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The proposed survey presents a technique for constructing mathematical formulas in various  elds of physics 
on the basis of the concept of dimensions and the numerical estimation of the quantity orders. Several speci  c 
problems are considered to illustrate one of the most ef  cient methods for the qualitative analysis of physical 
processes and phenomena. The principal ides of the method are important for qualitative modeling and, rather 
often, for obtaining numerical estimates preceding the exact solutions. The dimensional method is closely re-
lated to the concept of similarity in physics and mathematics, which are actively discussed in the contemporary 
mathematics. 
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Таблица 1. Сравнение результатов аналитического расчёта и моделирования в TCAD
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Материал 
пленки

Термическое напряжение, 
полученное по результатам 
моделирования в COMSOL 

Multiphysics, 

Термическое 
напряжение, 

вычисленное по 
формуле (11),

Относительная 
погрешность,

Si
3
N

4
-133,6 -115 14

SiO
2

47,7 34,6 27,5

Таблица 2. Сравнение результатов аналитического расчёта и моделирования в COMSOL
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It shows the result of thermal stress simulation dielectric membrane on a siliconsubstrate in TCAD environ-
ment. It is shown that stress diagram. Demonstrated route formationof MDS transistor, and the output and 
transfer characteristic, evidently illustrated the distributionof mechanical stresses in the MEMS device. In an 
environment made COMSOL Multiphysicsmodeling of the Si substrate -  lm. It demonstrates the correlation of 
numerical modeling insoftware environments and the analytical calculation.
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1. Введение
В данной статье мы продолжаем исследование электронной автоэмиссии, нача-

тое в [1, 2, 3, 10]. В тех статьях мы изучали теплоперенос и возможный фазовый
переход (плавление катода) в коническом автоэмиссионном катоде из кремния. Мы
рассматривали область, включающую только катод (рис. 1.1). В настоящей статье
мы будем рассматривать три варианта формулировки задачи, обозначим их I, II, III.
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Вариант I — это задача из работ [1, 2, 3]. В задачах II и III катод помещен в паралле-
лепипед, заполненный вакуумом, который моделирует пространство вокруг катода.
II и III отличаются тем, что в II верхнее основание катода лежит на верхней стороне
параллелепипеда, а в III основание катода находится внутри параллелепипеда, соот-
ветственно, между верхним основанием катода верхней стороной параллелепипеда
есть зазор, заполненный вакуумом, см. рис. 1.1. Более подробно об этих вариантах
см. ниже.
Математическая формулировка задачи, исследуемой в [1] имеет вид:

∂θ

∂t
− k̂�θ = −1

2

∂ϕ

∂t
+ F̂ , (1.1)

εα̂
∂ϕ

∂t
− εβ̂2�ϕ =

1

ε

(
ϕ− ϕ3

)
+ χ

(
1− ϕ2

)(
θ − θ̄0

)
, (1.2)

div j = 0. (1.3)

Эта модель учитывает возможность фазового перехода (плавления внутри катода).
Здесь θ — безразмерная температура, ϕ — функция порядка, определяющая фазовое
состояние вещества, j — плотность тока внутри катода, F̂ — джоулево тепло, ε —
малый параметр, который получается при регуляризации задачи Стефана-Гиббса-
Томсона, см. [4]. Остальные параметры являются константами, α̂ и β̂ получены из
условия Гиббса-Томсона [4], k̂ — удельная температуропроводность. Все параметры
безразмерные, подробнее см. [1].
Здесь мы рассмотрим подробнее часть задачи отвечающую за вычисление плотно-

сти тока, и не будем останавливаться на вычислении температуры и функции поряд-

и

. 1.1.  

ка. Все необходимые для вычисления потенциала величины зависящие от температу-
ры, мы берем из [1] при температуре, близкой, но меньшей температуры плавления.
Плотность тока находится по формуле j = σE, где E — напряженность электриче-
ского поля, а σ — удельная проводимость катода, которая, вообще говоря, зависит от
температуры. E находится из выражения E = −∇Ψ, где Ψ — потенциал электриче-

,
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. 1.2.     .     , 
. (1.4)

ского поля, который получается из уравнения Лапласа. Удельная проводимость σ(T )
находится с помощью формул из [5, 6]. В нашей задаче распределение температуры
на оси катода при численном решении (см. [1]) имело вид, изображенный на рис. 1.2.
На этом графике температура приведена в безразмерных единицах,

θ =
c

l
(T − T0), (1.4)

где c —удельная теплоемкость, l — скрытая теплота плавления, T — температура в
Кельвинах, T0 — температура плавления кремния,см. [1]. Как видно, температура
во всей области почти постоянна, за исключением верхнего основания (на графике
находится слева), где она несколько меньше. На этом и всех последующих графи-
ках единица расстояния вдоль оси катода z равна 10−5 м, что соответствует высоте
катода, участвовавшего в эксперименте из [7].
Как отмечено выше, в [1], [2] мы выполняли моделирование при очень высоких

температурах (близких к температуре плавления кремния равной 1683 К). Так мы бе-
рем во всей области температуру, полученную при прежних вычислениях (см. рис. 1.2)
для того, чтобы вычислить удельную проводимость, нужную для вычисления потен-
циала. Формула для проводимости имеет вид [5, 6, 8]

σ(T ) = σ0 exp

(−Wg

2kBT

)
,

где

σ0 = e
√
NcNv

(
eAn√
3kBm∗

n

T−3/2 +
eAp√
3kBm∗

p

T−3/2
)

=

= e
(2πkB)

3
2

h3

√
(m∗

nm
∗
p)

3
2

(
eAn√
3kBm∗

n

+
eAp√
3kBm∗

p

)
.

Здесь e — заряд электрона, Nc, Nv — эффективные плотности состояний для зоны
проводимости и валентной зоны, kB — постоянная Больцмана, h — постоянная План-
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ка, Wg — ширина запрещенной зоны, m∗
n и m∗

p — эффективные массы электронов и
дырок соответственно, An и Ap — некоторые коэффициенты.
Вычисленная по этой формуле проводимость при температуре как на рис. 1.2

примерно равна σ ≈ 24300 См/м.

2. Methods

В [1], [2] рассматривалась область, состоящая только из катода, причем задача
решалась в сферических координатах. Катод представлял собой усеченный конус,
см. рис. 1.1. На поверхности катода ставились граничные условия Ψ|r=r0 = 0, Ψ|r=r1 =

Ψ1, ∂Ψ
∂n

∣∣∣
ΓS

= 0.

В реальности в автоэмиссионной установке катод окружен вакуумом, в который
эмитируют электроны. Поэтому естественно рассматривать катод, помещенный в ва-
куум. Мы рассматриваем катод как усеченный конус, помещенный в параллелепипед,
заполненный вакуумом, см. рис. 1.1. Итак, мы имеем три варианта области, в которой
проводится моделирование: только катод в виде усеченного конуса в задаче I из [1],
[2], см. рис. 1.1, катод, помещенный в параллелепипед, заполненный вакуумом, и где
верхнее основание катода совпадает с верхней стороной параллелепипеда (задача II),
и, наконец, задача III, где верхнее основание находится внутри параллелепипеда.
В задаче II (без зазора) на верхней и нижней стороне параллелепипеда, огра-

ничивающего рассматриваемую область, ставятся следующие граничные условия:
Ψ
∣∣∣
Γ0

