èõ îñíîâíîì ñîñòîÿíèè (ñì. [1] äëÿ âñåõ
äåòàëåé ïðîïóùåííûõ â ýòîì ðàçäåëå).

Ýëåêòðîíû îòäåëüíûõ H-àòîìîâ ïðèíèìàþòñÿ íàõîäÿùèìèñÿ â îñíîâ-
íîì ñîñòîÿíèè 1s. Èç âîñüìè ýëåêòðîíîâ êèñëîðîäà, äâà ýëåêòðîíà ñ ïðî-
òèâîïîëîæíî íàïðàâëåííûìè ñïèíàìè íàõîäÿòñÿ â íàèíèçøåì 1s ñîñòî-
ÿíèè è ïðî÷íî ñâÿçàíû ñ ÿäðîì, äâà ýëåêòðîíà â ñëåäóþùåì âîçìîæíîì
ñîñòîÿíèè 2s è îñòàâøèåñÿ ÷åòûðå ýëåêòðîíà íàõîäÿòñÿ â 2p ñîñòîÿíèè.

Èñïîëüçóÿ òðåõìåðíóþ äåêàðòîâó ñèñòåìó êîîðäèíàò, áóäåì ñ÷èòàòü,
÷òî y-z ïëîñêîñòü ñîäåðæèò ÿäðà H è O-àòîìîâ, ïðè÷åì ïîñëåäíèé íàõî-
äèòñÿ â íà÷àëå êîîðäèíàò, 1s è 2s ýëåêòðîíû èìåþò ñôåðè÷åñêîå ðàñïðå-
äåëåíèå, â òî âðåìÿ êàê 2p ýëåêòðîíû íàõîäÿòñÿ íà îðáèòàëè ïåðïåíäè-
êóëÿðíîé yz ïëîñêîñòè è îáîçíà÷åííîé êàê 2px; îñòàâøèåñÿ äâà ýëåêòðîíà
íàõîäÿòñÿ íà îðáèòàëÿõ ïåðïåíäèêóëÿðíûõ xz è xy ïëîñêîñòÿì è îáîçíà-
÷åííûõ êàê 2py è 2pz ñîîòâåòñòâåííî.

È åùå, ýíåðãèÿ îáðàçîâàíèÿ ìîëåêóëû âîäû èç âîäîðîäà è êèñëîðîäà
−9.511 ýÂ; ýíåðãèÿ ñâÿçè −10.086 ýÂ; ñóììà ýíåðãèé îñíîâíûõ ñîñòîÿ-
íèé òðåõ îòäåëüíûõ àòîìîâ −2070.46 ýÂ; ïîëíàÿ ýíåðãèÿ ìîëåêóëû ïðè
0◦K ðàâíà −2080.55 ýÂ, êàê ðåçóëüòàò ñëîæåíèÿ êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè
+2080.6 ýÂ è ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè −4411.4 ýÂ; ýíåðãèÿ îòòàëêèâàíèÿ
ÿäåð is +250.2 ýÂ; ïîëíàÿ ýëåêòðîñòàòè÷åñêàÿ ýíåðãèÿ −2330.8 ýÂ; ýíåð-
ãèÿ äèññîöèàöèè O-H ðàâíà 5.11 ýÂ è îòäåëåíèÿ îäíîãî H-àòîìà ðàâíà
4.40 ýÂ.

Îïÿòü-òàêè, ïðè 0◦K è äëÿ âñåõ àòîìîâ â îñíîâíîì ñîñòîÿíèè, äëèíà
ñâÿçè äèìåðà H-O ðàâíà 0.95718×10−8 ñì, ïðè÷åì äâà äèìåðà H-O è O-H
ôîðìèðóþò õàðàêòåðèñòè÷åñêèé óãîë 104.523◦. Ñëåäîâàòåëüíî, íèêîèì
îáðàçîì çàïèñü H-O-H íå îçíà÷àåò, ÷òî âîäà èìååò ëèíåéíóþ ñòðóêòóðó.

Î÷åâèäíî, ÷òî êîãäà îòäåëüíûå àòîìû íàõîäÿòñÿ â âîçáóæäåííûõ
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ñîñòîÿíèÿõ, äëèíà ñâÿçè è õàðàêòåðèñòè÷åñêèé óãîë èçìåíÿþòñÿ. Äåé-
ñòâèòåëüíî, äëÿ âîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé, èçìåðåíèÿ ïîêàçûâàþò âîç-
ðàñòàíèå õàðàêòåðèñòè÷åñêîãî óãëà íà 8.5◦. Òîò æå õàðàêòåðèñòè÷åñêèé
óãîë îæèäàåòñÿ èçìåíÿþùèìñÿ ïîä äåéñòâèåì äîñòàòî÷íî ñèëüíûõ ýëåê-
òðè÷åñêèõ è ìàãíèòíûõ ïîëåé, õîòÿ ó íàñ íåò òî÷íûõ äàííûõ äëÿ ýòèõ
óñëîâèé.

Ìîëåêóëà âîäû îáëàäàåò ýëåêòðè÷åñêèì äèïîëüíûì ìîìåíòîì 1.83×
10−8 e.s.u. cm è ñðåäíèé êâàäðóïîëüíûé ìîìåíò −5.6× 10−26 e.s.u. cm.
Ñëåäóåò íàïîìíèòü, ÷òî íåíóëåâîå çíà÷åíèå ýëåêòðè÷åñêîãî äèïîëüíîãî
è êâàäðóïîëüíîãî ìîìåíòîâ èñêëþ÷àåò ëèíåéíóþ ñòðóêòóðó âîäû H-O-H
â îáû÷íûõ èçîëèðîâàííûõ óñëîâèÿõ (ò.å., ñòðóêòóðó ñ õàðàêòåðèñòè÷å-
ñêèì óãëîì 180◦).

Âîäà ÿâëÿåòñÿ äèàìàãíèòíîé ñóáñòàíöèåé, ñ ìàãíèòíîé ïîëÿðèçóå-
ìîñòüþ (íàçûâàåìîé òàêæå âîñïðèèì÷èâî÷òüþ) (2.46, 0.77 è 1.42)×10−6

e.m.u./mol äëÿ ñîîòâåòñòâóþùèõ òðåõ ïðîñòðàíñòâåííûõ èçìåðåíèé xx,
yy and zz, ñîîòâåòñòâåííî.

Â ïåðâîì ïðèáëèæåíèè, ìîëåêóëà âîäû ìîæåò áûòü âîñïðîèçâåäåíà
÷åðåç äâà îòäåëüíûõ H-O äèìåðà ñ âîëíîâîé ôóíêöèåé ìîëåêóëÿðíûõ
îðáèòàëåé (ì.î.),

ψ1 = λφ(H′,1s)+ µφ(O,2pz), (5.6a)

ψ2 = λφ(H′′,1s)+ µφ(O,2py), (5.6b)

ãäå λ è µ � ïàðàìåòðû.
Îäíàêî, âûøåóêàçàííàÿ ïðîñòàÿ ìîäåëü ïðåäñêàçûâàåò õàðàêòåðè-

ñòè÷åñêèé óãîë ðàâíûé 90◦. Êàê ñëåäñòâèå, ìîäåëü â öåëîì ìîäèôèöè-
ðîâàíà ïðèìåñüþ ýëåêòðîíîâ èç 2p è 2s ñîñòîÿíèé íàçûâàåìîé òàêæå ãè-
áðèäèçàöèåé. Âñå ýòî ïîäòâåðæäàåò, ÷òî ëþáàÿ ìîäåëü ìîëåêóëû âîäû,
ñ çàðÿäîâûì ðàñïðåäåëåíèåì âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ â H-O-H ïëîñêîñòè,
ÿâëÿåòñÿ íåäîñòàòî÷íîé äëÿ âîñïðîèçâåäåíèÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàí-
íûõ. Â ñâîþ î÷åðåäü, òàêàÿ ñìåñü ïîðîæäàåò äâå èçâåñòíûå âûòÿíóñòè
ñ áîêîâ àòîìà êèñëîðîäà, â ñòîðîíó îò àòîìîâ âîäîðîäà, âûøå è íèæå
ìîëåêóëÿðíîé ïëîñêîñòè. Ýòî ïðèâîäèò ê ìîäåëè òèïà

ψ1 = λ [cosεψ(O,2s)+ sinεφ((O,2p)]+ µφ(H′,1s), (5.7a)

ψ2 = λ [cosεψ(O,2s)+ sinεφ((O,2p)]+ µφ(H′′,1s), (5.7b)

ãäå ε � ïàðàìåòð ãèáðèäèçàöèè ñ õàðàñòåðíûì çíà÷åíèåì ïîðÿäêà cosε =
0.093, ïîäòâåðæäàþùèì, ÷òî âàëåíòíûå ýëåêòðîíû íàõîäÿòñÿ, â îñíîâ-
íîì, â 2p ñîñòîÿíèÿõ.
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Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî òî÷íàÿ êîíôèãóðàöèÿ, ðàñïîëîæåíèå è ôóíê-
öèÿ äâóõ îòäåëüíûõ âûòÿíóòîñòåé, ñîîòâåòñòâóþùèõ ñïàðåííûì ýëåê-
òðîíàì, íå óñòàíàâëèâàåòñÿ â ýòîé ðàáîòå, ïîýòîìó îíè î÷åâèäíî çàâèñÿò
îò âûáðàííîé òåîðåòè÷åñêîé ìîäåëè. Ê òîìó æå, ýëåêòðè÷åñêèé è ìàã-
íèòíûé äèïîëè îòäåëüíûõ âûòÿíóòîñòåé íå ìîãóò áûòü èçìåðåíû (èçìå-
ðèìû òîëüêî èõ ïîëíûå çíà÷åíèÿ), ïîýòîìó ïîäðàçóìåâàåòñÿ îòñóòñòâèå
íåïîñðåäñòâåííûõ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ ïî îòäåëüíûì âûòÿíóòî-
ñòÿì.

Ìû äîëæíû òàêæå îòìåòèòü, ÷òî îòäåëüíûå H-O è O-H ñâÿçè íå
íåçàâèñèìû äðóã îò äðóãà, ÷òî ïîäòâåðæäàåòñÿ ðàçëè÷íûìè çíà÷åíèÿìè
ýíåðãèé äèññîöèàöèè.

Âîäà ÿâëÿåòñÿ îäíîâðåìåííî è êèñëîòîé, è îñíîâàíèåì ñîãëàñíî äèñ-
ñîöèàöèè H2O â H+ è O-H− äî òåõ ïîð ïîêà êîíöåíòðàöèè [H+][O-H−] íå
äîñòèãíóò ðàâíîâåñèÿ, ÷üå ïîñòîÿííîå çíà÷åíèå ðàâíî 1.0×10−14, êîòî-
ðîå ÿâëÿåòñÿ õîðîøî èçâåñòíîé pH øêàëîé óðàâíåíèé

pH= − log10[H
+], pOH= 14−pH. (5.8)

Â íåéòðàëüíîé âîäå, èîííàÿ êîíöåíòðàöèÿ [H+] = [O-H−] = 1.004×10−7

ìîëü/ëèòð.
Ìîëåêóëû âîäû äîñòàòî÷íî ïîëÿðíû, ñ äèïîëüíûì ìîìåíòîì îò 1.84

äî 1.834 Äåáàåâ è îáúåìíîé äèýëåêòðè÷åñêîé êîíñòàíòîé 80 ïðè 20 ◦C.
Ýòî ïîäðàçóìåâàåò, ÷òî ÷èñòàÿ âîäà ÿâëÿåòñÿ ïëîõèì ïðîâîäíèêîì, ñ
ïðîâîäèìîñòüþ äëÿ ïîñòîÿííîãî òîêà òîëüêî 5.7×10−8 Îì−1·ñì−1.

Îäíàêî, õîðîøî èçâåñòíî, ÷òî íåáîëüøèå ïðèìåñè ñèëüíûõ êèñëîò,
òàêèõ êàê HCl èëè H2SO4, ìîãóò ïðåâðàòèòü âîäó â îòëè÷íûé ïðîâîä-
íèê, èç-çà ëåãêîñòè ñ êîòîðîé H+ ìîæåò ïðèñîåäèíÿòüñÿ ê H2O îáðàçóÿ
H3O

+, ÷òî ïðèâîäèò òîãäà ê ýôôåêòó äîìèíî, êîãäà îäèí H+ "âûáèâà-
åò" ñ äðóãîé ñòîðîíû H3O

+ äðóãîé H+, è ýòèì îáåñïå÷èâàåòñÿ âåñüìà
ýôôåêòèâíûé ìåõàíèçì ïðîâîäèìîñòè [4]. Â äåéñòâèòåëüíîñòè, õîðîøî
èçâåñòíî, ÷òî â âîäíîì ðàñòâîðå, òîêè îáðàçóåìûå àíèîíàìè è êàòèîíà-
ìè íå ðàâíû, òàê êàê äî 70% çàðÿäà ïåðåíîñèòñÿ H+. Õîòÿ, OH− îòâå-
÷àåò çà ãîðàçäî ìåíüøèé òîê, ÷åì H+ (ñîãëàñíî áîëüøèì ðàçìåðàì è
îòñóòñòâèþ ýôôåêòà äîìèíî, îòìå÷åííîãî ðàíåå äëÿ H+), òå÷åíèå òîêà
íà÷èíàåòñÿ äîïîëíèòåëüíûìè èîíàìè âîçíèêàþùèìè â ñëåäñòâèè ñòîëê-
íîâåíèé â ðàñòâîðå.

Âàæíûì àñïåêòîì ÿâëÿåòñÿ èçâåñòíîå ñóùåñòâîâàíèå ðàâíîâåñèÿ ìåæ-
äó H-O-O-H è HO− îêîëî 11.63 pH [5] ñ âîëüòàæíîé çàâèñèìîñòüþ 1.363
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± 0.0293 pH, êàê äàíî Ì. Ïîóðáàêñîì (M. Pourbaix) äëÿ âîäíîãî ðàâ-
íîâåñèÿ âêëþ÷àþùåãî â ñåáÿ H+, O-H−, H−, H-O-O-H è H-O−. Ïîýòîìó,
íåò ñîìíåíèé â ñóùåñòâîâàíèè íåáîëüøîé ïðèìåñè H-O-O-H â âîäå ïðè
âûñîêîì pH.

Ïðè áîëüøèõ òîêàõ, ïîòîê H+ áóäåò ìíîãî áîëüøå, ÷åì ïîòîê OH−,
òàê ÷òî ïðè ýëåêòðîëèçå H2O â 2H2 è 1O2, ëîêàëüíûå êîíöåíòðàöèè/ôëóê-
òóàöèè ñëåãêà ïîâûøàþò pH (ëîêàëüíîå èñòîùåíèå H+) è ïîýòîìó âîç-
íèêàåò ïðåäðàñïîëîæåíèå ê ñóùåñòâîâàíèþ H-O-O-H.

Ìû äîëæíû, â çàêëþ÷åíèå, îòìåòèòü íåñïîñîáíîñòü êâàíòîâîé õè-
ìèè äîñòèãíóòü íàó÷íî-êîëè÷åñòâåííîãî âîñïðîèçâåäåíèÿ (èëè ïî êðàé-
íåé ìåðå ïîíèìàíèÿ) ðàçëè÷íûõ òèïîâ âîäû ïðè âîçäåéñòâèÿõ ìàãíèò-
íûõ ïîëåé, êàê ýòî óñòàíîâëåíî ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè, íàïðè-
ìåð, ðàñòåíèÿ ðàñòóò áûñòðåå ïðè ïîëèâå âîäîé ïîäâåðãíóòîé äåéñòâèþ
îäíîãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ, è îíè áûñòðî óìèðàþò ïðè âîçäåéñòâèè äðó-
ãèì òèïîì ìàãíèòíîãî ïîëÿ. Äåéñòâèòåëüíî, êâàíòîâàÿ õèìèÿ äîïóñêàåò
òîëüêî îäèí òèï âîäû, � H2O.

Ëåãêî âèäåòü, ÷òî ýòîò äîïîëíèòåëüíûé íåäîñòàòîê êâàíòîâîé õèìèè
ÿâëÿåòñÿ ïðÿìûì ñëåäñòâèåì èñïîëüçîâàíèÿ, â íàñòîÿùåå âðåìÿ, îáìåí-
íûõ, âàí-äåð-âààëüñîâñêèõ è äðóãèõ ñèë ÿäåðíîãî ïðîèñõîæäåíèÿ, ïðè
êîòîðûõ îòäåëüíûå H è O àòîìû â ìîëåêóëå H2O ñîõðàíÿþò ñâîþ èíäè-
âèäóàëüíîñòü, ÷òî ïðèâîäèò ê ñóùåñòâîâàíèþ òîëüêî îäíîé åäèíñòâåí-
íîé êîíôèãóðàöèè.

Íàïðîòèâ, èçîõèìèÿ ââîäèò ðåàëüíóþ, ñèëüíóþ ñâÿçü äëÿ âàëåíòíûõ
ýëåêòðîíîâ ÷åðåç ïîíÿòèå èçîýëåêòðîíèóìà. Â ýòîì ïîñëåäíåì ñëó÷àå,
ðàçëè÷íûå òèïû âîäû, òî åñòü, ìîëåêóë âîäû ñ ðàçëè÷íûìè ôèçè÷åñêèìè
õàðàêòåðèñòèêàìè, äåéñòâèòåëüíî âåñüìà âîçìîæíû, êàê ìû óâèäèì â
äàëüíåéøåì.

5.3 Òî÷íî ðåøàåìàÿ ìîäåëü ìîëåêóëû âîäû

ñî ñòàáèëüíûì èçîýëåêòðîíèóìîì

Â ïðåäûäóùåé Ãëàâå 3 [3a], ìû ââåëè ãëàâíûå ãèïîòåçû èçîõèìè÷å-
ñêîé ìîëåêóëÿðíîé ìîäåëè, ñîãëàñíî êîòîðîé, äâà ýëåêòðîíà îò äâóõ ðàç-
ëè÷íûõ àòîìîâ ñâÿçûâàþòñÿ äðóã ñ äðóãîì â ñèíãëåòíîå êâàçè-ñòàáèëüíîå
è êâàçè-÷àñòè÷íîå ñîñòîÿíèå íàçûâåìîå èçîýëåêòðîíèóìîì, êîòîðûé îïè-
ñûâàåò îðáèòó oo - ôîðìû âîêðóã ÿäåð, êàê ýòî ïðîèñõîäèò ñ ïëàíåòàìè
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â íåêîòîðûõ áèíàðíûõ çâåçäíûõ ñèñòåìàõ (Ðèñ. 4.3). Ãëàâíûå õàðàêòåðè-
ñòèêè èçîýëåêòðîíèóìà, â ïåðâîì íåðåëÿòèâèñòñêîì ïðèáëèæåíèè, áûëè
âû÷èñëåíû â Ðàçäåëå 4.3 è ÿâëÿþòñÿ ñëåäóþùèìè:

çàðÿä −2e, ñïèí 0, ìàãíèòíûé äèïîëüíûé ìîìåíò 0,

ìàññà 1.022 MeV, ðàäèóñ = rc = b−1 ≈
≈ (h̄2/m×V )1/2 = (h̄/m×ω)1/2 = 6.8432329×10−11cm=

= 0.015424288 áîð= 0.006843 �A.

(5.9)

Ïðè âûøåóêàçàííîì íåðåëÿòèâèñòñêîì ïðèáëèæåíèè, ñðåäíåå âðåìÿ
æèçíè îêàçûâàåòñÿ áåñêîíå÷íûì (ïîëíàÿ ñòàáèëüíîñòü, ñ ïîíèìàíèåì
òîãî, ÷òî ðåëÿòèâèñòñêèå ïîïðàâêè, âîçìîæíî, îãðàíè÷àò âðåìÿ æèçíè
(íåïîëíàÿ ñòàáèëüíîñòü)). Âñå îáû÷íûå ñèëû, èñïîëüçóåìûå â íàñòîÿùåå
âðåìÿ (îáìåííûå, âàí-äåð-âààëüñîâñêèå è ò.ä.), ñîõðàíÿþòñÿ òîãäà, êîãäà
âàëåíòíûå ýëåêòðîíû íàõîäÿòñÿ íà âçàèìíûõ ðàññòîÿíèÿõ áîëüøèõ ðà-
äèóñà àäðîííîãî ãîðèçîíòà.

Â ýòîé ãëàâå ìû èçó÷àåì èçîõèìè÷åñêóþ ìîäåëü ìîëåêóëû âîäû H2O=H-
O-H, âïåðâûå ââåäåííóþ Ñàíòèëëè è Øèëëàäè [3b], ïðè ïðåäïîëîæåíèè,
÷òî ìîëåêóëà ðàññìàòðèâàåòñÿ ïðè àáñîëþòíîì íóëå òåìïåðàòóðû è â îò-
ñóòñòâèè êàêîãî-ëèáî âðàùàòåëüíîãî, êîëåáàòåëüíîãî èëè äðóãîãî äâè-
æåíèÿ. Îñíîâíàÿ ãèïîòåçà çàêëþ÷àåòñÿ â òîì, ÷òî êàæäûé ýëåêòðîí îò
äâóõ H-àòîìîâ ñîåäèíåí â ñèíãëåò ñ îäíèì 2p ýëåêòðîíîì îò O-àòîìà, ÷òî
ïðèâîäèò ê îáðàçîâàíèþ äâóõ èçîýëåêòðîíèóìîâ, ïî îäíîìó íà êàæäûé
H-O äèìåð êàê íà Ðèñ. 5.1.

Â ýòîì Ðàçäåëå ìû èçó÷èì àäðîííîå/èçîøðåäèíãåðîâñêîå óðàâíåíèå
äëÿ ìîëåêóëû âîäû ïðè âûøåóêàçàííûõ ïðåäïîëîæåíèÿõ. Ýòî óðàâíå-
íèå ÿâëÿåòñÿ, î÷åâèäíî, àïïðîêñèìèðîâàííûì, íî òî÷íî ðåøàåìûì, ÷òî
èìååò ìåñòî âïåðâûå. Çàòåì ìû ïîêàæåì, ÷òî ìîäåëü âïîëíå ðàñøèðÿåìà
íà âñå îñòàëüíûå äèìåðû ñîäåðæàùèå àòîì âîäîðîäà, òàêèå êàê H-C.

Ñ ýòîé öåëüþ ìû àïïðîêñèìèðóåì ìîëåêóëó H-O-H êàê ñîñòàâëåííóþ
èç äâóõ ïåðåñåêàþùèõñÿ H-O äèìåðîâ ñ, î÷åâèäíî, òîëüêî îäíèì àòîìîì
êèñëîðîäà. Ýòî òðåáóåò ïåðâîé ïîïðàâêè ñîãëàñíî îòñóòñòâèþ íåçàâèñè-
ìîñòè óïîìÿíóòûõ äèìåðîâ, ðàññìîòðåííîé â Ðàçäåëå 5.2. Êðîìå òîãî, â
êàæäîì H-O äèìåðå ìû áóäåì ïðåäïîëàãàòü, ÷òî êèñëîðîä âîñïðèíèìà-
åòñÿ èçîýëåêòðîíèóìîì êàê èìåþùèé òîëüêî îäèí, ÷èñòî ïîëîæèòåëüíûé
çàðÿä +e, ëîêàëèçîâàííûé â ÿäðå. Î÷åâèäíî, ýòî òðåáóåò âòîðîé ïîïðàâ-
êè, êîòîðàÿ, ïî ñóùåñòâó, îòâå÷àåò çà ýêðàíèðîâàíèå ìíîæåñòâà ýëåê-
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Ðèñ. 5.1: Ñõåìàòè÷åñêèé âèä ïðåäëîæåííîé èçîõèìè÷åñêîé ìîäåëè ìî-
ëåêóëû âîäû, èçîáðàæåííîé çäåñü ïðè àáñîëþòíîì íóëå òåìïåðàòóðû è
ïðè îòñóòñòâèè êàêîãî-ëèáî äâèæåíèÿ, äëÿ ñëó÷àÿ ïîëíîñòüþ ñòàáèëüíî-
ãî èçîýëåêòðîíèóìà. Ñëåäóåò ïîä÷åðêíóòü, ÷òî, ïðè îáû÷íîé òåìïåðàòó-
ðå, âðàùàòåëüíûå äâèæåíèÿ ñíîâà îáðåòàþò îáû÷íîå ïðîñòðàíñòâåííîå
ðàñïðåäåëåíèå, ïîýòîìó ñíîâà âîçâðàùàåòñÿ "Ìèêè Ìàóñ" êîíôèãóðàöèÿ
ìîëåêóëû âîäû. Ìîäåëü îïÿòü ïðåäñòàâëåíà â òåðìèíàõ îðáèò âàëåíò-
íûõ ýëåêòðîíîâ (îíà îòëè÷àåòñÿ îò ìîäåëè â òåðìèíàõ ðàñïðåäåëåíèÿ
ïëîòíîñòè) Ôóíäàìåíòàëüíîå ïðåäïîëîæåíèå çàêëþ÷àåòñÿ â òîì, ÷òî äâà
âàëåíòíûõ ýëåêòðîíà, ïî îäíîìó íà êàæäóþ ïàðó àòîìîâ, êîððåëèðóþò
äðóã ñ äðóãîì íà áëèçêîì ðàññòîÿíèè â äâà ñâÿçàííûõ ñèíãëåòíûõ ñîñòî-
ÿíèÿ, êîòîðûå ìû íàçûâàåì èçîýëåêòðîíèóìàìè, ïî îäíîìó íà êàæäûé
äèìåð H-O, ÷üè ñîñòîÿíèÿ ïðèíèìàþòñÿ â îñíîâíîì ñòàáèëüíûìè (ñì.
òåêñò äëÿ â îñíîâíîì íåñòàáèëüíîãî ñëó÷àÿ). Ìîëåêóëà âîäû ñâîäèòñÿ
òîãäà ê äâóì ïåðåñåêàþùèìñÿ H-O äèìåðàì ñ îáùèì O-àòîìîì. Åäèí-
ñòâåííûìè îðáèòàìè ïðîèçâîäÿùèìè ñòàáèëüíóþ ìîëåêóëó âîäû ÿâëÿ-
þòñÿ òàêèå, íà êîòîðûõ èçîýëåêòðîíèóì îïèñûâàåò îðáèòó oo-ôîðìû âî-
êðóã ñîîòâåòñòâóþùèõ äâóõ ÿäåð H- è O-àòîìîâ. Òîãäà èçîýëåêòðîíèóìû
îòâåòñòâåííû çà ïðèòÿãèâàþùóþ ñèëó ìåæäó àòîìàìè. Ýíåðãèÿ ñâÿçè,
õàðàêòåðèçóåìàÿ îðáèòàìè èçîýëåêòðîíèóìîâ oo - ôîðìû âîêðóã ñîîò-
âåòñòâóþùèõ äâóõ ÿäåð, êîíöåïòóàëüíî âîñïðîèçâåäåíà íà ýòîé ôèãóðå
÷åðåç ñòîÿ÷óþ âîëíó äëÿ ÷àñòèöû ñî ñïèíîì 0 è çàðÿäîì −2e. Çàìåòèì,
÷òî â îòñóòñòâèè ìîëåêóëÿðíûõ äâèæåíèé, îðáèòû äâóõ èçîýëåêòðîíèó-
ìîâ ïåðïåíäèêóëÿðíû H-O-H ïëîñêîñòè, ïîýòîìó ïîäòâåðæäàåòñÿ õàðàê-
òåðèñòèêà ìîëåêóëû âîäû ðàññìîòðåííàÿ â Ðàçäåëå 5.2. Îáû÷íûå îáìåí-
íûå, âàí-äåð-âààëüñîâñêèå è äðóãèå ñèëû îñòàþòñÿ äîïóñêàåìûìè ìî-
äåëüþ, êîãäà èçîýëåêòðîíèóìû ïî áîëüøåé ÷àñòè íåñòàáèëüíû. Ìîäåëü
ïîçâîëÿåò âîñïðîèçâåäåíèå: 1) "ñèëüíîãî" çíà÷åíèÿ ìîëåêóëÿðíîé ñâÿ-
çè; 2) ïðè÷èíû ïî÷åìó ìîëåêóëà H2O èìååò òîëüêî äâà àòîìà âîäîðîäà
è îäèí àòîì êèñëîðîäà; 3) ýíåðãèè ñâÿçè, ýëåêòðè÷åñêîãî è ìàãíèòíîãî
ìîìåíòîâ ñ òî÷íîñòüþ äî ñåäüìîãî ïîðÿäêà; è ìíîãîå äðóãîå, èçó÷åí-
íîå â ýòîé ðàáîòå. Âûøåïðèâåäåííàÿ ìîäåëü H-O äèìåðà ðàñøèðÿåìà äî
äðóãèõ äèìåðîâ ñ H, òàêèõ êàê H-C.
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òðîíîâ êèñëîðîäà. Äîïîëíèòåëüíûå ïîïðàâêè ñôîðìóëèðîâàíû â ðàáîòå
[1].

Èçó÷åíèå ýòèõ ïîïðàâîê ïðèâîäèò ê òîìó ôàêòó, ÷òî âñå îíè ìîãóò
áûòü âîñïðîèçâåäåíû ÷åðåç îäíî åäèíñòâåííîå ãàóññîâñêîå ýêðàíèðîâà-
íèå çàêîíà Êóëîíà òèïà [3b]

+e
r

→ +e(1± e−αr2
)

r
, (5.10)

ãäå α � ïîëîæèòåëüíûå ïàðàìåòðû, îïðåäåëÿåìûå èç ýêñïåðèìåíòàëüíûõ
äàííûõ, çíàê "−"ïðèìåíÿåòñÿ äëÿ ýêðàíèðîâàííîãî O-ÿäðà ïðè âçàèìî-
äåéñòâèè ñ ýëåêòðîíîì (èç-çà îòòàëêèâàíèÿ îñóùåñòâëÿåìîãî ýëåêòðîí-
íûì îáëàêîì êèñëîðîäà), â òî âðåìÿ êàê çíàê "+"ïðèìåíÿåòñÿ äëÿ ýêðà-
íèðîâàííîãî O-ÿäðà ïðè âçàèìîäåéñòâèè ñ H-ÿäðîì (èç-çà ïðèòÿæåíèÿ
îñóùåñòâëÿåìîãî óïîìÿíóòûì ýëåêòðîííûì îáëàêîì).

Ðåçóëüòèðóþùàÿ ìîäåëü ñòðóêòóðíî ýêâèâàëåíòíà èçîõèìè÷åñêîé ìî-
äåëè ìîëåêóëû âîäîðîäà Ãëàâû 3 [3a], çà èñêëþ÷åíèåì îòìå÷åííûõ âûøå
ìîäèôèêàöèé, è ìîæåò áûòü î÷åð÷åíà ñëåäóþùèì îáðàçîì.

Ñ îáîçíà÷åíèåì íèæíèì èíäåêñîì 1 è a âîäîðîäà, 2 è b êèñëîðîäà,
áåç îòìå÷åííîãî ýêðàíèðîâàíèÿ è â îòñóòñòâèè âñåõ àäðîííûõ ýôôåê-
òîâ, îáû÷íîå øðåäèíãåðîâñêîå óðàâíåíèå H-O äèìåðà, ñ ÿäðîì êèñëîðîäà
ñ÷èòàþùèìñÿ èìåþùèì òîëüêî ýëåìåíòàðíûé çàðÿä +e, äàåòñÿ ñëåäóþ-
ùèì: (

1
2µ1

p1 × p1 +
1

2µ2
p2 × p2−

− e2

r1a
− e2

r2a
− e2

r1b
− e2

r2b
+

e2

rR
+

e2

r12

)
×|ψ〉 = E ×|ψ〉, (5.11)

Êàê è â ñëó÷àå ìîëåêóëû âîäîðîäà H2, íàøà çàäà÷à çàêëþ÷àåòñÿ â
òîì, ÷òîáû ïîäâåðãíóòü âûøåïðèâåäåííóþ ìîäåëü ïðåîáðàçîâàíèþ, êî-
òîðîå ÿâëÿåòñÿ íåóíèòàðíûì òîëüêî íà ìàëûõ âçàèìíûõ ðàññòîÿíèÿõ
rc = b−1 = r12 âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ (rc ïðèíÿòî çäåñü â êà÷åñòâå àä-
ðîííîãî ãîðèçîíòà) è ñòàíîâèòñÿ óíèòàðíûì íà áîëüøèõ ðàññòîÿíèÿõ
Î
r≤10−10ñì 	= I, I

r�10−10ñì = I.
Ìû ïðèíèìàåì, ÷òî ñîñòîÿíèå è ñâÿçàííîå ñ íèì ãèëüáåðòîâî ïðî-

ñòðàíñòâî ñèñòåìû (5.11) ìîæåò áûòü ôàêòîðèçîâàíî â çíàêîìîé ôîðìå
(â êîòîðîé êàæäûé ÷ëåí äîëæíûì îáðàçîì ñèììåòðèçîâàí èëè àíòèñèì-
ìåòðèçîâàí)

|ψ〉 = |ψ12〉× |ψ1a〉× |ψ1b〉× |ψ2a〉× |ψ2b〉× |ψR〉, (5.12a)
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H = H12 ×H1a ×H1b ×H2a ×H2b ×HR. (5.12b)

Ìû èùåì íåóíèòàðíîå ïðåîáðàçîâàíèå, êîòîðîå áóäåò äåéñòâîâàòü
òîëüêî íà ïåðåìåííóþ r12, õàðàêòåðèçóþùóþ èçîýëåêòðîíèóì, è îñòàâ-
ëÿþùåå íåèçìåííûìè âñå îñòàëüíûå ïåðåìåííûå. Íàèáîëåå ïðîñòûì ðå-
øåíèåì ìîæåò áûòü

U(r12)×U†(r12) = Î = e[ψ(r12)/ψ̂(r12)]
∫

dr12ψ̂†(r12)1↓×ψ̂(r12)2↑, (5.13)

ãäå ψ âîñïðîèçâîäèò îáû÷íóþ âîëíîâóþ ôóíêöèþ è ψ̂ âîñïðîèçâîäèò
èçîâîëíîâóþ ôóíêöèþ, äëÿ êîòîðîé ìû âíîâü èìååì ôóíäàìåíòàëüíîå
óñëîâèå áûñòðîé ñõîäèìîñòè

|T̂ | = |(U ×U†)−1| � 1. (5.14)

Òåïåðü ìû êîíñòðóèðóåì èçîõèìè÷åñêóþ ìîäåëü ïðåîáðàçîâàíèåì êîí-
òàêòíûõ ÷ëåíîâ (èçîõèìèÿ) è äîáàâëåíèåì íåïðåîáðàçîâàííûõ äàëüíî-
äåéñòâóþùèõ ÷ëåíîâ (õèìèÿ), ÷òî ïðèâîäèò ê ðàäèàëüíîìó óðàâíåíèþ(

− h̄2

2×µ1
× T̂ ×∇1 × T̂ ×∇1 −

h̄2

2×µ2
× T̂ ×∇2 × T̂ ×∇2+

+
e2

r12
× T̂ − e2

r1a
− e2

r2a
− e2

r1b
− e2

r2b
+

e2

R

)
×|ψ̂〉 = E|ψ̂〉. (5.15)

Ó÷èòûâàÿ, ÷òî õàëòåíîâñêèé ïîòåíöèàë âåäåò ñåáÿ íà ìàëûõ ðàññòîÿíèÿõ
ïîäîáíî êóëîíîâñêîìó, óðàâíåíèå (5.15) ïðèíèìàåò âèä(

− h̄2

2×µ1
×∇2

1 −
h̄2

2×µ2
×∇2

2 −V × e−r12×b

1− e−r12×b−

− e2

r1a
− e2

r2a
− e2

r1b
− e2

r2b
+

e2

R

)
×|ψ̂〉 = E ×|ψ̂〉. (5.16)

Âûøåïðèâåäåííàÿ ìîäåëü ìîæåò áûòü ïîäâåðãíóòà âàæíîìó óïðîùå-
íèþ. Â ïåðâîì ïðèáëèæåíèè, ïðè ðàññìîòðåííûõ çäåñü ïðåäïîëîæåíèÿõ,
H-O äèìåð (5.16) ìîæåò áûòü ñâåäåí ê îãðàíè÷åííîé çàäà÷å òðåõ òåë,
ïîäîáíî òîìó êàê ýòî âîçìîæíî äëÿ îáû÷íîãî H+

2 èîíà [1] (íî íå äëÿ
îáû÷íîé ìîëåêóëû H2), ñîãëàñíî óðàâíåíèþ(

− h̄2

2µ1
×∇2

1 −
h̄2

2µ2
×∇2

1 −V × e−r12b

1− e−r12b−
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−2e2

ra
− 2e2

rb
+

e2

R

)
×|ψ̂〉 = E ×|ψ̂〉. (5.17)

Îòìå÷åííûå ïîïðàâêè � ýêðàíèðîâàíèå ìíîæåñòâà ýëåêòðîíîâ êèñëîðîäà
è äðóãèå ïîïðàâêè íåîáõîäèìûå äëÿ "÷óâñòâîâàíèÿ" O-ÿäðà èçîýëåêòðî-
íèóìîì, à òàêæå H-ÿäðîì � ïðèâîäÿò ê íàøåé îêîí÷àòåëüíîé ìîäåëè

(
− h̄2

2µ1
×∇2

1 −
h̄2

2µ2
×∇2

2 −V × e−r12b

1− e−r12b−

−2e2

ra
− 2e2(1− e−αrb)

rb
+

e2(1+ e−αR)
R

)
×|ψ̂〉 = E ×|ψ̂〉, (5.18)

ãäå α � ïîëîæèòåëüíûé ïàðàìåòð; E � ïîëîâèíà ýíåðãèè ñâÿçè ìîëåêóëû
âîäû; è, êàê ýòî áûëî â ñëó÷àå ìîäåëè (4.35), ìàññà èçîýëåêòðîíèóìà,
ìåæúÿäåðíîå ðàññòîÿíèå è ðàçìåð èçîýëåêòðîíèóìà ìîãóò áûòü ïîäî-
áðàíû èç çíà÷åíèÿ ýíåðãèè ñâÿçè è äðóãèõ äàííûõ.

Ïðè ïîñëåäíåé àïïðîêñèìàöèè, ìîäåëü äîïóñêàåò òî÷íîå àíàëèòè÷å-
ñêîå ðåøåíèå, êàê íàì èçâåñòíî âïåðâûå, êîòîðîå îäíàêî ñóùåñòâóåò
òîëüêî äëÿ ñëó÷àÿ ïîëíîñòüþ ñòàáèëüíîãî èçîýëåêòðîíèóìà. Äåéñòâè-
òåëüíî, äëÿ íåñòàáèëüíîãî èçîýëåêòðîíèóìà, ìîäåëü ñòàíîâèòñÿ ñòðóê-
òóðîé ÷åòûðåõ òåë, êîòîðàÿ íå äîïóñêàåò òî÷íîãî ðåøåíèÿ.

Êðîìå íàëè÷èÿ òî÷íîãî ðåøåíèÿ, ìîäåëü (5.18) ââîäèò íîâóþ ÿâíî
ïðèòÿãèâàþùóþ "ñèëüíóþ" ñèëó ìåæäó íåéòðàëüíûìè àòîìàìè H-O äè-
ìåðà, êîòîðàÿ îòñóòñòâóåò â îáû÷íîé êâàíòîâîé õèìèè; óðàâíåíèå îáú-
ÿñíÿåò òàêæå ïðè÷èíû, ïî÷åìó ìîëåêóëà âîäû äîïóñêàåò òîëüêî äâà H-
àòîìà.

Êàê ìû óâèäèì â îñòàâøèõñÿ ðàçäåëàõ, ìîäåëü ïîçâîëÿåò ñóùåñòâåí-
íî áîëåå òî÷íîå âîñïðîèçâåäåíèå ýíåðãèè ñâÿçè, ýëåêòðè÷åñêîãî è ìàã-
íèòíîãî ìîìåíòîâ, ïðèâîäèò ê áîëåå áûñòðîé ñõîäèìîñòè ðÿäîâ ñ ñó-
ùåñòâåííûì ñîêðàùåíèåì êîìïüþòåðíîãî âðåìåíè è ðàçðåøàåò äðóãèå
íåäîñòàòêè îáû÷íûõ ìîäåëåé.

È íàêîíåö, ìîäåëü ÿâëÿåòñÿ î÷åâèäíî ðàñøèðÿåìîé, ñ íåáîëüøîé êîð-
ðåêòèðîâêîé, äî òî÷íîãî ðåøåíèÿ äðóãèõ äèìåðîâ âêëþ÷àþùèõ âîäîðîä,
òàêèõ êàê H-C. Â äîáàâîê, îíà ïîçâîëÿåò èäåíòèôèêàöèþ ýëåêòðè÷åñêîé
è ìàãíèòíîé ïîëÿðèçàöèé, êîòîðûå ÿâëÿþòñÿ íåïðåäñêàçóåìûìè êâàí-
òîâîé õèìèåé (Ãëàâà 8).
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5.4 Ãàóññîâñêàÿ àïïðîêñèìàöèÿ èçîõèìè÷åñêîé

ìîäåëè ìîëåêóëû âîäû ñ íåñòàáèëüíûì

èçîýëåêòðîíèóìîì

Ðåøåíèå òî÷íî ðåøàåìîé ìîäåëè (5.18) íå ïðèâîäèòñÿ â äàííîé ðàáî-
òå è ïðåäëàãàåòñÿ äëÿ ñàìîñòîÿòåëüíîãî èçó÷åíèÿ. Â ýòîì ðàçäåëå, ìû
äåëàåì îáçîð èññëåäîâàíèé [3b] ïî ãàóññîâñêîé àïïðîêñèìàöèè èçîõèìè-
÷åñêîé ìîäåëè ìîëåêóëû âîäû, ñ õàëòåíîâñêèì ïîòåíöèàëîì àïïðîêñè-
ìèðîâàííûì äî îïðåäåëåííîé ãàóññîâñêîé ôîðìû.

Ìû äîëæíû ñðàçó æå îòìåòèòü, ÷òî òàêàÿ àïïðîêñèìàöèÿ ïîäðàçóìå-
âàåò î÷åâèäíîå îñëàáëåíèå õàëòåíîâñêîãî ïðèòÿæåíèÿ ìåæäó äâóìÿ èçî-
ýëåêòðîíàìè èçîýëåêòðîíèóìà, êîòîðîå, â ñâîþ î÷åðåäü, ïîäðàçóìåâàåò
íåñòàáèëüíîñòü èçîýëåêòðîíèóìà, òàêèì îáðàçîì ïîëó÷àþùàÿñÿ ìîäåëü
ÿâëÿåòñÿ ÷åì-òî ñðåäíèì ìåæäó ïîëíîñòüþ èçîõèìè÷åñêîé ìîäåëüþ è
îáû÷íîé êâàíòîâîìåõàíè÷åñêîé ìîäåëüþ âîäû.

Íåñìîòðÿ íà ïðèáëèæåííûé õàðàêòåð, ðåçóëüòàòû ýòîãî ðàçäåëà ÿâ-
ëÿþòñÿ âåñüìà çíà÷èòåëüíûìè, òàê êàê ïîêàçûâàþò ñïîñîáíîñòü èçîõè-
ìèè äîñòèãíóòü ñóùåñòâåííî áîëåå òî÷íîãî âîñïðîèçâåäåíèÿ ýíåðãèè ñâÿ-
çè, ýëåêòðè÷åñêîãî è ìàãíèòíîãî ìîìåíòîâ è äðóãèõ õàðàêòåðèñòèê ìî-
ëåêóëû âîäû.

Ðåçóëüòàòû ýòîãî èññëåäîâàíèÿ ìîãóò áûòü îõàðàêòåðèçîâàíû ñëåäó-
þùèì. Òàê êàê, ïðè ïðèíÿòûõ óñëîâèÿõ, HOOH äîïóñêàåòñÿ íåìíîãî
áîëüøå, ñòîëêíîâåíèÿ HO− ñ íåéòðàëüíîé ìîëåêóëîé H2O è âíóòðåííåå
îòòàëêèâàíèå ìåæäó àíèîíàìè ìîãóò ñîçäàòü óñëîâèÿ äëÿ îáðàçîâàíèÿ
êâàçè÷àñòèöû ñ çàðÿäîì −2e ñ ôîðìèðîâàíèåì OH+. Ñòîëêíîâåíèÿ OH+

ñ OH− áóäóò ïðîäîëæàòü ïîâûøåíèå êîíöåíòðàöèè HOOH, è ïåðåíîñ
−2e áóäåò äàâàòü âêëàä â ýëåêòðè÷åñêèé òîê.

Îñòàåòñÿ îòêðûòûì âîïðîñ î òîì, ÷òî ñëóæèò "ñïóñêîâûì ìåõàíèç-
ìîì" (Ðèñ. 4.6) äëÿ ñîçäàíèÿ ñèíãëåòíûõ ïàð ýëåêòðîíîâ (èçîýëåêòðîíè-
óìîâ) âíóòðè ìîëåêóëû âîäû â ñëó÷àÿõ ôîðñèðîâàííîé ïðîâîäèìîñòè,
ïðè êîòîðîé, äîïîëíèòåëüíûé âêëàä â òîê áóäåò îáåñïå÷èâàòüñÿ ìåõàíèç-
ìîì àíàëîãè÷íûì òàêîâîìó äëÿ êóïåðîâñêèõ ïàð ýëåêòðîíîâ â òâåðäûõ
ñâåðõïðîâîäíèêàõ.

Òàê êàê ýíåðãåòè÷åñêàÿ ãëóáèíàV0 õàëòåíîâñêîãî ïîòåíöèàëà äëÿ èçî-
ýëåêòðîíèóìà, â îðèãèíàëüíîì âûâîäå Ñàíòèëëè [6] 1978 ãîäà, íåèçâåñò-
íà, à òàêæå íåèçâåñòíî íàñêîëüêî ãàóññîâñêîå âîñïðîèçâåäåíèå ïîäõî-
äèò ê õàëòåíîâñêîé ôîðìå, ìû ìîæåì òîëüêî ïîäáèðàòü ðàäèóñ äâóõ
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ïîòåíöèàëîâ è âû÷èñëÿòü èìåþùèåñÿ ýíåðãåòè÷åñêèå îòëè÷èÿ ñ ïîìî-
ùüþ ìîäåëè "ñëèïàþùèõñÿ ýëåêòðîíîâ", â êîòîðîé ìîæåò èìåòü ìåñòî
âðåìåííàÿ ôîðìà èçîýëåêòðîíèóìà (ãàóññîâñêàÿ ïîòåíöèàëüíàÿ ÿìà íå
äîñòàòî÷íî ãëóáîêà äëÿ îáåñïå÷åíèÿ ïåðìàíåíòíî ñâÿçàííîãî ñîñòîÿíèÿ
èçîýëåêòðîíèóìà).

Ìîäåëü "ñëèïàþùèõñÿ ýëåêòðîíîâ" ÿâëÿåòñÿ ïàðàìåòðè÷åñêîé ìîäå-
ëüþ, êîòîðàÿ âêëþ÷àåò â ñåáÿ äèïîëüíîå ïðèòÿæåíèå ìåæäó ñèíãëåòíî-
ñïàðåííûìè ýëåêòðîíàìè, à òàêæå íåëîêàëüíîå ñëèÿíèå âîëíîâûõ ïàêå-
òîâ âñåõ ýëåêòðîíîâ íà áëèçêîì ðàññòîÿíèè. Ðàäèóñ ãàóññîâñêîãî ýêðàíè-
ðîâàíèÿ îïðåäåëÿåòñÿ òîãäà ýìïèðè÷åñêè, ïîäáîðîì âû÷èñëÿåìîé ýíåð-
ãèè ïî âîçìîæíîñòè áëèçêî ê èçâåñòíûì òî÷íûì çíà÷åíèÿì.

Ñëåäóåò ïîä÷åðêíóòü, ÷òî, êàê áûëî çäåñü èñïîëüçîâàíî, âíå-îñåâûå
ðàñïîëîæåíèÿ áàçèñíûõ íàáîðîâ ãàóññîâñêèõ âûòÿíóòûõ ôóíêöèé [7-9]
ãàðàíòèðóþò, ÷òî óãëîâûå ïîïðàâêè âêëþ÷àþò â ñåáÿ òàêæå ðàäèàëü-
íóþ çàâèñèìîñòü è ìîãóò âêëþ÷àòü ìàãíèòíîå äèïîëüíîå ïðèòÿæåíèå
ïðîòèâîïîëîæíî íàïðàâëåííûõ ýëåêòðîííûõ ñïèíîâ, òàê æå êàê è ñëèÿ-
íèå âîëíîâûõ ïàêåòîâ.

Ðàäèàëüíûé ïàðàìåòð ýêðàíèðîâàíèÿ, èñïîëüçóåìûé âíå-îñåâûì áà-
çèñíûì íàáîðîì, ïàðàìåòðè÷åñêè ïîêðûâàåò âñå ôîðìû êîíòàêòíîãî ïðè-
òÿæåíèÿ, êîòîðûå ìîãóò èìåòü óãëîâóþ çàâèñèìîñòü. Ïîýòîìó ïðåäñòàâ-
ëåííàÿ ìîäåëü ìîæåò äàòü íàì ïðèáëèæåííóþ ðàçíèöó ýíåðãèé òðåáóå-
ìóþ äëÿ îñâîáîæäåíèÿ ýëåêòðîííîé ïàðû èç OH−.

OH− →OH+ +(2e)−2. (5.19)

Íèæå áóäåò âèäíî, ÷òî ðàçíèöà ýíåðãèé ìåæäó OH− è OH+, êàê ïî-
êàçûâàþò ðàñ÷åòû, ïîçâîëÿþùàÿ âðåìåííóþ ôîðìó èçîýëåêòðîíèóìà,
âïîëíå äîñòèæèìà ïðè èñïîëüçîâàíèè îáúåìíîãî ýëåêòðè÷åñêîãî ðàçðÿ-
äà ñêâîçü âîäó. Òàêîé ìåõàíèçì, êîòîðûé ïîçâîëèë áû −2e ÷àñòèöàì ïðî-
õîäèòü ñêâîçü âîäó, íå ÿâëÿåòñÿ ñâåðõïðîâîäèìîñòüþ â îáû÷íîì ñìûñëå,
òàê êàê ñâîáîäíî äâèãàþùèåñÿ ìîëåêóëû è èîíû íå çàêðåïëåíû íà ñâîèõ
ìåñòàõ, êàê â òâåðäîì òåëå, òàê ÷òî íàãðåâàíèå ñîãëàñíî I2R ïî ïðåæíåìó
áóäåò èìåòü ìåñòî.

Ýòî â îñíîâíîì áëàãîäàðÿ òîìó ôàêòó, ÷òî ïðîâîäèìîñòü â æèäêî-
ñòÿõ îñóùåñòâëÿåòñÿ ïîäâèæíûìè è àíèîíàìè, è êàòèîíàìè âñåõ ðàç-
ìåðîâ, ëþáûõ ïîëÿðèçàöèé, è âñåìè îñîáûìè ìåõàíèçìàìè, òàêèìè êàê
"ýôôåêò äîìèíî" äëÿ ïåðåíîñà H+. Â ïðîâîäèìîñòè òâåðäîãî òåëà ó÷àñò-
âóþò òîëüêî ýëåêòðîíû, äâèãàþùèåñÿ èãíàðèðóÿ ïîêîÿùèåñÿ ôîíîííûå
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îñöèëëÿöèè, òàê êàê àòîìû íå ìîãóò ïåðåìåùàòüñÿ îò îäíîãî ýëåêòðîäà
ê äðóãîìó.

Íåñìîòðÿ íà îòìå÷åííîå îòñóòñòâèå ñâåðõïðîâîäÿùåãî õàðàêòåðà, ñëå-
äóåò îòìåòèòü, ÷òî âñå-òàêè, ïî ñóùåñòâó íóëåâîé ìàãíèòíûé ìîìåíò −2e
÷àñòèöû áóäåò ïîäðàçóìåâàòü äåéñòâèòåëüíîå ñíèæåíèå ñîïðîòèâëåíèÿ.

Âèäèìîå äâèæåíèå ïîëîæèòåëüíî çàðÿæåííûõ "äûðîê" òàêæå ïðî-
èñõîäèò èç-çà äâèæåíèÿ ýëåêòðîíîâ, â òî âðåìÿ êàê àòîìû ïðîñòî êîëåá-
ëþòñÿ îêîëî ñâîèõ ìåñò â êðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêå. Ðåøåíèå èìååò äâà
ïðîòèâîïîëîæíûõ íàïðàâëåíèÿ äâèæåíèÿ � äëÿ ïîëîæèòåëüíûõ è äëÿ
îòðèöàòåëüíûõ èîíîâ, äâèãàþùèõñÿ ñ ðàçíûìè ñêîðîñòÿìè, ÷òî ïðèâî-
äèò ê ðåçèñòèâíîìó íàãðåâàíèþ âîäû (âïëîòü äî èñïàðåíèÿ) è âûñîêîé
âåðîÿòíîñòè èîííûõ ñòîëêíîâåíèé.

Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî â íåäàâíåé ðàáîòå Àøîîðè (Ashoori) è äð. [10]
èçìåðåíà ìèãðàöèÿ ñïàðåííûõ ýëåêòðîíîâ ê êâàíòîâûì òî÷å÷íûì ÿìàì
â GaAs, â òî âðåìÿ êàê Áîéä (Boyd) è Éè (Yee) [11] íàáëþäàëè "áè-
ïîëÿðîííûå" ýëåêòðîííûå ïàðû â alkali halide ðåøåòî÷íûõ âàêàíñèÿõ.
Ðàñ÷åòû ïðèâåëè ê íåîæèäàííûì áèïîëÿðîíàì â âàêàíñèÿõ êðèñòàëëè-
÷åñêîé ðåøåòêè, íàáëþäàâøèõñÿ òàêæå ñ èñïîëüçîâàíèåì ìåòîäà Êàðà
(Car) è Ïàðèíåëëî (Parinello) [12]. Ýòè íàõîäêè â îáëàñòè ôèçèêè òâåð-
äîãî òåëà ïîäòâåðæäàþò êîíöåïöèþ ýëåêòðîííîé ïàðû êàê îòäåëüíîé
÷àñòèöû, íàçûâàåìîé àâòîðàìè èçîýëåêòðîíèóìîì.

Ïðèâåäåííûå çäåñü âû÷èñëåíèÿ íå äîêàçûâàþò íàëè÷èå èçîýëåêòðîí-
íûõ ÷àñòèö ïðè ïðîõîæäåíèè ñêâîçü âîäó ñèëüíûõ ýëåêòðè÷åñêèõ òîêîâ;
îíè òîëüêî îòìå÷àþò íåîáõîäèìûé ýíåðãåòè÷åñêèé ïîðîã äëÿ ôîðìèðî-
âàíèÿ èçîýëåêòðîíèóìà ïðè ýòèõ óñëîâèÿõ äâîéíîé èîíèçàöèè OH−.

Íå ëåãêî âîîáðàçèòü ñåáå ýêñïåðèìåíò, êîòîðûé ìîã áû àíàëèçèðîâàòü
êîìïîíåíòû äàííîãî òîêà, èç-çà èîííûõ çàðÿäîâ êðàòíûõ çàðÿäó −2e ÷à-
ñòèö, îí çäåñü è íå ïðåäëàãàåòñÿ. Îäíàêî äëÿ ïðîâåðêè ýòîãî ìåõàíèç-
ìà ìîæåò áûòü ïðåäëîæåí õèìè÷åñêèé òåñò. Ðàç OH− ÿâëÿåòñÿ äâàæäû
èîíèçèðîâàííûì äëÿ îáðàçîâàíèÿ OH+, ñòîëêíîâåíèÿ ñ −2e ÷àñòèöàìè
áóäóò ðåãåíåðèðîâàòü OH− èîíû, òî÷íî òàêæå êàê ñòîëêíîâåíèÿ H+ ñ
OH− áóäóò âîññòàíàâëèâàòü H2O, è îòñóòñòâèå íîâûõ ñîñòàâëÿþùèõ áó-
äåò î÷åâèäíûì.

Îäíàêî, åñëè OH− ñòàëêèâàåòñÿ ñ OH+, áóäåò ôîðìèðîâàòüñÿ íîâàÿ
õèìè÷åñêàÿ êîìïîíåíòà HO-OH, êîòîðàÿ ìîæåò íàõîäèòñÿ â âîäå î÷åíü
äîëãî è âåñòè ñåáÿ êàê ñèëüíî îêèñëÿþùèé àãåíò. Ïîýòîìó, îðãàíè÷å-
ñêèå ñîåäèíåíèÿ ñ äâîéíûìè ñâÿçÿìè (àëêåíû), èìåþùèå íè÷òîæíóþ
ïðîâîäèìîñòü, ìîãóò áûòü äîáàâëåíû â âîäó ïðè ïðîõîæäåíèè ÷åðåç íåå
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ñèëüíîãî ýëåêòðè÷åñêîãî òîêà, äëÿ ïîëó÷åíèÿ ãèäðîîêèñëåíèÿ ýòèõ ñî-
åäèíåíèé [13], (òî åñòü, ïðåâðàùåíèÿ àëêåíîâ â ýïîêñèä, êîòîðûé çàòåì
ëåãêî ïîääàåòñÿ ãèäðîëèçó ïðè íàëè÷èè H+ äëÿ äèîëèçà). Âîçðàñòàþùàÿ
êîíöåíòðàöèÿ ýïîêñèäîâ è äèîëåé ìîãëà áû êîñâåííî ñâèäåòåëüñòâîâàòü
î äâîéíîé èîíèçàöèè OH−, ñîãëàñíî âûðàæåíèþ

OH+ +OH− → HO−OH, (5.20)

CH2 =CHR+HO−OH→
CH = CHR

\ /
O

+H2O.

Åñëè áû èçîýëåêòðîíèóì ìîã áûòü äåòåêòèðîâàí êîñâåííûì õèìè÷å-
ñêèì ìåòîäîì, ýòî ñàìî ïî ñåáå áûëî áû âàæíûì âûâîäîì î ñóùåñòâîâà-
íèè äâîéíûõ ýëåêòðîíîâ, ñ íóëåâûìè ñïèíàìè. È, ÷òî åùå áîëåå âàæíî,
"èçîõèìè÷åñêèå ðåàêöèè" ìîãëè áû ïðîâîäèòñÿ â ñðåäå âûñîêîïðîâîäÿ-
ùåé "æèäêîé ïëàçìû", êîòîðàÿ îáëàäàåò ïîâûøåííîé êîíöåíòðàöèåé
èçîýëåêòðîíèóìîâ.

Äðóãèì èíòåðåñíûì ñëó÷àåì ÿâëÿþòñÿ âîäíûå ñìåñè íåðàñòâîðèìûõ
îðãàíè÷åñêèõ ñîåäèíåíèé, ôîðìèðóþùèõ ìàñëÿíèñòóþ ïëåíêó íàä ïî-
âåðõíîñòüþ âîäû â ñèëüíîì ìàãíèòíîì ïîëå ïîðÿäêà íåñêîëüêèõ Òåñëà.
Ïðè êîìíàòíîé òåìïåðàòóðå, kT ∼= RT íà ìîëü, îñíîâíîé ôîðìîé ýíåðãèè
áóäåò ÿâëÿòüñÿ ýíåðãèÿ áðîóíîâñêîãî äâèæåíèÿ.

Îäíàêî, â ïðèñóòñòâèè ñèëüíîãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ HO+ è HO− áó-
äóò ïðèíóæäàòüñÿ ê öèðêóëèðóþùèì äâèæåíèÿì èç-çà "öèêëîòðîííîãî
ýôôåêòà", íî ýòî íå ÿâëÿåòñÿ î÷åâèäíûì èñòî÷íèêîì ïîÿâëåíèÿ HO+.

Òàê êàê èîíû ñ çàðÿäàìè ïðîòèâîïîëîæíîãî çíàêà áóäóò èìåòü ïðåä-
ðàñïîëîæåíèå ê ñòîëêíîâåíèþ, îáóñëîâëåííîå è ýëåêòðè÷åñêèì ïðèòÿæå-
íèåì è ïðîòèâîïîëîæíî íàïðàâëåííûìè âðàùåíèÿìè â ìàãíèòíîì ïîëå,
áóäåò íàáëþäàòüñÿ âîçðàñòàíèå êîíöåíòðàöèè HOOH èç-çà ñòîëêíîâåíèé
H+ ñ HOO−, ñ ó÷åòîì òîãî, ÷òî îáðàçóþùèåñÿ èîíû ÿâëÿþòñÿ åñòåñòâåí-
íûì ðåçóëüòàòîì H+, OH−,H−, H2O2, HO

−
2 , H2O ðàâíîâåñèÿ ñèñòåìû,

èçó÷åííîãî Ïîóðáî [5].
Â äîáàâîê, èìååòñÿ íåáîëüøîé øàíñ, ÷òî H+ áóäóò ñòàëêèâàòüñÿ ñ

OH−, ñ äîñòàòî÷íûì âûäåëåíèåì ýíåðãèè äëÿ ïðîèçâîäñòâà OH+ è H−.
Ïîýòîìó, íàëè÷èå ñèëüíîãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ ñïîñîáñòâóåò ñòîëêíîâåíè-
ÿì ïîëîæèòåëüíûõ è îòðèöàòåëüíûõ èîíîâ, äâèãàþùèõñÿ ïî äóãàì íà-
ïðàâëåííûì äðóã íàâñòðå÷ó äðóãó, òàêèì îáðàçîì, ÷òîáû óâåëè÷èòü êîí-
öåíòðàöèþ HOOH,

H+ +HOO− → HOOH, (5.21a)
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H+ +OH− → H− +OH+, (5.21b)

OH+ +OH− → HOOH, (5.21c)

÷òî ìîãëî áû çàòåì ýïîêñèðîâàòü àëêåíû, è ïîñëåäóþùèé ãèäðîëèç ïðè-
âîäèë áû ê ïîÿâëåíèþ äèîëåé.

Íåïîñðåäñòâåííîå èçìåðåíèå ýòîãî ýôôåêòà ìîãëî áû îïðåäåëèòü âîç-
ðàñòàíèå ðàñòâîðèìîñòè àëêåíîâ â âîäå. Àëêåíû òîëüêî ñëåãêà ðàñòâîðè-
ìû â âîäå ("ìàñëî ñ âîäîé íå ñìåøèâàåòñÿ"), íî àëêåíû ïðåâðàùåííûå
â äèîëè áóäóò èìåòü èçìåðèìî áîëüøóþ ðàñòâîðèìîñòü â âîäå, ñîãëàñíî
ïðèñîåäèíåíèþ èìè OH-ãðóïïû. Îïÿòü-òàêè. Åñëè áû âîçðàñòàíèå ðàñ-
òâîðèìîñòè àëêåíîâ â âîäå áûëî áû ñëåäñòâèåì ñèëüíûõ ìàãíèòíûõ ïî-
ëåé, ýòî áûëî áû êîñâåííûì ñâèäåòåëüñòâîì ñóùåñòâîâàíèÿ ýëåêòðîííîé
ïàðû ñ çàðÿäîì −2e.

Â îïèñàíèè íèæåïðèâåäåííûõ âû÷èñëåíèé, êëþ÷îì ê âûøåóêàçàííîé
âîçìîæíîñòè ÿâëÿåòñÿ ëåãêîñòü âû÷èñëåíèÿ ýíåðãèè OH− åñëè ñäåëàòü
íåáîëüøîå âû÷èòàíèå èç ÷ëåíîâ îïèñûâàþùèõ îòòàëêèâàíèå äâóõ ýëåê-
òðîíîâ â îáû÷íîé HFR-SCF òðàêòîâêå, ñîãëàñíî ïðèòÿæåíèþ ñèíãëåòíî
ñïàðåííûõ ýëåêòðîíîâ â ìàëîé îáëàñòè ïîðÿäêà 1.0 ïèêîìåòðà.

Â íåäàâíî âûïóùåííîì "Ñïðàâî÷íèêå âû÷èñëèòåëüíîé êâàíòîâîé õè-
ìèè" Êóêà (Cook) [14] (ñòð. 438) îòìå÷åíî, ÷òî ðåøåíèÿ â HFR-SCF
ñõåìå íå âñåãäà ìîãóò ñóùåñòâîâàòü äëÿ àíèîíîâ. Îäíàêî, â èñïîëüçóå-
ìîì çäåñü HFR-SCF ìåòîäå ñõîäèìîñòü áûëà íîðìàëüíàÿ äëÿ SCF ïðî-
öåññà, òàê êàê, òàê íàçûâàåìàÿ îøèáêà "ýíåðãèÿ ñàìîäåéñòâèÿ" ìåòîäà
Õàðòðè-Ôîêà [15] (îòòàëêèâàíèå ýëåêòðîíîì âñåõ ýëåêòðîíîâ âêëþ÷àÿ
ñåáÿ) çíà÷èòåëüíî ñíèæàåòñÿ íîâûì ïðèòÿãèâàþùèì ÷ëåíîì èñïîëüçó-
åìûì çäåñü. Â ðåçóëüòàòå, îïèñàíèå OH− âîçìîæíî áëàãîäàðÿ ëåãêîé
ñõîäèìîñòè "êîððåëèðîâàííîãî SCF ïðîöåññà".

5.5 Ìåòîä

Ìîäåëü, ïðèíÿòàÿ â ðàáîòå [3b], õàðàêòåðèçóåòñÿ îáû÷íûìè óðàâíå-
íèÿìè ñàìîñîãëàñîâàííîãî ïîëÿ Õàðòðè-Ôîêà-Ðóòààíà [16] (êîòîðûå èìå-
þò òàêæå ôîðìàëüíûå ïîðîêè, òàêèå êàê ñàìîäåéñòâóþùèå ÷ëåíû [15])
è íåóíèòàðíûì ëèôòèíãîì êóëîíîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ýëåêòðîíîâ.

Çàìåòèì, ÷òî ïîíèæåíèå çíà÷åíèé êóëîíîâñêèõ èíòåãðàëîâ áóäåò ïî-
íèæàòü ýíåðãèþ ïîíèæåíèåì ìåæýëåêòðîííîãî îòòàëêèâàíèÿ, â òî âðåìÿ
êàê ïîíèæåíèå îáìåííûõ ÷ëåíîâ áóäåò ïîâûøàòü ýíåðãèþ, íî ìíîæèòåëü
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1/2 ïîíèæàåò ýôôåêò îáìåííûõ ÷ëåíîâ. Ïîýòîìó ïîíèæåíèå çíà÷åíèÿ
èíòåãðàëîâ áóäåò ïîíèæàòü ýíåðãèþ.

Çàìåòèì, ÷òî Ãîääàðä (Goddard) [15] óæå ðåêîìåíäîâàë ïîíèæåíèå
àòîìíîé ýíåðãèè ñàìîäåéñòâèÿ âû÷èòàíèåì 1.39 ýÂ èç îáìåííûõ èíòå-
ãðàëîâ Õàðòðè-Ôîêà â ñëó÷àÿõ Cr2 è Mo2.

FC= ESC; Fi, j = Hi, j +∑
k,l

Pk,l[(i, j|k, l)−1/2(i,k| j, l)], (5.22a)

(i, j|k, l) =
∫ ∫

χi(l)χ j(l)
1

r12
χk(2)χl(2)dτ1dτ2, (5.22b)

Pi, j = 2∑
n

cn,icn, j (ñóììèðîâàíèå n òîëüêî ïî çàíÿòûì îðáèòàëÿì).

(5.22c)
Â ðàáîòå Àíèìàëó è Ñàíòèëëè[6b] 1995 ãîäà, ïîñâÿùåííîé ýëåêòðîííûì
ïàðàì, áûëî ïðåäëîæåíî íåëîêàëüíóþ àäðîííóþ ïðèòÿãèâàþùóþ ñèëó,
î÷åâèäíóþ â π0 -ìåçîíå Ñàíòèëëè [6a], ïðèìåíèòü äëÿ îïèñàíèÿ ïàðû
ñèíãëåòíî ñâÿçàííûõ ýëåêòðîíîâ, êîòîðûå ôîðìèðóþò áîçîííóþ êâàçè-
÷àñòèöó. Îäíàêî, "êîëëàïñèðóþùèé ïîçèòðîíèóì" áûñòðî ðàñïàäàåòñÿ,
òàê êàê àííèãèëÿöèÿ ÷àñòèöû-àíòè÷àñòèöû èìååò ìåñòî ìåíåå ÷åì çà
ïèêîñóêóíäó.

Â ýëåêòðîí-ýëåêòðîííîì ñëó÷àå ìîæíî íàäåÿòüñÿ, ÷òî ýòî ñòàáèëüíàÿ
êâàçè÷àñòè÷íàÿ ñèíãëåòíàÿ ñâÿçü, êîòîðóþ ìû íàçûâàåì èçîýëåêòðîíèó-
ìîì, ìîæåò áûòü ñòàáèëüíîé. Ïîñëå èñïîëüçîâàíèÿ íåëîêàëüíîãî èçîòî-
ïè÷åñêîãî íåëèíåéíîãî ïðåîáðàçîâàíèÿ, àäðîííîå ïðèòÿæåíèå ïðîåêòè-
ðîâàëîñü â äåéñòâèòåëüíîå ïðîñòðàíñòâî è ìîäåëèðîâàëîñü õàëòåíîâñêèì
ïîòåíöèàëîì.

Çíà÷èòåëüíûå óñèëèÿ ïðèëîæåííûå äëÿ îöåíêè ìàòðè÷íûõ ýëåìåí-
òîâ äëÿ õàëòåíîâñêîãî ïîòåíöèàëà íå îïðàâäàëèñü. Òùàòåëüíàÿ ïðîâåð-
êà îðèãèíàëüíîé ðàáîòû 1978 ãîäà Ñàíòèëëè [6a], ïîñâÿùåííîé êîëëàïñó
ïîçèòðîíèóìà, âñêðûëà, ÷òî õàëòåíîâñêèé ïîòåíöèàë íå îáÿçàòåëüíî ÿâ-
ëÿåòñÿ åäèíñòâåííûì âîñïðîèçâåäåíèåì àäðîííîé ñèëû. Äåéñòâèòåëüíî,
ëèíåéíàÿ êîìáèíàöèÿ ñõîæèõ ïîòåíöèàëîâ ìîæåò áûòü èñïîëüçîâàíà äëÿ
âîñïðîèçâåäåíèÿ õàëòåíîâñêîãî ïîòåíöèàëà, åñëè ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû
ýòèõ äðóãèõ ïîòåíöèàëîâ ìîãóò áûòü îöåíåíû.

Ãëóáèíà ýêðàíèðîâàííîãî ãàóññîâñêîãî ïðèáëèæåíèÿ îïðåäåëÿåòñÿ òåì
òðåáîâàíèåì, ÷òîáû øèðèíà íà ïîëîâèíå âûñîòû ãàóññîâñêîé ôóíêöèè
ðàâíÿëàñü çíà÷åíèþ b õàëòåíîâñêîãî ãîðèçîíòà (ðàäèóñ, íà êîòîðîì êó-
ëîíîâñêîå îòòàëêèâàíèå àííóëèðóåòñÿ ñèëàìè ïðèòÿæåíèÿ). Ïîýòîìó,
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ýêðàíèðîâàííûé ãàóññîâñêèé ïîòåíöèàë âåðîÿòíî èìååò âåñüìà ìàëóþ
ãëóáèíó, õîòÿ ïàðàìåòð ãëóáèíû V0 äëÿ õàëòåíîâñêîãî ïîòåíöèàëà äî íà-
ñòîÿùåãî âðåìåíè íåèçâåñòåí.

Â ýòîé ðàáîòå ïðèíèìàåòñÿ, ÷òî ïîêà ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû äâóõýëåê-
òðîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ äëÿ ñèíãëåòíûõ ïàð íå ìîãóò áûòü íàéäåíû
äëÿ ñëó÷àÿ õàëòåíîâñêîãî ïîòåíöèàëà, ãàóññîâñêè ýêðàíèðîâàííûé êóëî-
íîâñêèé ïîòåíöèàë ìîæåò áûòü èñïîëüçîâàí äëÿ îïèñàíèÿ äåéñòâèòåëü-
íîé ïðîñòðàíñòâåííîé ôîðìû àäðîííîãî ïðèòÿæåíèÿ è â êà÷åñòâå ïà-
ðàìåòðà, ïîäáèðàåìîãî ê ýêñïåðèìåíòàëüíûì ýíåðãèÿì, ýêðàíèðóþùàÿ
ýêñïîíåíòà âåðîÿòíî âêëþ÷àåò â ñåáÿ äðóãèå ýôôåêòû, òàêèå êàê ìàã-
íèòíîå äèïîëüíîå âçàèìîäåéñòâèå äâóõ ýëåêòðîíîâ ñ ïðîòèâîïîëîæíû-
ìè ñïèíîâûìè ìàãíèòíûìè ìîìåíòàìè. Ýòà ôîðìà îáëàäàåò òåì âàæíûì
ñâîéñòâîì, ÷òî ìîæåò áûòü ñëèòà ñ îáùèì ñëó÷àåì ÷åòûðåõöåíòðîâîãî
êóëîíîâñêîãî èëè îáìåííîãî èíòåãðàëà âûâåäåííîãî Øàâèòòîì (Shavitt)
[17] èñïîëüçîâàíèåì èçâåñòíîé òåõíèêè ãàóññîâñêîãî ïðåîáðàçîâàíèÿ.

Ãàóññîâñêîå ïðåîáðàçîâàíèå äâóõýëåêòðîííîãî èíòåãðàëà äëÿ ÷åòû-
ðåõ ãàóññîâñêèõ ñôåð áûëî èñïîëüçîâàíî âî ìíîæåñòâå áàçèñîâ âûòÿíó-
òûõ ãàóññîâñêèõ ôóíêöèé SCF ïðîãðàìì íàïèñàííûõ Øèëëàäè [18, 19] è
äðóãèìè. Âàæíî îòìåòèòü, ÷òî ôîðìóëà ïîëíîñòüþ îáùàÿ îòíîñèòåëüíî
îðèåíòàöèè ÷åòûðåõ ãàóññîâñêèõ ñôåðè÷åñêè âûòÿíóòûõ îðáèòàëåé, êàê
è îòíîñèòåëüíî ðàññòîÿíèÿ ìåæäó äâóìÿ ýëåêòðîíàìè.

Ìîäèôèöèðîâàííàÿ äëÿ îïèñàíèÿ êîððåëÿöèè äâóõ ýëåêòðîíîâ, òà-
êàÿ îáùàÿ ôîðìóëà ìîæåò îïèñûâàòü óãëîâóþ êîððåëÿöèþ òàê æå êàê
è ðàññòîÿíèå âçàèìîäåéñòâèÿ. Ïîýòîìó, ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû ýêðàíèðî-
âàííîãî êóëîíîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ áûëè âû÷òåíû èç îáû÷íîãî 1/r êó-
ëîíîâñêîãî îòòàëêèâàíèÿ äëÿ ìîäåëèðîâàíèÿ äåéñòâèòåëüíîé ïðîñòðàí-
ñòâåííîé ôîðìû àäðîííîãî ïðèòÿæåíèÿ äâóõ ýëåêòðîíîâ. Ñõåìà, îáðè-
ñîâàííàÿ â ýòîì ðàçäåëå è âïåðâûå ïðåäñòàâëåííàÿ â [3b], ïðåäïîëàãàåò
äîáàâëåíèå ãàóññîâñêîãî ýêðàíèðîâàíèÿ êàê exp[−αr2]/r, òàê ÷òî ìîãóò
áûòü èñïîëüçîâàíû ñïåöèàëüíûå ñâîéñòâà ãàóññîâñêèõ ôóíêöèé, îñîáåí-
íî âàæíûìè ÿâëÿþòñÿ òå ñâîéñòâà, ÷òî ïðîèçâåäåíèå äâóõ ãàóññîâñêèõ
ôóíêöèé äàåò äðóãóþ ãàóññîâñêóþ ôóíêöèþ (óìíîæåíèå íà ïåðåöåíòðè-
ðóþùèé ìíîæèòåëü) è, ÷òî ïîëÿðíûå êîîðäèíàòû ëåãêî ðàçäåëÿþòñÿ íà
ïåðåìíîæåííûå x, y, z êîìïîíåíòû.

Öåëüþ ÿâëÿëîñü îöåíèòü äâóõýëåêòðîííûå ÷åòûðåõöåíòðîâûå ìàò-
ðè÷íûå ýëåìåíòû ãàóññîâñêè ýêðàíèðîâàííîãî êóëîíîâñêîãî ïîòåíöèàëà
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â âûðàæåíèè

Y (r) =
1−2exp[−αr2]

r
. (5.23)

Âåëè÷èíà α � îáû÷íî î÷åíü áîëüøîå ÷èñëî, è ýòà ðàáîòà ïðåäïîëàãàåò
åãî ðàâíûì 0.13441885×107. Ñ ýòîãî ìîìåíòà, îáû÷íîå êóëîíîâñêîå âçà-
èìîäåéñòâèå ïðèáåãàåò ê õîðîøî èçâåñòíîé âñïîìîãàòåëüíîé ôóíêöèè F0,
êîòîðàÿ áûëà èçó÷åíà Øèëëàäè [18] è äðóãèìè.

Òàê êàê è s1/2, è (s+α)1/2 îêàçûâàþòñÿ â çíàìåíàòåëå ýêðàíèðîâàí-
íîé êóëîíîâñêîé ôîðìû, èíòåãðàë èìååò äâà ïîëþñà. Çàìåíà ïåðåìåííîé
ïîãëîùàåò ïîëþñ ñâÿçàííûé ñ (s + α)−1/2 è ñäâèãàåò äðóãîé ïîëþñ ñâÿ-
çàííûé ñ s−1/2 ê íèæíåìó ïðåäåëó èíòåãðèðîâàíèÿ. ßâëÿåòñÿ î÷åâèäíûì
ãëàäêèé ïèê íà íèæíåì ïðåäåëå ÷èñëåííîãî èíòåãðèðîâàíèÿ ñ èñïîëüçî-
âàíèåì 70-òî÷å÷íîãî ñèìïñîíîâñêîãî ïðàâèëà èíòåãðèðîâàíèÿ (äâå îáëà-
ñòè ïðèìûêàþùèå ê ïîëþñó èñïîëüçóþò 20 òî÷åê è íà îñòàëüíóþ îáëàñòü
ïðèõîäèòñÿ 50 òî÷åê).

Ýòà ðàáîòà áûëà ïðîâåäåíà ñ èñïîëüçîâàíèåì 64-áèòíîé àðèôìåòèêè
äâîéíîé òî÷íîñòè, êîòîðàÿ îáåñïå÷èâàåò 14 çíà÷àùèõ öèôð. Ïðîñòîé îô-
ñåò δ 1.0× 10−15, èñïîëüçóåìûé âî èçáåæàíèÿ ÷èñëîâîãî ïåðåïîëíåíèÿ,
îáåñïå÷èë ïîëåçíûå ðåçóëüòàòû.

Íåñìîòðÿ íà òî, ÷òî ýòîò ïîëþñ ôîðìàëüíî ïðîáëåìàòè÷åí, òàê êàê
äëÿ èíòåãðèðîâàíèÿ òðåáóåòñÿ íåïðåðûâíàÿ ôóíêöèÿ, ÷èñëåííîå èíòå-
ãðèðîâàíèå, ïðèìåíÿåìîå ê êóëîíîâñêèì èíòåãðàëàì, êàê èçâåñòíî, äàåò
òî÷íîñòü òîëüêî äî 12 çíà÷àùèõ öèôð. Îáëàñòü ïîä ïèêîì ïîëþñà îöå-
íèâàåòñÿ êàê óçêèé òðåóãîëüíèê íà ïðÿìîóãîëüíèêå 1.0×10−15 øèðèíîé,
ñ âûñîòîé òðåóãîëüíîãî íàáîðà 3.43207×108 óìíîæèòü íà âûñîòó òî÷å÷-
íîãî íàáîðà 1.0×10−15 â îáëàñòè èíòåãðèðîâàíèÿ (ïåðâàÿ ñèìïñîíîâñêàÿ
òî÷êà).

Ïðåäñòàâëåííûé êîä äëÿ ýòîãî ýêðàíèðîâàííîãî êóëîíîâñêîãî èíòå-
ãðàëà â íàñòîÿùåå âðåìÿ ÿâëÿåòñÿ áîëåå ìåäëåííûì ÷åì ñîîòâåòñòâóþ-
ùàÿ ôóíêöèÿ F0 [17], èñïîëüçóåìàÿ äëÿ êóëîíîâñêèõ èíòåãðàëîâ ñîãëàñ-
íî 70-òî÷å÷íîìó ñèìïñîíîâñêîìó èíòåãðèðîâàíèþ, íî èíòåãðàë â ðàéîíå
ïëîñêîãî ó÷àñòêà ïîñëå ïèêà â s = 0.0 ìîæåò áûòü îöåíåí áîëåå áûñòðî
ïî íåñêîëüêèì òî÷êàì. Äëÿ ïðåäñòàâëåííûõ çäåñü ðåçóëüòàòîâ, ïðîñòîé
îôñåò íèæíåãî ïðåäåëà 1.0× 10−15 ÿâëÿåòñÿ àäåêâàòíûì äëÿ ýòîé ìî-
íîãðàôèè. Äàëüíåéøèå äåòàëè êàñàþùèåñÿ âñïîìîãàòåëüíîãî èíòåãðàëà
ìîãóò áûòü íàéäåíû â ïðåäûäóùåé ðàáîòå ïî ìîëåêóëå H2 [20].

Ðàáîòà, íàõîäÿùàÿñÿ ñòàäèè ïîäãîòîâêè, ïîêàçûâàåò, ÷òî ìîæåò áûòü
áóäåò âîçìîæíî âûðàçèòü íîâûé âñïîìîãàòåëüíûé èíòåãðàë ÷åðåç àíàëè-
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òè÷åñêîå âûðàæåíèå âîâëå÷åíèåì erf(x) ôóíêöèè (ñì. Ãëàâó 6), íî ïîêà
íåò îêîí÷àòåëüíîãî ïîäòâåðæäåíèÿ, èñïîëüçóåòñÿ ñèìïñîíîâñêîå èíòå-
ãðèðîâàíèå. Çàìåòèì, ÷òî ýòîò èíòåãðàë ÿâëÿåòñÿ ðåçóëüòàòîì óïðîùå-
íèÿ äâåíàäöàòèêðàòíîãî èíòåãðèðîâàíèÿ ïî îáúåìíûì ýëåìåíòàì äâóõ
ýëåêòðîíîâ è ñâåäåíèÿ ê îäíîìåðíîìó èíòåãðèðîâàíèþ ñ óìíîæåíèåì íà
íåîáõîäèìûé ìíîæèòåëü.

5.6 Ãëàâíûå ðåçóëüòàòû

Ãåîìåòðèÿ äàííàÿ äëÿ H2O Äàííèíãîì (Dunning) [21] áûëà èñïîëüçî-
âàíà äëÿ ïðîâåäåíèÿ îáû÷íûõ HFR-SCF ðàñ÷åòîâ ïîñëå òîãî êàê äîïîë-
íèòåëüíàÿ 3d èìèòàöèÿ îðáèòàëè áûëà îïòèìèçèðîâàíà â [3b] äëÿ O àòî-
ìà è (2s,2p) îðáèòàëè áûëè äîáàâëåíû äëÿ H àòîìîâ. Ïîêàçàòåëü äëÿ O3d
îðáèòàëåé áûë îïòèìèçèðîâàí äî òðåõ çíà÷àùèõ öèôð è (O3d,H2s,H2p)
ïîêàçàòåëè áûëè ðàâíû (2.498, 0.500, 1.000). Ýòè ïîëÿðèçîâàííûå îð-
áèòàëè áûëè äîáàâëåíû ê áàçèñó Äàííèíãà-Õàçèíàãè (10s6p) [20] ñ H1s
îðáèòàëÿìè îòãðàäóèðîâàíûìè ê 1.2 è êîòîðûé äàâàë áîëåå íèçêóþ ýíåð-
ãèþ, ÷åì áàçèñ 6-31G∗∗ èñïîëüçóåìûé ïðîãðàììîé GAMESS. Äëèíà ñâÿçè
OH+ ñîñòàâëÿëà Àíãñòðåìû.

Òà æå äëèíà ñâÿçè áûëà èñïîëüçîâàíà äëÿ OH−, òàê êàê ðàñ÷åòû äëÿ
àíèîíà ñ èñïîëüçîâàíèåì îáû÷íîãî HFR-SCF ïðîöåññà íå îñóùåñòâèìû,
è, â ëþáîì ñëó÷àå, åãî äëèíà ñâÿçè òîëüêî íåìíîãî áîëüøå ÷åì äëÿ ìî-
ëåêóëû âîäû. Çíà÷åíèå ãîðèçîíòà 0.00038 Àíãñòðåì, îïòèìèçèðîâàííîå
äëÿ H2O, òàêæå áûëî èñïîëüçîâàíî äëÿ OH

+ è OH−.
Ïèê â ïðîöåäóðå ÷èñëåííîãî èíòåãðèðîâàíèÿ áûë îïòèìèçèðîâàí ïîä-

áîðîì çíà÷åíèÿ îáðåçàíèÿ Rc òàê, ÷òîáû ïîëó÷èòü êàê ìîæíî áîëåå òî÷-
íîå çíà÷åíèå íåðåëÿòèâèñòñêîé ýíåðãèè ìîëåêóëû HF, ïîëó÷åííîå êâàí-
òîâûì ìåòîäîì Ìîíòå-Êàðëî [21]. Äèïîëüíûå ìîìåíòû èîíîâ íå î÷åíü
ïîëåçíû, òàê êàê èîííûå äèïîëè çàâèñÿò îò íà÷àëà êîîðäèíàò, íî îíè
áûëè âû÷èñëåíû ñ èñïîëüçîâàíèåì ñèñòåìû îòñ÷åòà öåíòðà ìàññ.

Êàê ìû âèäèì â Òàáëèöå 5.1, ðàçíèöà ýíåðãèé OH− è OH+ ðàâíà
0.497621 Õàðòðè (13.54 ýÂ) ñîãëàñíî ñêîððåëèðîâàííûì SCF âû÷èñëåíè-
ÿì. Èç ñòàíäàðòíîãî çíà÷åíèÿ SCF ýíåðãèè äëÿ H2O ÿñíî, ÷òî ýòîò áàçèñ
ÿâëÿåòñÿ âåñüìà õîðîøèì, íî íåäîñòàòî÷íûì íà ïðåäåëå ýíåðãèè Õàðòðè-
Ôîêà. Â äîáàâîê, ïîäáîð ïèêîâ â ÷èñëåííîì èíòåãðèðîâàíèè, êàê ìîæíî
áëèæå ê âîñïðîèçâåäåíèþ ïîëíîé ýíåðãèè HF, íå ÿâëÿåòñÿ òî÷íûì.

Ýòè äâà àðòåôàêòà âíîñÿò íåîïðåäåëåííîñòü ïî ýíåðãèè ïîðÿäêà 0.0115
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Òàáëèöà 5.1: Ðåçóëüòàòû ïî èçîýëåêòðîíèóìó äëÿ íåêîòîðûõ ìîëåêóë
[3b].

OH+ OH− H2O HF

SCF-Energya -74.860377 -75.396624 -76.058000 -100.060379
Hartree-Fockb -100.07185b

Iso-Energyc -75.056678 -75.554299 -76.388340 -100.448029
Horizon Rc (�A) 0.00038 0.00038 0.00038 0.00030
QMC Energyb,d -76.430020d -100.44296b

Exact non-rel. -100.4595
Iso-Dipole (D) 5.552581 8.638473 1.847437 1.8413778
Exper. Dipole 1.84 1.82

a Äàííèíã-Õàçèíàãà (10s/6p), (6,2,1,1,1/4,1,1)+H2s1+H2p1+3d1.
b Èçîýíåðãèÿ îòêàëèáðîâàííàÿ äëÿ ïîëó÷åíèÿ ìàêñèìóìà êîððåëÿöèè
äëÿ HF.
c Ýíåðãèè Õàðòðè-Ôîêà è QMC Ëó÷îâà è Àíäåðñîíà [22].
d QMC ýíåðãèè Õàììîíäà, Ëåñòåðà è Ðåéíîëüäñà [21].

Õàðòðè, íî ýòî ìåíüøàÿ íåîïðåäåëåííîñòü ÷åì äëÿ ýíåðãèè Ëó÷îâà è Àí-
äåðñîíà [22] ïîëó÷åííîé êâàíòîâûì ìåòîäîì Ìîíòå-Êàðëî (QMC). Çàìå-
òèì, ÷òî èçîäèïîëè äëÿ H2O è HF î÷åíü áëèçêè ê ýêñïåðèìåíòàëüíûì
çíà÷åíèÿì, ÷òî ãîâîðèò î òîì, ÷òî âû÷èñëåííûå âîëíîâûå ôóíêöèè èìå-
þò âûñîêîå êà÷åñòâî.

Ýòè âû÷èñëåíèÿ ïîêàçûâàþò, ÷òî âîçìîæíî óâåëè÷åíèå ïðîâîäèìî-
ñòè ïðè äîñòèæåíèè ïîòåíöèàëà áîëåå 13.7 âîëüò íà ÿ÷åéêó âîäû è óâåëè-
÷åíèå êîíöåíòðàöèè HOOH ìîæåò áûòü èçìåðèìî ïðè ïîòåíöèàëå áîëåå
13.7 âîëüò. Ñòîèò ïîâòîðèòü, ÷òî ýòà îöåíêà âåðîÿòíî çàâûøåíà, ñîãëàñíî
ëåãêîé ñõîäèìîñòè ñêîððåëèðîâàííîãî SCF ïðîöåññà äëÿ îòðèöàòåëüíûõ
èîíîâ; ïðîöåññà, êîòîðûé ôîðìàëüíî íå îïðåäåëåí ïðè îáû÷íîì ïðîöåñ-
ñå Õàðòðè-Ôîêà-Ðóòààíà (14), è áîëüøèíñòâî èññëåäîâàòåëåé â îáëàñòè
êâàíòîâîé õèìèè çíàêîìû ñ òðóäíîñòÿìè â òðàêòîâêå îòðèöàòåëüíûõ
èîíîâ ïðè èñïîëüçîâàíèè ñòàíäàðòíîãî ìåòîäà Õàðòðè-Ôîêà-Ðóòààíà.

Ïðè äîïóùåíèè, ÷òî ñêîððåëèðîâàííûå SCF óðàâíåíèÿ ÿâëÿþòñÿ ïà-
ðàìåòðè÷åñêèì ïðèáëèæåíèåì ê âûâîäó Ñàíòèëëè õàëòåíîâñêîãî ïîòåí-
öèàëà [6a] äëÿ ñâÿçàííîé ýëåêòðîííîé ïàðû, ìåòîä èìååò ïðåèìóùåñòâî
ëåãêîãî îáúåäèíåíèÿ â ñóùåñòâóþùóþ ïðîãðàììó Õàðòðè-Ôîêà-Ðóòààíà
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ñ ãàóññîâñêèì áàçèñîì ïðîñòûì âû÷èòàíèåì ìàëîãî "êîððåëÿöèîííîãî
èíòåãðàëà" èç îáû÷íûõ äâóõýëåêòðîííûõ èíòåãðàëîâ.

Ïîñëå íå äîëãèõ ðàçìûøëåíèé, ìîæíî ñäåëàòü âûâîä, ÷òî ïîäáîð
åäèíñòâåííîãî ïàðàìåòðà (ãàóññîâñêîãî ïîêàçàòåëÿ ýêðàíèðîâàíèÿ, α)
ê ýêñïåðèìåíòàëüíûì ýíåðãèÿì, è/èëè ðåçóëüòàòàì êâàíòîâîãî ìåòîäà
Ìîíòå-Êàðëî, áóäåò îáúåäèíÿòü íîâîå ïðèòÿæåíèå â ôîðìó âçàèìîäåé-
ñòâèÿ ìàãíèòíûõ äèïîëåé ìåæäó ñïèíîðíûìè ìîìåíòàìè ñïàðåííûõ ýëåê-
òðîíîâ. Âêëþ÷åíèå ìàãíèòíî-äèïîëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ è çàìåíà ãàóñ-
ñîâñêîé ôîðìû ýêñïîíåíöèàëüíûì õàëòåíîâñêèì ïîòåíöèàëîì îñòàâëÿåò
òîëüêî ìîäåëèðîâàíèå ñâÿçàííîé ýëêòðîííîé ïàðû � èçîýëåêòðîíèóìà.
Ïîýòîìó, ýòè ðåçóëüòàòû èìåþò ìåñòî äëÿ ìîäåëè â êîòîðîé îáû÷íûé
HFR-SCF ìåòîä ïîäïðàâëåí äëÿ, ïî êðàéíåé ìåðå, äâóõ âçàèìîäåéñòâèé
ïðèòÿæåíèÿ ýëåêòðîíîâ, ÷òî ïðèâîäèò ê òîìó, ÷òî ïðè ïðèáëèæåíèè äðóã
ê äðóãó îíè êàê áû "ñëèïàþòñÿ"; îòñþäà òåðìèí "ìîäåëü ñëèïàþùèõñÿ
ýëåêòðîííûõ ïàð".

5.7 Çàêëþ÷åíèå

Â Ãëàâå 3, ìû ïðåäñòàâèëè ïîêðûòèå êâàíòîâîé õèìèè ïîä íàçâà-
íèåì àäðîííàÿ õèìèÿ. Â Ãëàâå 4, ìû ïðèìåíèëè íîâóþ äèñöèïëèíó ê
êîíñòðóèðîâàíèþ íîâîé ìîäåëè ìîëåêóëÿðíûõ ñòðóêòóð, îñíîâàííîé íà
ñâÿçûâàíèè ïàðû âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ îò ðàçëè÷íûõ àòîìîâ â ñèíãëåò-
íîå êâàçè-÷àñòè÷íîå ñîñòîÿíèå, íàçûâàåìîå èçîýëåêòðîíèóìîì.

Çàòåì, ìû ïðèìåíèëè ìîäåëü ê ñòðóêòóðå ìîëåêóëû âîäîðîäà, ñ äî-
ñòèæåíèåì ðåçóëüòàòîâ ÿâíî íåâîçìîæíûõ â êâàíòîâîé õèìèè, òàêèõ
êàê: âîñïðîèçâåäåíèå ýíåðãèè ñâÿçè è äðóãèõ õàðàêòåðèñòèê ìîëåêóëû
âîäîðîäà ñ òî÷íîñòüþ äî ñåäüìîãî ïîðÿäêà; îáúÿñíåíèå ïðè÷èíû ïî÷å-
ìó ìîëåêóëà âîäîðîäà èìååò òîëüêî äâà àòîìà; ñíèæåíèå êîìïüþòåðíîãî
âðåìåíè ïî êðàéíåé ìåðå â 1000 ðàç; è ìíîãîå äðóãîå.

Â ýòîé ãëàâå, ìû ïðèëîæèëè èçîõèìè÷åñêóþ ìîäåëü ìîëåêóëÿðíûõ
ñâÿçåé ê ìîëåêóëå âîäû è äðóãèì, ñî ñõîæèìè ðåçóëüòàòàìè. Äåéñòâè-
òåëüíî, èçîõèìè÷åñêàÿ ìîäåëü âîäû è äðóãèõ ìîëåêóë ïîääåðæèâàåòñÿ
ñëåäóþùèìè êîíöåïòóàëüíûìè, òåîðåòè÷åñêèìè è ýêñïåðèìåíòàëüíûìè
äàííûìè:

1) îíà ââîäèò íîâóþ ñèëüíóþ ñâÿçûâàþùóþ ñèëó (êîòîðàÿ îòñóòñòâó-
åò â ñîâðåìåííûõ ìîäåëÿõ), ñïîñîáíóþ îáúÿñíèòü ñèëó ñâÿçè è ñòàáèëü-
íîñòü ìîëåêóë;
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2) îíà îáúÿñíÿåò ïðè÷èíó ïî÷åìó ìîëåêóëà âîäû èìååò òîëüêî äâà
àòîìà âîäîðîäà è îäèí àòîì êèñëîðîäà;

3) îíà ïîçâîëÿåò âîñïðîèçâåäåíèå ýíåðãèè ñâÿçè âîäû è äðóãèõ ìîëå-
êóë ñ âûñîêîé òî÷íîñòüþ;

4) îíà âîñïðîèçâîäèò ýëåêòðè÷åñêèé è äèïîëüíûé ìîìåíòû è äðóãèå
õàðàêòåðèñòèêè âîäû è äðóãèõ ìîëåêóë, òàêæå ñ âûñîêîé òî÷íîñòüþ;

5) îíà ïîçâîëÿåò ñíèæåíèå êîìïüþòåðíîãî âðåìåíè çàòðà÷èâàåìîãî
íà âû÷èñëåíèÿ ïî êðàéíåé ìåðå â 1000 ðàç; à òàêæå ïîçâîëÿåò äðóãèå
äîñòèæåíèÿ, ñõîæèå ñ ïîëó÷åííûìè äëÿ ìîëåêóëû âîäîðîäà.

Áîëåå òîãî, êàê ýòî èìåëî ìåñòî äëÿ ìîëåêóëû âîäîðîäà â Ãëàâå 4,
çíà÷åíèå ðàäèóñà èçîýëåêòðîíèóìà (5.9) âû÷èñëåííîå ÷åðåç äèíàìè÷å-
ñêèå óðàâíåíèÿ áûëî ïîëíîñòüþ ïîäòâåðæäåíî íåçàâèñèìûìè âû÷èñëå-
íèÿìè äëÿ âîäû è äðóãèõ ìîëåêóë, ïðîâåäåííûìè ÷åðåç áàçèñíûé íàáîð
ãàóññîâñêèõ âûòÿíóòûõ ôóíêöèé.

Ýìèññèÿ ýëåêòðîííûõ ïàð â ñâåðõïðîâîäèìîñòè áûëà òùàòåëüíî ðàñ-
ñìîòðåíà â Ãëàâå 3. Â Ãëàâå 4 ìû òàêæå îòìåòèëè ïðåäâàðèòåëüíîå, íî
óæå íåïîñðåäñòâåííîå ïîäòâåðæäåíèå èçîõèìè÷åñêîé ìîäåëè ìîëåêóëÿð-
íûõ ñâÿçåé ïðåäëàãàåìîå ïðîâîäÿùèìèñÿ ýêñïåðèìåíòàìè ïî ôîòîýô-
ôåêòó âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ â ãåëèè, ñâèäåòåëüñòâóþùèìè î òîì, ÷òî
ýëåêòðîíû èñïóñêàþòñÿ ïàðàìè [23]. Çäåñü ìû ðåêîìåíäóåì ñèñòåìàòè-
÷åñêîå ïîâòîðåíèå ýòèõ ýêñïåðèìåíòîâ ñïåöèàëüíî äëÿ âîäû. Ñòàòèñòè-
÷åñêîå ñîîòíîøåíèå ýëåêòðîííûõ ïàð è ïîëíîãî ÷èñëà âûëåòåâøèõ ýëåê-
òðîíîâ äàñò èíôîðìàöèþ î òîì, ÿâëÿåòñÿ ëè èçîýëåêòðîíèóì ïîëíîñòüþ
ñòàáèëüíûì èëè íåò.

Ìû äîëæíû íàêîíåö îòìåòèòü, ÷òî âîñïðîèçâåäåíèå ýíåðãèè ñâÿçè,
ýëåêòðè÷åñêîãî è ìàãíèòíîãî ìîìåíòîâ è äðóãèõ õàðàêòåðèñòèê ìîëåêó-
ëû âîäû è äðóãèõ ìîëåêóë, èìåþùåå òî÷íîñòü äî íåñêîëüêèõ ïîðÿäêîâ,
âïåðâûå äîñòèãíóòóþ â ðàáîòàõ [3], ÿâëÿåòñÿ íàãëÿäíåéøèì ýêñïåðèìåí-
òàëüíûì ôàêòîì ïîäòâåðæäàþùèì íåäîñòàòî÷íîñòü êâàíòîâîé ìåõàíè-
êè è âîçìîæíîñòè ïîêðûâàþùåé àäðîííîé ìåõàíèêè ïðè âîñïðîèçâåäå-
íèè íåëèíåéíûõ, íåëîêàëüíûõ è íåïîòåíöèàëüíî-íåóíèòàðíûõ ýôôåê-
òîâ, ñâÿçàííûõ ñ ãëóáîêèì ïåðåêðûòèåì "ïðîòÿæåííûõ âîëíîâûõ ïàêå-
òîâ" ýëåêòðîíîâ ñ òî÷å÷íîé çàðÿäîâîé ñòðóêòóðîé.

Íîâàÿ èçîõèìè÷åñêàÿ ìîäåëü ìîëåêóëû âîäû, î÷åð÷åííàÿ â ýòîé ãëà-
âå, èìååò ìíîæåñòâî íîâûõ èíòðèãóþùèõ ïðèìåíåíèé. Íàïðèìåð, êîð-
ðåëèðîâàííûé-SCF ìåòîä èñïîëüçîâàëñÿ äëÿ ëåãêîãî ïîëó÷åíèÿ ýíåðãèè
OH-àíèîíà â âîäå, â òî âðåìÿ êàê OH+ èîí ëåãêî òðàêòóåòñÿ è â ñòàí-
äàðòíîì, è â ìîäèôèöèðîâàííîì ìåòîäå. Ðàçíèöà ýíåðãèé ìåæäó OH+
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ñèñòåìîé, èìåþùåé 8 ýëåêòðîíîâ, è OH− ñèñòåìîé, èìåþùåé 10 ýëåêòðî-
íîâ, îêàçûâàåòñÿ ðàâíîé 13.54 ýÂ. Ýòî äàåò ýíåðãèþ, íåîáõîäèìóþ äëÿ
òîãî, ÷òîáû èçúÿòü (2e)−2 èç OH−. Ýòî ãîâîðèò î âîçìîæíîì íàëè÷èè
ïîðîãà îêîëî 13.6 ýÂ ïðè ïðîòåêàíèè òîêà â âîäíîé ñðåäå, îáóñëîâëåííî-
ãî êâàçè÷àñòèöàìè (2e)−2. Ýòîò âîëüòàæ òàêæå áóäåò ïîääåðæèâàòü H+

â ðàñòâîðå â òîé æå ñòåïåíè. Îðãàíè÷åñêèå àëêåíû â ðàñòâîðå äîëæíû
ïðåâðàùàòüñÿ â ýïîêñèä ñîãëàñíî ñîëâîëèçàöèè äî äèîëåé ïðè óñëîâèè
áîëüøîãî êîëè÷åñòâà (2e)−2.

Äðóãèì èíòåðåñíûì ðåçóëüòàòîì ÿâëÿåòñÿ òî, ÷òî åñòåñòâåííîå êî-
ëè÷åñòâî HOOH â âîäå ìîæåò áûòü ïîâûøåíî ïðîñòûì ïîìåùåíèåì îá-
ðàçöà â ñèëüíîå ìàãíèòíîå ïîëå. Ïîëîæèòåëüíûå è îòðèöàòåëüíûå èîíû
áóäóò äâèãàòüñÿ ïî äóãàì, îáóñëîâëåííûì ìàãíèòíûì ïîëåì è ïðîñòûì
áðîóíîâñêèì äâèæåíèåì, òàêèì îáðàçîì, ÷òî ýòî ïðèâåäåò ê ïîâûøåíèþ
êîëè÷åñòâà ñòîëêíîâåíèé ïðîòèâîïîëîæíî çàðÿæåííûõ èîíîâ. Â ÷àñò-
íîñòè, OH− è OH+ ìîãóò ïîäâåðãàòüñÿ áîëåå ÷àñòûì ñòîëêíîâåíèÿì,
ïðèâîäÿùèì ê ðîñòó êîëè÷åñòâà HOOH.

Ýòî äîïîëíèòåëüíîå êîëè÷åñòâî HOOH áóäåò ñïîñîáíî ðåàãèðîâàòü ñ
àëêåíàìè, ôîðìèðóÿ ýïîêñèäû, êîòîðûå çàòåì áóäóò ïîäâåðãàòüñÿ ãèä-
ðîëèçó ñ ôîðìèðîâàíèåì äèîëåé. Òàêèå äèîëè áûëè áû ãîðàçäî áîëåå
ðàñòâîðèìûìè â âîäå, ÷åì èçíà÷àëüíûå àëêåíû. Ýòî ïðèâîäèò ê âàæíîé
âîçìîæíîñòè ïðîñòûì íàëîæåíèåì ìàãíèòíîãî ïîëÿ îñóùåñòâëÿòü ðåàê-
öèè ïðåâðàùåíèÿ íåðàñòâîðèìûõ àëêåíîâ â ìîäèôèöèðîâàííûå ñîñòàâ-
ëÿþùèå, õîðîøî ðàñòâîðèìûå â âîäå. Äðóãèìè ñëîâàìè, îðãàíè÷åñêèå
ìàñëà, ñîäåðæàùèå íåêîòîðîå êîëè÷åñòâî äâîéíûõ ñâÿçåé, ìîãóò áûòü
ñäåëàíû áîëåå ðàñòâîðèìûìè â âîäå ïðîñòî ìåõàíè÷åñêîé ýìóëüñèôèêà-
öèåé ìàñåë â âîäå ïðè óñëîâèè íàëîæåíèÿ ñèëüíîãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ.

Ïîýòîìó ñìåñè ìàñåë è âîäû ìîãóò áûòü ìåõàíè÷åñêè ïåðåìåøàíû â
ìàãíèòíîì ïîëå â íåñêîëüêî Òåñëà äëÿ ïðîèçâîäñòâà íîâûõ ìàñåë, êîòî-
ðûå õèìè÷åñêè ñõîæè ñ èçíà÷àëüíûìè ìàñëàìè (ïðåäïîëàãàåòñÿ áîëüøàÿ
îðãàíè÷åñêàÿ ñòðóêòóðà), íî áîëåå ðàñòâîðèìû â âîäå ïîñëå íàëîæåíèÿ
ìàãíèòíîãî ïîëÿ (äåòàëè ñì. â Ãëàâå 8).

Ñõîæèì îáðàçîì, ëåãêî âèäåòü, ÷òî â òî âðåìÿ êàê îáû÷íàÿ êâàíòî-
âîõèìè÷åñêàÿ ìîäåëü ìîëåêóëû âîäû ïðåäñêàçûâàåò îäíó è òîëüêî îäíó
êîíôèãóðàöèþ, íàøà èçîõèìè÷åñêàÿ ìîäåëü ïðåäñêàçûâàåò ìíîæåñòâî
ôèçè÷åñêè íåýêâèâàëåíòíûõ êîíôèãóðàöèé, â çàâèñèìîñòè îò îðèåíòà-
öèè äâóõ îðáèò oo ôîðìû, è äðóãèå ñâîéñòâà, êîòîðûå èññëåäóþòñÿ îò-
äåëüíî.

Ïðîìûøëåííàÿ çíà÷èìîñòü èññëåäîâàíèé î÷åð÷åííûõ â ýòîé ãëàâå
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áóäåò ïðåäñòàâëåíà â Ãëàâàõ 7 è 8.
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Ãëàâà 6

Âàðèàöèîííûå ðàñ÷åòû
èçîõèìè÷åñêèõ ìîëåêóëÿðíûõ
ìîäåëåé

6.1 Ââåäåíèå

Â ðàáîòå [1a], î÷åð÷åííîé â Ãëàâå 4, Ñàíòèëëè è Øèëëàäè ââåëè îãðà-
íè÷åííóþ èçîõèìè÷åñêóþ ìîäåëü òðåõ òåë ìîëåêóëû âîäîðîäà, äîïóñêà-
þùóþ òî÷íîå ðåøåíèå, è ïîëíóþ èçîõèìè÷åñêóþ ìîäåëü ÷åòûðåõ òåë
ìîëåêóëû âîäîðîäà, êîòîðàÿ óæå íå äîïóñêàåò òî÷íîãî ðåøåíèÿ.

Â ðàáîòå [1b], î÷åð÷åííîé à Ãëàâå 5, Ñàíòèëëè è Øèëëàäè ââåëè äâå
ñîîòâåòñòâóþùèå èçîõèìè÷åñêèå ìîäåëè âîäû è äðóãèõ ìîëåêóë, îäíà
îñíîâàíà íà îãðàíè÷åííîé ìîäåëè òðåõ òåë HO äèìåðà è äîïóñêàåò òî÷-
íîå ðåøåíèå, è âòîðàÿ îñíîâàíà íà èçîõèìè÷åñêîé ìîäåëè ÷åòûðåõ òåë.

Êàê òàêæå ðàññìîòðåíî â Ãëàâàõ 4 è 5, âàðèàöèîííûé ìåòîä Øèë-
ëàäè SASLOBE [1] ïîêàçûâàåò ñïîñîáíîñòü èçîõèìè÷åñêèõ ìîäåëåé äî-
ñòèãíóòü ñóùåñòâåííî áîëåå òî÷íîãî âîñïðîèçâåäåíèÿ ýêñïåðèìåíòàëü-
íûõ äàííûõ êàñàþùèõñÿ ìîëåêóë âîäîðîäà, êèñëîðîäà è äðóãèõ, òàê
æå êàê ðàçðåøåíèÿ íåêîòîðûõ äåôåêòîâ è íåñîãëàñîâàííîñòåé îáû÷íûõ
êâàíòîâîõèìè÷åñêèõ ìîëåêóëÿðíûõ ìîäåëåé.

Âåñüìà äåòàëüíàÿ íåçàâèñèìàÿ ïðîâåðêà ìîäåëåé [1a,1b] áûëà ïðîâå-
äåíà À.Ê. Àðûíãàçèíûì è Ì.Ã. Êó÷åðåíêî [2a] ÷åðåç òî÷íîå ðåøåíèå è
À.Ê. Àðûíãàçèíûì [2b] ÷åðåç âàðèàöèîííûé ìåòîä Ðèòöà (Ritz), ñ ïîä-
òâåðæäåíèåì âñåõ ÷èñëîâûõ ðåçóëüòàòîâ ðàáîòû [1].
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Â ýòîé ãëàâå ìû î÷åð÷èâàåì ðàáîòû [2], òàê êàê â íèõ ïðèâîäÿòñÿ íî-
âûå âàæíûå äàííûå è ðåçóëüòàòû èçîõèìèè, äîâîëüíî îáùåãî õàðàêòåðà,
è âîçìîæíûå ïðèëîæåíèÿ èçîõèìèè ê ðàçëè÷íûì ìîëåêóëàì.

6.2 Èññëåäîâàíèÿ Àðûíãàçèíà-Êó÷åðåíêî îãðà-

íè÷åííîé èçîõèìè÷åñêîé ìîäåëè òðåõ òåë

ìîëåêóëû âîäîðîäà

Â ýòîì ðàçäåëå ìû ðàññìàòðèâàåì èññëåäîâàíèÿ Àðûíãàçèíà è Êó-
÷åðåíêî [2a] òî÷íî ðåøàåìîé, îãðàíè÷åííîé èçîõèìè÷åñêîé ìîäåëè òðåõ
òåë ìîëåêóëû H2 Ñàíòèëëè-Øèëëàäè [1a], (4.35), r12 � 0, òî åñòü,

− h̄2

2M
∇2

abψ +
(
−2e2

ra
− 2e2

rb
+

2e2

R

)
ψ = Eψ. (6.1)

Êàê ÷èòàòåëü ïîìíèò èç Ãëàâû 4, ìîäåëü (6.1) ÿâëÿåòñÿ ïðåäåëüíûì
ñëó÷àåì, â êîòîðîì äâà âàëåíòíûõ ýëåêòðîíà ïðèíèìàþòñÿ ïåðìàíåíòíî
ñâÿçàííûìè âìåñòå â ñòàáèëüíîå êâàçè-÷àñòè÷íîå ñîñòîÿíèå ñî ñâîéñòâà-
ìè (4.25), òî åñòü,

ìàññà� 1 ÌýÂ, ñïèí= 0, çàðÿä= 2e, ìàãíèòíûé ìîìåíò� 0,

ðàäèóñ = rc = b−1 = 6.8432329×10−11 ñì= (6.2)

= 0.015424288 áîð= 0.006843 �A,

êîòîðîå ìû íàçûâàåì èçîýëåêòðîíèóìîì.
Ïðåäïîëîæåíèå ñòàöèîíàðíîñòè ÿäðà (èëè, ýêâèâàëåíòíî, ÿäðî èìååò

áåñêîíå÷íóþ ìàññó), ïðåâðàùàåò òîãäà ìîëåêóëó âîäîðîäà H2 â îãðàíè-
÷åííóþ ñèñòåìó òðåõ òåë, êîòîðàÿ, ðàç òàê, äîïóñêàåò òî÷íîå ðåøåíèå.

×èòàòåëü äîëæåí òàêæå ïîìíèòü, ÷òî ïðåäïîëàãàåìàÿ ýíåðãèÿ ïîêîÿ
èçîýëåêòðîíèóìà, ïðèíèìàåìàÿ êàê óäâîåííàÿ ìàññà ýëåêòðîíà, ÿâëÿåò-
ñÿ òîëüêî âåðõíåé ãðàíèöåé è ðàâíà åé òîëüêî êîãäà âíóòðåííèå ñèëû
èìåþò ÷èñòî íåïîòåíöèàëüíûé òèï. Â äåéñòâèòåëüíîñòè, âîçìîæíà ïîë-
íàÿ ïðèòÿãèâàþùàÿ ñèëà ÷èñòî ïîòåíöèàëüíîãî òèïà, òàê êàê ìàãíèòî-
ñòàòè÷åñêîå ïðèòÿæåíèå ìîæåò áûòü áîëüøå, ÷åì ýëåêòðîñòàòè÷åñêîå îò-
òàëêèâàíèå, êàê ïðîèëëþñòðèðîâàíî íà Ôèã. 4.4. Î÷åâèäíî, ÷òî ïîñëåä-
íÿÿ ñâÿçü ïîäðàçóìåâàåò îòðèöàòåëüíóþ ýíåðãèþ ñâÿçè ñêàçûâàþùóþñÿ
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íà çíà÷åíèè ìàññû èçîýëåêòðîíèóìà

Mèçîýëåêòðîíèóì < 2mýëåêòðîí, (6.3)

êîòîðàÿ íåèçâåñòíà è äîëæíà áûòü ïîäîáðàíà èñõîäÿ èç ýêñïåðèìåíòàëü-
íûõ äàííûõ.

Êàê ìîæíî âèäåòü, âûøåóêàçàííàÿ îãðàíè÷åííàÿ ìîäåëü ìîëåêóëû
H2 ñõîæà ñ îáû÷íîé îãðàíè÷åííîé ìîäåëüþ òðåõ òåë H+

2 èîíà. Âî èçáå-
æàíèå ïóòàíèöû, ìû áóäåì îáîçíà÷àòü èçîõèìè÷åñêóþ ìîäåëü òðåõ òåë
"øëÿïêîé", Ĥ2, è îáû÷íóþ ìîäåëü (÷åòûðåõ òåë) áåç "øëÿïêè", H2.

Áîëåå êîíêðåêòíî, èññëåäîâàíèÿ [2a] áûëè ïðîâåäåíû ïðè ñëåäóþùèõ
óñëîâèÿõ:
1) èçîýëåêòðîíèóì ñòàáèëåí;
2) ýôôåêòèâíûì ðàçìåðîì èçîýëåêòðîíèóìà ïðåíåáðåãàåòñÿ â ñðàâíåíèè
ñ ìåæúÿäåðíûì ðàññòîÿíèåì H2;
3) äâà ÿäðà H2 ñ÷èòàþòñÿ ïîêîÿùèìèñÿ;
4) ýíåðãèÿ ïîêîÿ èçîýëåêòðîíèóìà ïðèíèìàåòñÿ íåèçâåñòíîé è îïðåäåëÿ-
åòñÿ ïîäáîðîì ýíåðãèè ñâÿçè ìîëåêóëû;
5) ìåæúÿäåðíîå ðàññòîÿíèå R äëÿ H2 òàêæå ïðèíèìàåòñÿ íåèçâåñòíûì è
ïîäáèðàåòñÿ èñõîäÿ èç óñëîâèÿ ñòàáèëüíîñòè ðåøåíèÿ è çàòåì ñðàâíèâà-
åòñÿ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûì çíà÷åíèåì.

Ãëàâíûé ðåçóëüòàò ðàáîòû [2a] çàêëþ÷àåòñÿ â òîì, ÷òî îãðàíè÷åí-
íàÿ ìîäåëü òðåõ òåë Ĥ2 Ñàíòèëëè-Øèëëàäè ìîæåò áûòü ïîäîãíàíà ê
ýêñïåðèìåíòàëüíîìó çíà÷åíèþ ýíåðãèè ñâÿçè ïðè çíà÷åíèè ìàññû èçî-
ýëåêòðîíèóìà

M = 0.308381me, (6.4)
õîòÿ óñëîâèå ñòàáèëüíîñòè äîñòèãàåòñÿ äëÿ ìåæúÿäåðíîãî ðàññòîÿíèÿ

R = 1.675828 a.u., (6.5)

êîòîðîå ïðèìåðíî íà 19.6% áîëüøå, ÷åì îáû÷íîå ýêñïåðèìåíòàëüíîå çíà-
÷åíèå R[H2] = 1.4011 à. å.= 0.742 �A.

Ýòè ðåçóëüòàòû ïîäòâåðæäàþò, ÷òî èçîõèìè÷åñêàÿ ìîäåëü (6.1) äåé-
ñòâèòåëüíî ïðèìåíèìà, íî òîëüêî â ïåðâîì ïðèáëèæåíèè, â ñîîòâåòñòâèè
ñ öåëüþ îðèãèíàëüíîãî ïðåäëîæåíèÿ [1a].

Â ïðèáëèæåíèè Áîðíà-Îïïåíãåéìåðà, òî åñòü, ïðè ôèêñèðîâàííûõ
ÿäðàõ, óðàâíåíèå äëÿ ñèñòåìû òèïà èîíà H+

2 ñ ÷àñòèöåé ìàññû M è çà-
ðÿäîì q äàåòñÿ êàê

∇2ψ +2M

(
E +

q
ra

+
q
rb

)
ψ = 0. (6.6)
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Â ñôåðîèäàëüíûõ êîîðäèíàòàõ,

x =
ra + rb

R
, 1 ≤ x ≤ ∞; y =

ra − rb

R
, −1 ≤ y ≤ 1; 0 ≤ ϕ ≤ 2π, (6.7)

ãäå R � ðàññòîÿíèå ìåæäó äâóìÿ ÿäðàìè a è b, ìû èìååì

∇2 =
4

R2(x2 − y2)

(
∂
∂x

(x2 −1)
∂
∂x

+
∂
∂y

(1− y2)
∂
∂y

)
+ (6.8)

+
1

R2(x2 −1)(1− y2)
∂ 2

∂ϕ2 .

Òîãäà (6.1) ïðèíèìàåò âèä[
∂
∂x

(x2 −1)
∂
∂x

+
∂
∂y

(1− y2)
∂
∂y

+
x2 − y2

4(x2 −1)(1− y2)
∂ 2

∂ϕ2 + (6.9)

+
MER2

2
(x2 − y2)+2MqRx

]
ψ = 0,

ãäå
1
ra

+
1
rb

=
4
R

x
x2 − y2 . (6.10)

Èñïîëüçîâàíèå âûðàæåíèÿ

ψ = f (x)g(y)eimϕ , (6.11)

ïîçâîëÿåò òîãäà ðàçäåëåíèå ïåðåìåííûõ

d
dx

(
(x2 −1)

d
dx

f

)
−

(
λ −2MqRx− MER2

2
x2 +

m2

x2 −1

)
f = 0,

d
dy

(
(1− y2)

d
dy

g

)
+

(
λ − MER2

2
y2 − m2

1− y2

)
g = 0, (6.12)

ãäå λ � ïîñòîÿííàÿ ðàçäåëåíèÿ. Òî÷íûå ðåøåíèÿ äëÿ f (x) è g(y) äàþòñÿ
òîãäà óãëîâîé è ðàäèàëüíîé êóëîíîâñêèìè ñôåðîèäàëüíûìè ôóíêöèÿìè
( ) ñîäåðæàùèìè áåñêîíå÷íûå ðåêóððåíòíûå ñîîòíîøåíèÿ.

Àðûíãàçèí è Êó÷åðåíêî [2a] âû÷èñëÿëè ýíåðãåòè÷åñêèå óðîâíè ÷åðåç
èñïîëüçîâàíèå ðåêóððåíòíûõ ñîîòíîøåíèé òèïà

Qk+1 = Qkκ̄N−k −Qk−1ρ̄N−kδ̄N−k+1, Q−1 = 0, Q0 = 1, (6.13)
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ãäå êîýôôèöèåíòû

ρs =
(s+2m+1)[b−2p(s+m+1)]

2(s+m)+3
,

κs = (s+m)(s+m+1)−λ , (6.14)

δs =
s[b+2p(s+m)]

2(s+m)−1
.

Â ðàáîòå [2a] èñïîëüçîâàëîñü çíà÷åíèå N = 16 äëÿ õîðîøåãî ïðèáëèæåíèÿ
è ðàäèàëüíîé, è óãëîâîé êîìïîíåíò. Äâà ïîëèíîìà èìåþò 16 êîðíåé äëÿ
λ , èç êîòîðûõ òîëüêî îäèí èìååò íóæíîå àññèìïòîòè÷åñêîå ïîâåäåíèå
ïðè R → 0. ×èñëåííîå ðåøåíèå óðàâíåíèÿ

λ (x)(p,a) = λ (y)(p,b), (6.15)

äàåò ðÿä çíà÷åíèé ýëåêòðîííûõ îñíîâíûõ ýíåðãåòè÷åñêèõ ñîñòîÿíèé,

E(R) = E1sσ (R), (6.16)

êîòîðûå ñîîòâåòñòâóþò 1sσg ÷ëåíó ñèñòåìû ïîäîáíîé èîíó H+
2 , êàê ôóíê-

öèè ðàññòîÿíèÿ R ìåæäó ÿäðàìè. Îòìåòèì, ÷òî òåðìèí "òî÷íîå ðåøåíèå"
îòíîñèòñÿ ê òîìó ôàêòó, ÷òî áåðÿ áîëüøèå çíà÷åíèÿ N, íàïðèìåð N = 50,
ìîæíî äîñòèãíóòü ëþáîé æåëàåìîé òî÷íîñòè (íàïðèìåð, äâåíàäöàòü äå-
ñÿòè÷íûõ çíàêîâ è ò.ä.).

Òàêæå, ìåòîä ñêåéëèíãà , îñíîâàííûé íà óðàâíåíèè Øðåäèíãåðà áûë
ðàçðàáîòàí, ÷òîáû ñâÿçàòü îêîí÷àòåëüíûå E(R) çàâèñèìîñòè ðàçëè÷íûõ
ñèñòåì ïîäîáíûõ èîíó H+

2 äðóã ñ äðóãîì.
Òàáëèöà 6.1 ïðåäñòàâëÿåò ðåçóëüòàòû âû÷èñëåíèé ìèíèìàëüíîé ïîë-

íîé ýíåðãèè è ñîîòâåòñòâóþùåãî îïòèìàëüíîãî ðàññòîÿíèÿ, ïðè âàðüè-
ðóåìîì çíà÷åíèè ìàññû èçîýëåêòðîíèóìà êàê ïàðàìåòðà

M = ηme, (6.17)

ãäå M = η , â àòîìíûõ åäåíèöàõ.
Àðûíãàçèí è Êó÷åðåíêî [2a] ñîñòàâèëè 27 òàáëèö, êàæäóþ ñ èäåíòè-

ôèêàöèåé ìèíèìóìà ïîëíîé ýíåðãèè, âìåñòå ñ ñîîòâåòñòâóþùèì îïòè-
ìàëüíûì ðàññòîÿíèåì R. Çàòåì, îíè ñîáðàëè âñå ïîëó÷åííûå ýíåðãåòè-
÷åñêèå ìèíèìóìû è îïòèìàëüíûå ðàññòîÿíèÿ â Òàáëèöó 6.1.
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Òàáëèöà 6.1: Ìèíèìàëüíàÿ ïîëíàÿ ýíåðãèÿ Emin è îïòèìàëüíîå ìåæú-
ÿäåðíîå ðàññòîÿíèå Ropt îãðàíè÷åííîé èçîõèìè÷åñêîé ìîäåëè Ĥ2
Ñàíòèëëè-Øèëëàäè êàê ôóíêöèè ìàññû M èçîýëåêòðîíèóìàa.

M, a.u. Emin, a.u. Ropt , a.u. M, a.u. Emin, a.u. Ropt , a.u.

0.10 -0.380852 5.167928 0.32 -1.218726 1.614977
0.15 -0.571278 3.445291 0.33 -1.256811 1.566041
0.20 -0.761704 2.583964 0.34 -1.294896 1.519981
0.25 -0.952130 2.067171 0.35 -1.332982 1.476553
0.26 -0.990215 1.987664 0.40 -1.523408 1.291982
0.27 -1.028300 1.914050 0.45 -1.713834 1.148428
0.28 -1.066385 1.845688 0.50 -1.904260 1.033585
0.29 -1.104470 1.782044 0.75 -2.856390 0.689058
0.30 -1.142556 1.722645 1.00 -3.808520 0.516792
0.307 -1.169215 1.683367 1.25 -4.760650 0.413434
0.308 -1.173024 1.677899 1.50 -5.712780 0.344529
0.308381 -1.174475 1.675828 1.75 -6.664910 0.295310
0.309 -1.176832 1.672471 2.00 -7.617040 0.258396
0.31 -1.180641 1.667073

a Ñì. òàêæå Ðèñ. 6.1 and 6.2.

Ïîñëå èíòåðïîëÿöèè/ýêñòðàïîëÿöèè ÷åòâåðòîãî ïîðÿäêà, ãðàôè÷åñêîå
âîñïðîèçâåäåíèå Òàáëèöû 6.1 (ñì. Ôèãóðû 6.1 è 6.2) ïîêàçûâàåò, ÷òî ìè-
íèìàëüíàÿ ïîëíàÿ ýíåðãèÿ âåäåò ñåáÿ êàê

Emin(M) �−3.808M, (6.18)

è îïòèìàëüíîå ðàññòîÿíèå âåäåò ñåáÿ êàê

Ropt(M) � 0.517/M. (6.19)

Ìîæíî âèäåòü, ÷òî ïðè M = 2me ìû èìååì

Emin(M) = −7.617041 à.å., Ropt(M) = 0.258399 à.å., (6.20)

÷òî âîñïðîèçâîäèò çíà÷åíèÿ, ïîëó÷åííûå â ðàáîòå [1a],

Emin = −7.61509174 à.å., Ropt = 0.2592 à.å., (6.21)
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Òàáëèöà 6.2: Îñíîâíûå äàííûå è ðåçóëüòàòû ïî îñíîâíîìó ýíåðãåòè÷å-
ñêîìó ñîñòîÿíèþ E è ìåæúÿäåðíîìó ðàññòîÿíèþ R.

E, a.u. R, a.u.

H+
2 ion, exact theory, N=16 [2a] -0.6026346 1.9971579

H+
2 ion, experiment [3] -0.6017 2.00

3-body Ĥ2, M=2me, exact theory [2a] -7.617041 0.258399
3-body Ĥ2, M=2me, var. theory [1a] -7.61509174 0.2592
3-body Ĥ2, M=0.381me, exact theory [2a] -1.174475 1.675828
4-body H2, rc=0.01125 a.u., Vg var. theory [1a] -1.174474 1.4011
4-body H2, rc=0.01154 a.u., Ve var. theory [2b] -1.144 1.4011
4-body H2, rc=0.08330 a.u., Ve var. theory [2b] -1.173 1.3184
H2, experiment -1.174474 1.4011

ñ çàìå÷àòåëüíîé òî÷íîñòüþ.
Âûâîä, ñäåëàííûé Àðûíãàçèíûì è Êó÷åðåíêî ñâîäèòñÿ ê òîìó, ÷òî

îãðàíè÷åííàÿ èçîõèìè÷åñêàÿ ìîäåëü òðåõ òåë ìîëåêóëû âîäîðîäà Ñàíòèëëè-
Øèëëàäè äåéñòâèòåëüíî ïðèìåíèìà, êàê è ïðåäïîëàãàëîñü, êàê ïåðâîå
ïðèáëèæåíèå. Îñíîâíûå äàííûå è ðåçóëüòàòû ïî Emin è Ropt ñîáðàíû â
Òàáëèöå 6.2.

Âàæíûì çàêëþ÷åíèåì ðàáîòû [2a] ÿâëÿåòñÿ, ñëåäîâàòåëüíî, òî, ÷òî
äâà âàëåíòíûõ ýëåêòðîíà ìîëåêóëû âîäîðîäà íå ìîãóò áûòü ïåðìà-
íåíòíî ñâÿçàíû âíóòðè àäðîííîãî ãîðèçîíòà ñ ðàäèóñîì îäèí Ôåðìè.

Ñîâåðøåííî ïîíÿòíî, êàê ïîä÷åðêíóòî â Ãëàâå 4, ÷òî èçîýëåêòðîíèóì
äîëæåí ïðîäîëæàòü ñóùåñòâîâàòü âíå àäðîííîãî ãîðèçîíòà, èíà÷å, åñëè
ýòîãî íå áóäåò, ìû èìåëè áû íàðóøåíèå ïðèíöèïà çàïðåòà Ïàóëè.

6.3 Âàðèàöèîííîå èññëåäîâàíèå Àðûíãàçèíûì

èçîõèìè÷åñêîé ìîäåëè ÷åòûðåõ òåë ìî-

ëåêóëû âîäîðîäà

Â ïîñëåäóþùåé ðàáîòå [2b] Àðûíãàçèí ïðèìåíèë âàðèàöèîííûé ìå-
òîä Ðèòöà ê èçîõèìè÷åñêîé ìîäåëè ÷åòûðåõ òåë ìîëåêóëû âîäîðîäà Ñàíòèëëè-
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Ðèñ. 6.1: Ìèíèìàëüíàÿ ïîëíàÿ ýíåðãèÿ Emin(M) ñèñòåìû Ĥ2 êàê ôóíêöèÿ
ìàññû èçîýëåêòðîíèóìà M.

Øèëëàäè (4.33), òî åñòü,(
− h̄2

2m1
∇2

1 −
h̄2

2m2
∇2

2 −V0
e−r12/rc

1− e−r12/rc
+

e2

r12
− (6.22)

− e2

r1a
− e2

r2a
− e2

r1b
− e2

r2b
+

e2

R

)
|ψ〉 = E|ψ〉,

áåç îãðàíè÷åíèÿ, ÷òî èçîýëåêòðîíèóì èìååò ïîñòîÿííûé ðàçìåð îêîëî
îäíîãî Ôåðìè.

Â ÷àñòíîñòè, öåëüþ Àðûíãàçèíà áûëî îïðåäåëèòü îñíîâíîå ýíåðãå-
òè÷åñêîå ñîñòîÿíèå è äëèíó ñâÿçè ìîëåêóëû H2 â ïðèáëèæåíèè Áîðíà-
Îïïåíãåéìåðà ÷åðåç ãàóññîâñêîå ýêðàíèðîâàíèå êóëîíîâñêîãî ïîòåíöèà-
ëà, Vg, ýêñïîíåíöèàëüíîå ýêðàíèðîâàíèå êóëîíîâñêîãî ïîòåíöèàëà,

Ve = −Ae−r12/rc

r12
, (6.23)

à òàêæå îðèãèíàëüíûé õàëòåíîâñêèé ïîòåíöèàë Vh ìîäåëè (6.22). Îêîí-
÷àòåëüíûé àíàëèç ÿâëÿåòñÿ äîâîëüíî ñëîæíûì è íå ìîæåò áûòü ðàñ-
ñìîòðåí çäåñü âî âñåõ íåîáõîäèìûõ äåòàëÿõ. ×èòàòåëÿì, âñåðüåç çàèí-
òåðåñîâàííûì ýòîé ïðîâåðêîé íîâîé èçîõèìè÷åñêîé ìîäåëè ìîëåêóëû
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Ðèñ. 6.2: Îïòèìàëüíîå ìåæúÿäåðíîå ðàññòîÿíèå Ropt(M) ñèñòåìû Ĥ2 êàê
ôóíêöèÿ ìàññû èçîýëåêòðîíèóìà M.

âîäîðîäà, ïðåäëàãàåòñÿ îáðàòèòüñÿ ê îðèãèíàëüíîé ðàáîòå Àðûíãàçèíà
[2b].

Êóëîíîâñêèé è îáìåííûé èíòåãðàëû áûëè âû÷èñëåíû òîëüêî äëÿ Ve,
â òî âðåìÿ êàê äëÿ Vg è Vh Àðûíãàçèí ïîëó÷èë àíàëèòè÷åñêèå ðåçóëüòà-
òû òîëüêî äëÿ êóëîíîâñêèõ èíòåãðàëîâ, èç-çà îòñóòñòâèÿ äëÿ ïîñëåäíèõ
ïîòåíöèàëîâ ðàçëîæåíèé òèïà Ãåãåíáàóåðà (Gegenbauer).

Çàêëþ÷åíèå ñâîäèòñÿ ê òîìó, ÷òî âàðèàöèîííàÿ òðàêòîâêà Ðèòöà, ìî-
äåëè (6.22) ñ ïîòåíöèàëîì (6.23), ìîæåò îáåñïå÷èòü òî÷íîå âîñïðîèçâå-
äåíèå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ ìîëåêóëû âîäîðîäà, â ïîäòâåðæäåíèå
ðåçóëüòàòîâ ïîëó÷åííûõ Ñàíòèëëè è Øèëëàäè [1a] ÷åðåç âàðèàöèîííûé
ïîäõîä SASLOBE ê ìîäåëè ãàóññîâñêîãî Vg-òèïà. Îñíîâíûå äàííûå è ðå-
çóëüòàòû ïî îñíîâíîìó ýíåðãåòè÷åñêîìó ñîñòîÿíèþ Emin è ìåæúÿäåðíîìó
ðàññòîÿíèþ Ropt ñîáðàíû â Òàáëèöå 6.2.

Çàìåòèì, ÷òî â âàðèàöèîííîì ïîäõîäå [2b] Àðûíãàçèí èñïîëüçîâàë
äèñêðåòíóþ âàðèàöèþ àäðîííîãî ãîðèçîíòà rc è ïðèáëèæåííûé îáìåí-
íûé èíòåãðàë, ÷òî ïðèâåëî ê ïðèáëèçèòåëüíîìó ïîäáîðó ýíåðãèè è ðàñ-
ñòîÿíèÿ, êàê ïîêàçàíî â Òàáëèöå 6.2.

Â äîáàâîê, â ðàáîòå [2b] âû÷èñëåí âåñ ôàçû èçîýëåêòðîíèóìà, êîòî-
ðûé îêàçûâàåòñÿ ïîðÿäêà îò 1% äî 6% äëÿ ñëó÷àÿ Ve ìîäåëè. Îäíàêî,
ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî ýòîò ðåçóëüòàò íå ñîîòâåòñòâóåò îðèãèíàëüíîé ìî-
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äåëè Ñàíòèëëè-Øèëëàäè, êîòîðàÿ áàçèðóåòñÿ íà õàëòåíîâñêîì ïîòåíöè-
àëå Vh.

Èíòåðåñíûì ðåçóëüòàòîì ÿâëÿåòñÿ òî, ÷òî äëÿ èçáåæàíèÿ ðàñõîäèìî-
ñòè êóëîíîâñêîãî èíòåãðàëà äëÿ Vh êîððåëÿöèîííûé ïàðàìåòð äëèíû rc

äîëæåí ïðîáåãàòü äèñêðåòíûå çíà÷åíèÿ, ñîãëàñíî óðàâíåíèþ (6.27). Ýòî
óñëîâèå áûëî èñïîëüçîâàíî â Ve-ìîäåëè, õîòÿ ýòî è íå íåîáõîäèìî â ñõåìå
ýòîé ìîäåëè.

Êàê óïîìÿíóòî ðàíåå, Àðûíãàçèí [loc. cit.] ïðåäïîëîæèë, ÷òî èçî-
ýëåêòðîíèóì èñïûòûâàåò âîçðàñòàíèå äëèíû âíå àäðîííîãî ãîðèçîíòà, è
â ðåçóëüòàòå, äâà ýëåêòðîíà îêàçûâàþòñÿ íà äîñòàòî÷íî áîëüøîì ðàññòî-
ÿíèè. Ýòî ïðèâîäèò íàñ ê ïðîáëåìå âû÷èñëåíèÿ ýôôåêòèâíîãî âðåìåíè
æèçíè èçîýëåêòðîíèóìà.

Äëÿ îöåíêè ïîðÿäêà âåëè÷èíû ýòîãî âðåìåíè æèçíè, èñïîëüçîâàëàñü
îáû÷íàÿ ôîðìóëà äëÿ ðàäèîàêòèâíîãî α-ðàñïàäà, òàê êàê ïîëíûé ïî-
òåíöèàë V (r) èìååò òó æå ôîðìó, ÷òî è ðàññìàòðèâàåìûé çäåñü, ñ î÷åíü
ñèëüíûì ïîíèæåíèåì ïðè r < rmax è êóëîíîâñêèì îòòàëêèâàíèåì ïðè
r > rmax, ãäå rmax ñîîòâåòñòâóåò ìàêñèìóìó ïîòåíöèàëà.

Ýòà êâàçèêëàññè÷åñêàÿ ìîäåëü ÿâëÿåòñÿ ãðóáûì ïðèáëèæåíèåì, òàê
êàê â äåéñòâèòåëüíîñòè, ýëåêòðîíû íå ïîêèäàþò ìîëåêóëû. Áîëåå òîãî,
äâà àñèìïòîòè÷åñêèõ ðåæèìà äåéñòâóþò îäíîâðåìåííî, ñ íåêîòîðûì ðàñ-
ïðåäåëåíèåì è âåðîÿòíîñòüþ, è áîëåå ïðàâèëüíûì áûëî áû îáðàòèòüñÿ
ê ÷àñòîòå ïðîöåññîâ ðàñïàäà (òî åñòü, òóííåëèðîâàíèå ñêâîçü àäðîííûé
ãîðèçîíò), à íå ê âðåìåíè æèçíè èçîýëåêòðîíèóìà.

Îäíàêî, ñîãëàñíî ïðåäïîëîæåíèþ ìàëûõ ðàçìåðîâ èçîýëåêòðîíèóìà
ïî ñðàâíåíèþ ñ ðàçìåðàìè ìîëåêóëû, ìû ìîæåì èçó÷àòü ýëåìåíòàðíûé
ïðîöåññ ðàñïàäà îòäåëüíî, è èñïîëüçîâàòü ïîíÿòèå âðåìåíè æèçíè. Ðå-
çóëüòàòû ðàñ÷åòîâ Àðûíãàçèíà ïðåäñòàâëåíû â Òàáëèöå 6.3.

Â âàðèàöèîííîì ïîäõîäå Ðèòöà, ãëàâíîé ïðîáëåìîé ÿâëÿåòñÿ àíàëè-
òè÷åñêîå âû÷èñëåíèå òàê íàçûâàåìûõ ìîëåêóëÿðíûõ èíòåãðàëîâ. Âàðèà-
öèîííàÿ ìîëåêóëÿðíàÿ ýíåðãèÿ, â êîòîðîé ìû çàèíòåðåñîâàíû, âûðàæà-
åòñÿ â òåðìèíàõ ýòèõ èíòåãðàëîâ. Ýòè èíòåãðàëû âîçíèêàþò ïðè èñïîëü-
çîâàíèè íåêîòîðûõ âîëíîâûõ ôóíêöèé, îáû÷íî âîäîðîäîïîäîáíûõ âîë-
íîâûõ ôóíêöèé îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ, êàê áåñêîíå÷íîå ðàçëîæåíèå àñèì-
ïòîòè÷åñêîãî ðåøåíèÿ, â óðàâíåíèè Øðåäèíãåðà äëÿ äâóõàòîìíûõ ìîëå-
êóë. Ãëàâíàÿ èäåÿ ïîäõîäà Ðèòöà çàêëþ÷àåòñÿ â ââåäåíèè ïàðàìåòðîâ â
âîëíîâóþ ôóíêöèþ è âàðèàöèè èõ ñîâìåñòíî ñ ïàðàìåòðîì ðàçäåëåíèÿ R
äëÿ äîñòèæåíèÿ ìèíèìóìà ïîëíîé ìîëåêóëÿðíîé ýíåðãèè, êîòîðàÿ òðàê-
òóåòñÿ êàê ðåçóëüòèðóþùàÿ ýíåðãèÿ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ.
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Òàáëèöà 6.3: Ðåçóëüòàòû âû÷èñëåíèé Àðûíãàçèíà [2b] âðåìåíè æèçíè
èçîýëåêòðîíèóìà, ãäå E îòíîñèòåëüíàÿ êèíåòè÷åñêàÿ ýíåðãèÿ ýëåêòðî-
íîâ, íà áîëüøîì ðàññòîÿíèè, r � rmax, â ñèñòåìå îòñ÷åòà öåíòðà ìàññ.

Energy E, a.u. eV Lifetime, D0·sec
2 54.4 2.6 ·10−18

1 27.2 1.6 ·10−17

0.5 13.6 2.2 ·10−16

0.037 1 5.1 ·10−6

0.018 0.5 4.0
0.0018 0.1 3.1 ·10+25

Â èçó÷àåìîì ñëó÷àå, Àðûíãàçèí [loc. cit.] èñïîëüçóåò äâà ïàðàìåòðà,
γ è ρ , ãäå γ âõîäèò â âîäîðîäîïîäîáíóþ âîëíîâóþ ôóíêöèþ îñíîâíîãî
ñîñòîÿíèÿ

ψ(r) =

√
γ3

π
e−γr, (6.24)

è ρ = γR ÿâëÿåòñÿ ìåðîé ìåæúÿäåðíîãî ðàññòîÿíèÿ. Ýòè ïàðàìåòðû
äîëæíû âàðüèðîâàòüñÿ, àíàëèòè÷åñêè èëè ÷èñëåííî, â îêîí÷àòåëüíîì
âûðàæåíèè ìîëåêóëÿðíîé ýíåðãèè ïîñëå âû÷èñëåíèé ñâÿçàííûõ ñ íèì
ìîëåêóëÿðíûõ èíòåãðàëîâ.
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Ðèñ. 6.3: Êóëîíîâñêèé èíòåãðàë C′
e êàê ôóíêöèÿ ρ , ïðè λ = 1/37, ãäå

ρ = γR, R � ìåæúÿäåðíîå ðàññòîÿíèå, λ = 2γrc è rc � àäðîííûé ãîðèçîíò.
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Îäíàêî, ìîäåëü ÷åòûðåõ òåë H2 Ñàíòèëëè-Øèëëàäè ïðåäïîëàãàåò äî-
ïîëíèòåëüíûé õàëòåíîâñêèé ïîòåíöèàë âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó ýëåêòðî-
íàìè, êîòîðûé ñîäåðæèò äâà ïàðàìåòðàV0 è rc, ãäåV0 � îáùèé ìíîæèòåëü
è rc � êîððåëÿöèîííûé ïàðàìåòð äëèíû, õàðàêòåðèçóþùèé àäðîííûé ãî-
ðèçîíò. Ïîýòîìó, äîëæíû âàðüèðîâàòüñÿ ÷åòûðå ïàðàìåòðà: γ , ρ , V0 è rc.
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Ðèñ. 6.4: Êóëîíîâñêèé èíòåãðàë C′
e êàê ôóíêöèÿ rc, ïðè ρ = 1.67. Äëÿ

rc > 0.2 a.u. çäåñü ïðåäñòàâëåíû ðåãóëÿðèçîâàííûå çíà÷åíèÿ.

Ââåäåíèå õàëòåíîâñêîãî ïîòåíöèàëà ïðèâîäèò ê ìîäèôèêàöèè íåêî-
òîðûõ ìîëåêóëÿðíûõ èíòåãðàëîâ, à èìåííî, êóëîíîâñêîãî è îáìåííîãî
èíòåãðàëà. Îñòàëüíûå ìîëåêóëÿðíûå èíòåãðàëû îñòàþòñÿ òåìè æå êàê è
â ñëó÷àå îáû÷íîé ìîäåëè H2, ñ õîðîøî èçâåñòíûìè àíàëèòè÷åñêèìè ðå-
çóëüòàòàìè. Îáû÷íî, êóëîíîâñêèé èíòåãðàë, êîòîðûé ìîæåò áûòü âû÷èñ-
ëåí â áèñôåðè÷åñêèõ êîîðäèíàòàõ, ðåøàåòñÿ ìíîãî ëåã÷å ÷åì îáìåííûé
èíòåãðàë, êîòîðûé âû÷èñëÿåòñÿ â áèñôåðè÷åñêèõ êîîðäèíàòàõ.

Âû÷èñëåíèÿ êóëîíîâñêîãî èíòåãðàëà äëÿ õàëòåíîâñêîãî ïîòåíöèàëà
Vh îêàçûâàþòñÿ äîâîëüíî íåòðèâèàëüíûìè [2b]. À èìåííî, â èñïîëüçó-
åìûõ áèñôåðè÷åñêèõ êîîðäèíàòàõ, â ïðîöåññå âû÷èñëåíèÿ, ïîÿâëÿþò-
ñÿ íåñêîëüêî ñïåöèàëüíûõ ôóíêöèé, òàêèõ êàê ïîëèëîãàðèôìè÷åñêàÿ
ôóíêöèÿ, ðèìàíîâà äçåòà-ôóíêöèÿ, äèãàììà ôóíêöèÿ è ôóíêöèÿ Ëåð÷à
(Lerch).

Äëÿ òîãî ÷òîáû ïðîäîëæèòü ïîäõîä Ñàíòèëëè-Øèëàäè, Àðûíãàçèí
[2b] îáðàòèëñÿ ê äâóì ðàçíûì óïðîùåííûì ïîòåíöèàëàì: ýêñïîíåíöèàëü-
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íî ýêðàíèðîâàííîìó êóëîíîâñêîìó ïîòåíöèàëó Ve è ãàóññîâñêè ýêðàíè-
ðîâàííîìó êóëîíîâñêîìó ïîòåíöèàëó Vg,, âìåñòî õàëòåíîâñêîãî ïîòåíöè-
àëà Vh. Ïåðâûå äâà ïîòåíöèàëà õîðîøî àïïðîêñèìèðóþò õàëòåíîâñêèé
ïîòåíöèàë â áëèçêîé è äàëüíåé àñèìïòîòè÷åñêèõ îáëàñòÿõ, è êàæäûé
ñîäåðæèò ïî äâà ïàðàìåòðà, îáîçíà÷åííûõ êàê A è rc.

×òîáû âîñïðîèçâîäèòü àñèìïòîòèêè õàëòåíîâñêîãî ïîòåíöèàëà íà êî-
ðîòêèõ ðàññòîÿíèÿõ, ïàðàìåòð A äîëæåí èìåòü çíà÷åíèå A = V0rc äëÿ
îáîèõ ïîòåíöèàëîâ. Êóëîíîâñêèå èíòåãðàëû äëÿ ýòèõ äâóõ ïîòåíöèàëîâ
áûëè âû÷èñëåíû òî÷íî, áëàãîäàðÿ òîìó ôàêòó, ÷òî îíè íàìíîãî ïðîùå
õàëòåíîâñêîãî ïîòåíöèàëà.

Â ÷àñòíîñòè, ìû îòìåòèì, ÷òî îêîí÷àòåëüíîå òî÷íîå âûðàæåíèå êó-
ëîíîâñêîãî èíòåãðàëà äëÿ Vg ñîäåðæèò òîëüêî îäíó ñïåöèàëüíóþ ôóíê-
öèþ, � ôóíêöèþ îøèáîê erf(z), â òî âðåìÿ êàê äëÿ Ve èíòåãðàë âîîáùå íå
ñîäåðæèò ñïåöèàëüíûõ ôóíêöèé. Ýòèì ïóòåì, Àðûíãàçèí [2b] ïîëó÷èë
òî÷íîå âûðàæåíèå

C′
e = − Aλ 2

8(1−λ 2)4

γe−2ρ

ρ

[
−(ρ +2ρ2 +

4
3

ρ3)+3λ 2(5ρ +10ρ2 +4ρ3) −

−λ 4(15ρ +14ρ2 +4ρ3) +λ 6(8+11ρ +6ρ2 +
4
3

ρ3 −8e2ρ− 2ρ
λ )

]
, (6.25)

ãäå λ = 2γrc. Ýòîò êóëîíîâñêèé èíòåãðàë èçîáðàæåí íà Ðèñ. 6.3 è 6.4.
Íàèáîëåå òðóäíîé ÷àñòüþ âû÷èñëåíèé [2b] ÿâëÿåòñÿ îáìåííûé èíòå-

ãðàë. Îáû÷íî, äëÿ åãî âû÷èñëåíèÿ ñëåäóåò èñïîëüçîâàòü áèñôåðè÷åñêèå
êîîðäèíàòû è íåîáõîäèìî ðàçëîæåíèå ïîòåíöèàëà â íåêîòîðûõ îðòîãî-
íàëüíûõ ïîëèíîìàõ, òàêèõ êàê ïîëèíîìû Ëåæàíäðà â áèñôåðè÷åñêèõ
êîîðäèíàòàõ. Â ðàáîòå [2b], òîëüêî ýêñïîíåíöèàëüíî ýêðàíèðîâàííûé ïî-
òåíöèàë Ve, êàê èçâåñòíî, èìååò òàêîå ðàçëîæåíèå, íî ôîðìóëèðîâêà ñäå-
ëàíà, îäíàêî, â òåðìèíàõ áèñôåðè÷åñêèõ êîîðäèíàò (òàê íàçûâàåìîå ðàç-
ëîæåíèå Ãåãåíáàóåðà). Ñîîòâåòñòâåííî, îáìåííûé èíòåãðàë E ′

e äëÿ Ve ïðè
íóëåâîì ìåæúÿäåðíîì ðàññòîÿíèè, R = 0 (â ýòîì ñëó÷àå ìîæíî èñïîëü-
çîâàòü áèñôåðè÷åñêèå êîîðäèíàòû), áûë âû÷èñëåí òî÷íî. Ïîñëå ýòîãî,
R-çàâèñèìîñòü, ñ èñïîëüçîâàíèåì ñòàíäàðòíîãî ðåçóëüòàòà äëÿ îáìåííî-
ãî èíòåãðàëà äëÿ êóëîíîâñêîãî ïîòåíöèàëà E ′

C (èçâåñòíûé ðåçóëüòàò Ñó-
ãèóðû (Sugiura)), áûëà ÷àñòè÷íî âîññòàíîâëåíà,

E ′
e �

Aλ 2

(1+λ )4

(
1
8

+
1
2

λ +
5
8

λ 2
)

8
5

E ′
C, (6.26)



296 Ãëàâà 6. ÂÀÐÈÀÖÈÎÍÍÛÅ ÐÀÑ×ÅÒÛ ÈÇÎÕÈÌÈ×ÅÑÊÈÕ...

ãäå λ = 2γrc (ñì. Ôèã. 6.5). Ïîýòîìó, áûëî ïîëó÷åíî òîëüêî íåêîòîðîå ïðè-
áëèçèòåëüíîå âûðàæåíèå äëÿ îáìåííîãî èíòåãðàëà äëÿ ñëó÷àÿ Ve. Òàêèì
îáðàçîì, âñå ïîñëåäóþùèå ðåçóëüòàòû ïðèìåíÿþòñÿ ê ïðèáëèçèòåëüíîé
ìîäåëè, îñíîâàííîé íà Ve.
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Ðèñ. 6.5: Îáìåííûé èíòåãðàë E ′
e êàê ôóíêöèÿ rc, ïðè ρ = 1.67.

Âñòàâëÿÿ ïîëó÷åííûå òàêèì îáðàçîì, îñíîâàííûå íà Ve, êóëîíîâñêèé
è îáìåííûé èíòåãðàëû â âûðàæåíèå äëÿ ïîëíîé ìîëåêóëÿðíîé ýíåðãèè,
ïîëó÷àåì îêîí÷àòåëüíîå àíàëèòè÷åñêîå âûðàæåíèå ñîäåðæàùåå ÷åòûðå
ïàðàìåòðà γ , ρ , A è rc. Ïðè îòäåëüíîì ðàññìîòðåíèè ñëó÷àÿ õàëòåíîâ-
ñêîãî ïîòåíöèàëà, ñóùåñòâîâàíèå ñâÿçàííîãî ñîñòîÿíèÿ äâóõ ýëåêòðî-
íîâ (êîòîðîå ïðèñóùå èçîýëåêòðîíèóìó) ïðèâîäèò ê ñëåäóþùåìó ñîîò-
íîøåíèþ ìåæäó ïàðàìåòðàìè äëÿ ñëó÷àÿ ýíåðãåòè÷åñêîãî óðîâíÿ ñèñòå-
ìû ýëåêòðîí-ýëåêòðîí: V0 = h̄2/(2mr2

c). Ïîýòîìó, èñïîëüçóÿ ñîîòíîøåíèå
A = V0rc, ïîëó÷àåì A = 1/rc ≡ 2γ/λ , â àòîìíûõ åäèíèöàõ (h̄ = me = c = 1).

Çàìåòèì, ÷òî Àðûíãàçèí [2b] ââåë îäíîóðîâíåâûé èçîýëåêòðîíèóì,
õàðàêòåðèçóåìûé òåì ôàêòîì, ÷òî óñëîâèå

λ−1 = öåëûå ÷èñëà> 0, (6.27)

ñëåäóåò èç àíàëèçà êóëîíîâñêîãî èíòåãðàëà äëÿ õàëòåíîâñêîãî ïîòåíöè-
àëà.

Ïðè âûøåïðèâåäåííîì óñëîâèåì ìîæåò áûòü ñäåëàíà ìèíèìèçàöèÿ
ìîëåêóëÿðíîé ýíåðãèè â ìîäåëè, îñíîâàííîé íà Ve. ×èñëåííûé àíàëèç
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Ðèñ. 6.6: Ïîëíàÿ ýíåðãèÿ E = Emol êàê ôóíêöèÿ ρ , ïðè λ = 1/60, 1/40,
1/20, 1/10, 1/5. Íèæíåå èçîáðàæåíèå ñîîòâåòñòâóåò λ = 1/5.

ïîêàçûâàåò, ÷òî λ -çàâèñèìîñòü íå îáíàðóæèâàåò êàêîãî-ëèáî ìèíèìóìà
â èíòåðåñóþùåì íàñ èíòåðâàëå,

4 ≤ λ−1 ≤ 60, (6.28)

â òî æå âðåìÿ èìååòñÿ ìèíèìóì ýíåðãèè äëÿ íåêîòîðûõ çíà÷åíèé γ è ρ
ïðè ôèêñèðîâàííîì λ .

Èñõîäÿ èç ýòîãî, áûëî âû÷èñëåíî 56 òàáëèö, äëÿ îáíàðóæåíèÿ ìèíè-
ìóìà ýíåðãèè è îïòèìàëüíûõ ðàññòîÿíèé äëÿ ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèé λ â
èíòåðâàëå (6.28).

Ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû ñîáðàíû â Òàáë. 6.4, 6.5, è Ðèñ. 6.6. Ìîæ-
íî âèäåòü, ÷òî ýíåðãèÿ ñâÿçè ïîíèæàåòñÿ ñ óâåëè÷åíèåì ïàðàìåòðà rc,
êîòîðûé ñîîòâåòñòâóåò ýôôåêòèâíîìó ðàäèóñó èçîýëåêòðîíèóìà.

Â çàêëþ÷åíèå, ðàñ÷åòû ïðîâåäåííûå Àðûíãàçèíûì [2b], ðàññìîòðåí-
íûå â ýòîé Ãëàâå, íå îïðåäåëÿþò âðåìåíè æèçíè èçîýëåêòðîíèóìà, ïðè-
íèìàåìîãî êàê êâàçè÷àñòèöà ñ çàðÿäîâûì ðàäèóñîì rc îêîëî 1 ôì. Êàê
ìîæíî âèäåòü èç Òàáëèöû 6.3, ïðåäñêàçûâàåìîå âðåìÿ æèçíè âàðüèðó-
åòñÿ â äîñòàòî÷íî áîëüøîé îáëàñòè çíà÷åíèé.

Ïîëó÷åíèå òî÷íîãî âðåìåíè æèçíè èçîýëåêòðîíèóìà, ñ çàðÿäîâûì ðà-
äèóñîì 1 ôì, ìîæåò áûòü ñäåëàíî òîëüêî ïîñëå ïîëó÷åíèÿ òî÷íîãî çíà÷å-
íèÿ åãî ýíåðãèè ïîêîÿ. Êàê ÷èòàòåëü ïîìíèò èç Ãëàâû 4, çíà÷åíèå 1 ÌýÂ
äîëæíî ðàññìàòðèâàòüñÿ òîëüêî êàê âåðõíÿÿ ãðàíèöà ýíåðãèè ïîêîÿ èçî-
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ýëåêòðîíèóìà, òàê êàê áûëî ïðèíÿòî èç ðàñ÷åòà îòñóòñòâèÿ âíóòðåííèõ
ïîòåíöèàëüíûõ ñèë, â òî âðåìÿ êàê ïîñëåäíèå íå ìîãóò áûòü èñêëþ÷åíû.
Ñëåäîâàòåëüíî, äåéñòâèòåëüíîå çíà÷åíèå ýíåðãèè ïîêîÿ èçîýëåêòðîíèó-
ìà, íà ñåãîäíÿøíèé äåíü, îñòàåòñÿ â îáùåì òî íåèçâåñòíûì.

×èòàòåëü äîëæåí òàêæå ïîìíèòü, ÷òî òåðìèíû "âðåìÿ æèçíè èçî-
ýëåêòðîíèóìà ïðè çàðÿäîâîì ðàäèóñå îêîëî 1 ôì" îòíîñÿòñÿ ê ïðîìå-
æóòêó âðåìåíè ïðîâåäåííîìó äâóìÿ âàëåíòíûìè ýëåêòðîíàìè íà âçàèì-
íîì ðàññòîÿíèè 1 ôì, êîòîðûé îæèäàåòñÿ äîâîëüíî ìàëûì. Òàêîå ïî-
íèìàíèå îáúÿñíÿåòñÿ â Ãëàâå 3 òåì, ÷òî êîãäà îãðàíè÷åííûé çàðÿäîâûé
ðàäèóñ 1 ôì èçìåíÿåòñÿ, è îðáèòàëüíûå âçàèìíûå ðàññòîÿíèÿ äîïóñ-
êàþòñÿ, èçîýëåêòðîíèóì äîëæåí èìåòü áåñêîíå÷íîå âðåìÿ æèçíè (äëÿ
ñòàáèëüíîñòè ìîëåêóëû), òàê êàê ëþáîå îãðàíè÷åííîå âðåìÿ æèçíè, ïðè
óêàçàííûõ óñëîâèÿõ, áóäåò ïîäðàçóìåâàòü äîïóùåíèå äâóõ ýëåêòðîíîâ ñ
îäèíàêîâûìè õàðàêòåðèñòèêàìè íà îäíîé îðáèòå è, ñëåäîâàòåëüíî, íà-
ðóøåíèå ïðèíöèïà çàïðåòà Ïàóëè.

Èíòåðåñíûì ðåçóëüòàòîì âàðèàöèîííîãî ïîäõîäà Ðèòöà ê õàëòåíîâ-
ñêîìó ïîòåíöèàëó, èçó÷åííîìó Àðûíãàçèíûì [2b], ÿâëÿåòñÿ òî, ÷òî çàðÿ-
äîâûé ðàäèóñ èçîýëåêòðîíèóìà rc, âõîäÿùèé â õàëòåíîâñêèé ïîòåíöèàë
è âàðèàöèîííóþ ýíåðãèþ, â ïðîöåññå âàðèàöèè, äîëæåí ïðîáåãàòü äèñ-
êðåòíûé ðÿä çíà÷åíèé.

Äðóãèìè ñëîâàìè, ýòî îçíà÷àåò, ÷òî òîëüêî íåêîòîðûå ôèêñèðîâàí-
íûå çíà÷åíèÿ ýôôåêòèâíîãî ðàäèóñà îäíîóðîâíåâîãî èçîýëåêòðîíèóìà
äîïóñêàþòñÿ ìîäåëüþ Ñàíòèëëè-Øèëëàäè, êîãäà îíà òðàêòóåòñÿ ÷åðåç
ïîäõîä Ðèòöà.

Ýòîò ðåçóëüòàò áûë ïîëíîñòüþ íåîæèäàííûì è ìîæåò îçíà÷àòü âèä
"àäðîííîé òîíêîé ñòðóêòóðû" èçîýëåêòðîíèóìà, ÷üå ïðîèñõîæäåíèå è
ñìûñë ïîêà íåèçâåñòíû. Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî òàêàÿ "àäðîííàÿ òîíêàÿ
ñòðóêòóðà" èçîýëåêòðîíèóìà îòíîñèòñÿ òîëüêî ê ñëó÷àþ, êîãäà rc îãðà-
íè÷åíî 1 ôì èëè ìåíåå. Âîïðîñ î òîì, ñîõðàíÿåòñÿ ëè òàêàÿ "àäðîííàÿ
òîíêàÿ ñòðóêòóðà" äëÿ çíà÷åíèé rc âïëîòü äî îðáèòàëüíûõ ðàññòîÿíèé,
òàêæå ïîêà îñòàåòñÿ îòêðûòûì. Ñëåäóåò òàêæå îòìåòèòü, ÷òî ýòî çàìå-
÷àòåëüíîå ñâîéñòâî ñïåöèôè÷íî äëÿ õàëòåíîâñêîãî ïîòåíöèàëà Vh, â òî
âðåìÿ êàê îíî îòñóòñòâóåò äëÿ Ve è Vg ìîäåëåé.

Êðîìå òîãî, Àðûíãàçèí [2b] ïîëó÷èë îöåíêó âåñà ôàçû èçîýëåêòðîíè-
óìà äëÿ ñëó÷àÿ Ve ìîäåëè, êîòîðàÿ îêàçàëàñü èìåþùåé ïîðÿäîê îò 1% äî
6%. Ýòîò âåñ áûë îöåíåí èç âêëàäà ýíåðãèè ñâÿçàííîãî ñ ýêñïîíåíöèàëü-
íî ýêðàíèðîâàííûì ïîòåíöèàëîì Ve, ïî ñðàâíåíèþ ñ âêëàäîì ñâÿçàííûì
ñ îáû÷íûì êóëîíîâñêèì ìåæýëåêòðîííûì ïîòåíöèàëîì îòòàëêèâàíèÿ.
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Â çàêëþ÷åíèå, âàæíûì ðåçóëüòàòîì âàðèàöèîííîé ìîäåëè ÷åòûðåõ
òåë Ðèòöà, èññëåäîâàííîé Àðûíãàçèíûì [2b], ÿâëÿåòñÿ âîçìîæíîñòü ïîä-
áîðà ïîä ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå è ýíåðãèè ñâÿçè E, è äëèíû ñâÿçè
R ìîëåêóëû âîäîðîäà, ÷åì îáåñïå÷èâàåòñÿ ïðåêðàñíîå íåçàâèñèìîå ïîä-
òâåðæäåíèå ðåçóëüòàòîâ ïîëó÷åííûõ Ñàíòèëëè è Øèëëàäè [1].
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Òàáëèöà 6.4: Ïîëíàÿ ìèíèìàëüíàÿ ýíåðãèÿ Emin è îïòèìàëüíîå ìåæú-
ÿäåðíîå ðàññòîÿíèå Ropt êàê ôóíêöèè êîððåëÿöèîííîé äëèíû rc äëÿ ýêñ-
ïîíåíöèàëüíî ýêðàíèðîâàííîãî êóëîíîâñêîãî ïîòåíöèàëà Ve.

λ−1 rc, à. å. Ropt , à. å. Emin, à. å.

4 0.10337035071618050 1.297162129235449 -1.181516949656805
5 0.08329699109108888 1.318393698326879 -1.172984902150024
6 0.06975270534273319 1.333205576478603 -1.167271240301846
7 0.05999677404817234 1.344092354783681 -1.163188554065554
8 0.05263465942162049 1.352417789644028 -1.160130284706318
9 0.04688158804756491 1.358984317233049 -1.157755960428922
10 0.04226204990365446 1.364292909163710 -1.155860292450436
11 0.03847110142927672 1.368671725082009 -1.154312372623724
12 0.03530417706681329 1.372344384866235 -1.153024886026671
13 0.03261892720535206 1.375468373051375 -1.151937408039373
14 0.03031323689615631 1.378157728092548 -1.151006817317425
15 0.02831194904031777 1.380497017045902 -1.150201529091051
16 0.02655851947236431 1.382550255552670 -1.149497886394651
17 0.02500959113834722 1.384366780045693 -1.148877823925501
18 0.02363136168905809 1.385985219224291 -1.148327310762828
19 0.02239708901865092 1.387436244558651 -1.147835285349041
20 0.02128533948435381 1.388744515712491 -1.147392910500336
21 0.02027873303335994 1.389930082626193 -1.146993041730378
22 0.01936302821907175 1.391009413196452 -1.146629840949675
23 0.01852644434336641 1.391996158084790 -1.146298491232105
24 0.01775915199935013 1.392901727808297 -1.145994983116511
25 0.01705288514774330 1.393735733699196 -1.145715952370148
26 0.01640064219648127 1.394506328745493 -1.145458555325045
27 0.01579645313764336 1.395220473843219 -1.145220372020229
28 0.01523519631632570 1.395884147817973 -1.144999330178493
29 0.01471245291356761 1.396502514589167 -1.144793644973560
30 0.01422439038752817 1.397080057337240 -1.144601770891686
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Òàáëèöà 6.5: Ïðîäîëæåíèå Òàáëèöû 6.4.

λ−1 rc, a.u. Ropt , à. å. Emin, à. å.

31 0.01376766836566138 1.397620687025853 -1.144422362947838
32 0.01333936209977966 1.398127830817745 -1.144254245203342
33 0.01293689977547854 1.398604504597664 -1.144096385030938
34 0.01255801083612469 1.399053372836414 -1.143947871939897
35 0.01220068312791624 1.399476798299823 -1.143807900045981
36 0.01186312715793131 1.399876883556063 -1.143675753475045
37 0.01154374612489787 1.400255505817128 -1.143550794143290
39 0.01095393745919852 1.400954915288619 -1.143320213707519
40 0.01068107105944273 1.401278573036792 -1.143213620508321
41 0.01042146833640030 1.401586548200467 -1.143112256673494
42 0.01017418516195214 1.401879953246168 -1.143015746732479
43 0.00993836493541500 1.402159797887369 -1.142923750307661
44 0.00971322867044429 1.402427000676349 -1.142835958109381
45 0.00949806639934841 1.402682399061957 -1.142752088467028
46 0.00929222969498477 1.402926758144872 -1.142671884314343
47 0.00909512514431396 1.403160778323019 -1.142595110561057
48 0.00890620863525624 1.403385101987775 -1.142521551794315
49 0.00872498034101540 1.403600319405678 -1.142451010262626
50 0.00855098030451296 1.403806973898863 -1.142383304102633
51 0.00838378454080327 1.404005566419838 -1.142318265775268
52 0.00822300158793934 1.404196559601683 -1.142255740683024
53 0.00806826944722482 1.404380381352424 -1.142195585944305
54 0.00791925286251402 1.404557428052374 -1.142137669304475
55 0.00777564089552400 1.404728067404676 -1.142081868166104
56 0.00763714476025456 1.404892640982100 -1.142028068723488
57 0.00750349588477794 1.405051466507240 -1.141976165188595
58 0.00737444417302681 1.405204839898059 -1.141926059097351
59 0.00724975644291090 1.405353037106507 -1.141877658686723
60 0.00712921502024112 1.405496315774223 -1.141830878334298
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Ãëàâà 7

Ïðèìåíåíèå àäðîííîé
õèìèè ê íîâûì ÷èñòûì
ýíåðãèÿì è òîïëèâàì

7.1 Ââåäåíèå

Áåç ñîìíåíèÿ ñàìîé ñåðüåçíîé ïðîáëåìîé ñîâðåìåííîãî îáùåñòâà ÿâ-
ëÿåòñÿ âíóøàþùåå òðåâîãó ðàçðóøåíèå íàøåé îêðóæàþùåé ñðåäû èç-çà
äèñïðîïîðöèîíàëüíîãî ñæèãàíèÿ îêîëî 74 ìèëëèîíîâ áàððåëåé ïðèðîä-
íûõ òîïëèâ êàæäûé äåíü (ñì. Ðàçäåë 7.2).

Ïåðâè÷íîé öåëüþ, ðàäè êîòîðîé áûëà ïîñòðîåíà àäðîííàÿ õèìèÿ, ÿâ-
ëÿåòñÿ òåîðåòè÷åñêîå ïðåäñêàçàíèå è ïðîìûøëåííàÿ ðàçðàáîòêà ïðèíöè-
ïèàëüíî íîâûõ, ïðèåìëåìûõ äëÿ îêðóæàþùåé ñðåäû, ýíåðãèé è òîïëèâ.

Ýòà ãëàâà ðàññêàçûâàåò îá èññëåäîâàíèÿõ íà÷àòûõ Ñàíòèëëè â 1998
ãîäó â Toups Technologies Licensing, Inc., êîðïîðàöèè ÑØÀ â Ëàðãî,
Ôëîðèäà, ïîä ïðåçèäåíñòâîì Ëåîíà Òîóïñà (Leon Toups). Èññëåäîâàíèÿ
áûëè çàòåì ïðîäîëæåíû â USMagnegas, Inc., ïîäðàçäåëåíèè EarthFirst
Technologies, Inc., êîìïàíèè ïîä ïðåçèäåíñòâîì Äæîíà Ñòýíòîíà (John
Stanton).

Çàìåòèì, ÷òî ïðîñòî íå ñóùåñòâóåò åñòåñòâåííûõ ðåñóðñîâ, êîòîðûå
ìîãëè áû îáåñïå÷èòü ïðèåìëåìîå äëÿ îêðóæàþùåé ñðåäû çàìåùåíèå
ïðèðîäíûõ òîïëèâ. Êàê ñëåäñòâèå, íîâûå ÷èñòûå òîïëèâà äîëæíû áûòü
ñèíòåçèðîâàíû.

×òîáû áûòü ïðèåìëåìûìè, íîâûå òîïëèâà äîëæíû îòâå÷àòü ñëåäóþ-
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ùèì îñíîâíûì òðåáîâàíèÿì:
1) Íå ñîçäàâàòü ïðîáëåì ñ çàãðÿçíåíèåì îêðóæàþùåé ñðåäû, ñîçäà-

âàåìûõ ñæèãàíèåì ïðèðîäíûõ òîïëèâ;
2) Áûòü ïðèåìëåìûìè äëÿ èñïîëüçîâàíèÿ â äâèãàòåëÿõ âíóòðåííåãî

ñãîðàíèÿ; è
3) Áûòü êîíêóðåíòîñïîñîáíûìè ïî ñòîèìîñòè ñ äîñòóïíûìè íà ñåãî-

äíÿøíèé äåíü ïðèðîäíûìè òîïëèâàìè.
Êàê ñêîðî áóäåò î÷åâèäíî, êâàíòîâàÿ õèìèÿ íå ñïîñîáíà óäîâëåòâî-

ðèòü âñåì ýòèì äîâîëüíî òðóäíûì òðåáîâàíèÿì, ïîýòîìó ñòàíîâèòñÿ íåîá-
õîäèìûì èçó÷åíèå ñòðóêòóðíî íîâîé õèìèè.

Ñëåäóåò çàìåòèòü èç ýòèõ ââîäíûõ ñòðîê, ÷òî çäåñü è â äàëüíåéøåì
ìû áóäåì èçëàãàòü êîðïîðàòèâíûå, à íå àêàäåìè÷åñêèå èññëåäîâàíèÿ, ñî-
ãëàñíî îòìå÷åííûì öåëÿì. Ýòî âûçâàíî òåì, ÷òî ðåçóëüòàòû èìåþò íåïî-
ñðåäñòâåííóþ ïðîìûøëåííóþ çíà÷èìîñòü. Ñëåäîâàòåëüíî, áóäåò ëó÷-
øå âñåãî îòìåòèòü ðàçëè÷èÿ ìåæäó àêàäåìè÷åñêèìè, êîðïîðàòèâíûìè
è îáîðîííûìè èññëåäîâàíèÿìè, è çàòåì ïðèñòóïèòü ê èçó÷åíèþ íîâûõ
ýíåðãèé è òîïëèâ êàê ýòî íåîáõîäèìî èñõîäÿ èç ïðîìûøëåííîé îðèåíòà-
öèè.

Êàê ýòî õîðîøî èçâåñòíî, îáîðîííàÿ ïðîìûøëåííîñòü ÑØÀ â 1970-õ
ãîäàõ áûëà ñóùåñòâåííî ïðèòîðìîæåíà, è âñå ôèíàíñèðîâàíèÿ ïåðåäî-
âûõ èññëåäîâàíèé â ÑØÀ áûëè àêàäåìè÷åñêèìè. Ïåðâîé ïðè÷èíîé äëÿ
ýòîãî ðåøåíèÿ áûëà íåñïîñîáíîñòü ñåêðåòíûõ ñëóæá Ñîåäèíåííûõ Øòà-
òîâ Àìåðèêè îòäàâàòü äîëæíîå âíèìàíèå àêàäåìè÷åñêèì òåîðèÿì.

Ñåãîäíÿ â îáùåì äîïóñêàåòñÿ, ÷òî ôèçè÷åñêèå è õèìè÷åñêèå èññëåäî-
âàíèÿ, ïðîâîäÿùèåñÿ â îáîðîííûõ èññëåäîâàòåëüñêèõ öåíòðàõ, òàêèõ êàê
Scandia Laboratories, äðàìàòè÷åñêè áîëåå ïðîäâèíóòû ÷åì èññëåäîâàíèÿ
ïðîâîäÿùèåñÿ â àêàäåìè÷åñêèõ èíñòèòóòàõ. Ýòî íåñîîòâåòñòâèå îáóñëîâ-
ëåíî ïå÷àëüíî èçâåñòíûì îãðàíè÷åíèåì àêàäåìè÷åñêèõ èññëåäîâàíèé,
ðàâíÿþùèõñÿ íà ïðèâèëåãèðîâàííûå òåîðèè, òàêèå êàê ñïåöèàëüíàÿ òåî-
ðèÿ îòíîñèòåëüíîñòè Ýéíøòåéíà, ðåëÿòèâèñòñêàÿ êâàíòîâàÿ ìåõàíèêà è
êâàíòîâàÿ õèìèÿ, â ïðîòèâîïîëîæíîñòü îáùåìó îòñóòñòâèþ òàêèõ îãðà-
íè÷åíèé â îáîðîííûõ èññëåäîâàíèÿõ, ñ ïîñëåäóþùèìè ïðîäâèæåíèÿìè,
êîòîðûå â äðóãîì ñëó÷àå áûëè áû íåâîçìîæíû.

Ìåíåå èçâåñòíî, ÷òî ñõîæåå ðàñõîæäåíèå â ïåðåäîâûõ èññëåäîâàíèÿõ
â ïðîìûøëåííîñòè ÑØÀ è àêàäåìè÷åñêèìè èññëåäîâàíèÿìè èìååò ìåñòî
â íàñòîÿùåå âðåìÿ ïî ñóùåñòâó ïî òåì æå ïðè÷èíàì.

Âî ïåðâûõ, ôóíäàìåíòàëüíûå íîâøåñòâà ÿâëÿþòñÿ èçâåñòíûì âðà-
ãîì â àêàäåìè÷åñêèõ èíñòèòóòàõ, â òî âðåìÿ êàê òàêèå íîâøåñòâà ÿâëÿ-
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þòñÿ íåîáõîäèìîé ïðåäïîñûëêîé äëÿ çàèíòåðåñîâàííîñòè ïðîìûøëåííî-
ñòè, êàê ýòî è äîëæíî áûòü. Ñëåäîâàòåëüíî, àêàäåìè÷åñêèå èññëåäîâàíèÿ
èìåþò ñâîåé öåëüþ âñå áîëåå è áîëåå óòîí÷åííûå èññëåäîâàíèÿ â õîðî-
øî óñòàíîâëåííûõ äîêòðèíàõ, ñ ïîñëåäóþùåé âñå ìåíüøåé è ìåíüøåé
ñâÿçüþ ñ ïðîìûøëåííîñòüþ, â òî âðåìÿ êàê ïðîìûøëåííûå èññëåäîâà-
íèÿ èìåþò ñâîåé öåëüþ ïðèíöèïèàëüíî íîâûå èññëåäîâàíèÿ, êàê íåîá-
õîäèìîå óñëîâèå óäîâëåòâîðåíèÿ íîâûõ îáùåñòâåííûõ íóæä è ñîçäàíèÿ
íîâûõ ðûíêîâ.

Êàê ñëåäñòâèå ýòîãî ñöåíàðèÿ, ðàñòåò ðàçðûâ ìåæäó ïðîìûøëåííî-
ñòüþ ÑØÀ è àêàäåìè÷åñêèìè èíñòèòóòàìè â ñàìîé êîíöåïöèè ïåðåäî-
âûõ èññëåäîâàíèé, êîòîðàÿ îêàçûâàåòñÿ òàêîé æå íåïðåîäîëèìîé êàê è
ðàçðûâ ìåæäó îáîðîííûìè è àêàäåìè÷åñêèìè èññëåäîâàíèÿìè.

Êðîìå òîãî, ïðîìûøëåííîñòü èìååò òåíäåíöèþ âñå áîëåå è áîëåå èç-
áåãàòü ðàñïðîñòðàíåíèÿ ñâîèõ ðåçóëüòàòîâ â àêàäåìè÷åñêèõ êðóãàõ, êàê
âïîëíå ïîíÿòíî, âî èçáåæàíèå äîâîëüíî ïðåäñêàçóåìûõ óáûòêîâ, ÷òî
ïðèâîäèò ê ñåêðåòíîñòè, íàïîìèíàþùåé òàêîâóþ â îáîðîííûõ èññëåäî-
âàíèÿõ.

Åñëè îáðàòèòüñÿ ê ñïåöèôè÷åñêèì òåõíè÷åñêèì ñëåäñòâèÿì, òî ðàñ-
õîæäåíèå â ïîäõîäàõ, ìåòîäàõ è çíà÷åíèÿõ, ìåæäó ïðîìûøëåííûìè è
àêàäåìè÷åñêèìè èññëåäîâàíèÿìè ñòàíîâèòñÿ áîëåå âèäèìûì.

Êàê èëëþñòðàöèÿ, áóäåò î÷åâèäíî â ýòîé è îñòàâøåéñÿ ãëàâàõ, ÷òî
êëàñòåðû èãðàþò äîâîëüíî ôóíäàìåíòàëüíóþ ðîëü â ñèíòåçå è ïðîìûø-
ëåííîì ïðîèçâîäñòâå íîâûõ òîïëèâ îòâå÷àþùèõ îòìå÷åííûì òðåáîâàíè-
ÿì. Äåéñòâèòåëüíî, àêàäåìè÷åñêèå è ïðîìûøëåííûå èññëåäîâàíèÿ êëà-
ñòåðîâ çíà÷èòåëüíî âîçðîñëè â ïîñëåäíèå äåñÿòèëåòèÿ (ñì. ðàáîòû [1] è
öèòèðóåìóþ òàì ëèòåðàòóðó).

Îäíàêî, îæèäàíèÿ îò ýòèõ èññëåäîâàíèé âñêîðå ïîêàçàëè äðàìàòè-
÷åñêèå ðàçëè÷èÿ â êîíöåïöèÿõ è ðåàëèçàöèÿõ èññëåäîâàíèé. Àêàäåìè÷å-
ñêèå èññëåäîâàíèÿ, â îáùåì, ïðîâîäÿòñÿ áåç êàêèõ-ëèáî êîëè÷åñòâåííûõ
îïðåäåëåíèé èñòèííî ôóíäàìåíòàëüíûõ ïîíÿòèé, ñèëà ïðèòÿæåíèÿ äî-
ïóñêàåòñÿ ñàìèì ñóùåñòâîâàíèåì êëàñòåðîâ. Êàê ðåçóëüòàò, ýòè èññëåäî-
âàíèÿ íå èìåþò ÿñíîãî ïðîìûøëåííîãî ïðèìåíåíèÿ, î÷åâèäíî ïîòîìó,
÷òî îòñóòñòâèå òî÷íîé èäåíòèôèêàöèè ñâÿçûâàþùåé ñèëû ïðåïÿòñòâó-
åò ïðîìûøëåííîìó âîñïðîèçâîäñòâó è îïòèìèçàöèè óïîìÿíóòûõ êëà-
ñòåðîâ. Ïî ýòîé ïðè÷èíå, ïðîìûøëåííûå èññëåäîâàíèÿ áûëè â ïåðâóþ
î÷åðåäü ñîñðåäîòî÷åíû íà èäåíòèôèêàöèè ñèëû ïðèòÿæåíèÿ, ñîçäàþùåé
êëàñòåðû, è çàòåì íà îïèñàíèè èõ ñâîéñòâ.

Ñíà÷àëà, âûøåóêàçàííàÿ ðàçíèöà âî âçãëÿäàõ íå áûëà âàæíîé. Ðàñ-
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õîæäåíèå ñêàçàëîñü âî âñåé ïîëíîòå, êîãäà íà÷àëàñü òåõíè÷åñêàÿ èäåí-
òèôèêàöèÿ óïîìÿíóòîé ñâÿçûâàþùåé ñèëû, êîòîðàÿ îáû÷íî òðàêòóåòñÿ
â àêàäåìè÷åñêèõ êðóãàõ ïóòåì ñîâìåñòèìûì ñ ñóùåñòâóþùèìè äîêòðè-
íàìè, ÷òî ïðèâîäèò ê òåðìèíîëîãèÿì íå âõîäÿùèì â äåéñòâóþùóþ ìî-
äåëü, òàêèì êàê ïðåäïîëîæåíèå "êîâàëåíòíûõ ñâÿçåé" (êîãäà ñâÿçü, êàê
èçâåñòíî, íå âàëåíòíîãî òèïà), èëè "èîííûå ñâÿçè" (êîãäà, êàê èçâåñò-
íî, èîíû îòòàëêèâàþòñÿ, à íå ïðèòÿãèâàþòñÿ äðóã ê äðóãó, ïîòîìó ÷òî
îíè èìåþò ýëåêòðè÷åñêèå çàðÿäû îäíîãî çíàêà) è äðóãèå àáñòðàêòíûå
ïðåäïîëîæåíèÿ ñîâìåñòèìûå ñ óæå ñóùåñòâóþùèìè íàïðàâëåíèÿìè èñ-
ñëåäîâàíèé.

Êàê ìû óâèäèì â ýòîé è ñëåäóþùåé ãëàâàõ, êîëè÷åñòâåííàÿ, ÷èñëåí-
íàÿ è ïðàâäîïîäîáíàÿ èäåíòèôèêàöèÿ ñèëû ïðèòÿæåíèÿ îòâåòñòâåííîé
çà ñóùåñòâîâàíèå êëàñòåðîâ íåïîñðåäñòâåííî ïðèìåíèìûõ äëÿ íîâûõ
÷èñòûõ òîïëèâ, òðåáóåò äîïóùåíèÿ ñóùåñòâîâàíèÿ ïðèíöèïèàëüíî íî-
âûõ õèìè÷åñêèõ ñîåäèíåíèé. Ýòî êàê ðàç òîò ìîìåíò, êîãäà ðàñõîæäåíèå
ìåæäó êîðïîðàòèâíûìè è àêàäåìè÷åñêèìè èññëåäîâàíèÿìè ñòàíîâèòñÿ
âèäèìûì, îïÿòü òàêè, ïîòîìó ÷òî àêàäåìè÷åñêèå èíñòèòóòû, â îáùåì,
îòâåðãàþò èñòèííî íîâîå, õîòÿ, êîíå÷íî, íå áåç èñêëþ÷åíèé.

Äðàìàòè÷åñêè áîëüøèå ðàñõîäèìîñòè ñóùåñòâóþò ìåæäó ïðîìûø-
ëåííûìè è àêàäåìè÷åñêèìè èññëåäîâàíèÿìè â îáëàñòè õèìèè, ãäå îíè
ìîãëè áû îæèäàòüñÿ íàèìåíüøèìè: ýêñïåðèìåíòàëüíûå èçìåðåíèÿ ñ ïî-
ìîùüþ ãàçîâîé ìàññ-ñïåêòðàëüíîé õðîìàòîãðàôèè (GC-MS). Äåéñòâè-
òåëüíî, ýòî îáîðóäîâàíèå îáû÷íî èñïîëüçóåòñÿ â àêàäåìè÷åñêèõ èññëå-
äîâàíèÿõ áåç ñâÿçàííîãî ñ íèì èíôðàêðàñíîãî äåòåêòîðà (IRD), â òî
âðåìÿ êàê òîëüêî èçìåðåíèÿ ñ ïîìîùüþ GC-MS ñíàáæåííîãî IRD îáû÷-
íî èñïîëüçóþòñÿ â ïðîìûøëåííîñòè.

Ïðè÷èíà ýòîãî íåñîîòâåòñòâèÿ çàêëþ÷àåòñÿ â îáùåì íåïðèÿòèè àêà-
äåìè÷åñêèìè èíñòèòóòàìè âîçìîæíîñòè ñóùåñòâîâàíèÿ íîâûõ õèìè÷å-
ñêèõ ñîåäèíåíèé, ïîýòîìó ïîäðàçóìåâàåòñÿ, ÷òî âñå ïèêè, äåòåêòèðóåìûå
GC-MS, äîëæíû ïðèíàäëåæàòü òîé èëè èíîé ìîëåêóëå.

Íàïðîòèâ, ïðîìûøëåííîñòü èìååò â âèäó òîò ôàêò, ÷òî òîëüêî â ðåä-
êèõ ñëó÷àÿõ ïîëíîé ñôåðè÷åñêîé ñèììåòðèè (òàêîé êàê â ñëó÷àå âîäî-
ðîäà), ìîëåêóëû äîëæíû äàâàòü ÈÊ ñèãíàë, êàê íåîáõîäèìîå óñëîâèå
ñâîåãî ñóùåñòâîâàíèÿ. Ñëåäîâàòåëüíî, äëÿ ïðîìûøëåííîñòè, èñòèííàÿ
ýêñïåðèìåíòàëüíàÿ èäåíòèôèêàöèÿ ìîëåêóëû, âíå óðîâíÿ ïåðñîíàëüíûõ
ìíåíèé, â îáùåì òî, òðåáóåò è åå èäåíòèôèêàöèþ êàê ïèê â ìàññ-ñïåêòðî-
ìåòðå, è íåçàâèñèìîå ïîäòâåðæäåíèå ÈÊ ñèãíàëîì òîãî æå ñàìîãî ðàñ-
ñìàòðèâàåìîãî ïèêà (à íå äðóãèõ).
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Êàê ìû óâèäèì, ïðèíöèïèàëüíî íîâûå, ïðèåìëåìûå äëÿ îêðóæàþ-
ùåé ñðåäû ýíåðãèè è òîïëèâà ðåøàþùèì îáðàçîì çàâèñÿò îò ñóùåñòâî-
âàíèÿ íîâûõ õèìè÷åñêèõ ñîåäèíåíèé ñîñòàâëÿþùèõ òÿæåëûå êëàñòåðû,
äåòåêòèðóåìûå ÷åðåç áîëüøèå MS ïèêè, ñ âûñîêèì àòîìíûì âåñîì, êî-
òîðûå íå ìîãóò áûòü èäåíòèôèöèðîâàíû MS ñêàíèðîâàíèåì è íå èìåòü
ÈÊ ñèãíàëà. Òàê êàê íåâîçìîæíî ÷òîáû áîëüøèå êëàñòåðû áûëè âñå èäå-
àëüíî ñèììåòðè÷íû, ñîâìåñòíîå èñïîëüçîâàíèå IRD ïðåäîòâðàùàåò ïåð-
ñîíàëüíûå ìíåíèÿ îòíîñèòåëüíî òðàäèöèîííûõ èíòåðïðåòàöèé, ïîýòîìó
ïîçâîëÿåòñÿ äåéñòâèòåëüíî íàó÷íîå èçìåðåíèå.

Ââèäó âûøåîçíà÷åííîãî àñïåêòà, ýòè ïîñëåäíèå Ãëàâû ïîñâÿùåíû
ïðîäîëæàþùèìñÿ ïðîìûøëåííûì óñèëèÿì ïî ðåøåíèþ îñòðûõ ñîöèàëü-
íûõ ïðîáëåì, ñâÿçàííûõ ñ íåîáõîäèìîñòüþ ñîçäàíèÿ íîâûõ, ïðèåìëåìûõ
äëÿ îêðóæàþùåé ñðåäû, ýíåðãèé è òîïëèâ, áåç êàêîãî-ëèáî ðàññìîòðåíèÿ
ïðåäïî÷òèòåëüíûõ íà ñåãîäíÿøíèé äåíü íàïðàâëåíèé àêàäåìè÷åñêèõ èñ-
ñëåäîâàíèé.

7.2 Âíóøàþùèå òðåâîãó ïðîáëåìû îêðóæà-

þùåé ñðåäû, îáóñëîâëåííûå ñæèãàíèåì

áåíçèíà è óãëÿ

Êàê ýòî õîðîøî èçâåñòíî, ãîðåíèå áåíçèíà òðåáóåò àòìîñôåðíîãî êèñ-
ëîðîäà, êîòîðûé çàòåì ïðåâðàùàåòñÿ â CO2 è ðàçëè÷íûå óãëåâîäîðîäû
(HC). Â ñâîþ î÷åðåäü, CO2 ïåðåðàáàòûâàåòñÿ ðàñòåíèÿìè ÷åðåç õîðîøî
èçâåñòíóþ ðåàêöèþ

H2O+CO2 +hν →O2 +CH2O, (7.1)

êîòîðàÿ âîññòàíàâëèâàåò êèñëîðîä â àòìîñôåðå. Ýòî áûë ñóùåñòâåííûé
ñöåíàðèé äëÿ îêðóæàþùåé ñðåäû â íà÷àëå 20-ãî âåêà.

Òîò æå ñöåíàðèé â íà÷àëå 21-ãî âåêà äðàìàòè÷åñêè äðóãîé, òàê êàê
ëåñà áûñòðî èñ÷åçàþò â òî âðåìÿ êàê ìû äîñòèãëè ñëåäóþùåãî íå óñïî-
êàèâàþùåãî åæåäíåâíîãî ïîòðåáëåíèÿ ñûðîé íåôòè, ñîãëàñíî îôèöèàëü-
íûì ïóáëèêàöèÿì Äåïàðòàìåíòà Ýíåðãåòèêè ÑØÀ (ñì. Äîïîëíåíèå 7.A
äëÿ ïåðåâîäà åäèíèö),

74.18×106 áàððåëåé â äåíü= 4.08×109 ãàëëîíîâ â äåíü=
= 9.4984×1010 ìîëåé n-îêòàíà â äåíü,

(7.2)
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(ñì., íàïðèìåð, [2]), ãäå ìû çàìåíèëè, äëÿ ïðîñòîòû, íåî÷èùåííóþ íåôòü
ïðàâèëüíîé öåïî÷êîé n-îêòàíîâ CH3-(CH2)6-CH3 îáëàäàþùåé èçâåñòíîé
ïëîòíîñòüþ 0.7028 ã/ñì3 ïðè 20

o C.
Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî äàííûå (7.2) íå âêëþ÷àþò â ñåáÿ äîïîëíè-

òåëüíîå îãðîìíîå ïîòðåáëåíèå óãëÿ è ïðèðîäíîãî ãàçà, êîòîðîå ïîäíèìà-
åò åæåäíåâíîå ïîòðåáëåíèå ïðèðîäíîãî òîïëèâà äî îòìåòêè ýêâèâàëåíò-
íîé ñæèãàíèþ îêîëî ñòî äâàäöàòè ìèëëèîíîâ áàððåëåé ñûðîé íåôòè â
äåíü. Ïåðâîïðè÷èíû ïðîáëåì ñâÿçàííûõ ñ îêðóæàþùåé ñðåäîé, âûçâàí-
íûõ íåñîðàçìåðíûì ïîòðåáëåíèåì ïðèðîäíûõ òîïëèâ â äåíü, ÿâëÿþòñÿ
ñëåäóþùèìè:

1) ×ðåçìåðíîå âûäåëåíèå â àòìîñôåðó êàíöåðîãåííûõ è äðóãèõ òîê-
ñè÷íûõ âåùåñòâ. Ýêñïåðòàì õîðîøî èçâåñòíî, ÷òî ïðè ãîðåíèè áåíçèíà,
â àòìîñôåðó âûäåëÿåòñÿ, â ïðîöåíòíîì ñîîòíîøåíèè, íàèáîëüøåå êî-
ëè÷åñòâî êàíöåðîãåííûõ è äðóãèõ òîêñè÷íûõ âåùåñòâ ïî ñðàâíåíèþ ñ
äðóãèìè òîïëèâàìè. Òåðìèí "àòìîñôåðíîå çàãðÿçíåíèå" ÿâëÿåòñÿ ýâôå-
ìèçìîì äëÿ âåñüìà êàíöåðîãåííûõ âûáðîñîâ. Â êà÷åñòâå èçâåñòíîé, õîòÿ
è çàìàë÷èâàåìîé èëëþñòðàöèè, ìîæíî ïðèâåñòè òðåâîæíîå âîçðàñòàíèå
ñëó÷àåâ ðàêà ëåãêèõ è äðóãèõ òèïîâ ðàêîâ, êîòîðîå íàïðÿìóþ ñâÿçûâàåò-
ñÿ ìåäèöèíñêèìè èññëåäîâàíèÿìè ñ âûáðîñàìè êàíöåðîãåííûõ âåùåñòâ
ïðè ñãîðàíèè ïðèðîäíîãî òîïëèâà.

2) ×ðåçìåðíûé âûáðîñ â àòìîñôåðó óãëåêèñëîãî ãàçà. Î÷åâèäíî, ÷òî
ïðè îãðîìíîì åæåäíåâíîì ñæèãàíèè (7.2), ðàñòåíèÿ íå â ñîñòîÿíèè öå-
ëèêîì ïåðåðàáîòàòü âñå ïðîèçâåäåííîå êîëè÷åñòâî CO2, ÷òî ïðèâîäèò ê
òðåâîæíîìó âîçðàñòàíèþ CO2 â íàøåé àòìîñôåðå, èçâåñòíîå êàê ïàðíè-
êîâûé ýôôåêò. Äåéñòâèòåëüíî, èñïîëüçóÿ èçâåñòíóþ ðåàêöèþ

C8H18 +
25
2
O2 → 8CO2 +9H2O, (7.3)

ìû ïîëó÷àåì ñëåäóþùåå âíóøàþùåå òðåâîãó åæåäíåâíîå âûäåëåíèå CO2
èç-çà ñãîðàíèÿ ïðèðîäíîãî òîïëèâà:

7.5987×1011 ìîëü CO2 â äåíü= 3.3434×107 òîíí â äåíü. (7.4)

Î÷åâèäíî, ÷òî ðàñòåíèÿ íå ñïîñîáíû ïåðåðàáîòàòü òàêîå íåñîðàçìåð-
íîå êîëè÷åñòâî åæåäíåâíîãî âûäåëåíèÿ CO2. Ýòî ïîäðàçóìåâàåò çíà÷è-
òåëüíîå âîçðàñòàíèå CO2 â íàøåé àòìîñôåðå, êîòîðîå ìîæåò áûòü èç-
ìåðåíî ëþáûì æåëàþùèì, ñåðüåçíî èíòåðåñóþùèìñÿ ñîñòîÿíèåì îêðó-
æàþùåé ñðåäû, ñ ïîìîùüþ ïðèîáðåòåíèÿ ïðîñòîãî äîçèìåòðà CO2, ïðè-
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ìåíÿåìîãî ñåé÷àñ íà ìíîãèõ ïðîèçâîäñòâàõ, çà íåâûñîêóþ öåíó, è ïî-
ñëåäóþùèì ñðàâíåíèåì ñîâðåìåííûõ äàííûõ ïî CO2 ñî ñòàíäàðòíûìè
çíà÷åíèÿìè ïðîøëîãî, íàïðèìåð,

Ïðîöåíòíîå ñîäåðæàíèå CO2 â íàøåé àòìîñôåðå
íà óðîâíå ìîðÿ â 1950 ã.: 0.033±0.01%

(7.5)

(ñì., íàïðèìåð, Áðèòàíñêóþ Ýíöèêëîïåäèþ òîãî ïåðèîäà).
Ìåæäó ïðî÷èì, â ëàáîðàòîðèè USMagnegas, Inc., âî Ôëîðèäå, ìû çà-

ðåãèñòðèðîâàëè òðèäöàòèêðàòíîå ïîâûøåíèå êîíöåíòðàöèè CO2 â íàøåé
àòìîñôåðå ïî ñðàâíåíèþ ñ óêàçàííûìè ñòàíäàðòàìè. Ìû ïðåäïîëàãàåì,
÷òî âîçìîæíî ÷èòàòåëü óæå çíàêîì ñ íåäàâíèìè ñîîáùåíèÿìè î ïîÿâëå-
íèè íåáîëüøèõ îçåð íà Ñåâåðíîì ïîëþñå, âûçâàííûõ ïîòåïëåíèåì êëè-
ìàòà è íèêîãäà íå ðåãèñòðèðîâàííûõ ðàíåå. Âîçðàñòàþùåå êîëè÷åñòâî
êëèìàòè÷åñêèõ êàòàñòðîô èçâåñòíî êàæäîìó.

3) ×ðåçìåðíîå èçúÿòèå èç íàøåé àòìîñôåðû íåïîñðåäñòâåííî èñ-
ïîëüçóåìîãî êèñëîðîäà, � ïðîáëåìà îêðóæàþùåé ñðåäû ñâÿçàííàÿ ñ ñæè-
ãàíèåì ïðèðîäíîãî òîïëèâà, íàçûâàåìàÿ çäåñü, ïî âèäèìîìó âïåðâûå,
êèñëîðîäíûì èñòîùåíèåì, êîòîðàÿ ìåíåå èçâåñòíà ÷åì ïàðíèêîâûé ýô-
ôåêò, äàæå äëÿ ñïåöèàëèñòîâ ïî îêðóæàþùåé ñðåäå, íî ïîòåíöèàëüíî
áîëåå êàòàñòðîôè÷íàÿ. Ïðîáëåìà ñâÿçàíà ñ ðàçíèöåé ìåæäó ïîòðåáíî-
ñòÿìè â êèñëîðîäå äëÿ ãîðåíèÿ ïðèðîäíûõ òîïëèâ è ìåíüøèì åãî êî-
ëè÷åñòâîì, âîññòàíàâëèâàåìûì ðàñòåíèÿìè, à òàêæå íåêîòîðûì êîëè÷å-
ñòâîì, âûáðàñûâàåì ÷åðåç âûõëîïíóþ òðóáó.

Ñ èñïîëüçîâàíèå ðåàêöèè (7.3) è äàííûõ (7.4), ëåãêî ïîëó÷èòü îöåíêó
ñëåäóþùåãî, äîïîëíèòåëüíîãî, âíóøàþùåãî òðåâîãó, åæåäíåâíîãî èçúÿ-
òèÿ êèñëîðîäà èç íàøåé àòìîñôåðû ïðè ñæèãàíèè ïðèðîäíûõ òîïëèâ:

1.1873×1012 ìîëü O2 â äåíü = 3.7994×107 òîíí â äåíü. (7.6)

Îïÿòü-òàêè, ýòîò áîëüøîé îáúåì êèñëîðîäà ïðåâðàùàåòñÿ ñæèãàíèåì
â CO2, èç êîòîðîãî òîëüêî íåèçâåñòíàÿ ÷àñòü âîññòàíàâëèâàåòñÿ ðàñòå-
íèÿìè îáðàòíî â êèñëîðîä.

Ñëåäóåò ïîä÷åðêíóòü, ÷òî ñàìî ñóùåñòâîâàíèå ïàðíèêîâîãî ýôôåêòà
ÿâëÿåòñÿ íåîñïîðèìûì ïðîÿâëåíèåì êèñëîðîäíîãî èñòîùåíèÿ, òàê êàê
ìû èìååì äåëî èìåííî ñ òåì êîëè÷åñòâîì O2 â CO2 ïàðíèêîâîãî ýôôåê-
òà, êîòîðîå íå âîññòàíàâëèâàåòñÿ ðàñòåíèÿìè.

Êðîìå ñìåðòíîñòè, îáóñëîâëåííîé ðàêîâûìè áîëåçíÿìè îò âäûõàíèÿ
÷ðåçìåðíîãî êîëè÷åñòâà êàíöåðîãåííûõ âåùåñòâ, ÿâëÿþùèõñÿ ïðîäóê-
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òàìè ãîðåíèÿ ïðèðîäíûõ òîïëèâ, è äîïîëíèòåëüíîé ñìåðòíîñòè îáóñëîâ-
ëåííîé êëèìàòè÷åñêèìè êàòàñòðîôàìè, âûçâàííûìè ïàðíèêîâûì ýôôåê-
òîì, ñæèãàíèå ïðèðîäíîãî òîïëèâà ÿâëÿåòñÿ ïðè÷èíîé äîïîëíèòåëüíîé
ñìåðòíîñòè îáóñëîâëåííûõ ñåðäå÷íûìè ïðèñòóïàìè, ñâÿçûâàåìûìè ìå-
äèöèíñêèìè èññëåäîâàíèÿìè ñ ëîêàëüíûìè íåäîñòàòêàìè êèñëîðîäà.

Êèñëîðîäíîå èñòîùåíèå ìîæåò áûòü ñåãîäíÿ èçìåðåíî ëþáûì æåëà-
þùèì, ñåðüåçíî çàèíòåðåñîâàííûì ñîñòîÿíèåì îêðóæàþùåé ñðåäû, ñòî-
èò òîëüêî ïðèîáðåñòè êèñëîðîäíûé äîçèìåòð, êîòîðûé ñåãîäíÿ ñòîèò íå
òàê äîðîãî äàæå â âåñüìà ïîðòàòèâíûõ âåðñèÿõ, èçìåðèòü ëîêàëüíîå ïðî-
öåíòíîå ñîäåðæàíèå êèñëîðîäà è çàòåì ñðàâíèòü ñî ñòàíäàðòàìè ïðîøëî-
ãî, íàïðèìåð,

Ïðîöåíòíîå ñîäåðæàíèå êèñëîðîäà â íàøåé àòìîñôåðå
íà óðîâíå ìîðÿ â 1950 ã.: 20.946±0.02%

(7.7)

(ñì., îïÿòü, Áðèòàíñêóþ Ýíöèêëîïåäèþ òîãî ïåðèîäà). Â ëàáîðàòîðèè
USMagnegas, Inc., âî Ôëîðèäå, ìû ïîëó÷èëè ëîêàëüíîå êèñëîðîäíîå èñ-
òîùåíèå íà óðîâíå îò 3% äî 5%. Î÷åâèäíî, áîëüøåå êèñëîðîäíîå èñòî-
ùåíèå îæèäàåòñÿ äëÿ ãóñòîíàñåëåííûõ ðàéîíîâ, òàêèõ êàê Ìàíõýòòýí,
Ëîíäîí è Òîêèî, èëè âûñîêî íàä óðîâíåì ìîðÿ.

Ìû ïðåäïîëàãàåì, ÷òî ÷èòàòåëü â êóðñå íåäàâíåãî ðåøåíèÿ àâèàêîì-
ïàíèé ÑØÀ ñíèçèòü âûñîòó ïîëåòîâ, íåñìîòðÿ íà î÷åâèäíîå ïîâûøåíèå,
â ýòîì ñëó÷àå, ñòîèìîñòè ïîëåòîâ. Ýòî ðåøåíèå áûëî ìîòèâèðîâàíî êèñ-
ëîðîäíûì èñòîùåíèåì, ÿâëÿþùèìñÿ ïðè÷èíîé ñëó÷àåâ êðàòêîâðåìåí-
íûõ îáìîðîêîâ ïàññàæèðîâ èç-çà íåäîñòàòêà êèñëîðîäà, èñïûòûâàåìîãî
ïðè ïîëåòàõ íà áîëüøèõ âûñîòàõ.

Âûøåîïèñàííûå ïðîáëåìû îêðóæàþùåé ñðåäû, âûçâàííûå ÷ðåçìåð-
íûì åæåäíåâíûì ñæèãàíèåì (7.2) ïðèðîäíûõ òîïëèâ, ÿâëÿþòñÿ íàñòîëü-
êî ñåðüåçíûìè, ÷òîáû áûòü ïîòåíöèàëüíî êàòàñòðîôè÷íûìè. Ðàç òàê,
îíè îïðàâäûâàþò ñâîå èçó÷åíèå áåç âñÿêîãî ðàññìîòðåíèÿ ïåðñîíàëüíûõ
èíòåðåñîâ, àêàäåìè÷åñêèõ èëè íåò.
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7.3 Âíóøàþùèå òðåâîãó ïðîáëåìû îêðóæà-

þùåé ñðåäû ñâÿçàííûå ñ ñæèãàíèåì ïðè-

ðîäíîãî ãàçà

Îáû÷íî ñ÷èòàåòñÿ, ÷òî çàìåíà áåíçèíà ïðèðîäíûì ãàçîì ïîäðàçó-
ìåâàåò ñíèæåíèå âðåäíûõ âûáðîñîâ ñ ñîîòâåòñòâóþùèìè âûãîäàìè äëÿ
îêðóæàþùåé ñðåäû.

Äëÿ èññëåäîâàòåëåé è ïðîìûøëåííèêîâ, ñåðüåçíî çàèíòåðåñîâàííûõ
ñîñòîÿíèåì îêðóæàþùåé ñðåäû, âàæíî çíàòü, ÷òî ýòî íå òàê. Äåéñòâè-
òåëüíî, ñîâðåìåííûå òðàíñïîðòíûå ñðåäñòâà, èñïîëüçóþùèå áåíçèí è
îñíàùåííûå êàòàëèòè÷åñêèìè êîíâåðòîðàìè, ïî ñóùåñòâó âûäåëÿþò òå
æå óãëåêèñëûé è óãàðíûé ãàçû, êàê òðàíñïîðòíûå ñðåäñòâà ïîòðåáëÿ-
þùèå ñæàòûé ïðèðîäíûé ãàç (ÑÏÃ). Îäíàêî, ìàëî êîìó èçâåñòíî, ÷òî
ÑÏÃ òðàíñïîðò âûäåëÿåò áîëüøåå êîëè÷åñòâî óãëåêèñëîãî ãàçà, ÷åì ìà-
øèíà ðàáîòàþùàÿ íà áåíçèíå, ÷òî ñïîñîáñòâóåò äàëüíåéøåìó ñåðüåçíîìó
óãëóáëåíèþ óæå âíóøàþùåé îïàñåíèÿ ïðîáëåìû ïàðíèêîâîãî ýôôåêòà.