= 0 и Ψ
∣∣∣
Γ1

= Ψ1, соответственно. Как и в статье Ψ1 = 4 В. На
боковой поверхности катода и на боковой поверхности области, в которой решаются
уравнения, ставятся условия Неймана (см. [9]). В задаче III верхнее основание катода
находится внутри области моделирования. В этом случае верхняя сторона области
моделирования соответствует аноду, и между анодом и катодом имеется некоторый
зазор h. Т.е. в отличие от задач I и II, рассматривающих только катод, задача III
достаточно точно моделирует реальную задачу об эмиссии с анодом и катодом.
Во всех областях в задачах I, II и III мы решаем уравнение Лапласа для нахож-

дения потенциала (с соответствующими граничными условиями):

∇(σ∇Ψ) = 0, (2.1)
Ψ|Γ0 = 0, (2.2)
Ψ|Γ1 = Ψ1. (2.3)
∂Ψ

∂n

∣∣∣
ΓS

= 0, (2.4)

E = −∇Ψ. (2.5)

Здесь Γ0 и Γ1 — верхняя и нижняя границы области моделирования соответствен-
но, ΓS — боковая поверхность области моделирования. В уравнении σ вне катода счи-
тается малой. В вычислениях мы берем значение σ = 10−7. Дальнейшее уменьшение
σ не влияет на результат. Геометрические параметры варьировались в определенных

[1],

пределах. Мы базируемся на параметрах, используемых в экспериментах [7]. Везде,
где не оговаривается иное, высота катода равна 10−5 м (одна безразмерная единица

2. Методы
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(
на графике), расстояние от вершины конуса до пересечения боковой поверхности с
верхнем основанием — 2 · 10−8 м, угол ϑ при вершине конуса — 0,1 радиан.
В задачах II и III используется метод конечных элементов, в отличие от задачи

I, где использовался метод конечных разностей.
В первую очередь приведем типичные графики потенциала и напряженности, см.

рис. 2.1, 2.2. Для всех наших вычислений в задачах I и II распределение потенциала и
напряженности не имеет качественных различий, поэтому мы приводим эти графики
только один раз для задачи II. На графиках изображен потенциал и напряженность
на оси катода. Верхнее основание катода соответствует нулю на графике.
Приведем результаты вычислений, изменяя угол ϑ при вершине катода. При этом

мы будем сохранять площадь верхнего основания и высоту.
Результаты вычислений приведены на графике, см. рис. 2.3. На графике показана

напряженность в центре верхнего основания катода. В остальной области напряжен-
ность меняется мало, как видно на рис. 2.2.
Наконец, перейдем к задаче III. В задаче III распределение потенциала и напря-

женности принципиально отличается от задач I и II, см. рис. 2.4, 2.5. Видно, что
потенциал существенно изменяется только в зазоре между катодом и анодом. Со-
ответственно, максимальное значение напряженности по-прежнему достигается на
верхнем основании, а внутри области напряженность меняется мало. Для большей
наглядности оба графика приведены не на всей оси катода, а только на ее части,
прилегающей к верхнему основанию катода.
В задаче III при моделировании мы будем варьировать зазор между катодом и

анодом при том, что остальные параметры останутся неизменными. Приведем соот-

. 2.1.   .  II
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ветствующий график (см. рис. 2.6). Наиболее близко к результатам, приведенным
для задач I и II, находится результат при величине зазора, равной 0,004. Варьируя

. 2.2.    .  II

. 2.3.      ϑ    
.  I, II
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. 2.4. .  III

. 2.5.  .  III

угол при этом зазоре, получим результаты, приведенные на рис. 2.7. Можно сказать,
что зависимость от угла явно не прослеживается, а незначительно отличающиеся
значения на графике объясняются погрешностью вычислений.



66 В.И. Кретов

. 2.6.      .  θ = 0,1.    -
 10–5 ,    

. 2.7.     .  III.  0,004.  -
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3. Results

В результате вычислений установлено, что для I и II вариантов модели результаты
численного моделирования не имеют качественных отличий, хотя численные значе-
ния напряженности могут заметно отличаться при больших значениях угла при вер-
шине катода. При маленьких углах численные значения отличаются не очень сильно.
Результаты моделирования показывают, что задача III (с зазором) имеет качествен-
ное отличие от задач I и II. Оно заключается в том что основное падение потенциала,
и, следовательно, наибольшие напряженности достигаются в зазоре, а не внутри ка-
тода. При этом установлена зависимость напряженности от величины зазора. Еще
одно отличие от задач I и II — практическое отсутствие зависимости от угла при вер-
шине катода. Полученные результаты показывают, что, вообще говоря, результаты
моделирования для задачи с зазором между катодом и анодом, и задачи, включа-
ющей только катод, различаются существенно. Однако, при определенной величине
зазора, допустимо использовать первый вариант модели для грубого анализа.

4. Discussion

This paper continues our work published in [1, 2, 3] but in opposition to those articles
where we concerned on temperature calculation and process of melting and emission itself,
here we calculate only potential distribution and field strength. It is shown in this paper
that for more accurate results it is not enough to take into consideration only cathode
itself, the problem including a space between cathode and anode should be considered
instead. The results of these calculation could be applied for further theoretical studies of
field emission cathodes. We notice that the problem solved here is electrostatic problem,
but in reality there is a current in the experimental device so in our future work we are
going to take into account emission current and then perform new calculations of our
main (phase-field) problem to get heat distribution and analyze melting and nucleation
process with new circumstances.

3. Результаты

4. Discussion
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This paper presents the results of numerical calculations of the potential and electric  eld strength in  eld 
emission from a conic cathode of small dimensions. Here the following three problems are compared: in one of 
them, the potential is calculated directly inside the cathode, in the second problem, the vacuum space around the 
cathode is taken into account, and in the third problem, the gap between the cathode and the anode is considered 
in addition to the second problem.
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Потребности практики, связанные с разработкой новых химических лазеров на
электронных переходах атомов и молекул [1], средств диагностики плазмы [1,2], ла-
зерном термоядерном синтезе [1–3], астрофизическими исследованиями [1–4], разви-
тием новых нано-технологий [3], созданием новых химических соединений с задан-
ными свойствами и целенаправленным поиском оптимальных путей их синтеза [1–7],

1. Введение
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с разработкой ЭВМ новых поколений, в частности оптических и нейро-ЭВМ [7], с
и т.д. требуют новых методов и основанных на них средств для расчетов основных
характеристик различных элементарных процессов, таких как взаимодействия из-
лучения с веществом, столкновения электронов и атомов с атомами и молекулами,
молекул и нуклонов между собой и т.п.
Например,для расширения спектрального диапазона и повышения мощности по-

добных химических лазеров [1] необходим целенаправленный поиск химических ре-
акций, обладающих заданными свойствами, экспериментальное изучение которых не
в состоянии обеспечить в конкретных приложениях данными, необходимой точности
и полноты.
Поэтому в настоящее время большое внимание привлекают теоретические методы

исследования подобных процессов.
Основные трудности при этих исследованиях характеристик элементарных про-

цессов ядерной, атомной и молекулярной физики связаны с многомерностью задачи
и с тем, что для наиболее типичных реакций не выполняются приближения теории
возмущений [5–7]. Таким образом в настоящее время можно выделить несколько на-
правлений, по которым проводится эти исследования
Исследования, основанные на классических уравнениях Гамильтона–Якоби, по-

луклассических, квазиклассических представлениях, а также модели, основанные на
адиабатическом приближении, квантовомеханические модели.
Принципиальные трудности при решении этой задачи связаны со сложностью