Êàê èëëþñòðàöèÿ, ñðàâíèòåëüíûå EPA òåñòû îòìå÷àþò, ÷òî àâòîìî-
áèëü ìàðêè Honda Civic ñíàáæåííûé ãàçîâûì äâèãàòåëåì (1600 êóá. ñì.)
âûäåëÿåò (ñì. çàòåì Ðàçäåë 7.9)

646.35 ãðàìì CO2 íà ìèëþ, (7.8)

â òî âðåìÿ êàê òàêîé æå àâòîìîáèëü, ðàáîòàþùèé íà áåíçèíå, âûäåëÿåò

458.65 ãðàìì CO2 íà ìèëþ. (7.9)

Êàê ðåçóëüòàò, ïðè îäèíàêîâîì èñïîëíåíèè, ìàøèíà ñæèãàþùàÿ ïðè-
ðîäíûé ãàç èìååò íà 40% áîëüøèé âûáðîñ óãëåêèñëîãî ãàçà, ÷òî äåëàåò
ïðèðîäíûé ãàç íåïðèåìëåìûì äëÿ îêðóæàþùåé ñðåäû.

Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî âûáðîñû (7.8) è (7.9) íå îòíîñÿòñÿ ê ðàáîòå
äâèãàòåëÿ íà õîëîñòîì õîäó, à áûëè ïîëó÷åíû â õîäå ôîðìàëüíîé òåñòî-
âîé EPA ïðîöåäóðû, êîòîðàÿ âêëþ÷àëà â ñåáÿ è äâèæåíèå â ãîðîäñêèõ
óñëîâèÿõ, è äâèæåíèå â ãîðó.

Î÷åâèäíî, âåðíûì ÿâëÿåòñÿ è òî, ÷òî èñïîëüçîâàíèå ïðèðîäíîãî ãà-
çà íà ýëåêòðîñòàíöèÿõ, âìåñòî óãëÿ èëè äðóãèõ ïðèðîäíûõ òîïëèâ áåç
êàòàëèòè÷åñêèõ êîíâåðòåðîâ, ïîäðàçóìåâàåò ñíèæåíèå âûáðîñîâ ïðîäóê-
òîâ ãîðåíèÿ ñ ñîîòâåòñòâóþùèìè êàíöåðîãåííûìè è äðóãèìè òîêñè÷íû-
ìè âûáðîñàìè, íî â ñóùíîñòè, âûäåëåíèå óãëåêèñëîãî ãàçà è êèñëîðîäíîå
èñòîùåíèå îñòàþòñÿ âíóøàþùèìè òðåâîãó.
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7.4 Âíóøàþùèå òðåâîãó ïðîáëåìû, ñâÿçàí-

íûå ñ ñæèãàíèåì âîäîðîäà, òîïëèâíûìè

ÿ÷åéêàìè è ýëåêòðîìîáèëÿìè

Âîäîðîä îáû÷íî ïðèçíàåòñÿ êàê íàè÷èñòåéøåå è ñàìîå íåèñòîùèìîå
ïî çàïàñàì òîïëèâî, ïðèãîäíîå äëÿ ÷åëîâå÷åñòâà, îáû÷íî èç-çà òîãî, ÷òî
ïðè åãî ãîðåíèè îáðàçóåòñÿ ïðîñòî âîäÿíîé ïàð è îí ìîæåò ïðîèçâîäèòñÿ
èç âîäû.

Âàæíî îòìåòèòü òî, ÷òî íåâàæíî, ñæèãàåòñÿ ëè îí íåïîñðåäñòâåííî,
èëè â òîïëèâíûõ ÿ÷åéêàõ, ïðîèçâîäèòñÿ âîäîðîä ìåòîäàìè ðåãåíåðàöèè
(íàïðèìåð, èç ïðèðîäíîãî ãàçà) ÿâëÿþùèìèñÿ ïðè÷èíàìè áîëüøèõ ïðî-
áëåì îêðóæàþùåé ñðåäû, ÷åì âîçíèêàþùèõ èç-çà ñæèãàíèÿ ïðèðîäíîãî
òîïëèâà, êàê ýòî íåäàâíî èçó÷åíî, íàïðèìåð, Ï. Ñïàòîì è Ì. Ìàííîì â
U.S. National Renewable Energy Laboratory [3].

Ýòî ïðîèñõîäèò èç-çà òîãî ôàêòà, ÷òî ïðîèçâîäñòâî âîäîðîäà ðåãå-
íåðàöèîííûìè ìåòîäàìè òðåáóåò èñïîëüçîâàíèÿ ýëåêòðè÷åñêîé ýíåðãèè,
ïðîèçâîäèìîé, ïî áîëüøåé ÷àñòè, ñ èñïîëüçîâàíèåì ïðèðîäíûõ òîïëèâ.
Òàê êàê ýôôåêòèâíîñòü çàâîäîâ ïî ðåãåíåðàöèè âîäîðîäà î÷åâèäíî ìåíü-
øå åäèíèöû è ýëåêòðîñòàíöèè, ðàáîòàþùèå íà ïðèðîäíûõ òîïëèâàõ, äà-
þò áîëåå ãðÿçíûå îòõîäû ïî ñðàâíåíèþ ñ áåíçèíîì, ñòàíîâèòñÿ î÷åâèä-
íûì, ÷òî èñïîëüçîâàíèå âîäîðîäà â êà÷åñòâå òîïëèâà ÿâëÿåòñÿ áîëåå çà-
ãðÿçíÿþùèì, ïî ãëîáàëüíîé øêàëå, ÷åì èñïîëüçîâàíèå áåíçèíà.

Áîëåå òîãî, êàê îòìå÷åíî â ïðåäûäóùåì Ðàçäåëå, CO2, ïðîèçâîäè-
ìûé èç ïðèðîäíîãî òîïëèâà, ÷àñòè÷íî âîññòàíàâëèâàåòñÿ ðàñòåíèÿìè â
O2, â òî âðåìÿ êàê ñæèãàíèå âîäîðîäà ïîñòîÿííî ïîíèæàåò êîëè÷åñòâî,
íåîáõîäèìîãî äëÿ äûõàíèÿ êèñëîðîäà, íà íàøåé ïëàíåòå, ÷òî âåäåò ê âíó-
øàþùåìó òðåâîãó êèñëîðîäíîìó èñòîùåíèþ, òàê êàê ðàçäåëåíèå âîäû,
ïðîèçâîäèìîé ïðè ãîðåíèè, äëÿ âîññòàíîâëåíèÿ èçíà÷àëüíîãî êèñëîðîä-
íîãî áàëàíñà (îïÿòü òàêè, äëÿ âîäîðîäà, íà ðåãåíåðèðóþùèõ çàâîäàõ)
âåñüìà äîðîãî.

Ïðåäïîëîæèì, ÷òî áåíçèí ñîñòîèò òîëüêî èç îäíîãî îêòàíà C8H18, òî
åñòü áóäåì èãíîðèðîâàòü îñòàëüíûå èçîìåðû. Ñæèãàíèå îäíîãî ìîëÿ H2
äàåò 68.32 Êêàë, â òî âðåìÿ êàê ñæèãàíèå îäíîãî ìîëÿ îêòàíà ïðîèçâîäèò
1302.7 Êêàë. Ïîýòîìó, íàì òðåáóåòñÿ 19.07 = 1302.7/68.32 ìîëü H2, äëÿ
ïðîèçâîäñòâà òîé æå ýíåðãèè, ÷òî âûäåëÿåòñÿ ïðè ñãîðàíèè îäíîãî ìîëÿ
îêòàíà.

Â ñâîþ î÷åðåäü, ñæèãàíèå 19.07 ìîëü H2 òðåáóåò 9.535 ìîëü O2, â òî
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âðåìÿ êàê ñæèãàíèå îäíîãî ìîëÿ îêòàíà òðåáóåò 12.5 ìîëü O2. Ñëåäî-
âàòåëüíî, äëÿ ïðîèçâîäñòâà îäíîé è òîé æå ýíåðãèè, ñæèãàíèå âîäîðîäà
òðåáóåò ìåíüøå êèñëîðîäà ÷åì áåíçèí (îêîëî 76% îò ïîòðåáëÿåìîãî îê-
òàíîì).

Âíóøàþùåå òðåâîãó êèñëîðîäíîå èñòîùåíèå ÿâëÿåòñÿ ñëåäñòâèåì, îïÿòü
òàêè, òîãî ôàêòà, ÷òî ñãîðàíèå âîäîðîäà îáðàùàåò êèñëîðîä â âîäó, òåì
ñàìûì ïîñòîÿííî èçûìàÿ, ïîääåðæèâàþùèé äûõàíèå êèñëîðîä ñ íàøåé
ïëàíåòû. Èñïîëüçóåìîå â íåáîëüøèõ ìàñøòàáàõ, ñæèãàíèå âîäîðîäà íå
ñîçäàåò îùóòèìûõ ïðîáëåì äëÿ îêðóæàþùåé ñðåäû. Îäíàêî, êðóïíîìàñ-
øòàáíîå èñïîëüçîâàíèå âîäîðîäà êàê òîïëèâà, ïðîèçâîäèìîãî ìåòîäàìè
ðåãåíåðàöèè, ÿâëÿåòñÿ ïîòåíöèàëüíî êàòàñòðîôè÷íûì äëÿ îêðóæàþùåé
ñðåäû, òàê êàê êèñëîðîä ÿâëÿåòñÿ îñíîâîé æèçíè.

Â ïðåäåëå, ãëîáàëüíîå ñæèãàíèå âîäîðîäà ðåãåíåðàöèîííîãî ïðîèñ-
õîæäåíèÿ, ïðè ïîëíîé çàìåíå ïðèðîäíûõ òîïëèâ, ïîäðàçóìåâàëî áû ïî-
ñòîÿííîå èçúÿòèå èç íàøåé àòìîñôåðû 76% êèñëîðîäà, ïîòðåáëÿåìîãî íà
ñåãîäíÿøíèé äåíü ïðèðîäíûìè òîïëèâàìè, òî åñòü, èç (7.6), ìû èìåëè
áû ñëåäóþùåå ïîñòîÿííîå êèñëîðîäíîå èñòîùåíèå, âûçâàííîå ñæèãàíèåì
âîäîðîäà:

76% êèñëîðîäà, èñïîëüçóåìîãî äëÿ ñæèãàíèÿ ïðèðîäíîãî òîïëèâà=
= 2.8875×107 òîíí O2 èñòîùåíèÿ â äåíü.

(7.10)
Â äîáàâëåíèå ñëåäóåò ïðèíÿòü âî âíèìàíèå êîëè÷åñòâåííî àíàëîãè÷íîå
êèñëîðîäíîå èñòîùåíèå, âûçâàííîå ïðîèçâîäñòâîì ýëåêòðîýíåðãèè, ïðè-
âîäÿùåå ê äåéñòâèòåëüíî êàòàñòðîôè÷åñêîìó êèñëîðîäíîìó èñòîùåíèþ,
êîòîðîå ìîæåò ïîäðàçóìåâàòü ïîëíîå óíè÷òîæåíèå æèçíè íà Çåìëå â
òå÷åíèè íåñêîëüêèõ ëåò.

Íà âûøåóêàçàííûå, âíóøàþùèå òðåâîãó ñëåäñòâèÿ ñæèãàíèÿ êèñëî-
ðîäà óæå îáðàùàëîñü âíèìàíèå èññëåäîâàòåëüñêèìè ãðóïïàìè, çàíèìàþ-
ùèìèñÿ ïðîáëåìàìè îêðóæàþùåé ñðåäû, ðàáî÷èìè êîëëåêòèâàìè è äðó-
ãèìè èñêóøåííûìè ëþäüìè. Êàê èëëþñòðàöèÿ, ðàñ÷åòû ïîêàçûâàþò, ÷òî
äàæå â ñëó÷àå çàìåíû âñåõ âèäîâ òîïëèâà â Ìàíõýòòýíå âîäîðîäîì, êèñ-
ëîðîäíîå èñòîùåíèå áóäåò ïðèâîäèòü ê ñåðäå÷íûì íåñ÷àñòíûì ñëó÷àÿì,
ñ î÷åâèäíûìè áîëüøèìè âûïëàòàìè ñòðàõîâîê è ïðèâëå÷åíèÿìè ê ñó-
äåáíîé îòâåòñòâåííîñòè ïîñòàâùèêîâ âîäîðîäà è ïîëüçîâàòåëåé.

Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî â äîïîëíåíèå ê óãëåêèñëîìó ãàçó, ðàñòåíèÿ
ïåðåðàáàòûâàþò òàêæå è âîäó, êàê ÿñíî ïîêàçàíî ãëàâíîé ðåàêöèåé âû-
çâàííîé õëîðîôèëîì, (7.1). Îäíàêî, íåò îñíîâàíèé ñ÷èòàòü, ÷òî ïðîáëå-
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ìà êèñëîðîäíîãî èñòîùåíèÿ ðåøàåòñÿ ýòèì ïðîöåññîì, ïîòîìó ÷òî: 1)
êèñëîðîä ïîëó÷àåìûé èç âîäû â (7.1) ñîñòàâëÿåò òîëüêî òðåòü îò åãî
èçíà÷àëüíîãî êîëè÷åñòâà; 2) ñèëüíîå êèñëîðîäíîå èñòîùåíèå ïðîèñõî-
äèò èç-çà âûäåëåíèÿ óãëåêèñëîãî ãàçà ïðè ïðîöåññàõ ïðåîáðàçîâàíèÿ; è
3) íàèáîëüøåå êèñëîðîäíîå èñòîùåíèå ñîçäàåòñÿ ñæèãàíèåì ïðèðîäíîãî
òîïëèâà ïðè ïðîèçâîäñòâå íåîáõîäèìîé ýëåêòðîýíåðãèè.

Åùå îäíèì, ââîäÿùèì â çàáëóæäåíèå àñïåêòîì ÿâëÿåòñÿ òî, ÷òî ñæè-
ãàíèå îäíîãî ìîëÿ âîäîðîäà òðåáóåò òîëüêî 78% êèñëîðîäà îò íåîáõîäè-
ìîãî äëÿ ñæèãàíèÿ îäíîãî ìîëÿ áåíçèíà. Ýòî íåñóùåñòâåííî äëÿ ïðîáëå-
ìû êèñëîðîäíîãî èñòîùåíèÿ, òàê êàê ñðàâíåíèå äîëæíî ïðîèçâîäèòüñÿ
ïðè îäèíàêîâûõ óñëîâèÿõ, ïîñêîëüêó îêîëî 400 êóáè÷åñêèõ ôóòîâ âî-
äîðîäà íåîáõîäèìî äëÿ âûäåëåíèÿ ýíåðãèè äàâàåìîé îäíèì ãàëëîíîì
áåíçèíà.

Â çàêëþ÷åíèå, ïðè íàëîæåíèè òðåáîâàíèÿ ñðàâíèìûõ óñëîâèé ìåæ-
äó áåíçèíîâûìè è âîäîðîäíûìè äâèãàòåëÿìè è â âèäó òîãî ôàêòà, ÷òî
âîäîðîä îáëàäàåò ìåíüøåé òåïëîòîé ñãîðàíèÿ, ñòàíîâèòñÿ ÿñíî, ÷òî äðà-
ìàòè÷åñêîå âîçðàñòàíèå êèñëîðîäíîãî èñòîùåíèÿ ïðè ñæèãàíèè âîäîðî-
äà, ïðîèñõîäÿùàÿ èç-çà ïðîöåññîâ ïðåîáðàçîâàíèÿ, íàõîäèòñÿ âíå âñÿêèõ
ñîìíåíèé. Ê íåñ÷àñòüþ, ÷èñëåííîå çíà÷åíèå óïîìÿíóòîãî âîçðàñòàíèÿ íå
ìîæåò áûòü òî÷íî âû÷èñëåíî íà äàííûé ìîìåíò, èç-çà áîëüøîãî êîëè÷å-
ñòâà âñå åùå íåèçâåñòíûõ ïîñëåäñòâèé, íà÷èíàÿ ñ íåèçâåñòíîãî åæåäíåâ-
íîãî êîëè÷åñòâà âûäåëÿåìîãî CO2, êîòîðîå áîëüøå íå ïåðåðàáàòûâàåòñÿ
ðàñòåíèÿìè, è ñîäåðæàíèå O2 â êîòîðîì òî÷íî ñîîòâåòñòâóåò êèñëîðîä-
íîìó èñòîùåíèþ.

Ñæèãàíèå âîäîðîäà ïðîèçâîäèìîãî ýëåêòðîëèòè÷åñêèì ðàçäåëåíèåì
âîäû ïðè ïîìîùè ýëåêòðè÷åñòâà ïîëó÷àåìîãî ñ ýëåêòðîñòàíöèé èìååò
ñõîæèå ïðîáëåìû ñâÿçàííûå ñ îêðóæàþùåé ñðåäîé. Äåéñòâèòåëüíî, èç-
íà÷àëüíîå ðàçäåëåíèå âîäû è åå ïîñëåäóþùåå âîñïðîèçâîäñòâî ïðè ñæè-
ãàíèè äåéñòâèòåëüíî ñîõðàíÿåò èçíà÷àëüíûé êèñëîðîäíûé áàëàíñ â íà-
øåé àòìîñôåðå. Îäíàêî, êèñëîðîäíîå èñòîùåíèå áîëüøåå ÷åì ýòî ñëåäóåò
èç (7.10) ïðîèñõîäèò èç-çà ñæèãàíèÿ ïðèðîäíûõ òîïëèâ ïðè ïðîèçâîäñòâå
ýëåêòðîýíåðãèè íåîáõîäèìîé äëÿ ðàçäåëåíèÿ âîäû.

Íàïîìíèì, ÷òî ñæèãàíèå ïðèðîäíûõ òîïëèâ íà ýëåêòðîñòàíöèÿõ ïîä-
ðàçóìåâàåò âûäåëåíèå áîëüøîãî êîëè÷åñòâà êàíöåðîãåííûõ âåùåñòâ è óã-
ëåêèñëîãî ãàçà, ïëþñ êèñëîðîäíîå èñòîùåíèå. Êàê ðåçóëüòàò, àâòîìîáèëè
ðàáîòàþùèå íà âîäîðîäå, ïðîèçâîäñòâî êîòîðîãî òðåáóåò ýëåêòðîýíåðãèè
ïðîèçâîäèìîé íà ýëåêòðîñòàíöèÿõ, ÿâëÿþòñÿ áîëåå çàãðÿçíÿþùèìè àò-
ìîñôåðó, ÷åì ñîâðåìåííûé áåíçèíîâûé òðàíñïîðò.
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Ïîäîáíûì æå îáðàçîì, âîïðåêè îáùåïðèíÿòîìó ìíåíèþ, øèðîêîå èñ-
ïîëüçîâàíèå òîïëèâíûõ ÿ÷ååê äëÿ âîäîðîäà, ïðîèçâîäèìîãî íà ðåãåíåðà-
öèîííûõ çàâîäàõ, íåïðèåìëåìî äëÿ ñîõðàíåíèÿ îêðóæàþùåé ñðåäû, òàê
êàê äèñïðîïîðöèîíàëüíîå êèñëîðîäíîå èñòîùåíèå áóäåò âûçûâàòüñÿ òîï-
ëèâíûìè ÿ÷åéêàìè, à òàêæå äèñïðîïîðöèîíàëüíûå ïðîáëåìû ñâÿçàííûå
ñ îêðóæàþùåé ñðåäîé áóäóò âîçíèêàòü èç-çà ýëåêòðîñòàíöèé, ïðîèçâî-
äÿùèõ ýëåêòðîýíåðãèþ íåîáõîäèìóþ äëÿ ïðîèçâîäñòâà âîäîðîäà.

Äðóãèìè ñëîâàìè, îãðàíè÷åííûé àíàëèç òîëüêî ïðîáëåìû âûõëîï-
íûõ ãàçîâ ÿâëÿåòñÿ ïîäõîäîì îòíîñÿùèìñÿ ê ïðîøëîìó âåêó, òàê êàê
óäàðåíèå òåïåðü ñëåäóåò äåëàòü íà ãëîáàëüíûõ ïðîáëåìàõ îêðóæàþùåé
ñðåäû. Ñëåäîâàòåëüíî, òðàíñïîðò ñ òîïëèâíîé ÿ÷åéêîé, ðàáîòàþùèé íà
âîäîðîäå ïîëó÷åííîì ðåãåíåðàöèîííûì èëè ýëåêòðîëèòè÷åñêèì ñïîñî-
áîì ÿâëÿåòñÿ áîëåå çàãðÿçíÿþùèì àòìîñôåðó, ÷åì ñîâðåìåííûé áåíçè-
íîâûé òðàíñïîðò, îïÿòü-òàêè, ïîòîìó ÷òî ïðèðîäíûå òîïëèâà, èñïîëü-
çóåìûå äëÿ âûðàáîòêè ýëåêòðîýíåðãèè íåîáõîäèìîé äëÿ ïðîèçâîäñòâà
âîäîðîäà, çàãðÿçíÿþò àòìîñôåðó áîëüøå, ÷åì áåíçèíîâûå âûõëîïû ïðè
ïðîèçâîäñòâå òîé æå ýíåðãèè.

Ïîäîáíûì æå îáðàçîì, ýëåêòðîìîáèëè, ÷üè ïåðåçàðÿæàåìûå áàòàðåè
èñïîëüçóþò ýëåêòðîýíåðãèþ, ïîëó÷àåìóþ ñ ýëåêòðîñòàíöèé, ïðèçíàþòñÿ,
íà ñåãîäíÿøíèé äåíü, áîëåå çàãðÿçíÿþùèìè àòìîñôåðó, ÷åì áåíçèíîâûé
òðàíñïîðò, îïÿòü-òàêè, ïîòîìó ÷òî ýëåêòðîñòàíöèè áîëåå çàãðÿçíÿþò àò-
ìîñôåðó, ÷åì àâòîìîáèëè, ðàáîòàþùèå íà áåíçèíå.

Ìû äîëæíû îòìåòèòü, ÷òî èñïîëüçîâàíèå âîäîðîäà â êà÷åñòâå àâòî-
ìîáèëüíîãî òîïëèâà, íàïðèìåð, â âîäîðîäíîì àâòîìîáèëå ìàðêè BMW
[4], èìååò ñëåäóþùèå ïðèíöèïèàëüíûå íåäîñòàòêè:

1) Âîäîðîä íå îáëàäàåò äîñòàòî÷íîé òåïëîòîé ñãîðàíèÿ, ÷òîáû èñ-
ïîëüçîâàòüñÿ â ñæàòîì âèäå â ïðàêòè÷åñêè âàæíûõ îáëàñòÿõ, ïîýòî-
ìó òðåáóåòñÿ åãî ñæèæåíèå. Âñå ÷èòàòåëè çíàþò òåõíè÷åñêèå òðóäíî-
ñòè ñæèæåíèÿ âîäîðîäà, òðåáóþùåãî ïîíèæåíèÿ òåìïåðàòóðû äî ìèíóñ
253o C, ïëþñ äîïîëíèòåëüíûå ñëîæíîñòè ñ òðàíñïîðòèðîâêîé æèäêîãî
âîäîðîäà è äàëüíåéøèå ïðîáëåìû ñîäåðæàíèÿ æèäêîãî âîäîðîäà â àâòî-
ìîáèëüíîì òîïëèâíîì áàêå.

2) Ïðè èñïîëüçîâàíèè êàê òîïëèâà â äâèãàòåëå âíóòðåííåãî ñãîðà-
íèÿ, âîäîðîä ïîäðàçóìåâàåò ïîòåðþ äî 35% ìîùíîñòè, ïî ñðàâíåíèþ ñ
èñïîëüçîâàíèåì áåíçèíà äëÿ òîãî æå äâèãàòåëÿ. Ýòà ïðîáëåìà î÷åâèä-
íûì îáðàçîì ñâÿçàíà ñ ïðåäûäóùåé è âîçíèêàåò èç-çà íåäîñòàòî÷íîñòè
òåïëîòû ñãîðàíèÿ.

3) Èñïîëüçîâàíèå íà ñîâðåìåííîì ýòàïå âîäîðîäà êàê àâòîìîáèëüíî-
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ãî òîïëèâà ÿâëÿåòñÿ ãîðàçäî áîëåå äîðîãèì, ÷åì èñïîëüçîâàíèå áåíçèíà.
Ýòî ñâÿçàíî ñ íåîáõîäèìîñòüþ ïðîèçâîäñòâà âîäîðîäà íà íèçêîýôôåê-
òèâíûõ (under-unity) ýëåêòðîëèòè÷åñêèõ çàâîäàõ; íåîáõîäèìîñòüþ ñæè-
æåíèÿ âîäîðîäà; íåîáõîäèìîñòüþ òðàíñïîðòèðîâêè è õðàíåíèÿ âîäîðîäà
â æèäêîì ñîñòîÿíèè; è äðóãèìè äîðîãîñòîÿùèìè ïðîöåäóðàìè.

Ñëåäîâàòåëüíî, â äîïîëíåíèå ê ðàçðàáîòêå ïðèåìëåìîãî äëÿ îêðó-
æàþùåé ñðåäû ìåòîäà ïîëó÷åíèÿ âîäîðîäà, ïðàêòè÷åñêîå, êîíêóðåíòî-
ñïîñîáíîå èñïîëüçîâàíèå âîäîðîäà êàê òîïëèâà òðåáóåò ïðèíöèïèàëüíûõ
õèìè÷åñêèõ ðàçðàáîòîê, ñïîñîáíûõ ðàçðåøèòü òðè âûøåóêàçàííûå çàìå-
÷àíèÿ.

Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî ïðîèçâîäèòåëè âîäîðîäíîãî òðàíñïîðòà ðåêî-
ìåíäóþò ïðîèçâîäèòü âîäîðîä ñ èñïîëüçîâàíèåì âîçîáíîâëÿåìûõ èñòî÷-
íèêîâ ýíåðãèè, òàêèõ êàê ñîëíöå, âåòåð èëè ãèäðîýëåêòðîñòàíöèè. Îäíà-
êî, òàêèå èñòî÷íèêè äðàìàòè÷åñêè íåäîñòàòî÷íû äëÿ ïðîèçâîäñòâà âîäî-
ðîäà â êîëè÷åñòâå, êîòîðîå ìîãëî áû áûòü îùóòèìûì íà ôîíå åæåäíåâ-
íûõ ïîòðåáíîñòåé ýêâèâàëåíòíûõ 120 ìèëëèîíàì áàððåëåé ñûðîé íåôòè
â äåíü.

Âñå âîçìîæíûå èññëåäîâàíèÿ, îñíîâàííûå íà êâàíòîâîé õèìèè, äàâ-
íî èñ÷åðïàíû. Â ëþáîì ñëó÷àå, øàíñû îòêðûòèÿ äåéñòâèòåëüíî íîâûõ
ýíåðãèé èëè òîïëèâ ñ ïîìîùüþ êâàíòîâîé õèìèè, ïîñëå ïî÷òè öåëîãî
âåêà èññëåäîâàíèé îãðîìíûì êîëè÷åñòâîì ó÷åíûõ, ïðàêòè÷åñêè ðàâíû
íóëþ. Íåîáõîäèìîñòü îáîáùåíèÿ êâàíòîâîé õèìèè äëÿ äîñòèæåíèÿ ñó-
ùåñòâåííîãî ïðîäâèæåíèÿ ñòàíîâèòñÿ î÷åâèäíîé, êàê ìû óâèäèì áîëåå
äåòàëüíî â îñòàâøåéñÿ ÷àñòè ýòîé ãëàâû.

7.5 Íåîáõîäèìîñòü â íîâûõ, ïðèåìëåìûõ äëÿ

îêðóæàþùåé ñðåäû ïåðâè÷íûõ èñòî÷íè-

êàõ ýëåêòðîýíåðãèè

Âûøåóêàçàííûé ñöåíàðèé ñâèäåòåëüñòâóåò ñî âñåé ÿñíîñòüþ, ÷òî íàè-
áîëåå ñåðüåçíûå ïðîáëåìû îêðóæàþùåé ñðåäû, ñóùåñòâóþùèå íà ñåãî-
äíÿøíèé äåíü, îáÿçàíû ñâîèì ïðîèñõîæäåíèåì ïåðâè÷íûì èñòî÷íèêàì
ýíåðãèè, êîòîðûå èñïîëüçóþòñÿ äëÿ ïðîèçâîäñòâà ýëåêòðîýíåðãèè, â òî
âðåìÿ êàê âòîðè÷íûå èñòî÷íèêè ýíåðãèè, � òîïëèâà èñïîëüçóåìûå äëÿ
òðàíñïîðòà è äëÿ äðóãèõ íóæä, � èìåþò âòîðè÷íîå çíà÷åíèå.

Êàê îòìå÷åíî ðàíåå, èäåàëüíûé âûáîð ýíåðãèè, äëÿ îêðóæàþùåé ñðå-
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äû, ýòî èñïîëüçîâàíèå âîçîáíîâëÿåìûõ ïåðâè÷íûõ èñòî÷íèêîâ ýíåðãèè,
òàêèõ êàê ñîëíöå, âåòåð è äðóãèå, è èñïîëüçîâàíèå, â êà÷åñòâå òîïëèâà,
âîäîðîäà ïîëó÷àåìîãî ðàçäåëåíèåì âîäû. Ñ òàêèì ïðèíÿòûì ñöåíàðè-
åì, ïðîèçâîäñòâî ýëåêòðîýíåðãèè ïåðåñòàëî áû âëèÿòü íà îêðóæàþùóþ
ñðåäó; ðàçäåëåíèå âîäû, ñ öåëüþ ïîëó÷åíèÿ âîäîðîäà, áóäåò èìåòü ñâî-
èì ñëåäñòâèåì âûäåëåíèå â àòìîñôåðó íåîáõîäèìîãî äëÿ äûõàíèÿ êèñ-
ëîðîäà; â òî âðåìÿ êàê ñæèãàíèå âîäîðîäà áóäåò òðåáîâàòü òî÷íî òîãî
êîëè÷åñòâà êèñëîðîäà, êîòîðîå âûäåëèëîñü ïðè ðàçäåëåíèè âîäû, íå âû-
äåëÿÿ ïðè ýòîì íèêàêèõ òîêñè÷íûõ ñóáñòàíöèé, ïîýòîìó íå ïðîèñõîäèëî
áû íèêàêèõ èçìåíåíèé â íàøåé àòìîñôåðå.

Êàê ðåçóëüòàò îãðîìíîé íåäîñòàòî÷íîñòè îòìå÷åííîé âîçîáíîâëÿå-
ìîé ïåðâè÷íîé ýíåðãèè, îñíîâíûå ëþäñêèå è ôèíàíñîâûå ðåñóðñû äîëæ-
íû áûòü íàïðàâëåíû íà íàèáîëåå ñåðüåçíûå ïðîáëåìû îêðóæàþùåé ñðå-
äû, êîòîðûå ñâÿçàíû ñ ïðîèçâîäñòâîì ýëåêòðîýíåðãèè, è òîëüêî äîïîë-
íèòåëüíûå óñèëèÿ äîëæíû áûòü íàïðàâëåíû íà âòîðè÷íûå èñòî÷íèêè
ýíåðãèè.

Ê íåñ÷àñòüþ, ñîâðåìåííûé ñöåíàðèé ÿâëÿåòñÿ ïðÿìî ïðîòèâîïîëîæ-
íûì, òàê êàê îñíîâíûå óñèëèÿ ïîñâÿùåíû ñîçäàíèþ òîïëèâà, ïðè îáùåì
áëèçîðóêîì èãíîðèðîâàíèè, ÷òî ïðîèçâîäñòâî ýëåêòðîýíåðãèè äëÿ ñèí-
òåçà òîïëèâ ÿâëÿåòñÿ áîëåå çàãðÿçíÿþùèì àòìîñôåðó, ÷åì ñîâðåìåííîå
èñïîëüçîâàíèå áåíçèíà.

7.6 Íåäîñòàòêè êâàíòîâîé ìåõàíèêè, ñâåðõ-

ïðîâîäèìîñòè è êâàíòîâîé õèìèè äëÿ ðå-

øåíèÿ ñîâðåìåííûõ ïðîáëåì îêðóæàþ-

ùåé ñðåäû

Òå èññëåäîâàíèÿ, ÷òî ïðèâåëè ê ñîçäàíèþ àäðîííîé ìåõàíèêè, àäðîí-
íîé ñâåðõïðîâîäèìîñòè è àäðîííîé õèìèè, î÷åð÷åííûå â ýòîé ìîíîãðà-
ôèè, óñòàíîâèëè, ÷òî êâàíòîâàÿ ìåõàíèêà, ñâåðõïðîâîäèìîñòü è êâàí-
òîâàÿ õèìèÿ ÿâëÿþòñÿ ñòðóêòóðíî íåäîñòàòî÷íûìè ÷òîáû îáåñïå÷èòü
ðåøåíèå íàøèõ, âíóøàþùèõ òðåâîãó, ïðîáëåì îêðóæàþùåé ñðåäû.

Â êà÷åñòâå èëëþñòðàöèè, íàïîìíèì èç Ãëàâû 1, ÷òî ñîâðåìåííàÿ îøèá-
êà êâàíòîâîé õèìèè â 2%, ïðè âîñïðîèçâåäåíèè ìîëåêóëÿðíûõ ýíåðãèé
ñâÿçè, ÿâëÿåòñÿ îáìàí÷èâî ìàëîé, òîãäà êàê â äåéñòâèòåëüíîñòè, îíà ñî-
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îòâåòñòâóåò, ïðèìåðíî, 950 Êêàë/ìîëü, ïîýòîìó ïîäðàçóìåâàåòñÿ 20-òè
êðàòíàÿ îøèáêà ïðè òåðìîõèìè÷åñêèõ âû÷èñëåíèÿõ, òàê êàê ïîñëåäíèå
èìåþò âåëè÷èíû ïîðÿäêà 50 Êêàë/ìîëü. Ñëåäîâàòåëüíî, ëþáîå èññëå-
äîâàíèå ïðîáëåì îêðóæàþùåé ñðåäû ÷åðåç êâàíòîâóþ õèìèþ ÿâëÿåò-
ñÿ íåïðàâèëüíûì, íå ãîâîðÿ óæå î èõ íåýôôåêòèâíîñòè, ïîêà îñíîâíûå
íåäîñòàòêè êâàíòîâîé õèìèè ÿñíî íå èäåíòèôèöèðîâàíû è íå ðàçðåøåíû
÷åðåç ðàñøèðåííóþ òåîðèþ.

Ïåðåïîëíåíèå äîïîëíèòåëüíûìè íåäîñòàòêàìè âûøåîçíà÷åííûõ äèñ-
öèïëèí áûëî îòìå÷åíî â Ãëàâå 1 è öèòèðîâàííîé ëèòåðàòóðå. Íåçàâèñèìî
îò ýòîãî, õîðîøî èçâåñòíî, ÷òî èññëåäîâàíèÿ âñåõ ïðåäïîëàãàåìûõ ýíåð-
ãèé, ïðåäñêàçûâàåìûõ èëè äîïóñêàåìûõ ýòèìè äèñöèïëèíàìè, áûëè èñ-
÷åðïàíû â 20-ì âåêå. Â ëþáîì ñëó÷àå, øàíñû îáíàðóæèòü äåéñòâèòåëüíî
íîâûå èñòî÷íèêè ÷èñòûõ ýíåðãèé ñîâìåñòèìûõ ñ âûøåóêàçàííûìè óæå
óñòàíîâëåííûìè äîêòðèíàìè òîæäåñòâåííî ðàâíû íóëþ, ïîýòîìó è íå
ñòîÿò ñåðüåçíîãî ðàññìîòðåíèÿ.

Ëåãêî âèäåòü, ÷òî äàæå ïðè ïðåäïîëîæåíèè íàëè÷èÿ ïåðâè÷íûõ ÷è-
ñòûõ èñòî÷íèêîâ ýíåðãèè äëÿ ïðîèçâîäñòâà âîäîðîäà, êâàíòîâàÿ õèìèÿ
íåñïîñîáíà ðàçðåøèòü íåäîñòàòêè 1), 2) è 3) Ðàçäåëà 7.5 äëÿ åãî ïðàêòè-
÷åñêîãî ýôôåêòèâíîãî èñïîëüçîâàíèÿ, êîíêóðåíòîñïîñîáíîãî ñ áåíçèíîì.

Áîëåå òî÷íî, íåñìîòðÿ íà áîëüøèå èíâåñòèöèè ïðîìûøëåííîñòè (ñì.,
íàïðèìåð, [4]), êâàíòîâàÿ õèìèÿ áûëà íåñïîñîáíà íàéòè ôîðìó âîäîðîäà
äîïóñêàþùóþ åãî èñïîëüçîâàíèå â àâòîìîáèëÿõ â ñæàòîì âèäå, ñ òåïëî-
òîé ñãîðàíèÿ ñðàâíèìîé ñ òåïëîòîé ñãîðàíèÿ áåíçèíà è ñ êîíêóðåíòî-
ñïîñîáíîé ñòîèìîñòüþ. Ó÷èòûâàÿ ýòè îáñòîÿòåëüñòâà, ïðåäïðèíèìàþòñÿ
ïîïûòêè ñîçäàíèÿ ñìåñåé âîäîðîäà ñ äðóãèìè ãîðþ÷èìè ãàçàìè ñ ñîõðà-
íåíèåì ïðèåìëåìîñòè äëÿ îêðóæàþùåé ñðåäû. Ëåãêî âèäåòü, ÷òî ýòîò
âîïðîñ íå äîïóñêàåò ïðèåìëåìîãî äëÿ ïðîìûøëåííîñòè è îêðóæàþùåé
ñðåäû îòâåòà ÷åðåç èñïîëüçîâàíèå êâàíòîâîé õèìèè.

Íàïðèìåð, ñìåñü CO ñ H2 â ñîîòíîøåíèè 50% íà 50% îñòàâëÿåò íåðå-
øåííîé ïðîáëåìó êèñëîðîäíîãî èñòîùåíèÿ. Äåéñòâèòåëüíî, êàæäàÿ èç
äâóõ ðåàêöèé H2 + 1

2O2 →H2O, è CO+ 1
2O2 →CO2, òðåáóåò 1/2 ìîëÿ O2.

Ñëåäîâàòåëüíî, ñìåñü 50% íà 50% H2 è CO òàêæå áóäåò òðåáîâàòü 1/2
ìîëÿ O2, òàê æå êàê è â ñëó÷àå ÷èñòîãî H2.

Ïîñëå ìíîãîëåòíåãî èçó÷åíèÿ âîïðîñà, åäèíñòâåííûì ðåøåíèåì, èç-
âåñòíûì àâòîðó, äëÿ ðàçðåøåíèÿ òðåõ îòìå÷åííûõ òðóäíîóñòðàíèìûõ
íåäîñòàòêîâ âîäîðîäà êàê òîïëèâà ÿâëÿåòñÿ òåîðåòè÷åñêîå ïðåäñêàçà-
íèå, êîëè÷åñòâåííîå èññëåäîâàíèå è ïðîìûøëåííàÿ ðåàëèçàöèÿ íîâûõ
õèìè÷åñêèõ ñîåäèíåíèé íå îòíîñÿùèõñÿ ê ìîëåêóëàì, êàê ýòî îáðèñîâà-
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íî ïîçäíåå â ýòîé Ãëàâå è Ãëàâå 8.

7.7 Íîâûå ÷èñòûå ïåðâè÷íûå ýíåðãèè, ïðåä-

ñêàçûâàåìûå àäðîííîé ìåõàíèêîé, àäðîí-

íîé ñâåðõïðîâîäèìîñòüþ è àäðîííîé õè-

ìèåé

Ñ ñàìîãî ñâîåãî ñîçäàíèÿ Ð.Ì. Ñàíòèëëè â 1978 ã., ïîääåðæèâàåìîãî
Äåïàðòàìåíòîì Ýíåðãåòèêè ÑØÀ (U.S. Department of Energy), àäðîííàÿ
ìåõàíèêà áûëà çàäóìàíà, ñêîíñòðóèðîâàíà è ïîäòâåðæäåíà ñî ñïåöèàëü-
íîé öåëüþ ïðåäñêàçàíèÿ íîâûõ ÷èñòûõ èñòî÷íèêîâ ïåðâè÷íîé ýíåðãèè,
êàê êðàòêî èçëîæåíî â ðàáîòå [5].

Âñå ýíåðãèè ïðåäñêàçûâàåìûå àäðîííîé ìåõàíèêîé ïîäõîäÿò äëÿ ÷è-
ñòîãî ïðîèçâîäñòâà ýëåêòðîýíåðãèè, êîòîðîå, â ñâîþ î÷åðåäü, ìîæåò áûòü
èñïîëüçîâàíî äëÿ ïðîèçâîäñòâà ïðèåìëåìûõ äëÿ îêðóæàþùåé ñðåäû ÷è-
ñòûõ òîïëèâ.

Ýòà ìîíîãðàôèÿ ïîñâÿùåíà ìîëåêóëÿðíûì àñïåêòàì è, ñëåäîâàòåëü-
íî, ìû íå ìîæåì âõîäèòü â òåõíè÷åñêîå ðàññìîòðåíèå íîâûõ ýíåðãèé íà
áîëåå ãëóáîêèõ ÿäåðíîì óðîâíå è óðîâíå ýëåìåíòàðíûõ ÷àñòèö. Íåñìîòðÿ
íà ýòî, ìîæåò îêàçàòüñÿ ïîëåçíûì, äëÿ ÷èòàòåëÿ âñåðüåç èíòåðåñóþùå-
ãîñÿ ïðîáëåìàìè îêðóæàþùåé ñðåäû, ñäåëàòü ïî êðàéíåé ìåðå êîíöåï-
òóàëüíûé îáçîð.

Êàê ïîêàçàíî â ïðåäûäóùåé ãëàâå, àäðîííàÿ ìåõàíèêà, àäðîííàÿ ñâåðõ-
ïðîâîäèìîñòü è àäðîííàÿ õèìèÿ ñîâïàäàþò ñ îáû÷íûìè òåîðèÿìè âñþäó,
çà èñêëþ÷åíèåì ìàëûõ ðàññòîÿíèé ïîðÿäêà 10−13 ñì, íà êîòîðûõ ïåð-
âûå òåîðèè ïîçâîëÿþò àêñèîìàòè÷åñêè ñòðîãèå è èíâàðèàíòíûå òðàê-
òîâêè íîâûõ ñèë è ýôôåêò, êîòîðûé ïðîñòî íå ñóùåñòâóåò â ïîñëåäíèõ,
íåïîòåíöèàëüíî-íåãàìèëüòîíîâîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ñîãëàñíî âçàèìíîìó
ïåðåêðûòèþ âîëíîâûõ ïàêåòîâ ÷àñòèö.

Òàê êàê ýòè ýôôåêòû íåïîòåíöèàëüíû ïî îïðåäåëåíèþ, îíè äîëæíû
âîñïðîèçâîäèòñÿ ÷åðåç ÷òî-íèáóäü åùå êðîìå ãàìèëüòîíèàíà. Ñàíòèëëè,
â 1978 ã., ïðåäëîæèë âîñïðîèçâîäèòü ýòè íîâûå ýôôåêòû ÷åðåç îáîá-
ùåííóþ îñíîâíóþ åäèíèöó êâàíòîâîé ìåõàíèêè, êîòîðàÿ çàïèñûâàåòñÿ â
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ôîðìå
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ãäå n2
1, n2

2, n2
3, âîñïðîèçâîäÿò ôîðìó ðàñïðåäåëåíèÿ ðàññìàòðèâàåìîãî çà-

ðÿäà, n2
4 âîñïðîèçâîäèò åãî ïëîòíîñòü è ýêñïîíåíòà âîñïðîèçâîäèò íåëè-

íåéíûå, íåëîêàëüíûå è íåïîòåíöèàëüíûå âçàèìîäåéñòâèÿ.
Â ÷àñòíîñòè, âîñïðîèçâåäåíèå íåãàìèëüòîíîâûõ ýôôåêòîâ ÷åðåç îáîá-

ùåííóþ åäèíèöó ÿâëÿåòñÿ åäèíñòâåííî èçâåñòíûì âîñïðîèçâåäåíèåì ãà-
ðàíòèðóþùèì èíâàðèàíòíîñòü, òî åñòü, ïðåäñêàçàíèå òåõ æå ÷èñåë äëÿ
òåõ æå ýôôåêòîâ ïðè òåõ æå óñëîâèÿõ, íî â ðàçíûå ìîìåíòû âðåìåíè.

Êàê ÷èòàòåëü âñïîìíèò èç Ãëàâ 1, 2 è 3, ñïåöèôè÷íûå ïðèëîæåíèÿ àä-
ðîííîé ìåõàíèêè ìîãóò áûòü ñêîíñòðóèðîâàíû ïîä÷èíåíèåì ëþáîé äàí-
íîé êâàíòîâîé ìîäåëè íåóíèòàðíîìó ïðåîáðàçîâàíèþ, êîòîðîå, äëÿ ñî-
ãëàñîâàííîñòè, äîëæíî áûòü ïðèìåíåíî êî âñåé, öåëèêîì, îðèãèíàëüíîé
ôîðìóëèðîâêå. Òîãäà, ýòîò ïðîñòîé ìåòîä ïðîèçâîäèò âñå ôîðìóëèðîâêè
àäðîííîé ìåõàíèêè, íàïðèìåð,

U ×U† 	= I, U ×U† > 0, (7.12a)

I → Î = U × I ×U = 1/T̂ , (7.12b)

A×B → A×̂B = A′ × T̂ ×B′ = U × (A×B)×U†,
A′ = U ×A×U†, B′ = U ×B×U†,

(7.12c)

< ψ|× |ψ > ×I →< ψ̂|×̂|ψ̂ > ×Î = U × (< ψ|× |ψ >), (7.12d)

H ×|ψ̂ >= E ×|ψ >→ H ′×̂|ψ̂ >= U × (H ×|ψ >) =

= E ′ × |ψ̂ >= U × (E ×|ψ >), |ψ̂ >= U ×|ψ > .
(7.12e)

Ðåçóëüòèðóþùèå òåîðèè íàçûâàþòñÿ àäðîííîé ìåõàíèêîé, àäðîííîé
ñâåðõïðîâîäèìîñòüþ è àäðîííîé õèìèåé. Ïðåäïîëîæåíèå, ÷òî U ×U† îò-
ëè÷àåòñÿ îò åäèíèöû òîëüêî íà ìàëûõ ðàññòîÿíèÿõ ïîçâîëÿåò ïîêðûâàòü
êâàíòîâóþ ìåõàíèêó íà áîëüøèõ ðàññòîÿíèÿõ. È â ôèçèêå ýëåìåíòàð-
íûõ ÷àñòèö, è â ÿäåðíîé ôèçèêå, è â ìîëåêóëÿðíûõ ñòðóêòóðàõ, ýòîò
òèï íåóíèòàðíîãî çàâåðøåíèÿ êâàíòîâîé ìåõàíèêè ñóùåñòâåííûì îáðà-
çîì äîïîëíÿåò èõ õàðàêòåðèñòèêàìè, ÷åðòàìè è ýôôåêòàìè, íàõîäÿùè-
ìèñÿ âíå âîñïðîèçâîäÿùèõ ñïîñîáíîñòåé êâàíòîâîé ìåõàíèêè. Íîâûå ÷è-
ñòûå ýíåðãèè è òîïëèâà äîïóñêàþòñÿ èìåííî óïîìÿíóòûìè íåóíèòàðíû-
ìè êîíòàêòíûìè ýôôåêòàìè.
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Ñâîéñòâîì íîâûõ êîíòàêòíûõ ýôôåêòîâ, èìåþùèì íàèáîëüøóþ âàæ-
íîñòü äëÿ íîâûõ ÷èñòûõ ýíåðãèé è òîïëèâ, íî îòñóòñòâóþùèì â îáû÷íûõ
äèñöèïëèíàõ, ÿâëÿåòñÿ òî, ÷òî íåãàìèëüòîíîâû âçàèìîäåéñòâèÿ, ñîãëàñ-
íî ãëóáîêîìó âçàèìíîìó ïåðåêðûòèþ âîëíîâûõ ïàêåòîâ ÷àñòèö â ñèí-
ãëåòíîì ñîåäèíåíèè, ÿâëÿþòñÿ íå òîëüêî ïðèòÿãèâàþùèìè, íî íàñòîëüêî
ïðèòÿãèâàþùèìè, ÷òîáû ïðåîäîëåòü îòòàëêèâàþùåå êóëîíîâñêîå âçàè-
ìîäåéñòâèå.

Äðóãèì âàæíûì ñâîéñòâîì íîâûõ âçàèìîäåéñòâèé ÿâëÿåòñÿ, ïî ñà-
ìîé èõ êîíöåïöèè, ïîëíîå îòñóòñòâèå äëÿ íèõ ýíåðãèè ñâÿçè, òàê êàê
ïîñëåäíÿÿ âîçìîæíà òîëüêî äëÿ ïîòåíöèàëüíûõ âçàèìîäåéñòâèé.

Åùå îäíèì ñâîéñòâîì íîâûõ âçàèìîäåéñòâèé ÿâëÿåòñÿ òî, ÷òî îíè
ïîäðàçóìåâàþò, â îáùåì, ìóòàöèþ âíóòðåííèõ õàðàêòåðèñòèê ÷àñòèö,
êîòîðûå õàðàêòåðèçóþòñÿ íåïðèâîäèìûìè ïðåäñòàâëåíèÿìè èçîñèììåò-
ðèè Ïóàíêàðå-Ñàíòèëëè. Íàïðèìåð, äåôîðìàöèÿ ðàñïðåäåëåíèÿ çàðÿäà
ïðîòîíîâ è íåéòðîíîâ, êîòîðàÿ íåâîçìîæíà äëÿ êâàíòîâîé ìåõàíèêè (òàê
êàê ýòè ÷àñòèöû ðàññìàòðèâàþòñÿ êàê òî÷å÷íûå), áåç òðóäà âîñïðîèçâî-
äèìà àäðîííîé ìåõàíèêîé ÷åðåç èçîåäèíèöó (7.11) è äîïóñêàåò, âïåðâûå,
òî÷íîå ÷èñëåííîå âîñïðîèçâåäåíèå ÿäåðíûõ ìàãíèòíûõ ìîìåíòîâ [5].

Ïðèòÿãèâàþùèé õàðàêòåð íîâûõ âçàèìîäåéñòâèé, ïëþñ îòñóòñòâèå
äëÿ íèõ îáìåííîé ýíåðãèè, è âîçìîæíîñòü èçìåíåíèÿ âíóòðåííèõ õàðàê-
òåðèñòèê ÷àñòèö, ïîçâîëÿþò ïðåäñêàçàíèå, êîëè÷åñòâåííóþ òðàêòîâêó è
ýêñïåðèìåíòàëüíóþ ïðîâåðêó äåéñòâèòåëüíî íîâûõ è ÷èñòûõ ýíåðãèé.

×èòàòåëü äîëæåí èìåòü â âèäó, ÷òî âûøåïåðå÷èñëåííûå íîâûå ñâîé-
ñòâà íàõîäÿòñÿ âíå íå òîëüêî êâàíòîâîé ìåõàíèêè, íî òàêæå ñïåöèàëüíîé
òåîðèè îòíîñèòåëüíîñòè Ýéíøòåéíà.

Äåéñòâèòåëüíî, ñïåöèàëüíàÿ òåîðèÿ îòíîñèòåëüíîñòè ñòðîãî ëèíåé-
íà, ëîêàëüíà è ïîòåíöèàëüíà ïî êîíöåïöèè è àêñèîìàòè÷åñêîé ñòðóê-
òóðå. Ñëåäîâàòåëüíî, âñå íåëèíåéíûå, íåëîêàëüíûå è íåïîòåíöèàëüíûå
ýôôåêòû óñêîëüçàþò îò ñïåöèàëüíîé òåîðèè îòíîñèòåëüíîñòè.

Ãëàâíûì îáðàçîì, âíóòðåííèå õàðàêòåðèñòèêè ÷àñòèö ÿâëÿþòñÿ âå÷-
íûìè è íåèçìåíÿåìûìè ñîãëàñíî ñïåöèàëüíîé òåîðèè îòíîñèòåëüíîñòè.
Ñëåäîâàòåëüíî, èçìåíåíèå âíóòðåííèõ õàðàêòåðèñòèê, êîòîðîå íåîòåì-
ëåìî â íåïîòåíöèàëüíûõ âçàèìîäåéñòâèÿõ (òàê êàê îíè îáåñïå÷èâàþò
íîâóþ ôîðìó ïåðåíîðìèðîâêè), íåñîâìåñòèìî ñî ñïåöèàëüíîé òåîðèåé
îòíîñèòåëüíîñòè.

Ïî ýòèì ïðè÷èíàì, Ñàíòèëëè áûëî ðàçðàáîòàíî â äåòàëÿõ îáîáùå-
íèå ñïåöèàëüíîé òåîðèè îòíîñèòåëüíîñòè ÷åðåç èçîìàòåìàòèêó, íàçâàí-
íîå èçîñïåöèàëüíîé òåîðèåé îòíîñèòåëüíîñòè [6], è ïîäâåðãíóòî áîëüøî-
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ìó êîëè÷åñòâó ïðîâåðîê â ðàçëè÷íûõ îáëàñòÿõ (ñì. [5]).
Ñèñòåìàòè÷åñêèå è äëèòåëüíûå èññëåäîâàíèÿ, îñíîâàííûå íà èçîìà-

òåìàòèêå è èçîîòíîñèòåëüíîñòè, ïîçâîëèëè óñòàíîâëåíèå îñíîâíûõ ôèçè-
÷åñêèõ çàêîíîâ, êîòîðûå áûëè ïîäòâåðæäåíû íîâûìè ýíåðãèÿìè, à òàê-
æå ãåîìåòðèÿìè è îáúåäèíåíèÿìè äëÿ èõ ïðàêòè÷åñêîé ðåàëèçàöèè.

Ýòè ñèñòåìàòè÷åñêèå èññëåäîâàíèÿ, ïðîâîäÿùèåñÿ íà ïðîòÿæåíèè äâóõ
äåñÿòèëåòèé, ïðèâåëè ê èäåíòèôèêàöèè ðàçëè÷íûõ ïðèíöèïèàëüíî íî-
âûõ, ÷èñòûõ ýíåðãèé, çàäóìàííûõ ñïåöèàëüíî äëÿ ïðîèçâîäñòâà ýëåêòðî-
ýíåðãèè ïðèåìëåìûì äëÿ îêðóæàþùåé ñðåäû ñïîñîáîì.

Ýòè íîâûå ÷èñòûå ýíåðãèè ìîãóò áûòü êëàññèôèöèðîâàíû è îõàðàê-
òåðèçîâàíû ñëåäóþùèì îáðàçîì [5]:

1) Íîâûå ÷èñòûå ýíåðãèè Êëàññà I, êîòîðûå ïîÿâëÿþòñÿ íà
óðîâíå ýëåìåíòàðíûõ ÷àñòèö.

Íåéòðîí, ñîãëàñíî ñëåäóþùåìó, ÿâëÿåòñÿ îãðîìíåéøèì è íàèáîëåå
íåèñ÷åðïàåìûì ðåçåðâóàðîì ÷èñòîé ýíåðãèè äîñòóïíîé äëÿ ÷åëîâå÷å-
ñòâà. Äåéñòâèòåëüíî, íåéòðîí ïî ïðèðîäå íåñòàáèëåí, ñî ñïîíòàííûì ðàñ-
ïàäîì

n → p+ + e− + ν̄ , (7.13)

ïðè êîòîðîì ïîÿâëÿþòñÿ ýëåêòðîíû ñ êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèåé äî 0.8 ÌýÂ,
òî åñòü, ýíåðãèåé, êîòîðàÿ ïî êðàéíåé ìåðå â 100000 ðàç áîëüøàÿ, ÷åì
ýíåðãèÿ ýëåêòðîíîâ, âûçûâàþùèõ ñâå÷åíèå êîìïüþòåðíîãî ìîíèòîðà.
Èññëåäîâàíèÿ ïî ïðîèçâîäñòâó è èñïîëüçîâàíèþ ýòîé ýíåðãèè áûëî ïðî-
âåäåíî â ðàáîòàõ [7].

Çàõâàò ýëåêòðîíîâ âîçíèêàþùèõ â õîäå ðàñïàäà íåéòðîíà ñ ïîìîùüþ
ïðîâîäÿùåãî ýêðàíà îáåñïå÷èâàåò äóàëüíûé èñòî÷íèê ýíåðãèè, íàçûâà-
åìûé àäðîííîé ýíåðãèåé [7d],, ñîçäàþùèé, âî ïåðâûõ, ðàçíîñòü ýëåêòðè-
÷åñêèõ ïîòåíöèàëîâ è, âî âòîðûõ, âûäåëÿþùèé áîëüøîå êîëè÷åñòâî òåï-
ëîòû (ñì. Ðèñ. 7.1).

Âûøåóêàçàííûé èñòî÷íèê ýíåðãèè ÿâëÿåòñÿ ÷èñòûì, òàê êàê íå èñ-
ïóñêàåò îïàñíûõ èçëó÷åíèé (òàê êàê ýëåêòðîíû ìîãóò áûòü ëåãêî îñòà-
íîâëåíû ìåòàëëè÷åñêèì ýêðàíîì, â òî âðåìÿ êàê íåéòðèíî, êàê èçâåñòíî,
áåçâðåäíû) è íå îñòàâëÿåò âðåäíûõ îòõîäîâ, êàê ýòî ïîêàçàíî íèæå.

Àäðîííàÿ ýíåðãèÿ ñóùåñòâåííûì îáðàçîì îñíîâàíà íà ñëåäóþùèõ
ïðåäñêàçàíèÿõ [7d]:

1) Ïåðèôåðèéíûé íåéòðîí, ïðèíàäëåæàùèé îïðåäåëåííîé ãðóïïå ëåã-
êèõ, åñòåñòâåííûõ, ñòàáèëüíûõ ýëåìåíòîâ N(A,Z), íàçûâàåìûõ àäðîííû-
ìè òîïëèâàìè, ìîæåò áûòü ïîäâåðãíóò ñòèìóëÿöèè ê ðàñïàäó ïîòîêîì
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ôîòîíîâ γ̂ ñ ðåçîíèðóþùåé ÷àñòîòîé, ñîîòâåòñòâóþùåé 1.294 ÌýÂ,

γ̂ +n → p+ + e− + ν̄ ; (7.14)

2) Ðåçóëüòèðóþùèå ÿäðà N(A, Z + 1) åñòåñòâåííî íåñòàáèëüíû, ñî
ñïîíòàííûì áåòà ðàñïàäîì

γ̂ +N(A,Z) → N(A,Z +1)+ e−1 + ν̄1 → N(A,Z +2)+ e−2 + ν̄1 + ν̄2; (7.15)

3) Îêîí÷àòåëüíûå ÿäðà N(A,Z +2) êëàññà àäðîííûõ òîïëèâ ÿâëÿþòñÿ
ëåãêèìè, åñòåñòâåííûìè è ñòàáèëüíûìè ýëåìåíòàìè, ïîýòîìó íå îñòàåòñÿ
âðåäíûõ îòõîäîâ.

Õàðàêòåðíûìè ïðèìåðàìè àäðîííûõ òîïëèâ ÿâëÿþòñÿ Zn(70, 30), Mo(100,
42) è íåêîòîðûå äðóãèå [7a]. Çàìåòèì, ÷òî ýíåðãèÿ 1.294 ÌýÂ èçíà÷àëü-
íîãî ðåçîíèðóþùåãî ôîòîíà íå òåðÿåòñÿ, íî îñòàåòñÿ â ñîñòàâå îêîí÷à-
òåëüíîé ïîëåçíîé ýíåðãèè; íà êàæäûé ðåçîíèðóþùèé ôîòîí ïðèõîäèòñÿ
äâà âûëåòåâøèõ ýëåêòðîíà è ñâÿçàííàÿ ñ íèìè êèíåòè÷åñêàÿ ýíåðãèÿ; è
ïðîöåññ ñóùåñòâåííûì îáðàçîì òðàíñôîðìèðóåò îðèãèíàëüíûå ÿäðà â
ÿäðà ñ ìåíüøåé ìàññîé, â òî âðåìÿ êàê ïðîèçâåäåííîå êîëè÷åñòâî ýíåð-
ãèè, ïî êðàéíåé ìåðå, â ñåìü ðàç ïðåâîñõîäèò ýíåðãèþ ðåçîíèðóþùåãî
ôîòîíà, ïîýòîìó ãàðàíòèðóåòñÿ ïîëîæèòåëüíûé ýíåðãåòè÷åñêèé âûõîä,
äàæå ïîñëå ó÷åòà ýíåðãèè íåîáõîäèìîé äëÿ ïðîèçâîäñòâà γ̂ êâàíòîâ.

Ïðîöåññ (7.15) ñèëüíî ýêçîýíåðãåòè÷åñêèé. Äåéñòâèòåëüíî, ðàñ÷åòû
ïîêàçûâàþò, ÷òî íåñêîëüêî ãðàìì àäðîííîãî òîïëèâà, ïðè óðîâíå ýô-
ôåêòèâíîñòè ðåàêöèè (7.15) íà 1010 ÿäåð, äîëæíû ïðîèçâîäèòü ýíåðãèþ
äîñòàòî÷íóþ äëÿ ïèòàíèÿ àâòîìîáèëÿ â òå÷åíèè ãîäà.

Ïðèåìëåìîñòü àäðîííîé ýíåðãèè äëÿ îêðóæàþùåé ñðåäû î÷åâèäíà.
Îòìåòèì, â ÷àñòíîñòè, äâîéíîå ÿäåðíîå ïðåâðàùåíèå áåç âûäåëåíèÿ íåé-
òðîíîâ èëè äðóãèõ âðåäíûõ èçëó÷åíèé.

Ñëåäóåò ïîä÷åðêíóòü, ÷òî àäðîííàÿ ýíåðãèÿ íåâîçìîæíà äëÿ êâàí-
òîâîé ìåõàíèêè, òàê êàê ñå÷åíèå ðåàêöèè (7.15) î÷åíü ìàëî, ïîýòîìó
íå èìååò ïðàêòè÷åñêîãî çíà÷åíèÿ. Ñëåäîâàòåëüíî, àêàäåìè÷åñêèå êðóãè,
ïîääåðæèâàÿ êâàíòîâóþ ìåõàíèêó êàê îêîí÷àòåëüíóþ òåîðèþ, îòêëîíÿ-
þò ñóùåñòâîâàíèå àäðîííîé ýíåðãèè, íåñìîòðÿ íà äîñòóïíîñòü ïåðâîé
ýêñïåðèìåíòàëüíîé ïðîâåðêè.

Îäíàêî, ñå÷åíèå ðåàêöèè (7.14) íå èçìåðÿëîñü ïðè 1.294 ÌýÂ. Ñëåäî-
âàòåëüíî, óòâåðæäåíèå, ÷òî ñå÷åíèå ðåàêöèè (7.15) î÷åíü ìàëî ïðè 1.294
ÌýÂ, ÿâëÿåòñÿ ñóãóáî ïåðñîíàëüíûì ìíåíèåì îòäåëüíûõ ó÷åíûõ, à íå
ôèçè÷åñêîé èñòèíîé.
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Àäðîííîå ïîêðûòèå γ-n ðàññåÿíèÿ íåóíèòàðíûì ïðåîáðàçîâàíèåì, êî-
òîðîå îòëè÷íî îò òîæäåñòâåííîãî òîëüêî âíóòðè íåéòðîíà, ïëþñ îñòàëü-
íûå óñëîâèÿ (çàùèùåíî ïàòåíòîì), ïîêðûâàåò ïðåäñêàçàíèå, ÷òî ñå÷åíèå
äëÿ ôîòîíîâ î÷åíü ìàëî ïðè íèçêèõ ýíåðãèÿõ, çà èñêëþ÷åíèåì ïîÿâëå-
íèÿ îñòðîãî ïèêà ïðè 1.294 ÌýÂ, êîòîðûé ÿâëÿåòñÿ ÷åì-òî âðîäå ðåìè-
íèñöåíòíîãî ïèêà, â 1960-ì ïðåäñêàçàâøèì Ω−ãèïåðîí.
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Ðèñ. 7.1: [7] Ñõåìàòè÷åñêàÿ èëëþñòðàöèÿ òîãî ôàêòà, ÷òî èçîëèðîâàííûé
íåéòðîí â ñîñòîÿíèè ïîêîÿ ÿâëÿåòñÿ íåñòàáèëüíûì è ñïîíòàííî ðàñïà-
äàåòñÿ íà ïîêîÿùèéñÿ ïðîòîí, âûñîêîýíåðãåòè÷åñêèé ýëåêòðîí è àíòè-
íåéòðèíî. Ñïîíòàííûé õàðàêòåð ðàñïàäà ïîçâîëÿåò èçó÷åíèå ìåõàíèçìà
åãî ñòèìóëÿöèè, ñ ïîñëåäóþùèì ïðîèçâîäñòâîì ÷èñòîé ýíåðãèè. Ñëåäóåò
îòìåòèòü, ÷òî, â ïðîòèâîïîëîæíîñòü îáùåïðèíÿòîìó ìíåíèþ, íåéòðîí
èìååò âàðüèðóåìîå ñðåäíåå âðåìÿ æèçíè çàâèñÿùåå îò õàðàêòåðèñòèê
îêðóæàþùåé ñðåäû. Äåéñòâèòåëüíî, â ñîñòàâå îïðåäåëåííûõ ÿäåð, íåé-
òðîí èìååò ñðåäíåå âðåìÿ æèçíè òîëüêî íåñêîëüêî íàíîñåêóíä; â âàêóó-
ìå, èçîëèðîâàííûé íåéòðîí èìååò ñðåäíåå âðåìÿ æèçíè îêîëî 15 ìèíóò;
â ñîñòàâå äðóãèõ ÿäåð, íåéòðîí èìååò ñðåäíåå âðåìÿ æèçíè äî íåñêîëü-
êèõ ëåò; è â ñîñòàâå ëåãêèõ, åñòåñòâåííûõ, ñòàáèëüíûõ ÿäåð, íåéòðîí
èìååò áåñêîíå÷íîå ñðåäíåå âðåìÿ æèçíè. Òàêèì îáðàçîì, âàðüèðóåìûé
õàðàêòåð ñðåäíåãî âðåìåíè æèçíè íåéòðîíà îáåñïå÷èâàåò äîïîëíèòåëü-
íîå ïîäòâåðæäåíèå ñóùåñòâîâàíèÿ ìåõàíèçìà ñòèìóëÿöèè åãî ðàñïàäà.
Çàìåòèì, ÷òî ïðèìèðåíèå êîíå÷íîãî ñðåäíåãî âðåìåíè æèçíè â îäíèõ
ÿäðàõ ñ ïðåêðàñíîé ñòàáèëüíîñòüþ â äðóãèõ ëó÷øå âñåãî ðàçðåøàåòñÿ
ïðåäïîëîæåíèåì òîãî, ÷òî íåéòðîí ÿâëÿåòñÿ ñâÿçàííûì ñîñòîÿíèåì ïðî-
òîíà è ýëåêòðîíà, êàê èçíà÷àëüíî ïðåäïîëàãàëîñü Ðåçåðôîðäîì è êàê
âïåðâûå äîïóñêàåòñÿ àäðîííîé ìåõàíèêîé (ñì. Ðèñ. 1.18).
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Ðèñ. 7.2: [7] Ñõåìàòè÷åñêèé âèä àäðîííîé ýíåðãèè, ïðåäëîæåííîé Ñàí-
òèëëè [7d] (ïàòåíò çàÿâëåí). Ïî êðàéíåé ìåðå îäèí ïåðèôåðèéíûé íåé-
òðîí, ïðèíàäëåæàùèé îïðåäåëåííûì ÿäðàì (òàê íàçûâàåìûì "àäðîí-
íûì òîïëèâàì") ìîæåò áûòü âûíóæäåí ê ðàñïàäó ÷åðåç ôîòîí ñ ðåçîíè-
ðóþùåé ÷àñòîòîé, ñîîòâåòñòâóþùåé 1.294 ÌýÂ, ïëþñ óñòàíîâêà âàðüèðó-
åìàÿ îò ÿäðà ê ÿäðó. Ðèñóíîê èëëþñòðèðóåò ñëó÷àé àäðîííîãî òîïëèâà
Mo(42,100), êîòîðûé òðàíñôîðìèðóåòñÿ îäíèì ðåçîíèðóþùèì ôîòîíîì
â íåñòàáèëüíûé Tc(43, 100), êîòîðûé, â ñâîþ î÷åðåäü, ïóòåì áåòà ðàñïà-
äà, ïðåâðàùàåòñÿ â ñòàáèëüíûé Ru(44, 100), ÷òî ïðèâîäèò ê èçëó÷åíèþ
äâóõ ýëåêòðîíîâ ñ áîëüøèìè ýíåðãèÿìè â îáëàñòè îò 5 äî 7 ÌýÂ. Äðóãèå
ñëó÷àè àäðîííûõ òîïëèâ äàþòñÿ Zn(30, 70), ðàçëè÷íûìè "çåðêàëüíûìè
ÿäðàìè"è äðóãèìè. Çàìåòèì, ÷òî ðåàêöèè ýòîé ôèãóðû çàïðåùåíû àä-
ðîííîé ìåõàíèêîé. Çàìåòèì òàêæå, ÷òî ïîëó÷àåìàÿ àäðîííàÿ ýíåðãèÿ
ÿâëÿåòñÿ ÷èñòîé, òàê êàê íå èñïóñêàåòñÿ îïàñíûõ èçëó÷åíèé (òàê êàê
ýëåêòðîíû ìîãóò áûòü ëåãêî çàäåðæàíû, à àíòèíåéòðèíî áåçâðåäíî) è
íå îñòàåòñÿ âðåäíûõ îòõîäîâ.
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Ðèñ. 7.3: [7] Ñõåìàòè÷åñêèé âèä ýêñïåðèìåíòà, ïðîâåäåííîãî â Áðàçè-
ëèè èòàëüÿíñêèì ôèçèêîì Äîí Áîðãè è åãî êîëëåãàìè [7e], ïî ñèíòåçó
íåéòðîíà òîëüêî èç ïðîòîíîâ è ýëåêòðîíîâ. Ýêñïåðèìåíò, îòëè÷àâøèéñÿ
çàìå÷àòåëüíîé ïðîñòîòîé, ñîñòîÿë â ïîääåðæàíèè, ïðè ïîìîùè ýëåêòðè-
÷åñêîãî ðàçðÿäà, ãàçà ïðîòîíîâ è ýëåêòðîíîâ ïðè îáû÷íîé òåìïåðàòó-
ðå âíóòðè ìåòàëëè÷åñêîé êàìåðû, íàçûâàåìîé êëèñòðîíîì è ïîêàçàí-
íîé ñëåâà. Ðàçëè÷íûå âåùåñòâà ïðèëîæåííûå ê âíåøíåé ñòîðîíå êàìåðû
ïîêàçûâàëè ÿâíóþ ÿäåðíóþ òðàíñìóòàöèþ, êîòîðàÿ ìîãëà îáúÿñíÿòüñÿ
òîëüêî ïîòîêîì íåéòðîíîâ èç âíóòðåííåé îáëàñòè êëèñòðîíà. Êâàíòîâàÿ
ìåõàíèêà çàïðåùàåò îòìå÷åííûé ñèíòåç íà ìíîãî÷èñëåííûõ îñíîâàíèÿõ.
Íàïðîòèâ, àäðîííàÿ ìåõàíèêà ïîçâîëÿåò ñîãëàñîâàííîå è èíâàðèàíòíîå
âîñïðîèçâåäåíèå âñåõ õàðàêòåðèñòèê íåéòðîíà, êàê ñâÿçàííîãî ñîñòîÿ-
íèÿ ïðîòîíà è ýëåêòðîíà [7a, 7b, 7c], ïîýòîìó äîïóñêàåòñÿ è ðàññìàòðè-
âàåìûé çäåñü ñèíòåç. Ñëåäóåò íàïîìíèòü, ÷òî ñèíòåç íåéòðîíà èç ïðî-
òîíîâ è ýëåêòðîíîâ âîçìîæåí òîëüêî êîãäà ýëåêòðîíû äîñòèãàþò ïîðîãà
ýíåðãèè 0.80 ÌýÂ è âûïîëíÿþòñÿ äðóãèå óñëîâèÿ, òàêèå êàê ñèíãëåòíîå
ñîåäèíåíèå. Ñòîèò ëè ãîâîðèòü, ÷òî ýêñïåðèìåíò íóæäàåòñÿ â áîëüøîì
êîëè÷åñòâå íåçàâèñèìûõ ïðîâåðîê.
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Åùå îäíèì, áîëåå ñåðüåçíûì âîçðàæåíèåì ïðîòèâ àäðîííîé ýíåðãèè
ÿâëÿåòñÿ òî, ÷òî êâàðêîâàÿ òåîðèÿ íå ïîçâîëÿåò âûíóæäåííûé ðàñïàä
íåéòðîíà è, â ÷àñòíîñòè, ôîòîíû ñ ýíåðãèåé 1.294 ÌýÂ íå îáëàäàþò, äëÿ
êâàðêîâ, ðåçîíàíñíûìè ñâîéñòâàìè âîîáùå.

Âûøåóêàçàííîå èëëþñòðèðóåò íåîáõîäèìîñòü íîâîé ñòðóêòóðíîé ìî-
äåëè àäðîíîâ, ñ ôèçè÷åñêèìè ñîñòàâëÿþùèìè äëÿ ïðåäñêàçàíèÿ íîâûõ
÷èñòûõ ýíåðãèé. Äåéñòâèòåëüíî, àäðîííàÿ ýíåðãèÿ ìîæåò ñóùåñòâîâàòü
òîëüêî ïðè íîâîé ñòðóêòóðíîé ìîäåëè íåéòðîíà, êàê àäðîííîãî ñîñòî-
ÿíèÿ ïðîòîíà è ýëåêòðîíà (Ðèñ. 1.18). Òîëüêî ïðè ïðåäïîëîæåíèè, ÷òî
ýëåêòðîí ÿâëÿåòñÿ äåéñòâèòåëüíîé ñîñòàâëÿþùåé íåéòðîíà (õîòÿ è â âè-
äîèçìåíåííîé ôîðìå ïî îòíîøåíèþ ê òîé, ÷òî îáû÷íî ðåãèñòðèðóåòñÿ â
âàêóóìå), ñóùåñòâóåò ðåçîíàíñíàÿ ÷àñòîòà, èëè äðóãîé ìåõàíèçì, äîïóñ-
êàþùèé ñóùåñòâîâàíèå óêàçàííîãî ñòðóêòóðíîãî ýëåêòðîíà, ñ î÷åâèä-
íûì ïîñëåäóþùèì ðàñïàäîì.

Íà äåéñòâèòåëüíûõ íàó÷íûõ îñíîâàíèÿõ, èñïîëüçîâàíèå òåîðèè êâàð-
êîâ äëÿ îòâåðæåíèÿ àäðîííîé ýíåðãèè íåóáåäèòåëüíî, èç-çà õîðîøî èç-
âåñòíûõ íåðåøåííûõ ïðîáëåì êâàðêîâîé òåîðèè, òàêèõ êàê îòñóòñòâèå
ñòðîãîãî êîíôàéíìåíòà ñ òîæäåñòâåííî íóëåâîé âåðîÿòíîñòüþ îáíàðó-
æåíèÿ ñâîáîäíûõ êâàðêîâ. Êðîìå òîãî, ïðåäïîëîæåíèå êâàðêîâ êàê èìå-
þùèõ êîìïîçèòíóþ ñòðóêòóðó, îòìå÷åííîå â Ðàçäåëå 1.8, ñíèìàåò íåêî-
òîðûå ïðîáëåìû, òàê êàê íîâàÿ ñòðóêòóðíàÿ ìîäåëü àäðîíîâ ñ ôèçè÷å-
ñêèìè ñîñòàâëÿþùèìè âîñïðîèçâîäèò êâàðêîâûå ñòðóêòóðû êàê ïåðâîå
ïðèáëèæåíèå. Èíòåðåñíî, ÷òî êîìïîçèòíûå êâàðêè âîñïðîèçâîäÿòñÿ ÷å-
ðåç èñïîëüçîâàíèå ãèïåðìàòåìàòèêè. Äåéñòâèòåëüíî, ñîãëàñíî àäðîííîé
ìåõàíèêå, àäðîíû èìåþò ðàçëè÷íûå èçîåäèíèöû. Òðèïëåòû, îêòåòû è
äðóãèå SU(3) ìóëüòèïëåòû èçîìîðôíî âîñïðîèçâîäÿòñÿ èç ñîîòâåòñòâó-
þùèõ ìóëüòèïëåòîâ ñ èçîåäèíèöàìè.

Ýêñïåðèìåíòàëüíûìè îáîñíîâàíèÿìè àäðîííîé ýíåðãèè ÿâëÿþòñÿ ñëå-
äóþùèå. Âî ïåðâûõ, íåîáõîäèìî ýêñïåðèìåíòàëüíî ïîäòâåðäèòü, ÷òî ýëåê-
òðîí äåéñòâèòåëüíî ÿâëÿåòñÿ ôèçè÷åñêîé ñîñòàâëÿþùåé íåéòðîíà. Ýòà
öåëü ìîæåò áûòü äîñòèãíóòà ÷åðåç ñèíòåç íåéòðîíîâ èñêëþ÷èòåëüíî èç
ïðîòîíîâ è ýëåêòðîíîâ. Åñëè òàêîé ñèíòåç áóäåò ýêñïåðèìåíòàëüíî ïîä-
òâåðæäåí, òî ñóùåñòâîâàíèå àäðîííîé ýíåðãèè áóäåò ñëåäîâàòü ñàìî ñî-
áîé. Çàìåòèì, ÷òî êâàðêîâûå òåîðèè ïîäðàçóìåâàþò âåðó â òî, ÷òî ïåð-
ìàíåíòíî ñòàáèëüíûå ÷àñòèöû, òàêèå êàê ýëåêòðîí, ìîãóò ïîãëîùàòüñÿ
è èñïóñêàòüñÿ îáðàòíî ãèïîòåòè÷åñêèìè êâàðêàìè, ÷òî ñàìî ïî ñåáå íà-
õîäèòñÿ âíå ðàìîê íàóêè. ×èòàòåëü äîëæåí èìåòü â âèäó, ÷òî ñèíòåç
íåéòðîíîâ äåéñòâèòåëüíî áûë ýêñïåðèìåíòàëüíî ïîäòâåðæäåí ãðóïïîé
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èòàëüÿíñêèõ ýêñïåðèìåíòàòîðîâ â Áðàçèëèè [7e]. Ýòîò îïûò òåïåðü æäåò
íåçàâèñèìîãî ïîäòâåðæäåíèÿ èëè îïðîâåðæåíèÿ.

Âî âòîðûõ, èíâåðñíûé ïðîöåññ ê ñèíòåçó, ñòèìóëÿöèÿ íåéòðîíîâ ê
ðàñïàäó, òàê æå áûë ýêñïåðèìåíòàëüíî ïîäòâåðæäåí â ëàáîðàòîðèè ÿäåð-
íîé ôèçèêè â Ãðåöèè [7f]. Ýòîò âòîðîé ýêñïåðèìåíò òîæå íóæäàåòñÿ â
íåçàâèñèìîì ïîäòâåðæäåíèè èëè îïðîâåðæåíèè.

Îòìåòèì íåîáõîäèìîñòü ýêñïåðèìåíòàëüíîãî ïîäòâåðæäåíèÿ îáîèõ
ýêñïåðèìåíòîâ, è ñèíòåçà íåéòðîíà èç ïðîòîíîâ è ýëåêòðîíîâ, è åãî ñòè-
ìóëèðîâàííûé ðàñïàä â àäðîííûõ òîïëèâàõ. Çàìåòèì òàêæå, ÷òî íîâàÿ
÷èñòàÿ ýíåðãèÿ íà óðîâíå ýëåìåíòàðíûõ ÷àñòèö ïðåäñêàçûâàåòñÿ íîâîé
ñòðóêòóðíîé ìîäåëüþ àäðîíîâ, ñ ôèçè÷åñêèìè ñîñòàâëÿþùèìè ñâîáîäíî
èñïóñêàåìûìè ïðè ñïîíòàííîì ðàñïàäå, òî÷íî òàê æå, êàê â ñëó÷àå äëÿ
àòîìíûõ è ìîëåêóëÿðíûõ ýíåðãèé. Äåéñòâèòåëüíî, ïîñëåäíèå ýíåðãèè
ïîçâîëÿþòñÿ èìåííî âîçìîæíîñòüþ îòðûâà ñîñòàâëÿþùèõ.
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Ðèñ. 7.4: [7] Ñõåìàòè÷åñêèé âèä ýêñïåðèìåíòà ïî ñòèìóëÿöèè ðàñïàäà
íåéòðîíà, ïðîâåäåííîãî Òñàãàñîì (Tsagas) è åãî êîëëåãàìè [7f] â Óíèâåð-
ñèòåòå Òðåéñà â Êñàíòè, Ãðåöèÿ. Ýòîò ýêñïåðèìåíò î÷åâèäíî ÿâëÿåòñÿ
äîïîëíèòåëüíûì ê ýêñïåðèìåíòó ïî ñèíòåçó íåéòðîíà, èëëþñòðèðîâàí-
íîãî íà Ðèñ. 7.3, è òàêæå îòëè÷àåòñÿ çàìå÷àòåëüíîé ïðîñòîòîé. Ýêñïåðè-
ìåíò ñîñòîÿë â èñïîëüçîâàíèè äèñêà Åâðîïèÿ 52, êàê èñòî÷íèêà ôîòîíîâ
ñ íåîáõîäèìîé ðåçîíàíñíîé ÷àñòîòîé, ñîîòâåòñòâóþùåé 1.294 ÌýÂ, êîòî-
ðûé ðàñïîëàãàëñÿ íà äèñêå Ìîëèáäåíà. Äâà ñëîæåííûõ äèñêà çàòåì ñîâ-
ìåùàëèñü ñ ñöèíòèëëÿöèîííûì äåòåêòîðîì, ïîäõîäÿùèì äëÿ èçìåðåíèÿ
ýíåðãèè èñïóñêàåìûõ ýëåêòðîíîâ. Êàê ìîæíî âèäåòü, ñðàâíåíèå ðåçóëü-
òàòîâ èçìåðåíèé ôîíà, êîãäà èñòî÷íèê (Åâðîïèé) îäèí, è ïðè íàëè÷èè
îáîèõ äèñêîâ Eu-Mo, äåéñòâèòåëüíî ïîêàçûâàåò èçëó÷åíèå ýëåêòðîíîâ ñ
ýíåðãèåé áîëåå 2 ÌýÂ, êîòîðàÿ ìîæåò èìåòü òîëüêî ÿäåðíîå ïðîèñõîæäå-
íèå, ÷åì ïîäòâåðæäàåòñÿ èäåÿ ñòèìóëèðîâàííîãî ðàñïàäà íåéòðîíà, òàê
êàê, ìàêñèìàëüíî âîçìîæíàÿ ýíåðãèÿ ýëåêòðîíîâ, ñîãëàñíî êîìïòîíîâ-
ñêîìó ðàññåÿíèþ ôîòîíîâ íà ïåðèôåðèéíûõ àòîìíûõ ýëåêòðîíàõ, ðàâíà
1 ÌýÂ. Íå ñòîèò ãîâîðèòü, ÷òî ýòîò ýêñïåðèìåíò òîæå íóæäàåòñÿ â áîëü-
øîì êîëè÷åñòâå íåçàâèñèìûõ ïîäòâåðæäåíèé èëè îïðîâåðæåíèè. Ñëåäó-
åò ïðèíÿòü âî âíèìàíèå, ÷òî ýêñïåðèìåíòàòîðû èñïîëüçîâàëè ïðèðîäíûé
Ìîëèáäåí, à íå åãî èçîòîï Mo(42, 100), êîòîðîãî ñîäåðæèòñÿ â ïðèðîäíîì
Ìîëèáäåíå òîëüêî îêîëî 0.6%. Âñå äðóãèå èçîòîïû Ìîëèáäåíà, êàê áûëî
äîêàçàíî, íå ïîçâîëÿþò ñòèìóëèðîâàííûé ðàñïàä íåéòðîíà, èç-çà îòñóò-
ñòâèÿ ïîäòâåðæäåíèÿ òîãî èëè èíîãî çàêîíîâ ñîõðàíåíèÿ è/èëè ïðàâèë
ñóïåðîòáîðà. Êàê ðåçóëüòàò, ðåêîìåíäóåòñÿ ïîâòîðåíèå òîãî æå ýêñïå-
ðèìåíòà ñ èñïîëüçîâàíèåì ÷èñòîãî èçîòîïà Mo(42, 100), äëÿ ïîëó÷åíèÿ
ëó÷øèõ ðåçóëüòàòîâ, ÷åì áûëè äîñòèãíóòû Òñàãàñîì [7f].
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Â ïðîòèâîïîëîæíîñòü òàêîìó èñòîðè÷åñêîìó ó÷åíèþ íà ÿäåðíîì è
àòîìíîì óðîâíÿõ, êâàðêîâûå òåîðèè, âìåñòî ýòîãî, áûëè ðàçâèòû ïðè
ïðåäïîëîæåíèè, ÷òî àäðîííûå ñîñòàâëÿþùèå íå ìîãóò íàáëþäàòüñÿ â
ñâîáîäíîì âèäå.

Ðèñ. 7.5: [7] Ïðèìåð èíäóñòðèàëüíîãî ïðèìåíåíèÿ àäðîííîé ìåõàíèêè,
ðàçðàáàòûâàåìîãî ñåé÷àñ Clean Energies Technologies, Inc., Ïàëì Õàðáîð,
Ôëîðèäà. Óòèëèçàöèÿ áåçîòõîäíîé ÷èñòîé ýíåðãèè ñîäåðæàùåéñÿ â íåé-
òðîíå ÷åðåç åãî ñòèìóëèðîâàííûé ðàñïàä (ïàòåíò çàÿâëåí). Ïðåäñêàçàí-
íûé èñòî÷íèê ýíåðãèè ÿâëÿåòñÿ äóàëüíûì, â òîì ñìûñëå, ÷òî ÿâëÿåòñÿ
èñòî÷íèêîì è ýëåêòðè÷åñòâà (ñîãëàñíî ñîçäàâàåìîé ðàçíîñòè ïîòåíöèà-
ëîâ ìåæäó ýêðàíîì, çàäåðæèâàþùèì ýëåêòðîíû, è îòõîäàìè àäðîííîãî
òîïëèâà), è òåïëà (êîòîðîå ìîæåò áûòü óòèëèçîâàíî ÷åðåç òåïëîîáìåí-
íèêè).

Ñëåäîâàòåëüíî, êàê îòìå÷åíî â Ðàçäåëå 1.8, îäíèì èç íàèáîëüøèõ âîç-
ðàæåíèé ïðîòèâ íîâûõ ÷èñòûõ ýíåðãèé íà óðîâíå ýëåìåíòàðíûõ ÷àñòèö è
ÿäåðíîì óðîâíå ÿâëÿåòñÿ òî ïðåäïîëîæåíèå, ÷òî ãèïîòåòè÷åñêèå ýëåìåí-
òàðíûå êâàðêè ïðè ãèïîòåòè÷åñêîì ïåðìàíåíòíîì êîíôàéíìåíòå ÿâëÿ-
þòñÿ ôèçè÷åñêèìè ñîñòàâëÿþùèìè àäðîíîâ. Íàïðîòèâ, ïðåäïîëîæåíèå
êîìïîçèòíîñòè êâàðêîâ, òî åñòü îòðèöàíèå îêîí÷àòåëüíîé ýëåìåíòàðíî-
ñòè êâàðêîâ, äåéñòâèòåëüíî ïîçâîëÿåò íîâûå ÷èñòûå ýíåðãèè.

Íåñìîòðÿ íà ýòîò î÷åâèäíûé íàó÷íûé ñöåíàðèé è íåñìîòðÿ íà îãðîì-
íûå ñëåäñòâèÿ äëÿ îêðóæàþùåé ñðåäû, ïîñòàâëåííûõ çäåñü íà êàðòó,
áûëî íåâîçìîæíî äëÿ Ñàíòèëëè îðãàíèçîâàòü ÿäåðíóþ ôèçè÷åñêóþ ëà-
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áîðàòîðèþ â ÑØÀ è Åâðîïå äëÿ ïîâòîðåíèÿ ýêñïåðèìåíòîâ ïî ñèíòåçó
è ñòèìóëèðîâàííîìó ðàñïàäó íåéòðîíà äëÿ ïîäòâåðæäåíèÿ èëè îïðîâåð-
æåíèÿ ýêñïåðèìåíòîâ [7e, 7f].

Ýòà îïïîçèöèÿ â àêàäåìè÷åñêèõ êðóãàõ, íî íå â êîðïîðàòèâíûõ, î÷å-
âèäíî, ÿâëÿåòñÿ ñëåäñòâèåì òîãî ôàêòà, ÷òî ïîäòâåðæäåíèå ñèíòåçà íåé-
òðîíà è åãî ñòèìóëèðîâàííîãî ðàñïàäà áóäåò ïîäðàçóìåâàòü ëèêâèäà-
öèþ îêîí÷àòåëüíîãî õàðàêòåðà êâàíòîâîé ìåõàíèêè è êâàðêîâîé òåîðèè
â ïîëüçó íîâûõ ïîêðûâàþùèõ òåîðèé.

Ïîñëå äåñÿòèëåòèé áåñïëîäíûõ óñèëèé, àâòîð íå èìååò íàäåæäû íà
ïåðåîöåíêó âçãëÿäîâ â àêàäåìè÷åñêèõ êðóãàõ, ïîýòîìó îñòàåòñÿ ïðîìûø-
ëåííîñòü, êàê åäèíñòâåííî âîçìîæíûé âûõîä äëÿ îñíîâíûõ èññëåäîâàíèé
ïî èäåíòèôèêàöèè èñòèííûõ ñîñòàâëÿþùèõ íåéòðîíà.

2) Íîâûå ÷èñòûå ýíåðãèè Êëàññà II, èìåþùèå ìåñòî íà ÿäåð-
íîì óðîâíå ñ âêëàäàìè íîâûõ ýíåðãèé Êëàññà I.

Êàê ýòî õîðîøî èçâåñòíî, êâàíòîâàÿ ìåõàíèêà íå ïðåäñêàçûâàåò âîç-
ìîæíîñòè ñòèìóëÿöèè ÿäåðíûõ ïðåâðàùåíèé íèçêèìè ýíåðãèÿìè, è, êî-
ãäà ýòè ïðåâðàùåíèÿ äîïóñêàþòñÿ, îíè ïðåäñêàçûâàþòñÿ ñ èñïóñêàíèåì
âðåäíûõ íåéòðîíîâ. Ïî ñóùåñòâó, îòñóòñòâèå èñïóñêàíèÿ íåéòðîíîâ, â
àêàäåìè÷åñêèõ êðóãàõ, â îáùåì ïðèíèìàåòñÿ êàê "î÷åâèäíîñòü" îòñóò-
ñòâèÿ ñàìèõ ÿäåðíûõ ïðåâðàùåíèé.

Ñëåäóåò ïîä÷åðêíóòü, ÷òî ýòà òî÷êà çðåíèÿ íå ÿâëÿåòñÿ ÷åì-ëèáî
áîëüøèì, ÷åì ïåðñîíàëüíûì ìíåíèåì îòäåëüíûõ ó÷åíûõ, ñäåëàâøèõ ñòàâ-
êó íà êâàíòîâóþ ìåõàíèêó, è àáñîëþòíî íå ñîîòâåòñòâóåò ôèçè÷åñêîé
èñòèíå.

Ýêñïåðèìåíòàëüíîå ïîäòâåðæäåíèå ñòèìóëÿöèè ÿäåðíûõ ïðåâðàùå-
íèé íèçêèìè ýíåðãèÿìè áåç èñïóñêàíèÿ íåéòðîíîâ, ñëåäîâàòåëüíî, áûëî
áû ïðÿìûì ýêñïåðèìåíòàëüíûì ïîâîäîì äëÿ ëèêâèäàöèè îêîí÷àòåëüíî-
ãî õàðàêòåðà êâàíòîâîé ìåõàíèêè â ïîëüçó ïîêðûâàþùåé òåîðèè.

Â âèäó âûøåñêàçàííîãî, îðãàíèçîâàííûå èíòåðåñû â àêàäåìè÷åñêîé
ÿäåðíîé ôèçèêå íàõîäÿòñÿ â ñèëüíîé îïïîçèöèè íàó÷íûì èññëåäîâàíè-
ÿì â ýòîé îáëàñòè. Æèâîé èëëþñòðàöèåé ìîæåò ñëóæèòü ïóáëè÷íîå âû-
ñòóïëåíèå ôèçèêîâ-ÿäåðùèêîâ ïðîòèâ îáúÿâëåíèÿ Ôëåéøìàíîì è Ïîí-
ñîì äåñÿòèëåòèå íàçàä î âîçìîæíîì ñóùåñòâîâàíèè "õîëîäíîãî ÿäåðíîãî
ñèíòåçà". Êàê ðåçóëüòàò ýòîé ïóáëè÷íîé îïïîçèöèè, èññëåäîâàíèÿ ïî "õî-
ëîäíîìó ÿäåðíîìó ñèíòåçó" äî ñèõ ïîð ðàññìàòðèâàþòñÿ êàê "îáìàí" ñî
ñòîðîíû áóëüâàðíîé ïðåññû è äðóãèõ íå èíôîðìèðîâàííûõ èñòî÷íèêîâ.

Â äåéñòâèòåëüíîñòè, ìîæíî íàïîìíèòü, ÷òî èññëåäîâàíèÿ ïî "õîëîä-
íîìó ÿäåðíîìó ñèíòåçó" èìåëè ÷àñòíîå ôèíàíñèðîâàíèå, â òî âðåìÿ êàê
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èññëåäîâàíèÿ ïðåäïî÷èòàåìûå ôèçèêàìè-ÿäåðùèêàìè îòíîñÿòñÿ ê "òåð-
ìîÿäåðíîìó ñèíòåçó", êîòîðûé ôèíàíñèðîâàëñÿ è ïðîäîëæàåò ôèíàíñè-
ðîâàòüñÿ çíà÷èòåëüíûìè ñóììàìè èç ãîñóäàðñòâåííûõ èñòî÷íèêîâ. Êðî-
ìå òîãî, âîçìîæíîñòü "õîëîäíîãî ÿäåðíîãî ñèíòåçà" ðàññìàòðèâàåòñÿ â
ýòîé ðàáîòå êàê îòêðûòàÿ, åùå íåäîñòàòî÷íî ðàçðàáîòàííàÿ íàó÷íàÿ ïðî-
áëåìà, â òî âðåìÿ êàê ïðàêòè÷åñêàÿ íåâîçìîæíîñòü èñïîëüçîâàíèÿ "òåð-
ìîÿäåðíîãî ñèíòåçà" áûëà ïîëíîñòüþ äîêàçàíà åùå äåñÿòèëåòèå íàçàä.
Âñå ýòè ïðîáëåìû íàó÷íîé îòâåòñòâåííîñòè òàê è îñòàëèñü íåðåøåííûìè.

Àäðîííàÿ ìåõàíèêà è èçîñïåöèàëüíàÿ òåîðèÿ îòíîñèòåëüíîñòè ïðåä-
ñêàçûâàþò ìíîæåñòâî íîâûõ ÷èñòûõ ôîðì ïåðâè÷íîãî òîïëèâà Êëàññà II,
âñå ñ âîçìîæíîñòüþ ýêñïåðèìåíòàëüíîé ïðîâåðêè è ïðîìûøëåííîãî ïðè-
ìåíåíèÿ, íåêîòîðûå èç íèõ îïèñàíû â ðàáîòå [5] (ñì. ñëåäóþùèå ôèãóðû).

Íåîáõîäèìûì óñëîâèåì ýòèõ ïðåäñêàçàíèé ÿâëÿåòñÿ íîâàÿ ñòðóêòóð-
íàÿ ìîäåëü ÿäåð, êîòîðàÿ ñâîäèòñÿ àäðîííîé ìåõàíèêîé ê òîëüêî ïðî-
òîíàì è ýëåêòðîíàì, õîòÿ è â îáîáùåííûõ ñîñòîÿíèÿõ, íàçûâàåìûõ èçî-
ïðîòîíàìè è èçîýëåêòðîíàìè, â òî æå âðåìÿ âîñïðîèçâîäÿùàÿ îáû÷íûå
ÿäåðíûå ñòðóêòóðû â òåðìèíàõ ïðîòîíîâ è íåéòðîíîâ êàê ïåðâîå ïðè-
áëèæåíèå.

Ýòè íîâûå ÿäåðíûå ìîäåëè ÿâëÿþòñÿ î÷åâèäíûì ñëåäñòâèåì ñòðóê-
òóðíîé ìîäåëè íåéòðîíà êàê àäðîííîãî ñâÿçàííîãî ñîñòîÿíèÿ ïðîòîíà è
ýëåêòðîíà, êàê èçíà÷àëüíî áûëî ïðåäëîæåíî Ðåçåðôîðäîì (Ðèñ. 1.18).
Êàê ðåçóëüòàò, íîâûå ÷èñòûå ýíåðãèè Êëàññîâ I è II ãëóáîêî âçàèìîñâÿ-
çàíû, äî òàêîé ñòåïåíè, ÷òî ýêñïåðèìåíòàëüíîå ïîäòâåðæäåíèå îäíîãî èç
íèõ, ÿâëÿåòñÿ ïðÿìûì ýêñïåðèìåíòàëüíûì ïîäòâåðæäåíèåì äðóãîãî.

Àäðîííîé ìåõàíèêîé ïðåäñêàçûâàþòñÿ òðè òèïà íîâûõ ÷èñòûõ ýíåð-
ãèé Êëàññà II. Îíè ìîãóò áûòü âñå êîíöåïòóàëüíî èäåíòèôèöèðîâàíû
âíèìàòåëüíûì èññëåäîâàíèåì è, ñàìîå ãëàâíîå, äîïóùåíèåì ôèçè÷åñêîé
ðåàëüíîñòüþ.

Ïåðâûé òèï ìîæåò áûòü èäåíòèôèöèðîâàí íàïîìèíàíèåì, ÷òî íåé-
òðîí ñèíòåçèðóåòñÿ â ïðèðîäå èç ïðîòîíîâ è ýëåêòðîíîâ â ÿäðàõ çâåçä.
Âîçðàæåíèÿ ïðîòèâ ýòîãî ýôôåêòà, òàêèå êàê òðåáîâàíèå äëÿ ýòîãî ñèí-
òåçà î÷åíü âûñîêèõ äàâëåíèé è òåìïåðàòóð â ÿäðàõ çâåçä, îòìåòàþò-
ñÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûì ÿâëåíèåì ýëåêòðîííîãî çàõâàòà ( ), à èìåííî,
ñïîíòàííûì çàõâàòîì ýëåêòðîíîâ îïðåäåëåííûìè ÿäðàìè ïðè îáû÷íûõ
çåìíûõ óñëîâèÿõ. Äåéñòâèòåëüíî, ïîäðàçóìåâàåò ñèíòåç íåéòðîíîâ èç
ïðîòîíîâ è ýëåêòðîíîâ, ïðèâîäÿùèé ê íèçêîýíåðãåòè÷åñêîìó ÿäåðíîìó
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ïðåâðàùåíèþ òèïà

N(A,Z)+ e− → N(A,Z−1)+ν . (7.16)

Ïîìíÿ, ÷òî âûøåóêàçàííûé ïðîèñõîäèò ñïîíòàííî, àäðîííàÿ ìåõà-
íèêà ïîçâîëÿåò êîëè÷åñòâåííóþ èäåíòèôèêàöèþ ôèçè÷åñêèõ çàêîíîâ è
óñëîâèé, ïðè êîòîðûõ ïðåâðàùåíèÿ (7.16) ìîãóò áûòü ñòèìóëèðîâàíû
ñ îñâîáîæäåíèåì ýíåðãèè (òî åñòü, ìàññà N(A,Z − 1) ìåíüøå, ÷åì ìàñ-
ñà N(Z,A)) ïóòåì âûäåëåíèÿ òåïëà, áåç êàêîãî-ëèáî èçëó÷åíèÿ (òî åñòü,
N(A,Z−1) ÿâëÿåòñÿ ñòàáèëüíûì) [5],

N(A,Z)+ e− + → N(A,Z−1)+ òåïëî áåç èçëó÷åíèé. (7.17)

Ýòè óñëîâèÿ ìíîãî÷èñëåííû è íå ìîãóò áûòü òåõíè÷åñêè ðàññìîòðå-
íû çäåñü (ñì. [5]). Ìû ïðîñòî çàìåòèì, ÷òî ïðåâðàùåíèÿ (7.16) òðåáóþò
ñèíãëåòíûõ ñîåäèíåíèé, ýëåêòðîí äîëæåí îáëàäàòü ýíåðãèåé îêîëî ïî-
ðîãà ñèíòåçà íåéòðîíà (0.80 ÌýÂ), è ïðåâðàùåíèå òðåáóåò "ñïóñêîâîãî
ìåõàíèçìà" ( ), êàê è â ñëó÷àå â èçîõèìèè (Ãëàâà 4).

Âòîðàÿ ãðóïïà íîâûõ ÷èñòûõ ýíåðãèé Êëàññà II ìîæåò áûòü âûâåäåíà
íàáëþäåíèåì è ïðåäïîëîæåíèåì, ÷òî Çåìëÿ äîëæíà áûëà äîñòèãíóòü
ñîñòîÿíèÿ ñ ïîëíîñòüþ çàìîðîæåííûì ÿäðîì ìèëëèàðäû ëåò íàçàä, êàê
äîêàçàíî èñïîëüçîâàíèåì çàêîíîâ ñîõðàíåíèÿ äëÿ äèññèïàöèè òåïëà. Òîò
ôàêò, ÷òî çåìíîå ÿäðî, âìåñòî ýòîãî, òàêîå æå ãîðÿ÷åå, êàê è ìèëëèàðäû
ëåò íàçàä, óñòàíàâëèâàåò ñóùåñòâîâàíèå âíóòðåííèõ èñòî÷íèêîâ òåïëà,
êîòîðûìè ìîãóò ÿâëÿòüñÿ òîëüêî ÿäåðíûå ïðåâðàùåíèÿ. Ýòî çàêëþ÷åíèå
íåçàâèñèìî ïîäòâåðæäàåòñÿ òåì èçâåñòíûì ãåîôèçè÷åñêèì ôàêòîì, ÷òî
Çåìëÿ ðàñøèðÿåòñÿ.

Íàáëþäåíèå è èçó÷åíèå ãåîìåòðèè çåìíîãî ÿäðà ïîçâîëèò òîãäà èäåí-
òèôèêàöèþ ñïåöèôè÷åñêè íîâûõ ýíåðãèé Êëàññà II (ïàòåíò çàÿâëåí).
Äåéñòâèòåëüíî, â çåìíîì ÿäðå ëîêàëüíî âîçíèêàåò ñèëüíîå ìàãíèòíîå
ïîëå, êîòîðîå ïîäðàçóìåâàåò âûðàâíèâàíèå ÿäåðíûõ ñïèíîâ, êîòîðîå, â
îïðåäåëåííûõ ñëó÷àÿõ, íåîáõîäèìî äëÿ ñîáëþäåíèÿ çàêîíà ñîõðàíåíèÿ
ñïèíà. Äîïîëíèòåëüíûå íàáëþäåíèÿ, ïîäòâåðæäåííûå àäðîííîé ìåõàíè-
êîé, óñòàíàâëèâàþò, ÷òî ÿäåðíûå ïðåâðàùåíèÿ, îòâåòñòâåííûå çà âûäå-
ëåíèå òåïëà â íåäðàõ Çåìëè, ìîãóò áûòü âîñïðîèçâåäåíû â íàøèõ àòìî-
ñôåðíûõ óñëîâèÿõ, òàê êàê, â ïðîòèâîïîëîæíîñòü îáùåïðèíÿòîìó ìíå-
íèþ, îíè ïðîèñõîäÿò òîëüêî ïðè íàëè÷èè ïîðîãîâîé ýíåðãèè, êîòîðàÿ
âàðüèðóåòñÿ îò ñëó÷àÿ ê ñëó÷àþ.
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Òðåòüÿ ãðóïïà íîâûõ ÷èñòûõ ýíåðãèé Êëàññà II ìîæåò áûòü èäåíòè-
ôèöèðîâàíà òåì çàìå÷àíèåì, ÷òî õèìè÷åñêèé àíàëèç ïóçûðüêîâ âîçäóõà,
ñîõðàíèâøèõñÿ â ÿíòàðå, ïîêàçûâàåò, ÷òî çåìíàÿ àòìîñôåðà, ñòî ìèëëè-
îíîâ ëåò íàçàä, ñîäåðæàëà îêîëî 40% àçîòà.

Ýòîò ôàêò óñòàíàâëèâàåò ñóùåñòâîâàíèå, î÷åâèäíî, ìåäëåííîãî åñòå-
ñòâåííîãî ïðîöåññà, êîòîðûé ïîñëóæèë ïðè÷èíîé óäâîåíèÿ êîëè÷åñòâà
àçîòà â íàøåé àòìîñôåðå çà ïîñëåäíèå 100 ìèëëèîíîâ ëåò.

Ãåîëîãè÷åñêîå ïðîèñõîæäåíèå ýòîãî ïðîöåññà èñêëþ÷àåòñÿ, òàê êàê
âóëêàíè÷åñêàÿ àêòèâíîñòü, êàê èçâåñòíî, íå ïðîèçâîäèò àçîòà â äîñòà-
òî÷íûõ äëÿ ýòîãî êîëè÷åñòâàõ. Àñòðîôèçè÷åñêîå ïðîèñõîæäåíèå ýòîãî
ïðîöåññà òàêæå èñêëþ÷àåòñÿ ïî ìíîæåñòâó ïðè÷èí, òàêèõ êàê ìåäëåííî
âîçðàñòàþùàÿ ïðèðîäà îáìåíà ïî ñðàâíåíèþ ñ îãðîìíûì ïåðèîäîì âðå-
ìåíè, â òå÷åíèè êîòîðîãî ñîõðàíÿåòñÿ íà îäíîì óðîâíå ÷àñòîòà ñòîëêíî-
âåíèé íàøåé ïëàíåòû ñ êîìåòàìè è äðóãèìè òåëàìè.

Ñëåäîâàòåëüíî, íàèáîëåå âåðîÿòíûì, ïîýòîìó íàèáîëåå âíóøàþùèì
äîâåðèå, ïðîèñõîæäåíèåì âîçðàñòàíèÿ àçîòà â íàøåé àòìîñôåðå ÿâëÿåò-
ñÿ òî, ÷òî àçîò ñèíòåçèðóåòñÿ â íåé èç äðóãèõ åñòåñòâåííûõ ýëåìåíòîâ,
ïîñðåäñòâîì íèçêîýíåðãåòè÷åñêîãî ïðîöåññà áåç èçëó÷åíèÿ ðàäèàöèè, òî
åñòü, èìåííî ïîñðåäñòâîì ïðîöåññà çàïðåùåííîãî êâàíòîâîé ìåõàíèêîé,
íî ðàçðåøåííîãî ïîêðûâàþùåé àäðîííîé ìåõàíèêîé.

Ðàññìîòðåíèå âñåõ âîçìîæíûõ ïðèðîäíûõ ÿâëåíèé ïðèâîäèò ê âûâî-
äó, ÷òî çà ñèíòåç àçîòà íà Çåìëå îòâåòñòâåííà ìîëíèÿ. Ñèíòåç äîëæåí,
î÷åâèäíî, ïðîèçâîäèòñÿ èç åñòåñòâåííûõ ýëåìåíòîâ èìåþùèõñÿ íà Çåìëå.
Íàèáîëåå âåðîÿòíûìè êàíäèäàòàìè ÿâëÿþòñÿ óãëåðîä (ñîäåðæàùèéñÿ âî
âñåõ æèâûõ îðãàíèçìàõ) è äåéòðîí (ñîäåðæàùèéñÿ â îáû÷íîé âîäå, õîòÿ
è â ìàëûõ êîëè÷åñòâàõ), ïîçâîëÿþùèå ñòèìóëèðîâàííûé ñèíòåç àçîòà,
ïðåäñêàçàííûé àäðîííîé ìåõàíèêîé [5],

+ 1H
2 + 6C

12 → 7N
14 + òåïëîòà (heat), (7.18)

ãäå ñïóñêîâûì ìåõàíèçìîì ÿâëÿåòñÿ, â ýòîì ñëó÷àå, ìîëíèÿ è ñî-
ïóòñòâóþùèå ÿâëåíèÿ (ñèëüíûå ìàãíèòíûå ïîëÿ, ïîñëåäóþùåå âûðàâ-
íèâàíèå ÿäåð è äðóãèå ÿâëåíèÿ). Íèçêàÿ èíòåíñèâíîñòü ñèíòåçà èíòåð-
ïðåòèðóåòñÿ òîãäà, ÷åðåç íèçêóþ êîíöåíòðàöèþ òÿæåëîé âîäû â íàøåé
àòìîñôåðå.

Îïÿòü-òàêè, ñëåäóåò ïîä÷åðêíóòü, ÷òî ñèíòåç (7.18) ïîëíîñòüþ çàïðå-
ùåí êâàíòîâîé ìåõàíèêîé, íàïðèìåð ïîòîìó, ÷òî îíà íå äîïóñêàåò ñîâ-
ìåñòíîãî èñïóñêàíèÿ íåéòðîíîâ. Íàïðîòèâ, ñèíòåç (7.18) ïðåäñêàçûâàåò-
ñÿ è êîëè÷åñòâåííî òðàêòóåòñÿ àäðîííîé ìåõàíèêîé. Êàê ýòî íè ñòðàííî,
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âòîðè÷íîå èñïóñêàíèå íåéòðîíîâ (èëè ëþáîãî äðóãîãî èçëó÷åíèÿ) çàïðå-
ùàëî áû ñèíòåç (7.18) â êîíòåêñòå àäðîííîé ìåõàíèêè.

Âíîâü, îòñóòñòâèå ñèíòåçà (7.18) ÿâëÿåòñÿ ÷èñòî ïåðñîíàëüíûì ìíå-
íèåì è àáñîëþòíî íå íàó÷íàÿ èñòèíà äëÿ íàñòîÿùåé íàóêè, êîòîðàÿ åäèí-
ñòâåííî ìîæåò áûòü îñíîâàíà íà ýêñïåðèìåíòàõ, â ÷àñòíîñòè, òàêèõ, êî-
òîðûå ìîãëè áû îïðîâåðãíóòü ñóùåñòâóþùèå òåîðèè. Âîçðàæåíèÿ ïðî-
òèâ ïðîâåðêè ñóùåñòâîâàíèÿ ñèíòåçà (7.18) (òàê æå, êàê è íåñêîëüêèõ
äðóãèõ, ïðåäñêàçûâàåìûõ àäðîííîé ìåõàíèêîé [5]), îñíîâàííûå åäèí-
ñòâåííî íà ïåðñîíàëüíûõ ìíåíèÿõ, ÿâëÿþòñÿ íåíàó÷íûìè è íàðóøàþ-
ùèìè èíòåðåñû îáùåñòâà.

Ïîòåíöèàëüíî êàòàñòðîôè÷åñêèå ïðîáëåìû îêðóæàþùåé ñðåäû íà-
øåãî ñîâðåìåííîãî îáùåñòâà òðåáóþò îòìåòàíèÿ ïåðñîíàëüíûõ ìíåíèé
òåì èëè èíûì ïóòåì, è ïðîâåäåíèÿ ñåðüåçíûõ íàó÷íûõ èññëåäîâàíèé,
îñíîâàííûõ íà íåïîñðåäñòâåííûõ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ïîäòâåðæäåíèÿõ
èëè îïðîâåðæåíèÿõ.

Çàìå÷àòåëüíî, ÷òî ñòèìóëèðîâàííîå ÿäåðíîå ïðåâðàùåíèå (7.18) ÿâ-
ëÿåòñÿ îäíèì èç íàèïðîñòåéøèõ èç ïðåäñêàçûâàåìûõ àäðîííîé ìåõàíè-
êîé, òàê êàê ÿäðî óãëåðîäà 6C

12 èìååò íóëåâîé ñïèí, ïîýòîìó èñêëþ÷àåò-
ñÿ íåîáõîäèìîñòü â ñëîæíîì îáîðóäîâàíèè, ïîäõîäÿùåì äëÿ îñóùåñòâëå-
íèÿ ñèíãëåòíûõ ñîåäèíåíèé, êàê ýòî íåîáõîäèìî äëÿ ÿäåð ñî ñïèíîì.

Ìû èìååì ñëåäóþùåå ñîõðàíåíèå ìîìåíòà èìïóëüñà è ÷åòíîñòè äëÿ
ñòèìóëèðîâàííîãî ÿäåðíîãî ïðåâðàùåíèÿ (7.18) (ïîñëå âûáîðà ñïóñêîâî-
ãî ìåõàíèçìà, çäåñü è äàëåå ïîäðàçóìåâàåìîãî):

1+ +0+ → 1+, (7.19)

êîòîðîå âñåãäà âûïîëíÿåòñÿ äëÿ âñåõ âîçìîæíûõ ñïóñêîâûõ ìåõàíèçìîâ
ñî ñïèíîì íîëü. Ðàäè êðàòêîñòè, äëÿ èäåíòèôèêàöèè è ïîäòâåðæäåíèÿ
âñåõ îñòàëüíûõ àäðîííûõ çàêîíîâ è ãåîìåòðèé, ìû îòñûëàåì çàèíòåðå-
ñîâàííîãî ÷èòàòåëÿ ê ðàáîòå [5].

Ýíåðãèÿ, âûäåëÿþùàÿñÿ ïðè ñèíòåçå (7.18), âïå÷àòëÿþùà. Ìàññà ÿäðà
äåéòåðèÿ

MD = 1,876.122 MeV/c2
0. (7.20)

Ìàññà ÿäðà óãëåðîäà

MC = (12.000−6×me −E) à.å.ì.� 11,174.865 MeV/c2
0, (7.21)

â òî âðåìÿ êàê ìàññà ÿäðà àçîòà

MN = 13,040.137 MeV/c2
0. (7.22)
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Ñëåäîâàòåëüíî, ýíåðãèÿ âûäåëÿþùàÿñÿ ïðè ñèíòåçå àçîòà, ïðèõîäÿùàÿñÿ
íà îäíó ðåàêöèþ (7.18), ðàâíà

∆E = (MD +MC)−MN = 14.850 MeV/c2
0. (7.23)

Âñïîìèíàÿ, ÷òî
1 MeV= 1.6021×10−13 Äæîóëü, (7.24)

è ÷òî â îäíîì ìîëå ñîäåðæèòñÿ 6.022×1023 àòîìîâ, ïðåäåëüíî íèçêàÿ
ýôôåêòèâíîñòü îäíîé ðåàêöèè (7.18) íà 1010 ÿäåð â ìèíóòó ïðîèçâîäèò
âåñüìà çíà÷èòåëüíóþ âåëè÷èíó ýíåðãèè

14.8×106 ×1.6×10−19 Äæîóëü)× (6×1023)×
×(106 ðåàêöèé â ìèíóòó íà ìîëü) = 1.42×106 Äæ/ìèí.

(7.25)
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Ðèñ. 7.6: [5] Åùå îäèí ïðèìåð ïðîìûøëåííîãî ïðèìåíåíèÿ àäðîííîé
ìåõàíèêè, íàõîäÿùèéñÿ ñåé÷àñ â ñòàäèè ðàçðàáîòêè â Clean Energy
Technologies, Inc., â Ïàëì Õàðáîð, Ôëîðèäà. Ëèòèåâîå óñèëåíèå ñãîðàíèÿ
(ïàòåíò çàÿâëåí). Àíîìàëüíî âûñîêîå âûäåëåíèå ýíåðãèè ïðè ñãîðàíèè
òîïëèâ îáîãàùåííîãî ëèòèåì õîðîøî èçâåñòíî. Àäðîííàÿ ìåõàíèêà óñòà-
íîâèëà ôèçè÷åñêèå çàêîíû, ãåîìåòðèè è óñëîâèÿ íà ïðåäåëüíûõ ìèêðî-
ñêîïè÷åñêèõ îñíîâàíèÿõ ýòîé òåõíîëîãèè. Â ÷àñòíîñòè, ðåàêöèè âûäåëÿ-
þùèå àíîìàëüíóþ ýíåðãèþ ìîãóò ïðîèñõîäèòü òîëüêî äëÿ ñèíãëåòíûõ
ñîåäèíåíèé (àíòèïàðàëëåëüíûé ñïèí), è äðóãèõ óñëîâèÿõ, ðåàëèçóåìûõ
â íàñòîÿùåå âðåìÿ ñëó÷àéíûì îáðàçîì. Îáúåäèíåíèå, îòìå÷åííîå íà ýòîé
ôèãóðå, çàäóìàíî äëÿ îïòèìèçàöèè óïîìÿíóòûõ óñëîâèé è, ñëåäîâàòåëü-
íî, çíà÷èòåëüíîãî ïîâûøåíèÿ ýíåðãåòè÷åñêîãî âûõîäà.
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Ðèñ. 7.7: [5] Åùå îäíî ïðîìûøëåííîå ïðèìåíåíèå àäðîííîé ìåõàíèêè,
íàõîäÿùååñÿ ñåé÷àñ â ñòàäèè ðàçðàáîòêè â Clean Energies Technologies,
Inc. â Ïàëì Õàðáîð, Ôëîðèäà. Óñèëåíèå âûõîäà ÷èñòîé ýíåðãèè â ýëåê-
òðîõèìè÷åñêèõ ðåàêöèÿõ (ïàòåíò çàÿâëåí). Âûäåëåíèå àíîìàëüíîãî êî-
ëè÷åñòâà òåïëîòû ïðè ýëåêòðîëèòè÷åñêîì ñæàòèè äåéòðîíà â ïàëëàäè-
óìíûõ ýëåêòðîäàõ õîðîøî èçâåñòíî ñ ïåðâîé ïîëîâèíû 20-ãî âåêà, õîòÿ
ýôôåêò, â îáùåì, ìàë. Àäðîííàÿ ìåõàíèêà óñòàíîâèëà ôèçè÷åñêèå çà-
êîíû, ãåîìåòðèè è óñëîâèÿ, ïðè êîòîðûõ âûäåëÿåòñÿ òåïëîòà. Îäíèì
èç íèõ ÿâëÿåòñÿ ñèíãëåòíîå ñîåäèíåíèå ÿäåð ïàëëàäèóìà è äåéòåðèÿ.
Ýòè óñëîâèÿ, â ïðåäñòàâëåííûõ îïûòàõ, ðåàëèçóþòñÿ ñëó÷àéíûì îáðà-
çîì, ïîýòîìó ïðîèçâîäèòñÿ ñîâñåì íåáîëüøîå êîëè÷åñòâî ýíåðãèè. Îáú-
åäèíåíèå, îòìå÷åííîå íà ýòîé ôèãóðå, çàäóìàíî äëÿ ìàêñèìàëüíîé ðåà-
ëèçàöèè ýòèõ óñëîâèé, ïîýòîìó ïðåäñêàçûâàåòñÿ óâåëè÷åíèå âûäåëåíèÿ
òåïëîòû, ïðîïîðöèîíàëüíî ýôôåêòèâíîñòè îáîðóäîâàíèÿ.
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Ðèñ. 7.8: [5] Åùå îäíà íîâàÿ ÷èñòàÿ ýíåðãèÿ Êëàññà II, íàõîäÿùàÿñÿ â
ñòàäèè ðàçðàáîòêè Clean Energies Technologies, Inc. â Ïàëì Õàðáîð, Ôëî-
ðèäà. Îíà èìååò ñâîå ïðîèñõîæäåíèå èç èçó÷åíèÿ ìîëíèè è ãðîìà, è íà-
çâàíà Àäðîííûì Àçîòíûì ðåàêòîðîì (ïàòåíò çàÿâëåí). Ïðåäñòàâëåííîå
çäåñü îáúåäèíåíèå çàäóìàíî äëÿ ñóùåñòâåííîé îïòèìèçàöèè ãåîìåòðèè è
ôèçè÷åñêèõ çàêîíîâ ýòîãî ÿâëåíèÿ, â ñîîòâåòñòâèè ñî ñòèìóëèðîâàííûì
ÿäåðíûì ïðåâðàùåíèåì (7.18), êàê îïèñàíî â òåêñòå, äîëæíîé ïðèâîäèòü
ê ïðîèçâîäñòâó îãðîìíîãî êîëè÷åñòâà òåïëîòû (7.25), êîòîðàÿ ÿâëÿåòñÿ
÷èñòîé, â òîì ñìûñëå, ÷òî íå èñïóñêàåòñÿ âðåäíûõ èçëó÷åíèé è íå îñòà-
åòñÿ âðåäíûõ îòõîäîâ.

Çàìåòèì, ÷òî ìãíîâåííîå íàëè÷èå òàêîãî áîëüøîãî êîëè÷åñòâà ýíåð-
ãèè îáåñïå÷èâàåò åäèíñòâåííî èçâåñòíîå, íàó÷íîå îáúÿñíåíèå ãðîìà. Âñå
èññëåäîâàíèÿ, îò íà÷àëà ôèçèêè, ïî ïðîèñõîæäåíèþ ãðîìà íå ÿâëÿëèñü
íàó÷íûìè, òî åñòü, ÷èñëåííûìè, èíòåðïðåòèðóåìûìè èñõîäÿ èç âåëè÷è-
íû íåîáõîäèìîé ýíåðãèè è åå ìãíîâåííîãî õàðàêòåðà. Âñå "òðàäèöèîí-
íûå" èíòåðïðåòàöèè ãðîìà, ïûòàþùèåñÿ ñîõðàíèòü ñòàðûå äîêòðèíû, òà-
êèå êàê îáû÷íûå õèìè÷åñêèå ðåàêöèè, ìîãóò áûòü ëåãêî èñêëþ÷åíû íà
÷èñëåííîé îñíîâå, èç-çà îãðîìíîé íåäîñòàòî÷íîñòè ïðîèçâîäñòâà íåîáõî-
äèìîãî áîëüøîãî êîëè÷åñòâà ýíåðãèè â ÷ðåçâû÷àéíî ìàëîì îáúåìå è â
òå÷åíèè ïðîõîæäåíèÿ ìîëíèè.

Ïðåäïîëàãàåòñÿ, ÷òî ìîëíèÿ ÿâëÿåòñÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûì ïîäòâåð-
æäåíèåì ñóùåñòâîâàíèÿ ñòèìóëèðîâàííûõ íèçêîé ýíåðãèåé ÿäåðíûõ ïðå-
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âðàùåíèé áåç âûäåëåíèÿ âðåäíûõ èçëó÷åíèé.

Â çàêëþ÷åíèå, ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî àäðîííàÿ ìåõàíèêà îáåñïå÷è-
âàåò åäèíñòâåííî èçâåñòíîå èíâàðèàíòíîå âîñïðîèçâåäåíèå âñåõ îñòàëü-
íûõ íèçêîýíåðãåòè÷åñêèõ ÿäåðíûõ ïðåâðàùåíèé, ïðåäñêàçûâàåìûõ ÷å-
ðåç íåóíèòàðíûå ýôôåêòû.

3) Íîâûå ÷èñòûå ýíåðãèè Êëàññà III, èìåþùèå ìåñòî íà ìî-
ëåêóëÿðíîì óðîâíå ñ âêëàäàìè ýíåðãèé Êëàññîâ I è II.

Àäðîííûå ðåàêòîðû Êëàññà I ïðåäíàçíà÷åíû äëÿ ïîëó÷åíèÿ ýíåðãèè
èç àäðîíîâ, íàïðèìåð, ÷åðåç ñòèìóëèðîâàííûé ðàñïàä íåéòðîíà äî áîëåå
ëåãêîãî ïðîòîíà è ïîñëåäóþùåå èñïîëüçîâàíèå ýíåðãåòè÷åñêîé ðàçíèöû.

Àäðîííûå ðåàêòîðû Êëàññà II ïðåäíàçíà÷åíû äëÿ ïîëó÷åíèÿ ýíåðãèè
èç ÿäåð, íàïðèìåð, ÷åðåç ñòèìóëèðîâàííîå ïðåâðàùåíèå íåêîòîðûõ ÿäåð
â äðóãèå, ìåíüøåé ìàññû, ñ ïîñëåäóþùèì èñïîëüçîâàíèåì ýíåðãåòè÷å-
ñêîé ðàçíèöû.

Àäðîííûå ðåàêòîðû Êëàññà III ïðåäíàçíà÷åíû äëÿ ïîëó÷åíèÿ ýíåð-
ãèè èç ìîëåêóë, íàïðèìåð, ÷åðåç ñòèìóëèðîâàííûé ïåðåõîä îò äàííûõ
ìîëåêóë ê ñòðóêòóðàì ñ áîëåå íèçêîé ýíåðãèåé, ñ ïîñëåäóþùèì èñïîëü-
çîâàíèåì ýíåðãåòè÷åñêîé ðàçíèöû.

Â êà÷åñòâå ïðèìåðà íîâûõ ÷èñòûõ ýíåðãèé òðåòüåãî êëàññà, ïðåäñêà-
çûâàåìûõ àäðîííîé ìåõàíèêîé, ìîæíî ïðèâåñòè àäðîííûå ðåàêòîðû ìî-
ëåêóëÿðíîãî òèïà, íàçûâàåìûå òàêæå PlasmaArcFlowTM ðåàêòîðû, â íà-
ñòîÿùåå âðåìÿ ïðîìûøëåííî ïðîèçâîäÿùèåñÿ è ïðîäàâàåìûå, êîòîðûå
îïèñàíû â ïîñëåäóþùèõ Ðàçäåëàõ.

Àäðîííûå ðåàêòîðû Êëàññîâ I, II è III îñíîâàíû íà ïðèíöèïå ñòèìóëè-
ðîâàííîãî ðàñïàäà ðàññìàòðèâàåìûõ ñâÿçàííûõ ñîñòîÿíèé ÷åðåç ýôôåêò
ðåçîíàíñà, äåéñòâóþùèé íà íåïîòåíöèàëüíûå êîìïîíåíòû ñâÿçûâàþùèõ
ñèë, íàëè÷èå ýòîãî ýôôåêòà ñîñòàâëÿåò ãëàâíóþ íîâèçíó ïîäõîäà ïî îò-
íîøåíèþ ê óæå ñóùåñòâóþùèì êâàíòîâûì ðàçðàáîòêàì.

Äðóãèìè ñëîâàìè, îñíîâíûå ôèçè÷åñêèå ïðèíöèïû, ëåæàùèå â îñíîâå
íîâûõ ýíåðãèé Êëàññîâ I, II è III, òå æå ñàìûå. Ýòî ñóùåñòâåííûì îá-
ðàçîì ïîäðàçóìåâàåò, ÷òî ïîäòâåðæäåíèå íîâîé ýíåðãèè îäíîãî äàííîãî
êëàññà ïîääåðæèâàåò ñóùåñòâîâàíèå îñòàâøèõñÿ äâóõ òèïîâ ýíåðãèé.
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7.8 Èñïîëüçîâàíèå PlasmaArcFlow ðåàêòîðà

äëÿ ïåðåðàáîòêè æèäêèõ îòõîäîâ â ìàã-

íåãàç

Àäðîííûå ðåàêòîðû ìîëåêóëÿðíîãî òèïà (Êëàññà III), èçâåñòíûå òàê
æå êàê
PlasmaArcFlowTM ðåàêòîðû (çàùèùåíî ïàòåíòîì ñ äîïîëíèòåëüíîé ìåæ-
äóíàðîäíîé ïàòåíòíîé çàÿâêîé), âïåðâûå áûëè ïîñòðîåíû Ñàíòèëëè â
1998 ã. â Toups Technology Licensing, Inc., êîðïîðàöèè â Ëàðãî, Ôëîðèäà,
ïîä ïðåçèäåíòñòâîì Ëåîíà Òîóïñà. Ïðîìûøëåííîé ðàçðàáîòêîé ðåàêòî-
ðîâ çàíèìàþòñÿ òåïåðü â EarthFirst Technologies, Inc. (íîâîå íàçâàíèå
Toups Technology Licensing, Inc.) ïîä ïðåçèäåíòñòâîì Äæîíà Ñòàíòî-
íà, ñ ïîìîùüþ òðåõ äî÷åðíèõ êîìïàíèé, USMagnegas, EuroMagnegas è
AsiaMagnegas. Ïîñëåäíèå êîìïàíèè èìåþò ýêñêëþçèâíûå ïðàâà íà íî-
âûå òåõíîëîãèè â ñîîòâåòñòâóþùèõ ãåîãðàôè÷åñêèõ ðåãèîíàõ [8].

PlasmaArcFlow ðåàêòîðû èñïîëüçóþò âíóòðèæèäêîñòíóþ ýëåêòðè÷å-
ñêóþ äóãó, ïîñòîÿííîãî òîêà, äëÿ äîñòèæåíèÿ ïîëíîãî ðàçëîæåíèÿ íåðà-
äèîàêòèâíûõ æèäêèõ îòõîäîâ íà ÷èñòî ñæèãàåìûé ãîðþ÷èé ãàç, íàçûâà-
åìûé ìàãíåãàçîìT M, òåïëîòó, îòâîäèìóþ ñ ïîìîùüþ òåïëîîáìåííèêîâ,
è òâåðäûå îñàäêè. Ðåàêòîðû èäåàëüíî ïîäõîäÿò äëÿ ïåðåðàáîòêè àíòè-
ôðèçíûõ îòõîäîâ, íåôòÿíûõ, ñòî÷íûõ âîä è äðóãèõ çàãðÿçíåííûõ æèä-
êîñòåé, õîòÿ îíè ìîãóò ðàáîòàòü òàêæå íà îáû÷íîé ïðåñíîé èëè ìîðñêîé
âîäå. Îäíàêî, ëó÷øåé æèäêîñòüþ äëÿ ýòèõ àäðîííûõ ðåàêòîðîâ ÿâëÿåò-
ñÿ ñûðàÿ íåôòü, êîòîðàÿ ïåðåðàáàòûâàåòñÿ â ãîðþ÷èé ãàç, áîëåå ÷èñòûé
÷åì áåíçèí è áîëåå äåøåâûé, ïî ñðàâíåíèþ ñî ñòîèìîñòüþ î÷èñòêè íåôòè
(ñì. íèæå).

Íîâàÿ PlasmaArcFlow òåõíîëîãèÿ ñóùåñòâåííûì îáðàçîì îñíîâàíà íà
ïðîõîæäåíèè æèäêîñòåé ÷åðåç îáëàñòü ïîãðóæåííîé ýëåêòðè÷åñêîé äóãè
ïîñòîÿííîãî òîêà, ïîëó÷åííîé ñ èñïîëüçîâàíèåì, ïî êðàéíåé ìåðå, îäíî-
ãî óãëåðîäíîãî ýëåêòðîäà (ñì. Ðèñ. 7.9). Ýëåêòðè÷åñêàÿ äóãà ðàçëàãàåò
ìîëåêóëû æèäêîñòè è óãëåðîäíîãî ýëåêòðîäà â ïëàçìó ïðè òåìïåðàòóðå
îêîëî 3500o K, êîòîðàÿ ñîñòîèò â îñíîâíîì èç, ïî áîëüøåé ÷àñòè, èîíè-
çèðîâàííûõ àòîìîâ H, O è C. Îñòàëüíûå, òâåðäûå ñóáñòàíöèè, îáû÷íî
âûïàäàþò â îñàäîê íà äíî ðåàêòîðà, ãäå îíè ïåðèîäè÷åñêè ñîáèðàþòñÿ.
Ñîãëàñíî òåõíîëîãèè, ïëàçìà íåìåäëåííî óäàëÿåòñÿ èç îáëàñòè ýëåêòðè-
÷åñêîé äóãè è çàòåì êîíòðîëèðóåòñÿ ðåêîìáèíàöèÿ H, O è C â ìàãíåãàç,
êîòîðûé ïóçûðüêàìè ïîäíèìàåòñÿ íà ïîâåðõíîñòü, ãäå ñîáèðàåòñÿ òåì
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Ðèñ. 7.9: [8] Ñõåìàòè÷åñêèé âèä àäðîííîãî ðåàêòîðà Ñàíòèëëè. Ýòà ôèãó-
ðà ñîäåðæèò ñõåìàòè÷åñêèé âèä: èñòî÷íèêà ïîñòîÿííîãî òîêà; ìåòàëëè÷å-
ñêîãî ðåçåðâóàðà, çàïîëíåííîãî æèäêîñòüþ ïðåäíàçíà÷åííîé äëÿ ïåðåðà-
áîòêè; ïîãðóæåííûõ ýëåêòðîäîâ; ïîòîêà æèäêîñòè ñêâîçü ýëåêòðè÷åñêóþ
äóãó; âûõîä ïóçûðüêîâ ãîðþ÷åãî ãàçà íà ïîâåðõíîñòü, ãäå îí ñêàïëèâà-
åòñÿ. Òåïëî ïðèîáðåòàåìîå æèäêîñòüþ óòèëèçèðóåòñÿ ÷åðåç òåïëîîáìåí-
íèêè, íå ïîêàçàííûå íà ýòîé ôèãóðå.

èëè èíûì ñïîñîáîì.
Èçâåñòíîå ñðîäñòâî C è O ïîçâîëÿåò çàáðàòü êèñëîðîä èç ïëàçìû,

ñ îáðàçîâàíèåì ãîðþ÷åãî CO. Â ñâîþ î÷åðåäü, èçúÿòèå CO èç ïëàçìû
íåìåäëåííî ïðèâîäèò ê ïðåäîòâðàùåíèþ åãî îêèñëåíèÿ äî CO2, ïîýòîìó
ñîäåðæàíèå CO2 â ãàçå ñâîäèòñÿ ê íåçíà÷èòåëüíîìó êîëè÷åñòâó. Âîäîðîä
ðåêîìáèíèðóåò â H2 è äðóãèå ñîåäèíåíèÿ (ñì. ñëåäóþùóþ Ãëàâó).

Äëÿ ñðàâíåíèÿ, ñëåäóåò íàïîìíèòü, ÷òî äðóãèå ìåòîäû, îñíîâàííûå
íà ïîäâîäíîé ýëåêòðè÷åñêîé äóãå, èìåþò ñòàöèîíàðíûé õàðàêòåð ïëàç-
ìû, ÷òî ïîäðàçóìåâàåò ñîçäàíèå CO2 â áîëüøîì ïðîöåíòíîì ñîîòíîøå-
íèè, ïðèâîäÿùåå ê âûáðîñó áîëüøåãî êîëè÷åñòâà CO2, ÷åì ýòî èìååò
ìåñòî ïðè èñïîëüçîâàíèè áåíçèíà èëè ïðèðîäíîãî ãàçà. Òî åñòü, ïîëó÷à-
åìîå òàêèì îáðàçîì òîïëèâî íåïðèåìëåìî äëÿ îêðóæàþùåé ñðåäû.

Íàïîìíèì, ÷òî ïåðâè÷íûì èñòî÷íèêîì ñèëüíîãî íàãðåâà ñîçäàâàå-
ìîãî ïîäâîäíîé ýëåêòðè÷åñêîé äóãîé ÿâëÿåòñÿ ðåêîìáèíàöèÿ H è O â
H2O, ñëåäóþùàÿ çà èõ ðàçäåëåíèåì. Ýòà ðåêîìáèíàöèÿ ÿâëÿåòñÿ ïðè÷è-
íîé íèçêîé ýôôåêòèâíîñòè ïîäâîäíîé ýëåêòðè÷åñêîé äóãè è, êàê ñëåä-
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ñòâèå, îòñóòñòâèå ïðîìûøëåííîãî ïðèìåíåíèÿ äî íåäàâíåãî âðåìåíè.
Íàïðîòèâ, â PlasmaArcFlow ðåàêòîðå H è O óäàëÿþòñÿ èç îáëàñòè

äóãè íåìåäëåííî ïîñëå èõ îáðàçîâàíèÿ, ÷åì ïðåäîòâðàùàåòñÿ èõ ðåêîì-
áèíàöèÿ â H2O, ñ âûòåêàþùèì äðàìàòè÷åñêèì ïîâûøåíèåì ýôôåêòèâ-
íîñòè, òî åñòü, îáúåìîì ãîðþ÷åãî ãàçà ïðîèçâîäèìîãî íà êÂò·÷.

Ðèñ. 7.10: [8] Èçîáðàæåíèå PlasmaArcFlowTM ðåàêòîðà ñ èñòî÷íèêîì ïî-
ñòîÿííîãî òîêà ìîùíîñòüþ 75 êÂò, êîòîðûé ïðîèçâîäèò îêîëî 1000 êóá.
ôóòîâ ìàãíåãàçà â ÷àñ, îáëàäàþùåãî îêîëî 870 BTU íà êóá. ôóò, ïëþñ
îêîëî 500000 BTU òåïëà â ÷àñ.

Âàæíåéøåé ÷åðòîé PlasmaArcFlow ðåàêòîðîâ ÿâëÿåòñÿ òî, ÷òî îíè
èìåþò áîëüøóþ ýôôåêòèâíîñòü, ïîýòîìó ïîçâîëÿåòñÿ ïðîèçâîäñòâî ãî-
ðþ÷åãî ãàçà ïî öåíå êîíêóðåíòîñïîñîáíîé ñ öåíàìè ïðèðîäíûõ òîïëèâ,
êîíå÷íî, ïðè ðàññìîòðåíèè ñðàâíèòåëüíî áîëüøîãî ïðîèçâîäñòâà, âêëþ-
÷àþùåãî â ñåáÿ äîõîäû îò ïåðåðàáîòêè æèäêèõ îòõîäîâ è óòèëèçàöèè
âûäåëÿþùåãîñÿ òåïëà.

Ôåððàðè 308 GTSi è äâà àâòîìîáèëÿ Honda Civic áûëè ïåðåäåëàíû
êîðïîðàöèåé USMagnegas, Inc. äëÿ èñïîëüçîâàíèÿ ìàãíåãàçà â êà÷åñòâå
òîïëèâà. Îäíà èç ýòèõ ìàøèí áûëà ïîäâåðãíóòà EPA òåñòèðîâàíèþ â
ñåðòèôèêàöèîííîé ëàáîðàòîðèè íà Ëîíã-Àéëåíäå, Íüþ-Éîðê, ïîäðîáíî
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îïèñàííîìó à Ðàçäåëå 7.9, êîòîðîå óñòàíîâèëî, ÷òî ìàãíåãàçîâûé âûõëîï
óäîâëåòâîðÿåò âñåì òðåáîâàíèÿì EPA, ïðè÷åì áåç êàòàëèòè÷åñêîãî êîí-
âåðòåðà, íå ñîäåðæèò êàíöåðîãåííûõ ñîåäèíåíèé, CO, èëè äðóãèõ òîê-
ñè÷íûõ âåùåñòâ, ñîäåðæàíèå CO2 ñíèæåíî, ïî ñðàâíåíèþ ñ áåíçèíîâûìè
âûõëîïàìè, ïðèìåðíî íà 40% è â âûõëîïå ñîäåðæèòñÿ îò 12% äî 15%
ïðèãîäíîãî äëÿ äûõàíèÿ êèñëîðîäà.

Â äîáàâîê ê ïðîèçâîäñòâó ìàãíåãàçà êàê òîïëèâà, PlasmaArcFlow ðå-
àêòîðû ìîãóò ðàññìàòðèâàòüñÿ êàê âåñüìà ýôôåêòèâíîå ñðåäñòâî äëÿ
ïðîèçâîäñòâà íîâîé ôîðìû âîäîðîäà, íàçûâàåìîé ÌàãHT M, � áåçóãëå-
ðîäíîé âåðñèè ìàãíåãàçà, ñ óäåëüíîé òåïëîòîé ñãîðàíèÿ ìíîãî áîëüøåé,
÷åì ó îáû÷íîãî âîäîðîäà è áîëåå íèçêîé öåíîé, ÷åì ó ïîñëåäíåãî.

Ïðè ÷òåíèè ýòîé ãëàâû, ÷èòàòåëü äîëæåí, ñëåäîâàòåëüíî, èìåòü â âè-
äó, ÷òî, ñëîâàìè Äæîíà Ñòàíòîíà, ïðåçèäåíòà EarthFirst Technologies,
Inc., "íîâàÿ òåõíîëîãèÿ PlasmaArcFlow ðåàêòîðîâ ýâîëþöèîííà, à íå ðå-
âîëþöèîííà, òàê êàê ñîçäàíà, ïðåæäå âñåãî, äëÿ íîâîãî èñïîëüçîâàíèÿ
ñûðîé íåôòè, ïîðøíåâûõ äâèãàòåëåé è âîäîðîäíûõ ïðîèçâîäñòâ".

7.9 Âûïîëíåíèå äëÿ ìàãíåãàçà òðåáîâàíèé EPA

áåç êàòàëèòè÷åñêîãî êîíâåðòåðà

Â òî âðåìÿ êàê õèìè÷åñêèé ñîñòàâ ìàãíåãàçà îñòàåòñÿ ïîêà íåèçâåñò-
íûì, èç-çà ñâîåé àíîìàëüíîñòè (ñì. îñòàâøèåñÿ ðàçäåëû), õèìè÷åñêèé
ñîñòàâ ïðîäóêòîâ ñãîðàíèÿ ìàãíåãàçà ïîëíîñòüþ îáû÷åí è áûë èçìåðåí
ñ äîñòàòî÷íîé òî÷íîñòüþ.

Òåñòèðîâàíèå áûëî ïðîèçâåäåíî äëÿ àâòîìîáèëÿ Honda Civic Natural
Gas Vehicle (NGV) VIN, íîìåð 1HGEN1649WL000160 (áåëàÿ ìàøèíà íà
Ðèñ. 7.11), 1998 ãîäà âûïóñêà, ïðîèçâåäåííîé äëÿ èñïîëüçîâàíèÿ â êà-
÷åñòâå òîïëèâà ñæàòîãî ïðèðîäíîãî ãàçà (ÑÏÃ). Ìàøèíà áûëà êóïëåíà
íîâîé â 1999 ã. êîìïàíèåé USMagnegas, Inc., â Ëàðãî, Ôëîðèäà, è ïåðå-
äåëàíà ïîä èñïîëüçîâàíèå ñæàòîãî ìàãíåãàçà (ÑÌÃ) â íà÷àëå 2000 ã. Âñå
òåñòû, óïîìÿíóòûå â ýòîì ðàçäåëå, áûëè ïðîâåäåíû ñ ìàãíåãàçîì ïîëó-
÷åííûì ïåðåðàáîòêîé àíòèôðèçíûõ îòõîäîâ. Ïåðåäåëêà äëÿ ïåðåõîäà ñ
ÑÏÃ íà ÑÌÃ çàêëþ÷àëàñü â ñëåäóþùåì:

1) çàìåíà ÑÏÃ íà ÑÌÃ â 100 ëèòðîâîì òîïëèâíîì áàêå ïðè 3600 psi,
êîòîðûé ñîäåðæèò îêîëî 1000 êóá. ôóòîâ ìàãíåãàçà;

2) óäàëåíèå êèñëîðîäíîãî äàò÷èêà, òàê êàê ìàãíåãàç ñîäåðæèò ïðè-
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ìåðíî â 20 ðàç áîëüøå êèñëîðîäà â âûõëîïå, ÷åì ïðèðîäíûé ãàç, ïîýòîìó
äàííûå âûäàâàåìûå êîìïüþòåðîì, ïðåäíàçíà÷åííûì äëÿ ïðèðîäíîãî ãà-
çà, ÿâëÿþòñÿ îøèáî÷íûìè; è

3) óñòàíîâëåíèå ìíîãîèñêðîâîé ñèñòåìû çàæèãàíèÿ, äëÿ óëó÷øåíèÿ
ñãîðàíèÿ ìàãíåãàçà.

Âñå îñòàëüíûå ÷àñòè ìàøèíû áûëè îñòàâëåíû áåç èçìåíåíèé, âêëþ-
÷àÿ åå êîìïüþòåð.

Ñðàâíèòåëüíûå òåñòû â ðàçëè÷íûõ ðåæèìàõ (óñêîðåíèå, ïîëíàÿ çà-
ãðóçêà è ò.ä.) ïîêàçàëè, ÷òî ìîùíîñòü äâèãàòåëÿ ðàáîòàþùåãî íà ñæàòîì
ìàãíåãàçå ïîëíîñòüþ ýêâèâàëåíòíà òàêîâîé äëÿ òîãî æå äâèãàòåëÿ, ðà-
áîòàþùåãî íà ñæàòîì ïðèðîäíîì ãàçå.

Ñðàâíèòåëüíûå òåñòû ïî ïîòðåáëåíèþ òîïëèâà òàêæå ïîêàçàëè ñõîä-
íûå ðåçóëüòàòû. Äåéñòâèòåëüíî, èçìåðåíèÿ ïîòðåáëåíèÿ ìàãíåãàçà â ÷àñ,
â îáû÷íûõ ãîðîäñêèõ óñëîâèÿõ, äàëè ñëåäóþùèå ðåçóëüòàòû:

: 1096 êóá. ôóòîâ ïðè 3500 psi,
: îêîëî 2,5 ÷àñîâ,

: îêîëî 7 êóá. ôóòîâ â ìèíóòó.
(7.26)

Êàê ìîæíî âèäåòü, 1500 êóá. ôóòîâ ìàãíåãàçà ïðè 5000 psi, ñæàòûå â òîï-
ëèâíîì áàêå, îáåñïå÷èâàþò âðåìÿ åçäû îêîëî 4 ÷àñîâ, êîòîðîãî âïîëíå
äîñòàòî÷íî äëÿ ðåãóëÿðíûõ ïîåçäîê íà ðàáîòó è äàëüíèõ ïóòåøåñòâèé.
Èçìåðåíèÿ ðàñõîäà ìàãíåãàçà íà åäèíèöó ðàññòîÿíèÿ åùå òîëüêî ïðîâî-
äÿòñÿ, íî îæèäàåòñÿ, ÷òî îíè äàäóò òå æå ðåçóëüòàòû, ÷òî è äëÿ ïðèðîä-
íîãî ãàçà, à èìåííî,

Ýêâèâàëåíò ãàëëîíà áåíçèíà: 120 êóá. ôóòîâ ìàãíåãàçà. (7.27)

Ïðåäâàðèòåëüíûå èçìåðåíèÿ âûõëîïà ïðè ñãîðàíèè ìàãíåãàçà áûëè ïðî-
âåäåíû ëàáîðàòîðèåé National Technical Systems, Inc., â Ëàðãî, Ôëîðèäà,
è ïðèâåëè ê ñëåäóþùåìó ñîñòàâó âûõëîïà ïðè ïðàâèëüíîì ñãîðàíèè:

: 50% - 60%,
: 10% - 12%,

: 6% - 7%,
: àòìîñôåðíûå ãàçû,

,
: ïîðÿäêà îäíîé ìèëëèîííîé (ppm).

(7.28)
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Äåòàëüíûå èçìåðåíèÿ âûõëîïà ìàãíåãàçà áûëè çàòåì ïðîâåäåíû EPA-
ñåðòèôèöèðîâàííîé ëàáîðàòîðèè Liphardt & Associates, Long Island, New
York, ïîä ðóêîâîäñòâîì Ïèòåðà äè Áåðíàðäè (Peter di Bernardi), ïóòåì
ïðîöåäóðû âàðüèðóåìîãî òåñòà (Varied Test Procedure, VTP) ñîãëàñíî
ïðàâèëó EPA 40-CFR, ÷àñòü 86.

Ýòè EPA òåñòû ñîñòîÿëè èç òðåõ îòäåëüíûõ è ïîñëåäîâàòåëüíûõ òå-
ñòîâ ïðîâåäåííûõ íà êîìïüþòåðèçèðîâàííîì äèíàìîìåòðå. Ïåðâûé è
òðåòèé òåñòû ïðîâîäèëèñü ïðè ñìîäåëèðîâàííîé åçäå â ãîðó ïðè ñêîðî-
ñòè 60 ìèëü â ÷àñ, â òî âðåìÿ êàê âòîðîé òåñò ñîñòîÿë â ìîäåëèðîâàíèè
îáû÷íîãî ãîðîäñêîãî äâèæåíèÿ.

Áûëè âçÿòû òðè ñîîòâåòñòâóþùèå ïðîáû ñ ïðîäóêòàìè âûõëîïà è
÷åòâåðòàÿ ïðîáà ñîäåðæàëà àòìîñôåðíûå çàãðÿçíåíèÿ. Îêîí÷àòåëüíûå
èçìåðåíèÿ, âûðàæåííûå â ãðàììàõ íà ìèëþ (ã/ì), äàâàëèñü ñðåäíèì îò
èçìåðåíèé òðåõ ïðîá EPA òåñòà, ìèíóñ èçìåðåíèÿ àòìîñôåðíîãî çàãðÿç-
íåíèÿ â ÷åòâåðòîé ïðîáå.

Liphardt & Associates ïîëó÷èëè ñëåäóþùèå òðè èçìåðåíèÿ:

1) Èçìåðåíèå ìàãíåãàçîâîãî âûõëîïà ñ êàòàëèòè÷åñêèì êîí-
âåðòåðîì:

: 0.026 ã/ì, èëè 0.063 EPA
ïðè ñòàíäàðòå 0.41 ã/ì;

: 0.262 ã/ì, èëè 0.077 EPA
ïðè ñòàíäàðòå 3.40 ã/ì;

: 0.281 ã/ì, èëè 0.28 EPA
ïðè ñòàíäàðòå 1.00 ã/ì;

: 235 ã/ì, èëè îêîëî 6%;
EPA íå èìååò ñòàíäàðòà ïî CO2 â íàñòîÿùåå âðåìÿ;

: îò 9.5% äî 10%; EPA íå èìååò ñòàíäàðòà äëÿ
êèñëîðîäà â íàñòîÿùåå âðåìÿ.

(7.29)

Âûøåóêàçàííûå òåñòû óñòàíîâèëè âàæíîå ñâîéñòâî, ÷òî ìàãíåãàçî-
âûé âûõëîï, ñ èñïîëüçîâàíèåì êàòàëèòè÷åñêîãî êîíâåðòåðà, ïîäðàçóìå-
âàåò ñíèæåíèå îêîëî 1/15 îò EPA òðåáîâàíèé.

2) Èçìåðåíèÿ ìàãíåãàçîâîãî âûõëîïà áåç êàòàëèòè÷åñêîãî
êîíâåðòåðà äëÿ òîãî æå àâòîìîáèëÿ è ïðè òåõ æå óñëîâèÿõ,
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êàê è â ñëó÷àå (1):

: 0.199 ã/ì, èëè 0.485 EPA
ïðè ñòàíäàðòå 0.41 ã/ì;

: 2.750 ã/ì, èëè 0.808 EPA
ïðè ñòàíäàðòå 3.40 ã/ì;

: 0.642 ã/ì, èëè 0.64 EPA
ïðè ñòàíäàðòå 1.00 ã/ì;

: 266 ã/ì, èëè îêîëî 6%;
: îò 9.5% äî 10%.

(7.30)

Ïî ðåçóëüòàòàì ïîñëåäíèõ òåñòîâ, ëàáîðàòîðèÿ Liphardt & Associates
ñäåëàëà çàÿâëåíèå, ÷òî âûõëîï ìàãíåãàçà îòâå÷àåò òðåáîâàíèÿì EPA äà-
æå áåç êàòàëèòè÷åñêîãî êîíâåðòåðà. Ðàç òàê, ìàãíåãàç ìîæåò èñïîëüçî-
âàòüñÿ â ñòàðûõ àâòîìîáèëÿõ, íà êîòîðûõ íå óñòàíàâëèâàëñÿ êàòàëèòè-
÷åñêèé êîíâåðòåð, ñ ñîáëþäåíèåì âñåõ íîðì EPA ñòàíäàðòà.

3) Èçìåðåíèÿ âûõëîïà ïðè èñïîëüçîâàíèè ïðèðîäíîãî ãàçà
áåç êàòàëèòè÷åñêîãî êîíâåðòåðà, äëÿ òîé æå ìàøèíû è ïðè òåõ
æå óñëîâèÿõ êàê â ñëó÷àå (1):

: 0.380 ã/ì, èëè 0.926 EPA
ïðè ñòàíäàðòå 0.41 ã/ì;

: 5.494 ã/ì, èëè 1.615 EPA
ïðè ñòàíäàðòå 3.40 ã/ì;

: 0.732 ã/ì, èëè 0.73 EPA
ïðè ñòàíäàðòå 1.00 ã/ì;

: 646.503 ã/ì, èëè
îêîëî 9%;

: îò 0.5% äî 0.7%.

(7.31)

Ïîñëåäíèå òåñòû óñòàíàâëèâàþò âàæíîå ñâîéñòâî, ÷òî ïðè ñãîðàíèè ïðè-
ðîäíîãî ãàçà âûäåëÿåòñÿ ïðèìåðíî â 2.5 ðàçà áîëüøå CO2, ÷åì ïðè ñãî-
ðàíèè ìàãíåãàçà áåç êàòàëèòè÷åñêîãî êîíâåðòåðà. Çàìåòèì, ÷òî, êàê õî-
ðîøî èçâåñòíî, âûõëîï ïðèðîäíîãî ãàçà áåç êàòàëèòè÷åñêîãî êîíâåðòåðà
íå óäîâëåòâîðÿåò òðåáîâàíèÿì EPA

Äëÿ äîïîëíèòåëüíîãî ñðàâíåíèÿ ñ âûøåïðèâåäåííûìè èçìåðåíèÿìè,
ïðèâåäåì äàííûå äëÿ ïîäîáíîãî æå àâòîìîáèëÿ Honda èñïîëüçóþùåãî â
êà÷åñòâå òîïëèâà èíäîëèí (âåðñèÿ áåíçèíà), ïîëó÷åííûå â òîé æå ëàáî-
ðàòîðèè, ïîñëå òåõ æå EPA ïðîöåäóð:
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4) Èçìåðåíèÿ áåíçèíîâîãî (èíäîëåíîâîãî) âûõëîïà, ïðîâå-
äåííûå íà äâóõëèòðîâîé Honda KIA:

: 0.234 ã/ì ðàâíî 9 êðàòíîìó
ìàãíåãàçîâîìó âûáðîñó;

: 1.965 ã/ì ðàâíî 7.5 êðàòíîìó
ìàãíåãàçîâîìó âûáðîñó;

: 0.247 ã/ì ðàâíî 0.86 êðàòíîìó
ìàãíåãàçîâîìó âûáðîñó;

: 458.655 ã/ì ðàâíî 1.95 êðàòíîìó
ìàãíåãàçîâîìó âûáðîñó,

: íåò äàííûõ.

(7.32)

Âûøåïðèâåäåííûå äàííûå óñòàíàâëèâàþò ïðåâîñõîäñòâî ìàãíåãàçà íàä
ïðèðîäíûì ãàçîì è áåíçèíîì ñ òî÷êè çðåíèÿ ñîõðàíåíèÿ îêðóæàþùåé
ñðåäû. Ñëåäóåò ñäåëàòü ñëåäóþùèå çàìå÷àíèÿ:

1) Ìàãíåãàç íå ñîäåðæèò (òÿæåëûõ) óãëåâîäîðîäîâ, òàê êàê ñîçäà-
åòñÿ ïðè òåìïåðàòóðå 3500o K. Ñëåäîâàòåëüíî, èçìåðåííûå êîëè÷åñòâà
óãëåâîäîðîäîâ ïîÿâëÿþòñÿ â ñëåäñòâèè ñãîðàíèÿ ìàñëà, ïîñòóïàþùåãî
èç ìàãíåãàçîâîãî êîìïðåññèîííîãî íàñîñà èëè èç äâèãàòåëÿ.

2) Îêèñü óãëåðîäà ÿâëÿåòñÿ òîïëèâîì äëÿ ìàãíåãàçà (â òî âðåìÿ êàê
îíà æå ÿâëÿåòñÿ ïðîäóêòîì ñãîðàíèÿ áåíçèíà èëè ïðèðîäíîãî ãàçà). Ñëå-
äîâàòåëüíî, ëþáîå ïðèñóòñòâèå CO â âûõëîïå ñâèäåòåëüñòâóåò î íåïîë-
íîì ñãîðàíèè.

3) Íàèáîëüøåå êîëè÷åñòâî èçìåðåíèé ïîëó÷åíî èç ïåðâîé è òðåòüåé
÷àñòåé EPA òåñòà ïðè ýêñòðåìàëüíûõ óñëîâèÿõ, òàê êàê, íà ïðîòÿæåíèè
îáû÷íîé ãîðîäñêîé åçäû, ìàãíåãàçîâûå âûõëîïû ïðàêòè÷åñêè íå ñîäåð-
æàò çàãðÿçíÿþùèõ àòìîñôåðó âåùåñòâ, êàê ïîêàçàíî íà Ðèñ. 7.13.

4) Îêèñëû àçîòà íå îáÿçàíû ñâîèì ïðîèñõîæäåíèåì òîïëèâó (ìàãíå-
ãàçó èëè ëþáîìó äðóãîìó), íî âîçíèêàþò èç-çà áîëüøîé òåìïåðàòóðû
äâèãàòåëÿ è äðóãèõ ôàêòîðîâ, ïîýòîìó ìîãóò ñâèäåòåëüñòâîâàòü î êà÷å-
ñòâå îõëàæäàþùåé äâèãàòåëü ñèñòåìû. Ñëåäîâàòåëüíî, äëÿ êàæäîãî äàí-
íîãî òîïëèâà, âêëþ÷àÿ ìàãíåãàç, êîëè÷åñòâî îêèñëîâ àçîòà ìîæåò áûòü
ïîíèæåíî óëó÷øåíèåì îõëàæäàþùåé ñèñòåìû è äðóãèìè ìåðàìè.

5) Óïîìÿíóòûå èçìåðåíèÿ äëÿ ìàãíåãàçîâîãî âûõëîïà íå îòíîñÿòñÿ
ê ëó÷øåìó èç âîçìîæíûõ ñïîñîáîâ ñæèãàíèÿ ìàãíåãàçà, à ê ñëó÷àþ èñ-
ïîëüçîâàíèÿ àâòîìîáèëåé îáîðóäîâàííûõ êàðáþðàòîðíîé ñèñòåìîé ïðåä-
íàçíà÷åííîé äëÿ ñæèãàíèÿ ïðèðîäíîãî ãàçà. Â ýòîì ñëó÷àå, èçíà÷àëü-
íî, ïðåñëåäîâàëàñü öåëü äîêàçàòü âçàèìîçàìåíÿåìîñòü ìàãíåãàçà è ïðè-
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ðîäíîãî ãàçà, áåç êàêèõ-ëèáî êðóïíûõ ïåðåäåëîê, ñîõðàíÿÿ ïðè ýòîì òå
æå õàðàêòåðèñòèêè è ïîòðåáëåíèå. Èçìåðåíèÿ äëÿ äâèãàòåëÿ ñïåöèàëüíî
ðàññ÷èòàííîãî íà ïîòðåáëåíèå ìàãíåãàçà íàõîäÿòñÿ â ñòàäèè ïîäãîòîâêè.

Ìû äîëæíû òàêæå îòìåòèòü çíà÷èòåëüíûå óñèëèÿ íà ïóòè äàëüíåé-
øåãî ïîíèæåíèÿ ñîäåðæàíèÿ CO2 â âûõëîïíûõ ãàçàõ, ïðè ñæèãàíèè ìàã-
íåãàçà, èñïîëüçîâàíèåì ñìåííûõ ãóá÷àòûõ êàðòðèäæåé àáñîðáèðóþùèõ
CO2, ðàñïîëàãàþùèõñÿ â âûõëîïíîé ñèñòåìå (ïàòåíò çàÿâëåí). Äîïîëíè-
òåëüíûå èññëåäîâàíèÿ âåäóòñÿ â íàïðàâëåíèè ñæèæåíèÿ ìàãíåãàçà êà-
òàëèòè÷åñêè (à íå îáû÷íûì ïóòåì), îæèäàåòñÿ, ÷òî æèäêîñòü ïðè ýòîì,
áóäåò îáëàäàòü àíîìàëüíî âûñîêîé óäåëüíîé òåïëîòîé ñãîðàíèÿ, ïî ñðàâ-
íåíèþ ñ æèäêîñòüþ ïîëó÷åííîé îáû÷íûì ñïîñîáîì, è, â ñëåäñòâèè ýòîãî,
îæèäàåòñÿ ïîíèæåíèå âðåäíûõ âûáðîñîâ. Êàê ðåçóëüòàò ýòèõ óñèëèé, äî-
ñòèæåíèå âûõëîïîâ ñóùåñòâåííî áîëåå ñâîáîäíûõ îò çàãðÿçíåíèé è CO2,
õîòÿ è áîãàòûõ êèñëîðîäîì, îêàçûâàåòñÿ â ïðåäåëàõ òåõíîëîãè÷åñêîé äî-
ñÿãàåìîñòè.

7.10 Àíîìàëüíûé õèìè÷åñêèé ñîñòàâ ìàãíå-

ãàçà

Êàê èçó÷åíî â ïðåäûäóùåì ðàçäåëå, õèìè÷åñêèé ñîñòàâ ïðîäóêòîâ
ñãîðàíèÿ ìàãíåãàçà ïîëíîñòüþ èçâåñòåí. Îäíàêî, õèìè÷åñêèé ñîñòàâ ñà-
ìîãî ìàãíåãàçà îñòàåòñÿ íåèçâåñòíûì âïëîòü äî íàñòîÿùåãî âðåìåíè (âåñ-
íà 2001 ã.). Ýòî íåîæèäàííîå ïðåïÿòñòâèå, îñîáåííî äëÿ òàêîãî ëåãêîãî
ãàçà êàê ìàãíåãàç, âîçíèêàåò ïî ðÿäó ïðè÷èí.

Äëÿ íà÷àëà, ìíîæåñòâî òåñòîâ â ðàçëè÷íûõ àíàëèòè÷åñêèõ ëàáîðàòî-
ðèÿõ, ðàññìîòðåííûå â Ãëàâå 8, óñòàíîâèëè, ÷òî õèìè÷åñêèé ñîñòàâ ìàã-
íåãàçà íå ìîæåò áûòü îïðåäåëåí ÷åðåç îáû÷íûå ãàçîõðîìîòîãðàôè÷åñêèå
ìàññ-ñïåêòðîìåòðè÷åñêèå (GC-MS) èçìåðåíèÿ, òàê êàê ýòîò ãàç, îêàçû-
âàåòñÿ, õàðàêòåðèçóåòñÿ áîëüøèìè ïèêàìè ñ ìàêðîñêîïè÷åñêèì ïðîöåíò-
íûì ñîäåðæàíèåì, âñþäó, âïëîòü äî ìîëåêóëÿðíîãî âåñà â 1000 a.m.u., è
ýòè ïèêè îñòàþòñÿ èíäèâèäóàëüíî íåðàñïîçíàâàåìûìè MS êîìïüþòåðîì
ïîñëå ïåðåáîðà âñåõ èçâåñòíûõ ìîëåêóë.

Êàê òàêæå îòìå÷åíî â Ãëàâå 8, õèìè÷åñêàÿ ñòðóêòóðà ìàãíåãàçà, ðàâ-
íûì îáðàçîì, íå ïðîÿñíÿåòñÿ ñ ïîìîùüþ ÈÊ äåòåêòîðîâ (IRD), òàê êàê
íîâûå ïèêè õàðàêòåðèçóþùèå ìàãíåãàç âîîáùå íå äàþò ÈÊ ñèãíàëà, ïî-
ýòîìó ïðåäïîëàãàåòñÿ íàëè÷èå ñâÿçåé íå âàëåíòíîãî òèïà (òàê êàê ïðåä-
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ñòàâëÿåòñÿ íåâîçìîæíûì, ÷òîáû âñå ýòè îãðîìíûå êëàñòåðû áûëè áû
ñèììåòðè÷íû).

Êðîìå òîãî, ÈÊ ñèãíàë îáû÷íûõ ìîëåêóë, òàêèõ êàê CO, îêàçûâà-
åòñÿ ìóòèðîâàííûì (ãîâîðÿ ÿçûêîì àäðîííîé ìåõàíèêè), ÷òî ïðèâîäèò
ê ïîÿâëåíèþ íîâûõ ïèêîâ, êîòîðûå î÷åâèäíî ñâèäåòåëüñòâóþò î íîâûõ
âíóòðåííèõ ñâÿçÿõ â îáû÷íûõ ìîëåêóëàõ.

Â äîáàâîê ê âûøåñêàçàííîìó, ñóùåñòâóåò äðàìàòè÷åñêîå íåñîîòâåò-
ñòâèå ìåæäó ïðåäñêàçàíèåì êâàíòîâîé õèìèè, îá óäåëüíîé òåïëîòå ñãî-
ðàíèÿ ìàãíåãàçà, è ôèçè÷åñêîé ðåàëüíîñòüþ. Íàïðèìåð, ïðè ïðîèçâîä-
ñòâå PlasmaArcFlow ðåàêòîðàìè, ýëåêòðè÷åñêîé äóãîé ñ, ïî êðàéíåé ìå-
ðå, îäíèì óãëåðîäíûì ýëåêòðîäîì è ÷èñòîé âîäîé, êâàíòîâàÿ õèìèÿ ïðåä-
ñêàçûâàåò, ÷òî ìàãíåãàç äîëæåí ÿâëÿòüñÿ ñìåñüþ 50% H2 è 50% CO, ñî
ñëåäàìè O2 è CO2.

Ýòî ïðåäñêàçàíèå äðàìàòè÷åñêè îïðîâåðãàåòñÿ òåì ôàêòîì, ÷òî è CO,
è CO2 ïèêè íå ïîÿâëÿþòñÿ ïðè MS ñêàíèðîâàíèè â ïðåäñêàçûâàåìîì
ïðîöåíòíîì ñîîòíîøåíèè, â òî âðåìÿ êàê îíè ïîÿâëÿþòñÿ ïðè ÈÊ ñêà-
íèðîâàíèè, õîòÿ è â ìóòèðîâàííîé ôîðìå.

Êðîìå òîãî, êâàíòîâàÿ õèìèÿ ïðåäñêàçûâàåò, ÷òî îòìå÷åííûé ñîñòàâ,
ñîäåðæàùèé 50% H2 è 50% CO, äîëæåí èìåòü óäåëüíóþ òåïëîòó ñãîðà-
íèÿ îêîëî 315 BTU/êóá. ôóò, òî åñòü, íå äîñòàòî÷íóþ äëÿ òîãî ÷òîáû
ðåçàòü ìåòàëë. Ýòî ïðåäñêàçàíèå òàêæå îïðîâåðãàåòñÿ òåì ÿâëåíèåì, ÷òî
ìàãíåãàç ðåæåò ìåòàëë, ïî êðàéíåé ìåðå, íà 50% áûñòðåå, ÷åì àöåòèëåí
(êîòîðûé èìååò óäåëüíóþ òåïëîòó ñãîðàíèÿ 2300 BTU/êóá. ôóò).

Ïðîÿâëåííûå ÷åðòû ïðè ðåçêå ìåòàëëà áîëåå ïîäõîäÿò ïëàçìåííîé
ðåçêå, íàïðèìåð ðåçêå ìåòàëëà ïëàçìîé èîíèçèðîâàííûõ àòîìîâ âîäîðî-
äà, êîòîðûå ðåêîìáèíèðóþò â H2 ïðè îõëàæäåíèè ïîâåðõíîñòüþ ìåòàë-
ëà, îòñþäà âûñâîáîæäàåòñÿ äîñòàòî÷íîå êîëè÷åñòâî ýíåðãèè äëÿ ðåçêè.
Ïðîáëåìà çàêëþ÷àåòñÿ â òîì, ÷òî ìàãíåãàç èìååò êîìíàòíóþ òåìïåðàòó-
ðó, êîãäà èñïîëüçóåòñÿ äëÿ ðåçêè ìåòàëëà, è ãîðèò â îáû÷íûõ óñëîâèÿõ,
ïîýòîìó òðåáóþòñÿ ïðèíöèïèàëüíî íîâûå ïîäõîäû äëÿ ïðàâèëüíîé èí-
òåðïðåòàöèè ýòîãî ÿâëåíèÿ.

Òåì íå ìåíåå, ÷åðòû ïëàçìåííîé ðåçêè óêàçûâàþò íà ïðèñóòñòâèå â
ñòðóêòóðå ìàãíåãàçà îòäåëüíûõ àòîìîâ è äèìåðîâ, êîòîðûå ðåêîìáèíè-
ðóþò ïðè ñãîðàíèè, ïîýòîìó ïðîÿâëÿþòñÿ ÷åðòû ñõîäíûå ñ ïëàçìåííîé
ðåçêîé.

Äåéñòâèòåëüíî, êàê òàêæå ïîêàçàíî äàëåå, GC-MS ñêàíèðîâàíèÿ îò-
ìå÷àþò ïðèñóòñòâèå â àíîìàëüíûõ ïèêàõ îòäåëüíûõ àòîìîâ âîäîðîäà,
êèñëîðîäà è óãëåðîäà, î÷åâèäíî, â äîáàâîê ê îòäåëüíûì ìîëåêóëàì.
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Â çàêëþ÷åíèå, ñîñòàâ ìàãíåãàçà ïî H, C è O àòîìàì ìîæåò áûòü ëåãêî
îïðåäåëåí èç òèïà æèäêîñòè èñïîëüçóåìîé â ðåàêòîðå. Íàïðèìåð, êîãäà
ìàãíåãàç ïðîèçâîäèòñÿ èç âîäû, îí ñîñòîèò èç 50% H, 25% O, è 25%
C, ñ ñîîòâåòñòâóþùèìè ïðîöåíòíûìè ñîäåðæàíèÿìè äðóãèõ æèäêîñòåé,
òàêèõ êàê àíòèôðèç, ñûðàÿ íåôòü è ò.ä.

Îäíàêî âñå ïîïûòêè ñâåñòè õèìè÷åñêèé ñîñòàâ ìàãíåãàçà ê îáû÷íûì
ìîëåêóëàì, ïðåäïðèíÿòûå àâòîðîì, à òàêæå íåçàâèñèìûìè õèìèêàìè,
îïðîâåðãàëèñü ìíîæåñòâîì ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ.

Â ÷àñòíîñòè, ëþáàÿ óâåðåííîñòü, ÷òî ìàãíåãàç ïîëíîñòüþ ñîñòîèò èç
îáû÷íûõ ìîëåêóë, òàêèõ êàê H2 è CO, îïðîâåðãàåòñÿ ýêñïåðèìåíòàëüíû-
ìè äàííûìè ïîëó÷åííûìè ñ ïîìîùüþ GC-MS è ÈÊ äåòåêòîðîâ.

Åäèíñòâåííî âîçìîæíûì íàó÷íûì çàêëþ÷åíèåì, íà äàííûé ìîìåíò,
ÿâëÿåòñÿ òî, ÷òî ìàãíåãàç ñîñòîèò èç íîâûõ õèìè÷åñêèõ ñîåäèíåíèé,
èçó÷åííûõ â Ãëàâå 8.

7.11 Àíîìàëüíûé ýíåðãåòè÷åñêèé áàëàíñ àä-

ðîííûõ ìîëåêóëÿðíûõ ðåàêòîðîâ

Êàê ýòî õîðîøî èçâåñòíî, êîýôôèöèåíò ïîëåçíîãî äåéñòâèÿ ëþáîãî
îáîðóäîâàíèÿ ìåíüøå åäèíèöû, â òîì ñìûñëå, ÷òî èç ïðèíöèïà ñîõðà-
íåíèÿ ýíåðãèè è èç-çà íåèçáåæíûõ ýíåðãåòè÷åñêèõ ïîòåðü, îòíîøåíèå
ìåæäó ïîëåçíîé ðàáîòîé è ïîëíîé ýíåðãèåé, çàòðà÷åííîé íà åå âûïîëíå-
íèå, ìåíüøå åäèíèöû.

Â ñëó÷àå ïðîèçâîäñòâà ìàãíåãàçà, ïîëíàÿ ïðîèçâåäåííàÿ ýíåðãèÿ ÿâ-
ëÿåòñÿ ñóììîé ýíåðãèè ñîäåðæàùåéñÿ â ìàãíåãàçå è òåïëîòû ïðèîáðåòåí-
íîé æèäêîñòüþ, â òî âðåìÿ êàê ïîëíàÿ ïîòðåáëåííàÿ ýíåðãèÿ ÿâëÿåòñÿ
ñóììîé ýëåêòðè÷åñêîé ýíåðãèè, èñïîëüçîâàííîé äëÿ ïðîèçâîäñòâà ìàã-
íåãàçà, ïëþñ ýíåðãèÿ ñîäåðæàùàÿñÿ â ïåðåðàáàòûâàåìîé æèäêîñòè. Ñëå-
äîâàòåëüíî, èç ïðèíöèïà ñîõðàíåíèÿ ýíåðãèè, ìû èìååì ýíåðãåòè÷åñêèé
áàëàíñ:

Ïîëíàÿ ïðîèçâåäåííàÿ ýíåðãèÿ
Ïîëíàÿ ïîòðåáëåííàÿ ýíåðãèÿ

=
E +E
E +E

< 1. (7.33)

Âàæíîé ÷åðòîé àäðîííûõ ðåàêòîðîâ ÿâëÿåòñÿ òî, ÷òî èõ êîììåð÷åñêèé
ÊÏÄ áîëüøå åäèíèöû, à èìåííî, îòíîøåíèå ìåæäó ïîëíîé ïðîèçâåäåí-
íîé ýíåðãèåé è òîëüêî ýëåêòðè÷åñêîé ýíåðãèåé èñïîëüçîâàííîé íà åå ïðî-
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èçâîäñòâî áîëüøå, ÷åì îäèí,

E +E
E

> 1. (7.34)

Â ýòîì êîììåð÷åñêîì ðàñ÷åòå ýíåðãèÿ ñîäåðæàùàÿñÿ â æèäêîñòè íå ó÷è-
òûâàåòñÿ, òàê êàê æèäêèå îòõîäû ïîäðàçóìåâàþò äîïîëíèòåëüíûé äîõîä,
à íå ðàñõîä äåíåã.

Êàê ðåçóëüòàò, àäðîííûå ìîëåêóëÿðíûå ðåàêòîðû Ñàíòèëëè ìîãóò
ðàññìàòðèâàòüñÿ êàê ðåàêòîðû ñïîñîáíûå äîáûâàòü ýíåðãèþ èç ìîëåêóë
æèäêîñòè, âî ìíîãîì òåì æå ïóòåì, êàêèì ÿäåðíûå ðåàêòîðû ìîãóò äî-
áûâàòü ýíåðãèþ èç ÿäåð. Âàæíûì îòëè÷èåì ïåðâûõ ðåàêòîðîâ ÿâëÿåòñÿ
òî, ÷òî îíè íå âûäåëÿþò âðåäíîé ðàäèàöèè è íå îñòàâëÿþò âðåäíûõ îò-
õîäîâ, â òî âðåìÿ êàê ïîñëåäíèå ðåàêòîðû îáëàäàþò è òåì, è äðóãèì
ñâîéñòâîì.

Ýíåðãèÿ, èñïîëüçóåìàÿ äëÿ ïðîèçâîäñòâà óãîëüíûõ ñòåðæíåé, ñòàëè
äëÿ êîðïóñà ðåàêòîðà è ò.ä. èãíîðèðóåòñÿ â êîììåð÷åñêîì ñîîòíîøåíèè
(7.34), òàê êàê åå ÷èñëåííîå çíà÷åíèå íà êóáè÷åñêèé ôóò ïðîèçâîäèìîãî
ìàãíåãàçà íåñóùåñòâåííî.

Êîììåð÷åñêèé ÊÏÄ àäðîííûõ ðåàêòîðîâ, áîëüøèé åäèíèöû, ñóùå-
ñòâåííî âàæåí äëÿ ïðîèçâîäñòâà ãîðþ÷åãî ìàãíåãàçà è ìàãíèòî-ïîëÿðèçî-
âàííîãî âîäîðîäà (ÌàãHT M) ïî öåíàì êîíêóðåíòîñïîñîáíûìè ñ îáû÷íû-
ìè ïðèðîäíûìè òîïëèâàìè.

Ïåðâàÿ ïðîâåðêà êîììåð÷åñêîãî ÊÏÄ, áîëüøåãî åäèíèöû, (7.34) áû-
ëà ñäåëàíà 18 è 19 ñåíòÿáðÿ, 1998 ã., äëÿ ñàìîãî ïåðâîãî, óïðàâëÿåìî-
ãî âðó÷íóþ, ïðîòîòèïà àäðîííûõ ðåàêòîðîâ, íåçàâèñèìîé ëàáîðàòîðèåé
Motorfuelers, Inc., Ëàðãî, Ôëîðèäà, è âêëþ÷àëà â ñåáÿ (ñì. [8]):

1) Êàëèáðîâî÷íûé êóìóëÿòèâíûé âàòòìåòð, îáåñïå÷åííûé êîìïàíèåé
WattWatchers, Inc.,, Ìàí÷åñòåð, Íüþ-Ãåìïøèð, êîòîðûé èñïîëüçîâàëñÿ
äëÿ èçìåðåíèÿ ýëåêòðîýíåðãèè ïîëó÷àåìîé îò ñèëîâûõ ëèíèé íà êàæäûé
êóáè÷åñêèé ôóò ïðîèçâåäåííîãî ìàãíåãàçà;

2) Ñâåðêà âñåõ ðàçìåðîâ, âêëþ÷àÿ îáúåì êîëîííû, èñïîëüçóåìîé äëÿ
ïðîèçâîäñòâà ãàçà, îáúåì æèäêîñòè èñïîëüçóåìîé â ïðîöåññå è ò.ä.;

3) Ïîâòîðåíèå ìíîãî÷èñëåííûõ èçìåðåíèé ïî ïðîèçâîäñòâó ìàãíåãà-
çà è åãî òåïëîòû ñãîðàíèÿ, âû÷èñëåíèÿ ñðåäíèõ çíà÷åíèé, âû÷èñëåíèÿ
ïîãðåøíîñòåé è ò.ä.

Â òå÷åíèè äâóõ äíåé òåñòèðîâàíèÿ, òåõíèêè Motorfuelers çàïóñêàëè
ýëåêòðîãåíåðàòîð ïîñòîÿííîãî òîêà è ïðîèçâîäèëè ìàãíåãàç, êîòîðûé çà-
òåì ïåðåìåùàëñÿ ïî øëàíãó â ïðîçðà÷íóþ ïëåêñèãëàñîâóþ áàøíþ, çà-
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ïîëíåííóþ ÷èñòîé âîäîé, ñ ìàðêèðîâêîé îòìå÷àþùåé âûòåñíåíèå îäíîãî
êóáè÷åñêîãî ôóòà âîäû ïðîèçâåäåííûì ìàãíåãàçîì.

Ïîñëå ïðîèçâîäñòâà êàæäîãî êóáè÷åñêîãî ôóòà, ãàç îòêà÷èâàëñÿ èç
áàøíè, áàøíÿ ñíîâà íàïîëíÿëàñü âîäîé è ïðîèçâîäèëñÿ íîâûé êóáè÷å-
ñêèé ôóò ìàãíåãàçà. Ïðîöåäóðà ïîâòîðÿëàñü íåñêîëüêî ðàç, ÷òîáû èìåòü
äîñòàòî÷íóþ ñòàòèñòèêó. Ýëåêòðîýíåðãèÿ ñ ýëåêòðè÷åñêîãî ùèòà, òðåáó-
åìàÿ äëÿ ïðîèçâîäñòâà êàæäîãî êóáè÷åñêîãî ôóòà ìàãíåãàçà, èçìåðÿëàñü
ñ ïîìîùüþ ïðåäâàðèòåëüíî îòêàëèáðîâàííîãî êóìóëÿòèâíîãî âàòòìåòðà.

Â ðåçóëüòàòå íåñêîëüêèõ èçìåðåíèé, Motorfuelers, Inc. óñòàíîâèëè [8],
÷òî ïðîèçâîäñòâî îäíîãî êóáè÷åñêîãî ôóòà ìàãíåãàçà, íà ïåðâîì ïåðâîì
ïðîòîòèïå, òðåáóåò, â ñðåäíåì, êîëè÷åñòâî ýíåðãèè:

E = 122 W/cf= 416 BTU/cf ±5%. (7.35)

Ñëåäóåò ïîä÷åðêíóòü, ÷òî ýòî ýëåêòðîýíåðãèÿ ïîëó÷àåìàÿ ñ ýëåêòðè÷å-
ñêîãî ùèòà, ïîýòîìó âêëþ÷àåò â ñåáÿ âíóòðåííèå ïîòåðè âûïðÿìèòåëÿ.
Ìû ìîæåì äîáàâèòü, ÷òî äóãà ïîëó÷àåìàÿ ñ èñïîëüçîâàíèåì òîëüêî 65%
èçìåðåííîé ýëåêòðîýíåðãèè, ñîîòâåòñòâóåò

E = 79.3 W/cf= 270 BTU/cf. (7.36)

Òåïëîòà ñãîðàíèÿ ìàãíåãàçà áûëà èçìåðåíà â ñðàâíåíèè ñ òåïëîòîé ñãîðà-
íèÿ ïðèðîäíîãî ãàçà (1,050 BTU/cf). Ñ ýòîé öåëüþ, òåõíèêè Motorfuelers,
Inc. èñïîëüçîâàëè äâå îäèíàêîâûå åìêîñòè, îäíà ñ ïðèðîäíûì ãàçîì è
îäíà ñ ìàãíåãàçîì, ïðè îäèíàêîâîì íà÷àëüíîì äàâëåíèè 110 psi. Îáå
åìêîñòè èñïîëüçîâàëèñü äî ïîíèæåíèÿ äàâëåíèÿ â íèõ äî 5 psi, ïðè îäè-
íàêîâîì ãàçîâîì ïîòîêå, äëÿ ïîâûøåíèÿ òåìïåðàòóðû îäèíàêîâîãî êîëè-
÷åñòâà âîäû â îäíîì è òîì æå ðåçåðâóàðå è ïðè îäíîé íà÷àëüíîé òåìïå-
ðàòóðå. Îòíîøåíèå ðàçíîñòåé òåìïåðàòóð, î÷åâèäíî, ïðîïîðöèîíàëüíî
îòíîøåíèþ ñîîòâåòñòâóþùèõ òåïëîò ñãîðàíèé.

Ïîñëå íåñêîëüêèõ èçìåðåíèé, Motorfuelers, Inc. ñåðòèôèöèðîâàëî [8],
÷òî ìàãíåãàç ïðîèçâåäåííûé èç àíòèôðèçíûõ îòõîäîâ, èñïîëüçóåìûõ â
ðåàêòîðå, èìååò òåïëîòó ñãîðàíèÿ îêîëî 80% îò òàêîâîé äëÿ ïðèðîäíîãî
ãàçà, ñîîòâåòñòâóþùóþ

Emg = 871 BTU/cf ±5%. (7.37)

Âñå äðóãèå, áîëåå íàó÷íûå, òåñòèðîâàíèÿ òåïëîòû ñãîðàíèÿ ìàãíå-
ãàçà, ïðîâåäåííûå â ðàçëè÷íûõ àêàäåìè÷åñêèõ è ïðîìûøëåííûõ ëàáî-
ðàòîðèÿõ, íå äàëè âûðàçèòåëüíûõ ðåçóëüòàòîâ ïî ìíîæåñòâó ïðè÷èí.
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Íåñìîòðÿ íà èõ ýìïèðè÷åñêèé õàðàêòåð, èçìåðåíèÿ òåïëîòû ñãîðàíèÿ
ñäåëàííûå Motorfuelers, Inc. îñòàþòñÿ íàèáîëåå ïðàâäîïîäîáíûìè.

Ñëåäóåò çàìåòèòü, ÷òî çíà÷åíèå 871 BTU/cf ÿâëÿåòñÿ íèæíåé ãðàíè-
öåé. Äåéñòâèòåëüíî, àâòîìîáèëüíûå òåñòû, ðàññìîòðåííûå â Ðàçäåëå 7.9,
óñòàíîâèëè, ÷òî ýíåðãåòè÷åñêèé âûõîä äâèãàòåëåé âíóòðåííåãî ñãîðàíèÿ,
ïèòàåìûõ ìàãíåãàçîì, ïîëíîñòüþ ýêâèâàëåíòåí èñïîëüçîâàíèþ ïðèðîä-
íîãî ãàçà, ïîýòîìó áîëåå ðåàëüíûì ïðèìåðíûì çíà÷åíèåì ÿâëÿåòñÿ

Emg = 1,000 BTU/cf. (7.38)

Â õîäå òåñòîâ áûëî î÷åâèäíî, ÷òî òåìïåðàòóðà æèäêèõ îòõîäîâ â ðå-
àêòîðå áûñòðî ïîâûøàåòñÿ, äî òàêîé ñòåïåíè, ÷òî òåñòèðîâàíèÿ äîëæíû
áûëè ïåðèîäè÷åñêè ïðåðûâàòüñÿ, äëÿ îõëàæäåíèÿ îáîðóäîâàíèÿ, ÷òîáû
ïðåäîòâðàòèòü âñêèïàíèå æèäêîñòè ñ ïîñëåäóþùèì ïîâðåæäåíèåì èçî-
ëÿöèîííûõ ïðîêëàäîê.

Ïîñëå êîíñåðâàòèâíûõ ðàñ÷åòîâ òåõíèêè Motorfuelers, Inc. ñåðòèôè-
öèðîâàëè, ÷òî ñîâìåñòíî ñ ïðîèçâîäñòâîì 1 cf ìàãíåãàçà, æèäêîñòü ïðè-
îáðåòàåò 285 BTU/cf òåïëîòû, ïëþñ 23 BTU/cf òåïëîòû ïðèîáðåòàåòñÿ
ìåòàëëè÷åñêèì êîðïóñîì ðåàêòîðà, èòîãî

Eheat = 308 BTU/cf. (7.39)

Â çàêëþ÷åíèå, ñðåäíåå çíà÷åíèå ýëåêòðîýíåðãèè 122 W = 416 BTU,
âçÿòîå ñ ýëåêòðè÷åñêîãî ùèòà, ïðîèçâîäèò îäèí êóáè÷åñêèé ôóò ìàãíå-
ãàçà ñ òåïëîòîé ñãîðàíèÿ 871 BTU/cf, ïëþñ êîëè÷åñòâî òåïëîòû íà íà-
ãðåâ æèäêîñòè, ñêðîìíî îöåíèâàåìîå êàê 308 BTU/cf. Ýòè íåçàâèñèìûå
ñåðòèôèêàöèè óñòàíàâëèâàþò êîììåð÷åñêèé ÊÏÄ, ïðåâîñõîäÿùèé åäè-
íèöó, ïåðâîãî, ñ ðó÷íûì óïðàâëåíèåì, àäðîííîãî ðåàêòîðà, ñ âîçìîæíîé
îøèáêîé â ±5% :

871 BTU/cf+308 BTU/cf
416 BTU/cf

= 2.83. (7.40)

Çàìåòèì, ÷òî åñëè ðàññìàòðèâàòü ýëåêòðîýíåðãèþ, èñïîëüçóåìóþ äëÿ
ïîëó÷åíèÿ äóãè, ñîîòâåòñòâóþùóþ 79.3 W/cf = 270 BTU/cf, òî ìû ïîëó-
÷èì ñëåäóþùèé êîììåð÷åñêèé ÊÏÄ, áîëüøèé åäèíèöû:

871 BTU/cf+285 BTU/cf
270 BTU/cf

= 4.36. (7.41)
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Ïðè ïðîâåäåíèè âûøåóêàçàííîé ñåðòèôèêàöèè, ñïåöèàëèñòû Motor-
fuelers, Inc. îòìåòèëè, ÷òî ýëåêòðè÷åñêàÿ äóãà èìåëà ïëîõóþ ýôôåêòèâ-
íîñòü, òàê êàê óïðàâëÿëàñü âðó÷íóþ, ïîýòîìó âîçíèêàëè áîëüøèå ïåðå-
ïàäû íàïðÿæåíèÿ, âðåìåíàìè ïðîöåññ âîîáùå ïðåðûâàëñÿ è òðåáîâàëîñü
åãî âîññòàíîâëåíèå.

ÒåõíèêèMotorfuelers, Inc. çàìåòèëè òàêæå, ÷òî òåïëîòà ñãîðàíèÿ ìàã-
íåãàçà (7.37) ÿâëÿåòñÿ ìèíèìàëüíîé, òàê êàê èçìåðÿëàñü â ñðàâíåíèè ñ
ïðèðîäíûì ãàçîì, ñ ôîðñóíêîé íå ïðåäíàçíà÷åííîé äëÿ ìàãíåãàçà, íî
ëåãêî äîñòóïíîé ñ êîììåð÷åñêîé òî÷êè çðåíèÿ, è òî, ÷òî ïðè ýòîì âû-
äåëÿëîñü áîëüøîå êîëè÷åñòâî óãëåðîäíûõ ñîåäèíåíèé, ñâèäåòåëüñòâóåò
î íåîïòèìàëüíîì ãîðåíèè, â òî âðåìÿ êàê ãîðåíèå ïðèðîäíîãî ãàçà áûëî
ñîâåðøåííî ÷èñòûì.

Íåìåäëåííî ïîñëå âûøåóêàçàííîé ñåðòèôèêàöèè êîììåð÷åñêîãî ÊÏÄ,
áûëî ïðîâåäåíî ìíîæåñòâî èçìåðåíèé êàñàþùèõñÿ áåçîïàñíîñòè è âëèÿ-
íèÿ íà çäîðîâüå àäðîííûõ ìîëåêóëÿðíûõ ðåàêòîðîâ, âêëþ÷àÿ èçìåðåíèÿ
âîçìîæíûõ èçëó÷åíèé íåéòðîíîâ, æåñòêèõ ôîòîíîâ è äðóãèõ èçëó÷åíèé.

Äýâèä À. Ýðíàíäåñ (David A. Hernandez), äèðåêòîð Radiation Protection
Associates, Äåéä Ñèòè, Ôëîðèäà, ïðîâîäèë îáøèðíûå èññëåäîâàíèÿ ñ ïî-
ìîùüþ ìíîæåñòâà äåòåêòîðîâ èçëó÷åíèÿ, ðàññòàâëåííûõ âîêðóã ðåàê-
òîðà, óäåëÿÿ îñîáîå âíèìàíèå èçëó÷åíèÿì, êîòîðûå ìîãóò ïðîíèêíóòü
ñêâîçü ìîùíûå ìåòàëëè÷åñêèå ñòåíêè ðåàêòîðà, íåéòðîíàì íèçêèõ è âû-
ñîêèõ ýíåðãèé è æåñòêîìó ýëåêòðîìàãíèòíîìó èçëó÷åíèþ.

Â ïðèñóòñòâèè ñâèäåòåëåé, íè îäèí èç ìíîæåñòâà äàò÷èêîâ, ðàñïî-
ëîæåííûõ â íåïîñðåäñòâåííîé áëèçîñòè ê ðåàêòîðó, íå çàôèêñèðîâàë
êàêîãî-ëèáî èçëó÷åíèÿ âîîáùå. Êàê ðåçóëüòàò, Radiation Protection Associ-
ates âûäàëà îôèöèàëüíûé ñåðòèôèêàò, óñòàíàâëèâàþùèé, ÷òî:

"PlasmaArcFlowTM ðåàêòîðû Ñàíòèëëè ñîâåðøåííî óäîâëå-
òâîðÿþò ðåãóëèðóþùèì ïðàâèëàì ÷åòâåðòîãî ðàçäåëà Àäìè-
íèñòðàòèâíîãî Êîäåêñà Ôëîðèäû, Ãëàâà 64-E. Ñîîòâåòñòâåí-
íî, ðåàêòîðû äåêëàðèðóþòñÿ êàê íå äàþùèå ðàäèîàêòèâíûõ
óòå÷åê".

Ïîñëåäóþùèå ñåðòèôèêàöèè, áîëåå ïîçäíèõ àäðîííûõ ðåàêòîðîâ, ðà-
áîòàþùèõ ïðè àòìîñôåðíîì äàâëåíèè, ïðè 50 kW è èñïîëüçóåìûå äëÿ
ïåðåðàáîòêè àíòèôðèçíûõ îòõîäîâ, ñäåëàííûõ, â íàñòîÿùåå âðåìÿ, ïîë-
íîñòüþ àâòîìàòèçèðîâàííûìè, äàëè ñëåäóþùèå èçìåðåíèÿ:

Emg = 871 BTU/cf, (7.42a)
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Eliq = 326 BTU/cf, (7.42b)

Eelectr = 100 W/cf= 342 BTU/cf, (7.42c)

ïðèâîäÿùèå ê ñëåäóþùåìó, ïðåâîñõîäÿùåìó åäèíèöó, êîììåð÷åñêîìó ÊÏÄ
àâòîìàòèçèðîâàííûõ ðåàêòîðîâ, ïåðåðàáàòûâàþùèõ àíòèôðèç, ïðè, ïðè-
ìåðíî, 50 kW è àòìîñôåðíîì äàâëåíèè:

871 BTU/cf+326 BTU/cf
342 BTU/cf

= 3.5. (7.43)

Êîãäà â ðåàêòîðå èñïîëüçîâàëàñü îáû÷íàÿ ïðåñíàÿ âîäà, ðàçëè÷íûå èç-
ìåðåíèÿ óñòàíîâèëè êîììåð÷åñêèé ÊÏÄ îêîëî 2.78.

Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî ïðåâîñõîäÿùèé åäèíèöó êîììåð÷åñêèé ÊÏÄ
àäðîííûõ ðåàêòîðîâ íåëèíåéíî âîçðàñòàåò ñ ðîñòîì ìîùíîñòè, äàâëåíèÿ
è òåìïåðàòóðû. Àäðîííûå ðåàêòîðû, ðàññ÷èòàííûå íà 250 kW, êîíñòðó-
èðóþòñÿ äëÿ ðàáîòû ïðè 250 psi è 400o F. Ýòè ïîñëåäíèå ðåàêòîðû èìåþò
êîììåð÷åñêèé ÊÏÄ çíà÷èòåëüíî âûøå, ÷åì (7.43).

Ïðîèñõîæäåíèå ïðåâîñõîäÿùåãî åäèíèöó êîììåð÷åñêîãî ÊÏÄ (7.43)
èíòðèãóþùå è ïîëíîñòüþ íåèçâåñòíî äî íàñòîÿùåãî âðåìåíè. Äåéñòâè-
òåëüíî, îáû÷íûå õèìè÷åñêèå ñòðóêòóðû è ðåàêöèè, èçó÷åííûå Àðûíãà-
çèíûì è Ñàíòèëëè [9], îêàçàëèñü íåäîñòàòî÷íûìè äëÿ êîëè÷åñòâåííîãî
îïèñàíèÿ, ïîýòîìó òðåáóåòñÿ íîâàÿ õèìèÿ.

Ñëåäóÿ ðàáîòå Àðûíãàçèíà è Ñàíòèëëè [9], íàøåé öåëüþ ÿâëÿåòñÿ
ðàñ÷åò ýëåêòðîýíåðãèè íåîáõîäèìîé äëÿ ñîçäàíèÿ îäíîãî êóáè÷åñêîãî
ôóòà ïëàçìû â PlasmaArcFlow ðåàêòîðàõ, ñ èñïîëüçîâàíèåì îáû÷íîé
êâàíòîâîé õèìèè. Òîëüêî ïîñëå ôèêñèðîâàíèÿ îòêëîíåíèé ýêñïåðèìåí-
òàëüíûõ äàííûõ îò ïðåäñêàçàíèé êâàíòîâîé õèìèè, ïîëíîñòüþ ñòàíîâèò-
ñÿ î÷åâèäíîé íåîáõîäèìîñòü â ïîêðûâàþùåé àäðîííîé õèìèè.

Ñ ýòîé öåëüþ, ìû äåëàåì ñëåäóþùèå ïðåäïîëîæåíèÿ. Âî ïåðâûõ, ìû
ðàññìàòðèâàåì PlasmaArcFlow ðåàêòîð, ðàáîòàþùèé íà äèñòèëëèðîâàí-
íîé âîäå, ñ ýëåêòðè÷åñêîé äóãîé ïîñòîÿííîãî òîêà ìåæäó ðàñõîäóåìûì
÷èñòî ãðàôèòíûì êàòîäîì è íå ðàñõîäóåìûì âîëüôðàìîâûì àíîäîì. Êàê
îòìå÷åíî ðàíåå, óïîìÿíóòûå ðåàêòîðû îáëàäàþò ïðåâîñõîäÿùèì åäèíè-
öó êîììåð÷åñêèì ÊÏÄ è ïðè èñïîëüçîâàíèè ÷èñòîé âîäû. Ñëåäîâàòåëü-
íî, êâàíòîâîõèìè÷åñêèå ïðåäñêàçàíèÿ ìîãóò áûòü ýôôåêòèâíî èçó÷åíû
ïðè ñäåëàííûõ ïðåäïîëîæåíèÿõ, áåç îñîáûõ óñëîæíåíèé. Ìû ïðåäïîëà-
ãàåì òàêæå, ÷òî âîäà è òâåðäûé ãðàôèòíûé ñòåðæåíü èìåþò íà÷àëüíóþ
òåìïåðàòóðó 300o K è, ÷òî ïëàçìà, ñîçäàâàåìàÿ ýëåêòðè÷åñêîé äóãîé ïî-
ñòîÿííîãî òîêà èìååò òåìïåðàòóðó 3300o K.
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Ýëåêòðè÷åñêàÿ ýíåðãèÿ, íåîáõîäèìàÿ äëÿ ñîçäàíèÿ îäíîãî êóáè÷åñêî-
ãî ôóòà ïëàçìû, äîëæíà ïðåäñòàâëÿòüñÿ ñëåäóþùèìè ïåðåõîäàìè (ñì.
Äîïîëíåíèå 7.A äëÿ îñíîâíûõ åäèíèö è èõ ïåðåâîäà):

1) Èñïàðåíèå âîäû ñîãëàñíî èçâåñòíîé ðåàêöèè

H2O(æèäêîñòü) → H2O(ïàð)−10.4 Kcal/mole, (7.44)

2) Ðàçäåëåíèå ìîëåêóëû âîäû,

H2O→ H2 +
1
2
O2 −57 Kcal/mole, (7.45)

3) Ðàçäåëåíèå ìîëåêóëû âîäîðîäà,

H2 → H+H−104 Kcal/mole, (7.46)

4) Èîíèçàöèÿ H è O, òðåáóþùàÿ, â îáùåì, 1197 Kcal.
Äëÿ èñïàðåíèÿ è èîíèçàöèè óãîëüíîãî ñòåðæíÿ ìû èìååì:

C(òâåðäûé) → C(ïëàçìà)−437 Êêàë/ìîëü, (7.47)

è ïîëíîñòüþ ïîëó÷àåì 1634 Kcal íà 4 ìîëÿ ïëàçìû, òî åñòü

408.5 Kcal/mol= 0.475 kWh/mol= 1621 BTU/mol=

= 515.8 Kcal/cf= 0.600 kWh/cf= 2,047 BTU/cf,
(7.48)

ê êîòîðîé ìû äîëæíû äîáàâèòü ýëåêòðîýíåðãèþ íåîáõîäèìóþ äëÿ íà-
ãðåâàíèÿ íåðàñõîäóåìîãî âîëüôðàìîâîãî àíîäà, êîòîðàÿ îöåíèâàåòñÿ â
220 BTU/cf, ÷òî ïðèâîäèò ê ïîëíîé ýíåðãèè 2267 BTU/cf. Ýòà ïîëíàÿ
ýíåðãèÿ, îäíàêî, ÿâëÿåòñÿ òîëüêî ýíåðãèåé íåîáõîäèìîé äëÿ ñîçäàíèÿ
ýëåêòðè÷åñêîé äóãè, íî íå âêëþ÷àåò à ñåáÿ ïîòåðü, âîçíèêàþùèõ ïðè
âûïðÿìëåíèè ïåðåìåííîãî òîêà. Ïîëàãàÿ, ÷òî âûïðÿìëåíèå, òàêîå êàê èñ-
ïîëüçóåìîå â PlasmaArcFlow ðåàêòîðàõ, èìååò ýôôåêòèâíîñòü 70%, ìû
ïîëó÷àåì ïîëíóþ, ïîòðåáëÿåìóþ îò èñòî÷íèêà, ýëåêòðîýíåðãèþ, íåîáõî-
äèìóþ äëÿ ïðîèçâîäñòâà îäíîãî êóáè÷åñêîãî ôóòà ïëàçìû:

Total Electric Energy = 3,238 BTU/cf= 949 W/cf. (7.49)

Âû÷èñëèì òåïåðü ïîëíóþ ýíåðãèþ, ïðîèçâîäèìóþ PlasmaArcFlow ðå-
àêòîðàìè, ñîãëàñíî êâàíòîâîé õèìèè. Ñ ýòîé öåëüþ, ìû ïðåäïîëîæèì,
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÷òî ïðîèçâåäåííûé ãàç ñîñòîèò èç 50% âîäîðîäà è 50% îêèñè óãëåðî-
äà, ñ èãíîðèðîâàíèåì ñëåäîâ óãëåêèñëîãî ãàçà. Ïîñëåäíèé äåéñòâèòåëüíî
ïðàêòè÷åñêè íå ïðîèçâîäèòñÿ PlasmaArcFlow ðåàêòîðàìè, êàê ýòî îòìå-
÷åíî ðàíåå. Â äîáàâîê, CO2 íå ãîðèò. Ñëåäîâàòåëüíî, ïðåäëîæåíèå èãíî-
ðèðîâàíèÿ CO2 â ãàçå óâåëè÷èâàåò ïðåäñêàçàíèå ýíåðãåòè÷åñêîãî âûõîäà
ñîãëàñíî êâàíòîâîé õèìèè, ÷òî è æåëàòåëüíî.

Íàïîìíèì, ÷òî íàêàë ïîäâîäíîé äóãè, ïî áîëüøåé ÷àñòè, îáóñëîâëåí
ãîðåíèåì âîäîðîäà è êèñëîðîäà ñ ïðåâðàùåíèåì îáðàòíî â âîäó, êîòîðàÿ
ñìåøèâàåòñÿ ñ âîäîé îêðóæàþùåé ýëåêòðè÷åñêóþ äóãó , ÷òî âíîñèò íå
ïîääàþùèéñÿ îöåíêå âêëàä ê ïóçûðüêàì ãîðþ÷åãî ãàçà ïîäíèìàþùèìñÿ
íà ïîâåðõíîñòü. Ñëåäîâàòåëüíî, ëþáûå ðàñ÷åòû ïîëíîé ïðîèçâåäåííîé
ýíåðãèè äîëæíû âêëþ÷àòü â ñåáÿ ïðåäïîëîæåíèå î ïðîöåíòíîì êîëè÷å-
ñòâå èçíà÷àëüíûõ H è O, êîòîðûå ðåêîìáèíèðîâàëè â H2O (î÷åâèäíîñòü
ýòîé ðåêîìáèíàöèè óñòàíàâëèâàåòñÿ ïðîèçâîäñòâîì âîäû ïðè ïåðåðàáîò-
êå àäðîííûì ðåàêòîðîì ëþáîãî òèïà ìàñëà).

Â çàêëþ÷åíèå, ðàñ÷åòû ïðîèçâîäèìîé PlasmaArcFlow ðåàêòîðàìè ýíåð-
ãèè òðåáóþò: ðàññìîòðåíèÿ îõëàæäåíèÿ ïëàçìû îò 3300o K äî 300o K ñ
ñîîòâåòñòâóþùèì âûäåëåíèåì ýíåðãèè; çíàêîìûå ðåàêöèè

H+H→ H2 +104 Kcal/mole, (7.50a)

H2 +
1
2
O2 → H2O+57 Kcal/mole, (7.50b)

C+O→ CO+255 Kcal/mole. (7.50c)

Ïðè ïðåäïîëîæåíèè 100% ýôôåêòèâíîñòè (òî åñòü, îòñóòñòâèè ðåêîìáè-
íàöèè âîäû), ïîëíàÿ ïðîèçâåäåííàÿ ýíåðãèÿ äàåòñÿ êàê

398 Kcal/mole= 1,994 BTU/cf. (7.51)

Ïðåäïîëàãàÿ, ÷òî âñÿ ýíåðãèÿ íåîáõîäèìàÿ äëÿ íàãðåâàíèÿ íåðàñõîäó-
åìîãî âîëüôðàìîâîãî ñòåðæíÿ àáñîðáèðóåòñÿ æèäêîñòüþ îêðóæàþùåé
ýëåêòðè÷åñêóþ äóãó, â âèäó åãî íåïðåðûâíîãî îõëàæäåíèÿ äî òåìïåðà-
òóðû PlasmaArcFlow ðåàêòîðà, ìû ïîëó÷àåì ïîëíóþ òåïëîâóþ ýíåðãèþ
ðàâíîé 2254 BTU/cf.

Â äîáàâîê, ìû èìååì ýíåðãèþ ïðîèçâåäåííîãî ãàçà. Ñ ýòîé öåëüþ ìû
íàïîìíèì ñëåäóþùèå èçâåñòíûå ðåàêöèè:

H2(mg)+
1
2
O2(atm) → H2O+57 Kcal/mole, (7.52a)
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CO(mg)+
1
2
O2(atm) → CO2 +68.7 Kcal/mole. (7.52b)

Â ñëåäñòâèè ýòîãî, 50%-50% ñìåñü îáû÷íûõ ãàçîâ H2 è CO äàåò:

Îáû÷íàÿ òåïëîòà ñãîðàíèÿ ìàãíåãàçà ïîëó÷åííîãî èç âîäû=

= 62.8 Kcal/mole= 249.19 BTU/mole= 315 BTU/cf. (7.53)

Ñëåäîâàòåëüíî, ïîëíûé ýíåðãåòè÷åñêèé âûõîä PlasmaArcFlow ðåàêòîðîâ
äàåòñÿ ñëåäóþùèì:

E(mg)+E(heat) = 315 BTU/cf+2,254 BTU/cf= 2,569 BTU/cf. (7.54)

Îòñþäà ñëåäóåò, ÷òî ýíåðãåòè÷åñêàÿ ýôôåêòèâíîñòü PlasmaArcFlow ðå-
àêòîðîâ íèæå åäèíèöû äëÿ ñëó÷àÿ ìàêñèìàëüíî âîçìîæíîé ýôôåêòèâ-
íîñòè,

Ýíåðãåòè÷åñêàÿ ýôôåêòèâíîñòü ïðåäñêàçûâàåìàÿ êâàíòîâîé õèìèåé =

=
Total energy out
Electric energy in

=
Emg +Eheat

Eelectr
=

2,569 BTU/cf
3,238 BTU/cf

= 0.79. (7.55)

Âîçìîæíî ïîêàçàòü, ÷òî äëÿ ñëó÷àÿ 50% ýôôåêòèâíîñòè (òî åñòü,
êîãäà 50% èçíà÷àëüíûõ H è O ðåêîìáèíèðóþò â âîäó) ïîëíûé ýíåðãåòè-
÷åñêèé âûõîä, î÷åâèäíî, ïîíèæàåòñÿ. Äëÿ äåòàëåé ìû îòñûëàåì çàèíòå-
ðåñîâàííîãî ÷èòàòåëÿ ê ðàáîòå Àðûíãàçèíà è Ñàíòèëëè [9].