формулировки асимптотических граничных условий для состояний рассеяния. Это
обстоятельство особенно ярко проявляется в расчетах сечений при энергиях налета-
ющих частиц выше порога развала на свободно движущие частицы (диссоциация).
Именно поэтому при решении подобных задач во многих работах [4–7] существенное
внимание уделяется разработке упомянутых выше методов и различных модифика-
ций адиабатического, борновского и других приближений, причем основная особен-
ность этих методов состоит в том, что реальная многочастичная система приводится
к двухчастичной, в рамках которой и определяют все динамические характеристики
процессов рассеяния (амплитуды, фазы и сечения рассеяния, константы скоростей
реакций и т.п.). В результате таких приближений существенно сужается спектр ис-
следуемых свойств реальной многочастичной системы т.к. она обладает качественно
новыми, не свойственными двухчастичной системе свойствами.
Поэтому следующим естественным приближением для последовательных кванто-

вомеханических расчетов сечений элементарных процессов ядерной, атомной и моле-
кулярной физики является метод квантовой задачи рассеяния в системе нескольких
частиц.
Наиболее последовательным и математически корректным методом исследова-

ния элементарных процессов в области низких и средних энергий является метод,
основанный на интегральных уравнениях, сформулированных Л. Д. Фаддеевым и
О. Я. Якубовским [6], которые описывают нерелятивистское движение нескольких
частиц, взаимодействующих при помощи парных потенциалов.
Корректная формулировка задачи рассеяния для системы нескольких частиц,

разработанная в этих работах позволила реализовать новые численные методы для
моделирования различных процессов ядерной, атомной и молекулярной физики, ма-
тематически строго обосновать различные, приведенные выше приближенные мето-
ды решения многочастичных задач и корректно определить границы применимости
этих приближений, а также взаимосвязь между ними.
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Первые попытки применить интегральные уравнения квантовой теории рассея-
ния для расчетов различных элементарных процессов были предприняты в работах
[4-7]. Однако основное внимание в этих работах уделялось постановке задачи, вы-
бору основных приближений и численных методов решения. В результате построен-
ные модели этих работ эквивалентны моделям с применением приближения Борна.
Это связано с большими вычислительными трудностями прямого численного реше-
ния систем интегральных уравнений, которые в основном определяются нелокальной
природой этих уравнений.
Поэтому в работах [6,7] было предложено использовать дифференциальные урав-

нения, которые получаются при помощи дифференцирования интегральных уравне-
ний в конфигурационном пространстве. Основные достоинства дифференциальной
формулировки следующие:
- локальность дифференциальных уравнений значительно сокращает вычисли-

тельные ресурсы, необходимые для для обращения матриц, возникающих после дис-
кретизации системы интегральных уравнений;
- асимптотика каждой отдельной компоненты ВФ для пары частиц описывает-

ся в терминах соответствующих якобиевых координат и содержит лишь один член,
порожденный собственной функцией данной связанной пары, а не сумму по всем
парам, как в случае решения уравнения Шредингера;
- дифференциальная формулировка позволяет получить модифицированные диф-

ференциальные уравнения для задачи рассеяния в системе заряженных частиц на
основе прямых асимптотических методов;
- модифицированные дифференциальные уравнения позволили исследовать низ-

коэнергетические и угловые особенности в амплитудах рассеяния систем нескольких
заряженных частиц и получить обширную информацию об особенностях протекания
элементарных процессов и методов управления этими процессами;
- дифференциальная формулировка позволяет создать методы и средства реше-

ния задачи рассеяния в системе нескольких тел в модели граничных условий [6].
Системы интегральных уравнений (СИУ) и системы дифференциальных уравне-

ний (СДУ) квантовой теории рассеяния в системе нескольких частиц, полученные
в работах [6,7], являются основой для решения многочисленных теоретических и
прикладных задач квантовой механики, математической физики, гидродинамики,
теории упругости и т.д. и т.п.
Аналитическое решение СИУ и СДУ в общем случае является скорее исклю-

чением [6,7], чем правилом. Поэтому значительный интерес представляют методы
численного решения этих уравнений, которые стали особенно актуальными в связи с
широким применением этих уравнений для исследования различных характеристик
элементарных процессов лазерной, атомной и молекулярной физики. Для этих це-
лей и были разработаны соответствующие численные методы и основанные на них
пакеты прикладных программ (ППП)[7,8].
Поэтому в настоящей работе на основе метода квантовой теории рассеяния в си-

стеме нескольких частиц как в интегральной так и в дифференциальных формах с
использованием разработанных численных методов и реализованного на их основе
ПО в виде ППП проведены исследования различных процессов (связанных состояний
и состояний рассеяния (упругого рассеяния, возбуждения, перестройки и диссоциа-
ции), происходящих при столкновении протонов с атомами и ионами, электронов с
двухатомными молекулами водорода, галогенов, галогеноводородов и их изотопоза-
мещенных модификаций, лития, азота и галогенидов щелочей, находящихся как в ос-
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новных так и в возбужденных колебательно-вращательных состояниях [7]. Произве-
дены расчеты различных процессов, происходящих при столкновении атомов водоро-
да с ионами углерода, гелия, процессов, происходящих при столкновении с атомами,
находящимися в высоко озбужденных (ридберговских) состояниях [7,8]. Проведены
исследования элементарных процессов, происходящих при столкновании электронов
и атомов с двухатомными молекулами и трехатомными (O + CS2, O + OCS) моле-
кулами, процессов с участием трех атомов, первоначально находящихся в свободном
состоянии ( H + H + H → H2(v = n) + H), а также двухатомных молекул между
собой, в частности расчет обмена колебательной энергией в процессе столкновения
молекул HCl. Представлены исследования реакции O + CF3I → IO + CF3 на основе
кластерной модели в рамках квантовой теории рассеяния в системе трех тел.
В качестве иллюстрации универсальности предлагаемого метода проведены так-

же расчеты в области ядерной физики, а именно расчеты процессов происходящих
при столкновении нейтронов и протонов с дейтонами, альфа-частиц с ядрами 8Be, а
также связанных состояний иона позитрония, ядер трития и гелия-3 [7–9].

Интегральные уравнения квантовой теории рассеяния в системе трех тел [6,7]
формулируются для трех частей на которые разбивается полная волновая функция
система трех тел

Ψ =
3∑

i=1

Ψi,

каждая из которых соответствует всевозможным разбиениям системы трех частиц
на невзаимодействующие подгруппы. Эти уравнения в импульсном пространстве в
случае рассеяния частицы 1 на связанной паре (2,3) имеют следующий вид [6]:

Ψi = Φiδi1 − G0(Z)Ti(Ψj + Ψk), (1)

i, j, k = 1, 2, 3; 3, 1, 2; 2, 1, 3;

где Φ1 описывает исходное состояние системы трех тел: свободное движение частицы
1 и связанное состояние пары (2,3); G0(Z) = (H0 − Z)−1, Z = E + i0, H0 – оператор
свободного движения трех частиц; E-полная энергия системы трех тел, равная сумме
кинетической энергии налетающей частицы 1 и энергии связи пары (2,3), Ti – парная
Т-матрица, которая определяется однозначно через парные потенциалы взаимодей-
ствия Vi при помощи уравнений Лимпана–Швингера [5–7]

Ti = Vi + ViGiTi, (2)

2. Математические основы построения моделей

Для описания движения трех частиц в системе центра инерции воспользуемся обще-
принятыми координатами Якоби, которые определяются следующим образом:

�k1 = (m3�q2 − m2�q3)/(m2 + m3),

�p1 = m3(�q1 + �q2) − (m1 + m2)�q3/(m1 + m2 + m3),

где mi, �qi – массы и импульсы каждой частицы. Аналогично определяются коорди-
наты �k2, �p2, �k3, �p3.
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В этих переменных
Φ1(�k1, �p1) = ϕ(�k1)δ(�p1 − �po

1)

где ϕ – волновая функция начального состояния системы (2,3) с энергией связи κ2
1, �p

o
1

– импульс налетающей частицы 1.