7.12 Çàêëþ÷èòåëüíûå çàìå÷àíèÿ

Íàèáîëåå âàæíûì ýêñïåðèìåíòàëüíûì ðåçóëüòàòîì, ïðåäñòàâëåííûì
â ýòîé ãëàâå, ÿâëÿåòñÿ íåçàâèñèìàÿ ñåðòèôèêàöèÿ àäðîííûõ ðåàêòîðîâ
ìîëåêóëÿðíîãî òèïà, êàê èìåþùèìè êîììåð÷åñêèé ÊÏÄ ïðåâîñõîäÿùèé
åäèíèöó, òî åñòü, îòíîøåíèå ìåæäó ïîëíîé ïðîèçâåäåííîé ýíåðãèåé è
ýëåêòðîýíåðãèåé, çàòðà÷åííîé íà åå ïðîèçâîäñòâî, ìíîãî áîëüøå åäèíè-
öû.

Èç ïðèíöèïà ñîõðàíåíèÿ ýíåðãèè òîãäà ñëåäóåò, ÷òî äîïîëíèòåëüíàÿ
ýíåðãèÿ ÷åðïàåòñÿ èç ïåðåðàáàòûâàåìûõ æèäêîñòåé, à èìåííî, ÷òî óïî-
ìÿíóòûå àäðîííûå ðåàêòîðû ìîãóò äîáûâàòü ýíåðãèþ èç æèäêîñòåé, íà-
÷èíàÿ ñ âîäû è ïðîäîëæàÿ çàòåì áîëåå ýíåðãåòè÷åñêè ýôôåêòèâíûìè
æèäêîñòÿìè áîãàòûìè H, C è O, òàêèìè êàê ïðèðîäíûå òîïëèâà.
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Âûøåèçëîæåííûå ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå áûëè ïîëó÷åíû êîîð-
ïîðàöèåé ÑØÀ EarthFirst Technologies, Inc., ïîñëå ìíîæåñòâà ïðîâå-
ðîê íåçàâèñèìûìè ëàáîðàòîðèÿìè. Íàïðèìåð, èçìåðåíèå ýëåêòðîýíåð-
ãèè, èñïîëüçóåìîé äëÿ ïðîèçâîäñòâà îäíîãî êóáè÷åñêîãî ôóòà ìàãíåãà-
çà, áûëî ïðîèçâåäåíî ïðè ó÷àñòèè: êîìïàíèè ïðîèçâîäÿùåé êóìóëÿòèâ-
íûå âàòòìåòðû, èñïîëüçóåìûõ ïðè èçìåðåíèÿõ,WattWatchers, Inc., Íüþ-
Õýìïøèð; íåçàâèñèìîé êîìïàíèè, êîòîðàÿ ïðîâåðÿëà êàëèáðîâêó óïî-
ìÿíóòûõ âàòòìåòðîâ, Tampa Transformers, Inc.; êîìïàíèè, êîòîðàÿ ïðî-
èçâîäèëà òðàíñôîðìàòîðû, èñïîëüçóåìûå äëÿ ïèòàíèÿ ðåàêòîðîâ, Miller
Corporation, äëÿ òîãî, ÷òîáû áûòü óâåðåííûìè, ÷òî èçáðàííûå èçìåðåíèÿ
ïîòðåáëåíèÿ ìîùíîñòè áûëè òî÷íûìè; íåçàâèñèìîé ëàáîðàòîðèè, êîòî-
ðàÿ äåéñòâèòåëüíî ïðîâîäèëà âñå èçìåðåíèÿ,Motorfuelers, Inc., Clearwater,
Ôëîðèäà; è ó÷åíûõ èç Institute for Basic Research, Ïàëì Õàðáîð, Ôëîðè-
äà, êîòîðûå íàáëþäàëè îðãàíèçàöèþ èçìåðåíèé è ïðîâåðÿëè âñå ðåçóëü-
òàòû.

Íàèáîëåå âàæíîé èíôîðìàöèåé, ïðåäñòàâëåííîé â ïðåäûäóùåì ðàç-
äåëå, ÿâëÿåòñÿ òî, ÷òî êâàíòîâàÿ ìåõàíèêà è êâàíòîâàÿ õèìèÿ íå äàþò
ïðîèçâîäñòâî ýíåðãèè ïóòåì ïåðåðàáîòêè æèäêîñòè, � âîäû èëè êàêîé-
ëèáî äðóãîé,� ïîýòîìó ïðèâîäÿò ê äðàìàòè÷åñêîìó ðàçíîãëàñèþ ñ ýêñïå-
ðèìåíòàëüíûìè äàííûìè, êàñàþùèõñÿ òàêèõ ñîöèàëüíûõ ïðîáëåì, êàê
íåîáõîäèìîñòü íîâîé ÷èñòîé ýíåðãèè.

Äîïîëíèòåëüíîå äðàìàòè÷åñêîå ðàçíîãëàñèå ñóùåñòâóåò ìåæäó ïðåä-
ñêàçàíèÿìè êâàíòîâîé ìåõàíèêè è êâàíòîâîé õèìèè è ýêñïåðèìåíòàëü-
íûìè äàííûìè îòíîñèòåëüíî ýíåðãåòè÷åñêîé ýôôåêòèâíîñòè. Äåéñòâè-
òåëüíî, êàê â äåòàëÿõ ïðîèëëþñòðèðîâàíî â ïðåäûäóùåì ðàçäåëå, êâàí-
òîâàÿ ìåõàíèêà è êâàíòîâàÿ õèìèÿ ïðåäñêàçûâàþò íåîáõîäèìîñòü 3238
BTU/cf = 949 W/cf äëÿ ïðîèçâîäñòâà îäíîãî êóáè÷åñêîãî ôóòà ñìåñè H2
è CO â ñîîòíîøåíèè îäèí ê îäíîìó. Òå æå äèñöèïëèíû ïðåäñêàçûâàþò,
÷òî ïîëíàÿ ïðîèçâåäåííàÿ ýíåðãèÿ áóäåò ðàâíà 2569 BTU/cf.

Ñðàâíåíèå ýòèõ òåîðåòè÷åñêèõ ïðåäñêàçàíèé ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè
äàííûìè, ïîëó÷åííûìè íà PlasmaArcFlow ðåàêòîðàõ, ðàáîòàþùèõ íà âî-
äå, óñòàíîâèëî ñëåäóþùèå äðàìàòè÷åñêèå îòêëîíåíèÿ:

1) ïðåäñêàçàííàÿ ýëåêòðîýíåðãèÿ äëÿ ïðîèçâîäñòâà îäíîãî êóáè÷åñêî-
ãî ôóòà ìàãíåãàçà, 949 W/cf, ïî÷òè â äåñÿòü ðàç ïðåâûøàåò ýëåêòðîýíåð-
ãèþ äåéñòâèòåëüíî çàìåðåííóþ íà èñòî÷íèêå, ÷òî äàåò äåñÿòèêðàòíóþ
îøèáêó â ñòîðîíó óâåëè÷åíèÿ;

2) ïðåäñêàçàííîå êîëè÷åñòâî òåïëîòû, âûäåëÿþùååñÿ â ïðîöåññå ôîð-
ìèðîâàíèÿ ìàãíåãàçà, 1994 BTU/cf, òàêæå ïðèìåðíî â äåñÿòü ðàç áîëü-
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øå, ÷åì äåéñòâèòåëüíî èçìåðåíî äëÿ ðåàêòîðà, ÷òî äàåò äåñÿòèêðàòíóþ
îøèáêó â ñòîðîíó óìåíüøåíèÿ; è

3) ïðåäñêàçàííàÿ òåïëîòà ñãîðàíèÿ ìàãíåãàçà, ïðîèçâåäåííîãî èç âî-
äû, 315 BTU/cf, ïî êðàéíåé ìåðå, â äâà ðàçà ìåíüøå äåéñòâèòåëüíî èç-
ìåðåííîé, ÷òî äàåò äâóêðàòíóþ îøèáêó â ñòîðîíó óìåíüøåíèÿ.

Î÷åâèäíî, ÷òî âñå ýòè îòêëîíåíèÿ ÿâëÿþòñÿ ñëèøêîì îãðîìíûìè,
÷òîáû äîïóñêàòü âíóøàþùåå äîâåðèå ñîãëàñîâàíèå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ
äàííûõ ñ óñòàíîâëåííûìè äîêòðèíàìè. Ñëåäîâàòåëüíî, àäðîííûå ðå-
àêòîðû ìîëåêóëÿðíîãî òèïà ÿâëÿþòñÿ ñèëüíåéøèìè äîêàçàòåëüñòâàìè
íåîáõîäèìîñòè â îáîáùàþùèõ òåîðèÿõ, àäàïòèðîâàííûõ ê ðåàëüíîñòè.

Â ÷àñòíîñòè, ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå óñòàíàâëèâàþò íåîáõîäè-
ìîñòü â:

1) íîâîé ìåõàíèêå, ñâåðõïðîâîäèìîñòè è õèìèè äëÿ êîëè÷åñòâåííîé
èíòåðïðåòàöèè ðàçäåëåíèÿ âîäû è äðóãèõ æèäêîñòåé ñ ïîëîæèòåëüíûì
ýíåðãåòè÷åñêèì áàëàíñîì. Ïðèíÿòûì çäåñü íàïðàâëåíèåì èññëåäîâàíèé
ÿâëÿþòñÿ àäðîííûå òåîðèè, êàê îòìå÷åíî â Ðàçäåëå 7.7, ãäå îñîáîå âíèìà-
íèå óäåëÿåòñÿ êîíòàêòíûì, íåïîòåíöèàëüíûì, íåãàìèëüòîíîâûì è íåóíè-
òàðíûì ýôôåêòàì, òàê êàê, êàê îòìå÷åíî ðàíåå, ïîëîæèòåëüíûé ýíåðãå-
òè÷åñêèé áàëàíñ íåâîçìîæåí äëÿ ãàìèëüòîíîâûõ òåîðèé. Èññëåäîâàíèÿ
â ýòîì íàïðàâëåíèè ïðîäîëæàåòñÿ è ðåçóëüòàòû áóäóò èçëîæåíû â áëè-
æàéøåå âðåìÿ.

2) íîâûõ õèìè÷åñêèõ ñîåäèíåíèÿõ, ñïîñîáíûõ îáúÿñíèòü àíîìàëüíóþ
òåïëîòó ñãîðàíèÿ ìàãíåãàçà è åãî ïîâåäåíèå. Ýòèì èññëåäîâàíèÿì ïîñâÿ-
ùåíà ñëåäóþùàÿ ãëàâà.

3) íîâûõ òåõíîëîãèÿõ ñæèãàíèÿ, ñæàòèÿ è ñæèæåíèÿ ìàãíåãàçà, êî-
òîðûì ïîñâÿùåíà ðàáîòà [8].

Î÷åâèäíî, ÷òî äîñòèæåíèå áîëåå ãëóáîêîãî çíàíèÿ âûøåóêàçàííûõ
àñïåêòîâ ïîçâîëèò èõ îïòèìèçàöèþ, ÷òî ïðèâåäåò ê çíà÷èòåëüíûì ïðî-
äâèæåíèÿì â íàïðàâëåíèè óäîâëåòâîðåíèÿ ñîöèàëüíûõ ïîòðåáíîñòåé â
íîâûõ ÷èñòûõ ýíåðãèÿõ è òîïëèâàõ.
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Äîïîëíåíèå 7.A

Òàáëèöà 7.1: Îñíîâíûå åäèíèöû è èõ ïåðåâîä.

1 kWh 860 Kcal = 3413 BTU 1 cf 28.3 liters
1 Kcal 3.97 BTU 1 cfa 1.263 mol
1 eV 3.83×10−23 Kcal NA 6.022×1023 mol−1

1 cal 4.18 J NAk/2 1 cal/(mol·K)
1 molea 22.4 liters = 0.792 cf R 8.314 J/(mol·K) = 1.986 cal/(mol·K)

a Äëÿ èäåàëüíîãî ãàçà, ïðè íîðìàëüíûõ óñëîâèÿõ.

Òàáëèöà 7.2: Óäåëüíûå òåïëîåìêîñòè. p = 1 àòì., T = 25o C.
H2(gas) 29.83 J/(mol·K) 7 cal/(mol·K)
H2O (liquid) 4.18 J/(gram·K) 1 cal/(gram·K) 18 cal/(mol·K)
Graphite (solid) 0.71 J/(gram·K) 0.17 cal/(gram·K) 2 cal/(mol·K)
O2 (gas) 29.36 J/(gram·K) 7 cal/(gram·K)
H (gas) 14.3 J/(gram·K) 3.42 cal/(gram·K)
O (gas) 0.92 J/(gram·K) 0.22 cal/(gram·K)
Fe (solid) 0.45 J/(gram·K) 0.11 cal/(gram·K) 6 cal/(mol·K).

Òàáëèöà 7.3: Ñðåäíèå ýíåðãèè ñâÿçè, ïðè T=25o C.

H�H 104.2a C=O 192.0d O=O 119.1b

C�C 82.6 O�H 110.6 C=C 145.8
C�O 85.5 C≡C 199.6 C=O 255.8c

a äëÿ H2;
b äëÿ O2;

c äëÿ îêèñè óãëåðîäà; d äëÿ óãëåêèñëîãî ãàçà.
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Òàáëèöà 7.4: Òåïëîòà ïàðîîáðàçîâàíèÿ è ïåðâûå ïîòåíöèàëû èîíèçàöèé.

Water 10.4 H 13.6
Graphite 171.7 C 11.26

O 13.6

Ðèñ. 7.11: [8] Èçîáðàæåíèå Ôåððàðè 308 GTSi 1980 ã. è äâóõ àâòîìîáèëåé
Honda Civic, ïåðåîáîðóäîâàííûõ USMagnegas, Inc., äëÿ èñïîëüçîâàíèÿ
ìàãíåãàçà â êà÷åñòâå íîâîãî ÷èñòîãî òîïëèâà è áåç êàòàëèòè÷åñêîãî êîí-
âåðòåðà, õîòÿ âûïîëíÿþòñÿ âñå òðåáîâàíèÿ EPA îòíîñèòåëüíî ÷èñòîòû
âûõëîïà, â íåì íå ñîäåðæàòñÿ êàíöåðîãåííûõ èëè äðóãèõ òîêñè÷åñêèõ
âåùåñòâ, ñíèæåíî êîëè÷åñòâî CO2 íà 50% ïî îòíîøåíèþ ê èñïîëüçîâà-
íèþ áåíçèíà è â âûõëîïå ñîäåðæèòñÿ îò 10% äî 14% ïðèãîäíîãî äëÿ
äûõàíèÿ êèñëîðîäà.
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Ðèñ. 7.12: [8] Èçîáðàæåíèå ìàãíåãàçîâîé ïðîèçâîäÿùåé è çàïðàâî÷íîé
ñòàíöèè, ñîäåðæàùåé ðåàêòîð, òàêîé êàê íà Ðèñ. 7.10, ïëþñ ñòàíäàðò-
íûé êîìïðåññîð, êàêîé èñïîëüçóåòñÿ äëÿ ïðèðîäíîãî ãàçà. Ïðîñòîòó ýòîé
ñòàíöèè ñëåäóåò ñðàâíèòü ñ êðàéíå ñëîæíîé ñòàíöèåé äëÿ æèäêîãî âîäî-
ðîäà. Îòìåòèì, ÷òî ñòàíöèÿ èçîáðàæåííàÿ, íà ýòîé ôîòîãðàôèè, ïîçâî-
ëÿåò ñîâðåìåííûì äèñòðèáüþòåðàì òîïëèâà, òàêèì êàê ãàçîâûå ñòàíöèè,
ñòàòü ïðîèçâîäèòåëÿìè òîïëèâà.
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Ðèñ. 7.13: Èëëþñòðàöèÿ ÷àñòè EPA òåñòà ìîäåëèðóþùåé åçäó â óñëîâè-
ÿõ ãîðîäà ñîãëàñíî Ïðàâèëó 40-CFR, ×àñòü 86, ïðîâåäåííîãî â Vehicle
Certification Laboratory Liphardt & Associates íà Ëîíã-Àéëåíäå, Íüþ-
Éîðê íà äëÿ àâòîìîáèëÿ Honda Civic Natural Gas Vehicle, ïåðåäåëàííîãî
ïîä ìàãíåãàç êîìïàíèåé USMagnegas, Inc., â Ëàðãî, Ôëîðèäà. Ïåðâûå
òðè äèàãðàììû èëëþñòðèðóþò î÷åíü íèçêîå âûäåëåíèå âûõëîïíûõ ãà-
çîâ ïðè èñïîëüçîâàíèè ìàãíåãàçà â ãîðîäñêèõ óñëîâèÿõ, èìåÿ â âèäó,
÷òî áîëüøàÿ ÷àñòü èçìåðåííûõ âûõëîïîâ îòíîñèòñÿ ê òÿæåëûì óñëîâè-
ÿì ïîäúåìà â ãîðó ñîãëàñíî EPA òåñòó. ×åòâåðòàÿ äèàãðàììà ïî îêèñëàì
àçîòà ïîêàçûâàåò íåäîñòàòîê îõëàæäåíèÿ äâèãàòåëÿ. Íèæíÿÿ äèàãðàììà
ïîêàçûâàåò èçìåíåíèå ìîäåëèðóåìîé ñêîðîñòè ìàøèíû âî âðåìåíè, ãäå
ïëîñêèå ïîëîñû ñîîòâåòñòâóþò íåðàáî÷èì ïåðèîäàì ïðè îñòàíîâêå ïåðåä
ñâåòîôîðîì.
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Ðèñ. 7.14: Èçîáðàæåíèå ðåçêè ìåòàëëà ñ èñïîëüçîâàíèåì ìàãíåãàçà. Íåçà-
âèñèìûå èñïûòàíèÿ ðàçëè÷íûìè ïîëüçîâàòåëÿìè óñòàíîâèëè, ÷òî: 1)
âðåìÿ ïðîãðåâàíèÿ ìàãíåãàçîì, ïî êðàéíåé ìåðå, â äâà ðàçà ìåíüøå,
÷åì àöåòèëåíîì (êîòîðûé èñïîëüçóåòñÿ äëÿ ðåçêè ìåòàëëà, â íàñòîÿùåå
âðåìÿ, è èìååò óäåëüíóþ òåïëîòó ñãîðàíèÿ 2300 BTU/êóá. ôóò); 2) ìàã-
íåãàç ðåæåò ìåòàëë, êàê ìèíèìóì, íà 50% áûñòðåå, ÷åì àöåòèëåí; 3) ðåç-
êà, ïðîèçâåäåííàÿ ìàãíåãàçîì, ÿâëÿåòñÿ ãîðàçäî áîëåå àêêóðàòíîé, áåç
çàçóáðèí, ïî ñðàâíåíèþ ñ àöåòèëåíîì; 4) ïðîäóêòû ñãîðàíèÿ ìàãíåãàçà
íå ñîäåðæàò êàíöåðîãåííûõ èëè äðóãèõ òîêñè÷åñêèõ âåùåñòâ, â òî âðåìÿ
êàê àöåòèëåí ÿâëÿåòñÿ, âîçìîæíî, ñàìûì êàíöåðîãåííûì è òîêñè÷íûì
èç âñåõ òîïëèâ; 5) ïðè ðåçêå ìàãíåãàçîì íå âîçíèêàåò ëîêàëüíûõ âçðû-
âîâ èñêð èç-çà êðàñêè íàíåñåííîé íà ìåòàëë, ÷òî ÿâëÿåòñÿ òèïè÷íûì
äëÿ àöåòèëåíà; 6) ìàãíåãàç äðàìàòè÷åñêè áîëåå áåçîïàñåí, ÷åì àöåòèëåí,
êîòîðûé íåñòàáèëåí è ÿâëÿåòñÿ îäíèì èç ñàìûõ îïàñíûõ òîïëèâ èç èñ-
ïîëüçóåìûõ ñåãîäíÿ; è 7) ìàãíåãàç ïðèìåðíî â äâà ðàçà äåøåâëå, ÷åì
àöåòèëåí.
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Ãëàâà 8

Íîâûå õèìè÷åñêèå ñîåäèíåíèÿ:
Ìàãíåêóëû

8.1 Ââåäåíèå

Åäèíñòâåííûì âèäîì õèìè÷åñêèõ ñîåäèíåíèé, ñ âïîëíå îïðåäåëåí-
íûìè ñâÿçÿìè, êîòîðûé áûë èçâåñòåí äî ïîÿâëåíèÿ àäðîííîé õèìèè,
ÿâëÿëèñü ìîëåêóëû, ñ ïðèñóùèìè èì âàëåíòíûìè ñâÿçÿìè, ÷üÿ èäåíòè-
ôèêàöèÿ îòíîñèòñÿ ê äåâÿòíàäöàòîìó âåêó, áëàãîäàðÿ ðàáîòàì Àâîãàäðî
(Avogadro) (1811), Êàíèööàðî (Canizzaro) (1858) è íåêîòîðûõ äðóãèõ,
ïîñëåäóþùèõ çà ðàçðàáîòêàìè ìåòîäîâ îïðåäåëåíèÿ àòîìíûõ âåñîâ.

Èçâåñòíû, òàêæå, âîçìîæíûå äîïîëíèòåëüíûå êàíäèäàòû íà õèìè÷å-
ñêèå ñîåäèíåíèÿ, òàêèå êàê äåëîêàëèçîâàííûå ýëåêòðîííûå ñâÿçè. Îäíà-
êî, íè îäèí èç íèõ íå îáëàäàåò ÿâíî âûðàæåííîé ïðèòÿãèâàþùåé ñèëîé,
ÿâíûì îáðàçîì îòëè÷àþùåéñÿ îò âàëåíòíîñòè.

À òàêæå, êàê îòìå÷åíî â Ãëàâå 7, ñîâñåì íåäàâíî áûëè èçó÷åíû ðàç-
ëè÷íûå ìîëåêóëÿðíûå êëàñòåðû, õîòÿ îíè ÿâëÿþòñÿ ëèáî íåñòàáèëüíû-
ìè, ëèáî íå èìåþò òî÷íîé èäåíòèôèêàöèè èõ âíóòðåííåé ñâÿçè.

Ïðèìåð íåñòàáèëüíîãî ìîëåêóëÿðíîãî êëàñòåðà äàåòñÿ ñëó÷àåì, êî-
ãäà âíóòðåííÿÿ ñâÿçü îáóñëîâëåíà ýëåêòðè÷åñêîé ïîëÿðèçàöèåé àòîìíûõ
ñòðóêòóð, òî åñòü, äåôîðìàöèåé ñôåðè÷åñêîãî ðàñïðåäåëåíèÿ çàðÿäà, ñ
ïîëíûì çàðÿäîì ðàâíûì íóëþ, â ýëëèïñîèäàëüíîå ðàñïðåäåëåíèå, â êî-
òîðîì èìååòñÿ äîìèíèðîâàíèå îäíîãî ýëåêòðè÷åñêîãî çàðÿäà íà îäíîì
êîíöå è ïðîòèâîïîëîæíîãî çàðÿäà íà äðóãîì, âñëåäñòâèå ÷åãî àòîìû
ïðèòÿãèâàþòñÿ äðóã ê äðóãó ïðîòèâîïîëîæíûìè ïîëÿðíîñòÿìè. Íåñòà-
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áèëüíîñòü òàêèõ êëàñòåðîâ ñëåäóåò èç òîãî èçâåñòíîãî ñâîéñòâà, ÷òî ìà-
ëåéøèå ïåðòóðáàöèè ÿäåð è ïåðèôåðèéíûõ ýëåêòðîíîâ ïðèâîäÿò ê èõ
åñòåñòâåííîé êîíôèãóðàöèè, ñ ñîîòâåòñòâóþùåé ïîòåðåé ïîëÿðèçàöèè è
îáóñëîâëåííîé åþ ñâÿçè.

Ïðèìåð ìîëåêóëÿðíûõ êëàñòåðîâ áåç ÿñíîé èäåíòèôèêàöèè èõ âíó-
òðåííåé ñâÿçè äàåòñÿ èîííûìè êëàñòåðàìè. Äåéñòâèòåëüíî, èîíèçèðî-
âàííûå ìîëåêóëû èìåþò îäèíàêîâûé ïîëîæèòåëüíûé çàðÿä è, ñëåäîâà-
òåëüíî, îíè îòòàëêèâàþòñÿ îò äðóã äðóãà. Ñëåäîâàòåëüíî, âíóòðåííÿÿ
ñâÿçü èîííûõ êëàñòåðîâ ÿâëÿåòñÿ, â îáùåì òî, íå òîëüêî íåèçâåñòíîé êî
âðåìåíè íàïèñàíèÿ äàííîé ìîíîãðàôèè, íî òàêæå, ïîñëå èäåíòèôèêàöèè,
îíà äîëæíà áûòü íàñòîëüêî ñèëüíîé, ÷òîáû ïðåâçîéòè îòòàëêèâàþùóþ
ñèëó ìåæäó èîíàìè, ñîñòàâëÿþùèìè êëàñòåð.

Â 1998 ã. Ð.Ì. Ñàíòèëëè [1] ïðåäëîæèë ãèïîòåçó íîâîãî òèïà ñòàáèëü-
íûõ êëàñòåðîâ ñîñòàâëåííûõ èç ìîëåêóë, äèìåðîâ, è àòîìîâ, ñ íîâîé,
ÿñíî îïðåäåëåííîé, âíóòðåííåé ñâÿçüþ, êîòîðàÿ ïîçâîëÿåò èõ ïðîìûø-
ëåííîå è ïðàêòè÷åñêîå èñïîëüçîâàíèå. Íîâûå êëàñòåðû áûëè íàçâàíû
ìàãíåêóëàìè (ïàòåíò çàÿâëåí), èç-çà äîìèíèðîâàíèÿ ìàãíèòíûõ ýô-
ôåêòîâ â èõ ôîðìàöèè, à òàêæå èç ïðàãìàòè÷íîé íåîáõîäèìîñòè îòëè-
÷àòü èõ îò îáû÷íûõ ìîëåêóë, ñ ïîíèìàíèåì òîãî, ÷òî òåõíè÷åñêè áîëåå
ïðèåìëåìûì íàçâàíèåì ìîãëî áû áûòü ýëåêòðîìàãíåêóëû.

Áëàãîäàðÿ íåîöåíèìîé ïîääåðæêå Ëåîíà Òîóïñà, ïðåçèäåíòà Toups
Technologies Licensing, Inc., êîðïîðàöèè â Ëàðãî, Ôëîðèäà, ìàãíåêóëû,
êàê íîâûå õèìè÷åñêèå ñîåäèíåíèÿ, ïîëó÷èëè, îïÿòü-òàêè â 1998 ã., ìíî-
æåñòâî ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ïîäòâåðæäåíèé. Äîïîëíèòåëüíûå ýêñïåðè-
ìåíòàëüíûå ïîäòâåðæäåíèÿ è ïðîìûøëåííûå ðàçðàáîòêè áûëè ïðîâåäå-
íû ñîâñåì íåäàâíî êîðïîðàöèåé EarthFirst Technologies, Inc. (íîâîå íà-
çâàíèå Toups Technologies Licensing, Inc.) (EFTI [2]), ðóêîâîäèìîé Äæî-
íîì Ñòàíòîíîì, êîòîðàÿ êîíòðîëèðóåò ïàòåíòíûå ïðàâà íà íîâûå òåõ-
íîëîãèè âî âñåì ìèðå, ÷åðåç ñâîè äî÷åðíèè êîìïàíèè âî âñåõ ãåîãðà-
ôè÷åñêèõ ðåãèîíàõ: USMagnegas, Inc. (Ëàðãî, Ôëîðèäà), EuroMagnegas,
Ltd. (Ëîíäîí, Àíãëèÿ) è AsiaMagnegas, Lim. (Ãîíêîíã), ïîä ðóêîâîäñòâîì
Ëåîíà Òîóïñà.

Ýòà ãëàâà ïîñâÿùåíà îáçîðó îñíîâíûõ ïîíÿòèé ëåæàùèõ â îñíîâå ìàã-
íåêóë, íîâûõ õèìè÷åñêèõ ñîåäèíåíèé, èõ ýêñïåðèìåíòàëüíîìó îáíàðóæå-
íèþ, èõ ïðîìûøëåííîìó ïðèìåíåíèþ è, â äàëüíåéøåì, íîâîé òåõíîëîãèè
ìàãíèòíî ïîëÿðèçîâàííûõ òîïëèâ [2].

Â äàëüíåéøåì áóäåò èñïîëüçîâàòüñÿ ñëåäóþùàÿ òåðìèíîëîãèÿ:
1) Ñëîâî "àòîì" èñïîëüçóåòñÿ â åãî îáû÷íîì ñìûñëå, êàê íàçâàíèå
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ñòàáèëüíîé àòîìíîé ñòðóêòóðû, òàêîé êàê âîäîðîä, óãëåðîä èëè êèñëî-
ðîä, íåçàâèñèìî îò òîãî,� èîíèçèðîâàí àòîì èëè íåò, ïàðàìàãíèòåí îí
èëè íåò;

2) Ñëîâî "äèìåð" èñïîëüçóåòñÿ äëÿ îáîçíà÷åíèÿ ÷àñòè ìîëåêóëû îá-
ëàäàþùåé âàëåíòíîé ñâÿçüþ, íàïðèìåð: H�O, H�C è ò.ä., íåçàâèñèìî îò
òîãî, èîíèçèðîâàí äèìåð èëè íåò, îòíîñèòñÿ îí ê ïàðàìàãíèòíîé ìîëå-
êóëå èëè íåò;

3) Ñëîâî "ìîëåêóëà" èñïîëüçóåòñÿ â åå îáùåïðèíÿòîì ñìûñëå, êàê
íàçâàíèå ñòàáèëüíûõ êëàñòåðîâ ñîñòîÿùèõ èç àòîìîâ, ñ îáû÷íûìè, âà-
ëåíòíûìè, ýëåêòðîííûìè ñâÿçÿìè, íàïðèìåð: H2, H2O, C2H2 è ò.ä., íåçà-
âèñèìî îò òîãî, èîíèçèðîâàíà ìîëåêóëà èëè íåò, ïàðàìàãíèòíà èëè íåò;

4) Ñëîâî "ìàãíåêóëà" èñïîëüçóåòñÿ äëÿ îáîçíà÷åíèÿ ñòàáèëüíûõ êëà-
ñòåðîâ ñîñòîÿùèõ èç äâóõ èëè áîëåå ìîëåêóë, è/èëè äèìåðîâ, è/èëè àòî-
ìîâ, è/èëè êàêèõ-ëèáî èõ êîìáèíàöèé, ñôîðìèðîâàííûõ ïðè ïîìîùè
íîâîé âíóòðåííåé ñâÿçè ïðåèìóùåñòâåííî ìàãíèòíîãî òèïà, èäåíòèôè-
öèðîâàííîé â äåòàëÿõ â ýòîé ãëàâå; ñëîâî "ìàãíåêóëÿðíûé" áóäåò èñ-
ïîëüçîâàòüñÿ â îòíîøåíèè ñóáñòàíöèé ñî ñòðóêòóðîé èëè ÷åðòàìè ìàã-
íåêóë;

5) Âûðàæåíèå "õèìè÷åñêèå ñîåäèíåíèÿ" èñïîëüçóþòñÿ äëÿ îáîçíà÷å-
íèÿ ñóùåñòâåííî îäíîðîäíîãî àíñàìáëÿ ñòàáèëüíûõ êëàñòåðîâ, ñ îäíèì
âèäîì âíóòðåííåé ñâÿçè, ÷òî ïîäðàçóìåâàåò êàê ìîëåêóëû, îáû÷íûå õè-
ìè÷åñêèå ñîåäèíåíèÿ, òàê è ìàãíåêóëû, ïðè óñëîâèè, ÷òî êàæäûé âèä
ñîåäèíåíèé äîïóñêàåò èãíîðèðîâàíèå ïðèñóòñòâèÿ äðóãèõ ñîåäèíåíèé.

Â ýòîé ãëàâå ìû èçó÷àåì òåîðåòè÷åñêîå ïðåäñêàçàíèå àäðîííîé ìå-
õàíèêè è àäðîííîé õèìèè íîâûõ õèìè÷åñêèõ ñîåäèíåíèé � ìàãíåêóë, èõ
ýêñïåðèìåíòàëüíûå ïîäòâåðæäåíèÿ, êîòîðûå áûëè ÿñíûì îáðàçîì ïðåä-
ñòàâëåíû, âïåðâûå, Ñàíòèëëè â ðàáîòå [1] 1998 ãîäà.

8.2 Ãèïîòåçà ìàãíåêóë

Ãëàâíàÿ ãèïîòåçà, ïîäðîáíî èññëåäóåìàÿ â îñòàâøåéñÿ ÷àñòè ýòîé ãëà-
âû, ìîæåò áûòü ñôîðìóëèðîâàíà ñëåäóþùèì îáðàçîì:

ÎÏÐÅÄÅËÅÍÈÅ 8.2.1 (ïàòåíò çàÿâëåí) [1]: Ìàãíåêóëûâ ãàçàõ,
æèäêîñòÿõ è òâåðäûõ òåëàõ ñîñòîÿò èç ñòàáèëüíûõ êëàñòåðîâ ñîñòàâëåí-
íûõ èç îáû÷íûõ ìîëåêóë, è/èëè äèìåðîâ, è/èëè îòäåëüíûõ àòîìîâ, ñâÿ-
çàííûõ äðóã ñ äðóãîì ïîñðåäñòâîì ïðîòèâîïîëîæíî íàïðàâëåííûõ ìàã-
íèòíûõ ïîëÿðèçàöèé îðáèò, ïî êðàéíåé ìåðå ïåðèôåðèéíûõ, àòîìíûõ
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ýëåêòðîíîâ âñëåäñòâèè íàëîæåíèÿ äîñòàòî÷íî ñèëüíûõ âíåøíèõ ìàãíèò-
íûõ ïîëåé, à òàêæå ïîëÿðèçàöèé âíóòðåííèõ ìàãíèòíûõ ìîìåíòîâ ÿäåð
è ýëåêòðîíîâ. Àíñàìáëü ìàãíåêóë ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé õèìè÷åñêîå ñîåäè-
íåíèå â òîì ñëó÷àå, êîãäà îí ñóùåñòâåííî îäíîðîäåí, òî åñòü, ìîëåêóë
èëè äðóãèõ ñîåäèíåíèé ñîäåðæèòñÿ â íåì â î÷åíü ìàëîì êîëè÷åñòâå ,
íåïîääàþùåìñÿ îïðåäåëåíèþ. Ìàãíåêóëû õàðàêòåðèçóþòñÿ, èëè ìîãóò
áûòü èäåíòèôèöèðîâàíû, ÷åðåç ñëåäóþùèå îñíîâíûå ÷åðòû:

I) Ïðåæäå âñåãî, ìàãíåêóëû îáëàäàþò íåîæèäàííî áîëüøèìè àòîì-
íûìè âåñàìè, íàïðèìåð, àòîìíûìè âåñàìè êîòîðûå â äåñÿòêè è áîëåå
ðàç ïðåâîñõîäÿò ìàêñèìàëüíûé àòîìíûé âåñ îáû÷íûõ ìîëåêóëÿðíûõ ñî-
ñòàâëÿþùèõ;

II) Ìàãíåêóëû õàðàêòåðèçóþòñÿ áîëüøèìè ïèêàìè ñ ìàêðîñêîïè÷å-
ñêèìè ïðîöåíòíûìè ñîäåðæàíèÿìè â ìàññ-ñïåêòðîãðàôå, ïðè÷åì îíè îñòà-
þòñÿ íåîïðåäåëåííûìè ïîñëå ñðàâíåíèÿ ñ ïèêàìè âñåõ ñóùåñòâóþùèõ
ìîëåêóë;

III) Óïîìÿíóòûå ïèêè íå äàþò îáû÷íîãî ðåãèñòðèðóåìîãî èíôðàêðàñ-
íîãî ñèãíàëà äëÿ ãàçà è óëüòðàôèîëåòîâîãî ñèãíàëà äëÿ æèäêîñòåé, â
îòëè÷èè îò îáû÷íûõ ìîëåêóë è/èëè äèìåðîâ, ñîñòàâëÿþùèõ ìàãíåêóëó;

IV) Óïîìÿíóòûå èíôðàêðàñíûé è óëüòðàôèîëåòîâûé ñèãíàëû îêàçû-
âàþòñÿ èçìåíåííûìè (â äàëüíåéøåì ìû áóäåì ãîâîðèòü "ìóòèðîâàííû-
ìè") ïî ñðàâíåíèÿ ñ îáû÷íûìè âåðñèÿìè, ïîýòîìó, íà îáû÷íóþ êàðòèíó,
ñâîéñòâåííóþ äèìåðàì, íàêëàäûâàþòñÿ äîïîëíèòåëüíûå ïèêè â èíôðà-
êðàñíûõ è óëüòðàôèîëåòîâûõ îáëàñòÿõ (èíôðàêðàñíûå è óëüòðàôèîëå-
òîâûå ìóòàöèè), íå ñóùåñòâóþùèå â îáû÷íûõ êîíôèãóðàöèÿõ;

V) Ìàãíåêóëû îáëàäàþò àíîìàëüíûì ïðèòÿæåíèåì ê äðóãèì âåùå-
ñòâàì, ÷òî ïðèâîäèò ê ïîÿâëåíèÿì ôîíà (ñïëîøíîãî) â õîäå ïðîâåäåíèÿ
ñïåêòðîñêîïè÷åñêèõ òåñòîâ, êîòîðûé ÷àñòî íàïîìèíàåò ïåðâîíà÷àëüíîå
ñêàíèðîâàíèå, à òàêæå ïîäðàçóìåâàåò çàáèâàíèå òîíêîãî ïîäàþùåãî ñîï-
ëà, ÷òî ïðåïÿòñòâóåò äåòåêòèðîâàíèþ íàèáîëåå âàæíûõ ìàãíåêóë;

VI) Ìàãíåêóëû ìîãóò ðàçáèâàòüñÿ íà ôðàãìåíòû, ïðè äîñòàòî÷íî
ýíåðãè÷íûõ ñòîëêíîâåíèÿõ, ñ ïîñëåäóþùåé ðåêîìáèíàöèåé ñ äðóãèìè
ôðàãìåíòàìè è/èëè äðóãèìè ìîëåêóëàìè, ÷òî ïðèâîäèò ê âàðèàöèè âî
âðåìåíè ñïåêòðîãðàôè÷åñêèõ ïèêîâ (òàê íàçûâàåìûå âðåìåííûå ìóòà-
öèè ìîëåêóëÿðíûõ âåñîâ);

VII) Ìàãíåêóëû ìîãóò óâåëè÷èâàòüñÿ èëè óìåíüøàòüñÿ â ïðîöåññå
ñòîëêíîâåíèé ñ îòäåëüíûìè àòîìàìè, äèìåðàìè èëè ìîëåêóëàìè;

VIII) Ìàãíåêóëû îáëàäàþò óíèêàëüíîé ïðîíèêàåìîñòüþ ñêâîçü äðó-
ãèå ñóáñòàíöèè, ÷òî ñâèäåòåëüñòâóåò îá óìåíüøåíèè ñðåäíèõ ðàçìåðîâ
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îáû÷íûõ ìîëåêóë, êàê è îæèäàåòñÿ ïðè ìàãíèòíîé ïîëÿðèçàöèè;
IX) Ìàãíåêóëÿðíûé ãàç îáëàäàåò àíîìàëüíîé ðàñòâîðèìîñòüþ â æèä-

êîñòÿõ, áëàãîäàðÿ íîâûì ìàãíèòíûì ñâÿçÿì ìåæäó ãàçîì è ìîëåêóëàìè
æèäêîñòè, ïîäâåðãíóòûì äåéñòâèþ ìàãíèòíîãî ïîëÿ ìàãíåêóë;

X) Ìàãíåêóëû ìîãóò ôîðìèðîâàòüñÿ èç ìîëåêóë æèäêîñòåé, êîòîðûå
íå îáÿçàòåëüíî ðàñòâîðèìû äðóã â äðóãå;

XI) Ìàãíåêóëû èìåþò àíîìàëüíûå ñðåäíèå àòîìíûå âåñà, â òîì ñìûñ-
ëå, ÷òî îíè áîëüøå, ÷åì ëþáûå ìîëåêóëÿðíûå ñîñòàâëÿþùèå è ëþáûå
êîìáèíàöèè èç íèõ;

XII) Ìàãíåêóëÿðíûé ãàç íå ïîä÷èíÿåòñÿ çàêîíàì èäåàëüíîãî ãàçà,
òàê êàê ÷èñëî åãî ñîñòàâëÿþùèõ (÷èñëî Àâîãàäðî), èëè, ýêâèâàëåíòíî,
èõ ñðåäíèé àòîìíûé âåñ, íåñêîëüêî ìåíÿåòñÿ ñ èçìåíåíèåì äàâëåíèÿ;

XIII) Ñóáñòàíöèè ñ ìàãíåêóëÿðíîé ñòðóêòóðîé èìåþò àíîìàëüíûå
ôèçè÷åñêèå õàðàêòåðèñòèêè, òàêèå êàê àíîìàëüíûå ïëîòíîñòü, âÿçêîñòü,
ïîâåðõíîñòíîå íàòÿæåíèå è ò.ä., ïî ñðàâíåíèþ ñ õàðàêòåðèñòèêàìè îáû÷-
íûõ ìîëåêóëÿðíûõ ñîñòàâëÿþùèõ;

XIV) Â òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ðåàêöèÿõ ìàãíåêóëû âûäåëÿþò áîëüøå
ýíåðãèè, ÷åì òå æå ðåàêöèè ñ íåïîëÿðèçîâàííûìè ìîëåêóëÿðíûìè ñî-
ñòàâëÿþùèìè;

XV) Âñå âûøåïåðå÷èñëåííûå õàðàêòåðèñòèêè èñ÷åçàþò êîãäà ìàãíå-
êóëÿðíóþ ñóáñòàíöèþ íàãðåâàþò äî äîñòàòî÷íî âûñîêîé òåìïåðàòóðû,
êîòîðàÿ ìåíÿåòñÿ îò âåùåñòâà ê âåùåñòâó, íàçûâàåìîé ìàãíåêóëÿðíîé
òåìïåðàòóðîé Êþðè; â ÷àñòíîñòè, ñãîðàíèå ëèêâèäèðóåò âñå ìàãíèòíûå
àíîìàëèè, ÷òî ïðèâîäèò ê òîìó, ÷òî ïðîäóêòû ñãîðàíèÿ íå îáëàäàþò
ìàãíåêóëÿðíûìè ÷åðòàìè.

Ìàãíåêóëû ðàçäåëÿþòñÿ òàêæå íà: ýëåìåíòàðíûå, êîãäà ñîñòîÿò
òîëüêî èç äâóõ ìîëåêóë; ìàãíåïëåêñû, êîãäà ñîñòàâëåíû èç íåñêîëüêèõ
îäèíàêîâûõ ìîëåêóë; è ìàãíåêëàñòåðû, êîãäà ñîñòàâëåíû èç íåñêîëü-
êèõ ðàçëè÷íûõ ìîëåêóë.

Ïåðâîíà÷àëüíîé öåëüþ ýòîé ãëàâû ÿâëÿåòñÿ, âî ïåðâûõ, èçó÷åíèå õà-
ðàêòåðíûõ ñâîéñòâ ìàãíåêóë, íà÷èíàÿ ñ òåîðåòè÷åñêîãî ïðåäñêàçàíèÿ, è
ïåðåõîäÿ çàòåì ê, ïî êðàéíåé ìåðå, äâóì íåçàâèñèìûì ýêñïåðèìåíòàëü-
íûì ïîäòâåðæäåíèÿì äëÿ êàæäîãî ñâîéñòâà.

×èòàòåëü äîëæåí èìåòü â âèäó, ÷òî ìàãíåãàç � íîâûé, ÷èñòî ñãîðàå-
ìûé ãàç, ðàçðàáîòàííûé êîìïàíèåé USMagnegas, Inc. [2], Ëàðãî, Ôëîðè-
äà � èìååò èìåííî ìàãíåêóëÿðíóþ ñòðóêòóðó, îòêóäà îí è ïîëó÷èë ñâîå
íàçâàíèå. Íåñìîòðÿ íà ýòî, ìû èäåíòèôèöèðóåì â ýòîé ãëàâå è äðóãèå
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ãàçû, æèäêîñòè è òâåðäûå òåëà ñ ìàãíåêóëÿðíîé ñòðóêòóðîé.
Îáîçíà÷àÿ îáû÷íóþ âàëåíòíóþ ñâÿçü ÷åðòî÷êîé è íîâóþ, ìàãíèòíóþ

ñâÿçü ñèìâîëîì "×", ïðèìåðû ýëåìåíòàðíûõ ìàãíåêóë â ãàçîâ è æèäêî-
ñòåé äàþòñÿ ñîîòâåòñòâåííî ñëåäóþùèì:

{H−H}×{H−H}, {O−O}×{O−C−O}, etc., (8.1a)

{C15−H20−O}×{C15−H20−O}, etc.; (8.1b)

ïðèìåðû ìàãíåïëåêñîâ ãàçîâ è æèäêîñòåé ñîîòâåòñòâåííî äàþòñÿ ñëåäó-
þùèì:

{H−H}×{H−H}×{H−H}× . . . , etc., (8.2a)

{H−O−H}×{H−O−H}× . . . , etc.; (8.2b)

è ïðèìåðû ìàãíåêëàñòåðîâ äàþòñÿ ñëåäóþùèì:

{H−H}×{C−O}×{O−C−O}×{C=O}× . . . , etc., (8.3a)

{C13−H18−O}×{C14−H12−O3}×{C15−H20−O}× . . . , etc. (8.3b)

Âîîáùå, âîñïðîèçâåäåíèå ìàãíåêóëÿðíîãî ãàçà òðåáóåò íàëè÷èÿ îò-
äåëüíûõ àòîìîâ è äèìåðîâ, òàêèõ êàê:

{H−H}×{C−O}×H×{H−O−H}×C×{H−O}× . . . , etc. (8.4)

Îäíîé èç íàèáîëåå âàæíûõ ÷åðò ìàãíåêóë ÿâëÿåòñÿ àíîìàëüíîå âû-
äåëåíèå ýíåðãèè â òåðìîäèíàìè÷åñêèõ ðåàêöèÿõ (Ñâîéñòâî XIV Îïðåäå-
ëåíèÿ 8.2.1), â âèäó î÷åâèäíîé âàæíîñòè äëÿ ïðîìûøëåííûõ ðàçðàáîòîê
íîâûõ ÷èñòûõ òîïëèâ, òàêèõ êàê ìàãíåãàç (Ðàçäåë 7.10 è 7.11).

Êàê ìû ïîçæå óâèäèì â äåòàëÿõ, ýòà ÷åðòà ñèëüíåéøèì îáðàçîì çà-
âèñèò îò íàëè÷èÿ â ìàãíåêóëàõ îòäåëüíûõ àòîìîâ, òàêèõ êàê H, C è O
è/èëè îòäåëüíûõ íåñïàðåííûõ äèìåðîâ, òàêèõ êàê H�O è H�C. Äåéñòâè-
òåëüíî, ïðè ðàçðóøåíèè ìàãíåêóë â õîäå ñãîðàíèÿ, ýòè îòäåëüíûå àòîìû
è äèìåðû ñîåäèíÿþòñÿ äðóã ñ äðóãîì â îáû÷íûå ìîëåêóëû ÷åðåç èçâåñò-
íûå ýêçîòåðìè÷åñêèå ðåàêöèè, òàêèå êàê:

H+H→ H2 +105 Kcal/mole,
C+O→ CO+255 Kcal/mole,

H−O+H→ H2O+28 Kcal/mole, etc.,
(8.5)
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ñ ñîîòâåòñòâóþùèì âûäåëåíèåì, â õîäå ñãîðàíèÿ, áîëüøîãî êîëè÷åñòâà
ýíåðãèè, êîòîðîå íå ñâîéñòâåííî òîïëèâàì ñ îáû÷íîé ìîëåêóëÿðíîé ñòðóê-
òóðîé.

×èòàÿ ýòó ãëàâó, ÷èòàòåëü äîëæåí èìåòü â âèäó, ÷òî â âèäó âûøåóêà-
çàííûõ, âàæíûõ ïðîìûøëåííûõ, ïîòðåáèòåëüñêèõ ïðèëîæåíèé è ñëåä-
ñòâèé äëÿ îêðóæàþùåé ñðåäû, ãëàâíîå óäàðåíèå â âîñïðîèçâåäåíèè äå-
ëàåòñÿ íà èçó÷åíèå ìàãíåêóë ñ âîçìîæíî áîëüøèì ÷èñëîì íåñïàðåííûõ
àòîìîâ è äèìåðîâ, à íå ìîëåêóë.

Ïðè èçó÷åíèè âûøåóïîìÿíóòîãî âîñïðîèçâåäåíèÿ ìàãíåêóë ÷èòàòåëü
äîëæåí òàêæå èìåòü â âèäó, ÷òî ëèíåéíàÿ ôîðìóëèðîâêà â ðÿä èñïîëü-
çóåòñÿ ãëàâíûì îáðàçîì äëÿ ïðàêòè÷åñêèõ öåëåé. Äåéñòâèòåëüíî, êîð-
ðåêòíàÿ ôîðìóëèðîâêà äîëæíà áûëà áû áûòü ÷åðåç ñòîëáöû, à íå ÷åðåç
ñòðîêè, òàê êàê ñâÿçü èìååò ìåñòî ìåæäó îäíèì àòîìîì äàííîé ìîëåêó-
ëû è àòîìîì äðóãîé ìîëåêóëû, êàê ìû â äåòàëÿõ óâèäèì ïîçæå.

8.3 Ïÿòü ñèëîâûõ ïîëåé ñóùåñòâóþùèõ â àòî-

ìå

Ñâÿçü, îòâåòñòâåííàÿ çà âîçíèêíîâåíèå ìàãíåêóë, èìååò ñâîè êîðíè â
ñòðóêòóðå îòäåëüíûõ àòîìîâ. Ñëåäîâàòåëüíî, âïîëíå åñòåñòâåííî íà÷àòü
íàøå èññëåäîâàíèå ñ èäåíòèôèêàöèè âñåõ ñèëîâûõ ïîëåé, ñóùåñòâóþùèõ
â îáû÷íîé àòîìíîé ñòðóêòóðå.

Åäèíñòâåííûìè ïîëÿìè â àòîìíîé ñòðóêòóðå, èçó÷àåìûìè õèìèêàìè
äî ïîÿâëåíèÿ ðàáîòû [1], áûëè âíóòðåííèå ýëåêòðè÷åñêèå è ìàãíèòíûå
ïîëÿ ýëåêòðîíîâ è ÿäåð (ñì. Ðèñ. 8.1.A). Ïðèìåðíî ñòî ëåò íàçàä, áû-
ëî äîêàçàíî, ÷òî ýòè ïîëÿ ìîãóò ïðîèçâîäèòü òîëüêî âàëåíòíûå ñâÿçè,
ýòèì îáúÿñíÿåòñÿ ïðè÷èíà, ïî÷åìó ìîëåêóëû áûëè åäèíñòâåííîé ôîð-
ìîé àòîìíûõ êëàñòåðîâ, ñ åäèíñòâåííîé ñâÿçüþ, äîïóñêàåìîé õèìèåé äî
íåäàâíåãî âðåìåíè.

Ãëàâíûì âêëàäîì Ñàíòèëëè [1] áûëà èäåíòèôèêàöèÿ íîâîãî ñèëîâîãî
ïîëÿ â àòîìíîé ñòðóêòóðå, êîòîðîå ÿâëÿåòñÿ äîñòàòî÷íî ñèëüíûì, ÷òîáû
ïîçâîëèòü íîâûå õèìè÷åñêèå ñîåäèíåíèÿ.

Ñ ñàìîãî ïîÿâëåíèÿ àòîìíîé ôèçèêè, ýëåêòðîí àòîìà âîäîðîäà (íî
íå îáÿçàòåëüíî ïåðèôåðèéíûå ýëåêòðîíû áîëåå ñëîæíûõ àòîìîâ) ïðè-
íèìàëñÿ èìåþùèì ñôåðè÷åñêîå ðàñïðåäåëåíèå, êîòîðîå, â äåéñòâèòåëü-
íîñòè, ÿâëÿåòñÿ ñëó÷àåì äëÿ èçîëèðîâàííûõ è íåâîçìóùåííûõ àòîìíûõ
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ñòðóêòóð (ñì. òàêæå Ðèñ. 8.1.A).
Îäíàêî, ýëåêòðîíû ÿâëÿþòñÿ çàðÿæåííûìè ÷àñòèöàìè, è âñå çàðÿäû

âðàùàþùèåñÿ ïî ïëîñêîé îðáèòå ñîçäàþò ìàãíèòíîå ïîëå â íàïðàâëå-
íèè ïåðïåíäèêóëÿðíîì îðáèòàëüíîé ïëîñêîñòè, à íàïðàâëåíèå "Ñåâåð"
îïðåäåëÿåòñÿ ïî ïðàâèëó ïðàâîãî âèíòà (ñì. Ðèñ. 8.1.B).

Ãëàâíûì ïóíêòîì ðàáîòû [1] ÿâëÿåòñÿ òî, ÷òî ðàñïðåäåëåíèå â ïðî-
ñòðàíñòâå ýëåêòðîííûõ îðáèò èçìåíÿåòñÿ äîñòàòî÷íî ñèëüíûì âíåøíèì
ìàãíèòíûì ïîëåì. Â ÷àñòíîñòè, ïîñëåäíåå âûíóæäàåò ïåðåõîä îò îáû÷-
íîãî ñôåðè÷åñêîãî ðàñïðåäåëåíèÿ ê íîâîìó ðàñïðåäåëåíèþ ñ öèëèíäðè-
÷åñêîé ñèììåòðèåé âíåøíåãî ïîëÿ, ñ ïðîòèâîïîëîæíîé ê íåìó ìàãíèòíîé
ïîëÿðíîñòüþ (Ðèñ. 8.1.C).

Ñëåäîâàòåëüíî, ìàãíèòíûå ïîëÿ àòîìîâ ñîçäàþòñÿ íå òîëüêî âíóòðåí-
íèìè ìàãíèòíûìè ïîëÿìè ïåðèôåðèéíûõ ýëåêòðîíîâ è ÿäåð, òàê êàê,
ïðè íàëîæåíèè äîñòàòî÷íî ñèëüíîãî âíåøíåãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ, àòîìû
ïðèîáðåòàþò äîïîëíèòåëüíûé ìàãíèòíûé ìîìåíò, îáóñëîâëåííûé ïîëÿ-
ðèçàöèåé ýëåêòðîííûõ îðáèò. Ýòî òðåòüå ìàãíèòíîå ïîëå èãíîðèðîâàëîñü
õèìèêàìè äî 1998 ã. (íî íå ôèçèêàìè), òàê êàê îòñóòñòâóåò â îáû÷íîì
àòîìíîì ñîñòîÿíèè.

Íà ñàìîì äåëå, ñëåäóåò íàïîìíèòü, ÷òî îðáèòû ïî ñâîåé ïðèðîäå ÿâ-
ëÿþòñÿ ïëîñêèìè, êàê óñòàíàâëèâàåòñÿ ïëàíåòàðíûìè îðáèòàìè, è îíè
ïðèîáðåòàþò ñôåðè÷åñêîå ðàñïðåäåëåíèå â àòîìå â ñèëó ðàçëè÷íûõ êâàí-
òîâûõ ýôôåêòîâ, íàïðèìåð, íåîïðåäåëåííîñòè. Ñëåäîâàòåëüíî, â îòñóò-
ñòâèè ýòîãî, âñå àòîìû åñòåñòâåííî äåìîíñòðèðîâàëè áû ïÿòü ñèëîâûõ
ïîëåé, à íå òîëüêî ÷åòûðå ïîëÿ, êàê ïðèíÿòî ñåé÷àñ â õèìèè.

Ðàäè èñòîðè÷åñêîé ñïðàâåäëèâîñòè, ñëåäóåò óïîìÿíóòü, ÷òî òåîðå-
òè÷åñêèå è ýêñïåðèìåíòàëüíûå èññëåäîâàíèÿ â ôèçèêå àòîìà âîäîðîäà
ïîäâåðãíóòîãî äåéñòâèþ âíåøíåãî (îäíîðîäíîãî) ìàãíèòíîãî ïîëÿ îòíî-
ñÿòñÿ ê âðåìåíàì Øðåäèíãåðà.

8.4 Ìàãíåêóëÿðíûå âíóòðåííèå ñâÿçè

Â ïðåäûäóùåì ðàçäåëå ìû îòìåòèëè, ÷òî äîñòàòî÷íî ñèëüíîå âíåø-
íåå ìàãíèòíîå ïîëå ïîëÿðèçóåò îðáèòû ïåðèôåðèéíûõ àòîìíûõ ýëåê-
òðîíîâ, ïðèâîäÿ ê ïîÿâëåíèþ ìàãíèòíîãî ïîëÿ, êîòîðîãî íå ñóùåñòâóåò
ïðè îáû÷íîì ñôåðè÷åñêîì ðàñïðåäåëåíèè. Íå ãîâîðÿ óæå î òîì, ÷òî òå
æå âíåøíèå ìàãíèòíûå ïîëÿ ïîëÿðèçóþò òàêæå âíóòðåííèå ìàãíèòíûå
ìîìåíòû ïåðèôåðèéíûõ ýëåêòðîíîâ è ÿäåð, ñîçäàâàÿ òåì ñàìûì òðè ÷è-
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ñòûå ìàãíèòíûå ïîëÿðíîñòè, ïðèãîäíûå â àòîìíîé ñòðóêòóðå äëÿ íîâîé
ñâÿçè.

Ïðè ðàññìîòðåíèè ìîëåêóë, ìû ñòàëêèâàåìñÿ ñ äðóãîé ñèòóàöèåé, òàê
êàê âàëåíòíûå ýëåêòðîíû ñâÿçàíû â ñèíãëåòíûå ñîåäèíåíèÿ, ÷òîáû óäî-
âëåòâîðÿòü ïðèíöèïó Ïàóëè, êàê ñëåäóåò èç íàøåé ãèïîòåçû èçîýëåêòðî-
íèóìà Ãëàâû 4. Êàê ñëåäñòâèå, èõ ÷èñòûå ìàãíèòíûå ïîëÿðíîñòè ìîãóò
áûòü ïðèíÿòû, â ïåðâîì ïðèáëèæåíèè, ðàâíûìè íóëþ. Â ýòîì ñëó÷àå,
òîëüêî äâå ìàãíèòíûå ïîëÿðíîñòè ïðèãîäíû äëÿ íîâûõ ñâÿçåé, à èìåí-
íî, ìàãíèòíîå ïîëå ñîçäàâàåìîå âðàùåíèåì ñïàðåííûõ âàëåíòíûõ ýëåê-
òðîíîâ â ïëîñêîñòè ïîëÿðèçîâàííîé îðáèòû, ïëþñ âíóòðåííåå ìàãíèòíîå
ïîëå ÿäåð.

Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî âûøåïðèâåäåííûå ðåçóëüòàòû èìåþò ìåñòî,
êîãäà ìåæúýëåêòðîííîå ðàññòîÿíèå äëÿ èçîýëåêòðîíèóìà ïðèíèìàåò îð-
áèòàëüíûå çíà÷åíèÿ. Â ýòîì ñëó÷àå, ïîëíûé âíóòðåííèé ìàãíèòíûé ìî-
ìåíò äâóõ âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ òàêæå â ñðåäíåì ïðèìåðíî ðàâåí íóëþ,
èç-çà àíòèïàðàëëåëüíîñòè ñïèíîâ è, ñëåäîâàòåëüíî, àíòèïàðàëëåëüíîñòè
ìàãíèòíûõ ìîìåíòîâ, â îòñóòñòâèè ÷åãî íàðóøàëñÿ áû ïðèíöèï çàïðåòà
Ïàóëè.

Ðàñ÷åò ýòèõ ïîëÿðèçàöèîííûõ ìàãíèòíûõ ìîìåíòîâ ïðè àáñîëþòíîì
íóëå òåìïåðàòóðû äîâîëüíî ýëåìåíòàðåí [1]. Ñ èñïîëüçîâàíèåì ðàöèî-
íàëèçèðîâàííûõ åäèíèö, ìàãíèòíûé ìîìåíò Me . ïîëÿðèçîâàííîé îð-
áèòû îäíîãî àòîìíîãî ýëåêòðîíà äàåòñÿ ãëàâíûì êâàíòîâîìåõàíè÷åñêèì
çàêîíîì:

M =
q

2m
Lµ, (8.6)

ãäå L � ìîìåíò èìïóëüñà, µ � ðàöèîíàëèçèðîâàííàÿ åäèíèöà ìàãíèòíîãî
ìîìåíòà ýëåêòðîíà, q = −e è m = me.

Ëåãêî âèäåòü, ÷òî ìàãíèòíûé ìîìåíò ïîëÿðèçîâàííîé îðáèòû èçî-
ýëåêòðîíèóìà, ñ õàðàêòåðèñòèêàìè (4.25), ñîâïàäàåò ñ ìàãíèòíûì ìî-
ìåíòîì îòäåëüíîãî ýëåêòðîíà. Â ýòîì ñëó÷àå, ýòî ïðîèñõîäèò ïîòîìó,
÷òî â óðàâíåíèè (8.6), çàðÿä â ÷èñëèòåëå ïðèíèìàåò óäâîåííîå çíà÷åíèå
q = −2e è ìàññà â çíàìåíàòåëå òàêæå ïðèíèìàåò óäâîåííîå çíà÷åíèå,
m = 2me, ÷òî îñòàâëÿåò çíà÷åíèå (8.6) íåèçìåíåííûì.

Ïîäáèðàÿ ðàçëè÷íûå ÷èñëîâûå çíà÷åíèÿ äëÿ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ àòî-
ìà âîäîðîäà, ïîëó÷àåì:

M = M = 1,859.59µ. (8.7)

Âñïîìèíàÿ, ÷òî â ïðèíÿòûõ åäèíèöàõ ïðîòîí èìååò ìàãíèòíûé ìî-
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ìåíò 1.4107 µ , ìû ïîëó÷àåì ñëåäóþùåå çíà÷åíèå [1]:

M
M

=
1,856.9590

1.4107
= 1,316.33, (8.8)

à èìåííî, ìàãíèòíûé ìîìåíò, ñîçäàâàåìûé äâèæåíèåì ýëåêòðîíà ïî ïëîñ-
êîé îðáèòå â àòîìå âîäîðîäà, â 1316 ðàç áîëüøå, ÷åì âíóòðåííèé ìàãíèò-
íûé ìîìåíò ÿäðà, ïîýòîìó îí ÿâëÿåòñÿ äîñòàòî÷íî ñèëüíûì äëÿ îáðàçî-
âàíèÿ ñâÿçè.

Î÷åâèäíî, ÷òî ïîëÿðèçîâàííûå ìàãíèòíûå ìîìåíòû ïðè íîðìàëüíîé
òåìïåðàòóðå ÿâëÿþòñÿ ìåíüøèìè, ÷åì ïðè àáñîëþòíîì íóëå. Ýòî îáó-
ñëîâëåíî òåì, ÷òî ïðè íîðìàëüíîé òåìïåðàòóðå, èäåàëüíàÿ ïîëÿðèçàöèÿ
îðáèòû â ïëîñêîñòè áîëåå íåâîçìîæíà. Â ýòîì ñëó÷àå ïîëÿðèçàöèÿ èìååò
âèä òîðîéäà, ÷òî ïðîèëëþñòðèðîâàíî íà Ðèñ. 8.2, ïðè÷åì ñòåïåíü ïîëÿ-
ðèçàöèè çàâèñèò îò èíòåíñèâíîñòè âíåøíåãî ïîëÿ.

Êàê èëëþñòðèðóþùèé ïðèìåð, ïðè íàëè÷èè âíåøíåãî ìàãíèòíîãî ïî-
ëÿ 10 Òåñëà, èçîëèðîâàííûé àòîì âîäîðîäà èìååò ïîëíûé ìàãíèòíûé
ìîìåíò ïîðÿäêà ñëåäóþùåé âåëè÷èíû:

M = M +M +M ≈ 3,000µ, (8.9)

òîãäà êàê òîò æå àòîì âîäîðîäà, ïðè òåõ æå óñëîâèÿõ, íî ÿâëÿþùèéñÿ
êîìïîíåíòîé ìîëåêóëû âîäîðîäà, èìååò ìåíüøåå çíà÷åíèå:

M
2

= M +M ≈ 1,500µ, (8.10)

îïÿòü-òàêè, èç-çà îòñóòñòâèÿ äîâîëüíî áîëüøîãî âêëàäà âíóòðåííåãî ìàã-
íèòíîãî ìîìåíòà ýëåêòðîíîâ, â òî âðåìÿ êàê îðáèòàëüíûå âêëàäû îñòà-
þòñÿ íåèçìåííûìè.

Âûøåóêàçàííîå ñâîéñòâî ÿâëÿåòñÿ âåñüìà âàæíûì äëÿ èçó÷åíèÿ ìàã-
íåêóë è èõ ïðèëîæåíèé, â ñâÿçè ñ òåì, ÷òî îíî óñòàíàâëèâàåò òåîðåòè÷å-
ñêóþ îñíîâó äëÿ ïðèñóòñòâèÿ èçîëèðîâàííûõ àòîìîâ â ñòðóêòóðå ìàãíå-
êóë, òàê êàê ìàãíèòíûå ñâÿçè èçîëèðîâàííûõ àòîìîâ ìîãóò ïî êðàéíåé
ìåðå â äâà ðàçà ïðåâîñõîäèòü òå æå ñâÿçè, òåõ æå àòîìîâ, íî ñîñòîÿùèõ
â ìîëåêóëå.

Òî÷íàÿ íåçàâèñèìàÿ ïðîâåðêà âûøåèçëîæåííûõ âû÷èñëåíèé áûëà ïðî-
âåäåíà Ì.Ã. Êó÷åðåíêî (M.G. Kucherenko) è À.Ê. Àðûíãàçèíûì (A.K. Arin-
gazin) [3], êîòîðûå ïîëó÷èëè ñëåäóþùåå çíà÷åíèå ÷åðåç èñïîëüçîâàíèå
àëüòåðíàòèâíûõ ìîäåëåé:

M
M

≈ 1,315µ. (8.11)
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Íóæíî ñêàçàòü, ÷òî êâàíòîâîå çíà÷åíèå ìîìåíòà èìïóëüñà îáû÷íîãî
(íåïîëÿðèçîâàííîãî) àòîìà âîäîðîäà, â îñíîâíîì ñîñòîÿíèè, ðàâíî íóëþ,
L = 0, ÷òî ïîäðàçóìåâàåò íóëåâîé ìàãíèòíûé ìîìåíò, M = 0. Ýòî ïîäòâåð-
æäàåò òî õîðîøî èçâåñòíîå ñâîéñòâî, ÷òî ìàãíèòíûé ìîìåíò îðáèòû ïå-
ðèôåðèéíîãî ýëåêòðîíà îáû÷íîãî (íåïîëÿðèçîâàííîãî) àòîìà âîäîðîäà
ðàâåí íóëþ.

Ïîýòîìó, âûðàæåíèÿ (8.6)-(8.11) íóæäàþòñÿ â íåêîòîðûõ ïîÿñíåíèÿõ.
Âî ïåðâûõ, óïîìÿíóòûå âûðàæåíèÿ îòíîñÿòñÿ ê îðáèòå ïåðèôåðèéíîãî
ýëåêòðîíà ïðè íàëè÷èè âíåøíåãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ, êîòîðîå ïîäðàçóìå-
âàåò î÷åâèäíóþ äåôîðìàöèþ çíà÷åíèÿ ìàãíèòíîãî ìîìåíòà. Îòìåòèì,
÷òî ýòî âíåøíåå ìàãíèòíîå ïîëå ìîæåò áûòü êàê ñëåäñòâèåì ýëåêòðè-
÷åñêîãî ðàçðÿäà, êàê â PlasmaArcFlow ðåàêòîðàõ, òàê è îáóñëîâëåííûì
äðóãèì ïîëÿðèçîâàííûì àòîìîì âîäîðîäà, êàê â ìàãíåêóëå. Ýòî ïîä-
òâåðæäàåò ãëàâíûé àñïåêò íîâûõ õèìè÷åñêèõ ñîåäèíåíèé, ìàãíåêóë, à
èìåííî, ïëîñêàÿ ïîëÿðèçàöèÿ îðáèò ïåðèôåðèéíûõ àòîìíûõ ýëåêòðîíîâ
ÿâëÿåòñÿ ñòàáèëüíîé òîãäà è òîëüêî òîãäà, êîãäà óïîìÿíóòàÿ ïîëÿðèçà-
öèÿ ñâÿçàíà ñ äðóãîé, òàê êàê â èçîëèðîâàííîì ñîñòîÿíèè ïîëÿðèçàöèÿ
ìãíîâåííî èñ÷åçàåò èç-çà âðàùåíèé, ñ âîñïðîèçâåäåíèåì îáû÷íîãî ñôå-
ðîèäàëüíîãî ðàñïðåäåëåíèÿ îðáèò.

Êðîìå òîãî, âûðàæåíèÿ (8.6)-(8.11) îòíîñÿòñÿ ê ìîìåíòó èìïóëüñà
îðáèòû ïåðèôåðèéíîãî ýëåêòðîíà ïîëÿðèçîâàííîé â ïëîñêîñòè, à íå ê
ñôåðè÷åñêîìó ðàñïðåäåëåíèþ, êàê â îñíîâíîì ñîñòîÿíèè àòîìà âîäîðîäà.
Ïîñëåäíåå óñëîâèå, ñàìî ïî ñåáå, äîñòàòî÷íî äëÿ îáåñïå÷åíèÿ íåíóëåâîãî
êâàíòîâîãî îðáèòàëüíîãî ìàãíèòíîãî ìîìåíòà.

Íàêîíåö, çíà÷åíèå L = 1 íåîáõîäèìîå äëÿ âûðàæåíèé (8.6)-(8.11) ìî-
æåò áûòü ïîëó÷åíî ÷åðåç íåïîñðåäñòâåííîå êâàíòîâàíèå ïëîñêîé ïîëÿðè-
çàöèè êëàññè÷åñêîé îðáèòû. Ýòè àñïåêòû áûëè èçó÷åíû â äåòàëÿõ Êó-
÷åðåíêî è Àðûíãàçèíûì [2] è Àðûíãàçèíûì [8] (ñì. Äîïîëíåíèå 8.A).
Ýòè èññëåäîâàíèÿ âûñâåòèëè äîâîëüíî èíòðèãóþùåå ñâîéñòâî, ïî áîëü-
øåé ÷àñòè èãíîðèðóåìîå íà ïðîòÿæåíèè 20-ãî âåêà, ñîãëàñíî êîòîðîìó, â
ïðîòèâîïîëîæíîñòü îáùåïðèíÿòîìó ìíåíèþ, êâàíòîâàííûé ìîìåíò èì-
ïóëüñà îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ àòîìà âîäîðîäà íå îáÿçàòåëüíî ðàâåí íóëþ,
òàê êàê åãî çíà÷åíèå çàâèñèò îò âîçìîæíûõ âíåøíèõ ïîëåé.

Âàæíî îòìåòèòü, ÷òî ìàãíèòíûå ïîëÿðèçàöèè, ðàññìàòðèâàåìûå çäåñü,
ÿâëÿþòñÿ ôèçè÷åñêèìè ïîíÿòèÿìè, ïîýòîìó ëó÷øå âñåãî âûðàæàþòñÿ è
ïîíèìàþòñÿ ÷åðåç ðåàëüíûå îðáèòû, êàê è äåëàåòñÿ âûøå, à íå ÷åðåç
õèìè÷åñêèå îðáèòàëè. Ýòî ñâÿçàíî ñ òåì, ÷òî îðáèòû ÿâëÿþòñÿ ôèçè-
÷åñêèìè îáúåêòàìè äåéñòâèòåëüíî ñóùåñòâóþùèìè â ïðèðîäå, è ñõåìà-
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òè÷åñêè èçîáðàæàþòñÿ íà ðèñóíêàõ, â ïîëóêëàññè÷åñêîì ïðèáëèæåíèè,
ñòîÿ÷èìè âîëíàìè. È íàîáîðîò, îðáèòàëè ÿâëÿþòñÿ ÷èñòî ìàòåìàòè÷å-
ñêèìè ïîíÿòèÿìè, äàâàåìûìè ïëîòíîñòüþ âåðîÿòíîñòè. Êàê ðåçóëüòàò,
ìàãíèòíûå ïîëÿ ìîãóò áûòü áîëåå ÿñíî àññîöèèðîâàíû ñ îðáèòàìè, ÷åì
ñ îðáèòàëÿìè.

Íåñìîòðÿ íà âûøåóêàçàííûå îòëè÷èÿ, ñëåäóåò ïîä÷åðêíóòü, ÷òî ìàã-
íèòíûå ïîëÿðèçàöèè ìîãóò áûòü òàêæå âûâåäåíû ÷åðåç îðáèòàëè, îáû÷-
íî èñïîëüçóåìûå â õèìèè. Íàïðèìåð, ðàññìîòðèì îïèñàíèå èçîëèðîâàí-
íîãî àòîìà ÷åðåç îáû÷íîå óðàâíåíèå Øðåäèíãåðà,

H|ψ〉 =
(

p2

2m
+V

)
|ψ〉 = E|ψ〉, (8.12)

ãäå |ψ〉 � ñîñòîÿíèå â ãèëüáåðòîâîì ïðîñòðàíñòâå. Îðáèòàëè âûðàæàþò-
ñÿ â òåðìèíàõ ïëîòíîñòè âåðîÿòíîñòè |〈ψ|×|ψ〉|. Ïëîòíîñòü âåðîÿòíîñòè
äëÿ ýëåêòðîíà àòîìà âîäîðîäà èìååò ñôåðè÷åñêîå ðàñïðåäåëåíèå, à èìåí-
íî, ýëåêòðîí èçîëèðîâàííîãî àòîìà âîäîðîäà ìîæåò áûòü íàéäåí íà äàí-
íîì ðàññòîÿíèè îò ÿäðà ñ ðàâíîé âåðîÿòíîñòüþ äëÿ ëþáîãî íàïðàâëåíèÿ
â ïðîñòðàíñòâå.

Ïðåäïîëîæèì òåïåðü, ÷òî òîò æå àòîì âîäîðîäà íàõîäèòñÿ â ñèëü-
íîì âíåøíåì îäíîðîäíîì è ïîñòîÿííîì ìàãíèòíîì ïîëå B. Ýòîò ñëó÷àé
òðåáóåò íîâîãî øðåäèíãåðîâñêîãî óðàâíåíèÿ,(

(p− e
c

A)2/2m+V
)
|ψ ′〉 = E ′|ψ ′〉, (8.13)

ãäå A � âåêòîðíûé ïîòåíöèàë ìàãíèòíîãî ïîëÿ B. Ëåãêî äîêàçàòü, ÷òî â
ýòîì ñëó÷àå, íîâàÿ ïëîòíîñòü âåðîÿòíîñòè |〈ψ ′| × |ψ ′〉| îáëàäàåò öèëèí-
äðè÷åñêîé ñèììåòðèåé òî÷íî âûøåîïèñàííîãî òèïà, ÷òî ïîäòâåðæäàåò
ðåçóëüòàòû ïîëó÷åííûå íà ôèçè÷åñêîé îñíîâå. Ïîäîáíîå æå ïîäòâåðæäå-
íèå ìîæåò áûòü ïîëó÷åíî ÷åðåç èñïîëüçîâàíèå óðàâíåíèÿ Äèðàêà, èëè
äðóãèõ õèìè÷åñêèõ ìåòîäîâ.

Äåòàëüíîå èññëåäîâàíèå øðåäèíãåðîâñêîãî óðàâíåíèÿ äëÿ àòîìà âî-
äîðîäà âî âíåøíåì ìàãíèòíîì ïîëå áûëî ïðîâåäåíî À.Ê. Àðûíãàçèíûì
[8], ÷üå èññëåäîâàíèå ïîäòâåðäèëî òîðîèäàëüíóþ êîíôèãóðàöèþ ýëåê-
òðîííûõ îðáèò, êîòîðàÿ ÿâëÿåòñÿ îñíîâîé äëÿ íîâûõ õèìè÷åñêèõ ñîåäè-
íåíèé, ìàãíåêóë. Îáçîð èññëåäîâàíèé Àðûíãàçèíà ïðèâåäåí â Äîïîëíå-
íèè 8.A. Êàê ìîæíî âèäåòü, ïîä äåéñòâèåì âíåøíèõ, ñèëüíûõ, îäíîðîä-
íûõ è ïîñòîÿííûõ ìàãíèòíûõ ïîëåé, ïîðÿäêà 1013 Ãàóññ = 107 Òåñëà,
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ðåøåíèÿ óðàâíåíèÿ Øðåäèíãåðà òèïà (8.13) ïîäðàçóìåâàþò ðåäóêöèþ
ýëåêòðîííûõ îðáèò ê åäèíñòâåííîé, íåáîëüøîãî ðàçìåðà, òîðîèäàëüíîé
êîíôèãóðàöèè, â òî âðåìÿ êàê âîçáóæäåííûå ñîñòîÿíèÿ âîñïðîèçâîäÿò-
ñÿ äâàæäû ðàñùåïëåííîé òîðîèäàëüíîé êîíôèãóðàöèåé, ñîãëàñíî àíà-
ëîãèè.

Èíòåðåñíî òî, ÷òî â ýòîì ñëó÷àå, ýíåðãèÿ ñâÿçè îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ
H-àòîìà ìíîãî âûøå, ÷åì â îòñóòñòâèè âíåøíåãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ, ÷åì
ïîäòâåðæäàåòñÿ åùå îäíî âàæíîå ñâîéñòâî ìàãíåêóë � äîïóñêàåòñÿ íîâîå
ñïîñîá õðàíåíèÿ ýíåðãèè ñ ïîìîùüþ îáû÷íûõ ìîëåêóë è àòîìîâ, ÷òî
îáñóæäàåòñÿ â Ðàçäåëå 8.9.

Äëÿ ìàãíèòíûõ ïîëåé ïîðÿäêà 109 Ãàóññ, ñôåðè÷åñêàÿ ñèììåòðèÿ íà-
÷èíàåò êîíêóðèðîâàòü ñ òîðîèäàëüíîé ñèììåòðèåé, è äëÿ ìàãíèòíûõ ïî-
ëåé ïîðÿäêà 105 Ãàóññ è ìåíåå, ñôåðè÷åñêàÿ ñèììåòðèÿ ïî÷òè ïîëíîñòüþ
âîññòàíàâëèâàåòñÿ, çà èñêëþ÷åíèåì îáû÷íîãî ýôôåêòà Çååìàíà. Ýòîò ïî-
ñëåäíèé ðåçóëüòàò ïîäòâåðæäàåò, ÷òî ñîçäàíèå ìàãíåêóë â ãàçàõ, â ñîîò-
âåòñòâèè ñ Îïðåäåëåíèåì 8.2.1, òðåáóåò î÷åíü ñèëüíûõ ìàãíèòíûõ ïîëåé.
Ñ æèäêîñòÿìè ñèòóàöèÿ èíàÿ, êàê ïîêàçàíî â Ðàçäåëå 8.10.

Ìàãíèòíàÿ ïîëÿðèçàöèÿ àòîìîâ áîëüøèõ ÷åì âîäîðîä ëåãêî âûâî-
äèòñÿ èç âûøåèçëîæåííûõ ðàñ÷åòîâ. Ðàññìîòðèì, äëÿ ïðèìåðà, ìàãíèò-
íóþ ïîëÿðèçàöèþ îòäåëüíîãî àòîìà êèñëîðîäà. Äëÿ ïðîñòîòû ïðåäïî-
ëîæèì, ÷òî âíåøíåå ìàãíèòíîå ïîëå â 10 Òåñëà ïîëÿðèçóåò òîëüêî äâà
ïåðèôåðèéíûõ âàëåíòíûõ ýëåêòðîíà êèñëîðîäà. Ñîîòâåòñòâåííî, ïîëíîå
ìàãíèòíîå ïîëå ïîëÿðèçàöèè îðáèòàëüíîãî òèïà áóäåò ïðèìåðíî ðàâíî
óäâîåííîìó çíà÷åíèþ (8.9), òî åñòü, îêîëî 6000µ . Îäíàêî, êîãäà òîò æå
àòîì êèñëîðîäà ñâÿçàí â ìîëåêóëå âîäû, èëè â äðóãèõ ìîëåêóëàõ, ìàêñè-
ìàëüíûé ïîëÿðèçîâàííûé ìàãíèòíûé ìîìåíò ðàâåí ïðèìåðíî ïîëîâèíå
îò ïðåäûäóùåãî çíà÷åíèÿ.

Îòìåòèì äîìèíèðîâàíèå ìàãíèòíûõ ïîëåé, îáóñëîâëåííûõ ïîëÿðèçà-
öèåé ýëåêòðîííûõ îðáèò íàä âíóòðåííèìè ÿäåðíûìè ìàãíèòíûìè ïîëÿ-
ìè. Ýòî ïðîèñõîäèò íå òîëüêî áëàãîäàðÿ òîìó ôàêòó, ÷òî ïåðâûå â 1316
ðàç áîëüøå ÷åì ïîñëåäíèå, íî òàêæå èç-çà òîãî, ÷òî ÿäðà íàõîäÿòñÿ íà
îòíîñèòåëüíî áîëüøèõ ðàññòîÿíèÿõ îò ïåðèôåðèéíûõ ýëåêòðîíîâ, ÷åì
îáåñïå÷èâàåòñÿ âêëàä â ñâÿçü äàæå ìåíüøèé, ÷åì áûëî îòìå÷åíî. Ýòî
ñâîéñòâî îáúÿñíÿåò ñóùåñòâåííóþ íîâèçíó ìàãíåêóë, ñâÿçàííûõ ñ ðàç-
âèòèåì ìàãíèòíûõ òåõíîëîãèé, òàêèõ êàê îñíîâàííûõ íà ÿäåðíîì ìàã-
íèòíîì ðåçîíàíñå.

Îòìåòèì òàêæå, ÷òî ãëàâíûé ìåõàíèçì ïîëÿðèçàöèè çàâèñèò îò âíåø-
íåãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ, è ñèëà, äåéñòâèòåëüíî îáåñïå÷èâàþùàÿ ñâÿçü, èìå-
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åò ìàãíèòíûé òèï. Íåñìîòðÿ íà ýòî, ãëàâíûì ïðîèñõîæäåíèåì ñâÿçè ÿâ-
ëÿåòñÿ âðàùåíèå çàðÿäîâ ïî àòîìíîé îðáèòå. Ýòî ÿâëÿåòñÿ èëëþñòðà-
öèåé òîãî, ÷òî, êàê îòìå÷åíî â Ðàçäåëå 8.1, íàçâàíèå "ìàãíåêóëû" áûëî
ïðåäëîæåíî èñõîäÿ èç èõ ìàãíèòíîãî ïðîèñõîæäåíèÿ, à òàêæå, ÷òîáû áåç
ìíîãîñëîâèÿ ïîä÷åðêíóòü èõ îòëè÷èå îò ìîëåêóë, õîòÿ òåõíè÷åñêè áîëåå
ïðèåìëåìûì íàçâàíèåì áûëî áû "ýëåêòðîìàãíåêóëû".

Åñòåñòâåííî, ÷òî ïîëÿðèçàöèÿ îðáèò íå îáÿçàòåëüíî îãðàíè÷èâàåò-
ñÿ âàëåíòíûìè ýëåêòðîíàìè, òàê êàê ïîëÿðèçàöèÿ íå ÷óâñòâóåò êâàíòî-
âûõ ÷èñåë êàêîé-ëèáî äàííîé îðáèòû, ïîýòîìó âëèÿåò íà âñå àòîìíûå
ýëåêòðîíû, âêëþ÷àÿ òå, êîòîðûå âõîäÿò â çàïîëíåííûå âíóòðåííèå îáî-
ëî÷êè, êîíå÷íî, ïðè óñëîâèè äîñòàòî÷íî ñèëüíîãî âíåøíåãî ïîëÿ. Êàê
ñëåäñòâèå, ñòåïåíü ìàãíèòíîé ïîëÿðèçàöèè, â îáùåì, âîçðàñòàåò ñ ÷èñ-
ëîì àòîìíûõ ýëåêòðîíîâ, à èìåííî, ÷åì áîëüøå àòîì, òåì áîëüøå, âîîáùå
ãîâîðÿ, åãî ìàãíèòíàÿ ñâÿçü â ìàãíåêóëå.

Èîíèçàöèè íå âëèÿþò íà ñóùåñòâîâàíèå ìàãíèòíîé ïîëÿðèçàöèè, è
îíè ìîãóò ñêàçûâàòüñÿ íà èõ èíòåíñèâíîñòè íàèëó÷øèì îáðàçîì. Èîíè-
çèðîâàííûé àòîì âîäîðîäà ýòî îáíàæåííûé ïðîòîí, êîòîðûé ïðèîáðå-
òàåò ïîëÿðèçàöèþ ñ íàïðàâëåíèåì åãî ìàãíèòíîãî ìîìåíòà ïðè íàëîæå-
íèè âíåøíåãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ. Ñëåäîâàòåëüíî, èîíèçèðîâàííûé àòîì
âîäîðîäà äåéñòâèòåëüíî ìîæåò ñâÿçûâàòüñÿ ñ äðóãèìè ïîëÿðèçîâàííûìè
ñòðóêòóðàìè. Ïîäîáíûì æå îáðàçîì, èîíèçèðîâàííûé êèñëîðîä, ïîòå-
ðÿâøèé îäèí èç ñâîèõ ïåðèôåðèéíûõ ýëåêòðîíîâ, ñîõðàíÿåò ñâîè îñòàâ-
øèåñÿ ýëåêòðîíû íåèçìåííûìè. Ïîýòîìó, ïðè íàëîæåíèè ñèëüíîãî ìàã-
íèòíîãî ïîëÿ, òàêîé èîíèçèðîâàííûé àòîì êèñëîðîäà ïðèîáðåòàåò ìàã-
íèòíóþ ïîëÿðèçàöèþ, êîòîðàÿ ñõîæà ñ ïîëÿðèçàöèåé íåèîíèçèðîâàííîãî
àòîìà êèñëîðîäà çà èñêëþ÷åíèåì îòñóòñòâèÿ âêëàäà óòðà÷åííîãî ýëåê-
òðîíà. Èîíèçèðîâàííûå ìîëåêóëû èëè äèìåðû âåäóò ñåáÿ ñõîæèì îá-
ðàçîì. Ñîîòâåòñòâåííî, ñëåäñòâèÿ èç òîãî, ÿâëÿþòñÿ ëè îòäåëüíûå àòî-
ìû, äèìåðû èëè ìîëåêóëû èîíèçèðîâàííûìè, íå áóäóò ðàññìàòðèâàòüñÿ
çäåñü.

Ðàññìàòðèâàåìûå çäåñü ìàãíèòíûå ïîëÿðèçàöèè íå çàâèñÿò òàêæå îò
òîãî, ÿâëÿåòñÿ ðàññìàòðèâàåìàÿ ñóáñòàíöèÿ ïàðàìàãíèòíîé èëè íåò. Ýòî
î÷åâèäíî áëàãîäàðÿ òîìó ôàêòó, ÷òî ïîëÿðèçàöèÿ âëèÿåò íà îòäåëüíûå
îðáèòû îòäåëüíûõ ïåðèôåðèéíûõ ýëåêòðîíîâ, íå çàâèñèìî îò òîãî, ÿâ-
ëÿþòñÿ îíè ñïàðåííûìè èëè íåò, îòíîñÿòñÿ îíè ê çàïîëíåííîé îáîëî÷êå
èëè íåò. Ñëåäîâàòåëüíî, ñëåäñòâèÿ èç òîãî, ÿâëÿåòñÿ äàííàÿ ñóáñòàíöèÿ
ïàðàìàãíèòíîé èëè íåò, íå áóäóò â äàëüíåéøåì ðàññìàòðèâàòüñÿ.

Ñõîæèì îáðàçîì, ðàññìàòðèâàåìûå çäåñü ïîëÿðèçàöèè íå òðåáóþò îò
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ìîëåêóë èìåòü ÷èñòóþ ïîëíóþ ìàãíèòíóþ ïîëÿðíîñòü, êîòîðàÿ ìîæåò
áûòü âîçìîæíà òîëüêî äëÿ ïàðàìàãíèòíûõ ñóáñòàíöèé, îïÿòü-òàêè, òàê
êàê îíè äåéñòâóþò íà îòäåëüíûå îðáèòû îòäåëüíûõ àòîìíûõ ýëåêòðîíîâ.

Ìû äîëæíû òàêæå îòìåòèòü, ÷òî äðóãèì ïîäòâåðæäåíèåì íàøåé èçî-
õèìè÷åñêîé ìîäåëè ìîëåêóëÿðíûõ ñòðóêòóð ÿâëÿåòñÿ ðàçðåøåíèå íåñî-
ãëàñîâàííîñòè îáû÷íîé ìîäåëè îòíîñèòåëüíî ïàðàìàãíåòèçìà âñåõ âå-
ùåñòâ, êàê ïðîèëëþñòðèðîâàíî íà Ðèñ. 1.4 è 1.5.

Íàïîìíèì, ÷òî â îáû÷íîé ìîëåêóëÿðíîé ìîäåëè àòîìû ñîõðàíÿþò
ñâîþ èíäèâèäóàëüíîñòü, ïîýòîìó ïîäðàçóìåâàåòñÿ íåçàâèñèìîå ïðèîáðå-
òåíèå èìè ìàãíèòíîé ïîëÿðèçàöèè, ñ ïîñëåäóþùåé ÷èñòîé ïîëíîé ìàã-
íèòíîé ïîëÿðíîñòüþ äëÿ âñåõ ìîëåêóë, ÷òî, î÷åâèäíî, íàõîäèòñÿ â ñå-
ðüåçíîì ðàçíîãëàñèè ñ ýêñïåðèìåíòîì.

Íàïðîòèâ, â èçîõèìè÷åñêîé ìîëåêóëÿðíîé ìîäåëè, âàëåíòíûå ýëåê-
òðîíû äåéñòâèòåëüíî ñâÿçàíû äðóã ñ äðóãîì, ñ îáðàçîâàíèåì ñîâìåñòíîé
îðáèòû oo-ôîðìû âîêðóã ñîîòâåòñòâóþùèõ ÿäåð. Ýòî ïîäðàçóìåâàåò, ÷òî
íàïðàâëåíèÿ âðàùåíèé â o-âåòâÿõ ïðîòèâîïîëîæíû äðóã äðóãó. Â ñâîþ
î÷åðåäü, ýòî ïîäðàçóìåâàåò, ÷òî ìàãíèòíûå ïîëÿðèçàöèè òàêæå ïðîòè-
âîïîëîæíû äðóã äðóãó, ÷òî ïðèâîäèò ê îòñóòñòâèþ ÷èñòîé ìàãíèòíîé
ïîëÿðíîñòè ïðè íàëîæåíèè âíåøíåãî ïîëÿ, â ïîëíîì ñîãëàñèè ñ äåéñòâè-
òåëüíîñòüþ (ñì. Ðèñ. 4.5 è 8.3).

8.5 Ïðîèçâîäñòâî ìàãíåêóë â ãàçàõ, æèäêî-

ñòÿõ è òâåðäûõ òåëàõ

Íàèïðîñòåéøèì ñïîñîáîì ñîçäàíèå ìàãíåêóë ìîæåò áûòü ïîíÿòî ÷å-
ðåç ñòàðûé ìåòîä íàìàãíè÷èâàíèÿ ïàðàìàãíèòíîãî ìåòàëëà ìàãíèòíûì
ïîëåì. Ðàññìîòðèì ïàðàìàãíèòíûé ìåòàëë, êîòîðûé, èçíà÷àëüíî, íåíà-
ìàãíè÷åí. Ïîñëå íàëîæåíèÿ ïîñòîÿííîãî âíåøíåãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ, ïà-
ðàìàãíèòíûé ìåòàëë ïðèîáðåòàåò ïîñòîÿííóþ íàìàãíè÷åííîñòü, êîòîðàÿ
ìîæåò áûòü ðàçðóøåíà íàãðåâàíèåì äî äîñòàòî÷íî âûñîêîé òåìïåðàòó-
ðû, èçìåíÿþùåéñÿ îò ìåòàëëà ê ìåòàëëó è íàçûâàþùåéñÿ òåìïåðàòóðîé
Êþðè.

Ìåõàíèçì âûøåóïîìÿíóòîãî íàìàãíè÷èâàíèÿ õîðîøî èçâåñòåí. Â ñâî-
åì åñòåñòâåííîì íåâîçìóùåííîì ñîñòîÿíèè, ïåðèôåðèéíûå àòîìíûå ýëåê-
òðîíû ïàðàìàãíèòíîãî ìåòàëëà èìåþò ïðîñòðàíñòâåííîå ðàñïðåäåëåíèå,
÷òî ïðèâîäèò ê ïîëíîìó îòñóòñòâèþ íàìàãíè÷åííîñòè. Îäíàêî, ïîñëå
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íàëîæåíèÿ âíåøíåãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ, îðáèòû îäíîãî, èëè áîëåå, íåñïà-
ðåííûõ ýëåêòðîíîâ ïîëÿðèçóþòñÿ â âèäå òîðîéäà, ñ íàïðàâëåíèåì ïî-
ëÿðíîñòè ïðîòèâîïîëîæíûì âíåøíåìó ïîëþ.

Ýòîò ìåõàíèçì íàçûâàåòñÿ ìàãíèòíîé èíäóêöèåé è ïðèâîäèò ê óñòîé-
÷èâîé öåïî÷êå ìàãíèòíî ïîëÿðèçîâàííûõ îðáèò îò îäíîãî êîíöà ìåòàëëà
ê äðóãîìó, ñ ïîëÿðíîñòÿìè Ñåâåð-Þã/Ñåâåð-Þã/Ñåâåð-Þã/. . . Ýòà öå-
ïî÷êà ïîëÿðèçîâàííîñòåé íàñòîëüêî óñòîé÷èâà, ÷òî ìîæåò áûòü ðàçðó-
øåíà òîëüêî âûñîêèìè òåìïåðàòóðàìè.

Ñîçäàíèå ìàãíåêóë ìîæåò áûòü, ïî ñóùåñòâó, ïîíÿòûì èñõîäÿ èç ïî-
äîáíîé æå ïîëÿðèçàöèè ïåðèôåðèéíûõ ýëåêòðîííûõ îðáèò, ñ ãëàâíûìè
îòëè÷èÿìè â ñëåäóþùåì: íå îáÿçàòåëüíà ïîëíàÿ ìàãíèòíàÿ ïîëÿðèçà-
öèÿ; ïîëÿðèçàöèÿ äåéñòâóåò íà âñå ýëåêòðîíû è íå îáÿçàòåëüíî òîëüêî
íà íåñïàðåííûå; è âåùåñòâî íå îáÿçàíî áûòü ïàðàìàãíåòèêîì.

Äëÿ èëëþñòðàöèè ýòèõ ðàçëè÷èé ðàññìîòðèì äèàìàãíèòíóþ ñóáñòàí-
öèþ, òàêóþ êàê âîäîðîä â åãî ãàçîîáðàçíîì ñîñòîÿíèè, ïðè íîðìàëüíûõ
äàâëåíèè è òåìïåðàòóðå. Êàê õîðîøî èçâåñòíî, ìîëåêóëà âîäîðîäà ÿâëÿ-
åòñÿ òîãäà èäåàëüíîé ñôåðîé, ÷åé ðàäèóñ ðàâåí äèàìåòðó àòîìà âîäîðî-
äà, êàê ýòî ïðîèëëþñòðèðîâàíî Ðèñ. 8.5.A. Ñîçäàíèå íåîáõîäèìîé ìàã-
íèòíîé ïîëÿðèçàöèè òðåáóåò èñïîëüçîâàíèÿ âíåøíèõ ìàãíèòíûõ ïîëåé,
ñïîñîáíûõ, âî ïåðâûõ, èçìåíèòü âðàùåíèå àòîìîâ, êàê ïðîèëëþñòðèðî-
âàíî Ðèñ. 8.4.B è çàòåì èçìåíèòü èõ âíóòðåííèå âðàùåíèÿ, ïðèâåäÿ èõ
ê ïëîñêîé êîíôèãóðàöèè îðáèò, êàê ïðîèëëþñòðèðîâàíî Ðèñ. 8.4.C.

Ðàç âûøåóïîìÿíóòàÿ ïîëÿðèçàöèÿ ñîçäàåòñÿ â äâóõ èëè áîëåå ìîëå-
êóëàõ âîäîðîäà äîñòàòî÷íî áëèçêî ðàñïîëîæåííûõ äðóã îò äðóãà, îíè
ïðèòÿãèâàþòñÿ äðóã ê äðóãó ïðîòèâîïîëîæíûìè ìàãíèòíûìè ïîëþñà-
ìè, ÷òî ïðèâîäèò ê îáðàçîâàíèþ ýëåìåíòàðíûõ ìàãíåêóë Ðèñ. 8.5.A. Äî-
ïîëíèòåëüíî, ýëåìåíòàðíûå ìàãíåêóëû ìîãóò çàòåì ñâÿçûâàòüñÿ äðóã ñ
äðóãîì, îáðàçóÿ êëàñòåðû ñ ÷èñëîì ñîñòàâëÿþùèõ çàâèñÿùèì îò ðàñ-
ñìàòðèâàåìûõ óñëîâèé.

Íàèáîëåå ýôôåêòèâíûì ñïîñîáîì ïðîìûøëåííîãî ïðîèçâîäñòâà ìàã-
íåêóëÿðíîãî ãàçà è æèäêîñòè ÿâëÿåòñÿ èñïîëüçîâàíèå PlasmaArcFlow ðå-
àêòîðîâ, èçó÷åííûõ â ïðåäûäóùåé Ãëàâå [2]. Êàê ìû óâèäèì, ñ ïîìîùüþ
ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ ïðèâåäåííûõ íèæå, óïîìÿíóòûå ðåàêòîðû
ìîãóò ïðîèçâîäèòü äîâîëüíî ÷èñòûé ìàãíåêóëÿðíûé ãàç è ìàãíåêóëÿð-
íóþ æèäêîñòü áåç îùóòèìûõ ïðèìåñåé ìîëåêóë íåïîñðåäñòâåííî äåòåê-
òèðóåìûõ ñ ïîìîùüþ GC- èëè LC-MS.

Ïðè÷èíîé ýòèõ ðåçóëüòàòîâ ÿâëÿåòñÿ âíóòðåííÿÿ ãåîìåòðèÿ PlasmaArc-
Flow ðåàêòîðîâ ñàìà ïî ñåáå. Ñî ññûëêîé íà Ðèñ. 7.9, íàïîìíèì, ÷òî
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ýòà òåõíîëîãèÿ èìååò äåëî ñ ýëåêòðè÷åñêîé äóãîé ïîñòîÿííîãî òîêà, ïî-
ãðóæåííîé â æèäêèå îòõîäû ïðåäíàçíà÷åííûå äëÿ ïåðåðàáîòêè. Äóãà
ðàçëàãàåò ìîëåêóëû æèäêîñòè íà àòîìíûå ñîñòàâëÿþùèå; èîíèçèðóåò
èõ; è ñîçäàåò ïëàçìó èç ñèëüíî èîíèçèðîâàííûõ àòîìîâ H, C è O ïðè
òåìïåðàòóðå ïîðÿäêà 3500◦ K. Ïîòîê æèäêîñòè ñêâîçü äóãó íåïðåðûâ-
íî ïåðåìåùàåò ïëàçìó îò äóãè. Çàòåì, ïëàçìà, îêðóæåííàÿ æèäêîñòüþ,
îõëàæäàåòñÿ è ïðîèñõîäèò ìíîæåñòâî õèìè÷åñêèõ ðåàêöèé ïðèâîäÿùèõ
ê ôîðìèðîâàíèþ ìàãíåãàçà, êîòîðûé ïóçûðüêàìè ïîäíèìàåòñÿ íà ïî-
âåðõíîñòü æèäêîñòè, ãäå ñîáèðàåòñÿ äëÿ ïðîìûøëåííîãî è ïîòðåáèòåëü-
ñêîãî èñïîëüçîâàíèÿ.

×òîáû ïîíèìàòü ïðîèñõîæäåíèå íîâûõ õèìè÷åñêèõ ñîåäèíåíèé, îïðå-
äåëåííûõ ñîãëàñíî Ðàçäåëó 8.1 êàê ñóùåñòâåííî ÷èñòûé àíñàìáëü ìàã-
íåêóë ãàçà, íàïîìíèì, ÷òî ìàãíèòíûå ïîëÿ îáðàòíî ïðîïîðöèîíàëüíû
êâàäðàòó ðàññòîÿíèÿ,

F =
m1m2

r2 . (8.14)

Ñëåäîâàòåëüíî, â íåïîñðåäñòâåííîé áëèçîñòè îò äóãè ïîñòîÿííîãî òîêà
ñ ïàðàìåòðàìè 1,000 A è 30 V, àòîìû ïîäâåðãàþòñÿ âîçäåéñòâèþ ìàã-
íèòíîãî ïîëÿ, êîòîðîå îáðàòíî ïðîïîðöèîíàëüíî êâàäðàòó îðáèòàëüíîãî
ðàäèóñà r = 10−8 ñì, ÷òî ïðèâîäèò ê ìàãíèòíîìó ïîëþ ïðîïîðöèîíàëü-
íîìó 1016 åäèíèö.

Îáû÷íîå ïðîñòðàíñòâåííîå ðàñïðåäåëåíèå ïåðèôåðèéíûõ àòîìíûõ
ýëåêòðîíîâ íå ìîæåò ñóùåñòâîâàòü ïîä âîçäåéñòâèåì òàêèõ ÷ðåçâû÷àéíî
ñèëüíûõ ìàãíèòíûõ ïîëåé, êîòîðîå ïðèâîäèò ê îáùåé ïîëÿðèçàöèè îð-
áèò âñåõ àòîìíûõ ýëåêòðîíîâ, à íå òîëüêî âàëåíòíûõ, è èìåííî ê ïëîñêîé
ïîëÿðèçàöèè, à íå òîðîèäàëüíîé.

Êàê òîëüêî äâå, èëè áîëåå, ìîëåêóë îáëàäàþùèõ òàêîé ñèëüíîé ìàã-
íèòíîé ïîëÿðèçàöèåé îêàçûâàþòñÿ äðóã âîçëå äðóãà, îíè ñâÿçûâàþòñÿ
äðóã ñ äðóãîì ïðîòèâîïîëîæíûìè ìàãíèòíûìè ïîëþñàìè, ÷òî ïðèâîäèò
ê âîçíèêíîâåíèþ ýëåìåíòàðíîé ìàãíåêóëû Ðèñ. 8.3.A.