Z = po2
1 /2n1 + κ2

1/2m23 + i0,

n1 = m1(m2 + m3)/(m1 + m2 + m3),m23 = m2m3/(m2 + m3)

Операторы G0 и Ti являются интегральными с ядрами следующего вида:

Ti(�ki, �k
′
i, �pi, �p

′
i; Z) = ti(�ki, �k

′
i; Z − p2

i /2ni)δ(�pi − �p
′
i),

G0(�ki, �k
′
i, �pi, �p

′
i; Z) = δ(�ki − �k

′
i)δ(�pi − �p

′
i)/[k2

i /2mjk + p2
i /2ni − Z].

Парные Т-матрицы ti(�ki, �k
′
i; Z), входящие в ядра уравнений (1) имеют особенности

по переменной Z: полюса, соответствующие дискретному спектру парных подсистем
и разрез по положительной части вещественной оси, порождаемой спектром задачи
двух тел, причем явный вид этих особенностей дает спектральное представление
Т-матрицы [6]:

t(�k,�k
′
; Z) = V (�k − �k

′
) +

∑
i

ψi(�k)ψi(�k
′
)/(κ2

i + Z)+

∫
t(�k, �x; x2 ± i0)t(�k

′
, �x; x2 ± i0)dx/(Z − x2/2m),

где ψi(�k) = (κ2
i + k2)ϕi(�k), а −κ2

i и ϕi(�k) – энергия и ВФ связанного состояния двух
частиц в импульсном представлении.
Полюса Т-матрицы, соответствующие дискретному спектру, порождают особен-

ности в компонентах волновых функций Ψi, выделяя которые, получим следующее
представление:

Ψ0(�k, �p; �p0, �k0) = δ(�k − �k0)δ(�p − �p0) −
∑
α,β

Aα,β
(�k, �p;�k0, �p0; p02/2n + k02/2m − i0)

[p2/2n + k2/2m + p02/2n + k02/2m + i0]
,

(3)
Ψiα(�k, �p; �po

α) = ϕiα(�kα)δ(�pα−�po
α)−Biα(�k, �p; �p0

α)/[p2/2n+k2/2m+p02
α /2nα+κ02

iα +i0], (3’)

Biα(�ki, �pi; �p
o
i ) =

∑
γ

Qiα
γα(�k, �p; �p0

iα ; κ2
iα + p02

α /2nα − i0)+

+
∑
iα

ϕi(�k
iα
γ )Riα,iγ

γα (�p0
α, �pγ;−κ2

iα + p02
α /2nα − i0)/[−p02

α /2nα − κ2
iα + p02

α /2nα − κ2
iγ − i0)]

A,B, Q, R - гладкие функции своих переменных. Такое разделение особенностей есте-
ственно возникает само по себе при численном решении интегральных уравнений (1).
Для однозначного определения этих функций можно поступить следующим образом:
подставить Ψi в виде (3) (3’) в уравнение (1) и приравнять коэффициенты при оди-
наковых особенностях. Таким образом, получим уравнения для функций через ко-
торые в явном виде выражаются все основные характеристики задачи трех тел: ВФ,
элементы S− матрицы, амплитуды и сечения различных процессов, происходящих
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в системе трех тел [6,7]. В представленных выше обозначениях порядок индексов
указывает направление процессов рассеяния, а смысл индексов следующий - "0 со-
ответствует процессам, когда все три частицы свободны, "iα"или "iβ"соответствуют
процессам, когда пара частиц "α"или "β"образуют состояние с индексом "iα"или
"iβ".
В этом случае имеем:

S00(�k, �p;�k
′
, �p

′
) = δ(�k − �k

′
)δ(�p − �p

′
) − 2πiδ(k2/2m + p2/2n − k

′2/2m − p
′2/2n)×

×
∑
α,β

Aα,β(�k, �p;�k
′
, �p

′
; k

′2/2m + p
′2/2n + i0),

S0iα(�k, �p; �p
′
α) = −2πiδ(k2/2m + p2/2n + κ2

iα − p
′2/2nα)×

×
∑

γ

[Qiα
γ,α(�k, �p; �p

′
α;−κ2

iα + p
′2
α /2nα − i0)+

+
∑
iγ

ϕiγ (�kγ)R
iα,iγ
γα (�p; �p

′
α;−κ2

iα + p
′2
α /2nα + i0)],

Siα0(�pα, �k
′
; �p

′
) = −2πiδ(−k

′2/2m + p
′2/2n − κ2

iα + p2
α/2nα)×

×
∑

β

[Q̃iα
βα(�pα; �p

′
;�k

′
, �p

′
; k

′2/2m + p
′2/2n + i0)+

+
∑
iβ

ϕiβ(�k
′
β)R

iα,iβ
γα (�p; �p

′
iα ;−κ2

iα + p
′2
α /2nα + i0)],

Siα,iβ(�pα; �p
′
β) = δαβδ(�pα − �p

′
α) − 2πiδ(−κ2

iα + p2
α/2nα + κ2

iβ
− p

′2
β /2nβ)×

× R
iαiβ
αβ (�pα; �p

′
β;−κ2

iβ
+ p

′2
β /2nβ),

где Wαβ = Aαβ − Tαδαβ определяется как решения системы уравнений

Wαβ(Z) = W 0
αβ(Z) + TαG0(Z)

∑
γ �=α

Wαβ(Z),

которые естественным образом разбиваются на сумму слагаемых Aαβ, Qαβ, Q̃αβ, Rαβ.
Необходимо отметить, что в явном виде потенциалы не участвуют в уравнениях

(1), а в них содержится более общая характеристика Т-матрицы, которые связаны с
потенциалами уравнениями (2). Поэтому, хотя в данном методе формально и исполь-
зуются потенциалы, по существу моделируются Т-матрицы, для построения которых
и применяется метод Бейтмана [5–7], который в некоторых случаях позволяет полу-
чить и аналитическое решение [7].
Интегральные уравнения (1) обладают хорошими (с математической точки зре-

ния) свойствами: фредгольмовость, однозначная разрешимость и т.д. только при
определенных условиях на двухчастичные данные [6]:
1) парные потенциалы, в общем случае нелокальные, Vi(k, k

′
) являются гладкими

функциями k, k′ и удовлетворяют условию

| Vi(k, k
′
) |≤ (1− | k − k

′ |)1−ε, ε > 0;

2) точка Z=0 не является особой точкой для уравнений (1.3), т.е. все три длины
рассеяния в парных каналах конечны;
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3) положительный двухчастичный спектр непрерывен. Это условие существен-
но для нелокальных потенциалов, так как только в этом случае могут появляться
положительные собственные значения, и оно выполняется практически для всех ре-
альных физических потенциалов.
Кулоновские потенциалы и потенциалы твердого кора не удовлетворяют перво-

му условию, причем кулоновские потенциалы приводят к особенности в T-матрицах
типа | k − k

′ |−2, а потенциалы жесткого кора к медленному убыванию Т-матрицы
при больших импульсах. При нарушении второго условия теряется фредгольмовость
уравнений (1) при Z = 0, что приводит к эффекту Ефимова [9], заключающемуся в
том, что при критическом значении константы связи, когда длина рассеяния впер-
вые обращается в бесконечность, в системе трех частиц при определенных условиях
может возникнуть бесконечный дискретный спектр. Как указано в [9], наиболее бла-
гоприятный случай проявления этого эффекта со стороны соотношения масс, это
случай двух тяжелых частиц и одной легкой, который реализуется в молекулярной
физике - отрицательный молекулярный ион.
В случае кулоновских потенциалов необходима модификация этих уравнений,

причем в этом случае наиболее удобной является дифференциальная формулировка
[6,7]:

(−Δxi
− Δyi

+ Vi(xi) − E)Ψi = −Vi

∑
j �=i

Ψj, (4)

где
Vi = ni/xi + Vst(xi), ni =

qkqj√
(2mkj)

,

�xi =

√( 2mjmk

mj + mk

)
(�rj − �rk), �yi =

√(2mi(mj + mk)

mi + mj + mk

)
�ri − mj�rj + mk�rk

mj + mk

�xi = cij�xj + sij�yj, �yi = −sij�xj + cij�yj,

s2
ij =

mk

∑
k mk

(mi + mj)(mj + mk)
, s2

ij + c2
ij = 1

Vst(xi) - парные короткодействующие потенциалы взаимодействия. Связь между им-
пульсным и координатным представлениями определяется фурье-преобразованием:

Ψ(�ki, �pi) = (2π)−3

∫
exp−i(�ki�xi + �pi�yi)Ψ(�xi, �yi)d�xid�yi

Для однозначного решения этих уравнений необходимо добавить граничные условия,
который имеют следующий вид [6,7]:

Ψi(�xi, �yi)xi,yi→0 → 0,

Ψi(�xi, �yi)ρ=
√

x2+y2→∞ → φi(xi) exp(i�ki�yi − iw0
i )+

+
∑

j

Aij(ŷj, k̂i)φi(xj)
exp(i

√
Ej|�yj| + iwij)

|yj| + A0i(X̂, k̂i)
exp(i

√
E|X| + iw0)

|X|5/2
,
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где
w0

i =
ni

2|�ki|
ln[|k̂i||x̂i| − (�ki, �xi)], wij =

∑
k �=j

nk

2|sjk

√
Ek

ln 2
√

Ek|�yk|,

w0 = − | �X|
2
√

E

∑
i

ni

|�xi| ln 2
√

E| �X|, ni =
kqiqj√
(2mij)

, Ek = E − κj,

Уравнения Фаддеева (1–6) являются точными уравнениями для описания дина-
мики трех попарно взаимодействующих бесструктурных частиц, причем предполо-
жение о парном взаимодействии между частицами трехчастичной системы является
естественным, так как все характеристики процессов в такой системе, в первую оче-
редь, будут определяться парным взаимодействием. Это полностью подтверждается
экспериментальными результатами в прямых реакциях ядерной и атомной физики,
где столкновения близкие и парные потенциалы определяют всю динамику реакции
[5–9].
В качестве парных потенциалов взаимодействия электронов с атомами молеку-

лы в конкретный расчетах реальных процессов применялись потенциалы нулевого
радиуса (ПНР) [5] и потенциалы вида

V (r) = λ exp(−βr)/r,

параметры которых определялись на основе энергии связи электрона в отрицатель-
ном ионе, длин рассеяния и эффективного радиуса, причем учет спина (в случае
гомоядерных молекул) осуществлялся следующим образом. В качестве длины рассе-
яния использовалась величина [4,5,7,10-12]

1

a
=

1

a1

=
1

a2

=
1

4

( 3

at

+
1

as

)
,

где at и as – триплетная и синглетная длины рассеяния соответственно.
Парные потенциалы взаимодействия между атомами в молекулах моделирова-

лись потенциалами Морзе

V (r) = D
(
1 − exp

(− α(r − r0)
))

,

параметры которых определялись на основе спектроскопических данных [2,4,5,10–
12].
Здесь следует заметить особо, что применение метода классических траекторий к

расчету столкновения атома с двухатомной молекулой на основе ППЭ в общем случае
не применимо, т.е. ППЭ могут возникнуть лишь в случае, когда химическая реакция
происходит с образованием промежуточного комплекса. Метод же квантовой зада-
чи рассеяния применим к любым химическим реакциям, для которых выполняются
условия, перечисленные выше.
В случае молекулярных реакций частицы, участвующие в реакции, являются

сложными комплексами (атомы с электронной оболочкой), и поэтому их внутренняя
структура может играть существенную роль. В этом случае для описания процессов
рассеяния в системах нескольких частиц с нетривиальной внутренней структурой
применяются различные методы - метод проекционных операторов Фешбаха, метод
R-матрицы и т.д. [3-9] причем все они сводились к построению феноменологических
моделей для описания эффективных взаимодействий, которые позволяют рассмат-
ривать частицы со сложной внутренней структурой.

. 1
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В настоящее время исследование различных процессов столкновений электронов
с молекулами необходимы для практических исследований активных сред газораз-
рядных и химических лазеров, спектров полярных сияний и свечения ночного неба
в полярной ионосфере, различных плазмохимических установок и т.д.[1-4].
Поэтому особую важность приобретает разработка и применение универсальных

методов и соответствующих программных средств для моделирование сечений этих
процессов, основой которых является квантовая теория рассеяния в системе несколь-
ких частиц [6,7], причем именно в этом случае с единых методологических позиций
исследуются существенно различные процессы, происходящие в системах нескольких
частиц.
Результаты исследования сечений процессов, происходящих при столкновении

электронов с двухатомными молекулами

e + AB(v1, J1) →

⎧⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎨⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎩

e + AB(v1, J1) – процессы упругого pассеяния,
e + AB(v2, J2) – колебательно вращательное возбуждение,
A−(eA) + B – диссоциативное прилипание (ДП)
A + B−(eB) электрона к молекуле,
e + A + B – диссоциация молекулы

находящимися как в основном, так и в возбужденных колебательно-вращательных
состояниях, выполненных на основе квантовой теории рассеяния в системах несколь-
ких частиц как в интегральной, так и в дифференциальной формах, представлены на
рис. 1–7, а также в [7,8] вместе с экспериментальными данными и расчетами других
авторов [2,4,12].

+

3. Результаты расчетов

Fig. 1. Зависимость сечения реакции диссоциативного прилипания электронов к мо-
лекулам водорода от энергии: ◦ ◦ ◦ - экспериментальные данные [12 ], − − −, ......,
−. − . − . – результаты расчетов (2–5,12–14) в различных приближениях, ——– – ре-
зультаты расчетов настоящей работы.
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В качестве конкретных двухатомных молекул были исследованы молекулы H+
2 ,

H2, HD, D2, F2, Cl2, Br2, I2, HF , DF , HCl, DCl, HBr, DBr, HI, DI, RbCl, RbBr,
CsCl, CsBr, KI, Li2.
В этих расчетах основное приближение состоит в том, что взаимодействие нале-

тающего электрона с электронами и ядрами молекулы-мишени заменяется взаимо-
действием налетающего электрона с каждым из атомов в целом, считая атом сило-
вым центром. Таким образом, сложная многочастичная задача по расчетам сечений
рассеяния электрона двухатомными молекулами сводится к задаче столкновения в
системе трех тел, для решения которой и применяется метод квантовой задачи рассе-
яния в системе нескольких тел. Данное приближение представляется разумным при
энергиях налетающего электрона меньших, чем энергия электронного возбуждения
молекулы.

Fig. 2. Зависимость сечения реакции
диссоциативного прилипания электронов
к мо -лекулам водорода. и их изотопо
замещенным аналогами от энергии:
◦ ◦ ◦ – экспериментальные данные [12],
——– – результаты расчетов настоящей
работы.

Fig. 3. Диссоциация молекул водорода,
первоначально находящимся в возбуж
ден

-
ных колебательных состояниях:

− − − – результаты расчетов в ПНР
[3–5], —— – результаты расчетов
настоящей работы.
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Fig. 4. Диссоциативное прилипание электрона к молекулам галогенов: ◦ ◦ ◦ – экспе-
риментальные данные [12], —— – результаты расчетов настоящей работы.