Êðîìå òîãî, êàê ïîêàçàíî ðàíåå, îòäåëüíûå àòîìû èìåþò ìàãíèòíîå
ïîëå ñ èíòåíñèâíîñòüþ â äâà ðàçà áîëüøåé ïî îòíîøåíèþ ñ àòîìîì âõî-
äÿùèì â ñîñòàâ ìîëåêóëû. Ñëåäîâàòåëüíî, ïîñëå âîçíèêíîâåíèÿ â íåïî-
ñðåäñòâåííîé áëèçîñòè îò ýëåêòðè÷åñêîé äóãè, îòäåëüíûå ïîëÿðèçîâàí-
íûå àòîìû ìîãóò ñâÿçûâàòüñÿ ñ ïîëÿðèçîâàííûìè ìîëåêóëàìè, ïðè ýòîì
íå îáÿçàòåëüíî, ÷òîáû ýòè àòîìû ïðèíàäëåæàëè êàêîé-ëèáî ìîëåêóëå,
êàê ýòî èëëþñòðèðóåòñÿ Ðèñ. 8.5.C.

Íàêîíåö, íàïîìíèì, ÷òî PlasmaArcFlow ðåàêòîð ïðåäíàçíà÷åí äëÿ
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ðàçðóøåíèé ìîëåêóë æèäêîñòåé, òàêèõ êàê âîäà. Ñëåäîâàòåëüíî, ïëàçìà
ìîæåò òàêæå ñîäåðæàòü îòäåëüíûå ñèëüíî ïîëÿðèçîâàííûå ôðàãìåíòû,
òàêèå êàê äèìåðû H�O. Ïîíÿòèå ìàãíåêóëÿðíîãî ãàçà, ñîãëàñíî Îïðå-
äåëåíèþ 8.2.1, îòíîñèòñÿ òîãäà ê ñòàáèëüíûì êëàñòåðàì ìîëåêóë, è/èëè
äèìåðîâ, è/èëè îòäåëüíûõ àòîìîâ ïðè íàëè÷èè âíóòðåííåé ïðèòÿãèâàþ-
ùåé ñâÿçè ìåæäó ïðîòèâîïîëîæíûìè ïîëþñàìè ìàãíèòíî ïîëÿðèçîâàí-
íûõ îðáèò ïåðèôåðèéíûõ ýëåêòðîíîâ, ÿäåð è ýëåêòðîíîâ, â ñëó÷àå, êîãäà
ïîñëåäíèå íå ó÷àñòâóþò â âàëåíòíîé ñâÿçè.

Ýôôåêòèâíûì ñðåäñòâîì äëÿ ñîçäàíèÿ ñóùåñòâåííî ÷èñòîãî àíñàìá-
ëÿ ìàãíåêóë æèäêîñòè ÿâëÿåòñÿ âñå òîò æå PlasmaArcFlow ðåàêòîð. Äåé-
ñòâèòåëüíî, ïðè ïðîõîæäåíèè ñêâîçü ýëåêòðè÷åñêóþ äóãó ïîñòîÿííîãî
òîêà, ñàìà æèäêîñòü ïîäâåðãàåòñÿ âîçäåéñòâèþ ñèëüíûõ ìàãíèòíûõ ïî-
ëåé, êàê îòìå÷åíî âûøå. Ýòî ïðèâîäèò ê ñîçäàíèþ ñóùåñòâåííî ÷èñòîãî
àíñàìáëÿ ìàãíåêóë æèäêîñòè, îáðàçîâàííîãî èç ñèëüíî ïîëÿðèçîâàííûõ
ìîëåêóë, äèìåðîâ è îòäåëüíûõ àòîìîâ âñå òîé æå æèäêîñòè, êàê ýòî
óñòàíîâëåíî LC-MS/UVD òåñòàìè.

Îäíèì èç ñïîñîáîâ ñîçäàíèÿ ñóùåñòâåííî ÷èñòîãî àíñàìáëÿ ìàãíåêóë
òâåðäîãî òåëà ÿâëÿåòñÿ çàìîðàæèâàíèå íîâûõ õèìè÷åñêèõ ñîåäèíåíèé
äî æèäêîãî ñîñòîÿíèÿ è çàòåì ïðîâåðêà òîãî, ÷òî ïîñëåäíèå ñîõðàíÿþò
ñâîè ñâîéñòâà ïîñëå ðàçìîðîçêè, ÷òî ïîäòâåðæäàåòñÿ ìíîæåñòâîì òåñòîâ.
Ïîýòîìó, ñëó÷àé ìàãíåêóë â òâåðäîì ñîñòîÿíèè èãíîðèðóåòñÿ çäåñü è â
äàëüíåéøåì äëÿ ïðîñòîòû.

Îáîçíà÷àÿ ñòðåëêîé ↑ âåðòèêàëüíóþ ìàãíèòíóþ ïîëÿðíîñòü Ñåâåð-
Þã è ñòðåëêîé ↓ âåðòèêàëüíóþ ïîëÿðíîñòü Þã-Ñåâåð, è ïðèäåðæèâàÿñü
èññëåäîâàíèÿ ïðè àáñîëþòíîì íóëå òåìïåðàòóðû, ïðè íàëîæåíèè âûøå-
îòìå÷åííûõ î÷åíü ñèëüíûõ ìàãíèòíûõ ïîëåé, ìîëåêóëà âîäîðîäà H�H
ìîæåò áûòü ïîëÿðèçîâàíà òàêèì îáðàçîì, ÷òîáû îðáèòà èçîýëåêòðîíèó-
ìà ëåæàëà â ïëîñêîñòè, ñ ðåçóëüòèðóþùåé ñòðóêòóðîé H↑−H↓ (Ðèñ. 8.2).

Òîãäà, ýëåìåíòàðíàÿ ìàãíåêóëà ìîæåò áûòü çàïèñàíà â âèäå

{Ha
↑−Hb

↓}×{Hc
↑−Hd

↓}, (8.15)

ãäå a, b, c, d îáîçíà÷àþò ðàçëè÷íûå àòîìû; ïîëÿðèçîâàííûé àòîì âîäî-
ðîäà Ha

↑ ñâÿçàí ìàãíèòíûì îáðàçîì ñ ïîëÿðèçîâàííûì àòîìîì Hc
↑, ïðè

ýòîì Þæíûé ìàãíèòíûé ïîëþñ àòîìà a ñâÿçàí ñ Ñåâåðíûì ïîëþñîì
àòîìà c; è Ñåâåðíûé ïîëþñ àòîìà b ñâÿçàí ñ Þæíûì ïîëþñîì àòîìà
d (ñì., îïÿòü, Ðèñ. 8.5.A). Ýòî ïðèâîäèò ê ñèëüíîé ñâÿçè èç-çà ïëîñêîé
ïðèðîäû àòîìîâ, � ñîîòâåòñòâóþùåå âçàèìíîå ðàññòîÿíèå î÷åíü ìàëî è
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ìàãíèòíûå ñèëû, ñîîòâåòñòâåííî, î÷åíü âåëèêè. Êðîìå òîãî, â îòëè÷èè
îò ñëó÷àÿ íåñòàáèëüíûõ êëàñòåðîâ îáðàçîâàâøèõñÿ âñëåäñòâèå ýëåêòðè-
÷åñêîé ïîëÿðèçàöèè, îáñóæäåííîãî â Ðàçäåëå 8.1, âûøåóêàçàííûå ìàã-
íèòíûå ñâÿçè ÿâëÿþòñÿ î÷åíü ñòàáèëüíûìè, òàê êàê òåïëîâîå äâèæåíèå
ïîäðàçóìåâàåò äâèæåíèå ñâÿçàííîãî ñîåäèíåíèÿ (8.15) êàê öåëîãî.

Äëÿ äðóãèõ ìàãíåêóë ìû ìîæåì çàïèñàòü:

{H↑−H↓}×{C↑−O↓}; (8.16)

èëè, â áîëåå îáùåì âèäå,

{H↑−H↓}×H↓×{C↑−O↓}×{H↑−O↓}×{H↑−C↓−A−B−C . . .}×. . . , (8.17)

ãäå A, B, è C ÿâëÿþòñÿ ïðîñòûìè àòîìàìè â îáû÷íîé ìîëåêóëÿðíîé öå-
ïî÷êå, è àòîìû áåç îòìå÷åííîé ìàãíèòíîé ïîëÿðíîñòè ìîãóò áûòü äåé-
ñòâèòåëüíî ïîëÿðèçîâàííûìè, íî îíè íå îáÿçàòåëüíî ñâÿçàíû, ÷òî çàâè-
ñèò îò èõ ãåîìåòðè÷åñêîãî ðàñïðåäåëåíèÿ â ïðîñòðàíñòâå.

Ìàãíåêóëû ìîãóò òàêæå ôîðìèðîâàòüñÿ äðóãèìè ìåòîäàìè êðîìå
èñïîëüçîâàíèÿ âíåøíèõ ìàãíèòíûõ ïîëåé. Íàïðèìåð, ìàãíåêóëû ìîãóò
ñîçäàâàòüñÿ ýëåêòðîìàãíèòíûìè ïîëÿìè ñ ðàñïðåäåëåíèåì èìåþùèì öè-
ëèíäðè÷åñêóþ ñèììåòðèþ; èëè ìèêðîâîëíàìè ñïîñîáíûìè ïîäàâëÿòü âðà-
ùàòåëüíûå ñòåïåíè ñâîáîäû ìîëåêóë è àòîìîâ, ÷òî ïðèâîäèò ê ìàãíèòíîé
ïîëÿðèçàöèè. Ñõîæèì îáðàçîì, ìàãíåêóëû ìîãóò ôîðìèðîâàòüñÿ âîçäåé-
ñòâèåì íà ìàòåðèàë äîñòàòî÷íî âûñîêîãî äàâëåíèÿ, ñïîñîáíîãî ïîâëèÿòü
íà îðáèòàëüíûå âðàùåíèÿ. Ìàãíåêóëû ìîãóò òàêæå ôîðìèðîâàòüñÿ ôè-
áðàöèåé èëè êàêèìè-ëèáî äðóãèìè ñïîñîáàìè, íå îáÿçàòåëüíî íàëîæåíè-
åì ìàãíèòíîãî èëè ýëåêòðè÷åñêîãî ïîëåé, ñïîñîáíûìè ïîäàâèòü âðàùà-
òåëüíûå ñòåïåíè ñâîáîäû îòäåëüíûõ àòîìíûõ ñòðóêòóð, ÷òî áóäåò ïðè-
âîäèòü ê ñîîòâåòñòâóþùèì ìàãíèòíûì ïîëÿðèçàöèÿì.

Ñëåäîâàòåëüíî, âïîëíå âîçìîæíî, ÷òî áîëüøîå ÷èñëî âåùåñòâ, êîòî-
ðûå ÷èñëÿòñÿ ñåãîäíÿ êàê èìåþùèå íåèçâåñòíóþ õèìè÷åñêóþ ñâÿçü, ìî-
ãóò íà ñàìîì äåëå èìåòü ìàãíåêóëÿðíóþ ñòðóêòóðó.

Ìàãíåêóëû òèïà (8.15) ìîãëè áûòü äåòåêòèðîâàííû â ïðåæíèõ ñïåê-
òðîìåòðè÷åñêèõ èññëåäîâàíèÿõ, íî ïðèíèìàëèñü çà ãåëèé (òàê êàê èõ
ìîëåêóëÿðíûé âåñ î÷åíü áëèçîê ê âåñó ãåëèÿ). Â äåéñòâèòåëüíîñòè, òî
æå ñàìîå ìîãëî èìåòü ìåñòî è äëÿ "ìîëåêóëû" H3, êîòîðàÿ, â ðåàëüíîñòè,
ìîãëà áûòü ìàãíåêóëîé Ðèñ. 8.5.C.

Ðàçðóøåíèå ìàãíåêóë ïðîèñõîäèò ïîä âîçäåéñòâèåì òåìïåðàòóð áîëåå
âûñîêèõ, ÷åì ìàãíåêóëÿðíàÿ òåìïåðàòóðà Êþðè, êîòîðàÿ ìåíÿåòñÿ îò
ìàãíåêóëû ê ìàãíåêóëå.
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8.6 Íîâûå ìîëåêóëÿðíûå âíóòðåííèå ñâÿçè

Êàê îòìå÷åíî â Ðàçäåëå 8.2, è ïîçäíåå ïîäòâåðæäåíî ýêñïåðèìåíòàëü-
íî, ÈÊ ñèãíàëû îáû÷íûõ ìîëåêóë, òàêèõ êàê CO2, èñïûòûâàþò ìóòà-
öèè, ÷òî âûðàæàåòñÿ â ïîÿâëåíèè äâóõ ïèêîâ, êîòîðûõ íå ñóùåñòâóåò
äëÿ îáû÷íûõ ìîëåêóë. Íàïîìíèì, ÷òî ïèêè ÈÊ ñèãíàëà ñâèäåòåëüñòâó-
þò î íàëè÷èè ñâÿçåé, ýòî î÷åâèäíî ãîâîðèò î ñïîñîáíîñòè ìîëåêóëû CO2
ïðèîáðåòàòü íîâûå âíóòðåííèå ñâÿçè, â äîïîëíåíèå ê ñâÿçÿì îáû÷íîãî
âàëåíòíîãî òèïà.

Ìàãíèòíàÿ ïîëÿðèçàöèÿ íà îñíîâå ìàãíåêóë ïðåäñêàçûâàåò ñóùåñòâî-
âàíèå ýòèõ íîâûõ âíóòðåííèõ ñâÿçåé è ïîçâîëÿåò èõ êîëè÷åñòâåííîå èçó-
÷åíèå. Íàïîìíèì, ÷òî âíåøíèå ìàãíèòíûå ïîëÿ ìîãóò ïîëÿðèçîâàòü îð-
áèòó âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ, íî íå ìîãóò ðàçðóøèòü èëè èçìåíèòü âà-
ëåíòíûå ñâÿçè. Íàïîìíèì, ÷òî, ñîîòâåòñòâåííî, äîñòàòî÷íî ñèëüíûå âíåø-
íèå ìàãíèòíûå ïîëÿ ìîãóò ïîëÿðèçîâàòü îðáèòû âñåõ àòîìíûõ ýëåêòðî-
íîâ, à íå òîëüêî âàëåíòíûõ.

Ðàññìîòðèì òåïåðü îáû÷íóþ ìîëåêóëó, òàêóþ êàê C=O. Ïðè íàëîæå-
íèè î÷åíü ñèëüíûõ ìàãíèòíûõ ïîëåé, òàêèõ êàêèå äîñòèãàþòñÿ â PlasmaArc-
Flow òåõíîëîãèè, ìîãóò áûòü ïîëÿðèçîâàíû îðáèòû âñåõ âíóòðåííèõ ýëåê-
òðîíîâ, îòäåëüíî, äëÿ óãëåðîäà è êèñëîðîäà, â äîïîëíåíèå ê ïîëÿðèçàöèè
äâóõ ïàð âàëåíòíûõ ñâÿçåé. Îòìåòèì, ÷òî ïëîñêîñòè ýòèõ ïîëÿðèçàöèé
íå îáÿçàòåëüíî ïàðàëëåëüíû äðóã äðóãó, òàê êàê èõ îòíîñèòåëüíàÿ îðè-
åíòàöèÿ çàâèñèò, â ïåðâóþ î÷åðåäü, îò ãåîìåòðèè.

Îäíîé èç ðàçëè÷íûõ âîçìîæíûõ ãåîìåòðèé ÿâëÿåòñÿ òàêàÿ, ïðè êî-
òîðîé ïëîñêîñòü ïîëÿðèçàöèè âíóòðåííèõ ýëåêòðîíîâ ïåðïåíäèêóëÿð-
íà ïëîñêîñòè ïîëÿðèçàöèè äâóõ ïàð âàëåíòíûõ ñâÿçåé. Â ýòîì ñëó÷àå,
ìû ïîëó÷àåì íîâóþ ñâÿçü ìàãíèòíîãî ïðîèñõîæäåíèÿ âíóòðè îáû÷íîé
ìîëåêóëû, êîòîðàÿ, î÷åâèäíî, äàåòñÿ âûðàâíèâàíèåì äâóõ ïîëÿðíîñòåé
Ñåâåð-Þã è Ñåâåð-Þã â óãëåðîäå è êèñëîðîäå è ïîñëåäóþùèì ïðèòÿæå-
íèåì ïðîòèâîïîëîæíûõ ïîëÿðíîñòåé ðàçëè÷íûõ àòîìîâ, êàê èëëþñòðè-
ðóåòñÿ íà Ðèñ. 8.6.A.

Äëÿ ñëó÷àÿ ìîëåêóëû O�C�O, ìû ìîæåì, î÷åâèäíî, èìåòü äâå âíó-
òðåííèå ñâÿçè ìàãíèòíîãî òèïà â äîïîëíåíèå ê âàëåíòíûì ñâÿçÿì, êîòî-
ðûå òàêæå äàþòñÿ âûðàâíèâàíèåì ìàãíèòíûõ ïîëÿðíîñòåé, ÷òî ïðèâî-
äèò ê îäíîé íîâîé ñâÿçè äëÿ O�C äèìåðà è äðóãîé äëÿ C�O äèìåðà, êàê
èëëþñòðèðóåòñÿ íà Ðèñ. 8.6.B.

Êàê ìû óâèäèì ïîçäíåå, âûøåóïîìÿíóòûå íîâûå âíóòðåííèå ìîëå-
êóëÿðíûå ñâÿçè èìåþò íàèáîëüøèå ïðîìûøëåííûå è ïîòðåáèòåëüñêèå
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ñëåäñòâèÿ, â âèäó òîãî, ÷òî îíè ïîçâîëÿþò ïðîèçâîäñòâî òîïëèâ ñïîñîá-
íûõ âûäåëÿòü ïðè ñãîðàíèè àíîìàëüíîå êîëè÷åñòâî ýíåðãèè, ïðè÷åì ñ
ïîíèæåííûì ñîäåðæàíèåì âðåäíûõ âåùåñòâ â ïðîäóêòàõ ñãîðàíèÿ, ÷òî
óæå äîêàçàíî ìàãíåãàçîì.

Åñòåñòâåííî, ÷òî âîçíèêíîâåíèå íîâûõ âíóòðåííèõ ñâÿçåé ÿâëÿåòñÿ
êðàéíèì ñëó÷àåì ÈÊ ìóòàöèé. Â äåéñòâèòåëüíîñòè, âîçìîæíî ìíîæå-
ñòâî äðóãèõ áîëåå ñëàáûõ ôîðì ìóòàöèé, áåç ïîÿâëåíèÿ íîâûõ ïèêîâ, è
èõ èçó÷åíèå îñòàâëÿåòñÿ çàèíòåðåñîâàííîìó ÷èòàòåëþ.

8.7 Ãëàâíûå ïðèçíàêè ìàãíåêóë ïðè èõ äå-

òåêòèðîâàíèè

Ýêñïåðèìåíòàëüíîå äåòåêòèðîâàíèå ìàãíåêóëÿðíîãî ãàçà òðåáóåò ïðî-
âåðêè áîëüøîãî ÷èñëà õàðàêòåðíûõ ÷åðò ìàãíåêóë, ïåðå÷èñëåííûõ â Îïðå-
äåëåíèè 8.2.1. Â äàëüíåéøåì, ìû áóäåì ôîêóñèðîâàòü âíèìàíèå ÷èòà-
òåëÿ íà îñíîâíûõ ïðèçíàêàõ ìàãíåêóëÿðíîãî ãàçà, êîòîðûå ìîãóò áûòü
îïðåäåëåíû ÷åðåç GC-MS òåñòèðîâàíèÿ. Îñòàâøèåñÿ ïðèçíàêè áóäóò ðàñ-
ñìîòðåíû ïîçäíåå.

Ñâîéñòâî 1: Ïîÿâëåíèå íåîæèäàííî òÿæåëûõ MS ïèêîâ.

Ìàãíåêóëû ãàçà îáû÷íî òÿæåëåå ñàìûõ òÿæåëûõ ìîëåêóë äàííîãî ãà-
çà. Ñëåäîâàòåëüíî, ïðè GC-MS òåñòèðîâàíèè îæèäàåòñÿ íàëè÷èå ïèêîâ ñ
ìàêðîñêîïè÷åñêèì ñîäåðæàíèåì ñîîòâåòñòâóþùèõ àòîìíûì âåñàì áîëü-
øèì, ÷åì ñàìàÿ òÿæåëàÿ ìîëåêóëà. Êîíêðåòíûé ïðèìåð äàåòñÿ ñëåäó-
þùèì. Ñàìûìè òÿæåëûìè ìîëåêóëàìè ìàãíåãàçà ñ ìàêðîñêîïè÷åñêèì
ñîäåðæàíèåì ÿâëÿþòñÿ CO2, ñ âåñîì 44 a.m.u. Ñëåäîâàòåëüíî, GC-MS
ñêàíèðîâàíèÿ äîëæíû ïîêàçûâàòü òîëüêî øóìîâîé ôîí, åñëè ïðèáîð
íàñòðîåí íà âåñà áîëüøèå, ÷åì 44 a.m.u. Íàïðîòèâ, ïèêè ñ ìàêðîñêî-
ïè÷åñêèì ñîäåðæàíèåì äåòåêòèðóþòñÿ â ìàãíåãàçå ïîñòîÿííî âïëîòü äî
1000 a.m.u.

Ñâîéñòâî 2: Íåèçâåñòíûé õàðàêòåð íåîæèäàííî òÿæåëûõ MS
ïèêîâ.

×òîáû îáåñïå÷èòü èçíà÷àëüíûå ïðåäïîñûëêè äëÿ äåòåêòèðîâàíèÿ ìàã-
íåêóë, âñå MS ïèêè ñâîéñòâà 1 äîëæíû áûòü "íåèçâåñòíûìè" ïîñëå êîì-
ïüþòåðíîãî ïîèñêà ñðåäè ñïèñêà âñåõ èçâåñòíûõ ìîëåêóë, îáû÷íî âêëþ-
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÷àþùåãî â ñåáÿ êàê ìèíèìóì 150000 ìîëåêóë. Î÷åâèäíî, ÷òî îòñóòñòâèå
èäåíòèôèêàöèè ïèêîâ, per se, íå ÿâëÿåòñÿ ãàðàíòèåé íàëè÷èÿ íîâûõ õè-
ìè÷åñêèõ ñîåäèíåíèé.

Ñâîèñòâî 3: Îòñóòñòâèå ÈÊ ñèãíàëà íåèçâåñòíûõ MS ïèêîâ.
Åùå îäíèì íåîáõîäèìûì óñëîâèåì äåòåêòèðîâàíèÿ ìàãíåêóë ÿâëÿåò-

ñÿ îòñóòñòâèå, äëÿ íåèçâåñòíûõ MS ïèêîâ ñâîéñòâà 1, ÈÊ ñèãíàëà èíî-
ãî, ÷åì ñîîòâåòñòâóþùåãî ìîëåêóëàì è/èëè äèìåðàì ñîñòàâëÿþùèõ. Ýòà
÷åðòà ãàðàíòèðóåò, ÷òî óïîìÿíóòûå òÿæåëûå ïèêè íå ìîãóò ñîîòâåòñòâî-
âàòü ìîëåêóëàì, ÷åì óñòàíàâëèâàåòñÿ íàëè÷èå íîâûõ õèìè÷åñêèõ ñîåäè-
íåíèé. Äåéñòâèòåëüíî, òîëüêî î÷åíü íåìíîãèå è î÷åíü ëåãêèå ìîëåêóëû
ìîãóò èìåòü íàñòîëüêî èäåàëüíóþ ñôåðè÷åñêóþ ñèììåòðèþ, ÷òîáû èç-
áåæàòü ÈÊ äåòåêòèðîâàíèÿ, â òî âðåìÿ êàê òàêèå èäåàëüíî ñôåðè÷åñêèå
ñèììåòðèè î÷åâèäíî íåâîçìîæíû äëÿ áîëüøèõ êëàñòåðîâ. ×òî êàñàåòñÿ
ñîñòàâëÿþùèõ, ìû ïîëó÷àåì ÈÊ ñèãíàë, íàïðèìåð, îòíîñèòåëüíî CO2 ñ
44 a.m.u. â êëàñòåðå èìåþùåì ìàññó 458 a.m.u.

Ñâîéñòâî 4: Ìóòàöèÿ ÈÊ ñèãíàëà.
Èíôðàêðàñíûé ñèãíàë îáû÷íûõ ìîëåêóë ñîñòàâëÿþùèõ ìàãíåêóëû

îæèäàåòñÿ ìóòèðîâàííûì, â òîì ñìûñëå, ÷òî ôîðìà åãî ïèêîâ ÿâëÿåò-
ñÿ íåîáû÷íîé. Êàê îòìå÷åíî â ïðåäûäóùåì ðàçäåëå, ìóòàöèè íàèáîëåå
âàæíûå äëÿ ïðîìûøëåííûõ ïðèëîæåíèé çàêëþ÷àþòñÿ â ïîÿâëåíèè íî-
âûõ ÈÊ ïèêîâ, îòâå÷àþùèõ çà íàëè÷èå íîâûõ âíóòðåííèõ ñâÿçåé. Òåì
íå ìåíåå, âîçìîæíû è ìíîãèå äðóãèå ôîðìû ÈÊ ìóòàöèé.

Ñâîéñòâî 5: Ìóòàöèÿ ìàãíåêóëÿðíûõ âåñîâ.
Â òî âðåìÿ êàê ìîëåêóëû ñîõðàíÿþò ñâîþ ñòðóêòóðó è ñâÿçàííûé ñ

íåé àòîìíûé âåñ, ïðè îáû÷íûõ òåìïåðàòóðàõ è äàâëåíèÿõ, ýòî íå âû-
ïîëíÿåòñÿ äëÿ ìàãíåêóë ãàçà, êîòîðûå ìóòèðóþò ñî âðåìåíåì, òî åñòü,
èçìåíÿåòñÿ èõ àòîìíûé âåñ è, ñîîòâåòñòâåííî, ìåíÿåòñÿ ôîðìà è ðàñ-
ïîëîæåíèå èõ MS ïèêîâ. Òàê êàê ìû èìååì äåëî ñ ãàçîì, ÷üè ñîñòàâ-
ëÿþùèå, êàê èçâåñòíî, ñòàëêèâàþòñÿ äðóã ñ äðóãîì, ìàãíåêóëû ìîãóò
ðàçðóøàòüñÿ â õîäå òàêèõ ñòîëêíîâåíèé íà ôðàãìåíòû, êîòîðûå ìîãóò
ðåêîìáèíèðîâàòü ñ äðóãèìè ôðàãìåíòàìè èëè äðóãèìè ìàãíåêóëàìè ñ
ôîðìèðîâàíèåì íîâûõ êëàñòåðîâ.

Ñâîéñòâî 6: Ïðèñîåäèíåíèå èëè îòäåëåíèå îòäåëüíûõ àòî-
ìîâ, äèìåðîâ èëè ìîëåêóë.
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Êàê îæèäàåòñÿ, ìàãíåêóëû ìîãóò ïðèñîåäèíÿòü èëè òåðÿòü îòäåëü-
íûå àòîìû, äèìåðû èëè ìîëåêóëû, áåç îáÿçàòåëüíîãî ðàñùåïëåíèÿ íà
÷àñòè. Ýòî ïðèâîäèò ê òîìó, ÷òî ïèêè Ñâîéñòâà 1, êàê îæèäàåòñÿ, íå
îñòàþòñÿ òåìè æå ñàìûìè íà ïðîòÿæåíèè äîëãîãî ïåðèîäà âðåìåíè äëÿ
îäíîãî è òîãî æå ãàçà ïðè òåõ æå óñëîâèÿõ.

Ñâîèñòâî 7: Àíîìàëüíîå ìîëåêóëÿðíîå ïðèòÿæåíèå.

Ìàãíèòíî ïîëÿðèçîâàííûå ãàçû èìåþò àíîìàëüíîå ìîëåêóëÿðíîå ïðè-
òÿæåíèå ê ñòåíêàì íåñîïîñòàâèìîé ñ íèìè ïðèðîäû, íå îáÿçàòåëüíî ïà-
ðàìàãíèòíîãî õàðàêòåðà, â îòëè÷èè îò òîãî, êàê ýòî ïðîèñõîäèò äëÿ
òîãî æå íåïîëÿðèçîâàííîãî ãàçà. Ýòî èìååò ìåñòî èç-çà òîãî ñâîéñòâà,
÷òî ìàãíåòèçì ìîæåò ðàñïðîñòðàíÿòüñÿ èíäóêöèîííî, òî åñòü, ìàãíèòíî
ïîëÿðèçîâàííàÿ ìîëåêóëà ñ äîñòàòî÷íî ñèëüíûì ìàãíèòíûì ìîìåíòîì
ìîæåò âûçâàòü ñîîòâåòñòâóþùóþ ïîëÿðèçàöèþ âàëåíòíûõ è/èëè äðó-
ãèõ ýëåêòðîíîâ â àòîìàõ ñîñòàâëÿþùèõ ïîâåðõíîñòü ñòåíêè. Â ñëåäñòâèè
ýòîãî, ìàãíåêóëû ìîãóò èìåòü ñèëüíóþ ìàãíèòíóþ ñâÿçü ñ óïîìÿíóòû-
ìè ñòåíêàìè. Â ñâîþ î÷åðåäü, ýòî ïîäðàçóìåâàåò, ÷òî ôîí GC-MS ïîñëå
ñêàíèðîâàíèé ìàãíåêóë è ïîñëå îáû÷íûõ ïðîäóâîê âåñüìà ñõîæ ñ ñàìè-
ìè ðåçóëüòàòàìè ñêàíèðîâàíèé. Â ñóùíîñòè, îñòàþùèéñÿ ïîñëå îáû÷íûõ
ïðîäóâîê ôîí ÷àñòî èñïîëüçóåòñÿ äëÿ èäåíòèôèêàöèè äîìèíèðóþùèõ
ìàãíåêóë. Çàìåòèì, ÷òî ðàññìàòðèâàåìàÿ çäåñü ìàãíèòíàÿ ïîëÿðèçàöèÿ
íå òðåáóåò òîãî, ÷òîáû ñòåíêè èíñòðóìåíòà áûëè ïàðàìàãíèòíûìè, òàê
êàê ïîëÿðèçàöèÿ èìååò ìåñòî äëÿ îðáèò ëþáûõ àòîìîâ.

Ìàãíèòíî ïîëÿðèçîâàííûå ãàçû, êðîìå âñåãî, èìåþò ìóòèðîâàííûå
õàðàêòåðèñòèêè è ïîâåäåíèå, òàê êàê ñàìî ïîíÿòèå ïîëÿðèçàöèè ýëåê-
òðîííûõ îðáèò ïîäðàçóìåâàåò ôèçè÷åñêîå èçìåíåíèå ìíîæåñòâà õàðàê-
òåðèñòèê, òàêèõ êàê ñðåäíèé ðàçìåð. Îòñþäà ñëåäóþò ìóòàöèè äðóãèõ
õàðàêòåðèñòèê.

Ìû äîëæíû íàêîíåö íàïîìíèòü, ÷òî âûøåïðèâåäåííûå ÷åðòû äîëæ-
íû èñ÷åçàòü ïîä âîçäåéñòâèåì âûñîêîé òåìïåðàòóðû, î÷åâèäíî, ìåíÿþ-
ùåéñÿ îò ãàçà ê ãàçó (òåìïåðàòóðà Êþðè), è â òî æå âðåìÿ, ýòè ÷åðòû,
êàê îæèäàåòñÿ, äîëæíû óñèëèâàòüñÿ ïðè ïîíèæåíèè òåìïåðàòóðû è ïî-
âûøåíèè äàâëåíèÿ è ñîõðàíÿòüñÿ ïîñëå ïåðåõîäà â æèäêóþ ôàçó.
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8.8 Íåîáõîäèìûå óñëîâèÿ äëÿ êîððåêòíîãî äå-

òåêòèðîâàíèÿ ìîëåêóë è ìàãíåêóë

8.8.1 Âûáîð àíàëèòè÷åñêèõ èíñòðóìåíòîâ

Ñîâðåìåííûå òåõíîëîãèè ïðåäëàãàþò âïå÷àòëÿþùåå ìíîãîîáðàçèå àíà-
ëèòè÷åñêèõ èíñòðóìåíòîâ (ñì., íàïðèìåð, [4]), êîòîðîå âêëþ÷àåò â ñå-
áÿ: ãàçîâóþ õðîìàòîãðàôèþ (GC), æèäêîñòíóþ õðîìàòîãðàôèþ (LC),
êàïèëëÿðíóþ ýëåêòðîôîðåçíóþ õðîìàòîãðàôèþ (CEC), ñâåðõêðèòè÷å-
ñêóþ õðîìàòîãðàôèþ (SCC), èîííóþ õðîìàòîãðàôèþ (IC), èíôðàêðàñ-
íóþ ñïåêòðîñêîïèþ (IR), ðàìàíîâñêóþ ñïåêòðîñêîïèþ (RS), ÿäåðíóþ
ìàãíèòíî-ðåçîíàíñíóþ ñïåêòðîñêîïèþ (NMRS), ðåíòãåíîâñêóþ ñïåêòðî-
ñêîïèþ (XRS), àòîìíóþ àáñîðáöèîííóþ ñïåêòðîñêîïèþ (AAS), ìàññ-ñïåê-
òðîñêîïèþ (MS), ëàçåðíóþ ìàññ-ñïåêòðîñêîïèþ (LMS), ïëàììåííî-èîíèçà-
öèîííóþ ñïåêòðîñêîïèþ (FIS) è ò.ä.

Òîëüêî íåêîòîðûå èç ýòèõ èíñòðóìåíòîâ ïîäõîäÿò äëÿ äåòåêòèðîâà-
íèÿ ìàãíåêóë è, ïðè èñïîëüçîâàíèè, èõ íàñòðîéêà è èñïîëüçîâàíèå ñóùå-
ñòâåííî îòëè÷àþòñÿ îò òåõ, ÷òî îáû÷íî ñ áîëüøèì óñïåõîì èñïîëüçóþòñÿ
äëÿ ìîëåêóë.

Ñðåäè âñåãî äîñòóïíîãî õðîìàòîãðàôè÷åñêîãî îáîðóäîâàíèÿ, ïîäõî-
äÿùèì äëÿ äåòåêòèðîâàíèÿ ìàãíåêóë ãàçà ÿâëÿåòñÿ GC ñ êîëîííîé èìåþ-
ùåé âíóòðåííèé äèàìåòð ïî êðàéíåé ìåðå 0.32 ìì, îïåðèðóþùèé ñîãëàñ-
íî îïðåäåëåííûì êðèòåðèÿì ïîä÷åðêíóòûì â Ðàçäåëå 8.8.3. Íàïðîòèâ,
äðóãèå õðîìàòîãðàôû, òàêèå êàê CEC, êàê îêàçûâàåòñÿ, íå ïðîïóñêà-
þò áîëüøèå ìàãíåêóëû, èëè ïîòåíöèàëüíî ìîãóò ðàçðóøàòü ìàãíåêóëû
ïðåäíàçíà÷åííûå äëÿ äåòåêòèðîâàíèÿ, íàïðèìåð IC.

Ñðåäè âñåãî äîñòóïíîãî ñïåêòðîñêîïè÷åñêîãî îáîðóäîâàíèÿ, íàèáîëåå
ïðåäïî÷òèòåëüíûì ÿâëÿåòñÿ IR, ñ ó÷åòîì òîãî, ÷òî òàêîé èíñòðóìåíò
èñïîëüçóåòñÿ â íåãàòèâíîì ñìûñëå, òî åñòü, ÷òîáû ïðîâåðèòü, ÷òî ðàñ-
ñìàòðèâàåìûå ìàãíåêóëû íå èìåþò ÈÊ ñèãíàëà. RS òàêæå ìîæåò áûòü
ïîëåçåí âî ìíîãèõ ñëó÷àÿõ, â òî âðåìÿ êàê äðóãèå èíñòðóìåíòû, òàêèå
êàê NMRS îêàçûâàþòñÿ íåïðèãîäíûìè äëÿ äåòåêòèðîâàíèÿ ìàãíåêóë,
íåñìîòðÿ íà èõ ìàãíèòíóþ ïðèðîäó, î÷åâèäíî èç-çà òîãî, ÷òî NMRS
íàèáîëåå ýôôåêòèâåí äëÿ äåòåêòèðîâàíèÿ ìèêðîñêîïè÷åñêèõ ìàãíèòíûõ
ñâîéñòâ H-ÿäåð, à íå áîëüøèõ ñòðóêòóð. Äðóãèå ñïåêòðîñêîïè÷åñêèå èí-
ñòðóìåíòû íå áóäóò ðàññìàòðèâàòüñÿ â ýòîé ðàáîòå.

×òî êàñàåòñÿ ñïåêòðîìåòðè÷åñêîãî îáîðóäîâàíèÿ, íàèáîëåå ðåêîìåí-
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äóåìûì ÿâëÿåòñÿ ñëàáî èîíèçèðóþùèé MS, èç-çà òîãî, ÷òî äðóãèå èí-
ñòðóìåíòû, âèäèìî, ðàçðóøàþò ìàãíåêóëû ïðè äåòåêòèðîâàíèè. Èçó÷å-
íèå äðóãîãî ñïåêòðîìåòðè÷åñêîãî îáîðóäîâàíèÿ îñòàâëÿåòñÿ çàèíòåðå-
ñîâàííûì èññëåäîâàòåëÿì. Õèìè÷åñêî-àíàëèòè÷åñêèå ìåòîäû (òî åñòü,
÷åðåç õèìè÷åñêèå ðåàêöèè) äëÿ äåòåêòèðîâàíèÿ ãàçîâûõ ìàãíåêóë ÿâëÿ-
þòñÿ, âåðîÿòíî, íå î÷åíü ýôôåêòèâíûìè, òàê êàê îíè îáÿçàòåëüíî ðàç-
ðóøàþò ìàãíåêóëû â õîäå õèìè÷åñêèõ ðåàêöèé.

Êàê ýòî õîðîøî èçâåñòíî, ïðè ñâîåì îòäåëüíîì èñïîëüçîâàíèè, âû-
øåóêàçàííûå ïðåäëîæåííûå èíñòðóìåíòû èìåþò çíà÷èòåëüíûå îãðàíè-
÷åíèÿ. Íàïðèìåð, GC äàåò õîðîøåå ðàçðåøåíèå îòíîñèòåëüíî ñîñòàâëÿ-
þùèõ äàííîãî âåùåñòâà, íî îí èìååò î÷åíü ñèëüíûå îãðàíè÷åíèÿ â âîç-
ìîæíîñòÿõ åãî èäåíòèôèêàöèè. Íàïðîòèâ, MS èìååò áîëüøèå âîçìîæíî-
ñòè â èäåíòèôèêàöèè îòäåëüíûõ âåùåñòâ, õîòÿ è íå èìååò âîçìîæíîñòè
ðàçäåëÿòü èõ.

Ïî ýòèì ïðè÷èíàì, íàèëó÷øèìè àíàëèòè÷åñêèìè èíñòðóìåíòàìè îêà-
çûâàþòñÿ êîìáèíàöèè ðàçëè÷íûõ èíñòðóìåíòîâ. Ñðåäè íèõ, íàèáîëåå ðå-
êîìåíäóåìûì ñëåäóåò ñ÷èòàòü GC ñîâìåùåííûé ñ MS, îáîçíà÷àåìûé GC-
MS. Òî æå ñàìîå ìîæíî ñêàçàòü îòíîñèòåëüíî IR ñîâìåùåííîãî ñ GC-MS.
Êàê îòìå÷åíî â íà÷àëå ýòîé Ãëàâû, ëó÷øèì èíñòðóìåíòîì äëÿ äåòåêòè-
ðîâàíèÿ êàê ìîëåêóë, òàê è ìàãíåêóë ãàçà ÿâëÿåòñÿ GC-MS ñíàáæåííûé
IRD, îáîçíà÷àåìûé GC-MS/IRD, â òî âðåìÿ êàê äëÿ æèäêîñòåé ëó÷øèì
ÿâëÿåòñÿ LC-MS ñíàáæåííûé UVD, îáîçíà÷àåìûé LC-MS/UVD.

Ñðåäè áîëüøîãî ìíîãîîáðàçèÿ GC-MS èíñòðóìåíòîâ, òîëüêî íåñêîëü-
êî ÿâëÿþòñÿ äåéñòâèòåëüíî ýôôåêòèâíûìè äëÿ äåòåêòèðîâàíèÿ ìàãíå-
êóë ãàçà, ïî îïðåäåëåííûì òåõíè÷åñêèì ïðè÷èíàì, èçëîæåííûì íèæå.
Èíñòðóìåíò, êîòîðûé âïåðâûå ïîçâîëèë èäåíòèôèêàöèþ ìàãíåêóë è îñòà-
þùèéñÿ íàèáîëåå ýôôåêòèâíûì äî ñèõ ïîð (íåñìîòðÿ íà çíà÷èòåëüíûé
âîçðàñò ïî ñîâðåìåííûì ñòàíäàðòàì), ýòî GC Hewlett-Packard (HP), ìî-
äåëü 5890, ñîâìåùåííûé ñ MS HP, ìîäåëü 5972, îáîðóäîâàííûé êîëîííîé
è ïîäàþùåé ëèíèåé ñ áîëüøèìè âíóòðåííèìè äèàìåòðàìè, ðàáîòàþùèé
ïðè ñàìîé íèçêîé òåìïåðàòóðå äîïóñêàåìîé èíñòðóìåíòîì (îêîëî 10◦ C)
è íàèáîëüøèì âðåìåíåì ñêàíèðîâàíèÿ (îêîëî 25 ìèí).

Âòîðîé ôóíêöèåé IRD ÿâëÿåòñÿ èäåíòèôèêàöèÿ äèìåðîâ ñîñòàâëÿ-
þùèõ ìàãíåêóëó� çàäàíèå êîòîðîå ïî ñèëàì ðàçëè÷íûì IRD. Òîò, ÷òî
èñïîëüçîâàëñÿ äëÿ îðèãèíàëüíîãî îòêðûòèÿ ìàãíåêóë è âñå åùå îñòàåò-
ñÿ ýôôåêòèâíûì (îïÿòü-òàêè, íåñìîòðÿ íà åãî âîçðàñò ïî ñîâðåìåííûì
ñòàíäàðòàì), ýòî IRD HP, ìîäåëü 5965, ðàáîòàþùèé ïðè îïðåäåëåííûõ
êðèòåðèÿõ, óêàçàííûõ íèæå.
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Íàèáîëåå òîíêèì ìîìåíòîì â äåòåêòèðîâàíèè ìàãíåêóë ÿâëÿåòñÿ êà-
ëèáðîâî÷íîå èñïîëüçîâàíèå ëþáîãî äàííîãî èíñòðóìåíòà, è ñ áîëüøèì
óñïåõîì, äëÿ äåòåêòèðîâàíèÿ îáû÷íûõ ìîëåêóë, ïîñëå ÷åãî îæèäàåòñÿ,
÷òî ýòîò æå èíñòðóìåíò äîëæåí òàê æå õîðîøî ðàáîòàòü è äëÿ äåòåêòèðî-
âàíèÿ ìàãíåêóë, ÷òî ïðèâîäèò ê àíàëèçó íå èìåþùåìó äåéñòâèòåëüíîãî
íàó÷íîãî çíà÷åíèÿ, òàê êàê:

i) äåòåêòèðóåìûå ñîåäèíåíèÿ ìîãóò äàæå è íå ïîïàñòü â èíñòðóìåíò,
÷òî ÿâëÿåòñÿ îáû÷íûì ñëó÷àåì äëÿ òîíêèõ øòóöåðîâ è ïîäàþùèõ ëè-
íèé, â ÷àñòíîñòè, äëÿ ìàãíåêóë æèäêîñòè (êîòîðûå ìîãóò áûòü íàñòîëüêî
áîëüøèìè, ÷òîáû áûòü âèäèìûìè íåâîîðóæåííûì ãëàçîì, êàê ïîêàçû-
âàåòñÿ â Ðàçäåëå 8.10);

ii) äåòåêòèðóåìûå ñîåäèíåíèÿ ìîãóò ðàçðóøàòüñÿ â ïðîöåññå ñàìîãî
èçìåðåíèÿ, ÷òî ÿâëÿåòñÿ îáû÷íûì ñëó÷àåì äëÿ èíñòðóìåíòîâ èñïîëüçóþ-
ùèõ âûñîêóþ òåìïåðàòóðó, èëè ïëàìåííî-èîíèçèðóþùèõ èíñòðóìåíòîâ,
êîòîðûå, ïðè èñïîëüçîâàíèè äëÿ ãîðþ÷èõ ãàçîâ ñ ìàãíåêóëÿðíîé ñòðóê-
òóðîé, ïðèâîäÿò ê ñãîðàíèþ ìàãíåêóë âî âðåìÿ èç äåòåêòèðîâàíèÿ; èëè

iii) äåòåêòèðîâàíèå ìîæåò, ñàìî ïî ñåáå, ñîçäàâàòü ìàãíåêóëû, êîòî-
ðûå íå ñóùåñòâîâàëè â èçíà÷àëüíûõ ñîåäèíåíèÿõ, êàê ýòî èìååò ìåñòî
äëÿ ïèêà 3 a.m.u., ÷òî îáñóæäåíî íà Ðèñ. 8.4.

Â çàêëþ÷åíèå, âûáîð ìåæäó èñòèííî íàó÷íûì èçìåðåíèåì è ïåðñî-
íàëüíûì ìíåíèåì ýêñïåðèìåíòàòîðà òðåáóåò ïðåäåëüíîé íàó÷íîé îñòî-
ðîæíîñòè â âûáîðå àíàëèòè÷åñêîãî èíñòðóìåíòà, åãî èñïîëüçîâàíèè è
èíòåðïðåòàöèè ðåçóëüòàòîâ.

8.8.2 Îäíîçíà÷íîå äåòåêòèðîâàíèå ìîëåêóë

Êàê õîðîøî èçâåñòíî, ìîëåêóëû ãàçà èäåíòèôèöèðóþòñÿ îäíîçíà÷-
íûìè è íåäâóñìûñëåííûìè GC-MS ïèêàìè, êîòîðûå ÿñíî ðàçëè÷àþòñÿ
äëÿ ðàçëè÷íûõ ãàçîâûõ ìîëåêóë. Â äîáàâîê, ýòà GC-MS èäåíòèôèêà-
öèÿ ìîæåò áûòü ïîäòâåðæäåíà IRD ïèêàìè è ñâÿçàííûìè ñ íèìè ðåçî-
íàíñíûìè ÷àñòîòàìè, êîòîðûå òàêæå ÷åòêî ðàçëè÷àþòñÿ äëÿ ðàçëè÷íûõ
ìîëåêóë. Äîïîëíèòåëüíûå ïîäòâåðæäåíèÿ âîçìîæíû ñ èñïîëüçîâàíèåì
àíàëèòè÷åñêèõ ìåòîäîâ, òàêèõ êàê îñíîâàííûõ íà îïðåäåëåíèè ñðåäíåãî
ìîëåêóëÿðíîãî âåñà, õèìè÷åñêèõ ðåàêöèÿõ è äðóãèõ ïðîöåäóðàõ.

Îòêðûòèå íîâûõ õèìè÷åñêèõ ñîåäèíåíèé ïðåäïîëàãàåò ïåðåñìîòð ýòèõ
àíàëèòè÷åñêèõ ìåòîäîâ è ïðîöåäóð, òàê ÷òîáû îòäåëèòü ïåðñîíàëüíûå
ìíåíèÿ îò äåéñòâèòåëüíûõ íàó÷íûõ èäåíòèôèêàöèé. Òàêîé ïåðåñìîòð
îïðàâäûâàåòñÿ òåì ôàêòîì, ÷òî èç-çà ïîâñåìåñòíîãî èñïîëüçîâàíèÿ, òðå-
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áîâàíèÿ ñïåöèôè÷åñêèõ ìîëåêóëÿðíûõ èäåíòèôèêàöèé óäîâëåòâîðÿþòñÿ
ñåãîäíÿ ÷åðåç èñïîëüçîâàíèå òîëüêî îäíîãî àíàëèòè÷åñêîãî äåòåêòîðà.

Êàê èëëþñòðàöèÿ, ñàìûå ñîâðåìåííûå àíàëèòè÷åñêèå ëàáîðàòîðèè
ïðîâîäÿò õèìè÷åñêèå àíàëèçû ãàçîâ ÷åðåç èñïîëüçîâàíèå îäíîãî òîëüêî
IRD. Îäíàêî, èíôðàêðàñíûå äåòåêòîðû íå îïðåäåëÿþò ñîñòàâ ìîëåêóë,
òàê êàê îíè ìîãóò èäåíòèôèöèðîâàòü òîëüêî ñâÿçè èõ äèìåðîâ. Íàïðè-
ìåð, äëÿ ñëó÷àÿ H2O, IRD íå èäåíòèôèöèðóåò âñåé ìîëåêóëû, íî òîëüêî
åå äèìåð H�O.

Ýòîò ìåòîä èäåíòèôèêàöèè ìîëåêóë îïðåäåëåííî ïðèåìëåì äëÿ ãà-
çîâ, â êîòîðûõ îòñóòñòâèå ìàãíèòíîé ïîëÿðèçàöèè áûëî ïîäòâåðæäåíî
àíàëèçàìè. Îäíàêî, òîò æå ìåòîä ÿâëÿåòñÿ âåñüìà ñîìíèòåëüíûì äëÿ
ãàçîâ íåèçâåñòíîãî ïðîèñõîæäåíèÿ. Äåéñòâèòåëüíî, ìû ñêîðî ïðèâåäåì
ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå ñîäåðæàùèå ÿñíûé ÈÊ ñèãíàë äëÿ ìîëåêóë,
êîòîðûå íå èìåþò MS èäåíòèôèêàöèè âîîáùå, â ýòîì ñëó÷àå çàÿâëåíèå
î òàêîé ìîëåêóëå, î÷åâèäíî, íå èìååò íàó÷íîãî çíà÷åíèÿ.

Îáðàòíàÿ ñèòóàöèÿ ÿâëÿåòñÿ ñîìíèòåëüíîé ðàâíûì îáðàçîì, à èìåí-
íî, çàÿâëåíèå î äàííîé ìîëåêóëå ïî îäíîé òîëüêî MS èäåíòèôèêàöèè,
áåç ïîäòâåðæäåíèÿ òî÷íî òîãî æå ïèêà â IRD. Äåéñòâèòåëüíî, ìàãíèò-
íî ïîëÿðèçîâàííûå ãàçû äàþò íåñêîëüêî MS ïèêîâ, êîòîðûå ìîãóò áûòü
ëåãêî àññîöèèðîâàíû ñ òîé èëè èíîé ìîëåêóëîé, íî êîòîðûå íå èìåþò ÈÊ
ñèãíàëà âîîáùå â òîé îáëàñòè ãäå ðàñïîëîæåíû MS çíà÷åíèÿ è â ýòîì
ñëó÷àå çàÿâëåíèå î ìîëåêóëÿðíîé èäåíòèôèêàöèè, î÷åâèäíî, íå èìååò
íàó÷íîãî çíà÷åíèÿ.

Îòìåòèì, ÷òî îãðîìíûå äâóñìûñëåííîñòè êðîþòñÿ â ðàçäåëüíîì èñ-
ïîëüçîâàíèè GC-MS è IRD. Äåéñòâèòåëüíî, â ýòîì ñëó÷àå íåò ãàðàíòèè
èëè âèäèìîé î÷åâèäíîñòè, ÷òî èìåííî îäèí è òîò æå ïèê èìååòñÿ â âè-
äó è MS, è, íåçàâèñèìî, IRD. Äåéñòâèòåëüíî, äàííàÿ ìîëåêóëà ìîæåò
áûòü ïðîáíî èäåíòèôèöèðîâàíà â MS êàê îáëàäàþùàÿ âåñîì â ñòîëüêî-
òî a.m.u., â òî âðåìÿ êàê òà æå ìîëåêóëà ìîæåò áûòü â äåéñòâèòåëüíîñòè
èäåíòèôèöèðîâàíà è â IRD, õîòÿ è ñ äðóãèì çíà÷åíèåì âåñà, è â ýòîì ñëó-
÷àå, îïÿòü-òàêè, çàÿâëåíèå î äåòåêòèðîâàíèè äàííîé ìîëåêóëû ÿâëÿåòñÿ
ïåðñîíàëüíûì ìíåíèåì, à íå íàó÷íîé èñòèíîé.

Â çàêëþ÷åíèå, ñåðüåçíàÿ íàó÷íàÿ èäåíòèôèêàöèÿ ëþáîé äàííîé ìî-
ëåêóëû òðåáóåò ñîâìåñòíîãî èñïîëüçîâàíèÿ, ïî êðàéíåé ìåðå, äâóõ ðàç-
ëè÷íûõ àíàëèòè÷åñêèõ ìåòîäîâ, äàþùèõ îäèíàêîâûé ðåçóëüòàò äëÿ îä-
íîãî è òîãî æå ïèêà îäíîçíà÷íûì è íåäâóñìûñëåííûì îáðàçîì, íàïðè-
ìåð, MS ñêàíèðîâàíèå ñ íåäâóñìûñëåííîé êîìïüþòåðíîé èäåíòèôèêà-
öèåé, îäíîçíà÷íî ïîäòâåðæäåííîå IR ñêàíèðîâàíèåì, äëÿ ÷åãî òðåáóåòñÿ
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èñïîëüçîâàíèå GC-MS ñíàáæåííîãî IRD.
Äîïîëíèòåëüíûå íåÿñíîñòè âîçíèêàþò ñ øèðîêî ðàñïðîñòðàíåííûì

ìíåíèåì î íåâîçìîæíîñòè ñóùåñòâîâàíèÿ â ïðèðîäå äðóãèõ õèìè÷åñêèõ
ñîåäèíåíèé êðîìå ìîëåêóë, ÷òî ïðèâîäèò ê òîìó, ÷òî ëþáûå íåáîëü-
øèå îòêëîíåíèÿ îò òî÷íûõ èäåíòèôèêàöèé êàê ïðàâèëî èãíîðèðóþò-
ñÿ, ñî ñïåöèàëüíîé öåëüþ àäàïòèðîâàíèÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ ê
óæå ñóùåñòâóþùèì çíàíèÿì, âìåñòî òîãî, ÷òîáû ìîäèôèöèðîâàòü ñòà-
ðûå èíòåðïðåòàöèè äëÿ óäîâëåòâîðåíèÿ íîâûì ýêñïåðèìåíòàëüíûì äàí-
íûì. Ýòà øèðîêî ðàñïðîñòðàíåííàÿ òåíäåíöèÿ ÿâëÿåòñÿ äîïîëíèòåëüíîé
ïðè÷èíîé, ïî÷åìó ìàãíåêóëû íå áûëè îáíàðóæåíû ðàíüøå.

Â êà÷åñòâå èëëþñòðàöèè, ïðåäñòàâèì ñåáå, ÷òî: GC-MS, îáîðóäîâàí-
íûé IRD, äåòåêòèðóåò ïèê ñîîòâåòñòâóþùèé 19 a.m.u.; ýòîò ïèê èäåíòè-
ôèöèðóåòñÿ èññëåäîâàòåëåì êàê ìîëåêóëà âîäû ñ 18 a.m.u.; è IRD ïîä-
òâåðæäàåò íàëè÷èå HO-äèìåðà. Ïðè ýòèõ óñëîâèÿõ, ïî÷òè ïîâñåìåñòíî
ïðèíÿòûõ â ñîâðåìåííûõ àíàëèòè÷åñêèõ ëàáîðàòîðèÿõ, óïîìÿíóòûé ïèê
ñ 19 a.m.u. áóäåò ñîïîñòàâëÿòüñÿ ìîëåêóëå âîäû, è ëèøíÿÿ a.m.u. áóäåò
îòíåñåíà ê "çàãðÿçíåíèþ" èëè ÷åìó-ëèáî äîëæíîìó èãíîðèðîâàòüñÿ, â
ýòîì ñëó÷àå, îäíàêî, ìû íå èìååì äåëà ñ èñòèííîé íàó÷íîé èäåíòèôèêà-
öèåé ñîåäèíåíèÿ.

Äåéñòâèòåëüíî, âïîëíå âîçìîæíî, ÷òî ïèê ïðè 19 a.m.u. îáóñëîâëåí
ñèëüíî ïîëÿðèçîâàííîé ìîëåêóëîé âîäû, ìàãíèòíî ñâÿçàííîé ñ îòäåëü-
íûì àòîìîì âîäîðîäà, ÷üÿ ñîâìåñòíàÿ ñòðóêòóðà äàåòñÿ ñëåäóþùèì:

{H↓−O↑↑−H↓}×H↓. (8.18)

Â ýòîì ñëó÷àå, ñîãëàñíî íàøåé òåðìèíîëîãèè, ïèê ïðè 19 a.m.u. ÿâëÿåòñÿ
ìàãíåêóëîé, à íå ìîëåêóëîé, äàæå õîòÿ MS èññëåäîâàíèå äàåò êîýôôè-
öèåíò äîâåðèÿ 99.99% è IR äàåò 100%, ÷òî ñîåäèíåíèå ÿâëÿåòñÿ îáû÷íîé
ìîëåêóëîé âîäû. Òî åñòü, ìàãíåêóëÿðíàÿ ñâÿçü ÿâëÿåòñÿ íåâèäèìîé äëÿ
ñîâðåìåííîãî IR äåòåêòîðà, ïîýòîìó, ïîñëåäíèé ïîäòâåðæäàåò íåâåðíûå
âûâîäû.

Â ëþáîì ñëó÷àå, äëÿ ïèêà ïðè 19 a.m.u. íå ìîæåò áûòü èñòèííî íà-
ó÷íîãî èëè âíóøàþùåãî äîâåðèÿ îáúÿñíåíèÿ, ïîêà íå áóäåò ïîëó÷åíî
ÿñíûì è ÷èñëåííûì îáðàçîì, áåç íåÿñíîé òåðìèíîëîãèè, îáúÿñíåíèå òî-
ãî, êàê åäèíñòâåííàÿ a.m.u. ìîæåò ïðèñîåäèíÿòüñÿ ê ìîëåêóëå âîäû.

Íàïîìíèì, ÷òî âàëåíòíàÿ ñâÿçü òðåáóåò ñèíãëåòíûõ ñîåäèíåíèé äëÿ
óäîâëåòâîðåíèÿ ïðèíöèïó çàïðåòà Ïàóëè. Êàê ñëåäñòâèå, ñîåäèíåííûå
ïàðû âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ íàõîäÿòñÿ â áîçîííûõ ñîñòîÿíèÿõ ñî ñïèíîì
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íîëü. Ïðè ýòèõ óñëîâèÿõ, íå ìîæåò áûòü âíóøàþùåãî äîâåðèå îáúÿñíå-
íèÿ âàëåíòíîé ñâÿçè îäíîãî H àòîìà ñ ìîëåêóëîé H�O�H, òàê êàê ýòî
ïîäðàçóìåâàëî áû ñâÿçü ôåðìèîíà ñî ñïèíîì 1/2 (âàëåíòíûé ýëåêòðîí
âîäîðîäà) ñ áîçîíîì (ñîåäèíåííàÿ ïàðà âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ âîäû), ÷üÿ
ñâÿçü, êàê õîðîøî èçâåñòíî èç ôèçèêè ýëåìåíòàðíûõ ÷àñòèö, íåâîçìîæ-
íà. Íàïðîòèâ, ìàãíåêóëÿðíàÿ ãèïîòåçà óñòàíàâëèâàåò ïðèòÿãèâàþùèé
õàðàêòåð ñâÿçè ÿñíûì è íåäâóñìûñëåííûì îáðàçîì è äàåò åå ÷èñëåííîå
çíà÷åíèå (8.9).

Äåòåêòèðîâàíèå ìîëåêóë æèäêîñòè ñòàëêèâàåòñÿ ñ áîëüøèìè ïðîáëå-
ìàìè, ÷åì ñóùåñòâóþò äëÿ ãàçà, òàê êàê ìàãíåêóëû æèäêîñòè ìîãóò áûòü
íàñòîëüêî áîëüøèìè, ÷òîáû áûòü âèäèìûìè äàæå íåâîîðóæåííûì ãëà-
çîì, è â ýòîì ñëó÷àå òîëüêî îáû÷íûå ìîëåêóëÿðíûå ñîñòàâëÿþùèå ìîãóò
ïîïàñòü â èñïîëüçóåìûé äåòåêòîð, ÷òî âíîâü ïðèâîäèò ê îòñóòñòâèþ ðå-
àëüíîãî äåòåêòèðîâàíèÿ.

Â çàêëþ÷åíèå, ðàçäåëåíèå â èäåíòèôèêàöèè ìîëåêóë ìåæäó èñòèííî
íàó÷íûì ïðîöåññîì è ïåðñîíàëüíûì ýêñïåðèìåíòàëüíûì ìíåíèåì òðå-
áóåò êðàéíåé îñòîðîæíîñòè ïåðåä çàÿâëåíèåì î ïðèíàäëåæíîñòè îïðå-
äåëåííîãî ïèêà ê ìîëåêóëå, òàê êàê âîçìîæíûå íåîïðåäåëåííîñòè ñóùå-
ñòâóþò â ëþáûõ ñëó÷àÿõ, îò ìàëûõ äî áîëüøèõ àòîìíûõ âåñîâ. Â êî-
íå÷íîì àíàëèçå, êàê ïîä÷åðêèâàëîñü âûøå, ðàçíèöà ìåæäó ìîëåêóëîé è
ìàãíåêóëîé ìîæåò áûòü èíòåðïðåòèðîâàíà êàê øóìû èëè íåèñïðàâíîñòè
ïðèáîðà.

Íàèáîëåå ïðîáëåìàòè÷íûì ÿâëåíèåì ÿâëÿåòñÿ òî, ÷òî âñå GC-MS îáî-
ðóäîâàííûå IRD, èçâåñòíûå àâòîðó â ÑØÀ, ðàñïîëîæåíû â èññëåäîâà-
òåëüñêèõ ëàáîðàòîðèÿõ îòíîñÿùèõñÿ ê îáîðîííûì, ïðàâèòåëüñòâåííûì,
èëè êðèìèíîëîãè÷åñêèì èíñòèòóòàì, è íè îäíîãî èç íèõ íåò â êîììåð-
÷åñêèõ èëè àêàäåìè÷åñêèõ ëàáîðàòîðèÿõ. Ñëåäîâàòåëüíî, ïîäàâëÿþùåå
áîëüøèíñòâî àíàëèòè÷åñêèõ ëàáîðàòîðèé íå èìåþò èíñòðóìåíòà íåîáõî-
äèìîãî äëÿ îêîí÷àòåëüíîé è îäíîçíà÷íîé èäåíòèôèêàöèè îáû÷íûõ ìî-
ëåêóë, íå ãîâîðÿ óæå î ìàãíåêóëàõ.

8.8.3 Îäíîçíà÷íîå äåòåêòèðîâàíèå ìàãíåêóë

Ïåðâûì âîçìîæíûì ïðèçíàêîì ãàçîâûõ ìàãíåêóë ÿâëÿþòñÿ MS ïèêè
ñ áîëüøèì àòîìíûì âåñîì, êîòîðûå íå ìîãóò áûòü îáúÿñíåíû îáû÷íûìè
ìîëåêóëÿðíûìè ãèïîòåçàìè. Âòîðûì ïðèçíàêîì ìàãíåêóë ÿâëÿåòñÿ îò-
ñóòñòâèå èäåíòèôèêàöèè óïîìÿíóòûõ òÿæåëûõ ïèêîâ â MS ïîñëå ïîèñêà
ñðåäè âñåõ èçâåñòíûõ ìîëåêóë. Òðåòèé ïðèçíàê ïîÿâëÿåòñÿ êîãäà óïî-
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ìÿíóòûå íåèçâåñòíûå ïèêè íå äàþò ÈÊ ñèãíàëà, çà èñêëþ÷åíèåì ñèãíà-
ëà ñîîòâåòñòâóþùåãî ñîñòàâëÿþùèì ñ ìíîãî ìåíüøèìè àòîìíûìè âåñà-
ìè, ÷òî ñâèäåòåëüñòâóåò îá îòñóòñòâèè âàëåíòíîé ñâÿçè. Îêîí÷àòåëüíàÿ
èäåíòèôèêàöèÿ ìàãíåêóë ãàçà òðåáóåò çíàíèÿ ìåòîäà èñïîëüçóåìîãî äëÿ
ïðîèçâîäñòâà ýòîãî ãàçà èëè äðóãèõ äàííûõ.

Òàêæå êàê è äëÿ ìîëåêóë, ñåðüåçíûé ñïåêòðîãðàôè÷åñêèé àíàëèç
ìàãíåêóë òðåáóåò GC-MS äåòåêòîðà îáÿçàòåëüíî ñíàáæåííîãî IRD, òàê
êàê òîëüêî òàêîé èíñòðóìåíò ïîçâîëÿåò íåïîñðåäñòâåííîå òåñòèðîâàíèå
òåõ æå ïèêîâ è ïðè MS, è ïðè IR ñêàíèðîâàíèÿõ. Îïÿòü-òàêè, åñëè IRD
ðàáîòàåò îòäåëüíî îò GC-MS, óïîìÿíóòîå ñîâìåñòíîå èññëåäîâàíèå ñòà-
íîâèòñÿ íåâîçìîæíûì; IRD ìîæåò äåòåêòèðîâàòü òîëüêî îáû÷íûå ìîëå-
êóëÿðíûå äèìåðû; ýêñïåðèìåíòàëüíîå óáåæäåíèå, ÷òî MS ïèê äîëæåí
ñîîòâåòñòâîâàòü ìîëåêóëå ñòàíîâèòñÿ ñëåäñòâèåì.

Êàê êîíêðåòíûé ïðèìåð ïîñëåäíåãî ñëó÷àÿ, ðàññìîòðèì ñïåêòðîãðà-
ôè÷åñêèé àíàëèç ìàãíåãàçà. Ýòî ëåãêèé ãàç, ÷üåé ñàìîé òÿæåëîé ìîëåêó-
ëîé, ïðåäñòàâëåííîé â ìàêðîñêîïè÷åñêîì êîëè÷åñòâå, äîëæíà áûòü CO2
ñ âåñîì 44 a.m.u. Ðàññìîòðèì òåïåðü MS ïèê ìàãíåãàçà ïðè 481 a.m.u.
Î÷åâèäíî, ÷òî â òî âðåìÿ êàê íåáîëüøèå îòêëîíåíèÿ ìîãëè áû áûòü
îáúÿñíåíû êâàíòîâîé õèìèåé, áîëüøèå îòêëîíåíèÿ, ïîðÿäêà ñàìîé âå-
ëè÷èíû, íå ìîãóò áûòü îñìûñëåííû â ðàìêàõ èçâåñòíûõ çíàíèé âíóøà-
þùèì äîâåðèå îáðàçîì, ïîýòîìó äîïóñêàåòñÿ ãèïîòåçà î òîì, ÷òî ýòîò
MS ïèê ñ 481 a.m.u. äëÿ ëåãêîãî ãàçà ìîæåò îòíîñèòüñÿ ê ìàãíåêóëå. MS
ñêàíèðîâàíèå òàêîãî ïèêà ñêîðî óñòàíàâëèâàåò, ÷òî êîìïüþòåð íåñïî-
ñîáåí èäåíòèôèöèðîâàòü ýòîò ïèê ñðåäè âñåõ ñóùåñòâóþùèõ ìîëåêóë.
Êîãäà GC-MS ñíàáæåíî IRD, àíàëèòèê ìîæåò ñêàíèðîâàòü òîò æå ïèê ñ
481 a.m.u. ñ ïîìîùüþ IRD è êîíñòàòèðîâàòü îòñóòñòâèå ñèãíàëà ïðè çíà-
÷åíèè 481 a.m.u., åäèíñòâåííûå ÈÊ ñèãíàëû áóäóò îòíîñèòñÿ ê 44 a.m.u.
CO2, à òàêæå ê ìåíüøèì ìîëåêóëàì. Ïðîèçâîäñòâî ãàçà ïðè íàëè÷èè
ñèëüíûõ ìàãíèòíûõ ïîëåé îêîí÷àòåëüíî ïîäòâåðæäàåò, ÷òî ðàññìàòðè-
âàåìûé çäåñü ïèê ïðè 481 a.m.u. äåéñòâèòåëüíî îòíîñèòñÿ ê ìàãíåêóëå,
ñîñòàâëåííîé èç áîëüøîãî ÷èñëà îáû÷íûõ ëåãêèõ ìîëåêóë, äèìåðîâ è
îòäåëüíûõ àòîìîâ, â ñîãëàñèè ñ Îïðåäåëåíèåì 8.2.1.

Çàìåòèì, ÷òî IRD ñêàíèðîâàíèå â âûøåïðèâåäåííîì òåñòèðîâàíèè
èäåíòèôèöèðóåò ñòðîãî îáû÷íûå ìîëåêóëû, áåç êàêèõ-ëèáî íåèçâåñòíûõ
äîïîëíåíèé. Îäíàêî, çàêëþ÷åíèå î òîì, ÷òî ðàññìàòðèâàåìûé ãàç ñîñòàâ-
ëåí òîëüêî èç ìîëåêóë áûëî áû íåíàó÷íûì ïî ìíîæåñòâó ïðè÷èí, òàêèì
êàê: 1) ìàãíèòíûå ñâÿçè ïðîçðà÷íû äëÿ IR ñêàíèðîâàíèé ñ èñïîëüçóåìû-
ìè ÷àñòîòàìè; 2) íåò IR äåòåêòèðîâàíèÿ ñïåöèàëüíî äëÿ 481 a.m.u.; è 3)
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IRD íå äåòåêòèðóåò ìîëåêóëû, à òîëüêî äèìåðû.
Ñëåäîâàòåëüíî, äàæå õîòÿ IRD äåòåêòèðóåò CO2 â âûøåïðèâåäåííîì

òåñòå, ðåàëüíîå äåòåêòèðîâàíèå ïðîâîäèëîñü äëÿ C�O äèìåðà, òàêèì îá-
ðàçîì óòâåðæäåíèå î íàëè÷èè ïîëíîé ìîëåêóëû CO2 ÿâëÿåòñÿ ïåðñî-
íàëüíûì ìíåíèåì, à íå ýêñïåðèìåíòàëüíûì ôàêòîì.

Àíîìàëüíàÿ òåïëîòà ñãîðàíèÿ, âåñ è äðóãèå õàðàêòåðèñòèêè ìàãíåãà-
çà ïîäòâåðæäàþò âûøåóêàçàííîå çàêëþ÷åíèå, òàê êàê ïîñëåäíèå ìîãóò
îáúÿñíÿòüñÿ òîëüêî ïðåäïîëîæåíèåì, ÷òî îïðåäåëåííàÿ ÷àñòü IR ñèã-
íàëîâ äåéñòâèòåëüíî îòíîñèòñÿ ê ïîëíûì ìîëåêóëàì, â òî âðåìÿ êàê
îñòàâøàÿñÿ îòíîñèòñÿ ê íåñïàðåííûì äèìåðàì çàõâà÷åííûì ìàãíåêóëà-
ìè. Âûñâîáîæäåíèå äèìåðîâ è àòîìîâ â õîäå ñãîðàíèÿ è èõ ðåêîìáèíàöèÿ
â ìîëåêóëû, êàê îïèñàíî óðàâíåíèÿìè (8.5), îáúÿñíÿåò òîãäà àíîìàëü-
íóþ òåïëîòó ñãîðàíèÿ.

Â äîáàâîê ê îñíîâíûì òðåáîâàíèÿì, ìíîæåñòâî äðóãèõ ïðåäîñòîðîæ-
íîñòåé â èñïîëüçîâàíèè GC-MS ñíàáæåííîãî IRD ÿâëÿþòñÿ íåîáõîäèìû-
ìè äëÿ äåòåêòèðîâàíèÿ ìàãíåêóë, òàêèå êàê:

i) MS îáîðóäîâàíèå äîëæíî ïîçâîëÿòü èçìåðåíèÿ ïèêîâ ïðè îáû÷íîé
òåìïåðàòóðå, è ñëåäóåò èçáåãàòü âûñîêèõ òåìïåðàòóð GC-MS êîëîííû, ñ
óñïåõîì èñïîëüçóåìûõ äëÿ ìîëåêóë;

ii) ïèòàþùàÿ ëèíèÿ äîëæíà áûòü îõëàæäåíà äî êðèîãåííûõ òåìïå-
ðàòóð;

iii) GC-MS/IRD äîëæåí áûòü îáîðóäîâàí ïèòàþùèìè ëèíèÿìè ñ âíó-
òðåííèì äèàìåòðîì ïî êðàéíåé ìåðå 0.5 ìì;

iv) GC-MS äîëæåí áûòü óñòàíîâëåí íà äåòåêòèðîâàíèå ïèêîâ ñ î÷åíü
áîëüøèìè àòîìíûìè âåñàìè, îáû÷íî íå îæèäàåìûõ; è

v) Âðåìÿ ñêàíèðîâàíèÿ äîëæíî áûòü ìàêñèìàëüíî âîçìîæíûì äëÿ
äàííîãî èíñòðóìåíòà, íàïðèìåð, ïî êðàéíåé ìåðå, 25 ìèíóò.

Ñëåäóåò ïîä÷åðêíóòü, ÷òî íå óäîâëåòâîðåíèå õîòÿ áû îäíîãî èç âû-
øåïåðå÷èñëåííûõ óñëîâèé, â îáùåì, ïîäðàçóìåâàåò íåâîçìîæíîñòü äå-
òåêòèðîâàíèÿ ìàãíåêóë. Íàïðèìåð, èñïîëüçîâàíèå ïèòàþùåé ëèíèè ñ
âíóòðåííèì äèàìåòðîì 0.5 ìì íå ÿâëÿåòñÿ íåîáõîäèìûì äëÿ îáû÷íûõ
ëåãêèõ ãàçîâ, íî ÿâëÿåòñÿ íåîáõîäèìûì äëÿ ãàçà ñ ìàãíåêóëÿðíîé ñòðóê-
òóðîé, òàêîãî êàê ìàãíåãàç. Ýòî ÿâëÿåòñÿ ñëåäñòâèåì óíèêàëüíîé àäãåçèè
ìàãíåêóë â îòíîøåíèè ñòåíîê ïèòàþùåé ëèíèè, ÷òî ïðèâîäèò ê çàáèâà-
íèþ ëèíèé, êîòîðûå ïåðåñòàþò ïðîïóñêàòü íàèáîëåå âàæíûå äëÿ äåòåê-
òèðîâàíèÿ ìàãíåêóëû, òî åñòü, ñ áîëüøèìè àòîìíûìè âåñàìè.

Ñõîæèì îáðàçîì, êàê ïðàâèëî, äëÿ òåñòèðîâàíèÿ îáû÷íûõ ãàçîâ èñ-
ïîëüçóþò GC-MS ñ êîëîííàìè ïðè âûñîêîé òåìïåðàòóðå, äëÿ ïîëó÷åíèÿ
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êàê ìîæíî áîëåå êîðîòêîãî âðåìåíè òåñòèðîâàíèÿ, òàê êàê îáû÷íûå ìî-
ëåêóëû ÿâëÿþòñÿ äîâîëüíî ñòàáèëüíûìè ïðè ðàññìàòðèâàåìûõ òåìïåðà-
òóðàõ. Èñïîëüçîâàíèå òàêîãî ìåòîäà ïðåïÿòñòâîâàëî áû äåòåêòèðîâàíèþ
íîâûõ ñîåäèíåíèé, òàê êàê, êàê îòìå÷åíî ðàíåå, ìàãíåêóëû èìåþò õàðàê-
òåðèñòè÷åñêóþ òåìïåðàòóðó Êþðè, ïðè êîòîðîé èñ÷åçàþò âñå ìàãíèòíûå
÷åðòû. Ìàãíåêóëû ÿâëÿþòñÿ ñòàáèëüíûìè ïðè îáû÷íûõ òåìïåðàòóðàõ è,
ñëåäîâàòåëüíî, äîëæíû èññëåäîâàòüñÿ ïðè îáû÷íûõ òåìïåðàòóðàõ.

Ïîäîáíûì æå îáðàçîì, íàïîìíèì, ÷òî GC-MS ñ êîðîòêèì âðåìåíåì
ñêàíèðîâàíèÿ, â îáùåì, èñïîëüçóåòñÿ äëÿ ñêîðåéøåãî ïîëó÷åíèÿ ðåçóëü-
òàòà. Îïÿòü-òàêè, èñïîëüçîâàíèå òàêîé ïðàêòèêè, êîòîðàÿ ïîñëå ìíîãî-
÷èñëåííûõ àïðîáàöèé îïðàâäûâàåòñÿ äëÿ ìîëåêóë, ïðåïÿòñòâóåò õîðî-
øåìó äåòåêòèðîâàíèþ ìàãíåêóë. Åñëè âðåìÿ ñêàíèðîâàíèÿ ìåíüøå ïî-
ðÿäêà 25 ìèíóò, íàïðèìåð, ïîðÿäêà îäíîé ìèíóòû, âñå ïèêè ìàãíåêóë
ñîâìåùàþòñÿ â îäèí áîëüøîé ïèê, êàê îïèñàíî íèæå. Â ýòîì ñëó÷àå àíà-
ëèòèê, êàê ïðàâèëî, âûíóæäåí èññëåäîâàòü îòäåëüíûé ñåêòîð óïîìÿíó-
òîãî ïèêà. Îäíàêî, òàêèì îáðàçîì, àíàëèòèê èäåíòèôèöèðóåò îáû÷íûå
ìîëåêóëû ñîñòàâëÿþùèå ìàãíåêóëó, à íå ñàìó ìàãíåêóëó.

Êîãäà ýòè äåòåêòîðû ñ ìàëûì âðåìåíåì ñêàíèðîâàíèÿ ñíàáæåíû IRD,
òî ïîñëåäíèé ôèêñèðóåò èíôðàêðàñíûå ñèãíàëû îòäåëüíûõ îáû÷íûõ ìî-
ëåêóë, ñîñòàâëÿþùèõ óïîìÿíóòûé áîëüøîé åäèíñòâåííûé ïèê è íå ôèê-
ñèðóåò âîçìîæíûé ÈÊ ñèãíàë ñàìîãî åäèíñòâåííîãî áîëüøîãî ïèêà. Ñëå-
äîâàòåëüíî, GC-MS ñ ìàëûì âðåìåíåì ñêàíèðîâàíèÿ ïðèíöèïèàëüíî íå
ïîäõîäèò äëÿ äåòåêòèðîâàíèÿ ìàãíåêóë, òàê êàê íå ìîæåò ðàçäåëèòü âñå
ñóùåñòâóþùèå ñîåäèíåíèÿ íà îòäåëüíûå ïèêè.

Â çàêëþ÷åíèå, ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå îòíîñèòåëüíî âûøåñêàçàí-
íîãî óñòàíàâëèâàþò íåîáõîäèìîñòü, ïðè äåòåêòèðîâàíèè ìàãíåêóë, ñêî-
ðåå èçáåãàòü, ÷åì èñïîëüçîâàòü, òåõíîëîãèè è îáîðóäîâàíèÿ ýôôåêòèâ-
íûå äëÿ ìàãíåêóë, òî åñòü, èçáåãàòü èñïîëüçîâàòü GC-MS áåç IRD, ñ ìà-
ëûì âðåìåíåì ñêàíèðîâàíèÿ, âûñîêèìè òåìïåðàòóðàìè êîëîííû, ìèêðî-
ñêîïè÷åñêèìè ïîäàþùèìè ëèíèÿìè è ò.ä. Íàïðîòèâ, äîëæíû áûòü ðàç-
ðàáîòàíû íîâûå ñïåöèàëüíûå òåõíîëîãèè äëÿ äåòåêòèðîâàíèÿ ìàãíåêóë.

Óñëîâèÿ äëÿ íàó÷íûõ èçìåðåíèé ìàãíåêóë æèäêîñòè ÷åðåç LC-MS/UVD
ÿâëÿþòñÿ åùå áîëåå ñòðîãèìè, ÷åì äëÿ ãàçîâ, èç-çà áîëüøîãî âîçðàñòà-
íèÿ, â îáùåì, àòîìíîãî âåñà ìàãíåêóë æèäêîñòè, êîòîðûå îáû÷íî íà-
ìíîãî áîëüøå, ÷åì âíóòðåííèé äèàìåòð îáû÷íî èñïîëüçóåìûõ ïîäàþùèõ
ëèíèé, êàê ïîêàçàíî íèæå.

Ýòî ïîäðàçóìåâàåò âîçìîæíîñòü îøèáî÷íîãî âûâîäà, ÷òî ìàãíåêó-
ëû íå ñóùåñòâóþò, òàê êàê îíè íå äåòåêòèðóþòñÿ LC-MS, â òî âðåìÿ
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êàê â äåéñòâèòåëüíîñòè, ìàãíåêóëû ïðåäíàçíà÷åííûå äëÿ äåòåêòèðîâà-
íèÿ ïðîñòî âîîáùå íå ìîãóò ïîïàñòü â èíñòðóìåíò.

8.8.4 Î÷åâèäíîñòü ìàãíåêóëÿðíîé ñòðóêòóðû H3 è O3

Êàê ýòî õîðîøî èçâåñòíî, õèìèÿ çàôèêñèðîâàëà, ïðè GC-MS òåñòè-
ðîâàíèÿõ, êëàñòåðû ñ âåñîì 3 a.m.u., êîòîðûå ìîãóò áûòü ñîñòàâëåíû
òîëüêî òðåìÿ H àòîìàìè, H3, â òî âðåìÿ êàê çíàêîìûé îçîí O3 áûë èç-
âåñòåí óæå äîâîëüíî äàâíî. Ýòè ñòðóêòóðû îáû÷íî ïðèíèìàþòñÿ êàê
ìîëåêóëû, òî åñòü, èìåþùèìè âàëåíòíóþ ñâÿçü, ñîãëàñíî îäíîé òåðìè-
íîëîãèè, èëè êàê òî èíà÷å, õîòÿ àâòîð íå óâåðåí â íàëè÷èè ãëóáîêèõ
òåîðåòè÷åñêèõ èëè ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ î òîì, ÷òî ïðåäñòàâëÿåò
ñîáîé ñâÿçü òðåòüåãî àòîìà ñ îáû÷íîé ìîëåêóëîé.

Èìåþòñÿ ñåðüåçíûå ñîìíåíèÿ îòíîñèòåëüíî òîãî, êàê òàêàÿ îáû÷íàÿ
ìîëåêóëÿðíàÿ èíòåðïðåòàöèÿ âûäåðæèò èñïûòàíèÿ âðåìåíåì è íàó÷íû-
ìè äàííûìè. Äëÿ íà÷àëà, ôóíäàìåíòàëüíûì ñâîéñòâîì âàëåíòíûõ ñâÿ-
çåé ÿâëÿåòñÿ êîððåëÿöèÿ ýëåêòðîíîâ ïàðàìè. Òàê êàê ñòðóêòóðû H3 è O3
ñîäåðæàò ìîëåêóëû H2 è O2, â êîòîðûõ âñå âîçìîæíûå âàëåíòíûå ýëåê-
òðîíû óæå ñâÿçàíû ïàðàìè, òî óòâåðæäåíèå î òîì, ÷òî äîïîëíèòåëüíûé
òðåòèé âàëåíòíûé ýëåêòðîí ìîæåò êîððåëèðîâàòü ñ ïðåäûäóùèìè íàðó-
øàåò îñíîâíûå õèìè÷åñêèå ïîíÿòèÿ î âàëåíòíîñòè.

Êðîìå òîãî, ìû ðàíåå ïîä÷åðêèâàëè, ÷òî ïðåäïîëîæåíèå ñâÿçè òðå-
òüåãî âàëåíòíîãî ýëåêòðîíà ñ âàëåíòíîé ïàðîé ÿâëÿåòñÿ íàðóøåíèåì
ôóíäàìåíòàëüíîãî ôèçè÷åñêîãî âûâîäà, òàê êàê ýòî òðåáîâàëî áû ñâÿ-
çè ôåðìèîíà (òðåòèé ýëåêòðîí èìååò ñïèí 1/2) ñ áîçîíîì (ñèíãëåòíàÿ
âàëåíòíàÿ ïàðà èìååò ñïèí 0), îáëàäàþùèìè îáà îòðèöàòåëüíûìè çà-
ðÿäàìè. Òàêàÿ ãèïîòåòè÷åñêàÿ ñâÿçü â ìîëåêóëÿðíûõ óñëîâèÿõ ïîäðàçó-
ìåâàëà áû íàðóøåíèå ðàçëè÷íûõ çàêîíîâ ôèçèêè ýëåìåíòàðíûõ ÷àñòèö,
íàïðèìåð, ýòî ïîäðàçóìåâàëî áû îáÿçàòåëüíîå íàðóøåíèå ïðèíöèïà çà-
ïðåòà Ïàóëè, òàê êàê ïðåäïîëîæåíèå "òðèïëåòà" ýëåêòðîíîâ ïðåäïîëàãà-
åò äâà èäåíòè÷íûõ ýëåêòðîíà â îäíîé ñòðóêòóðå, ñ îäèíàêîâîé ýíåðãèåé.

Â âèäó âûøåóêàçàííûõ (à òàêæå îñòàëüíûõ) íåñîãëàñîâàííîñòåé, ìû
ïðèíèìàåì çäåñü, ÷òî çíàêîìûå êëàñòåðû H3 è O3 ÿâëÿþòñÿ ìàãíåêóëà-
ìè, ñîäåðæàùèìè òðåòèé, H è O, àòîì ìàãíèòíîñâÿçàííûì ñ îáû÷íû-
ìè H2 è O2 ìîëåêóëàìè, ñîîòâåòñòâåííî, ñîãëàñíî ñòðóêòóðå Ðèñ. 8.5.C.
Îòìåòèì, ÷òî ýòî ïðåäïîëîæåíèå ïîëíîñòüþ ñîîòâåòñòâóåò Îïðåäåëå-
íèþ 8.2.1, ñîãëàñíî êîòîðîìó, ìàãíåêóëîé òàêæå ÿâëÿåòñÿ åäèíñòâåííûé
àòîì ñâÿçàííûé ìàãíèòíûì îáðàçîì ñ ñîâåðøåííî îáû÷íîé ìîëåêóëîé.
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Ïðàâäîïîäîáèå âûøåïðåäëîæåííîé ñòðóêòóðû ëåãêî èëëþñòðèðóåò-
ñÿ äëÿ ñëó÷àÿ O3. Äåéñòâèòåëüíî, êèñëîðîä, êàê èçâåñòíî, ïàðàìàãíåòèê
è îçîí, êàê õîðîøî èçâåñòíî, âîçíèêàåò ïðè ýëåêòðè÷åñêèõ ðàçðÿäàõ.
Ýòî èäåàëüíûå óñëîâèÿ äëÿ ñîçäàíèÿ ìàãíèòíîé ïîëÿðèçàöèè îðáèò (ïî
êðàéíåé ìåðå) ïàðàìàãíèòíûõ ýëåêòðîíîâ. Îòñþäà ñëåäóåò ïðèòÿæåíèå
ïðîòèâîïîëîæíûõ ìàãíèòíûõ ïîëÿðíîñòåé è ñîçäàíèå ìàãíèòíîé ñâÿçè
òðåòüåãî àòîìà êèñëîðîäà ñ ìîëåêóëîé êèñëîðîäà, ÷òî ïðèâîäèò ê âîç-
íèêíîâåíèþ ìàãíåêóëû O2×O.

Âûøåóêàçàííàÿ ìàãíåêóëÿðíàÿ èíòåðïðåòàöèÿ O3 ïîäòâåðæäàåòñÿ
ðàçëè÷íûìè GC-MS äåòåêòèðîâàíèÿìè ïèêîâ ñ 32 a.m.u. â ìàãíèòíî îá-
ðàáîòàííîì ãàçå, èçíà÷àëüíî ñîñòîÿâøåãî èç ÷èñòîãî êèñëîðîäà, è åäèí-
ñòâåííî âîçìîæíîé èíòåðïðåòàöèåé ýòîãî ÿâëÿþòñÿ ìàãíèòíî ñâÿçàííûå
ìîëåêóëû êèñëîðîäà, îáðàçóþùèå ìàãíåêóëó O2×O2.

Óáåäèòåëüíîñòü ìàãíåêóëÿðíîé èíòåðïðåòàöèè ìåíåå òðèâèàëüíà äëÿ
H3 ñòðóêòóðû, òàê êàê âîäîðîä ÿâëÿåòñÿ äèàìàãíåòèêîì. Òåì íå ìåíåå
ïðåäïîëîæåíèå îñòàåòñÿ ðàâíî äîñòîâåðíûì, åñëè ïîìíèòü, ÷òî ãëàâíîé
÷åðòîé ìàãíåêóë ÿâëÿåòñÿ ìàãíèòíàÿ ïîëÿðèçàöèÿ èìåþùàÿ ìåñòî íà
óðîâíå êàæäîãî îòäåëüíîãî àòîìà, à íå íà óðîâíå äèàìàãíèòíîé ìîëåêó-
ëû, ÷åé ïîëíûé ìàãíèòíûé ìîìåíò îñòàåòñÿ ðàâíûì íóëþ, êàê ïðîèë-
ëþñòðèðîâàíî íà Ðèñ. 8.2.

Â ÷àñòíîñòè, ìàãíåêóëÿðíàÿ èíòåðïðåòàöèÿ MS ïèêîâ ïðè 3 a.m.u. ÿâ-
ëÿåòñÿ áåññïîðíîé è íåäâóñìûñëåííîé. Íàïîìíèì, ÷òî GC îáîðóäîâàíèå
ðàáîòàåò ñ èîíèçèðîâàííûìè ìîëåêóëàìè. Ïðè òåñòèðîâàíèè âîäîðîäà,
íåêîòîðîå ÷èñëî ìîëåêóë H2 ðàçáèâàþòñÿ íà îòäåëüíûå H àòîìû ñàìîé
èîíèçàöèåé. Êðîìå òîãî, èîíèçàöèÿ ïðîèçâîäèòñÿ ÷åðåç ýìèññèþ ýëåê-
òðîíîâ èç íàãðåòîãî êàòîäà, ÷òî î÷åíü ñõîæå ñ ðàáîòîé PlasmaArcFlow
ðåàêòîðîâ ïðîèçâîäÿùèõ ìàãíåêóëû. Ïðè ýòèõ óñëîâèÿõ, íàãðåòûé êàòîä
GC ìîæåò íå òîëüêî ðàçáèâàòü H-ìîëåêóëû, íî òàêæå ïîëÿðèçîâàòü èõ,
åñëè îíè íàõîäÿòñÿ â äîñòàòî÷íîé áëèçîñòè ê êàòîäó. Ðàç ñîçäàåòñÿ òàêàÿ
ïîëÿðèçàöèÿ, òî èõ ñâÿçü ïîä÷èíÿåòñÿ èçâåñòíîìó ôèçè÷åñêîìó çàêîíó,
ïðèâîäÿùåìó ê îáðàçîâàíèþ ìàãíåêóëû Ðèñ. 8.5.C, òî åñòü,

{H↓−H↑}×H↓. (8.19)

Êàê ìîæíî âèäåòü, ñâÿçü â ìàãíåêóëÿðíîé ñòðóêòóðå ÿâíî ïðèòÿãèâà-
þùàÿ, î÷åíü ñèëüíàÿ è ÷èñëåííî îïðåäåëÿåòñÿ â (8.9). Äðóãèå èíòåð-
ïðåòàöèè ïèêà ïðè 3 a.m.u., äëÿ ñâîåé ïðàâäîïîäîáíîñòè, äîëæíû áûòü,
âî ïåðâûõ, íå âàëåíòíîãî òèïà è îáúÿñíÿòü âíóòðåííþþ ñâÿçü ÿñíûì,
íåäâóñìûñëåííûì è ÷èñëåííûì îáðàçîì.
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Ìàãíåêóëÿðíàÿ èíòåðïðåòàöèÿ H3 ïîäòâåðæäàåòñÿ ìíîæåñòâîì GC-
MS äåòåêòèðîâàíèé êëàñòåðîâ ñ 4 a.m.u. â ìàãíèòíî îáðàáîòàííîì ãàçå,
êîòîðûé èçíà÷àëüíî ñîñòîÿë èç ÷èñòîãî âîäîðîäà, è ïðè òàêèõ óñëîâèÿõ
óïîìÿíóòûé ïèê ìîæåò áûòü ñîçäàí òîëüêî äâóìÿ ìîëåêóëàìè âîäîðîäà,
ñâÿçàííûìè â ìàãíåêóëó H2×H2, êàê ïðîèëëþñòðèðîâàíî íà Ðèñ. 8.5.A.

Íàïðàøèâàåòñÿ ïðåäïîëîæåíèå, ÷òî ìíîæåñòâî ïèêîâ, äåòåêòèðóå-
ìûõ â ñîâðåìåííîì GC-MS èëè LC-MS îáîðóäîâàíèè, ìîæåò íóæäàòüñÿ
â ìàãíåêóëÿðíîé ïåðåèíòåðïðåòàöèè, òàê êàê, êàê îòìå÷àëîñü ðàíåå, ñàì
ìåòîä äåòåêòèðîâàíèÿ ìîæåò ñîçäàâàòü ìàãíåêóëû. Òèïè÷íûì ÿâëÿåòñÿ
ñëó÷àé, êîãäà ñðàâíåíèå äàííîãî MS êëàñòåðà ñ äåéñòâèòåëüíûì ïèêîì
äàííîé ìîëåêóëû ïîêàçûâàåò íàëè÷èå äîïîëíèòåëüíûõ ëèíèé.

Êàê õàðàêòåðíûé ïðèìåð, êîãäà ïèê âîñïðîèçâîäÿùèé ãåêñàíàëüíóþ
ìîëåêóëó (÷åé íàèáîëüøèé âåñ ñîñòàâëÿåò 100 a.m.u.) ñîäåðæèò äîïîëíè-
òåëüíûå ëèíèè ñîîòâåòñòâóþùèå 133 a.m.u., 166 a.m.u. è 207 a.m.u., ÿâ-
ëÿåòñÿ î÷åâèäíûì, ÷òî ïîñëåäíèå ëèíèè íå ìîãóò îòíîñèòüñÿ ê êëàñòåðó
ñâÿçàííîìó ñ ãåêñàíàëüíîé ìîëåêóëîé âàëåíòíîé ñâÿçüþ. Ïðàâäîïîäîá-
íîñòü ìàãíåêóëÿðíîé èíòåðïðåòàöèè, â ýòîì ñëó÷àå, î÷åâèäíà.

Äëÿ êîïèé GC-MS ñêàíèðîâàíèé, óïîìÿíóòûõ â ýòîì ðàçäåëå, êî-
òîðûå íå ïðèâîäÿòñÿ äëÿ êðàòêîñòè, ìû ïðåäëàãàåì çàèíòåðåñîâàííîìó
÷èòàòåëþ îáðàùàòüñÿ ê àâòîðó.

8.8.5 Íåîáõîäèìîñòü â íîâûõ àíàëèòè÷åñêèõ ìåòîäàõ

Â çàêëþ÷åíèå ìû äîëæíû ïîä÷åðêíóòü, ÷òî ìåòîäû äëÿ äåòåêòèðîâà-
íèÿ è èäåíòèôèêàöèè ìàãíåêóë íàõîäÿòñÿ â ñâîåì çà÷àòî÷íîì ñîñòîÿíèè
è ìíîæåñòâî âîïðîñîâ åùå îñòàþòñÿ îòêðûòûìè, ê íàñòîÿùåìó âðåìåíè
(âåñíà 2001 ã.). Îäèí èç îòêðûòûõ âîïðîñîâ, ñâÿçàí ñ íåñêîëüêèì äå-
òåêòèðîâàíèÿìè ÈÊ ñèãíàëîâ ÿâíî îòíîñÿùèìèñÿ ê ñëîæíûì ìîëåêó-
ëàì, òàêèì êàê ëåãêèå ãèäðîêàðáîíû, â òî âðåìÿ êàê òàêèå ìîëåêóëû íå
èäåíòèôèöèðîâàëèñü ïðè MS ñêàíèðîâàíèÿõ. Ýòî ïðåäïîëàãàåò ðåàëü-
íóþ âîçìîæíîñòü òîãî, ÷òî îïðåäåëåííûå ñëîæíûå ìàãíåêóëû äåéñòâè-
òåëüíî ìîãóò äàâàòü ÈÊ ñèãíàë â âèäó èõ ðàçìåðà. Äðóãèìè ñëîâàìè,
êàê îòìå÷åíî ðàíåå, ìàãíåêóëû ïðèíèìàþòñÿ ïðîçðà÷íûìè äëÿ èñïîëü-
çóåìûõ â íàñòîÿùåå âðåìÿ IRD òàê êàê èõ âíóòðèàòîìíûå ðàññòîÿíèÿ
ïðåäïîëàãàþòñÿ â 104 ðàç ìåíüøèìè, ÷åì âíóòðèàòîìíûå ðàññòîÿíèÿ â
ìîëåêóëàõ, ïîýòîìó òðåáóåìûå äëÿ òåñòèðîâàíèÿ ÷àñòîòû ïðîñòî îòñóò-
ñòâóþò â èñïîëüçóåìûõ ñåé÷àñ IRD.

Îäíàêî òàêîé àðãóìåíò ïðèëîæèì òîëüêî äëÿ ìàãíåêóë ñ ìàëûì
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àòîìíûì âåñîì, òàêèì êàê ýëåìåíòàðíûå ìàãíåêóëû Ðèñ. 8.5. Íàïðîòèâ,
ìàãíåêóëû ñ áîëüøèì àòîìíûì âåñîì âïîëíå ìîãóò äàâàòü ÈÊ ñèãíàë è,
â ëþáîì ñëó÷àå, âîïðîñ òðåáóåò ñïåöèàëüíîãî èçó÷åíèÿ.

Ýòà âîçìîæíîñòü ïîäòâåðæäàåòñÿ òåì ôàêòîì, ÷òî ìàãíåãàç ñîçäà-
åòñÿ ïîãðóæåííîé â æèäêîñòü ýëåêòðè÷åñêîé äóãîé, ïðè÷åì ïëàçìà ìî-
æåò äîñòèãàòü òåìïåðàòóðû 10000o K. Òðåáîâàíèå, ÷òîáû ëåãêèå ãèäðî-
êàðáîíû ìîãëè âûæèòü â òàêèõ óñëîâèÿõ, íå ãîâîðÿ óæå îá èõ îáðàçî-
âàíèè, ÿâëÿåòñÿ äîâîëüíî ñîìíèòåëüíûì. Íåïîñðåäñòâåííîå íàáëþäåíèå
ïîäòâåðæäàåòñÿ òåì ôàêòîì, ÷òî ãèäðîêàðáîíû íå áûëè çàôèêñèðîâàíû
â ïðîäóêòàõ ñãîðàíèÿ ìàãíåãàçà. Äåéñòâèòåëüíî, àâòîìîáèëè, ïîòðåáëÿ-
þùèå ìàãíåãàç (êàê ðàññìàòðèâàëîñü â ïðåäûäóùåé Ãëàâå), íå èìåþò
êàòàëèòè÷åñêîãî êîíâåðòåðà. Íåïîñðåäñòâåííûé àíàëèç èõ âûõëîïà ïî-
êàçûâàåò îòðèöàòåëüíîå êîëè÷åñòâî ãèäðîêàðáîíîâ, òî åñòü, âûõëîï ñî-
äåðæèò ìåíüøå ãèäðîêàðáîíîâ ÷åì â îêðóæàþùåé àòìîñôåðå, êîòîðàÿ
èñïîëüçîâàëàñü äëÿ êàëèáðîâêè èíñòðóìåíòà.

Â çàêëþ÷åíèå, ìû èìååì ñëó÷àé, êîãäà ëåãêèå ãèäðîêàðáîíû, âðîäå
áû, ôèêñèðóþòñÿ IR ñêàíèðîâàíèÿìè êàê ñóùåñòâóþùèå â ìàëîì êî-
ëè÷åñòâå â ìàãíåãàçå, â òî âðåìÿ êàê ãèäðîêàðáîíû íèêîãäà íå èäåíòè-
ôèöèðîâàëèñü ïðè MS ñêàíèðîâàíèÿõ, ïðåäïîëàãàåòñÿ íåâîçìîæíûì äëÿ
ãèäðîêàðáîíîâ âûæèòü ïðè ýêñòðåìàëüíûõ òåìïåðàòóðàõ ýëåêòðè÷åñêîé
äóãè, èñïîëüçóåìîé äëÿ èõ ïðîèçâîäñòâà, è íå çàôèêñèðîâàíî ïðèñóò-
ñòâèÿ ãèäðîêàðáîíîâ â ïðîäóêòàõ ñãîðàíèÿ.

Âñå ýòî âíîâü ÿâëÿåòñÿ èëëþñòðàöèåé òîãî, ÷òî èäåíòèôèêàöèÿ îáû÷-
íûõ ìîëåêóë òîëüêî ñ èñïîëüçîâàíèåì IR ñêàíèðîâàíèé èëè, ýêâèâàëåíò-
íî, òîëüêî ñ èñïîëüçîâàíèåì MS ñêàíèðîâàíèé, ÿâëÿåòñÿ, â îáùåì, ïðîñòî
ïåðñîíàëüíûì ìíåíèåì áåç íàó÷íûõ îñíîâàíèé.

8.9 Ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå ïî ìàãíåêó-

ëàì ãàçà

8.9.1 Îáû÷íûé õèìè÷åñêèé ñîñòàâ ìàãíåãàçà èñïîëü-
çóåìîãî ïðè òåñòèðîâàíèÿõ

Êàê õîðîøî èçâåñòíî, ïîäâîäíàÿ äóãà áûëà ðàçðàáîòàíà â ñåðåäèíå
19-ãî âåêà. Ãîðþ÷èé õàðàêòåð ãàçà, ïðîèçâîäèìîãî ïîäâîäíîé äóãîé, áûë
îòêðûò ìîðÿêàìè â òîò æå ïåðèîä, êîòîðûå ïîäæèãàëè ïóçûðüêè ãàçà
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ïîäíèìàþùåãîñÿ íà ïîâåðõíîñòü îò ïîäâîäíîé äóãè, èñïîëüçóåìîé ïðè
ñâàðêå â ìîðå.

Âïîñëåäñòâèè, áûëî ïîëó÷åíî ìíîæåñòâî ïàòåíòîâ íà ïðîèçâîäñòâî
ãîðþ÷åãî ãàçà ïðîèçâîäèìîãî ïîäâîäíîé äóãîé (ñì., íàïðèìåð, ïàòåíòû
â ÑØÀ [5]). Èõ ãëàâíîå ðàçëè÷èå çàêëþ÷àëîñü â ýôôåêòèâíîñòè ïðî-
èçâîäñòâà, êîëè÷åñòâå CO2, òåïëîòå ñãîðàíèÿ è â äðóãèõ àñïåêòàõ. Ýòà
òåõíîëîãèÿ äîñòèãëà ïðîìûøëåííîé ïðèåìëåìîñòè òîëüêî íåäàâíî, ñ ïî-
ÿâëåíèåì PlasmaArcFlow ðåàêòîðà (ïàòåíò è ïàòåíòû çàÿâëåíû), êàê ðàñ-
ñìîòðåíî â ïðåäûäóùåé ãëàâå.