Fig. 5. Рассеяние электронов молекулами галогеноводородов: ◦ ◦ ◦ – эксперименталь-
ные данные [12], —— – результаты расчетов настоящей работы.

В качестве исходных данных в подобной постановке задачи используются парные
потенциалы взаимодействия, массы и энергии сталкивающихся частиц.
На рис. 1,2 представлены результаты расчетов реакции ДП электрона к двухатом-

ным молекулам водорода - простейшей химической реакции, вызываемой электрона-
ми, вместе с экспериментальными данными и многочисленными расчетами, выпол-
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Fig. 6. Сечения упругого рассеяния электронов молекулами RbBr, RbCl: ◦ ◦ ◦ – экс-
периментальные данные [12], —— – результаты расчетов настоящей работы.

Fig. 7. Сечения упругого рассеяния электронов молекулами CsBr, CsCl, KJ : ◦ ◦ ◦ –
экспериментальные данные [12], —— - результаты расчетов настоящей работы.

ненными в различных приближениях [5–14]. В приближении задачи трех тел прояв-
ляется как изотопический эффект, впервые предсказанный Ю.Н.Демковым [5,14] -
рис. 1., так и эффект Ефимова [9], который проявляется в не монотонной зависимо-
сти сечения от энергии в окрестности порога развала на три свободные частицы, что
представлено в увеличенном масштабе на рис. 2.
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На рис. 3 представлены результаты расчетов диссоциации молекул водорода и
дейтерия, первоначально находящихся в возбужденных колебательных состояниях,
на рис. 4 представлены зависимости сечений ДП электрона к молекулам галогенов,
на рис. 5 представлены сечения процессов, происходящих при столкновениях элек-
тронов с молекулами галогеноводородов, а на рис. 6,7 сечения упругого рассеяния
электронов молекулами RbBr, RbCl, CsBr, CsCl, KJ .
Сравнение результатов расчетов с экспериментальными данными [2,4,12–14] пока-

зывает, что моделирование взаимодействия электрона с каждым из атомов молекулы
при помощи как локальных, так и нелокальных потенциалов, приведенных выше в
рамках многократного рассеяния позволяет получить удовлетворительное согласие
с экспериментом (совпадение порядков сечений, включая изотопические эффекты и
пороговые особенности).
Применение квантовой теории рассеяния в системе трех частиц для расчетов

столкновений электронов с молекулами галогеноводородов в описанном выше при-
ближении показывает значительное расхождение между результатами расчетов и
экспериментальными данными по сечениям перестройки диссоциативного прилипа-
ния (в 4–5 раз). Это свидетельствует о том, что расчет процессов ДП электронов к
молекулам галогеноводородов в этом приближении является достаточно грубым, так
как использованные потенциалы эффективно учитывают взаимодействие только в s
и p состояниях. В случае молекул галогеноводородов, которые являются дипольными
молекулами, дальнодействующее взаимодействие существенно влияет на величину
сечений [2,4,12].

Fig. 8. Зависимость от главного квантового числа сечений столкновений высоковоз-
бужденных рибберговских атомов натрия и рубидия с атомами гелия, аргона и ксе-
нона: ◦ ◦ ◦ - экспериментальные данные [12], —— – результаты расчетов настоящей
работы, - - - - – результаты расчетов в импульсном приближении [2–5], -.-.-.- – ре-
зультаты расчетов в модифицированном импульсном приближении [2–5].
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Для учета дальнодействующего взаимодействия использовалась модель, в кото-
рой молекула галогеноводорода приближенно рассматривалась как система, состоя-
щая из протона (р), электрона (e) и атома галогена (X), вследствие большой энер-
гии электронного сродства атома электрона к атому галогена (∼4 эВ), в противопо-
ложность атому водорода (0,75 эВ). Таким образом, для расчетов сечений рассеяния
электронов этими молекулами можно использовать квантовую теорию рассеяния в
системе четырех частиц
В этом же приближении проведены расчеты столкновений между атомами He,

Ne, Ar, Xe и высоковозбужденными ридберговскими атомами Na и Rb которые в
данных расчетах представлялись как положительный ион и слабосвязанный элек-
трон на высокой орбите - рис. 8.
Данные процессы представляют собой как практический (ридберговские состоя-

ния наблюдались в спектрах ряда астрофизических объектов, таких, как солнечные
протуберанцы, планетарные туманности и т. п.), так и теоретический интерес, кото-
рый связан с тем, что высоковозбужденные атомы, являясь квантовыми объектами,

10

обладают рядом классических свойств [2–5, 7–14].
Результаты исследований перезарядки протонов на атомах гелия выполнены на

основе квантовой теории рассеяния в системе четырех частиц (два протона и два
электрона). В этом случае применялись аналитические решения системы уравнений
(1), полученные в приближении [7].
Результаты расчетов сечений реакции

Na + J → Na+ + J−

Fig. 9. Сечения реакции Na + J → Na+ + J−: ◦ ◦ ◦ – результаты расчетов настоящей
работы, —— – результаты расчетов на основе классической механики [2,4,5,10–12],
штриховая линия – результаты расчетов в приближении сильной связи [2,4,5,10–12],
штрих пунктирная линия – результаты расчетов в квазиклассическом приближении
[2,4,5,10–12].
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выполнены на основе квантовой теории рассеяния в системе трех частиц Na+, e и J
представлены на рис. 9. В этом случае применялись дифференциальные уравнения
с соответствующими граничными условиями.
На основе предлагаемого метода в приближении эйконала [6,7] проведены расчеты

сечений ионизации атомов водорода протонами (рис. 10).
Моделирование сечений столкновения протонов с отрицательными ионами водо-

рода - реакция нейтрализации

H+ + H− → H + H,

Li+ + H− → Li + H

Li+ + D− → Li + D

а также процессов, обратных реакции нейтрализации

H + H → H+ + H−

выполнены на основе квантовой теории рассеяния в системе четырех заряженных
частиц и представлены на рис. 11–13.
В этом же приближении произведены расчеты реакции диссоциативной рекомби-

нации e + He+
2 → H + H – рис. 14.

Рассмотрим применение квантовой теории рассеяния в системе нескольких частиц
для расчетов молекулярных реакций типа

Fig. 10 Сечения ионизации атомов водорода протонами: • • • – экспериментальные
данные [12], —— – результаты расчетов настоящей работы, � � � � �� – расчеты
проведенные на основе классической механики [2–4].
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Fig. 11. Сечения реакции нейтрализации H++H− → H+H: ◦◦◦ - экспериментальные
данные [2,12,13], —— – результаты расчетов настоящей работы, -.-.-.- – расчеты работ
[2-5].

Fig. 12. Сечения реакции нейтрализации Li++H− → Li+H: ◦◦◦ – экспериментальные
данные [2,12,13], —— – результаты расчетов настоящей работы, -.-.-.- – расчеты работ
[2-5].
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Fig. 13. Сечения реакции, обратной реакции нейтрализации H +H → H+ +H−: ◦ ◦ ◦
– экспериментальные данные [12], —— – результаты расчетов настоящей работы.

Fig. 14 Сечения реакции диссоциативной рекомбинации: ◦ ◦ ◦ – экспериментальные
данные [12], —— – результаты расчетов настоящей работы, -.-.-.- – расчеты проведен-
ные на основе классической механики [2–5].
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A + BC(v1, J1) →

⎧⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎨⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎩

A + BC(v1, J1) – процессы упругого pассеяния,
A + AB(v2, J2) – колебательно вращательное возбуждение,
B + AC(v3, J3) – реакции перестройки молекулы с
C + AB(v4, J4) колебательно-вращательным возбуждением,

A + B + C – процессы диссоциация молекулы

на примерах конкретных расчетов следующих молекулярных систем таких как

CsBr + R → Cs+ + Br− + R,

где R = Xe, Hg, которые и представлены на рис. 15,16. Отметим, что все расчеты
проводились в приближении, в котором ион атома галогена рассматривался как си-
стема состоящая из двух частиц - атома галогена и электрона, в связи с тем, что атом
галогена имеет достаточно большое сродство к электрону. Таким образом расчеты
данной реакции сводились к решению задачи в системе четырех тел – электрон, атом
галогена, атом Cs и атом R.
Моделирование колебательного возбуждения продуктов в реакции

O(3P ) + CS(X1Σ+) → CO(X1Σ+, v = n) + S(3P ).

Fig. 15. Сечения реакции CsBr + Xe → Cs+ + Br− + Xe: • • • – экспериментальные
данные [10], -.-.-.-. – результаты расчетов настоящей работы, —— – расчеты прове-
денные на основе классической механики [10].
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Отметим основные особенности этой реакции: реакция происходит без образова-
ния промежуточного комплекса и основная доля поступательной энергии переходит
в колебательную энергию молекулы CO, причем приближенная оценка этого состоя-
ния, полученная на основе модели столкновения в системе трех твердых шаров [10],
дает следующую величину

Ev/Et ∼ 8/9.

Поэтому основные характеристики этой реакции определяются динамикой столк-
новения, которая достаточно последовательно описывается приближением квантовой
задачи трех тел на основе уравнений (1); применение же классических, квазикласси-
ческих и приближенных квантовомеханических методов расчета затруднено в связи
с отмеченными выше недостатками этих приближений. Результаты расчета этой ре-
акции вместе с экспериментальными данными [2–8] представлены на рис. 17.
В качестве подтверждения универсальности описанного метода для расчета се-

чений химических реакций с участием трех атомов, первоначально находящихся в
свободном состоянии

A + B + C →

⎧⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎨⎪⎪⎪⎪⎪⎪⎩

A + BC(v1, J1) – процессы образования связанных пар,
A + AB(v2, J2) – находящихся в основных и
B + AC(v3, J3) – возбужденных
C + AB(v4, J4) колебательно-вращательных состояниях,
A + B + C – процессы диссоциация молекулы

Fig. 16. Сечения реакции CsBr + Hg → Cs+ + Br− + Hg: • • • – экспериментальные
данные [10], —— – результаты расчетов настоящей работы, -.-.-.- – расчеты проведен-
ные на основе классической механики [10].
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Fig. 17. Обмен колебательной энергией при столкновении между молекулами HCl
(рисунок справа): ◦ ◦ ◦ – экспериментальные данные [12], —— – результаты расчетов
настоящей работы. Расчеты сечения реакции O+CF3J → JO+CF3 (рисунок слева):
◦◦◦ - экспериментальные данные [12], —— – результаты расчетов настоящей работы.

на рис. 18–19 приведены результаты расчета колебательного возбуждения продуктов
в реакции

H + H + H → H2(v = n) + H,

а также константы скорости реакции

He + He + He → He2(v = n) + He

Результаты расчетов колебательно-вращательного возбуждения продуктов в ре-
акции

S(3P ) + O2(
3Σg, v = v0, J = J0) → SO(3Σ, v = vn, J = Jn) + O(3P )

вместе с результатами классического расчета и экспериментальными данными [10,12]
представлены в [7], а также результаты расчетов сечений следующих процессов:

H + H2(v = 1) → H2(v = 0, 1) + H,

O(3P ) + N2(X
1Σ+

g ) → NO(2Π) + N(4S),

O(3P ) + O2(
3Σ−

g ) → O2(
3Σ−

g ) + O(3P )

показывают хорошее совпадение с экспериментальными данными в среднем, квази-
классическими расчетами и расчетами методом сильной связи.
Необходимо отметить, что приведенные модели позволяют качественно оценить

данные эксперимента и не претендуют на точное воспроизведение эксперименталь-
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Fig. 18. Зависимость константы скорости реакции O(3P )+CS(X1Σ+) → CO(X1Σ+, v =

n) + S(3P ) от колебательного квантового числа v (левый рисунок): ooo – результаты
расчетов работы [10], +++ – результаты расчетов настоящей работы. Зависимость
константы скорости реакции H + H + H → H2(v = n) + H от колебательного кван-
тового числа v (правый рисунок) ++++ – результаты расчетов настоящей работы.

Fig. 19. Зависимость константы скорости реакции He + He + He → He2 + H от
энергии ——- – экспериментальные данные [10], - - - - – расчеты работы [10], -.-.-.-. –
результаты расчетов настоящей работы.
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ных данных. Именно в этом и состоит основное достоинство подобных расчетов, кото-
рые при наличии достаточно грубых приближений (приближение задачи нескольких
тел, применение парных потенциалов типа Морзе и т. п.) позволяют качественно
воспроизвести экспериментальные данные, о чем свидетельствуют расчеты, пред-
ставленные на рис. 5–10.
Основное приближение в этих расчетах состоит в том, что взаимодействие нале-

тающего атома (состоящего из электронов и ядер) с электронами и ядрами молекулы
мишени заменяется взаимодействием с каждым из атомов, в целом считая атом си-
ловым центром. Необходимо также отметить, что в предлагаемом методе исходными
данными являются парные потенциалы взаимодействия энергии и массы сталкиваю-
щихся частиц, а не поверхности потенциальной энергии (ППЭ), которые необходимы
при проведении расчетов сечений химических реакций классическими, полукласси-
ческими и квазиклассическими методами, причем именно достаточно точный расчет
ППЭ является основной трудностью перечисленных выше методов [2,4,10]. В рас-
сматриваемом методе ППЭ может быть получена непосредственно в процессе реше-
ния системы уравнений, как это показано в [4–7].
Следует отметить, что с ростом числа частиц сложность решения системы урав-

нений значительно возрастает. Кроме этого в этих расчетах необходимо учитывать
внутреннюю структуру сталкивающихся частиц, что осуществляется на основе ре-
дукции исходных уравнений (1,2) к системе динамических уравнений с эффективным
межкластерным взаимодействием, в общем случае нелокальным.
Данный способ эффективен, когда число частиц, составляющих сталкивающиеся

кластеры, невелико. Поэтому для исследования реальных физических систем необ-
ходимо рассматривать различные приближения, например модели взаимодействия
составных частиц.
В качестве применения кластерного приближения в рамках квантовой теорией

рассеяния и системе трех частиц проведены расчеты сечения реакции (Рис.17)

O + CF3J → JO + CF3

В этом приближении эффективное взаимодействие между кластерами O, CF3, J
моделировалось потенциалами Морзе, параметры которых определялись на основе
согласования между расчетами и какой-либо одной точкой сечения, полученной в
эксперименте.
Расчеты молекулярных реакций, происходящих при столкновении двухатомных

молекул между собой

AB(v1, J1) + CD(v2, J2) →

→

⎧⎪⎪⎪⎨⎪⎪⎪⎩
AB(v1, J1) + CD(v2, J2) – процессы упругого pассеяния,
AB(v3, J3) + CD(v4, J4) – колебательно вращательное возбуждение,
AC(v5, J5) + BD(v6, J6) – реакции перестройки молекулы с
CB(v7, J7) + AD(v8, J8) колебательно-вращательным возбуждением

произведены на основе квантовой теории рассеяния в системе четырех частиц в по-
люсном приближении. В этом же приближении на рис.21 представлены результаты
моделирования следующих химических реакций:

HCl(v = n) + HCl(v = 0) → HCl(v = n − 1) + HCl(v = 1)
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В качестве демонстрации универсальности предлагаемого метода на рис.20 пред-
ставлены результаты расчетов простейших ядерных процессов, происходящих при
низко-энергетическом рассеянии нейтрона и протона на дейтоне.
Работа выполнена при поддержке РФФИ, проекты – 98-002-17266 и 01-02-16075,

Академии Наук Тайваня, проект – NCS-85-2112-M-007-009, и Академии Наук Китая,
проект – NSF 19734030.