Êàê îòìå÷åíî ðàíåå â ýòîé ãëàâå, ýôôåêòèâíûì ñïîñîáîì äëÿ ïðîèç-
âîäñòâà âåñüìà ÷èñòîãî àíñàìáëÿ ìàãíåêóë ãàçà ÿâëÿåòñÿ ïðîèçâîäñòâî
ãîðþ÷åãî ãàçà ýëåêòðè÷åñêîé äóãîé ìåæäó óãîëüíûìè ýëåêòðîäàìè ïî-
ãðóæåííûìè â æèäêîñòü.

Âñå ýòè ãàçû íàçûâàþòñÿ "ìàãíåãàçîì", òàê êàê îíè èìåþò ìàãíåêó-
ëÿðíóþ ñòðóêòóðó íåçàâèñèìî îò æèäêîñòè è ìåòîäà èñïîëüçóåìîãî äëÿ
åãî ïðîèçâîäñòâà.

Âåðñèÿ ìàãíåãàçà, èñïîëüçóåìîãî äëÿ òåñòèðîâàíèé ðàññìàòðèâàåìûõ
â ýòîì ðàçäåëå, áûëà ïðîèçâåäåíà ýëåêòðè÷åñêîé äóãîé ìåæäó óãîëü-
íûìè ýëåêòðîäàìè ïîãðóæåííûìè â îáû÷íóþ âîäîïðîâîäíóþ âîäó. Ñî-
ãëàñíî íåñêîëüêèì õèìè÷åñêèì àíàëèçàì, ïðîâåäåííûì â ëàáîðàòîðèè
NASA è äðóãèõ ëàáîðàòîðèÿõ, òàêîé ãàç èìååò ñëåäóþùèé îáû÷íûé õè-
ìè÷åñêèé ñîñòàâ:

50% H2, 40% CO, 9% CO2, traces of O2 and H2O. (8.20)

Ñëåäîâàòåëüíî, ìàêñèìàëüíîé õèìè÷åñêîé ñîñòàâëÿþùåé â ìàêðîñêîïè-
÷åñêîì êîëè÷åñòâå, â ýòîì ÷àñòíîì òèïå ìàãíåãàçà, äàåòñÿ CO2 ñ 44 a.m.u.

Â îòíîøåíèè ïðåäûäóùèõ ïóáëèêàöèé íåïîñðåäñòâåííûõ îòíîñÿùèõ-
ñÿ ê äåòåêòèðîâàíèþ ìàãíåêóë, ìû íàïîìíèì, ÷òî, êàê îòìå÷åíî ðàíåå,
"H3" ñòðóêòóðà ïîñòîÿííî äåòåêòèðóåòñÿ ïðè GC-MS àíàëèçàõ âîäîðî-
äîñîäåðæàùèõ ãàçîâ. Íåêîòîðûå èç ýòèõ íåäàâíèõ õèìè÷åñêèõ èññëåäî-
âàíèé ìîãóò áûòü íàéäåíû â ðàáîòå [6] è öèòèðîâàííîé òàì ëèòåðàòó-
ðå. Îäíàêî, ôèçè÷åñêèå ïðè÷èíû äëÿ íåâîçìîæíîñòè íàëè÷èÿ âàëåíò-
íîé ñâÿçè è, ñîîòâåòñòâåííî, äëÿ íîâîé ñòðóêòóðû, êàê íà Ðèñ. 8.5.C íå
áûëè îòìå÷åíû òîëüêî â [6].

Ñõîæèì îáðàçîì, ñóùåñòâóåò ìíîæåñòâî òåîðåòè÷åñêèõ è ýêñïåðèìåí-
òàëüíûõ èññëåäîâàíèé â õèìè÷åñêîé ëèòåðàòóðå ïî ìîëåêóëÿðíûì ìàã-
íèòíûì ñâîéñòâàì, òàêèõ êàê [7] è öèòèðîâàííàÿ òàì ëèòåðàòóðà. Ýòè
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èññëåäîâàíèÿ îòíîñÿòñÿ ê "ãëîáàëüíûì" ìàãíèòíûì ñâîéñòâàì îáû÷íûõ
"ìîëåêóë" è òàì íå ïîÿâëÿåòñÿ îïðåäåëåíèå "íîâûå õèìè÷åñêèå ñîåäè-
íåíèÿ". Íàïðîòèâ, èññëåäîâàíèÿ ïðåäñòàâëåííûå â ýòîé Ãëàâå îòíîñÿòñÿ
ê ìàãíèòíûì ïîëÿì "îòäåëüíûõ àòîìîâ" è èõ ñïîñîáíîñòè ôîðìèðîâàòü
"íîâûå õèìè÷åñêèå ñîåäèíåíèÿ" íå îòíîñÿùèåñÿ ê ìîëåêóëàì.

Àâòîð (ôèçèê) áûë áû î÷åíü áëàãîäàðåí êîëëåãàì, åñëè áû îíè ïðè-
ñëàëè êîïèè ðàáîò áîëåå íåïîñðåäñòâåííî ñâÿçàííûõ ñ èñïîëüçîâàíèåì
ìàãíèòíûõ ïîëåé "îðáèò ïåðèôåðèéíûõ àòîìíûõ ýëåêòðîíîâ" äëÿ ñî-
çäàíèÿ "íîâûõ õèìè÷åñêèõ ñîåäèíåíèé" íå îòíîñÿùèõñÿ ê ìîëåêóëàì,
äëÿ òî÷íîãî öèòèðîâàíèÿ ðîäñòâåííîé ëèòåðàòóðû â âîçìîæíîì íîâîì
èçäàíèè ýòîé ìîíîãðàôèè.

8.9.2 GC-MS/IRD èçìåðåíèÿ ìàãíåãàçà íà áàçå ÂÂÑ
McClellan

Ñàíòèëëè [1] ïðåäñêàçàë, ÷òî ãàçû ïðîèçâåäåííûå ñ ïîìîùüþ ïîäâîä-
íîé ýëåêòðè÷åñêîé äóãè èìåþò íîâóþ õèìè÷åñêóþ ñòðóêòóðó ìàãíåêóë,
êîòîðàÿ îïðåäåëÿåòñÿ êàê êëàñòåðû ìîëåêóë, äèìåðîâ è îòäåëüíûõ àòî-
ìîâ, ñîãëàñíî Îïðåäåëåíèþ 8.2.1, è â ýòîì ñëó÷àå, îáû÷íàÿ õèìè÷åñêàÿ
ñòðóêòóðà (8.20) äåéñòâèòåëüíà òîëüêî êàê ïåðâîå ïðèáëèæåíèå.

Ïîñëå òÿæåëûõ ïîèñêîâ, Ñàíòèëëè [loc. cit.] íàøåë GC-MS ñíàáæåí-
íûé IRD, ïîäõîäÿùèé äëÿ èçìåðåíèÿ ìàãíåêóë, íà âîåííî-âîçäóøíîé
áàçå McClellan Air Force Base â North Highland, íåäàëåêî îò Ñàêðàìåíòî
(Sacramento), Êàëèôîðíèÿ. Áëàãîäàðÿ íåîöåíèìîé ïîìîùè è ôèíàíñî-
âîé ïîääåðæêå Ëåîíà Òîóïñà, ïðåçèäåíòà Toups Technologies Licensing,
Inc., Ëàðãî, Ôëîðèäà, GC-MS/IRD èçìåðåíèÿ áûëè ñàíêöèîíèðîâàíû
äëÿ ìàãíåãàçà ñ îáû÷íîé õèìè÷åñêîé ñòðóêòóðîé (8.20).

19 èþíÿ, 1998 ã., Ñàíòèëëè ïîñåòèë àíàëèòè÷åñêóþ ëàáîðàòîðèþ Natio-
nal Technical Systems (NTS) ðàñïîëîæåííóþ íà óïîìÿíóòîé áàçåMcClellan
Air Force Base è ñìîã èñïîëüçîâàòü åå îáîðóäîâàíèå. Èçìåðåíèÿ ìàãíå-
ãàçà ïðîâîäèëèñü àíàëèòèêàìè: Ëóèñîì À. Äèè (Louis A. Dee), äèðåêòî-
ðîì ëàáîðàòîðèè (Branch Manager), è Íîðìàíîì Âåéäîì (NormanWade),
îïåðàòîðîì HP GC ìîäåëè 5890, HP MS ìîäåëè 5972, ñíàáæåííûõ HP
IRD ìîäåëè 5965. Èññëåäîâàíèå ïðèáîðîâ ïî ïðèáûòèè ïîêàçàëî óäî-
âëåòâîðåíèå âñåì óñëîâèÿì îòìå÷åííûì â ïðåäûäóùåì ðàçäåëå, òîãäà è
òîëüêî òîãäà áûëè ïðîèçâåäåíû èçìåðåíèÿ.

Áëàãîäàðÿ ïðîôåññèîíàëüíîìó ñîòðóäíè÷åñòâó ñ àíàëèòèêàìè NTS,
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îáîðóäîâàíèå áûëî íàñòðîåíî íà âñå íåîáû÷íûå óñëîâèÿ îòìå÷åííûå â
Ðàçäåëå 8.8.3. Â ÷àñòíîñòè, îáîðóäîâàíèå áûëî íàñòðîåíî äëÿ àíàëèòè-
÷åñêîãî ìåòîäà VOC IRMS.M, èñïîëüçóþùåãî HP Ultra 2 êîëîííó 25 ì
äëèíû, ñ âíóòðåííèì äèàìåòðîì 0.32 ìì è òîëùèíîé ïëåíêè 0.52 µì.
Ýòî òàêæå òðåáîâàëîñü äëÿ ïðîâåäåíèÿ àíàëèçà îò 40 a.m.u. äî èíñòðó-
ìåíòàëüíîãî ïðåäåëà 500 a.m.u. Ýòî óñëîâèå áûëî íåîáõîäèìî äëÿ òîãî,
÷òîáû èçáåæàòü îæèäàåìîãî áîëüøîãî CO ïèêà ìàãíåãàçà ïðè 28 a.m.u.

Êðîìå òîãî, GC-MS/IRD áûë óñòàíîâëåí íà íèçêóþ òåìïåðàòóðó 10◦C;
áûëà óñòàíîâëåíà íàèáîëüøàÿ èç âîçìîæíûõ ïîäàþùèõ ëèíèé ñ âíóòðåí-
íèì äèàìåòðîì 0.5 ìì; ñàìà ïîäàþùàÿ ëèíèÿ êðèîãåííî îõëàæäàëàñü;
îáîðóäîâàíèå áûëî óñòàíîâëåíî íà ìàêñèìàëüíî áîëüøîå âðåìÿ òåñòè-
ðîâàíèÿ 26 ìèíóò; è ëèíåéíàÿ ñêîðîñòü ïîòîêà áûëà âûáðàíà 50 ñì/ñåê.
Ìíîæåñòâî äðóãèõ òåõíè÷åñêèõ òðåáîâàíèé èçëàãàþòñÿ â ïîëíîé äîêó-
ìåíòàöèè ê èçìåðåíèÿì.

Äî èçìåðåíèé ìàãíåãàçà, àíàëèòèêè ñíÿëè ôîíîâûå ïîêàçàíèÿ èí-
ñòðóìåíòà (òàê íàçûâàåìûé áëàíê). Èçìåðåíèÿ áûëè íà÷àòû ïîñëå òîãî,
êàê âñå íåîáõîäèìûå óñëîâèÿ áûëè óäîâëåòâîðåíû. Ðåçóëüòàòû, èçëî-
æåííûå ÷àñòüþ ÷åðåç âîñïðîèçâåäåíèå ñêàíèðîâàíèé, Ðèñóíêè 8.7�8.12
ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé ïåðâûå íåïîñðåäñòâåííûå ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàí-
íûå î ñóùåñòâîâàíèè ìàãíåêóë â ãàçàõ.

Ïîñëå 26 ìèíóò îæèäàíèÿ, íà MS ýêðàíå ïîÿâèëèñü øåñòíàäöàòü
áîëüøèõ ïèêîâ ìåæäó 40 è 500 a.m.u., êàê ïîêàçàíî íà Ðèñ. 8.7. Êàæ-
äûé èç ýòèõ øåñòíàäöàòè MS ïèêîâ îêàçàëñÿ "íåèçâåñòíûì", ñîãëàñíî
ïîèñêó â êîìïüþòåðíîé áàçå äàííûõ McClellan Air Force Base ñðåäè âñåõ
èçâåñòíûõ ìîëåêóë, êàê èëëþñòðèðóåòñÿ Ðèñ. 8.8. Ïèê ñîîòâåòñòâóþùèé
CO2 â MS ñïåêòðå, ìåæäó 40 è 500 a.m.u., íå áûë äåòåêòèðîâàí âîîáùå,
íåñìîòðÿ íà ïðèñóòñòâèå 9% òàêèõ ìîëåêóë â ìàãíåãàçå ñîãëàñíî îáû÷-
íûì àíàëèçàì (8.20).

Ïîñëå çàâåðøåíèÿ MS èçìåðåíèé, òî÷íî òà æå îáëàñòü, îò 40 äî 500 a.m.u.,
áûëà ïîäâåðãíóòà IR äåòåêòèðîâàíèþ. Êàê è îæèäàëîñü, íè îäèí èç
øåñòíàäöàòè ïèêîâ íå äàâàë èíôðàêðàñíîãî ñèãíàëà âîîáùå, êàê ïîêà-
çàíî íà Ðèñ. 8.9. Áîëåå òîãî, IR ñêàíèðîâàíèå äëÿ ýòèõ MS ïèêîâ ïî-
êàçàëî òîëüêî îäèí ïèê, êîòîðûé îòíîñèëñÿ ê CO2, ñ äîïîëíèòåëüíûìè
ìàëåíüêèìè ïèêàìè, âîçìîæíî îçíà÷àþùèìè ñëåäû ïðèñóòñòâèÿ äðóãèõ
âåùåñòâ.

Îòìåòèì, ÷òî ÈÊ ñèãíàë äðóãèõ êîìïîíåíò, òàêèõ êàê CO èëè O2
íå ìîã áûòü äåòåêòèðîâàí ïðè ýòîì IR òåñòèðîâàíèè, òàê êàê èõ àòîì-
íûå âåñà íàõîäÿòñÿ çà ëåâûì ïðåäåëîì ñêàíèðîâàíèÿ. Â äîáàâîê, ñàì ÈÊ
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ïèê CO2 ÿâëÿåòñÿ ìóòèðîâàííûì ïî îòíîøåíèþ ê íåïîëÿðèçîâàííîé ìî-
ëåêóëå, êàê ïîêàçàíî íà Ðèñ. 8.10. Çàìåòèì, ÷òî ìóòàöèÿ âûðàçèëàñü â
ïîÿâëåíèè äâóõ íîâûõ ïèêîâ, êîòîðûå îòñóòñòâóþò â îáû÷íîì ÈÊ ñèã-
íàëå CO2, òî÷íî êàê è îæèäàëîñü, ÷åì ïîäòâåðæäàåòñÿ ãèïîòåçà íîâûõ
âíóòðåííèõ ñâÿçåé, êîòîðàÿ ïðåäëîæåíà â Ðèñ. 8.6.

Îòìåòèì òàêæå, ïî ïîâîäó Ðèñ. 8.10, ÷òî êîìïüþòåð èíòåðïðåòèðóåò
ÈÊ ñèãíàë, êàê îòíîñÿùèéñÿ ê CO, ÷òî, î÷åâèäíî, íåâåðíî, òàê êàê CO
íå ìîæåò íàõîäèòüñÿ â âûáðàííîé îáëàñòè àòîìíûõ âåñîâ.

Âñå îñòàâøèåñÿ ìàëåíüêèå ïèêè IR ñêàíèðîâàíèÿ, ïîñëå êîìïüþòåð-
íîãî ïîèñêà â áàçå äàííûõ ÈÊ ñèãíàëîâ âñåõ èçâåñòíûõ ìîëåêóë, îêàçû-
âàþòñÿ "íåèçâåñòíûìè", ïîýòîìó âîçìîæíî îíè ñîîòâåòñòâóþò ìàãíåêó-
ëàì, êàê èëëþñòðèðóåòñÿ Ðèñ. 8.11.

Ïîñëå óäàëåíèÿ ìàãíåãàçà èç GC-MS/IRD, ôîíîâûå èçìåðåíèÿ ïðî-
äîëæàëè ïîêàçûâàòü òå æå àíîìàëüíûå ïèêè Ðèñ. 8.7 è ïðèíÿëè êîíôè-
ãóðàöèþ Ðèñ. 8.12 òîëüêî ïîñëå ïðîêàëèâàíèÿ èíåðòíûì ãàçîì. Îòìåòèì,
÷òî ïîñëåäíèé ôîí ÿâëÿåòñÿ àíîìàëüíûì ñàì ïî ñåáå, òàê êàê ñêëîí äîë-
æåí áûòü íàïðàâëåí â ïðîòèâîïîëîæíóþ ñòîðîíó ïî ñðàâíåíèþ ñ ïîêà-
çàííûì. Ôîí, â êîíöå êîíöîâ, ïðèíÿë ñâîþ îáû÷íóþ ôîðìó òîëüêî ïîñëå
ïðîäóâàíèÿ èíñòðóìåíòà èíåðòíûì ãàçîì ïðè âûñîêîé òåìïåðàòóðå.

8.9.3 GC-MS/IRD òåñòèðîâàíèÿ ìàãíåãàçà â ëàáîðà-
òîðèè Pinellas County Forensic

Èçìåðåíèÿ íà òîì æå îáðàçöå ìàãíåãàçà, ÷òî èñïîëüçîâàëñÿ ïðè òå-
ñòèðîâàíèÿõ â NTS, áûëè ïîâòîðíî ïðîâåäåíû 25 èþëÿ, 1998 ãîäà, íà
GC-MS/IRD ëàáîðàòîðèè Pinellas County Forensic Laboratory (PCFL),
Ëàðãî, Ôëîðèäà, ïðè ïîääåðæêå Toups Technologies Licensing, Inc.

Îáîðóäîâàíèå ñîñòîÿëî èç HP GC , ìîäåëè 5890, ñåðèè II; HP MS,
ìîäåëè 5970; è HP IRD, ìîäåëè 5965B. Õîòÿ è î÷åíü ñõîæåå ñ îáîðóäîâà-
íèåì èñïîëüçóåìûì â NTS, îáîðóäîâàíèå PCFL çíà÷èòåëüíî îòëè÷àåòñÿ,
òàê êàê òåìïåðàòóðà âûðîñëà ñ 10◦C äî 55◦C è âðåìÿ ñêàíèðîâàíèÿ ïî-
íèçèëîñü ñ 26 äî 1 ìèíóòû. Ïîñëåäíåå ïîíèæåíèå ïîäðàçóìåâàëî ñæàòèå
âñåõ ïèêîâ Ðèñ. 8.7 â îäèí áîëüøîé ïèê, ÷òî ïîäòâåðäèëîñü â äàëüíåé-
øåì âñåìè ñîîòâåòñòâóþùèìè GC-MS òåñòèðîâàíèÿìè ñ ìàëûì âðåìå-
íåì ñêàíèðîâàíèÿ.

Íåñìîòðÿ íà ýòè îòëè÷èÿ, òåñòèðîâàíèå â PCFL, ðåçóëüòàòû êîòî-
ðîãî èçëîæåíû âìåñòå ñ âîñïðîèçâåäåíèÿìè ñêàíèðîâàíèé íà Ðèñóíêàõ
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8.13�8.18, ïîäòâåðäèëè âñå ñâîéñòâà ìàãíåêóë, âïåðâûå äåòåêòèðîâàííûõ
â NTS. Â äîáàâîê, òåñòèðîâàíèÿ äàëè èíôîðìàöèþ î äîïîëíèòåëüíûõ
ñâîéñòâàõ.

Ïî ïðåäëîæåíèþ Ñàíòèëëè [1], àíàëèòèêè ïðîâåëè äâà MS òåñòà òî-
ãî æå ìàãíåãàçà â ðàçëè÷íîå âðåìÿ, à èìåííî ñ èíòåðâàëîì â 30 ìèíóò.
Êàê ìîæíî âèäåòü èç Ðèñ. 8.13 è 8.14, òåñòèðîâàíèÿ â PCFL îáåñïå÷è-
ëè ïåðâûå ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå îòíîñèòåëüíî ìóòàöèè âî âðåìåíè
àòîìíîãî âåñà ìàãíåêóë. Äåéñòâèòåëüíî, ïèê íà Ðèñ. 8.13 ñèëüíî îòëè-
÷àåòñÿ îò òîãî æå ïèêà íà Ðèñ. 8.14.

Ýòî ðàçëè÷èå ïîêàçûâàåò î÷åâèäíîñòü òîãî, ÷òî, ïðè ñòîëêíîâåíèÿõ,
ìàãíåêóëû ìîãóò ðàñïàäàòüñÿ íà îáû÷íûå ìîëåêóëû, àòîìû è ôðàãìåí-
òû ìàãíåêëàñòåðîâ, êîòîðûå çàòåì ðåêîìáèíèðóþò ñ äðóãèìè ìîëåêóëà-
ìè, àòîìàìè è/èëè ìàãíåêóëàìè ñ ôîðìèðîâàíèåì íîâûõ êëàñòåðîâ. Ýòî
æå ñêàíèðîâàíèå äàåò ïåðâûå ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå î ïðèñîåäèíå-
íèè èëè óòðàòå ìàãíåêóëàìè îòäåëüíûõ àòîìîâ, äèìåðîâ è ìîëåêóë, ÷òî
îáñóæäàåòñÿ íèæå.

Ðèñóíîê 8.15 èëëþñòðèðóåò íåâîçìîæíîñòü äëÿ GC-MS/IRD èäåíòè-
ôèöèðîâàòü ïèêè Ðèñ. 8.13 è 8.14 ïîñëå ïîèñêà â áàçå äàííûõ, ñîäåðæà-
ùåé âñå èçâåñòíûå ìîëåêóëû.

Ðèñóíîê 8.16 äàåò íåçàâèñèìîå ïîäòâåðæäåíèå ðåçóëüòàòîâ ÈÊ ñêà-
íèðîâàíèÿ Ðèñ. 8.9, à èìåííî, ÷òî MS ïèêè, íà ýòîò ðàç îòíîñÿùèåñÿ
ê Ðèñ. 8.13 è 8.14, íå èìåþò ÈÊ ñèãíàëà, çà èñêëþ÷åíèåì åäèíñòâåííî-
ãî ñèãíàëà CO2. Îäíàêî, ïîñëåäíåå ñîåäèíåíèå íå áûëî äåòåêòèðîâàíî
ïðè óïîìÿíóòûõ MS ñêàíèðîâàíèÿõ âîîáùå. Ñëåäîâàòåëüíî, äåòåêòèðî-
âàííîå ïðè óïîìÿíóòîì IR ñêàíèðîâàíèè CO2 ÿâëÿåòñÿ ñîñòàâëÿþùåé
íîâûõ ñîåäèíåíèé äåòåêòèðîâàííûõ íà Ðèñ. 8.13 è 8.14. Îòñóòñòâèå ÈÊ
ñèãíàëà MS ïèêîâ ïîäòâåðæäàåò, ÷òî óïîìÿíóòûå ïèêè íå îòíîñÿòñÿ ê
ìîëåêóëàì.

Ðèñóíîê 8.17 ïîëíîñòüþ ïîäòâåðæäàåò ìóòàöèþ ÈÊ ñèãíàëà CO2, îò-
ìå÷åííóþ ðàíåå íà Ðèñ. 8.10, âêëþ÷àÿ âàæíîå íàëè÷èå äâóõ íîâûõ ïè-
êîâ, ñ åäèíñòâåííûì ðàçëè÷èåì, ÷òî, íà ýòîò ðàç, êîìïüþòåð ïðàâèëüíî
èäåíòèôèöèðóåò ÈÊ ñèãíàë êàê äâóîêèñü óãëåðîäà.

Ðèñóíîê 8.18 ïðåäñòàâëÿåò ôîí èíñòðóìåíòà ïîñëå ñòàíäàðòíîé ïðî-
äóâêè èíåðòíûì ãàçîì, ïîñëå ÷åãî ôîí ïî ñóùåñòâó ñîõðàíÿåò ïèêè MS
ñêàíèðîâàíèé, ÷åì ïîäòâåðæäàåòñÿ óíèêàëüíàÿ àäãåçèÿ ìàãíåêóë ê ñòåí-
êàì èíñòðóìåíòà.
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8.9.4 Èíòåðïðåòàöèÿ ðåçóëüòàòîâ

Äëÿ ïðàâèëüíîé èíòåðïðåòàöèè ðåçóëüòàòîâ ñëåäóåò ñäåëàòü íåñêîëü-
êî êîììåíòàðèåâ. Âî ïåðâûõ, çàìåòèì, ÷òî ïðè GC-MS/IRD ñêàíèðîâà-
íèÿõ, äåòåêòèðóåìûé â IRD CO2 íå èìååò àíàëîãà â MS ñêàíèðîâàíèÿõ,
à òàêæå MS ïèêè íå èìåþò àíàëîãîâ â IR ñêàíèðîâàíèÿõ. Äðóãèìè ñëî-
âàìè, äåòåêòèðóåìûé ïðè IR ñêàíèðîâàíèÿõ CO2 ïèê, îòìå÷åííûé íà
Ðèñ. 8.10 è 8.17, íå ñîîòâåòñòâóåò êàêîìó-ëèáî ïèêó ïðè MS ñêàíèðîâà-
íèÿõ, îòìå÷åííûõ íà Ðèñ. 8.7, 8.13 è 8.14. Ñëåäîâàòåëüíî, óïîìÿíóòûé IR
ïèê ñîîòâåòñòâóåò ñîñòàâëÿþùåé MS êëàñòåðà, à íå îòäåëüíîé ìîëåêóëå.

Êðîìå òîãî, IR ñêàíèðîâàíèå áûëî ñäåëàíî äëÿ âñåé îáëàñòè îò 40 äî
500 a.m.u., îòñþäà ñëåäóåò, ÷òî óïîìÿíóòûé ÈÊ ïèê ÿâëÿåòñÿ åäèíñòâåí-
íîé îáû÷íîé ñîñòàâëÿþùåé ñ ìàêðîñêîïè÷åñêèì êîëè÷åñòâîì â óêàçàí-
íîé ìàññîâîé îáëàñòè âñåõ MS ïèêîâ, à èìåííî, åäèíñòâåííàÿ ñîñòàâëÿ-
þùàÿ èäåíòèôèöèðîâàííàÿ IRD ÿâëÿåòñÿ ñîñòàâëÿþùåé âñåõ ïèêîâ.

Ñëåäóåò òàêæå îòìåòèòü, ÷òî, êàê ñêàçàíî âûøå, IRD äåòåêòèðóåò
òîëüêî äèìåðû, òàêèå êàê C�O, H�O è ò.ä., è íå äåòåêòèðóåò ïîëíûå
ìîëåêóëû. Ñëåäîâàòåëüíî, ïèê, äåòåêòèðóåìûé IRD, íå äîñòàòî÷åí äëÿ
óñòàíîâëåíèÿ ïðèñóòñòâèÿ ïîëíîé ìîëåêóëû CO2, ïîêà ïîñëåäíÿÿ íå áó-
äåò íåçàâèñèìûì îáðàçîì èäåíòèôèöèðîâàíà â MS. Â òî æå âðåìÿ, MS
ñêàíèðîâàíèå íå ðåãèñòðèðóåò êàêèõ-ëèáî ïèêîâ ìîëåêóëû CO2, êàê îò-
ìå÷åíî ðàíåå. Íåñìîòðÿ íà ýòî, ïðèñóòñòâèå ñðåäè MS ïèêîâ ñîîòâåò-
ñòâóþùèõ ïîëíûì ìîëåêóëàì CO2 íå ìîæåò áûòü îòâåðãíóòî. Ñëåäîâà-
òåëüíî, íàèáîëåå äîñòîâåðíûì çàêëþ÷åíèåì ÿâëÿåòñÿ òî, ÷òî MS ïèêè
îòâå÷àþò çà êëàñòåðû ñîñòàâëåííûå èç íåêîòîðîãî êîëè÷åñòâà äèìåðîâ
C�O è íåêîòîðîãî êîëè÷åñòâà ìîëåêóë CO2, ïëþñ äðóãèå äèìåðû, è/èëè
ìîëåêóëû, è/èëè àòîìû ñ àòîìíûì âåñîì ìåíüøèì, ÷åì 40 a.m.u., ïîýòî-
ìó íå âõîäÿùèå â ãðàíèöû ðàññìàòðèâàåìûõ ñêàíèðîâàíèé.

Êàê îòìå÷åíî ðàíåå, ïðèñóòñòâèå äèìåðîâ è îòäåëüíûõ àòîìîâ â ìàã-
íåãàçå ÿâëÿåòñÿ ñóùåñòâåííûì äëÿ êîëè÷åñòâåííîé èíòåðïðåòàöèè ñèëü-
íî ïîâûøåííîé òåïëîòû ñãîðàíèÿ íîâîãî òîïëèâà, ïî êðàéíåé ìåðå â
òðè ðàçà ïî ñðàâíåíèþ ñî çíà÷åíèåì ïðåäñêàçûâàåìûì êâàíòîâîé õèìè-
åé. Äîïóùåíèå äèìåðîâ è àòîìîâ êàê ñîñòàâëÿþùèõ ìàãíåêóë áåç òðóäà
îáúÿñíÿåò ýòó àíîìàëüíóþ òåïëîòó ñãîðàíèÿ, òàê êàê óïîìÿíóòûå äèìå-
ðû è àòîìû îòäåëÿþòñÿ âî âðåìÿ ñãîðàíèÿ, è ìîãóò â ýòî âðåìÿ ôîðìèðî-
âàòü ìîëåêóëû ñîãëàñíî ýêçîòåðìè÷åñêèì ðåàêöèÿì òèïà (8.5). Â ñëó÷àå,
åñëè áû ìàãíåêóëû íå ñîäåðæàëè äèìåðîâ è àòîìîâ, èõ åäèíñòâåííûìè
ñîñòàâëÿþùèìè áûëè áû ìîëåêóëû, è â ýòîì ñëó÷àå, èçáûòîê ýíåðãèè
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ïðè ñãîðàíèè áûë áû íåâîçìîæåí.
Áîëüøèå ðàçëè÷èÿ ìåæäó MS ïèêàìè â äâóõ òåñòèðîâàíèÿõ â NTS

è PCFL ëàáîðàòîðèÿõ, äëÿ îäíîãî è òîãî æå ãàçà â îäíîé è òîé æå îá-
ëàñòè îò 40 äî 500 a.m.u., õîòÿ ñ ðàçíûì GC-MS/IRD îáîðóäîâàíèåì,
èëëþñòðèðóåò âàæíîñòü èñïîëüçîâàíèÿ âðåìåíè ñêàíèðîâàíèÿ ïîðÿäêà
26 ìèíóò. Äåéñòâèòåëüíî, ïðè MS âðåìåíè ñêàíèðîâàíèÿ 26 ìèíóò ïî-
ÿâëÿþòñÿ øåñòíàäöàòü ðàçëè÷íûõ ïèêîâ, êàê èëëþñòðèðóåòñÿ Ðèñ. 8.7,
â òî âðåìÿ êàê âñå ýòè ïèêè ñæèìàþòñÿ â îäèí åäèíñòâåííûé ïèê íà
ñêàíèðîâàíèÿõ Ðèñ. 8.13 è 8.14, òàê êàê ïîñëåäíèå áûëè ñäåëàíû ïðè
âðåìåíè ñêàíèðîâàíèÿ îêîëî 1 ìèíóòû. Ñëåäîâàòåëüíî, ñæàòèå øåñòíà-
äöàòè ïèêîâ Ðèñ. 8.7 â îäèí áîëüøîé ïèê Ðèñ. 8.13 è 8.14 íå ñâîéñòâåííî
ìàãíåêóëàì, à ÿâëÿåòñÿ ñëåäñòâèåì ìàëîãî âðåìåíè ñêàíèðîâàíèÿ èí-
ñòðóìåíòà.

8.9.5 Çàêëþ÷èòåëüíûå çàìå÷àíèÿ

Òåñòèðîâàíèÿ ìàãíåãàçà ïðîâåäåííûå íà áàçåMcClellan Air Force Base
è â ëàáîðàòîðèè Pinellas County Forensic Laboratory, ïðåäñòàâëåííûå ñêà-
íèðîâàíèÿìè Ðèñ. 8.7�8.18, ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé äâà íåçàâèñèìûõ ïîä-
òâåðæäåíèÿ âñåõ õàðàêòåðèñòèê ìàãíåêóë ãàçà ñîãëàñíî Îïðåäåëåíèþ 8.2.1,
êîòîðûå ìîãóò áûòü îáíàðóæåíû ñ ïîìîùüþ GC-MS îáîðóäîâàííîãî
IRD, îñòàâøèåñÿ õàðàêòåðèñòèêè òðåáóþò îòäåëüíûõ èçìåðåíèé ïðåä-
ñòàâëåííûõ â ñëåäóþùåì ðàçäåëå.

Ïåðâûì, è âîçìîæíî ñàìûì âàæíûì, ðåçóëüòàòîì, âïåðâûå äîñòèã-
íóòûì â õîäå ýòèõ òåñòèðîâàíèé ÿâëÿåòñÿ òî, ÷òî ñêàíèðîâàíèÿ Ðèñ. 8.7,
8.13 è 8.14 ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé íåçàâèñèìûå ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå
î ìàãíåêóëàõ, íîâûõ õèìè÷åñêèõ ñîåäèíåíèÿõ, ñîãëàñíî òåðìèíîëîãèè
Ðàçäåëà 8.1, òàê êàê îíè îòíîñÿòñÿ íå ïðîñòî ê äîâîëüíî ÷èñòîìó, íî
ê äåéñòâèòåëüíî ÷èñòîìó àíñàìáëþ ìàãíåêóë, ñîãëàñíî ïîëíîìó îòñóò-
ñòâèþ ìîëåêóë â íåïîñðåäñòâåííî äåòåêòèðóåìîì êîëè÷åñòâå.

Áîëåå îáùå, óïîìÿíóòûå íåçàâèñèìûå òåñòèðîâàíèÿ, ïëþñ ìíîæåñòâî
äîïîëíèòåëüíûõ òåñòèðîâàíèé, íå ðàññìàòðèâàåìûõ çäåñü äëÿ êðàòêî-
ñòè, ïîäòâåðæäàþò ñëåäóþùèå ÷åðòû Îïðåäåëåíèÿ 8.2.1:

I) Ìàãíåêóëû áûëè çàðåãèñòðèðîâàíû ïðè MS ñêàíèðîâàíèÿõ â îá-
ëàñòè áîëüøèõ àòîìíûõ âåñîâ, ãäå íå îæèäàëîñü íèêàêèõ ìîëåêóë ðàñ-
ñìàòðèâàåìîãî ãàçà. Äåéñòâèòåëüíî, íàèáîëüøåé ìîëåêóëîé òåñòèðóåìî-
ãî ìàãíåãàçà, ïðîèçâåäåííîãî èç âîäîïðîâîäíîé âîäû, ñ îáû÷íûì õèìè-
÷åñêèì ñîñòàâîì (8.20), ñ ìàêðîñêîïè÷åñêèì ïðîöåíòíûì ñîäåðæàíèåì,
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ÿâëÿåòñÿ CO2 ñ 44 a.m.u., â òî âðåìÿ êàê äåòåêòèðîâàëèñü ïèêè ñ ìàêðî-
ñêîïè÷åñêèì ïðîöåíòíûì ñîäåðæàíèåì ñîîòâåòñòâóþùèå âåñàì â äåñÿòü
è áîëåå ðàç áîëüøèì.

II) MS ïèêè, õàðàêòåðèçóþùèå ìàãíåêóëû, îñòàëèñü íå èäåíòèôèöè-
ðîâàííûìè ïîñëå êîìïüþòåðíîãî ïîèñêà ñðåäè âñåõ èçâåñòíûõ ìîëåêóë.
Ýòî ñâîéñòâî áûëî íåçàâèñèìî ïîäòâåðæäåíî äëÿ êàæäîãî èç øåñòíà-
äöàòè ïèêîâ Ðèñ. 8.7, äëÿ âñåõ ïèêîâ Ðèñ. 8.13 è 8.14, êàê, â ÷àñòíîñòè,
ïðîèëëþñòðèðîâàíî Ðèñ. 8.8 è 8.15, ïëþñ äëÿ âñåõ äîïîëíèòåëüíûõ MS
ñêàíèðîâàíèé, íå ïðèâåäåííûõ çäåñü èç ñîîáðàæåíèé êðàòêîñòè.

III) Âûøåóïîìÿíóòûå MS ïèêè, õàðàêòåðèçóþùèå ìàãíåêóëû, íå äà-
þò ÈÊ ñèãíàëà, ÷åì ïîäòâåðæäàåòñÿ îòñóòñòâèå â íèõ âàëåíòíûõ ñâÿçåé.
Äåéñòâèòåëüíî, íè îäèí èç ðàññìîòðåííûõ çäåñü ïèêîâ íå äàåò êàêîãî-
ëèáî ÈÊ ñèãíàëà, êàê, â ÷àñòíîñòè, èëëþñòðèðóåòñÿ Ðèñ. 8.9 è 8.16, ÷åì
ïîäòâåðæäàåòñÿ íàëè÷èå ñóùåñòâåííî ÷èñòîãî àíñàìáëÿ ìàãíåêóë.

IV) ÈÊ ñèãíàë, åäèíñòâåííîé ìîëåêóëû, äåòåêòèðîâàííîé ñ áîëüøèì
ïðîöåíòíûì ñîäåðæàíèåì, òî åñòü CO2, ìóòèðîâàí, ÷òî êàæäûé ðàç îò-
ðàæàåòñÿ â ïîÿâëåíèè äâóõ íîâûõ ïèêîâ, êàê ïîêàçàíî íà Ðèñ. 8.10 è
íåçàâèñèìî ïîäòâåðæäàåòñÿ Ðèñ. 8.17. Òàê êàê ëþáîé ïèê â ÈÊ ñèã-
íàëå ñîîòâåòñòâóåò âíóòðåííåé ñâÿçè, ðàññìàòðèâàåìàÿ çäåñü ìóòàöèÿ
ïîäòâåðæäàåò ñîçäàíèå PlasmaArcFlow òåõíîëîãèåé íîâûõ âíóòðåííèõ
ìàãíèòíûõ ñâÿçåé ìåæäó îáû÷íûìè ìîëåêóëàìè, ñîãëàñíî Ðèñ. 8.6.

V) Àíîìàëüíàÿ àäãåçèÿ ìàãíåêóë ïîäòâåðæäàåòñÿ îáîèìè òåñòèðîâà-
íèÿìè, à èìåííî, òåì ôàêòîì, ÷òî ôîíîâûå èçìåðåíèÿ (áëàíê) â êîíöå
òåñòèðîâàíèé, ïîñëå îáû÷íîé ïðîäóâêè, ïðîäîëæàþò ïîêàçûâàòü ïðèñóò-
ñòâèå òåõ æå ìàãíåêóë, êîòîðûå äåòåêòèðîâàëèñü â ïðîöåññå òåñòèðîâà-
íèé, êàê ïðîèëëþñòðèðîâàíî Ðèñ. 8.12 è 8.18.

VI) Àòîìíûé âåñ ìàãíåêóë ìóòèðóåò ñî âðåìåíåì, òàê êàê ìàãíåêóëû
ìîãóò ðàçáèâàòüñÿ íà ôðàãìåíòû â õîäå ñòîëêíîâåíèé è, çàòåì, ôîðìè-
ðîâàòü íîâûå ìàãíåêóëû ñ äðóãèìè ôðàãìåíòàìè. Ýòà ÷åðòà ÿñíî ïðî-
èëëþñòðèðîâàíà ìàêðîñêîïè÷åñêèìè ðàçëè÷èÿìè äâóõ ñêàíèðîâàíèé íà
Ðèñ. 8.13 è 8.14 íà òîì æå èíñòðóìåíòå, ñ òåì æå ãàçîì, ïðè òåõ æå
óñëîâèÿõ, òîëüêî ñ èíòåðâàëîì â 30 ìèíóò.

VII) Ìàãíåêóëû ìîãóò ïðèñîåäèíÿòü èëè òåðÿòü îòäåëüíûå àòîìû,
äèìåðû èëè ìîëåêóëû. Ýòî äîïîëíèòåëüíîå ñâîéñòâî äîêàçàíî ñêàíèðî-
âàíèÿìè Ðèñ. 8.13 è 8.14, â êîòîðûõ ìîæíî âèäåòü, ÷òî: ïèê ïðè 286 a.m.u.
ïåðâîãî Ðèñóíêà ïðåâðàùàåòñÿ â ïèê ïðè 287 a.m.u. íà ïîñëåäíåì, ÷òî
ñâèäåòåëüñòâóåò î ïðèñîåäèíåíèè îäíîãî àòîìà âîäîðîäà; ïèê ïðè 302 a.m.u.
íà ïåðâîì Ðèñóíêå ïåðåõîäèò â ïèê ïðè 319 a.m.u. íà ïîñëåäíåì, ÷òî ñâè-
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äåòåëüñòâóåò î ïðèñîåäèíåíèè H�O äèìåðà; ïèê ïðè 328 a.m.u. íà ïåðâîì
Ðèñóíêå ïåðåõîäèò â ïèê ïðè 334 a.m.u. íà ïîñëåäíåì, ÷òî ñâèäåòåëüñòâó-
åò î ïðèñîåäèíåíèè îäíîé ìîëåêóëû O2; ïèê ïðè 299 a.m.u. íà ïåðâîì
Ðèñóíêå ñòàíîâèòñÿ ïèêîì ïðè 297 a.m.u. íà ïîñëåäíåì, ÷òî ñâèäåòåëü-
ñòâóåò î ïîòåðå îäíîé ìîëåêóëû H2; è ò.ä. Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî ýòè
÷åðòû ïîäòâåðæäàþòñÿ âñåìè ïîñëåäóþùèìè GC-MS/IRD ñêàíèðîâàíè-
ÿìè, íå ïðèâåäåííûìè çäåñü èç ñîîáðàæåíèé êðàòêîñòè.

Äðóãèå ñâîéñòâà Îïðåäåëåíèÿ 8.2.1 òðåáóþò èçìåðåíèé ñ ïîìîùüþ
äðóãîãî îáîðóäîâàíèÿ, ÷åì GC-MS/IRD, è ïîýòîìó îíè áóäóò îáñóæäàòü-
ñÿ â ñëåäóþùåì ðàçäåëå.

Îòìåòèì, ÷òî, êàê èëëþñòðèðóåòñÿ Ðèñ. 4.5 è 8.3, íåò íåîáõîäèìîñòè
â ïîëíîé ìàãíèòíîé ïîëÿðíîñòè â êëàñòåðàõ ñîñòàâëÿþùèõ ìàãíåãàç. Ïî
ñóùåñòâó, îòñóòñòâèå ýòîé íåîáõîäèìîñòè ÿâëÿåòñÿ íåîáõîäèìîé âî èçáå-
æàíèå íåñîãëàñîâàííîãî ïðåäñêàçàíèÿ î ïàðàìàãíåòèçìå âñåõ êëàñòåðîâ.
Îáùåå îæèäàíèå, ÷òî êëàñòåð ìîæåò èìåòü ìàãíèòíûé ìîìåíò åñëè è
òîëüêî åñëè îí ñâîéñòâåíåí êëàñòåðó êàê öåëîìó ÿâëÿåòñÿ, ìîæåò áûòü,
ïðè÷èíîé îòñóòñòâèÿ ïðåäñêàçàíèé è äåòåêòèðîâàíèé ìàãíåêóë äî íà-
ñòîÿùåãî âðåìåíè.

Ñõîæèì îáðàçîì, èîííûå êëàñòåðû äîëæíû áûòü èñêëþ÷åíû èç âîç-
ìîæíîé èíòåðïðåòàöèè ïèêîâ Ðèñ. 8.7�8.18, ñîãëàñíî òîìó ôàêòó, ÷òî
èîíû èìåþò îäèíàêîâûé çàðÿä è, ñëåäîâàòåëüíî, îíè îòòàëêèâàþòñÿ, à
íå ïðèòÿãèâàþòñÿ äðóã ê äðóãó.

Òàê êàê ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå èñêëþ÷àþò âîçìîæíîå âàëåíò-
íîå èëè ýëåêòðè÷åñêîå ïðîèñõîæäåíèå ñâÿçè, òî åäèíñòâåííîé îñòàâøåé-
ñÿ âîçìîæíîñòüþ ÿâëÿåòñÿ òî, ÷òî ñèëà ïðèòÿæåíèÿ îòâåòñòâåííàÿ çà
ïèêè èìååò ìàãíèòíûé õàðàêòåð, à èìåííî, óïîìÿíóòûå ïèêè ñîîòâåò-
ñòâóþò ìàãíåêóëàì.

Â çàêëþ÷åíèå, àâòîð õîòåë áû ïîä÷åðêíóòü, ÷òî âûøåïðèâåäåííûå
äàííûå, äàæå íåñìîòðÿ íà ìíîãîêðàòíûå íåçàâèñèìûå ïîäòâåðæäåíèÿ,
äîëæíû ðàññìàòðèâàòüñÿ êàê ïðåäâàðèòåëüíûå è íóæäàþùèåñÿ â äî-
ïîëíèòåëüíûõ íåçàâèñèìûõ ïðîâåðêàõ, êîòîðûå äîëæíû ïðîâîäèòñÿ ïðè
ñëåäóþùèõ ïðåäïîëîæåíèÿõ:

1) Èçíà÷àëüíî äîëæíû ðàññìàòðèâàòüñÿ òîëüêî ïèêè ñ ìàêðîñêîïè-
÷åñêèì ïðîöåíòíûì ñîäåðæàíèåì, ÷òîáû èçáåæàòü ñäâèãà ðàññìîòðåíèÿ
âîïðîñîâ ïåðâîé âàæíîñòè ê âîïðîñàì âòîðè÷íîãî çíà÷åíèÿ.

2) Âíóòðåííÿÿ ñèëà ïðèòÿæåíèÿ, íåîáõîäèìàÿ äëÿ ñàìîãî ñóùåñòâî-
âàíèÿ êëàñòåðà, äîëæíà èäåíòèôèöèðîâàòüñÿ â ÿñíûõ ÷èñëåííûõ ÷ëåíàõ
áåç íåÿñíûõ òåðìèíîâ, íåñîîòâåòñòâóþùèõ äåéñòâèòåëüíîé ôèçè÷åñêîé



418Ãëàâà 8. ÍÎÂÛÅ ÕÈÌÈ×ÅÑÊÈÅ ÑÎÅÄÈÍÅÍÈß: ÌÀÃÍÅÊÓËÛ

ðåàëüíîñòè, èëè çàïðåùåííûõ ôèçè÷åñêèìè çàêîíàìè; è
3) Ïðèíÿòàÿ òåðìèíîëîãèÿ äîëæíà èñïîëüçîâàòüñÿ ñ îñòîðîæíîñòüþ.

Ñëîâî "ìàãíåêóëà" ÿâëÿåòñÿ ïðîñòî íàçâàíèåì ïðèíÿòûì äëÿ îáîçíà-
÷åíèÿ õèìè÷åñêèõ ñîåäèíåíèé îáëàäàþùèõ îïðåäåëåííûìè ñïåöèôè÷å-
ñêèìè õàðàêòåðèñòèêàìè îò I) äî XV) Îïðåäåëåíèÿ 8.2.1, êîòîðûå ñó-
ùåñòâåííûì îáðàçîì îòëè÷àþòñÿ îò õàðàêòåðèñòèê ìîëåêóë. Ñëåäîâà-
òåëüíî, áûëî áû íåêîððåêòíî íîâûå ñîåäèíåíèÿ íàçûâàòü ìîëåêóëàìè.
Âàæíûå ñâîéñòâà ÿâëÿþòñÿ ñîâåðøåííî íîâûìè õàðàêòåðèñòèêàìè è íå
èìåþò åùå ñâîèõ óíèôèöèðîâàííûõ íàçâàíèé.

8.10 Ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå î ìàãíåêó-

ëàõ æèäêîñòè

8.10.1 Ïðèãîòîâëåíèå ìàãíåêóëÿðíîé æèäêîñòè èñ-
ïîëüçóåìîé ïðè òåñòèðîâàíèÿõ

Â íà÷àëå 1998 ãîäà, Ñàíòèëëè [1] ïîëó÷èë áîëüøîå êîëè÷åñòâî îáðàç-
öîâ àðîìàòè÷åñêèõ ìàñåë îò Givaudan-Roure Corporation (GR), ñ ãëàâ-
íûì îôèñîì â Òèíåêå (Teaneck), Íüþ-Äæåðñè. Îêîëî 50 cc ðàçëè÷íûõ
îáðàçöîâ èäåàëüíî ïðîçðà÷íûõ ìàñåë áûëè ðàçìåùåíû â îòäåëüíûõ ñòåê-
ëÿííûõ êîíòåéíåðàõ. Îäèí èç ïîëþñîâ ïîñòîÿííîãî ìàãíèòà ñ íàïðÿ-
æåííîñòüþ 12000 G è ðàçìåðàìè 1/2′′×1′′×2′′ ïîãðóæàëñÿ â óïîìÿíóòûå
ìàñëà.

Íà÷èíàÿ ñ èäåàëüíîé ïðîçðà÷íîñòè, ïîñëå íåñêîëüêèõ äíåé ñòàëî çà-
ìåòíî ïîòåìíåíèå ìàñëà, ñîâìåñòíî ñ çàìåòíî âîçðîñøåé âÿçêîñòüþ, ïðè-
÷åì èçìåíåíèÿ çàìåòíî âàðüèðîâàëèñü îò îáðàçöà ê îáðàçöó. Âïîñëåä-
ñòâèè, â òîëùå ìàñåë ñòàëè ïîÿâëÿòüñÿ òåìíûõ ãðàíóëû, êîòîðûå áûëè
çàìåòíû íåâîîðóæåííûì ãëàçîì. È ïîòåìíåíèå è âÿçêîñòü ïðîãðåññèâ-
íî íàðàñòàëè â òå÷åíèè ïîñëåäóþùèõ äíåé, öâåò, â îïðåäåëåííûõ ñëó-
÷àÿõ, ñòàë òåìíî êîðè÷íåâûì, îáðàçåö ñòàë ïîëíîñòüþ íåïðîçðà÷íûì.
Âÿçêîñòü äîñòèãëà òàêîé ñòåïåíè, ÷òî ìàñëî ñîâåðøåííî óòðàòèëî òåêó-
÷åñòü.

Ñëåäóåò ïîä÷åðêíóòü, ÷òî âûøåóêàçàííûå âèäèìûå ýôôåêòû èìåþò
÷èñòî ìàãíèòíîå ïðîèñõîæäåíèå, òàê îòñóòñòâîâàëî êàêîå-ëèáî äðóãîå
âìåøàòåëüñòâî, íàïðèìåð, ïîëíîñòüþ áûëè èñêëþ÷åíû êàêèå-ëèáî ïðè-
ìåñè. Ïîñëå ïîãðóæåíèÿ ïîñòîÿííûõ ìàãíèòîâ, âñå îáðàçöû áûëè îñòàâ-
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ëåíû íåâîçìóùåííûìè ïðè îáû÷íûõ êîìíàòíûõ óñëîâèÿõ. Îòìå÷åííûå
ýôôåêòû îñòàëèñü íåèçìåííûìè ïî ñåé äåíü, îòñþäà ñëåäóåò, ÷òî ýòè
èçìåíåíèÿ ñòàáèëüíû ïðè íîðìàëüíûõ òåìïåðàòóðå è äàâëåíèè.

Îñíîâíàÿ ãèïîòåçà Ñàíòèëëè [1] îòíîñèòåëüíî ïîòåìíåíèÿ ìàñåë çà-
êëþ÷àåòñÿ â òîì, ÷òî èõ ìîëåêóëû ïðèîáðåëè ìàãíèòíóþ ïîëÿðèçàöèþ
îðáèò, ïî êðàéíåé ìåðå, íåêîòîðûõ èç èõ àòîìíûõ ýëåêòðîíîâ (íàçû-
âàåìûõ â õèìèè öèêëîòðîííûìè ðåçîíàíñíûìè îðáèòàìè), ÷òî, â ñâîþ
î÷åðåäü, ïðèâåëî ê èõ ñâÿçûâàíèþ äðóã ñ äðóãîì ñîãëàñíî Îïðåäåëå-
íèþ 8.2.1, ïîäîáíûì îáðàçîì, êàê ýòî èìååò ìåñòî â ãàçàõ.

Ñëåäóåò òàêæå çàìåòèòü, ÷òî ïîãðóæåíèå îäíîãî ïîëþñà ïîñòîÿííî-
ãî ìàãíèòà â àðîìàòè÷åñêèå ìàñëà ÿâëÿåòñÿ, î÷åâèäíî, ýëåìåíòàðíûì
ñïîñîáîì äëÿ ñîçäàíèÿ ìàãíåêóë â äåòåêòèðóåìîì êîëè÷åñòâå, õîòÿ è
íå ñóùåñòâåííî ÷èñòîãî àíñàìáëÿ ìàãíåêóë, êàê òðåáóåòñÿ äëÿ íîâûõ
õèìè÷åñêèõ ñîåäèíåíèé (ñì. Ðàçäåë 8.1). Òåïåðü äîñòóïíî áîëüøîå êî-
ëè÷åñòâî áîëåå óòîí÷åííûõ òåõíèê ìàãíèòíîé ïîëÿðèçàöèè, ñ äîâîëüíî
ñëîæíûìè ãåîìåòðèÿìè. À òàêæå, êàê îòìå÷åíî â Ðàçäåëå 8.5, ñóùåñòâåí-
íî ÷èñòûå àíñàìáëè æèäêèõ ìàãíåêóë ìîãóò áûòü ïîëó÷àåìû ñ ïîìîùüþ
PlasmaArcFlow ðåàêòîðîâ, îïèñàííûõ â ïðåäûäóùåé ãëàâå.

8.10.2 Äàííûå ôîòîãðàôèè î ìàãíåêóëàõ â æèäêîñòè

Âûøåóêàçàííîå èçìåíåíèå ñòðóêòóðû àðîìàòè÷åñêèõ ìàñåë áûëî ïîä-
òâåðæäåíî ôîòîãðàôèÿìè, ñäåëàííûìè â èññëåäîâàòåëüñêîé ëàáîðàòî-
ðèè GR â Äóáåíäîðôå (Dubendorf), Øâåéöàðèÿ, ñ ïîìîùüþ ìèêðîñêîïà
ñ ìèíèìàëüíûì óâåëè÷åíèåì, êàê èëëþñòðèðóåòñÿ íà Ðèñ. 8.19 è 8.20.
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Ðèñ. 8.1: Ñõåìàòè÷åñêèé âèä ñèëîâûõ ïîëåé ñóùåñòâóþùèõ â àòîìå âîäî-
ðîäà. Ðèñ. 8.1.A èçîáðàæàåò èçîëèðîâàííûé àòîì âîäîðîäà â åãî îáû÷-
íîé ñôåðè÷åñêîé êîíôèãóðàöèè, ïðè àáñîëþòíîì íóëå òåìïåðàòóðû, â
êîòîðîé åäèíñòâåííûå ñèëîâûå ïîëÿ ñîçäàþòñÿ ýëåêòðè÷åñêèìè çàðÿäà-
ìè ýëåêòðîíà è ïðîòîíà, à òàêæå âíóòðåííèìè ìàãíèòíûìè ïîëÿìè òåõ
æå ÷àñòèö. Ðèñ. 8.1.B èçîáðàæàåò òîò æå àòîì âîäîðîäà, â êîòîðîì îðáè-
òà ïåðèôåðèéíîãî ýëåêòðîíà ïîëÿðèçîâàíà â ïëîñêîñòè. Â ýòîì ñëó÷àå,
ïîÿâëÿåòñÿ ïÿòîå ïîëå, � ìàãíèòíûé äèïîëüíûé ìîìåíò ñîçäàåòñÿ âðà-
ùåíèåì ýëåêòðîíà ïî åãî ïëîñêîé îðáèòå. Ðèñ. 8.1.C èçîáðàæàåò òîò æå
àòîì âîäîðîäà ïîä äåéñòâèåì âíåøíåãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ, êîòîðîå ñëó-
æèò ïðè÷èíîé ïåðåõîäà îò ñôåðè÷åñêîãî ðàñïðåäåëåíèÿ ïåðèôåðèéíîãî
ýëåêòðîíà, êàê íà Ðèñ. 8.1.A, ê ðàñïðåäåëåíèþ ñ òîé æå öèëèíäðè÷åñêîé
ñèììåòðèåé, êîòîðîé îáëàäàåò âíåøíåå ïîëå, è ê òàêîìó, ÷òîáû îáëàäàòü
ìàãíèòíîé ïîëÿðíîñòüþ ïðîòèâîïîëîæíîé ïîëÿðíîñòè âíåøíåãî ìàãíèò-
íîãî ïîëÿ. Â ïîñëåäíåì ñëó÷àå, ïîëÿðèçàöèÿ ïðèíèìàåò âèä òîðîèäà è
ïðèîáðåòàåò èäåàëüíî ïëîñêóþ êîíôèãóðàöèþ Ðèñ. 8.1.B òîëüêî ïðè àá-
ñîëþòíîì íóëå òåìïåðàòóðû, èëè ïîä âîçäåéñòâèåì ïðåäåëüíî ñèëüíîãî
ìàãíèòíîãî ïîëÿ.
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Ðèñ. 8.2: Ñõåìàòè÷åñêèé âèä ìàãíèòíûõ ïîëåé èçîõèìè÷åñêîé ìîäåëè
ìîëåêóëû âîäîðîäà, ñ èçîýëåêòðîíèóìîì ïðèíÿòûì ñòàáèëüíîé êâàçè-
÷àñòèöåé. Âåðõíåå èçîáðàæåíèå âîñïðîèçâîäèò ìîëåêóëó ïðè àáñîëþò-
íîì íóëå òåìïåðàòóðû, ñ ïîëÿðèçîâàííîé â ïëîñêîñòè îðáèòîé, òîãäà êàê
íèæíåå èçîáðàæåíèå âîñïðîèçâîäèò ìîëåêóëó ïðè íîðìàëüíîé òåìïåðà-
òóðå, ñ ïîëÿðèçàöèåé îðáèòû â âèäå òîðîéäà. Â îáîèõ ñëó÷àÿõ èñ÷åçàþò
ïîëíûå âíóòðåííèå ìàãíèòíûå ìîìåíòû ýëåêòðîíîâ, òàê êàê îíè ñîåäè-
íåíû â èçîýëåêòðîíèóì ñ àíòèïàðàëëåëüíûìè ñïèíàìè è ìàãíèòíûìè
ìîìåíòàìè, ñîãëàñíî ïðèíöèïó çàïðåòà Ïàóëè. Îòñóòñòâèå âêëàäà âíó-
òðåííèõ ìàãíèòíûõ ìîìåíòîâ ýëåêòðîíîâ ñîõðàíÿåòñÿ äàæå êîãäà èçî-
ýëåêòðîíèóì èìååò ðàçìåðû ìíîãî áîëüøå 1 ôì, òàê êàê ñîõðàíÿåòñÿ
àíòèïàðàëëåëüíûé õàðàêòåð ñïèíîâ è ìàãíèòíûõ ìîìåíòîâ, ÷òî ïðèâî-
äèò ê ñðåäíåìó çíà÷åíèþ ïîëíîãî âíóòðåííåãî ìîìåíòà ýëåêòðîíîâ ðàâ-
íîìó íóëþ. Ñëåäîâàòåëüíî, íàèáîëüøèé ìàãíèòíûé ìîìåíò ìîëåêóëû
âîäîðîäà, êîòîðûé ìîæåò áûòü ïîëó÷åí ïîëÿðèçàöèåé, îáóñëîâëåí òîëü-
êî ýëåêòðîííûìè îðáèòàìè. Çàìåòèì, ÷òî, êàê ñêàçàíî â Ðàçäåëå 4.2,
êîíôèãóðàöèÿ oo-ôîðìû (íàçûâàåìîé òàêæå âîñüìåðêîé), êàê íåäàâíî
äîêàçàíî â ìàòåìàòèêå, ÿâëÿåòñÿ íàèáîëåå ñòàáèëüíûì ðåøåíèåì çàäà÷è
N-òåë.
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Ðèñ. 8.3: Ñõåìàòè÷åñêèé âèä, ïîÿñíÿþùèé ñïîñîá, ïðåäëàãàåìûé èçîõè-
ìè÷åñêîé ìîäåëüþ Ñàíòèëëè-Øèëëàäè (Ãëàâà 5), óñòðàíåíèÿ íåñîãëà-
ñîâàííîñòè äëÿ ìîëåêóëû âîäû îòíîñèòåëüíî ïðåäñêàçàíèÿ ïàðàìàãíå-
òèçìà îáû÷íîé ìîëåêóëÿðíîé òåîðèåé âîäû (Ðèñ. 1.5). Êàê ìîæíî âè-
äåòü, ðåøåíèå äàåòñÿ íåâîçìîæíîñòüþ äëÿ ìîëåêóëû âîäû ïðèîáðåñòè
÷èñòóþ ìàãíèòíóþ ïîëÿðíîñòü. Çàìåòèì ñëîæíîñòü ãåîìåòðèè ðàçëè÷-
íûõ ìàãíèòíûõ ïîëåé, êîòîðàÿ, ñîãëàñíî ïðîäîëæàþùèìñÿ èññëåäîâà-
íèÿì, âïåðâûå, äàåò ÿñíîå îáúÿñíåíèå íàó÷íûõ äàííûõ îòíîñèòåëüíî
âåëè÷èíû óãëà â 105◦ ìåæäó äâóìÿ H�O äèìåðàìè. Ñîîòâåòñòâóþùåå
ðåøåíèå äëÿ ñëó÷àÿ âîäîðîäà äàåòñÿ Ðèñ. 4.5.
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Ðèñ. 8.4: Ñõåìàòè÷åñêèé âèä ãëàâíîãî ìåõàíèçìà ëåæàùåãî â îñíîâå ñî-
çäàíèÿ ìàãíåêóë, èëëþñòðèðóåòñÿ çäåñü äëÿ ñëó÷àÿ ìîëåêóëû âîäîðîäà.
Îí çàêëþ÷àåòñÿ â èñïîëüçîâàíèè äîñòàòî÷íî ñèëüíûõ âíåøíèõ ìàãíèò-
íûõ ïîëåé, êîòîðûå ìîãóò ïðîãðåññèâíî èñêëþ÷àòü âñå âðàùåíèÿ, ÷òî
ïðèâîäèò ìîëåêóëó âîäîðîäà ê êîíôèãóðàöèè, êîòîðàÿ, ïðè àáñîëþòíîì
íóëå òåìïåðàòóðû, ìîæåò áûòü ïðèíÿòà ëåæàùåé â ïëîñêîñòè. Ïëîñ-
êàÿ êîíôèãóðàöèÿ ýëåêòðîííûõ îðáèò ïîäðàçóìåâàåò òîãäà ïîÿâëåíèå
ìàãíèòíîãî ìîìåíòà, êîòîðûé ðàíüøå îòñóòñòâîâàë. Ïðàâàÿ ÷àñòü ïðè-
âåäåííîãî ðèñóíêà èçîáðàæàåò ãåîìåòðèþ ìàãíèòíîãî ïîëÿ â íåïîñðåä-
ñòâåííîé áëèçîñòè îò ýëåêòðè÷åñêîé äóãè, êàê ýòî è îïèñàíî â òåêñòå äëÿ
ñëó÷àÿ àäðîííûõ ìîëåêóëÿðíûõ ðåàêòîðîâ (Ãëàâà 7). Îòìåòèì êðóãîâóþ
êîíôèãóðàöèþ ñèëîâûõ ëèíèé ìàãíèòíîãî ïîëÿ âîêðóã ýëåêòðè÷åñêîãî
ðàçðÿäà, êàñàòåëüíûé ê ñèëîâûì ëèíèÿì õàðàêòåð îñåé ìàãíèòíîé ïîëÿ-
ðèçàöèè àòîìîâ âîäîðîäà è àòîìû âîäîðîäà íà îðáèòàëüíûõ ðàññòîÿíèÿõ
îò ýëåêòðè÷åñêîé äóãè, 10−8 ñì, ÷òî ïðèâîäèò ê ÷ðåçâû÷àéíî ñèëüíûì
ìàãíèòíûì ïîëÿì ïðîïîðöèîíàëüíûì (10−8)−2 = 1016 Ãàóññ, ïîýòîìó äî-
ñòàòî÷íûõ äëÿ ñîçäàíèÿ íóæíîé ïîëÿðèçàöèè (ñì. Äîïîëíåíèå 8.A).
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Ðèñ. 8.5: Ñõåìàòè÷åñêèé âèä ïðîñòåéøåé èç âîçìîæíûõ ñâÿçåé îáóñëîâ-
ëåííûõ ïîëÿðèçàöèåé îðáèò ïåðèôåðèéíûõ ýëåêòðîíîâ. Ñëó÷àé A èëëþ-
ñòðèðóåò ýëåìåíòàðíóþ ìàãíåêóëó âîäîðîäà, à èìåííî, ñîåäèíåíèå äâóõ
ìîëåêóë âîäîðîäà óïîìÿíóòîé ìàãíèòíîé ñâÿçüþ. Çàìåòèì, ÷òî ìàãíå-
êóëà èìååò àòîìíûé âåñ î÷åíü áëèçêèé ê âåñó ãåëèÿ. Ñëåäîâàòåëüíî, ïèê
ñîîòâåòñòâóþùèé 4 a.m.u. ïðè äåòåêòèðîâàíèè ïðè ïîìîùè GC-MS ñêà-
íèðîâàíèÿ, íèêîèì îáðàçîì íå äîëæåí èäåíòèôèöèðîâàòüñÿ êàê ãåëèé,
òàê êàê îí ìîæåò îòíîñèòñÿ ê ýëåìåíòàðíîé ìàãíåêóëå âîäîðîäà. Ñëó-
÷àé B èëëþñòðèðóåò ãèïîòåçó ýòîé ìîíîãðàôèè, ÷òî ñòðóêòóðà ñ âåñîì
3 a.m.u., îáû÷íî èíòåðïðåòèðóåìàÿ êàê îáû÷íàÿ "ìîëåêóëà" H3, ìîæåò
áûòü â äåéñòâèòåëüíîñòè ìàãíåêóëîé, ñîñòîÿùåé èç ìîëåêóëû âîäîðî-
äà è îòäåëüíîãî àòîìà âîäîðîäà. Ýòî èìååò ìåñòî èç-çà òîãî, ÷òî ðàç
äâà âàëåíòíûõ ýëåêòðîíà ìîëåêóëû âîäîðîäà êîððåëèðîâàííî ñâÿçàííû,
îíè íå ìîãóò äîïóñêàòü òàêóþ æå âàëåíòíóþ ñâÿçü ñ òðåòüèì ýëåêòðîíîì
ïî ìíîæåñòâó ôèçè÷åñêèõ ïðè÷èí, òàêèõ êàê: ñâÿçü íå ìîæåò áûòü ñòà-
áèëüíîé, òàê êàê ïåðâûå ÿâëÿþòñÿ áîçîíîì, à ïîñëåäíèé � ôåðìèîíîì;
ïåðâûå èìåþò çàðÿä −2e, â òî âðåìÿ êàê ïîñëåäíèé èìååò çàðÿä −e, ÷òî
ïðèâîäèò ê ñèëüíîìó îòòàëêèâàíèþ; è ò.ä.
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Ðèñ. 8.6: Ñõåìàòè÷åñêèé âèä ïîëÿðèçàöèé âíóòðåííèõ àòîìíûõ ýëåêòðî-
íîâ äëÿ ñëó÷àåâ C=O è O�C�O, ïðè ñîõðàíåíèè îáû÷íûõ âàëåíòíûõ ñâÿ-
çåé, è ñîçäàíèÿ íîâûõ ñâÿçåé íå âàëåíòíîãî òèïà â îáû÷íûõ ìîëåêóëàõ,
÷òî ïîçäíåå ïîäòâåðæäåíî ýêñïåðèìåíòàëüíî ÷åðåç IR ñêàíèðîâàíèÿ.
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Ðèñ. 8.7: Âîñïðîèçâåäåíèå MS ïèêîâ îáåñïå÷èâàþùèõ ïåðâûå ýêñïåðè-
ìåíòàëüíûå äàííûå î ñóùåñòâîâàíèè ìàãíåêóë, èäåíòèôèöèðîâàííûõ
19 èþíÿ, 1998 ãîäà, àíàëèòèêàìè Ëóèñîì À. Äèè è Íîðìàíîì Âåéäîì
â ëàáîðàòîðèè National Technical; Systems (NTS) ðàñïîëîæåííîé íà áà-
çå McClellan Air Force Base â North Highland, íåäàëåêî îò Ñàêðàìåíòî,
Êàëèôîðíèÿ, ïðè ïîääåðæêå Toups Technologies Licensing, Inc. (TTL),
Ëàðãî, Ôëîðèäà. Ñêàíèðîâàíèå îãðàíè÷èâàëîñü îò 40 a.m.u äî 500 a.m.u.
Ïèêè îòíîñÿòñÿ ê ìàãíåãàçó ïðîèçâåäåííîìó ýëåêòðè÷åñêîé äóãîé ìåæäó
ïîòðåáëÿåìûìè óãîëüíûìè ýëåêòðîäàìè, ïîãðóæåííîé â îáû÷íóþ âîäî-
ïðîâîäíóþ âîäó. Åãî îáû÷íûé õèìè÷åñêèé ñîñòàâ äàåòñÿ (8.20). Ñëåäîâà-
òåëüíî, ïðè ñêàíèðîâàíèè â ìàêðîñêîïè÷åñêîì êîëè÷åñòâå äîëæåí áûë
ïîÿâèòüñÿ òîëüêî CO2 ïèê, â òî âðåìÿ êàê íèêàêîãî íàëè÷èÿ CO2 ïðè
MS ñêàíèðîâàíèè íå áûëî îáíàðóæåíî âîîáùå.
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Ðèñ. 8.8: Âîñïðîèçâåäåíèå ïåðâûõ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ â NTS î
òîì, ÷òî ïèêè Ðèñ. 8.7 ÿâëÿþòñÿ "íåèçâåñòíûìè" . Âåðõíèé ïèê ïîÿâèëñÿ
÷åðåç 8.924 ìèíóòû, à íèæíèé ïîêàçûâàåò îòñóòñòâèå åãî èäåíòèôèêàöèè
ïîñëå êîìïüþòåðíîãî ïîèñêà. Çàìåòèì, ÷òî íàèáîëåå ñõîæèé èç íàéäåí-
íûõ êîìïüþòåðîì íå ïîäõîäèò ê ðàññìàòðèâàåìîìó ïèêó. Áîëåå òîãî,
èäåíòèôèöèðîâàííîå âåùåñòâî (ìåòèëñåëåí) íå ìîæåò ñóùåñòâîâàòü â
ìàãíåãàçå, òàê êàê â íåì íå ñîäåðæèòñÿ íåîáõîäèìûõ ýëåìåíòîâ. Òà æå
ñèòóàöèÿ èìååò ìåñòî äëÿ âñåõ îñòàëüíûõ ïÿòíàäöàòè ïèêîâ Ðèñ. 8.7.
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Ðèñ. 8.9: Ïåðâûå ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå, ïîëó÷åííûå â NTS, îá îò-
ñóòñòâèè ÈÊ ñèãíàëà ñîîòâåòñòâóþùåãî MS ïèêàì. Ýòè äàííûå óñòà-
íàâëèâàþò ñóùåñòâîâàíèå áîëüøèõ MS ïèêîâ, íå èìåþùèõ ÈÊ ñèãíàëà
âîîáùå. Åäèíñòâåííûé çàôèêñèðîâàííûé ñèãíàë, ñîîòâåòñòâóþùèé CO2,
îòíîñèòñÿ ê ñîñòàâëÿþùèì ïèêà Ðèñ. 8.7. Íà ïðèâåäåííîì ðèñóíêå èìååò-
ñÿ òîëüêî ÈÊ ñèãíàë CO2, òàê êàê ñêàíèðîâàíèå ïðîâîäèëîñü îò 40 a.m.u.
äî 500 a.m.u. è, ðàç òàê, íå ìîæåò áûòü ÈÊ ñèãíàëîâ äðóãèõ ìîëåêóë,
òàêèõ êàê O2 è CO (H2 íå äàåò ÈÊ ñèãíàëà).
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Ðèñ. 8.10: Ïåðâûå ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå, ïîëó÷åííûå â NTS, î ìó-
òàöèè ÈÊ ñèãíàëà ìàãíèòíî ïîëÿðèçîâàííûõ îáû÷íûõ ìîëåêóë, îòíîñÿ-
ùèåñÿ çäåñü ê CO2 (ââåðõó), ïî ñðàâíåíèþ ñ ðåçóëüòàòàìè êîìïüþòåð-
íîãî ïîèñêà (âíèçó). Çàìåòèì, ÷òî äâóõáóãîð÷àòûé õàðàêòåð ïèêà CO2
ñîõðàíÿåòñÿ â äåòåêòèðîâàííîì ïèêå ñ ïðàâèëüíîé ýíåðãèåé, íî òîëüêî ñ
ïîíèæåíèåì èíòåíñèâíîñòè. Â òî æå âðåìÿ, ïîÿâëÿþòñÿ äâà íîâûõ ïèêà,
êîòîðûå î÷åâèäíî îáóñëîâëåíû íîâûìè âíóòðåííèìè ñâÿçÿìè ñ îáû÷íîé
ìîëåêóëîé CO2. Ýòî, î÷åâèäíî, ïîäðàçóìåâàåò âîçðàñòàíèå òåïëîòû ñãî-
ðàíèÿ, ÷åì óñòàíàâëèâàþòñÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûå îñíîâû äëÿ íîâîé òåõ-
íîëîãèè ìàãíèòíî ïîëÿðèçîâàííûõ òîïëèâ, òàêèõ êàê ìàãíåãàç [2].Çàìå-
òèì, ÷òî êîìïüþòåð èíòåðïðåòèðóåò ÈÊ ñèãíàë êàê îòíîñÿùèéñÿ ê CO,
÷òî íåâåðíî, òàê êàê CO íå âõîäèò â âûáðàííóþ îáëàñòü äåòåêòèðîâàíèÿ.
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Ðèñ. 8.11: Âîñïðîèçâåäåíèå îòñóòñòâèÿ èäåíòèôèêàöèè, ïîñëå ïîèñêà â
êîìïüþòåðíîé áàçå äàííûõ, ìàëûõ ïèêîâ ïðè IR ñêàíèðîâàíèè, ÷òî, ñëå-
äîâàòåëüíî, ìîæåò îçíà÷àòü äîïîëíèòåëüíûå ìàãíåêóëû, èëè ÈÊ ñèãíà-
ëû ìàãíåêóë ïîÿâèâøèõñÿ â ïðîöåññå MS ñêàíèðîâàíèÿ.
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Ðèñ. 8.12: Âèä ôîíà, ïîëó÷åííîãî ïîñëå ïðåäûäóùèõ òåñòèðîâàíèé è ïðî-
äóâêè.
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Ðèñ. 8.13: Âèä "Ïîëíîãî ïîäñ÷åòà èîíîâ" (ââåðõó) è MS ñïåêòðà (âíè-
çó) äëÿ ìàãíåãàçà, ïîëó÷åííûõ 25 èþëÿ, 1998 ãîäà, íà HP GC-MS/IRD
â ëàáîðàòîðèè Pinellas County Forensic Laboratory (PCFL), Ëàðãî, Ôëî-
ðèäà, ïðè ïîääåðæêå Toups Technologies Licensing, Inc. (TTL), Ëàðãî,
Ôëîðèäà. Ñêàíèðîâàíèå îãðàíè÷åíî îáëàñòüþ îò 40 a.m.u äî 500 a.m.u.
è ïîäòâåðæäàåò âñå ðåçóëüòàòû ïîëó÷åííûå ïðè ïðåäûäóùèõ NTS òå-
ñòèðîâàíèÿõ.



8.10. ÝÊÑÏÅÐÈÌÅÍÒÀËÜÍÛÅ ÄÀÍÍÛÅ Î ÌÀÃÍÅÊÓËÀÕ 433

Ðèñ. 8.14: Ïîâòîð ñêàíèðîâàíèÿ èç ïðåäûäóùåãî ðèñóíêà, ïðîâåäåííûé â
PCFL, äëÿ òîãî æå îáðàçöà ìàãíåãàçà, íà òîì æå èíñòðóìåíòå è ïðè òåõ
æå óñëîâèÿõ, íî ñïóñòÿ 30 ìèíóò. Ñêàíèðîâàíèå äàëî ïåðâûå ýêñïåðèìåí-
òàëüíûå äàííûå î ìóòàöèè àòîìíîãî âåñà ìàãíåêóë, êàê ìîæíî âèäåòü èç
èçìåíåíèÿ ïèêîâ íà ýòîì ðèñóíêå ïî ñðàâíåíèþ ñ ïèêàìè ïðåäûäóùåãî
ðèñóíêà.
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Ðèñ. 8.15: Îòñóòñòâèå èäåíòèôèêàöèè êîìïüþòåðîì GC-MS/IRD ëàáî-
ðàòîðèè PCFL MS ïèêîâ äâóõ ïðåäûäóùèõ ñêàíèðîâàíèé ïîñëå ïîèñêà
â áàçå äàííûõ, ñîäåðæàùåé âñå èçâåñòíûå ìîëåêóëû.
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Ðèñ. 8.16: Ïîäòâåðæäåíèå îòñóòñòâèÿ ÈÊ ñèãíàëà ïèêîâ Ðèñ. 8.13 è 8.14,
ïîäîáíî ñèòóàöèè Ðèñ. 8.9, êîòîðîå ãîâîðèò î òîì, ÷òî MS ïèêè Ðèñ. 8.13
è 8.14 íå ìîãóò èìåòü âàëåíòíîé ñâÿçè, ïîýòîìó ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé íî-
âûå õèìè÷åñêèå ñîåäèíåíèÿ.
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Ðèñ. 8.17: Íåçàâèñèìîå ïîäòâåðæäåíèå â ëàáîðàòîðèè PCFL ðåçóëüòà-
òîâ Ðèñ. 8.10 ïîëó÷åííûõ â NTS, îòíîñèòåëüíî ìóòèðîâàíèÿ ÈÊ ñèãíàëà
CO2 â ìàãíåãàçå. Îòìåòèì èäåíòè÷íûå ôîðìû ìóòèðîâàííîãî ÈÊ ïèêà
íà âåðõíåì è íèæíåì Ðèñóíêàõ è ÷òî Ðèñ. 8.10 ïîëó÷åí ñ ïîìîùüþ äðó-
ãîãî èíñòðóìåíòà. Îòìåòèì òàêæå ïîÿâëåíèå, âíîâü, äâóõ íîâûõ ïèêîâ â
ÈÊ ñèãíàëå CO2, êîòîðûå ãîâîðÿò î íàëè÷èè íîâûõ âíóòðåííèõ ñâÿçåé,
íå èìåþùèõñÿ â îáû÷íîé ìîëåêóëå. Îòìåòèì, íàêîíåö, ÷òî èíñòðóìåíò
òåïåðü ïðàâèëüíî èäåíòèôèöèðóåò ñèãíàë êàê ïðèíàäëåæàùèé CO2.
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Ðèñ. 8.18: Ïåðâîå ïðÿìîå ýêñïåðèìåíòàëüíîå ïîäòâåðæäåíèå â ëàáîðà-
òîðèè PCFL àíîìàëüíîé àäãåçèè ìàãíåêóë. Ýòîò Ðèñóíîê âîñïðîèçâî-
äèò ôîí èíñòðóìåíòà ïîñëå çàâåðøåíèÿ èçìåðåíèé, óäàëåíèÿ ìàãíåãàçà
è îáû÷íûõ ïðîäóâîê. Êàê ìîæíî âèäåòü, ôîí îêàçûâàåòñÿ î÷åíü ñõî-
æèì ñ MS ñêàíèðîâàíèåì â õîäå òåñòèðîâàíèé, ÷åì óñòàíàâëèâàåòñÿ òîò
ôàêò, ÷òî ÷àñòü ãàçà ñîõðàíèëàñü âíóòðè èíñòðóìåíòà. Ýòî åãî ïîâåäå-
íèå ìîæåò áûòü îáúÿñíåíî òîëüêî ìàãíèòíîé ïîëÿðèçàöèåé àòîìîâ ñòå-
íîê èíñòðóìåíòà, ñ ïîñëåäóþùåé àäãåçèåé ìàãíåêóë. Ñëåäóåò çàìåòèòü,
÷òî ýòà àíîìàëüíàÿ àäãåçèÿ áûëà ïîäòâåðæäåíà âñåìè ïîñëåäóþùèìè
òåñòèðîâàíèÿìè è äëÿ ãàçîîáðàçíîãî, è äëÿ æèäêîãî ñîñòîÿíèé. Ïîëíîå
óäàëåíèå ìàãíåêóë èç èíñòðóìåíòà ïîñëå òåñòèðîâàíèé òðåáóåò ïðîäóâêè
èíåðòíûì ãàçîì ïðè âûñîêîé òåìïåðàòóðå.
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Èçîáðàæåíèÿ Ðèñ. 8.19 îòíîñÿòñÿ ê àðîìàòè÷åñêîìó ìàñëó GR, ïîëó-
÷èâøåìó êîä "ING258AIN, Test 2", ïîäâåðãíóòîìó ýëåìåíòàðíîé ìàãíèò-
íîé ïîëÿðèçàöèè îòìå÷åííîé â ïðåäûäóùåì ðàçäåëå, ïðè ñîîòâåòñòâóþ-
ùèõ óâåëè÷åíèÿõ â 10 è 100 ðàç.

Êàê ìîæíî âèäåòü, ýòè ôîòîãðàôèè ÿñíî ïîêàçûâàþò, ÷òî ïîñëå óïî-
ìÿíóòîé ìàãíèòíîé îáðàáîòêè, ìàñëî ïðèîáðåòàåò ñòðóêòóðó "êèðïè÷-
íîé êëàäêè", êîòîðàÿ âèäèìà òîëüêî ïîñëå 10-òè êðàòíîãî óâåëè÷åíèÿ,
è ÿâëÿåòñÿ per se âåñüìà àíîìàëüíîé äëÿ æèäêîñòè, êîòîðàÿ èçíà÷àëü-
íî áûëà ïîëíîñòüþ ïðîçðà÷íîé. Çàìåòèì, ÷òî ìàãíåêóëû íå îáðàçîâàíû
îòäåëüíûìè "êèðïè÷èêàìè", íî òåìíîé ñóáñòàíöèåé ñîåäèíÿþùåé óïî-
ìÿíóòûå "êèðïè÷èêè". Ýòî ÿâëÿåòñÿ âàæíûì äëÿ ïîíèìàíèÿ ðàçìåðà
ðàññìàòðèâàåìîé çäåñü ìàãíåêóëû, êîòîðàÿ ïîêðûâàåò âñå 50 cc æèäêî-
ñòè.

Ôîòîãðàôèè íà Ðèñ. 8.20 áûëè ïîëó÷åíû â óíèâåðñèòåòå Þæíîé Ôëî-
ðèäû â Ñåíò-Ïèòåðñáåðãå ïðè ïîìîùè ìèêðîñêîïà ïðè òåõ æå óâåëè÷å-
íèÿõ â 10 è 100 ðàç, íî îòíîñÿòñÿ ê äðóãîìó àðîìàòè÷åñêîìó ìàñëó GR,
ïîëó÷èâøåìó êîä "Mixture 2", ïîäâåðãíóòîìó ìàãíèòíîé îáðàáîòêå äî
ïîëíîé ïîòåðè ïðîçðà÷íîñòè è òåêó÷åñòè. Êàê ìîæíî âèäåòü, ïîñëåä-
íåå èçîáðàæåíèå ÿâëÿåòñÿ ïîäòâåðæäåíèåì òîãî ôàêòà, ÷òî âñëåäñòâèå
äåéñòâèÿ ìàãíèòíîãî ïîëÿ â 12000 G, ìîëåêóëû àðîìàòè÷åñêîãî ìàñëà
ñâÿçûâàþòñÿ âìåñòå â äîâîëüíî áîëüøîé êëàñòåð, ÷åé âåñ çàïðîñòî ìî-
æåò ïðåâûøàòü 10000 a.m.u., òî åñòü, åãî âåñ äðàìàòè÷åñêè áîëüøå âåñà
ñàìîé òÿæåëîé ìîëåêóëû ìàñëà, ÷òî ñîîòâåòñòâóåò Ñâîéñòâó I) Îïðåäå-
ëåíèÿ 8.2.1.

Èññëåäîâàíèå ðàçëè÷íûõ ôîòîãðàôèé ïîêàçûâàåò ìíîãîîáðàçèå ðàç-
ìåðîâ ìàãíåêóë, ÷åì óñòàíàâëèâàåòñÿ îòñóòñòâèå åäèíîé õàðàêòåðèñòèêè
äëÿ ëþáîé äàííîé æèäêîñòè. Ýòî, î÷åâèäíûì îáðàçîì, ïîäòâåðæäàåò
îòñóòñòâèå âàëåíòíîé ñâÿçè. Èññëåäîâàíèå îáðàçöîâ ïîêàçûâàåò òàêæå
ñïîñîáíîñòü ìàãíåêóë óâåëè÷èâàòü ñâîé ðàçìåð çà ñ÷åò ïðèñîåäèíåíèÿ
äðóãèõ ìîëåêóë.

Äðóãèå ôîòîãðàôèè ðàçëè÷íûõ ìàãíåêóë â æèäêîñòè ïîäòâåðæäàþò
ðåçóëüòàòû Ðèñ. 8.19 è 8.20.
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8.10.3 Ñïåêòðîñêîïè÷åñêèå äàííûå ïî ìàãíåêóëàìæèä-
êîñòè, ïîëó÷åííûå â Tekmar-Dohrmann Corpora-
tion

Ïåðâûå ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå î ìàãíåêóëàõ â æèäêîñòÿõ áû-
ëè ïîëó÷åíû 5-ãî ìàÿ, 1998 ã., àíàëèòèêàìè Áðàéàíîì Óîëëèñîì (Brian
Wallace) èÌàéåé Áåðíåòò (Mia Burnett) â Tekmar-Dohrmann Corporation
(TDC) â Öèíöèííàòè, Îãàéî, ðàáîòàþùèìè ñ Tekmar 7000 HT Static
Headspacer Autosampler ñíàáæåííûì ïëàìåíå-èîíèçàöèîííûì äåòåêòî-
ðîì (FID). Òåñòèðîâàíèÿ áûëè ïîâòîðåíû 8-ãî è 11-ãî ìàÿ, 1998 ã., ñ
ïîäòâåðæäåíèåì ïðåäûäóùèõ ðåçóëüòàòîâ. Ñëåäóåò çàìåòèòü, ÷òî îáî-
ðóäîâàíèå Tekmar íå îáëàäàåò âîçìîæíîñòüþ êîìïüþòåðíîãî ïîèñêà, à
òàêæå UV ñêàíèðîâàíèÿ. À òàêæå, èíñòðóìåíò èìååò îãðàíè÷åííûå âîç-
ìîæíîñòè â ðåãèñòðàöèè áîëüøèõ àòîìíûõ âåñîâ. Íàêîíåö, FID áûëî
äîïóñêàåìî ê èñïîëüçîâàíèþ â äàííîì ñëó÷àå, òàê êàê æèäêîñòè áûëè
íåãîðþ÷èìè.

Èçìåðåíèÿ áûëè ïðîâåäåíû íà: Îáðàçöå 1, ÷èñòîå (íå îáðàáîòàííîå
ìàãíèòíûì ïîëåì) ìàñëî GR "Fragrance Oil 2"; Îáðàçöå 2, íå îáðàáî-
òàííîé ìàãíèòíûì ïîëåì âîäîïðîâîäíîé âîäå; è Îáðàçöå 3, ìàãíèòíî
îáðàáîòàííàÿ ñìåñü âîäû è ìàñëà.

Íåñìîòðÿ íà ýòè îãðàíè÷åíèÿ, ðåçóëüòàòû Tekmar òåñòèðîâàíèé îáåñ-
ïå÷èëè ïåðâûå íåïîñðåäñòâåííûå äàííûå î ñóùåñòâîâàíèè ìàãíåêóë â
æèäêîñòè, âêëþ÷àÿ ïåðâûå íåïîñðåäñòâåííûå ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàí-
íûå îòíîñèòåëüíî ìàãíåïëåêñîâ âîäû, ñîãëàñíî Îïðåäåëåíèþ 8.2.1. Â
÷àñòíîñòè, ýòè òåñòèðîâàíèÿ óñòàíîâèëè, ÷òî ìàãíåêóëû â æèäêîñòÿõ
èìåþò òå æå îñíîâíûå ÷åðòû, ÷òî è ìàãíåêóëû ãàçîâ.
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Ðèñ. 8.19: Äàííûå ôîòîãðàôèè ïî ìàãíåêóëàì â æèäêîñòÿõ, ïîëó÷åí-
íûå â ëàáîðàòîðèè Givaudan-Roure Research Laboratory â Äóáåíäîðôå,
Øâåéöàðèÿ, â àðîìàòè÷åñêîì ìàñëå GR "ING258IN Test 2" ïðè óâåëè-
÷åíèè â 10 è 100 ðàç [1].
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Ðèñ. 8.20: Ïîäòâåðæäåíèå ñóùåñòâîâàíèÿ ìàãíåêóë â àðîìàòè÷åñêîì ìàñ-
ëå GR "Mixture 2"ïðè 10-êðàòíîì è 100-êðàòíîì óâåëè÷åíèÿõ, ïîëó÷åí-
íîå â óíèâåðñèòåòå Þæíîé Ôëîðèäû (University of South Florida), Ñåíò-
Ïèòåðñáåðã. Îòìåòèì ðàçëè÷èå â ðàçìåðàõ ìàãíåêóë è èõ îòëè÷èå îò
ìàãíåêóë Ðèñ. 8.19 [1].
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Ðèñ. 8.21: Ïåðâîå ñêàíèðîâàíèå ñäåëàííîå 5-ãî ìàÿ, 1998 ã., â Tekmar
Dohrmann Company (TDC), Öèíöèííàòè, Îãàéî, ñ ïîìîùüþ Tekmar 7000
HT Static Headspacer Autosampler ñ ïëàìåííî-èîíèçàöèîííûì äåòåêòî-
ðîì (FID).
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Ðèñ. 8.22: Ñêàíèðîâàíèå íà TDC, â 8.19 óòðà 5/5/98, äëÿ ïðîâåðêè ÷è-
ñòîòû ôîíà.
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Ðèñ. 8.23: Ñêàíèðîâàíèå íà TDC, â 8.19 óòðà 5/5/98, îáðàáîòàííîé ìàã-
íèòíûì ïîëåì âîäû, êîòîðîå äàëî èíôîðìàöèþ î íàëè÷èè ìàãíåêóë â
âîäå, çàôèêñèðîâàâ áîëüøîé íåèçâåñòíûé ïèê.
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Âî èçáåæàíèå ÷ðåçìåðíîãî îáúåìà ìîíîãðàôèè, ìû âîñïðîèçâåëè íà
Ðèñ. 8.21�8.25 òîëüêî íåñêîëüêî òèïè÷íûõ ñêàíèðîâàíèé [1]. Ðèñ. 8.21
âîñïðîèçâîäèò íà÷àëüíîå òåñòèðîâàíèå àðîìàòè÷åñêîãî ìàñëà íå ïîäâåð-
ãàâøåãîñÿ ìàãíèòíîé îáðàáîòêå. Îòìåòèì äîìèíèðîâàíèå òðåõ ìîëåêóë,
îáîçíà÷åííûõ "Peak 1" ñ ïðîöåíòíûì ñîäåðæàíèåì 24.28%, "Peak 2" ñ
3.19% è "Peak 3" ñ 70.00%. Ðèñ. 8.22 èçîáðàæàåò ôîí òàêèì, êàê îí äîë-
æåí áûòü. Ðèñóíîê 8.23 âîñïðîèçâîäèò ñêàíèðîâàíèå âîäû ïîäâåðãíóòîé
ìàãíèòíîé îáðàáîòêå, ñ áîëüøèìè íåèçâåñòíûìè ïèêàìè: "unknown 1" ñ
64.24% è "unknown 2" ñ 33.53%, ÷òî â ñóììå äàåò 97.78%. Ýòè äàííûå
ñâèäåòåëüñòâóþò î íàëè÷èè ìàãíåêóë â âîäå, íàçûâàåìûõ òàêæå ìàãíå-
ïëåêñàìè, ñîãëàñíî Îïðåäåëåíèþ 8.2.1. Ðèñ. 8.24 âîñïðîèçâîäèò ñêàíèðî-
âàíèå îáðàáîòàííîé ìàãíèòíûì ïîëåì êîìáèíàöèè âîäû è àðîìàòè÷åñêî-
ãî ìàñëà, ñ íåèçâåñòíûìè ïèêàìè: "unknown 1" ñ 1.75% è "unknown 2" ñ
0.45%. Âàæíîé èíôîðìàöèåé ýòîãî ñêàíèðîâàíèÿ ÿâëÿåòñÿ òî, ÷òî èçíà-
÷àëüíûå ïèêè � Peak 1 Ðèñ. 8.21 ñ 24.28% è Peak 3 ñ 70.00% � ïîíèçèëèñü
äî çíà÷åíèé 5.33% è 68.71%, ñîîòâåòñòâåííî. Î÷åâèäíî, ÷òî óòðà÷åííîå
êîëè÷åñòâî ìîëåêóë ïîøëî íà ôîðìèðîâàíèå ìàãíåêóë. Ðèñ. 8.25 âîñ-
ïðîèçâîäèò ôîí ïîñëå òåñòèðîâàíèé è îáû÷íîé ïðîäóâêè. Êàê ìîæíî
âèäåòü, ñêàíèðîâàíèå ïîêàçûâàåò ìàêðîñêîïè÷åñêóþ ÷àñòü îò ïðåäûäó-
ùèõ ñêàíèðîâàíèé, ÷åì ïîäòâåðæäàåòñÿ àíîìàëüíàÿ àäãåçèÿ, ñâîéñòâåí-
íàÿ òàêæå ìàãíåêóëàì ãàçà.

8.10.4 Ñïåêòðîñêîïè÷åñêèå äàííûå î ìàãíåêóëàõ æèä-
êîñòè, ïîëó÷åííûå â Ìåæäóíàðîäíîì Óíèâåð-
ñèòåòå Ôëîðèäû

Äîïîëíèòåëüíûå âñåîõâàòûâàþùèå òåñòèðîâàíèÿ ñ ïîìîùüþ ñîâðå-
ìåííîãî îáîðóäîâàíèÿ äëÿ LC-MS, ñíàáæåííîãî UVD, áûëè ïðîâåäåíû
äëÿ àðîìàòè÷åñêîãî ìàñëà GR "ING258IN Test 2" Ðèñ. 8.19, 1-ãî äåêà-
áðÿ 1998 ã., â õèìè÷åñêîé ëàáîðàòîðèè Ìåæäóíàðîäíîãî Óíèâåðñèòåòà
Ôëîðèäû (FIU), Ìàéàìè, Ôëîðèäà. Òåñòèðîâàíèÿ áûëè çàòåì ïðîâåäåíû
ïîâòîðíî 17-ãî è 18-ãî äåêàáðÿ ñ ïîäòâåðæäåíèåì ïðåäûäóùèõ ðåçóëü-
òàòîâ.

Òåñòèðîâàíèÿ áûëè ïðîâåäåíû ïîñëå âûáîðà áîëüøîãî ÷èñëà òåõíè÷å-
ñêèõ õàðàêòåðèñòèê, íåîáõîäèìûõ äëÿ äåòåêòèðîâàíèÿ ìàãíåêóë, ñðåäè
êîòîðûõ:

1) Ïîëíàÿ èîííàÿ õðîìàòîãðàììà (TIC) ñîáèðàëàñü â ðåæèìå ïîëî-
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æèòåëüíîãî èîííîãî ýëåêòðîñïðåÿ ïðè àòìîñôåðíîì äàâëåíèè.

2) Èíòåãðèðîâàííàÿ TIC ñ çàïîìèíàíèåì âðåìåí è îáëàñòåé äëÿ íàè-
áîëåå áîãàòûõ ïèêîâ;

3) Ãðóáûé ìàññ-ñïåêòð äëÿ âñåõ ïèêîâ èäåíòèôèöèðîâàííûõ â ïóíê-
òå 2;

4) HP LC õðîìàòîãðàììû ñîáèðàëèñü ïðè ôèêñèðîâàííîé äëèíå âîë-
íû 254 ñì; è

5) UV-ñïåêòðû ñíèìàëèñü HPLC ðÿäíîì äèîäíîì äåòåêòîðîì 230�
700 mm.

Òåñòèðîâàíèÿ áûëè ïðîâåäåíû äëÿ ñëåäóþùèõ îáðàçöîâ:

I) Îáðàçåö GR331, íåîáðàáîòàííîå ìàãíèòíûì ïîëåì, ïîëíîñòüþ ïðî-
çðà÷íîå àðîìàòè÷åñêîå ìàñëî GR "ING258IN Test 2";

II) Îáðàçåö GR332, îáðàáîòàííîå ìàãíèòíûì ïîëåì "ING258IN Test
2" ñ 10% äèïðîïèëåí-ãëèêîëÿ (Dipropylene Glycol) (DPG);

III) Îáðàçåö GR332S, äîííûé îñàäîê ïðåäûäóùåãî îáðàçöà;

IV) Îáðàçåö GR335, îáðàáîòàííàÿ ìàãíèòíûì ïîëåì ñìåñü 4% àðîìà-
òè÷åñêîãî ìàñëà GR "ING258IN Test 2", 0.4% DPG è 95% âîäîïðîâîäíîé
âîäû; è

V) Îáðàçåö GR335O, âèäèìûå òåìíûå êëàñòåðû ïðåäûäóùåãî îáðàç-
öà.

Âî èçáåæàíèå ÷ðåçìåðíîé äëèíû ýòîé ìîíîãðàôèè, íà Ðèñóíêàõ 8.26�
8.30 ïðåäñòàâëåíû òîëüêî òèïè÷íûå ñêàíèðîâàíèÿ [1]. Êàê ìîæíî âèäåòü,
ýòè ñêàíèðîâàíèÿ îáåñïå÷èâàþò âòîðîå ýêñïåðèìåíòàëüíîå ïîäòâåðæäå-
íèå ìàãíåêóë â æèäêîñòÿõ, ÷òî î÷åâèäíî èç ñðàâíåíèé ïèêîâ æèäêîñòè
íå ïîäâåðãíóòîé ìàãíèòíîé îáðàáîòêå ñ ïèêàìè îáðàáîòàííîé æèäêîñòè.

Ñëåäóåò ñäåëàòü íåñêîëüêî êîììåíòàðèåâ. Äëÿ ïîíèìàíèÿ èçìåðåíèé
ïðîâåäåííûõ â FIU ÷èòàòåëü äîëæåí èìåòü â âèäó, ÷òî îíè êàñàþòñÿ
æèäêîñòè Ðèñ. 8.18. Ñëåäîâàòåëüíî, òåñòèðóåìûå ìàãíåêóëû âèäíû íåâî-
îðóæåííûì ãëàçîì. Ñëåäîâàòåëüíî, òîëüêî ìåëü÷àéøèå ôðàãìåíòû ïðî-
õîäÿò ñêâîçü êàïèëëÿðû ïèòàþùèõ ëèíèé LC-MS/UVD èíñòðóìåíòà.

Â çàêëþ÷åíèå, ÷èòàòåëü äîëæåí èìåòü â âèäó, ÷òî ìàãíèòíàÿ ïîëÿ-
ðèçàöèÿ òåñòèðóåìûõ îáðàçöîâ áûëà ìèíèìàëüíîé è æèäêîñòü íå ÿâëÿ-
ëàñü ÷èñòûì àíñàìáëåì ìàãíåêóë â æèäêîì ñîñòîÿíèè. Ïîñëåäíèé ñëó-
÷àé âîçìîæåí ñ èñïîëüçîâàíèåì PlasmaArcFlow ðåàêòîðîâ Ãëàâû 7, íî
åãî èçó÷åíèå çäåñü îïóùåíî.
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8.11 Ýêñïåðèìåíòàëüíîå ïîäòâåðæäåíèå ìó-

òàöèé ôèçè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê

Â äîáàâîê ê ïðåäûäóùèì õèìè÷åñêèì ñâîéñòâàì, ñóùåñòâîâàíèå ìàã-
íåêóë ïîäðàçóìåâàåò ìóòàöèè ôèçè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê, òàêèå êàê âîç-
ðàñòàíèå ïëîòíîñòè è âÿçêîñòè. Ýòî ïðîèñõîäèò áëàãîäàðÿ òîìó ôàêòó,
÷òî ìàãíèòíûå ñâÿçè ìåæäó îáû÷íûìè ìîëåêóëàìè ïîäðàçóìåâàþò î÷å-
âèäíîå óìåíüøåíèå ìåæìîëåêóëÿðíûõ ðàññòîÿíèé, ÷òî ïðèâîäèò ê óâå-
ëè÷åíèþ êîëè÷åñòâà ìîëåêóë íà åäèíèöó îáúåìà, ïî ñðàâíåíèþ ñ âåùå-
ñòâîì íå ïîäâåðãíóòîì ìàãíèòíîé îáðàáîòêå. Îòñþäà ñëåäóåò âîçðàñòà-
íèå ïëîòíîñòè è âÿçêîñòè.

Íàèáîëåå èíòðèãóþùåé ÷åðòîé ìàãíåêóëÿðíîãî ãàçà, ñ âåñüìà âàæ-
íûìè íàó÷íûìè è ïðîìûøëåííûìè ñëåäñòâèÿìè, ÿâëÿåòñÿ òî, ÷òî ÷èñ-
ëî Àâîãàäðî ãàçà ñ ìàãíåêóëÿðíîé ñòðóêòóðîé íå ðàâíî êîíñòàíòå, èëè,
ýêâèâàëåíòíî, òàê íàçûâàåìàÿ "ãàçîâàÿ ïîñòîÿííàÿ" R ãàçà ñ ìàãíåêó-
ëÿðíîé ñòðóêòóðîé ÿâëÿåòñÿ (ïðåäïîëîæèòåëüíî íåëèíåéíîé) ôóíêöèåé
P, V , T , R = R(P,V,T ), ÷òî ïðèâîäèò ê îáîáùåííîìó ãàçîâîìó çàêîíó:

PV
T

= nR(P,V,T ), (8.21)

ãäå âèä ÿâíîé çàâèñèìîñòè R îò P, V è T çàâèñèò îò êîíêðåòíîãî ìàãíå-
êóëÿðíîãî ãàçà.