Fig. 19. Зависимость константы скорости реакции He + He + He → He2 + H от
энергии ——- – экспериментальные данные [10], - - - - – расчеты работы [10], -.-.-.-. –
результаты расчетов настоящей работы.
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Об щие по ло же ния

Жур нал «На но струк ту ры. Ма те ма ти че с кая фи зи ка и мо де ли ро ва ние» (со кра щен но:
НМФМ)  пуб ли ку ет ся с 2009 го да и яв ля ет ся пе ри оди че с ким на уч ным из да ни ем. Элек -
трон ная вер сия жур на ла раз ме ща ет ся на сай те http://www.nano-journal.ru. Ос нов ная цель
из да ния: пред став ле ние но вых те о ре ти че с ких и вы чис ли тель ных ме то дов мо де ли ро ва -
ния на но струк тур и мяг кой ма те рии, об щих под хо дов в ис сле до ва нии ме зо си с те м, а так -
же клю че вых экс пе ри мен таль ных ре зуль та тов в дан ной об ла с ти и свя зан ных с этим
проб лем ма те ма ти че с кой фи зи ки.  

Жур нал НМФМ имеет меж дис цип ли нар ный ха рак тер и в си лу это го несет оп ре де -
лен ную об ра зо ва тель ную на прав лен ность, а не толь ко уз ко на уч ную. Ра бо ты, пред став -
ля е мые в жур нал, долж ны со дер жать ввод ные све де ния, ко то рые обес пе чат по ни ма ние
по ста но вок за дач и вос при ятие ре зуль та тов не толь ко пря мы ми спе ци а ли с та ми. Оп ре -
де ле ния по ня тий, объ яс не ние обоз на че ний и тер ми нов, оцен ки ха рак тер ных па ра ме т -
ров, те о ре ти че с кие пред по сыл ки и идеи, ис поль зу е мые ме то ды, и т.п., долж ны быть
крат ко объ яс не ны в тек с те ста тьи, имея в ви ду чи та те лей, спе ци а ли зи ру ю щих ся в иных
на прав ле ни ях.  Долж ны быть опи са ны ба зо вые ма те ма ти че с кие мо де ли и урав не ния. Во
Вве де нии и в по сле ду ю щих раз де лах очер чи ва ет ся стра те гия и ос нов ные труд но с ти, это
увя зы ва ет ся с ис поль зу е мы ми мо де ля ми. Струк ту ра ста тьи ори ен ти ру ет ся на про яс не -
ние об щей ло ги ки и ме то ди ки ис сле до ва ния, со дер жит ре зю ми ру ю щие вы во ды. В тек с -
те долж ны быть рас смо т ре ны ха рак тер ные при ме ры (хо тя бы, ме то ди че с кие), яс но ил -
лю с т ри ру ю щие пред ла га е мые ал го рит мы. 

Журнал публикует науч ные об зо ры, ис сле до ва тель ские ста тьи и крат кие на уч ные
со об ще ния, а так же из бран ные ана ли ти че с кие и ин фор ма ци он но-об ра зо ва тель ные ма те -
ри а лы,  тек с ты до кла дов и цик лов лек ций, про чи тан ных в уни вер си те тах, на уч ных цен -
т рах, на шко лах-се ми на рах, кон фе рен ци ях, ни г де ра нее не пуб ли ко вав ши е ся и не при -
ня тые к пуб ли ка ции в дру гих из да ни ях. Язык пуб ли ка ции в жур на ле НМФМ, как
правило, рус ский. Ра бо ты, пред став ля е мые в жур нал, не мо гут иметь на уч но-по пу ляр -
ный или ком пи ля тив ный ха рак тер. Все ста тьи ре цен зи ру ют ся и мо гут быть от кло не ны
ред кол ле ги ей жур на ла. В слу чае при ня тия ра бо ты к пе ча ти ее ав то ры пе ре да ют из да те -
лю жур на ла НМФМ пра во на ра зо вую без воз мезд ную пуб ли ка цию тек с та и его раз ме ще -
ние в элек трон ной вер сии на сай те журна ла. Пе ре вод опуб ли ко ван ных в жур на ле ста тей
на другие язы ки мо жет осу щест в лять ся толь ко с раз ре ше ния и при уча с тии ав то ров.
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� Нель зя ис поль зо вать ав то ма ти че с кое со зда ние сно сок, ав то ма ти че с кий пе ре нос или

ав то ма ти че с кий за прет пе ре но сов, со зда ние спи с ков, ав то ма ти че с кий от ступ и т.п. 
� Ссыл ки на спи сок ли те ра ту ры да ют ся ци ф ра ми в ква д рат ных скоб ках: [1], [5,6,7], 

[1-9].
� Все без ис клю че ния фор му лы и обоз на че ния раз мер но с ти, да же со сто я щие из од ной

ла тин ской бу к вы, и в тек с те и вы не сен ные в от дель ную стро ку, все г да на би ра ют ся
в фор муль ном ре дак то ре и ни ко г да – в обыч ном тек с то вом ре дак то ре.
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� При со зда нии таб ли цы ре ко мен ду ет ся ис поль зо вать воз мож но с ти Word или MS
Excel. Таб ли цы, на бран ные вруч ную (с по мо щью боль шо го чис ла про бе лов), не при -
ни ма ют ся. 

Тре бо ва ния к ил лю с т ра ци ям 
� Иллюстрации представляются в отдельных файлах, черно-белыми. Они должны

иметь разрешение не менее 600 dpi.
� Фор ма ты фай лов – TIFF, EPS, PSD, JPEG. 

Тре бо ва ния к спи с ку ли те ра ту ры 
� Ф.И.О. ав то ров или ре дак тров вы де ля ют ся кур си вом.  
� Для ста тей при во дит ся на зва ние. На зва ния от де ля ют ся от вы ход ных дан ных зна ком

//. Рас по ло же ние вы ход ных дан ных ука за но на об раз це ни же. Но мер то ма вы де ля ет -
ся жир ным шриф том, но мер вы пу с ка да ет ся в скоб ках. Ука зы ва ют ся но ме ра пер вой
и по след ней стра ниц ста тьи, ли бо уни каль ный но мер ста тьи и ее объ ем. Для книг же -
ла тель но ука зы вать их объ ем. Ес ли из ве ст на ссыл ка на элек трон ный ар хив или сайт,
то ее же ла тель но ука зать. 

Фа ми лия И.О. На зва ние ста тьи // Назв. журн., 2000, 1 (1), 1-6.

Family F.M. and Family F. Title of the paper // Name of the Jornal, 2006, 73, 165313, 9 pp.

Фамилия И.О., Фамилия И.О. На зва ние кни ги // На ука, С.-П., 1999, 176 стр.

Family F.M. Title of the paper // In book: Family F.M. (еt al. eds), Title of the collection,
Publisher, Boston, 2005, 9-24.

Family F.M. (ed.), Title of the collection // Publisher, N.Y., 2005, 324 pp.

Фа ми лия И.О. На зва ние до кла да // До клад на кон фе рен ции «На зва ние кон фе рен ции 

(ме с то и да та про ве де ния)»; ссыл ка на элек трон ный рес урс.
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