Âàðèàöèÿ ÷èñëà Àâîãàäðî äëÿ ãàçà ñ ìàãíåêóëÿðíîé ñòðóêòóðîé áû-
ëî äîêàçàíî îáû÷íûìè òåñòàìè â êîìïàíèè USMagnegas, Inc., Ëàðãî,
Ôëîðèäà, êîòîðûå óñòàíîâèëè, ÷òî:

1) ×èñëî ñîñòàâëÿþùèõ ãàçà ñ ìàãíåêóëÿðíîé ñòðóêòóðîé ïîíèæàåòñÿ
ïðè äîñòàòî÷íîì ïîâûøåíèè äàâëåíèÿ;

2) Ïóñòü ãåðìåòè÷åñêè çàêðûòûé ñîñóä, ñ ïîñòîÿííûì îáúåìîì V ,
ñîäåðæàùèé ãàç ñ ìàãíåêóëÿðíîé ñòðóêòóðîé ïðè äàííîì äàâëåíèè P è
òåìïåðàòóðå T , áóäåò äîâåäåí äî äîñòàòî÷íî âûñîêîé òåìïåðàòóðû T ′ > T
è çàòåì îõëàæäåí äî íà÷àëüíîé òåìïåðàòóðû T . Ðåçóëüòèðóþùåå äàâëå-
íèå îêàæåòñÿ íå ðàâíûì èçíà÷àëüíîìó äàâëåíèþ P, íî ãîðàçäî áîëüøèì
P′ > P;

3) Âîçðàñòàíèå äàâëåíèÿ ãàçà ñ ìàãíåêóëÿðíîé ñòðóêòóðîé òðåáóåò
îáúåìà, êîòîðûé â îáùåì âîçðàñòàåò âìåñòå ñ ñàìèì äàâëåíèåì, òî åñòü,
åñëè âîçðàñòàíèå äàâëåíèÿ â äàííîì ñîñóäå îò 100 psi äî 200 psi òðåáóåò V
cf ìàãíåêóëÿðíîãî ãàçà, òî æå âîçðàñòàíèå äàâëåíèÿ â òîì æå ñîñóäå ñ òåì



448Ãëàâà 8. ÍÎÂÛÅ ÕÈÌÈ×ÅÑÊÈÅ ÑÎÅÄÈÍÅÍÈß: ÌÀÃÍÅÊÓËÛ

æå ãàçîì, íî íà ýòîò ðàç îò 4000 psi äî 4100 psi, ïðè òîé æå òåìïåðàòóðå,
ïîòðåáóåò íå òîãî æå îáúåìà, à îáúåìà ìàãíåêóëÿðíîãî ãàçà V ′, áîëüøåãî,
÷åì íà÷àëüíûé îáúåì, V ′ > V .

Âûøåóêàçàííûå îòêëîíåíèÿ îò îáû÷íîãî ãàçîâîãî çàêîíà ëåãêî îáú-
ÿñíÿþòñÿ òåì ôàêòîì, ÷òî âîçðàñòàíèå äàâëåíèÿ â ãàçå ñ ìàãíåêóëÿðíîé
ñòðóêòóðîé, âîîáùå ãîâîðÿ, ïîäðàçóìåâàåò îáúåäèíåíèå ìàãíåêóë â áî-
ëåå êðóïíûå êëàñòåðû, ñ ñîîòâåòñòâóþùèì ïîíèæåíèåì ÷èñëà ñîñòàâëÿ-
þùèõ. Ñõîæèì îáðàçîì, âîçðàñòàíèå òåìïåðàòóðû, âîîáùå ãîâîðÿ, ïîä-
ðàçóìåâàåò ðàñïàä ìàãíåêóë íà áîëåå ìåëêèå êëàñòåðû, ñ ñîîòâåòñòâó-
þùèì âîçðàñòàíèåì ÷èñëà ñîñòàâëÿþùèõ, ÷òî ïðèâîäèò ê àíîìàëüíîìó
âîçðàñòàíèþ äàâëåíèÿ. Îòñþäà ñëåäóåò, ÷òî åñëè âîçðàñòàíèå òåìïåðà-
òóðû äàííîãî ïîñòîÿííîãî îáúåìà äîñòèãàåò ìàãíåêóëÿðíîé òî÷êè Êþðè
(Îïðåäåëåíèå 8.2.1), âñå ìàãíèòíûå ïîëÿðèçàöèè óíè÷òîæàþòñÿ ñ ñîîò-
âåòñòâóþùèì ïîâûøåíèåì ÷èñëà ñîñòàâëÿþùèõ, èç-çà ðåäóêöèè ìàãíå-
êóë ê ìîëåêóëàì. Ýòî ïîäðàçóìåâàåò, ÷òî âîçâðàùåíèå ãàçà ê íà÷àëüíîé
òåìïåðàòóðå íå ñîïðîâîæäàåòñÿ âîçâðàòîì ê îðèãèíàëüíûì ìàãíåêóëàì,
è, ñîîòâåòñòâåííî, âîçâðàùåíèå ê íà÷àëüíîé òåìïåðàòóðå, êàê ïðàâèëî,
èìååò ìåñòî ñ âîçðîñøèì äàâëåíèåì, âñëåäñòâèå âîçðîñøåãî ÷èñëà ñî-
ñòàâëÿþùèõ.

Òåïåðü ìû ïðåäëàãàåì èçìåðåíèÿ ïëîòíîñòè, âÿçêîñòè è äðóãèõ õà-
ðàêòåðèñòèê æèäêèõ è ãàçîîáðàçíûõ ñðåä ñ ìàãíåêóëÿðíîé ñòðóêòóðîé,
êîòîðûå ïîäòâåðæäàþò âûøåóêàçàííûå GC-MS/IRD è LC-MS/UVD òå-
ñòèðîâàíèÿ, îáåñïå÷èâàÿ îêîí÷àòåëüíûå äàííûå î ñóùåñòâîâàíèè ìàãíå-
êóë ñîãëàñíî Îïðåäåëåíèþ 8.2.1.

Âñå òåñòèðîâàíèÿ áûëè ïðîâåäåíû ñ èñïîëüçîâàíèåì îáû÷íîé âîäî-
ïðîâîäíîé âîäû è áîëüøîãî ÷èñëà àðîìàòè÷åñêèõ ìàñåë GR. Âñå ðàñ-
ñìîòðåííûå çäåñü îáðàçöû áûëè ïðèãîòîâëåíû îáû÷íûì ñìåøèâàíèåì
âîäîïðîâîäíîé âîäû è äàííîãî àðîìàòè÷åñêîãî ìàñëà, ïîñëå ÷åãî îáðàç-
öû ïîäâåðãàëèñü âîçäåéñòâèþ ìàãíèòíîãî ïîëÿ äîâîëüíî ñëàáûõ ïîñòî-
ÿííûõ ìàãíèòîâ, ïîðÿäêà 200 G (áîëåå ñëàáûå, ÷åì òå, ÷òî èñïîëüçîâà-
ëèñü äëÿ àðîìàòè÷åñêèõ ìàñåë Ðèñ. 8.18 è 8.19). Âñå îáðàçöû îêàçàëèñü
âåñüìà ñòàáèëüíûìè, áåç êàêèõ-ëèáî èçìåðèìûõ èçìåíåíèé çà ïåðèîä
îêîëî ãîäà, è ïåðåíåñëè çàìîðàæèâàíèå, ñ ïîñëåäóþùåé ðàçìîðîçêîé.
Ðàçëè÷íûå îáðàçöû áûëè ïðîíóìåðîâàíû îò 1 äî 25.

Èçìåðåíèÿ ïëîòíîñòè áûëè ïðîâåäåíû 9 ìàðòà 1998 ã., êîìïàíèåé
U.S. Testing Company, Inc. (USTC), Ôàéðôèëä (Fairfield), Íüþ-Äæåðñè.
Ðåçóëüòàòû òåñòèðîâàíèé ïðåäñòàâëåíû íà Ðèñ. 8.31 è 8.32.

Îáðàçåö 1 ýòî îáû÷íàÿ íåîáðàáîòàííàÿ ìàãíèòíûì ïîëåì âîäîïðî-
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âîäíàÿ âîäà. Îáðàçåö 2 ýòî îáû÷íàÿ âîäîïðîâîäíàÿ âîäà ïîäâåðãíóòàÿ
äåéñòâèþ ìàãíèòíîãî ïîëÿ íà 5 ìèíóò. Îáðàçöû 3 è 4 ýòî âîäîïðîâîä-
íàÿ âîäà îáðàáîòàííàÿ ñ ïîìîùüþ äðóãîãî ìàãíèòíîãî îáîðóäîâàíèÿ.
Îáðàçåö 5 ýòî îáû÷íîå íåîáðàáîòàííîå ìàãíèòíûì ïîëåì àðîìàòè÷åñêîå
ìàñëî GR "APC Fragrance". Îáðàçöîì 6 áûëà ñìåñü àðîìàòè÷åñêîãî ìàñ-
ëà 5 ñ âîäîïðîâîäíîé âîäîé, ïîäâåðãíóòîé îáðàáîòêå ìàãíèòíûì ïîëåì
â òå÷åíèè 5 ìèíóò. Ñìåñè 7 è 8 áûëè òåì æå ñàìûì, ÷òî è ñìåñü 5, íî îá-
ðàáîòàííûå ñ ïîìîùüþ äðóãîãî îáîðóäîâàíèÿ. Îáðàçåö 17 áûë ìàãíèòíî
îáðàáîòàííûì ìàñëîì GR "Air Freshener 1". Ñìåñü 19 ýòî Fragrance 17
ñ âîäîïðîâîäíîé âîäîé 16, îáðàáîòàííîé ìàãíèòíûì ïîëåì â òå÷åíèè 5
ìèíóò. Çàìåòèì, ÷òî âñå èçìåðåíèÿ áûëè ñäåëàíû ñ òî÷íîñòüþ äî ÷åò-
âåðòîãî ïîðÿäêà. Ñëåäîâàòåëüíî, ÷èñëåííûå ðåçóëüòàòû ñ òî÷íîñòüþ äî
òðåòüåãî ïîðÿäêà ìîãóò ðàññìàòðèâàòüñÿ êàê òî÷íûå.

Ïðè ïåðåõîäå îò Îáðàçöà 1 (íåîáðàáîòàííàÿ âîäà) ê Îáðàçöó 2 (ìàã-
íèòíî îáðàáîòàííàÿ âîäà) â ìàêðîñêîïè÷åñêîì îòíîøåíèè âîçðàñòàåò
ïëîòíîñòü, ïðèìåðíî íà 0.86%, ÷åì ïîäòâåðæäàåòñÿ îòìå÷åííàÿ ìóòàöèÿ
ïëîòíîñòè âîäû ïîñëå ìàãíèòíîé îáðàáîòêè. Â ñâîþ î÷åðåäü, âîçðàñòà-
íèå ïëîòíîñòè ñâèäåòåëüñòâóåò î ñóùåñòâîâàíèè ìàãíåïëåêñîâ â ìàãíèò-
íî îáðàáîòàííîé âîäå, â ñîîòâåòñòâèè ñî ñêàíèðîâàíèåì Ðèñ. 8.27.

Êàê õîðîøî èçâåñòíî, àðîìàòè÷åñêèå ìàñëà ÿâëÿþòñÿ (îáû÷íî) áîëåå
ëåãêèìè, ÷åì âîäà, íàïðèìåð, ïëîòíîñòü íåîáðàáîòàííîãî àðîìàòè÷åñêî-
ãî ìàñëà â Îáðàçöå 5 ìåíüøå, ÷åì ïëîòíîñòü íåîáðàáîòàííîé âîäû Îá-
ðàçöà 1. Ñîãëàñíî êâàíòîâîé õèìèè, ïëîòíîñòü ëþáîé ñìåñè âûøåóïîìÿ-
íóòûõ äâóõ æèäêîñòåé, íåâàæíî ðàñòâîð ýòî, ñóñïåíçèÿ èëè äèñïåðñíàÿ
ñèñòåìà, äîëæíà áûòü ìåæäó íàèìåíüøåé è íàèáîëüøåé ïëîòíîñòÿìè.

Íàïðîòèâ, êàê ìîæíî âèäåòü, ïëîòíîñòü ìàãíèòíî îáðàáîòàííîé ñìå-
ñè àðîìàòè÷åñêîãî ìàñëà GR ñ âîäîïðîâîäíîé âîäîé, Îáðàçåö 6, îêàçû-
âàåòñÿ áîëüøåé, ÷åì ïëîòíîñòü íàèáîëåå ïëîòíîé æèäêîñòè, âîäû. Èçìå-
ðåíèÿ äàþò äîïîëíèòåëüíîå, äîâîëüíî ñèëüíîå, íåïîñðåäñòâåííîå ýêñïå-
ðèìåíòàëüíîå ïîäòâåðæäåíèå ìóòàöèè ôèçè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê æèä-
êîñòè âñëåäñòâèå âîçäåéñòâèÿ íà íåå ìàãíèòíîãî ïîëÿ.

Çàìå÷àòåëüíûì ÿâëÿåòñÿ òî, ÷òî ìàãíèòíûå ìóòàöèè ïëîòíîñòè îêà-
çûâàþòñÿ ìàêðîñêîïè÷åñêè áîëüøèìè. Äåéñòâèòåëüíî, îíè áûëè íàçâà-
íû àíàëèòèêàìè "àíîìàëèÿìè UPS-òèïà", ïðè ýòîì èìåëîñü â âèäó, ÷òî
òðàíñïîðòèðîâêà äàííîãî îáúåìà ìàãíèòíî îáðàáîòàííîé æèäêîñòè áó-
äåò ñòîèòü äîðîæå, ïî ñðàâíåíèþ òåì æå îáúåìîì íåîáðàáîòàííîé æèä-
êîñòè, èç-çà ìàêðîñêîïè÷åñêîãî âîçðàñòàíèÿ âåñà.

Ñëåäóþùèì ïðåäñêàçàíèåì îòíîñèòåëüíî ìàãíèòíî ïîëÿðèçîâàííûõ
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æèäêîñòåé ÿâëÿåòñÿ âîçðàñòàíèå èõ âÿçêîñòè. Î÷åâèäíî, ýòî èìååò ìåñòî
èç-çà ïðîèçâîëüíîãî ðàçìåðà îòäåëüíûõ ìàãíåêóë, à òàêæå èç-çà èõ òåí-
äåíöèè ñâÿçûâàòüñÿ ñ ñîñåäíèìè ìîëåêóëàìè, ÷òî ïðèâîäèò ê èõ ïðèñî-
åäèíåíèþ, íå ãîâîðÿ óæå îá àíîìàëüíîé àäãåçèè ê ñòåíêàì ñîñóäà, êîòî-
ðàÿ ñèñòåìàòè÷åñêè ðåãèñòðèðóåòñÿ äëÿ âñåõ ìàãíèòíî ïîëÿðèçîâàííûõ
æèäêîñòåé.

Êàê îòìå÷åíî ðàíåå, â îïðåäåëåííûõ ñëó÷àÿõ, âîçðàñòàíèå âÿçêîñòè
ÿâëÿåòñÿ íàñòîëüêî áîëüøèì, ÷òî ñòàíîâèòñÿ çàìåòíûì íåâîîðóæåííûì
ãëàçîì è, êîãäà îáðàáîòêà äîñòàòî÷íî ïðîäîëæèòåëüíà, âÿçêîñòü âîçðàñ-
òàåò íàñòîëüêî, ÷òî æèäêîñòü óòðà÷èâàåò ñâîþ îáû÷íóþ ïîäâèæíîñòü.

Îáû÷íûå ìàøèííûå ìàñëà îñîáåííî ïîäõîäÿò äëÿ ìàãíèòíîé îáðà-
áîòêè, òàê êàê, ïðè ïðàâèëüíîé îáðàáîòêå, âîçðàñòàíèå èõ âÿçêîñòè íà-
ñòîëüêî äðàìàòè÷íî, ÷òî ñòàíîâèòñÿ âèäèìûì íåâîîðóæåííûì ãëàçîì,
ñîâìåñòíî ñ âèäèìûì èçìåíåíèåì âèçóàëüíûõ õàðàêòåðèñòèê (öâåò, òåê-
ñòóðà, ïðîçðà÷íîñòü è ò.ä.)

Èçìåðåíèÿ âÿçêîñòè ïðåäñòàâëåíû íà Ðèñ. 8.32. Âûáðàííîå ìàøèí-
íîå ìàñëî áûëî îáû÷íûì ìàñëîì 30-40 Castrol Motor Oil ïîäâåðãíóòûì
îñîáîìó òèïó ìàãíèòíîé îáðàáîòêè, ñ ïîìîùüþ äâóõ ðàçëè÷íûõ òèïîâ
îáîðóäîâàíèÿ, íàçûâàåìûõ îáîðóäîâàíèåì Òèïà A è B. Âñå îáðàáîòêè
áûëè ñäåëàíû ïðè íîðìàëüíûõ óñëîâèÿõ, áåç êàêèõ-ëèáî äîáàâîê èëè
çàìåí ëþáîãî òèïà. Êàê ìîæíî âèäåòü, èçìåðåíèå 2 ïîêàçûâàåò äðàìà-
òè÷åñêîå âîçðàñòàíèå âÿçêîñòè ìàãíèòíî îáðàáîòàííîãî ìàñëà íà 44.5%.

Âûøåóêàçàííûå ýêñïåðèìåíòàëüíûå ðåçóëüòàòû, î÷åâèäíî, îáåñïå÷è-
âàþò äîïîëíèòåëüíîå ñâèäåòåëüñòâî ñóùåñòâîâàíèÿ ìàãíåêóë.

Òåñòèðîâàíèÿ îáåñïå÷èëè òàêæå äàííûå îá àíîìàëüíîé àäãåçèè æèä-
êîñòåé ñ ìàãíåêóëàìè, íàëè÷èå è âåëè÷èíà êîòîðîé óñòàíàâëèâàåòñÿ, â
äàííîì ñëó÷àå, äðàìàòè÷åñêèì, ìàêðîñêîïè÷åñêèì âîçðàñòàíèåì àäãå-
çèè ìàñëà ê ñòåíêàì ñòåêëÿííîãî ñîñóäà.

Òà æå ìàêðîñêîïè÷åñêàÿ àíîìàëèÿ ïîäòâåðæäàåòñÿ è íà ìèêðîñêîïè-
÷åñêîì óðîâíå. Â õîäå èçìåðåíèé âÿçêîñòè íàáëþäàëàñü íàñòîëüêî àíî-
ìàëüíî ñèëüíàÿ àäãåçèÿ ìàãíèòíî îáðàáîòàííûõ ìàñåë ê ñòåíêàì èíñòðó-
ìåíòà, ÷òî óïîìÿíóòîå ìàñëî íå ïîääàâàëîñü óäàëåíèþ îáû÷íîé ïðî÷èñò-
êîé àöåòîíîì è òðåáîâàëî èñïîëüçîâàíèÿ ñèëüíûõ êèñëîò.

Ýòà àíîìàëüíàÿ àäãåçèÿ ÿâëÿåòñÿ ñëåäóþùèì ýêñïåðèìåíòàëüíûì
ïîäòâåðæäåíèåì ñóùåñòâîâàíèÿ ìàãíåêóë, ñîãëàñíî ïðåäñêàçàíèþ î èõ
ñïîñîáíîñòè íàâîäèòü ïîëÿðèçàöèþ îðáèò âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ àòîìîâ
ñòåíîê ñîñóäà, ÷òî ïðèâîäèò ê àíîìàëüíîé àäãåçèè ïîñðåäñòâîì ìàãíèò-
íûõ ñâÿçåé ìàãíåêóë ñ óïîìÿíóòûìè àòîìàìè.
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Î÷åâèäíî, ÷òî ìóòàöèè ïëîòíîñòè è âÿçêîñòè ïîäðàçóìåâàþò îæèäà-
åìóþ ìóòàöèþ âñåõ îñòàëüíûõ ôèçè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê ðàññìàòðèâà-
åìîé æèäêîñòè. Ýòè èçìåðåíèÿ îñòàâëåíû çàèíòåðåñîâàííûì èññëåäîâà-
òåëÿì.

Ñóùåñòâîâàíèå ìóòàöèè ôèçè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê ïîäðàçóìåâàåò
òîãäà ìóòàöèþ õèìè÷åñêèõ ñâîéñòâ. Íà äàííûé ìîìåíò, ìû ìîæåì îòìå-
òèòü òîëüêî âèçóàëüíûå äàííûå, îòìå÷åííûå àíàëèòèêàìè USTC, ñîãëàñ-
íî êîòîðûì, ðåàêöèÿ ìàãíèòíî îáðàáîòàííûõ ìàñåë ñ àöåòîíîì äðàìà-
òè÷åñêè îòëè÷àåòñÿ îò ðåàêöèè îáû÷íûõ ìàñåë, âêëþ÷àÿ ìóòàöèè öâåòà,
òåêñòóðû è äðóãèå ïðîÿâëåíèÿ.
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Ðèñ. 8.24: Ñêàíèðîâàíèå, â 8.21 óòðà 5/5/98, îáðàáîòàííîé ìàãíèòíûì
ïîëåì ñìåñè âîäû è àðîìàòè÷åñêîãî ìàñëà, êîòîðîå ïîêàçàëî î÷åâèäíîå
íàëè÷èå ìàãíåêóë äåòåêòèðîâàíèåì äâóõ íåèçâåñòíûõ ïèêîâ.
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Ðèñ. 8.25: Ñêàíèðîâàíèå íà TDC, â 2.26 äíÿ 5/5/98, îòíîñèòåëüíî ôî-
íà îáóñëîâëåííîãî àíîìàëüíîé àäãåçèåé, ïîäòâåðæäàþùåå ñîîòâåòñòâó-
þùèé àíîìàëüíûé ôîí äëÿ ìàãíåêóë ãàçà.
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Ðèñ. 8.26: Ñêàíèðîâàíèå íåîáðàáîòàííîãî ìàãíèòíûì ïîëåì ìàñëà GR
"ING258IN Test 2"Ðèñ. 8.18 (GR331 â òåêñòå) ïðîâåäåííîå â Ìåæäóíà-
ðîäíîì Óíèâåðñèòåòå Ôëîðèäû (FIU).
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Ðèñ. 8.27: Ñêàíèðîâàíèå FIU Îáðàçöà GR332.
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Ðèñ. 8.28: Ñêàíèðîâàíèå FIU Îáîðàçöà GR332S.
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Ðèñ. 8.29: Ñêàíèðîâàíèå FIU Îáðàçöà GR335.



458Ãëàâà 8. ÍÎÂÛÅ ÕÈÌÈ×ÅÑÊÈÅ ÑÎÅÄÈÍÅÍÈß: ÌÀÃÍÅÊÓËÛ

Ðèñ. 8.30: Ñêàíèðîâàíèå FIU Îáðàçöà GR335O.
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Ðèñ. 8.31: USTC èçìåðåíèÿ ïëîòíîñòè æèäêîñòè, îáðàáîòàííîé ìàãíèò-
íûì ïîëåì.
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Ðèñ. 8.32: USTC èçìåðåíèÿ âÿçêîñòè æèäêîñòåé, îáðàáîòàííûõ ìàãíèò-
íûì ïîëåì.
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8.12 Çàêëþ÷èòåëüíûå çàìå÷àíèÿ

Òåîðåòè÷åñêèå è ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå ïðåäñòàâëåííûå â ýòîé
Ãëàâå óñòàíàâëèâàþò, ÷òî ìîëåêóëû êàê õèìè÷åñêèå ñîåäèíåíèÿ, îïðåäå-
ëåííûå êàê ñòàáèëüíûå êëàñòåðû àòîìîâ ñ âàëåíòíîé ñâÿçüþ, íå îõâàòû-
âàþò âñå âîçìîæíûå õèìè÷åñêèå ñîåäèíåíèÿ ñóùåñòâóþùèå â ïðèðîäå.

Ýòî çàêëþ÷åíèå äîêàçàíî ñ èñêëþ÷åíèåì âñåõ íàó÷íûõ ñîìíåíèé, íà-
ïðèìåð, ìàêðîñêîïè÷åñêèì íàëè÷èåì ñòàáèëüíûõ êëàñòåðîâ, ñ àòîìíûì
âåñîì â íåñêîëüêî ñîòåí a.m.u., â ëåãêèõ ãàçàõ áåç èíôðàêðàñíîãî ñèã-
íàëà, ãäå ñàìîé òÿæåëîé äåòåêòèðóåìîé ìîëåêóëîé ìîæåò áûòü CO2 ñ
44 a.m.u.; ìóòàöèåé ïðîçðà÷íûõ ìàñåë â ïîëíîñòüþ íåïðîçðà÷íîå âåùå-
ñòâî ëèøåííîå òåêó÷åñòè; îäíîâðåìåííûì âîçðàñòàíèåì ïëîòíîñòè è äëÿ
ãàçîâ, è äëÿ æèäêîñòåé; è äðóãèìè äàííûìè.

Íå ñòîèò è ãîâîðèòü, ÷òî îêîí÷àòåëüíûå õàðàêòåðèñòèêè è äåòåêòèðî-
âàíèå íîâûõ õèìè÷åñêèõ ñîåäèíåíèé, ïðåäëîæåííûõ â [1] è ðàññìîòðåí-
íûõ â ýòîé ãëàâå, ïîòðåáóþò çíà÷èòåëüíûõ êîëëåêòèâíûõ óñèëèé, òàê
êàê ìåòîäû ïðåäñòàâëåííûå â ýòîé ãëàâå, î÷åâèäíî, ÿâëÿþòñÿ ïðåäâà-
ðèòåëüíûìè, ñ ïîíèìàíèåì òîãî, ÷òî, îïÿòü-òàêè, ñóùåñòâîâàíèå íîâûõ
õèìè÷åñêèõ ñîåäèíåíèé íàõîäèòñÿ âíå âñÿêèõ íàó÷íûõ ñîìíåíèé.

Ôàêòè÷åñêè, ïðåäëîæåííûå íîâûå õèìè÷åñêèå ñîåäèíåíèÿ, ìàãíåêó-
ëû, êîòîðûå, ñîãëàñíî Îïðåäåëåíèþ 8.2.1 âêëþ÷àþò â ñåáÿ ìîëåêóëû,
íå ìîãóò ðàññìàòðèâàòüñÿ êàê îêîí÷àòåëüíûå õèìè÷åñêèå ñîåäèíåíèÿ,
èñêëþ÷àþùèå ñóùåñòâîâàíèå íîâûõ, êàê ýòî äîêàçàíî èñòîðèåé âñåõ íà-
ó÷íûõ îòêðûòèé.

Êàê ïðèìåð, ïåðåôîðìóëèðîâêà ìàãíåêóë ÷åðåç ãèïåðñòðóêòóðíóþ
âåòâü àäðîííîé õèìèè ïîäðàçóìåâàåò ïðåäñêàçàíèå áîëåå øèðîêîãî êëàñ-
ñà õèìè÷åñêèõ ñîåäèíåíèé, ãèïåðìàãíåêóë, êîòîðûå, î÷åâèäíûì îáðàçîì,
áîëåå ïîäõîäÿò äëÿ âîñïðîèçâåäåíèÿ æèâûõ îðãàíèçìîâ, ñîãëàñíî ñâîåé
âíóòðåííåé íåîáðàòèìîñòè, ìíîãîçíà÷íîé ñòðóêòóðå, ñîâìåñòèìîé ñ íà-
øèì òðåõìåðíûì ñåíñîðíûì âîñïðèÿòèåì, è îñòàëüíûì ÷åðòàì, íåîáõî-
äèìûì äëÿ áîëåå àäåêâàòíîãî âîñïðîèçâåäåíèÿ ñëîæíîñòè æèâûõ îðãà-
íèçìîâ. Íîâèçíà ýòèõ âîçìîæíûõ ñîåäèíåíèé î÷åâèäíà, â ñëåäñòâèè èõ
íîâûõ ñâîéñòâ. Èõ íåîáõîäèìîñòü óñòàíàâëèâàåòñÿ òåì ôàêòîì, ÷òî ñî-
âðåìåííûå ïîïûòêè ðàñøèôðîâàòü êîä ÄÍÊ ÷åðåç ÷èñëà, èñïîëüçóåìûå
äëÿ ìîëåêóë è ìàãíåêóë è èçâåñòíûå ñ áèáëåéñêèõ âðåìåí, èìåþò âåñü-
ìà ìàëûå øàíñû íà óñïåõ, ÷åì ñàíêöèîíèðóåòñÿ èñïîëüçîâàíèå íîâûõ
ðàñøèðåííûõ ÷èñåë, òàêèõ êàê ãèïåð÷èñëà, è ñâÿçàííûõ ñ íèìè ìíîãî-
çíà÷íûõ ñòðóêòóð.
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Â çàêëþ÷åíèå, ìû ìîæåì ñîâåðøåííî îïðåäåëåííî ñêàçàòü, ÷òî íàóêà
ÿâëÿåòñÿ äèñöèïëèíîé, êîòîðàÿ íèêîãäà íå äîïóñòèò ôèíàëüíûõ òåîðèé.

Èññëåäîâàíèÿ Àðûíãàçèíà òîðîèäàëüíûõ îð-

áèò àòîìà âîäîðîäà âî âíåøíåì ìàãíèòíîì ïî-

ëå

Â îñíîâíîì òåêñòå ýòîé ãëàâû ìû ïðåäñòàâèëè òåîðåòè÷åñêèå è ýêñ-
ïåðèìåíòàëüíûå îáîñíîâàíèÿ íîâûõ õèìè÷åñêèõ ñîåäèíåíèé, ìàãíåêóë,
êîòîðûå, ãëàâíûì îáðàçîì, çàâèñÿò îò ïðèîáðåòåíèé, ïî êðàéíåé ìå-
ðå, ïåðèôåðèéíûìè ýëåêòðîíàìè îòäåëüíûõ àòîìîâ îðáèò òîðîèäàëüíîé
êîíôèãóðàöèè, ïðè íàëîæåíèè äîñòàòî÷íî ñèëüíûõ âíåøíèõ ìàãíèòíûõ
ïîëåé, êàê áûëî ïðåäëîæåíî Ñàíòèëëè [1] è ðàññìîòðåíî â îñíîâíîì òåê-
ñòå ýòîé Ãëàâû.

Â ýòîì Äîïîëíåíèè ìû ðàññìàòðèâàåì èññëåäîâàíèÿ Àðûíãàçèíà [8]
øðåäèíãåðîâñêîãî óðàâíåíèÿ àòîìà âîäîðîäà â ñèëüíîì, âíåøíåì, ïîñòî-
ÿííîì è îäíîðîäíîì ìàãíèòíîì ïîëå, êîòîðûå ïîäòâåðæäàþò ïðèîáðåòå-
íèå ýëåêòðîííûìè îðáèòàìè òîðîèäàëüíîé êîíôèãóðàöèè, â äîñòàòî÷íîé
ñòåïåíè äëÿ ñóùåñòâîâàíèÿ íîâûõ õèìè÷åñêèõ ñîåäèíåíèé, ìàãíåêóë.

Ñëåäóåò ïîä÷åðêíóòü, ÷òî ïðè ðàññìîòðåíèè àòîìîâ è ìîëåêóë â íåïî-
ñðåäñòâåííîé áëèçîñòè (òî åñòü, ðàññòîÿíèÿ ïîðÿäêà îðáèòàëüíîãî ðà-
äèóñà � 10−8 ñì) îò ýëåêòðè÷åñêîé äóãè àäðîííîãî ðåàêòîðà (Ãëàâà 7),
â îáëàñòè ïëàçìû, íà íèõ íàêëàäûâàåòñÿ ìàãíèòíîå ïîëå, ÷üÿ íàïðÿ-
æåííîñòü ìîæåò áûòü äîñòàòî÷íî âûñîêîé äëÿ íàâåäåíèÿ íåîáõîäèìîé
ìàãíèòíîé ïîëÿðèçàöèè (ñì. Ðèñ. 8.4.D).

Ñëàáîå, âíåøíåå, ïîñòîÿííîå è îäíîðîäíîå ìàãíèòíîå ïîëå B ïðèâî-
äèò ê àíîìàëüíîìó çååìàíîâñêîìó ðàñùåïëåíèþ ýíåðãåòè÷åñêèõ óðîâíåé
àòîìà âîäîðîäà, ïðè÷åì èãíîðèðóþòñÿ ìàëûå ýôôåêòû ñâÿçàííûå ñ ðàñ-
ïðåäåëåíèåì ýëåêòðîííîãî çàðÿäà. Â ñëó÷àå áîëåå ñèëüíîãî ìàãíèòíîãî
ïîëÿ, êîòîðîå äîñòàòî÷íî ñèëüíîå äëÿ ïðåîäîëåíèÿ ñïèí-îðáèòàëüíîãî
âçàèìîäåéñòâèÿ (â àòîìàõ), eh̄B/2mc > ∆E j j′ � 10−3 eV, òî åñòü, äëÿ B �
105 Gauss, íàáëþäàåòñÿ íîðìàëüíûé ýôôåêò Çååìàíà, îïÿòü-òàêè, ïðè
ýòîì èãíîðèðóþòñÿ ìàëûå äåôîðìàöèè ýëåêòðîííûõ îðáèò.

Áîëåå òî÷íî, â ñëó÷àå ñëàáîãî âíåøíåãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ B, ìîæåò èã-
íîðèðîâàòüñÿ êâàäðàòè÷íûé ÷ëåí ïî ïîëþ B, òàê êàê åãî âêëàä ÿâëÿåòñÿ
ìàëûì ïî ñðàâíåíèþ ñ îñòàëüíûìè ÷ëåíàìè óðàâíåíèÿ Øðåäèíãåðà, òàê
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÷òî ìîæåò áûòü èñïîëüçîâàíî ëèíåéíîå ïðèáëèæåíèå ïî ïîëþ B. Â òàêîì
ëèíåéíîì ïðèáëèæåíèè, âîëíîâàÿ ôóíêöèÿ ýëåêòðîíà îñòàåòñÿ íåâîçìó-
ùåííîé, ñ åäèíñòâåííî âîçíèêàþùèì ýôôåêòîì Çååìàíà ðàñùåïëåíèÿ
ýíåðãåòè÷åñêèõ óðîâíåé H àòîìà. Â îáîèõ ýôôåêòàõ Çååìàíà, ýíåðãèÿ
âçàèìîäåéñòâèÿ ýëåêòðîíà ñ ìàãíèòíûì ïîëåì ïðèíèìàåòñÿ ìíîãî ìåíü-
øåé, ÷åì ýíåðãèÿ ñâÿçè àòîìà âîäîðîäà, eh̄B/2mc� me4/2h̄2 = 13.6 eV, òî
åñòü, èíòåíñèâíîñòü ìàãíèòíîãî ïîëÿ ìíîãî ìåíüøå, ÷åì íåêîòîðîå õà-
ðàêòåðíîå çíà÷åíèå, B � B0 = 2.4 ·109 Gauss = 240000 Òåñëà (íàïîìíèì,
÷òî 1 Òåñëà = 104 Gauss). Ïîýòîìó, äåéñòâèå ñëàáîãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ
ìîæåò áûòü èñòðàêòîâàíî êàê ìàëîå âîçìóùåíèå àòîìà âîäîðîäà.

Â ñëó÷àå î÷åíü ñèëüíîãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ, B � B0, êâàäðàòè÷íûé
÷ëåí ïî ïîëþ B äàåò î÷åíü áîëüøîé âêëàä è íå ìîæåò áûòü ïðîèãíîðè-
ðîâàí. Âû÷èñëåíèÿ ïîêàçûâàþò, ÷òî â ýòîì ñëó÷àå èìååò ìåñòî çíà÷è-
òåëüíàÿ äåôîðìàöèÿ ðàñïðåäåëåíèÿ çàðÿäà ýëåêòðîíà. Áîëåå òî÷íî, ïîä
âëèÿíèåì î÷åíü ñèëüíîãî âíåøíåãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ èìååò ìåñòî ìàã-
íèòíîå îãðàíè÷åíèå, òî åñòü, â ïëîñêîñòè ïåðïåíäèêóëÿðíîé íàïðàâëå-
íèþ ìàãíèòíîãî ïîëÿ (ñì. Ðèñ. 8.4.D), äèíàìèêà ýëåêòðîíà îïðåäåëÿåòñÿ,
ãëàâíûì îáðàçîì, äåéñòâèåì ìàãíèòíîãî ïîëÿ, â òî âðåìÿ êàê êóëîíîâ-
ñêîå âçàèìîäåéñòâèå ýëåêòðîíà ñ ÿäðîì ìîæåò ðàññìàòðèâàòüñÿ êàê ìà-
ëîå âîçìóùåíèå. Ýòî àäèàáàòè÷åñêîå ïðèáëèæåíèå ïîçâîëÿåò ðàçäåëåíèå
ïåðåìåííûõ â ñîîòâåòñòâóþùåì óðàâíåíèè Øðåäèíãåðà [9]. Â òî æå âðå-
ìÿ, â íàïðàâëåíèè ìàãíèòíîãî ïîëÿ, äâèæåíèå ýëåêòðîíà îïðåäåëÿåòñÿ
è ìàãíèòíûì ïîëåì è êóëîíîâñêèì âçàèìîäåéñòâèåì ýëåêòðîíà ñ ÿäðîì.

Íàèáîëüøàÿ èíòåíñèâíîñòü ìàãíèòíîãî ïîëÿ, äîñòèãíóòàÿ â ìàêðî-
ñêîïè÷åñêèõ îáëàñòÿõ íà áîëüøèõ ðàññòîÿíèÿõ, â ñîâðåìåííûõ ëàáîðà-
òîðÿõ èìååò âåëè÷èíó ïîðÿäêà 105 − 106 Gauss (∼ 50 Òåñëà), òî åñòü,
îíà ìíîãî ìåíüøå B0 = 2.4 ·109 Gauss (∼ 105 Òåñëà). Ïðåäåëüíî ñèëüíûå
âíåøíèå ïîëÿ, B ≥ Bc = B0/α2 = 4.4 · 1013 Gauss, ñîîòâåòñòâóþò ýíåðãèè
âçàèìîäåéñòâèÿ ïîðÿäêà ìàññû ýëåêòðîíà, mc2 = 0.5 MeV, ãäå α = e2/h̄c
� ïîñòîÿííàÿ òîíêîé ñòðóêòóðû. Â ýòîì ñëó÷àå, íåñìîòðÿ íà òîò ôàêò,
÷òî ïðåäåëüíî ñèëüíîå ìàãíèòíîå ïîëå õàðàêòåðèçóåò ñòàáèëüíûé âà-
êóóì â ñîîòâåòñòâèè ñ ðîæäåíèåì ýëåêòðîííî-ïîçèòðîííûõ ïàð, ñëåäóåò
ïðèíèìàòü âî âíèìàíèå ðåëÿòèâèñòñêèå è êâàíòîâîýëåêòðîäèíàìè÷åñêèå
(ÊÝÄ) ýôôåêòû è èñïîëüçîâàòü óðàâíåíèå Äèðàêà èëè Áåòå-Ñîëïèòåðà
(Bethe-Salpeter). Ýòè âêëàäû âåñüìà èíòåðåñíû â àñòðîôèçèêå, íàïðè-
ìåð, ïðè èçó÷åíèè àòìîñôåðû íåéòðîííûõ çâåçä è áåëûõ êàðëèêîâ, êî-
òîðûå õàðàêòåðèçóþòñÿ ïîëÿìè B � 109 . . .1013 Gauss.

Àðûíãàçèí [8] ñôîêóñèðîâàë ñâîè èññëåäîâàíèÿ íà ìàãíèòíûõ ïîëÿõ
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ñî çíà÷åíèÿìè èíòåíñèâíîñòè ïîðÿäêà 2.4 ·1010 ≤ B ≤ 2.4 ·1013 Gauss, ïðè
êîòîðûõ íåðåëÿòèâèñòñêèå èññëåäîâàíèÿ ÷åðåç øðåäèíãåðîâñêîå óðàâíå-
íèå ìîãóò áûòü ïðîâåäåíû ñ õîðîøåé òî÷íîñòüþ è ìîãóò áûòü ñäåëàíû
àäèàáàòè÷åñêèå ïðèáëèæåíèÿ.

Ðåëÿòèâèñòñêèå è ÊÝÄ ýôôåêòû (ïåòëåâûå âêëàäû), òàê æå êàê ýô-
ôåêòû ñâÿçàííûå ñ îãðàíè÷åíèåì ìàññû, ðàçìåðà è ìàãíèòíîãî ìîìåí-
òà ÿäðà, à òàêæå ñ îãðàíè÷åíèåì ýëåêòðîìàãíèòíîãî ðàäèóñà ýëåêòðîíà,
ïðîÿâëÿþòñÿ äàæå ïðè íèçêèõ èíòåíñèâíîñòÿõ ìàãíèòíîãî ïîëÿ è ìîãóò
áûòü ó÷òåíû êàê î÷åíü ìàëûå âîçìóùåíèÿ. Äîïîëíèòåëüíûå ýôôåêòû
ñâÿçàíû ñ î÷åâèäíûì îòêëîíåíèåì îò ÊÝÄ ñèëüíî êîððåëèðîâàííûõ âà-
ëåíòíûõ ñâÿçåé, êàê èçó÷åíî â Ãëàâå 4. Ýòè ýôôåêòû íàõîäÿòñÿ âíå öåëè
ïðåäñòàâëåííîãî èññëåäîâàíèÿ, õîòÿ è ÿâëÿþòñÿ âàæíûìè äëÿ âûñîêî-
òî÷íûõ èññëåäîâàíèé, òàêèõ êàê òî÷íûå èçìåðåíèÿ Ëýìáîâñêîãî ñäâèãà
(Lamb shift).

Ñëåäóåò çàìåòèòü, ÷òî ëîêàëüíûå ìàãíèòíûå ïîëÿ âûñîêîé èíòåíñèâ-
íîñòè ìîãóò âîçíèêàòü â ïëàçìå, êàê ðåçóëüòàò íåëèíåéíûõ ýôôåêòîâ,
êîòîðûå ïðèâîäÿò ê ïîÿâëåíèþ ñòàáèëüíûõ ñàìîñâÿçûâàþùèõñÿ ñòðóê-
òóð, èìåþùèõ íåòðèâèàëüíóþ òîïîëîãèþ ñ óçëàìè [10]. Ôàäååâ (Faddeev)
è Íèåìè (Niemi) [10] íåäàâíî äîêàçàëè, ÷òî ñòàòè÷åñêè ðàâíîâåñíûå êîí-
ôèãóðàöèè â ïëàçìå ÿâëÿþòñÿ òîïîëîãè÷åñêè ñòàáèëüíûìè ðåøåíèÿìè,
îïèñûâàåìûìè ñâÿçàííûìè è ñîåäèíÿþùèìèñÿ òðóáêàìè ïîòîêà ñïè-
ðàëüíûõ ìàãíèòíûõ ïîëåé. Â îáëàñòè ïðèìûêàþùåé ê òàêèì òðóáêàì ïî-
òîêà, ìû ïðåäïîëàãàåì, ÷òî èíòåíñèâíîñòü ìàãíèòíîãî ïîëÿ ìîæåò áûòü
òàêîé æå âûñîêîé êàê B0. Â âèäó ýòîãî, èçó÷åíèå äåéñòâèÿ ñèëüíîãî ìàã-
íèòíîãî ïîëÿ è òðóáîê ïîòîêà ìàãíèòíûõ ïîëåé àòîìîâ è ìîëåêóë ñòàíî-
âèòñÿ âåñüìà èíòåðåñíûì â òåîðåòè÷åñêîé è ïðèêëàäíîé õèìèè ïëàçìû.
Âîçìîæíûå ïðèëîæåíèÿ ïðåäïîëàãàþòñÿ äëÿ íîâûõ õèìè÷åñêèõ ñîåäè-
íåíèé, ìàãíåêóë.

Â ðåçóëüòàòå äåéñòâèÿ î÷åíü ñèëüíîãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ, àòîìû ïðèîá-
ðåòàþò î÷åíü áîëüøóþ ýíåðãèþ ñâÿçè, ïî ñðàâíåíèþ ñî ñëó÷àåì íóëåâîãî
ìàãíèòíîãî ïîëÿ. Äàæå ïðè ñðåäíåì B� B0, ýíåðãèÿ ñâÿçè àòîìîâ âåñüìà
ñèëüíî îòêëîíÿåòñÿ îò ñëó÷àÿ îòñóòñòâèÿ ïîëÿ è äàæå áîëåå ñëàáûå èí-
òåíñèâíîñòè ïîëÿ ìîãóò ñóùåñòâåííî ïîâëèÿòü íà õèìè÷åñêèå ñâîéñòâà
ìîëåêóë òÿæåëûõ àòîìîâ. Ýòî ïîçâîëÿåò ñîçäàíèå ìíîæåñòâà äðóãèõ ñâÿ-
çàííûõ ñîñòîÿíèé èç ìîëåêóë, êëàñòåðîâ è áîëåå îáúåìíûõ ñîåäèíåíèé
[9, 11, 12].

Ðàáîòà Ëàéà (Lai) [12] ïîñâÿùåíà î÷åíü ñèëüíûì ìàãíèòíûì ïîëÿì,
B � B0, íàïðàâëåíà íà àñòðîôèçè÷åñêèå ïðèëîæåíèÿ è îáåñïå÷èâàåò õî-
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ðîøèé îáçîð ðàííèõ è íåäàâíèõ èññëåäîâàíèé â ýòîé îáëàñòè, âêëþ÷àÿ
èññëåäîâàíèÿ â ïðîìåæóòî÷íîé îáëàñòè, B � B0, ìíîãîýëåêòðîííûõ àòî-
ìîâ è ìîëåêóëû H2.

Äëÿ òîãî ÷òîáû îöåíèòü íàïðÿæåííîñòü ìàãíèòíîãî ïîëÿ, êîòîðîå ìî-
æåò çíà÷èòåëüíî äåôîðìèðîâàòü îðáèòó îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ H àòîìà,
ìîæíî ôîðìàëüíî ñðàâíèòü áîðîâñêèé ðàäèóñ H àòîìà â îñíîâíîì ñî-
ñòîÿíèè, ïðè íóëåâîì âíåøíåì ìàãíèòíîì ïîëå, a0 = h̄2/me2 � 0.53 ·10−8

ñì = 1 a.u., ñ ðàäèóñîì îðáèòû óåäèíåííîãî ýëåêòðîíà, äâèãàþùåãîñÿ âî
âíåøíåì ïîñòîÿííîì îäíîðîäíîì ìàãíèòíîì ïîëå �B.

Ñðåäíèé ðàäèóñ îðáèòàëè óåäèíåííîãî ýëåêòðîíà, äâèãàþùåãîñÿ â ïî-
ñòîÿííîì îäíîðîäíîì ìàãíèòíîì ïîëå, ìîæåò áûòü òî÷íî âû÷èñëåí ñ
èñïîëüçîâàíèåì óðàâíåíèÿ Øðåäèíãåðà è äàåòñÿ ñëåäóþùèì:

Rn =

√
n+1/2

γ
, (1)

ãäå γ = eB/2h̄c, B � èíäóêöèÿ ìàãíèòíîãî ïîëÿ âäîëü îñè z, �B = (0,0,B),
�r = (r,ϕ,z) â öèëèíäðè÷åñêèõ êîîðäèíàòàõ è n = 0,1, . . . � ãëàâíîå êâàí-
òîâîå ÷èñëî. Ïîýòîìó, ðàäèóñ îðáèòû ïðèíèìàåò äèñêðåòíûé ðÿä çíà÷å-
íèé (1) è íàçûâàåòñÿ ðàäèóñîì Ëàíäàó. Ýòî ïðèíöèïèàëüíî îòëè÷àåòñÿ
îò õîðîøî èçâåñòíîãî êëàññè÷åñêîãî äâèæåíèÿ ýëåêòðîíîâ âî âíåøíåì
ìàãíèòíîì ïîëå, ãäå ðàäèóñ ìîæåò ïðèíèìàòü íåïðåðûâíûé íàáîð çíà-
÷åíèé.

Ýíåðãåòè÷åñêèå óðîâíè En óåäèíåííîãî ýëåêòðîíà, äâèãàþùåãîñÿ â
óêàçàííîì âíåøíåì ìàãíèòíîì ïîëå íàçûâàþòñÿ óðîâíÿìè ýíåðãèè Ëàí-
äàó,

En = E⊥
n +E‖

kz
= h̄Ω(n+

1
2
)+

h̄2k2
z

2m
, (2)

ãäå Ω = eB/mc � òàê íàçûâàåìàÿ öèêëîòðîííàÿ ÷àñòîòà è h̄kz � ïðîåêöèÿ
ýëåêòðîííîãî èìïóëüñà h̄�k íà íàïðàâëåíèå ìàãíèòíîãî ïîëÿ, −∞ < kz < ∞,
m � ìàññà ýëåêòðîíà è −e � çàðÿä ýëåêòðîíà.

Ýíåðãèÿ óðîâíåé Ëàíäàó E⊥
n ñîîòâåòñòâóåò äèñêðåòíîìó íàáîðó êðóã-

ëûõ îðáèò ýëåêòðîíà, êîòîðûå ñïðîåêòèðîâàíû íà ïîïåðå÷íóþ ïëîñêîñòü.
Ýíåðãèÿ E‖

kz
ñîîòâåòñòâóåò ñâîáîäíîìó äâèæåíèþ ýëåêòðîíà âäîëü ìàã-

íèòíîãî ïîëÿ (íåïðåðûâíûé ñïåêòð), ñ ñîõðàíÿþùèìñÿ èìïóëüñîì h̄kz

âäîëü ìàãíèòíîãî ïîëÿ.
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Ïðèíèìàÿ âî âíèìàíèå âûøåóïîìÿíóòûé îáçîð ðåçóëüòàòîâ Ëàíäàó,
ìû íàïîìèíàåì, ÷òî â îáùåì ñëó÷àå îäíîðîäíîãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ êî-
îðäèíàòíàÿ è ñïèíîâàÿ êîìïîíåíòû ïîëíîé âîëíîâîé ôóíêöèè âñåãäà
ìîãóò áûòü ðàçäåëåíû.

Ñîîòâåòñòâóþùàÿ êîîðäèíàòíàÿ êîìïîíåíòà ïîëíîé âîëíîâîé ôóíê-
öèè ýëåêòðîíà, ïîëó÷åíà êàê òî÷íîå ðåøåíèå óðàâíåíèÿ Øðåäèíãåðà äëÿ
óåäèíåííîãî ýëåêòðîíà, äâèãàþùåãîñÿ âî âíåøíåì ìàãíèòíîì ïîëå ñ âåê-
òîðíûì ïîòåíöèàëîì âûáðàííûì â âèäå Ar = Az = 0, Aϕ = rB/2,

− h̄2

2m

(
∂ 2

r +
1
r

∂r +
1
r2 ∂ 2

ϕ +∂ 2
z − γ2r2 +2iγ∂ϕ

)
ψ = Eψ, (3)

è èìååò ñëåäóþùóþ ôîðìó [9]:

ψn,s,kz
(r,ϕ,z) =

√
2γIns(γr2)

eilϕ
√

2π
eikzz
√

L
, (4)

ãäå Ins(ρ) � ôóíêöèÿ Ëàãåððà,

Ins(ρ) =
1√
n!s!

e−ρ/2ρ(n−s)/2Qn−s
s (ρ); (5)

Qn−s
s � ïîëèíîì Ëàãåððà, L � íîðìèðîâî÷íàÿ êîíñòàíòà, l = 0,±1,±2, . . .

� àçèìóòàëüíîå êâàíòîâîå ÷èñëî, s = n− l � ðàäèàëüíîå êâàíòîâîå ÷èñëî
è ρ = γr2.

Ñïèíîâûå êîìïîíåíòû ïîëíîé âîëíîâîé ôóíêöèè òðèâèàëüíû è äà-
þòñÿ ñëåäóþùèì:

ψ(
1
2
) =

(
1
0

)
, ψ(−1

2
) =

(
0
1

)
, (6)

ñ ñîîòâåòñòâóþùèìè ýíåðãèÿìè Espin = ±µ0B, äîáàâëÿåìûìè ê ýíåðãèè
Ëàíäàó (2); µ0 = eh̄/2mc � ìàãíåòîí Áîðà.

Äëÿ îñíîâíîãî óðîâíÿ Ëàíäàó, òî åñòü, ïðè n = 0, s = 0 è íóëåâîì
èìïóëüñå ýëåêòðîíà â íàïðàâëåíèè îñè z, òî åñòü h̄kz = 0, èç (2) ìû èìååì:

E⊥
0 =

eh̄B
2mc

, (7)

è, ñîãëàñíî (4), ñîîòâåòñòâóþùàÿ íîðìèðîâàííàÿ âîëíîâàÿ ôóíêöèÿ îñíîâ-
íîãî ñîñòîÿíèÿ

ψ000(r,ϕ,z) = ψ000(r) =
√

γ
π

e−γr2/2, (8)
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Ðèñ. 33: Âîëíîâàÿ ôóíêöèÿ Ëàíäàó îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ óåäèíåííîãî
ýëåêòðîíà, ψ000 (ñïëîøíàÿ êðèâàÿ), (8), â ñèëüíîì âíåøíåì ìàãíèòíîì
ïîëå B = B0 = 2.4 · 109 Ãàóññ, êàê ôóíêöèÿ ðàññòîÿíèÿ r â öèëèíäðè÷å-
ñêîé ñèñòåìå êîîðäèíàò, è (äëÿ ñðàâíåíèÿ) âîëíîâàÿ ôóíêöèÿ àòîìà âî-
äîðîäà â îñíîâíîì ñîñòîÿíèè (â îòñóòñòâèå âíåøíåãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ),
(1/

√
π)e−r/a0 (ïóíêòèðíàÿ êðèâàÿ), êàê ôóíêöèÿ ðàññòîÿíèÿ r â ñôåðè-

÷åñêèõ êîîðäèíàòàõ. Ñâÿçàííûå ñ íèìè ôóíêöèè ïëîòíîñòè âåðîÿòíîñòè
ïîêàçàíû íà Ðèñ. 34; 1 a.u. = a0 = 0.53 ·10−8 ñì.

∫ ∞
0

∫ 2π
0 rdrdϕ |ψ000|2 = 1.
Ñîîòâåòñòâóþùèé (íàèìåíüøèé) ðàäèóñ Ëàíäàó îðáèòû ýëåêòðîíà

R0 =

√
h̄c
eB

≡
√

1
2γ

, (9)

äëÿ êîòîðîãî ψ000 èìååò âèä

ψ000 =

√
1

2πR2
0

e
− r2

4R2
0 . (10)

Ðèñóíîê 33 èçîáðàæàåò âîëíîâóþ ôóíêöèþ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ Ëàí-
äàó óåäèíåííîãî ýëåêòðîíà, ψ000, â ñèëüíîì âíåøíåì ìàãíèòíîì ïîëå
B = B0 = 2.4 ·109 Ãàóññ (R0 = 1 a.u.), è (äëÿ ñðàâíåíèÿ) âîëíîâóþ ôóíêöèþ
àòîìà âîäîðîäà, ïðè îòñóòñòâèè âíåøíåãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ, (1/

√
π)e−r/a0 .

Ðèñ. 34 è 35 ïîêàçûâàþò ñâÿçàííûå ñ íèìè ïëîòíîñòè âåðîÿòíîñòè ìå-
ñòîïðèáûâàíèÿ ýëåêòðîíà êàê ôóíêöèþ ðàññòîÿíèÿ r îò öåíòðà îðáèòû,
ðàäèóñ êîòîðîé ïîðÿäêà 1 a.u.

Óñëîâèå òîãî, ÷òî ðàäèóñ Ëàíäàó ìåíüøå, ÷åì áîðîâñêèé ðàäèóñ, R0 <
a0 (êîòîðîå ïðèíèìàåòñÿ çäåñü êàê óñëîâèå çíà÷èòåëüíîé "äåôîðìàöèè"
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Ðèñ. 34: Ïëîòíîñòü âåðîÿòíîñòè äëÿ ñëó÷àÿ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ Ëàí-
äàó óåäèíåííîãî ýëåêòðîíà, 2πr|ψ000|2 (ñïëîøíàÿ êðèâàÿ), (8), â ñèëüíîì
âíåøíåì ìàãíèòíîì ïîëå B = B0 = 2.4 ·109 Ãàóññ, êàê ôóíêöèÿ ðàññòîÿíèÿ
r â öèëèíäðè÷åñêèõ êîîðäèíàòàõ, è (äëÿ ñðàâíåíèÿ) ïëîòíîñòü âåðîÿò-
íîñòè äëÿ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ àòîìà âîäîðîäà (â îòñóòñòâèå âíåøíåãî
ìàãíèòíîãî ïîëÿ), 4πr2|(1/

√
π)e−r/a0|2 (ïóíêòèðíàÿ êðèâàÿ), êàê ôóíê-

öèÿ ðàññòîÿíèÿ r â ñôåðè÷åñêèõ êîîðäèíàòàõ. Ñâÿçàííûå ñ íèìè âîëíî-
âûå ôóíêöèè ïîêàçàíû íà Ðèñ. 33; 1 a.u. = 0.53 ·10−8 ñì.

ýëåêòðîííîé îðáèòû H àòîìà) ïîäðàçóìåâàåò òîãäà, ÷òî

B > B0 =
m2ce3

h̄3 = 2.351 ·109 Gauss, (11)

ãäå m � ìàññà ýëåêòðîíà. Ýêâèâàëåíòíî, ýòî óñëîâèå äåôîðìàöèè ñîîòâåò-
ñòâóåò ñëó÷àþ, êîãäà ýíåðãèÿ ñâÿçè H àòîìà, |EBohr

0 | = |−me4/2h̄2| = 0.5
a.u. = 13.6 eV, ìåíüøå, ÷åì îñíîâíîé óðîâåíü ýíåðãèè Ëàíäàó E⊥

0 .
Âûøåóêàçàííîå çíà÷åíèå ìàãíèòíîãî ïîëÿ, B0, äàåòñÿ åñòåñòâåííûì

îáðàçîì êàê àòîìíàÿ åäèíèöà ñèëû ìàãíèòíîãî ïîëÿ è ñîîòâåòñòâóåò
ñëó÷àþ, êîãäà ÷èñòî êóëîíîâñêàÿ ýíåðãèÿ âçàèìîäåéñòâèÿ ýëåêòðîíà ñ
ÿäðîì ðàâíà ýíåðãèè âçàèìîäåéñòâèÿ óåäèíåííîãî ýëåêòðîíà ñ âíåøíèì
ìàãíèòíûì ïîëåì, |EBohr

0 | = E⊥
0 = 13.6 ýÂ, èëè, ýêâèâàëåíòíî, êîãäà áî-

ðîâñêèé ðàäèóñ ðàâåí ðàäèóñó Ëàíäàó, a0 = R0 = 0.53 ·10−8 ñì.
Çäåñü ñëåäóåò ïîä÷åðêíóòü, ÷òî õàðàêòåðíûå ïàðàìåòðû, áîðîâñêàÿ

ýíåðãèÿ |EBohr
0 | è áîðîâñêèé ðàäèóñ a0, H àòîìà èìåþò ñâîåé öåëüþ óñòà-

íîâëåíèå êðèòåðèÿ äëÿ êðèòè÷åñêîé ñèëû âíåøíåãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ
àòîìà âîäîðîäà ïðè ðàññìàòðèâàåìûõ çäåñü óñëîâèÿõ. Î÷åâèäíî, ÷òî äëÿ
äðóãèõ àòîìîâ êðèòè÷åñêîå çíà÷åíèå ìàãíèòíîãî ïîëÿ ìîæåò áûòü äðó-
ãèì.
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Ðèñ. 35: Êîíòóðíîå èçîáðàæåíèå ïëîòíîñòè âåðîÿòíîñòè (r,ϕ) äëÿ ñëó-
÷àÿ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ Ëàíäàó óåäèíåííîãî ýëåêòðîíà, 2πr|ψ000|2, (8),
â ñèëüíîì âíåøíåì ìàãíèòíîì ïîëå B = B0 = 2.4 · 109 Ãàóññ, êàê ôóíê-
öèÿ ðàññòîÿíèÿ â a.u. (1 a.u. = 0.53 · 10−8 ñì). Áîëåå ñâåòëàÿ îáëàñòü
ñîîòâåòñòâóåò áîëüøåé âåðîÿòíîñòè íàõîæäåíèÿ ýëåêòðîíà. Íàáîð ìàê-
ñèìàëüíûõ çíà÷åíèé ïëîòíîñòè âåðîÿòíîñòè íàçûâàåòñÿ "îðáèòàìè".

Ïîñëå ðàññìîòðåíèÿ êâàíòîâîé äèíàìèêè óåäèíåííîãî ýëåêòðîíà âî
âíåøíåì ìàãíèòíîì ïîëå, Àðûíãàçèí [8] îáðàòèëñÿ ê ðàññìîòðåíèþ H
àòîìà âî âíåøíåì ïîñòîÿííîì îäíîðîäíîì ìàãíèòíîì ïîëå.

Â öèëèíäðè÷åñêîé ñèñòåìå êîîðäèíàò (r,ϕ,z), â êîòîðîé âíåøíåå ìàã-
íèòíîå ïîëå èìååò âèä �B = (0,0,B), òî åñòü, ìàãíèòíîå ïîëå íàïðàâëå-
íî âäîëü îñè z, óðàâíåíèå Øðåäèíãåðà äëÿ ýëåêòðîíà äâèãàþùåãîñÿ âî-
êðóã ôèêñèðîâàííîãî ïðîòîíà (ïðèáëèæåíèå Áîðà-Îïåíãåéìåðà) â ïðè-
ñóòñòâèè âíåøíåãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ èìååò âèä

− h̄2

2m

(
∂ 2

r +
1
r

∂r +
1
r2 ∂ 2

ϕ +∂ 2
z +

2me2

h̄2
√

r2 + z2
− γ2r2 +2iγ∂ϕ

)
ψ = Eψ,(12)

ãäå γ = eB/2h̄c.
Ãëàâíàÿ ïðîáëåìà â íåðåëÿòèâèñòñêîì èçó÷åíèè àòîìà âîäîðîäà âî

âíåøíåì ìàãíèòíîì ïîëå çàêëþ÷àåòñÿ â ðåøåíèè âûøåóêàçàííîãî óðàâ-
íåíèÿ Øðåäèíãåðà è íàõîæäåíèè åãî ýíåðãåòè÷åñêîãî ñïåêòðà. Ýòî óðàâ-
íåíèå íå ðåøàåìî àíàëèòè÷åñêèì ïóòåì è òðåáóåò èñïîëüçîâàíèÿ ïðèáëè-
æåíèé.
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Â ïðèáëèæåíèè î÷åíü ñèëüíîãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ, B � B0 = 2.4 · 109

Ãàóññ, êóëîíîâñêîå âçàèìîäåéñòâèå ýëåêòðîíà ñ ÿäðîì â ïîïåðå÷íîì ïëîñ-
êîñòè íå ñòîëü âàæíî, ïî ñðàâíåíèþ ñî âçàèìîäåéñòâèåì ýëåêòðîíà ñ
âíåøíèì ìàãíèòíûì ïîëåì. Ñëåäîâàòåëüíî, â ñîîòâåòñòâèè ñ òî÷íûì
ðåøåíèåì (4), äëÿ óåäèíåííîãî ýëåêòðîíà ìîæíî íàéòè ïðèáëèæåííîå
ðåøåíèå (12) äëÿ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ â ôîðìå ôàêòîðèçîâàííûõ ïîïå-
ðå÷íûõ è ïðîäîëüíûõ ÷àñòåé,

ψ = e−γr2/2χ(z), (13)

ãäå χ(z) � ïðîäîëüíàÿ ñîñòàâëÿþùàÿ âîëíîâîé ôóíêöèè, êîòîðóþ åùå
ïðåäñòîèò íàéòè. Ýòî òàê íàçûâàåìîå àäèàáàòè÷åñêîå ïðèáëèæåíèå. Â
îáùåì, àäèàáàòè÷åñêîå ïðèáëèæåíèå ñîîòâåòñòâóåò ñëó÷àþ, êîãäà ïîïå-
ðå÷íîå äâèæåíèå ýëåêòðîíà ïîëíîñòüþ îïðåäåëÿåòñÿ íàïðÿæåííîñòüþ
ìàãíèòíîãî ïîëÿ, êîòîðîå çàñòàâëÿåò ýëåêòðîí "òàíöåâàòü" íà öèêëî-
òðîííîé ÷àñòîòå. Â ÷àñòíîñòè, ðàäèóñ îðáèòû òîãäà ìíîãî ìåíüøå, ÷åì
áîðîâñêèé ðàäèóñ, R0 � a0. Îñòàâøåéñÿ ïðîáëåìîé ÿâëÿåòñÿ, ñëåäîâà-
òåëüíî, íàõîæäåíèå ïðîäîëüíîãî ýíåðãåòè÷åñêîãî ñïåêòðà, â íàïðàâëå-
íèè îñè z.

Ïîäñòàíîâêà âîëíîâîé ôóíêöèè (13) â óðàâíåíèå Øðåäèíãåðà (12),
óìíîæåíèå åãî íà ψ∗ è èíòåãðèðîâàíèå ïî ïåðåìåííûì r è ϕ â öèëèí-
äðè÷åñêîé ñèñòåìå êîîðäèíàò ïðèâîäÿò ê ñëåäóþùåìó óðàâíåíèþ õàðàê-
òåðèçóþùåìó z-çàâèñèìîñòü âîëíîâîé ôóíêöèè:(

− h̄2

2m
d2

dz2 +
h̄2γ
m

+C(z)
)

χ(z) = Eχ(z), (14)

ãäå

C(z) = −√
γ e2

∫ ∞

0

e−ρ√
ρ + γz2

dρ = −e2√πγ eγz2
[1− erf(

√
γ|z|)] (15)

è erf(x) � ôóíêöèÿ îøèáîê.
Ïîÿâèâøèéñÿ ýôôåêòèâíûé ïîòåíöèàë C(z), èìåþùèé íåòðèâèàëü-

íûé âèä íå äîïóñêàåò àíàëèòè÷åñêîãî ðåøåíèÿ óðàâíåíèÿ (14), íî îí ìî-
æåò áûòü àïïðîêñèìèðîâàí ïðîñòûìè ïîòåíöèàëàìè, äëÿ îöåíêè ýíåðãèè
è âîëíîâîé ôóíêöèè îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ H àòîìà.

Ïðè âûñîêîé íàïðÿæåííîñòè ìàãíèòíîãî ïîëÿ, γ � 1, òàê ÷òî, ïðè
óñëîâèè γ〈z2〉 � 1, ìîæíî èãíîðèðîâàòü ρ ïîä ðàäèêàëîì ïîäûíòåãðàëü-
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íîé ôóíêöèè â óðàâíåíèè (15). Ïðè ýòîì èíòåãðàë ñèëüíî óïðîùàåòñÿ è
ñâîäèòñÿ ê âèäó

C(z) �V (z) = − e2

|z| , ïðè γ〈z2〉 � 1, (16)

êîòîðûé îêàçûâàåòñÿ îïèñûâàþùèì ÷èñòî êóëîíîâñêîå âçàèìîäåéñòâèå
ýëåêòðîíà ñ ÿäðîì, â íàïðàâëåíèè îñè z. Ñîãëàñíî òî÷íîìó ðåøåíèþ (15),
C(z) ñòðåìèòñÿ ê íóëþ ïðè z → ∞. Îäíàêî, çàìå÷àòåëüíûì ñâîéñòâîì
òî÷íîãî ðåøåíèÿ ÿâëÿåòñÿ òî, ÷òîC(z) îãðàíè÷åíî â òî÷êå z = 0, à èìåííî,
C(0) = −√πγ e2, òàê ÷òî ýôôåêòèâíûé ïîòåíöèàë C(z) íå ìîæåò áûòü
õîðîøî àïïðîêñèìèðîâàí êóëîíîâñêèì ïîòåíöèàëîì.

Òî÷íûé ïîòåíöèàë C(z) ìîæåò áûòü õîðîøî àïïðîêñèìèðîâàí ìîäè-
ôèöèðîâàííûì êóëîíîâñêèì ïîòåíöèàëîì,

C(z) �V (z) = − e2

|z|+ z0
, (17)

ãäå z0 � ïàðàìåòð, z0 	= 0, êîòîðûé çàâèñèò îò èíäóêöèè ïîëÿ B,

z0 = − e2

C(0)
=

1√πγ
=

√
2h̄c
πeB

. (18)

Àíàëèòè÷åñêîå ïðåèìóùåñòâî ýòîãî ïðèáëèæåíèÿ çàêëþ÷àåòñÿ â òîì,
÷òî V (z) ÿâëÿåòñÿ îãðàíè÷åííûì â òî÷êå z = 0, èìåÿ, ïðè ýòîì, êóëî-
íîâñêóþ ôîðìó. Ñëåäîâàòåëüíî, óðàâíåíèå (14) ñâîäèòñÿ ê îäíîìåðíîìó
øðåäèíãåðîâñêîìó óðàâíåíèþ äëÿ êóëîíî-ïîäîáíîãî ïîòåíöèàëà,(

h̄2

2m
d2

dz2 +
e2

|z|+ z0
+

h̄2γ
m

+E

)
χ(z) = 0. (19)

Â àòîìíûõ åäèíèöàõ (e = h̄ = m = 1), ñ èñïîëüçîâàíèåì îáîçíà÷åíèé

E ′ =
h̄2γ
m

+E, n2 =
1

−2E ′ , (20)

ââîäÿ íîâóþ ïåðåìåííóþ x = 2z/n è ïîëàãàÿ x0 = 2z0/n, äëÿ óïðîùåíèÿ
çàïèñè, âûøåóêàçàííîå óðàâíåíèå ìîæåò áûòü ïåðåïèñàíî êàê[

d
dx2 +

(
−1

4
+

n
x

)]
χ(x) = 0, (21)
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ãäå ïðèíèìàåòñÿ x > 0. Ââîäÿ íîâóþ ôóíêöèþ v(x), îïðåäåëÿåìóþ ÷åðåç
âûðàæåíèå χ(x) = xe−x/2v(x), ïîëó÷àåì îêîí÷àòåëüíóþ ôîðìó óðàâíåíèÿ,

xv′′ +(2− x)v′ − (1−n)v = 0. (22)

Çàìåòèì, ÷òî îíî ÿâëÿåòñÿ ÷àñòíûì ñëó÷àåì óðàâíåíèÿ Êóììåðà (Cummer),

xv′′ +(b− x)v′ −av = 0, (23)

îáùåå ðåøåíèå êîòîðîãî äàåòñÿ ñëåäóþùèì âûðàæåíèåì

v(x) = C1 1F1(a,b,x)+C2U(a,b,x), (24)

ãäå

1F1(a,b,x) =
Γ(b)

Γ(b−a)Γ(a)

∫ 1

0
extta−1(1− t)b−a−1 dt (25)

è

U(a,b,x) =
1

Γ(a)

∫ ∞

0
e−xtta−1(1+ t)b−a−1 dt (26)

ÿâëÿþòñÿ ãèïåðãåîìåòðè÷åñêèìè ôóíêöèÿìè, C1,2 � êîíñòàíòû; a = 1−n
è b = 2. Îòñþäà, äëÿ χ(x) èìååì

χ(x) = (|x|+ x0)e
−(|x|+x0)/2 [

C±
1 1F1(1−n,2, |x|+ x0)+ (27)

C±
2 U(1−n,2, |x|+ x0)

]
,

ãäå âîññòàíîâëåí ïàðàìåòð x0 è "±", çíàê â C±
1,2, ñîîòâåòñòâóåò ïîëî-

æèòåëüíûì è îòðèöàòåëüíûì çíà÷åíèÿì x, ñîîòâåòñòâåííî (çíàê ìîäóëÿ
èñïîëüçóåòñÿ äëÿ êðàòêîñòè).

Ðàññìîòðèì òåïåðü ïåðâûé ñëó÷àé x0 = 0. Ïåðâàÿ ãèïåðãåîìåòðè÷å-
ñêàÿ ôóíêöèÿ 1F1(1−n,2,x) êîíå÷íà ïðè x = 0 äëÿ ëþáîãî n. Ïðè áîëüøèõ
çíà÷åíèÿõ x, îíà ðàñõîäèòñÿ ýêñïîíåíöèàëüíî, åñëè n íå ÿâëÿåòñÿ öåëûì
÷èñëîì, n = 1,2, . . . , ïðè êîòîðûõ ôóíêöèÿ ðàñõîäèòñÿ ïîëèíîìèàëüíî.
Âòîðàÿ ãèïåðãåîìåòðè÷åñêàÿ ôóíêöèÿ U(1− n,2,x) âåäåò ñåáÿ èíà÷å, â
÷åì-òî, êàê çåðêàëüíîå îòðàæåíèå ïåðâîé. Â ïðåäåëå x → 0, îíà êîíå÷íà
äëÿ öåëûõ ÷èñåë n = 1,2,3, . . . è ðàñõîäèòñÿ êàê 1/x äëÿ íåöåëûõ n > 1
è äëÿ 0 ≤ n < 1. Â ïðåäåëå x → ∞, îíà ðàñõîäèòñÿ ïîëèíîìèàëüíî äëÿ
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öåëûõ n, ñòðåìèòñÿ ê íóëþ äëÿ íåöåëûõ n > 1 è äëÿ n = 0 è ðàñõîäèòñÿ
äëÿ íåöåëûõ 0 < n < 1.

Â îáùåì, èç-çà ìíîæèòåëÿ xe−x/2 â ðåøåíèè (27), êîòîðûé íåéòðà-
ëèçóåò íåêîòîðûå ðàñõîäèìîñòè ïðîèñõîäÿùèå èç ãèïåðãåîìåòðè÷åñêèõ
ôóíêöèé, ìû äîëæíû ïðèíÿòü â ðàñ÷åò îáà ëèíåéíî íåçàâèñèìûõ ðå-
øåíèÿ, ÷òîáû ïîëó÷èòü íàèáîëåå îáùóþ ôîðìó íîðìèðóåìîé âîëíîâîé
ôóíêöèè.

Êàê ñëåäñòâèå, äëÿ x0 	= 0 ïîëó÷àåìûå ñîáñòâåííûå çíà÷åíèÿ ìîãóò
îòëè÷àòüñÿ îò ñîáñòâåííûõ çíà÷åíèé ñîîòâåòñòâóþùèõ n = 1,2, . . . (êîòî-
ðûå ÿâëÿþòñÿ àíàëîãàìè ãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà â îáû÷íîé çàäà÷å
àòîìà âîäîðîäà), òàê ÷òî n ìîæåò ïðèíèìàòü íåêîòîðûå íåöåëûå çíà÷å-
íèÿ îò 0 äî ∞, îáåñïå÷èâàÿ íîðìèðóåìîñòü âîëíîâîé ôóíêöèè.

Äëÿ ÷åòíûõ ñîñòîÿíèé â ñîîòâåòñòâèè ñ ñèììåòðèåé âîëíîâîé ôóíê-
öèè îòíîñèòåëüíî èíâåðñèè z →−z, èìååì

C+
1 = C−

1 , C+
2 = C−

2 , χ ′(0) = 0. (28)

À òàêæå, òàê êàê n = 1 äàåò E ′ = −1/(2n2) = −1/2 a.u., ñëåäóåò èñêàòü
íîðìèðóåìóþ âîëíîâóþ ôóíêöèþ äëÿ n â èíòåðâàëå 0 < n < 1, äëÿ äî-
ñòèæåíèÿ íàèíèçøåãî çíà÷åíèÿ ýíåðãèè. Â ñëó÷àå óñïåõà, n = 1 äåéñòâè-
òåëüíî íå õàðàêòåðèçóåò îñíîâíîå ñîñòîÿíèå, à ìîæåò ñîîòâåòñòâîâàòü
íåêîòîðîìó âîçáóæäåííîìó ñîñòîÿíèþ.

Àíàëèç ïîêàçûâàåò, ÷òî íîðìèðóåìûå âîëíîâûå ôóíêöèè, êàê êîì-
áèíàöèè äâóõ ëèíåéíî íåçàâèñèìûõ ðåøåíèé, äëÿ ìîäèôèöèðîâàííîãî
êóëîíîâñêîãî ïîòåíöèàëà ñóùåñòâóþò äëÿ ðàçëè÷íûõ íåöåëûõ n. Ñîñðå-
äîòî÷èâøèñü íà ðåøåíèè äëÿ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ, Àðûíãàçèí ðàññìîò-
ðåë çíà÷åíèÿ n â îáëàñòè îò 0 äî 1. Íàïîìíèì, ÷òî E ′ = −1/2n2, òàê ÷òî
äëÿ n < 1 ýíåðãèÿ íèæå, ÷åì E ′ = −0.5 a.u.

Äëÿ n < 1, ïåðâàÿ ãèïåðãåîìåòðè÷åñêàÿ ôóíêöèÿ íå ïîäàâëÿåòñÿ ìíî-
æèòåëåì xe−x/2 â ðåøåíèè (27) ïðè áîëüøèõ x, òàê ÷òî ìû îòáðàñûâàåì
åãî, êàê íåôèçè÷åñêîå ðåøåíèå, ïîëàãàÿ C1 = 0. Íîðìèðóåìàÿ âîëíîâàÿ
ôóíêöèÿ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ äëÿ n < 1 ìîæåò ïîýòîìó äàâàòüñÿ âòîðûì
ñëàãàåìûì â ðåøåíèè (27). Äåéñòâèòåëüíî, óñëîâèå χ ′(x)|x=0 = 0 ïîäðà-
çóìåâàåò

1
2e−(x+x0)/2C2[(2− x− x0)U(1−n,2,x+ x0)−

−2(1−n)(x+ x0)U(2−n,3,x+ x0))]|x=0 = 0.
(29)

Ëåâàÿ ÷àñòü ýòîãî óðàâíåíèÿ çàâèñèò îò n è x0, òàê ÷òî ìîæåò áûòü âû-
áðàíà íåêîòîðàÿ èíäóêöèÿ ïîëÿ B, ðàññ÷èòàíà ñâÿçàííàÿ ñ íåé âåëè÷èíà
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x0 = x0(B) è íàéäåíî n, êîòîðîå äàñò ýíåðãèþ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ E ′. Ñ
äðóãîé ñòîðîíû, äëÿ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ, ýòî óñëîâèå ìîæåò ðàññìàò-
ðèâàòüñÿ, vice versa, êàê óðàâíåíèå äëÿ íàõîæäåíèÿ x0 äëÿ íåêîòîðîãî
âûáðàííîãî n.

Íàïðèìåð, âçÿâ íåöåëîå çíà÷åíèå n = 1/
√

15.58 � 0.253 < 1, Àðûíãà-
çèí íàøåë x0 = 0.140841. Ýòî çíà÷åíèå ñîãëàñóåòñÿ ñ ðåçóëüòàòîì x0 =
0.141 ïîëó÷åííûì Õåéëîì (Heyl) è Õåðíêâèñòîì (Hernquist) [14]. Ñ äðó-
ãîé ñòîðîíû, x0, ñîãëàñíî (18), ñâÿçàíî ñ èíäóêöèåé ìàãíèòíîãî ïîëÿ,
x0 = 2z0/n, îòêóäà ïîëó÷àåì B � 4.7 ·1012 Ãàóññ. Ñëåäîâàòåëüíî, ïðè ýòîé
èíäóêöèè ïîëÿ ýíåðãèÿ àòîìà âîäîðîäà â îñíîâíîì ñîñòîÿíèè îïðåäåëÿ-
åòñÿ çíà÷åíèåì n = 1/

√
15.58.

Ïîëíàÿ âîëíîâàÿ ôóíêöèÿ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ äàåòñÿ âûðàæåíèåì

ψ(r,ϕ,x) �
√

1
2πR2

0

e
− r2

4R2
0 (|x|+ x0)e

(|x|+x0)/2U(1−n,2, |x|+ x0), (30)

ãäå n îïðåäåëÿåòñÿ ñîãëàñíî âûøåóêàçàííîé ïðîöåäóðå è ñâÿçàííàÿ ñ íèì
òðåõìåðíàÿ ôóíêöèÿ ïëîòíîñòè âåðîÿòíîñòè ñõåìàòè÷åñêè èçîáðàæåíà
íà Ðèñ. 36.

Ìîæíî âèäåòü, ÷òî ýòà çàäà÷à ñèëüíî îòëè÷àåòñÿ îò îáû÷íîé òðåõ-
ìåðíîé çàäà÷è àòîìà âîäîðîäà, äëÿ êîòîðîé ãëàâíîå êâàíòîâîå ÷èñëî
äîëæíî áûòü öåëûì äëÿ ïîëó÷åíèÿ íîðìèðîâàííûõ âîëíîâûõ ôóíêöèé
è çíà÷åíèå n = 1 ñîîòâåòñòâóåò íàèíèçøåìó óðîâíþ ýíåðãèè.

Ïîäõîä ÷åðåç ìîäèôèöèðîâàííûé êóëîíîâñêèé ïîòåíöèàë îáåñïå÷è-
âàåò êà÷åñòâåííî ïðàâèëüíîå ïîâåäåíèå è ïðåäëàãàåò åäèíñòâåííóþ îð-
áèòó Ëàíäàó-òèïà, ïîêàçàííóþ íà Ðèñ. 36 äëÿ ðàñïðåäåëåíèÿ çàðÿäà â
îñíîâíîì ñîñòîÿíèè àòîìà âîäîðîäà. Ýòî íàõîäèòñÿ â ïîëíîì ñîãëàñèè
èññëåäîâàíèÿìè àòîìà âîäîðîäà Ñàíòèëëè [1, 11] â ñèëüíîì ìàãíèòíîì
ïîëå.

Òî÷íûå àíàëèòè÷åñêèå ðàñ÷åòû âîëíîâûõ ôóíêöèé îñíîâíîãî è âîç-
áóæäåííîãî ñîñòîÿíèé àòîìà âîäîðîäà, ñäåëàííûå Õåéëîì è Õåðíêâè-
ñòîì [14] â àäèàáàòè÷åñêîì ïðèáëèæåíèè, ïðèâîäÿò ê ïðîäîëüíûì ÷à-
ñòÿì âîëíîâûõ ôóíêöèé ïîêàçàííûì íà Ðèñ. 37, êîòîðûé âîñïðîèçâîäèò
îðèãèíàëüíûé Ðèñ. 3 èõ ðàáîòû; ζ = 2παz/λe; B = 4.7 · 1012 Ãàóññ. Îíè
èñïîëüçîâàëè ìîäèôèöèðîâàííûé êóëîíîâñêèé ïîòåíöèàë òèïà (17) è
äîïîëíèòåëüíûé íàáîð ëèíåéíî íåçàâèñèìûõ ðåøåíèé îäíîìåðíîé ìî-
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x

y

z

x

Ðèñ. 36: Ñõåìàòè÷åñêèé âèä H àòîìà â îñíîâíîì ñîñòîÿíèè ïðè íàëî-
æåíèè íà íåãî î÷åíü ñèëüíîãî âíåøíåãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ �B = (0,0,B),
B�B0 = 2.4 ·109 Ãàóññ, ñîãëàñíî ìîäèôèöèðîâàííîìó êóëîíîâñêîìó ïðè-
áëèæåíèþ èçó÷åííîìó â ýòîì ðàçäåëå. Ýëåêòðîí äâèãàåòñÿ ïî îðáèòå
Ëàíäàó ìàëîãî ðàäèóñà R0 � 0.53 ·10−8 ñì, ÷òî ïðèâîäèò ê òîðîèäàëüíîé
ñòðóêòóðå èñïîëüçóåìîé â íîâûõ õèìè÷åñêèõ ñîåäèíåíèÿõ ìàãíåêóëàõ.
Âåðòèêàëüíûé ðàçìåð àòîìà ñðàâíèì ñ R0. Ñïèí ýëåêòðîíà àíòèïàðàë-
ëåëåí ìàãíèòíîìó ïîëþ.

äèôèöèðîâàííîé êóëîíîâñêîé çàäà÷è â ôîðìå

(|x|+xm)e−(|x|+xm)/2
1F1(1−n,2, |x|+xm)

∫ |x|+xm et

(t 1F1(1−n,2, t))2 dt,(31)

ãäå m = 0 ñîîòâåòñòâóåò îñíîâíîìó ñîñòîÿíèþ. Äëÿ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ
n = 1/

√
15.58, îíè íàøëè x0 = 0.141, êîòîðîå ñîîòâåòñòâóåò B = 4.7 ·1012

Ãàóññ. Ýòîò ðåçóëüòàò íàõîäèòñÿ â ñîãëàñèè ñ âûøåïðèâåäåííûì èññëå-
äîâàíèåì.

Èç Ðèñ. 37 ìîæíî âèäåòü, ÷òî ïèê âîëíîâîé ôóíêöèè îñíîâíîãî ñî-
ñòîÿíèÿ ïðèõîäèòñÿ íà òî÷êó z = 0, â òî âðåìÿ êàê íàèáîëüøèå ïèêè
âîëíîâûõ ôóíêöèé âîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé îòñòîÿò îò òî÷êè z = 0 (êàê
ýòî è îæèäàëîñü). Â ðåçóëüòàòå, ñâÿçàííûå ñ íèìè ïðîäîëüíûå ðàñïðåäå-
ëåíèÿ âåðîÿòíîñòè (êâàäðàòû ìîäóëåé âîëíîâûõ ôóíêöèé óìíîæåííûå
íà îáúåìíûé ìíîæèòåëü â âûáðàííîé ñèñòåìå êîîðäèíàò) ñèììåòðè÷íû
îòíîñèòåëüíî çàìåíû z → −z, è èõ ìàêñèìóìû ðàñïîëîæåíû â öåíòðå
z = 0 äëÿ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ è îòñòîÿò îò öåíòðà äëÿ âîçáóæäåííûõ
ñîñòîÿíèé. Âû÷èñëåííûå ýíåðãèè ñâÿçè äëÿ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ |000〉
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Ðèñ. 37: Àêñèàëüíûå âîëíîâûå ôóíêöèè âîäîðîäà â ñèëüíîì ìàãíèò-
íîì ïîëå (àíàëèòè÷åñêèå ðàñ÷åòû) äëÿ B = 4.7 ·1012 Ãàóññ. Èçîáðàæåíû
ïåðâûå ÷åòûðå ÷åòíûå ñîñòîÿíèÿ ñ àêñèàëüíûìè âîçáóæäåíèÿìè, |000〉
(îñíîâíîå ñîñòîÿíèå), |002〉, |004〉, è |006〉 (ñëåâà) è íå÷åòíûå ñîñòîÿíèÿ
|001〉 è |003〉 (ñïðàâà); n = 1/

√
15.58, ζ = 2z/n ñîîòâåòñòâóþò îñè x, â èñ-

ïîëüçóåìûõ îáîçíà÷åíèÿõ; z â a.u., 1 a.u. = 0.53 ·10−8 ñì (âîñïðîèçâåäåíèå
Ðèñ. 3 Õåéëà è Õåðíêâèñòà èç ðàáîòû [14]).

àòîìà âîäîðîäà äëÿ ðàçëè÷íûõ íàïðÿæåííîñòåé ïîëÿ èìåþò ñëåäóþùèå
çíà÷åíèÿ [14]:

Magnetic field B Binding energy, |000〉 state
(Gauss) (Rydberg)

4.7×1012 15.58
9.4×1012 18.80

23.5×1012 23.81
4.7×1013 28.22
9.4×1013 33.21

23.5×1013 40.75
4.7×1014 47.20

Õåéë è Õåðíêâèñò âû÷èñëèëè ïåðòóðáàòèâíûå ïîïðàâêè ïåðâîãî ïî-
ðÿäêà ê âûøåóêàçàííûì ýíåðãèÿì è ïîëó÷èëè çíà÷åíèÿ, êîòîðûå íàõî-
äÿòñÿ â õîðîøåì ñîãëàñèè ñ ðåçóëüòàòàìè Ðóäåðà (Ruder) è äð. [9] è Ëàÿ
(Lai) [12].
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Ðèñ. 38: Ñõåìàòè÷åñêèé âèä H àòîìà â âîçáóæäåííîì ñîñòîÿíèè ïðè íà-
ëîæåíèè î÷åíü ñèëüíîãî âíåøíåãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ �B = (0,0,B), B�B0 =
2.4 · 109 Ãàóññ. Îäèí ýëåêòðîí äâèãàåòñÿ îäíîâðåìåííî ïî äâóì òîðîè-
äàëüíûì îðáèòàì ðàäèóñà R0, êîòîðûå èçîáðàæåíû ñõåìàòè÷åñêè êàê
òîðû â ðàçëè÷íûõ (x, y) ïëîñêîñòÿõ, îäèí òîð íà óðîâíå z = −Lz è äðó-
ãîé íà óðîâíå z = +Lz, ñ ÿäðîì ïîêàçàííûì â öåíòðå â z = 0. Êàæäûé òîð
âîñïðîèçâîäèò (x, y)-ðàñïðåäåëåíèå âåðîÿòíîñòè, êàê ïîêàçàíî íà Ðèñ. 35,
íî ñ ìåíüøèì ðàäèóñîì Ëàíäàó, R0 � a0. Ñïèí ýëåêòðîíà îðèåíòèðîâàí
àíòèïàðàëëåëüíî ìàãíèòíîìó ïîëþ.

Ñâÿçàííàÿ ñ âûøåóêàçàííûìè âîçáóæäåííûìè ñîñòîÿíèÿìè ïëîòíîñòü
âåðîÿòíîñòè, î÷åâèäíî, îáëàäàåò öèëèíäðè÷åñêîé (àêñèàëüíîé) ñèììåò-
ðèåé è ìîæåò áûòü îïèñàíà äâóìÿ îðáèòàìè Ëàíäàó ðàäèóñà R0 â ðàç-
ëè÷íûõ (r,ϕ)-ïëîñêîñòÿõ, îäíîé � íà óðîâíå z =−Lz è äðóãîé � íà óðîâíå
z = +Lz, ñ ÿäðîì â òî÷êå z = 0, êàê ñõåìàòè÷åñêè èçîáðàæåíî íà Ðèñ. 38.
Ïðèñóòñòâèå äâóõ îðáèò Ëàíäàó èìååò ìåñòî â ñîîòâåòñòâèè ñ âîçáóæäåí-
íûìè âîëíîâûìè ôóíêöèÿìè, ñèììåòðè÷íûìè îòíîñèòåëüíî ïðåîáðàçî-
âàíèÿ èíâåðñèè, z →−z, è íàèáîëüøèìè ïèêàìè îòñòîÿùèìè îò öåíòðà
x = 0. Ýëåêòðîí äâèãàåòñÿ îäíîâðåìåííî ïî ýòèì äâóì îðáèòàì Ëàíäàó.

Îáçîð ïðèáëèæåííûõ, âàðèàöèîííûõ è ÷èñëåííûõ ðåøåíèé ìîæåò
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áûòü íàéäåí â ðàáîòå Ëàÿ [12]. Òî÷íîñòü ÷èñëåííûõ ðåøåíèé ñîñòàâëÿ-
åò ïîðÿäêà 3%, äëÿ âíåøíåãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ âàðüèðóåìîãî îò 1011 äî
1015 Ãàóññ. Â ÷àñòíîñòè, ñîãëàñíî âàðèàöèîííûì ðåçóëüòàòàì [12], ðàç-
ìåð àòîìà âîäîðîäà âäîëü îñè z â îñíîâíîì ñîñòîÿíèè õîðîøî àïïðîêñè-
ìèðóåòñÿ ôîðìóëîé Lz � [ln(B/B0)]

−1 a.u.; ïîïåðå÷íûé (Ëàíäàó) ðàçìåð
L⊥ � (B/B0)

−1/2 a.u.; è ýíåðãèÿ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ E �−0.16[ln(B/B0)]
2

a.u., ñ òî÷íîñòüþ äî íåñêîëüêèõ ïðîöåíòîâ, äëÿ b ≡ B/B0 â ðàéîíå îò 102

äî 106. Ìîæíî âèäåòü, äëÿ B = 100B0, ÷òî âàðèàöèîííîå èññëåäîâàíèå
ïðåäñêàçûâàåò ýíåðãèþ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ E = −3.4 a.u. = −92.5 ýÂ,
ïîïåðå÷íûé ðàçìåð L⊥ îêîëî 0.1 a.u. = 0.53 ·10−9 ñì è z-ðàçìåð Lz îêîëî
0.22 a.u. Ýòî ïîäòâåðæäàåò ðåçóëüòàòû ïîëó÷åííûå ìîäèôèöèðîâàííûì
êóëîíîâñêèì àíàëèòè÷åñêèì ïîäõîäîì.

Òàê êàê îñíîâíîå ñîñòîÿíèå H àòîìà â îòñóòñòâèè ïîëÿ õàðàêòåðèçóåò-
ñÿ èäåàëüíûì ñôåðè÷åñêè ñèììåòðè÷íûì ðàñïðåäåëåíèåì çàðÿäà ýëåê-
òðîíà, ñðåäíèå íàïðÿæåííîñòè ìàãíèòíîãî ïîëÿ, åñòåñòâåííûì îáðàçîì,
ïîäðàçóìåâàþò èñêàæåíèå ñôåðè÷åñêîãî ðàñïðåäåëåíèÿ. Îäíàêî äëÿ ìàã-
íèòíûõ ïîëåé ñðåäíåé íàïðÿæåííîñòè òðåáóåòñÿ ãëóáîêèé àíàëèç, òàê
êàê àäèàáàòè÷åñêîå ïðèáëèæåíèå â ýòîì ñëó÷àå óæå íå ïðèìåíèìî.

×òî êàñàåòñÿ ìíîãîýëåêòðîííûõ àòîìîâ, èíòåðåñíîé ïðîáëåìîé ÿâ-
ëÿåòñÿ èçó÷åíèå äåéñòâèÿ î÷åíü ñèëüíîãî âíåøíåãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ íà
àòîì ãåëèÿ (ñì., íàïðèìåð, [12, 14]) è íà ìíîãîýëåêòðîííûå òÿæåëûå àòî-
ìû, ñ âíåøíèìè ýëåêòðîíàìè õàðàêòåðèçóåìûìè íåñôåðè÷åñêèì ðàñïðå-
äåëåíèåì çàðÿäà, òàêèì êàê p-ýëåêòðîíû àòîìà óãëåðîäà, îðáèòàëè êî-
òîðûõ ïðîíèçûâàþò îðáèòàëè âíóòðåííèõ ýëåêòðîíîâ. Äåéñòâèòåëüíî,
î÷åíü ñèëüíîå ìàãíèòíîå ïîëå áóäåò ïðèíóæäàòü òàêèå âíåøíèå ýëåê-
òðîíû äâèãàòüñÿ ïî ìàëåíüêèì êðóãëûì òîðîèäàëüíûì îðáèòàì. Â äî-
ïîëíåíèå ê íåïîñðåäñòâåííîìó äåéñòâèþ ìàãíèòíîãî ïîëÿ íà âíóòðåí-
íèå ýëåêòðîíû, âèäèìî, ïðîèñõîäÿò ñåðèè ïåðåñòðîåê âñåé ýëåêòðîííîé
ñòðóêòóðû àòîìà, âñëåäñòâèè âàðèàöèè íàïðÿæåííîñòè ïîëÿ. Ìàãíèò-
íîå ïîëå êîíêóðèðóåò ñ êóëîíîâñêîé ýíåðãèåé, êîòîðàÿ ðàçëè÷íà äëÿ
ðàçëè÷íûõ ñîñòîÿíèé ýëåêòðîíîâ, è ñ ýëåêòðîí-ýëåêòðîííûìè âçàèìî-
äåéñòâèÿìè, âêëþ÷àÿ ñïèíîðíûå ñïàðèâàíèÿ. Îäíàêî, î÷åâèäíî, ÷òî ïðè
äîñòàòî÷íî ñèëüíûõ ïîëÿõ, âñå ýëåêòðîííûå ñïèíû âûðàâíèâàþòñÿ àí-
òèïàðàëëåëüíî ìàãíèòíîìó ïîëþ � êîíôèãóðàöèÿ ïîëíîé ñïèíîâîé ïî-
ëÿðèçàöèè � â òî âðåìÿ êàê ïðè áîëåå íèçêèõ íàïðÿæåííîñòÿõ ïîëÿ âîç-
ìîæíû ðàçëè÷íûå ÷àñòè÷íî ïîëÿðèçîâàííûå ñïèíîâûå êîíôèãóðàöèè.

Ñîãëàñíî ÷èñëåííûì ðàñ÷åòàì Äæîíñåíà è Èíãâàñîíà, îñíîâàííûì íà
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Ðèñ. 39: Êîíòóðíîå èçîáðàæåíèå ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè â (r,z)-
ïëîñêîñòè äëÿ àòîìà æåëåçà, ñîãëàñíî òåîðèè ìàòðèöû ïëîòíîñòè ïðè
äâóõ ðàçëè÷íûõ íàïðÿæåííîñòÿõ ìàãíèòíîãî ïîëÿ, 1011 Ãàóññ (ñëåâà) è
1012 Ãàóññ (ñïðàâà). Ñàìûé äàëüíèé êîíòóð ñîäåðæèò 99% îòðèöàòåëü-
íîãî çàðÿäà, ñëåäóþùèé � 90%, çàòåì 80% è ò.ä., è äâà íàèáëèæàéøèõ �
5% è 1%, ñîîòâåòñòâåííî (âîñïðîèçâåäåíèå Ðèñ. 5 Äæîíñåíà (Johnsen) è
Èíãâàñîíà (Yngvason) [13]).

òåîðèè ìàòðèöû ïëîòíîñòè [13], êîòîðàÿ íàõîäèòñÿ â õîðîøåì ñîãëàñèè
ñ òðàêòîâêîé Õàðòðè-Ôîêà î÷åíü ñèëüíîãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ, âíóòðåí-
íÿÿ îáëàñòü àòîìà æåëåçà (26 ýëåêòðîíîâ) õàðàêòåðèçóåòñÿ ñëåãêà íàðó-
øåíûì ñôåðè÷åñêè ñèììåòðè÷íûì ðàñïðåäåëåíèåì, äàæå ïðè ñèëüíûõ
ìàãíèòíûõ ïîëÿõ ïîðÿäêà B = 100B0 . . .1000B0. Âíóòðåííÿÿ îáëàñòü îêà-
çûâàåòñÿ îáëàäàþùåé ñïåöèôè÷íûì, ñèëüíî âûòÿíóòûì ðàñïðåäåëåíèåì
âäîëü íàïðàâëåíèÿ ìàãíèòíîãî ïîëÿ, êàê ïîêàçàíî íà Ðèñ. 39. Âîçìîæíàÿ
èíòåðïðåòàöèÿ, çàêëþ÷àþùàÿñÿ â òîì, ÷òî âíóòðåííèå ýëåêòðîíû îñòà-
þòñÿ îáëàäàþùèìè ñôåðè÷åñêèì ðàñïðåäåëåíèåì, â òî âðåìÿ êàê âíåø-
íèå ýëåêòðîíû èñïûòûâàþò ñæàòèå, ïî-âèäèìîìó íåïðàâèëüíà äî òåõ
ïîð ïîêà íå äîêàçàíî, ÷òî ñïèíîâàÿ êîíôèãóðàöèÿ àòîìà æåëåçà ÷àñòè÷-
íî ïîëÿðèçîâàíà. Èòàê, ìû ìîæåì çàêëþ÷èòü, ÷òî âñå ýëåêòðîíû íàõî-
äÿòñÿ â ñèëüíî ìàãíèòíî ïîëÿðèçîâàííîì ñîñòîÿíèè (ñîñòîÿíèå Ëàíäàó ñ
íåáîëüøîé ïðèìåñüþ êóëîíîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ), è ýòà ýëåêòðîííàÿ
ñòðóêòóðà ÿâëÿåòñÿ âèäîì ìíîãîýëåêòðîííîé öèëèíäðè÷åñêîé îáîëî÷êè
Ëàíäàó, ñî ñïèíàìè âñåõ ýëåêòðîíîâ âûðîâíåííûõ àíòèïàðàëëåëüíî ìàã-
íèòíîìó ïîëþ (êîíôèãóðàöèÿ ïîëíîé ñïèíîâîé ïîëÿðèçàöèè).
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Äðóãèì çàìå÷àíèåì îòíîñèòåëüíî Ðèñ. 39 ÿâëÿåòñÿ òî, ÷òî êîíòóðû
îòìå÷àþùèå áëèæàéøåå ñôåðè÷åñêîå ðàñïðåäåëåíèå áóäóò ïîÿâëÿòüñÿ
âñåãäà, òàê êàê êóëîíîâñêèé öåíòð (ÿäðî) íå ïîëíîñòüþ èñêëþ÷àåòñÿ èç
ðàññìîòðåíèÿ (íåàäèàáàòè÷åñêîå ïðèáëèæåíèå), è ýòî âëèÿåò íà ñôåðè-
÷åñêîå ðàñïðåäåëåíèå, äî íåêîòîðîé ñòåïåíè, êîòîðàÿ, î÷åâèäíî, çàâèñèò
îò ðàññòîÿíèÿ îò öåíòðà (÷åì áëèæå ê öåíòðó, òåì áîëüøå âûðàæåíà
ñôåðè÷åñêàÿ ñèììåòðèÿ). Ìû îòìåòèì, ÷òî âíåøíèå êîíòóðû íà Ðèñ. 39
íàõîäÿòñÿ â êà÷åñòâåííîì ñîãëàñèè ñ Ðèñ. 38, â òîì ñìûñëå, ÷òî ïðåä-
ñêàçûâàþò çàðÿäîâîå ðàñïðåäåëåíèå îáíàðóæèâàþùåå ñèììåòðèþ îòíî-
ñèòåëüíî èíâåðñèè z → −z, ñ õàðàêòåðíûìè, âûòÿíóòûìè âäîëü îñè z,
îðáèòàìè Ëàíäàó-òèïà.

Ðèñ. 40: Ñõåìàòè÷åñêèé âèä îñíîâíîãî è âîçáóæäåííîãî äî ïåðâîãî óðîâ-
íÿ ñîñòîÿíèé H+

2 èîíà. Ñïëîøíàÿ ëèíèÿ ñîîòâåòñòâóåò |000〉, ïóíêòèðíàÿ
ñîîòâåòñòâóåò |0 -10〉. Òðåóãîëüíèêè óêàçûâàþò ðàñïîëîæåíèå ïðîòîíîâ
äëÿ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ, êâàäðàòû � äëÿ âîçáóæäåííîãî ñîñòîÿíèÿ. Ìàã-
íèòíîå ïîëå B = 4.7 · 1012 Ãàóññ íàïðàâëåíî âäîëü âíóòðèÿäåðíîé îñè;
ζ = 2παz/λe îáîçíà÷àåò z â a.u.; 1 a.u. = 0.53 ·10−8 ñì (âîñïðîèçâåäåíèå
Ðèñ. 5 Õåéëà è Õåðíêâèñòà [14]).

Èíòåðåñíîé ïðîáëåìîé ÿâëÿåòñÿ èçó÷åíèå ìîëåêóëû H2 ïîä âîçäåé-
ñòâèåì ñèëüíîãî âíåøíåãî ïîñòîÿííîãî îäíîðîäíîãî ïîëÿ ñ èñïîëüçîâà-
íèåì óðàâíåíèÿ Øðåäèíãåðà. Îäíàêî, ïðåäâàðÿÿ ýòî èññëåäîâàíèå, áûëî
áû ïîëåçíî èññëåäîâàòü áîëåå ïðîñòîé äâóõöåíòðîâîé èîí H+

2 , òàê êàê ýòî
ìîæåò äàòü öåííóþ èíôîðìàöèþ î ñâîéñòâàõ ïîëíîé ìîëåêóëû âîäîðîäà
ïîä äåéñòâèåì ñèëüíîãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ. Ìû îòñûëàåì çàèíòåðåñîâàí-
íîãî ÷èòàòåëÿ ê ðàáîòàì [12, 14, 15], êàñàþùèõñÿ èññëåäîâàíèé èîíà H+

2
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è ìîëåêóëû H2 â ñèëüíîì ìàãíèòíîì ïîëå. Ðèñ. 40 èçîáðàæàåò âîëíîâûå
ôóíêöèè îñíîâíîãî è âîçáóæäåííîãî äî ïåðâîãî óðîâíÿ ñîñòîÿíèé H+

2
[14].
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