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(кафедра молекулярной физики) 

Диссоциация двухатомных молекул при лазерном возбуждении 
нижних колебательных уровней исследовалась в двух предельных по 
времени случаях: на начальной стадии процесса, когда можно не учи-
тывать влияние появляющихся в процессе диссоциации атомов, и в 
конце диссоциации, когда установился стационарный режим )[1]. Ки-
нетика процесса диссоциации, стимулированного лазерным излучением, 
на всем временном интервале, по существу, не исследовалась, хотя 
только детальный кинетический анализ позволяет осуществить выбор 
режима, при котором основная часть лазерной энергии идет на диссо-
циацию. 

Процесс диссоциации молекул зависит от многих факторов: ангар-
монизма молекулярных колебаний, теплового режима, начальных ус-
ловий и параметров лазерного импульса. Цель настоящей работы со-
стоит в анализе двух последних факторов на примере изотермической 
системы обрезанных гармонических осцилляторов. 

Система уравнений, описывающая процесс диссоциации двухатом-
ных молекул при многоквантовом поглощении лазерного излучения, для 
случая быстрого FY-обмена (Qio> WK0, Рю) и высокой скорости столк-
новительных переходов в сплошной спектр с последнего дискретного 
уровня m имеет вид i[l, 2] 

| da/dt = (а т — <x)/xVT — (m — а) v/p 4- KWKQ (1 — 6) (1 — bK), 
\ dp/dt = —v, 

где 
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a — средний запас колебательных квантов, приходящихся на одну 
молекулу, р — плотность числа молекул, v — скорость столкновйтель-
ной диссоциации, ха — плотность числа атомов, Рю и Qio — вероятно-
сти VT- и W-обмена в с -1, TFKo — вероятность многоквантового лазер-
ного возбуждения на колебательном переходе 0->-/с в с - 1 , Р т а — веро-
ятность перехода с граничного уровня т в непрерывный спектр в с -1 , 
Pdm Ха2 — скорость образования молекул на т-м колебательном уров-
не при рекомбинации атомов в см"3 с -1 , Г и TV — поступательная и 
колебательная температуры системы в Кельвинах (7> = —h<x>/(k\nb)). 

Эта система уравнений исследовалась с помощью ЭВМ, причем 
учитывалась зависимость вероятностей от плотности молекул и посту-
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нательной температуры (см. [3]) . Непосредственные вычисления про-
водились для безразмерных вероятностей " PIJPFO, Q10/PFO, /PFO, 
PdmPolPmd, где PfJ — вероятность VT-обмена в отсутствие атомов в 
системе при Г0 = 300 К и начальная плотность числа молекул ро=101 8 см-3. 
Относительные вероятности имеют следующую зависимость от 
Т/Т0 и р/'р0: 
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уА/(Па>) = 1,3 • Ю - 3 , M/k = 2273 К. 

, Ум = 3, 

На рис. 1 представлена зависимость запаса колебательных кван-
тов от поступательной температуры в равновесном состоянии (а т) и в 
стационарном состоянии (аСт) при различных лазерных накачках 
(WP= 10; 1). При низких температурах VT-обмен малоэффективен. 
Поэтому вся энергия накачки идет на увеличение колебательной энер-

гии системы и аст^ат . При вы-
<xCj соких; температурах VT-обмек 

эффективен, но большой запас 
колебательных квантов под-
держивается за счет высокого 

Рис. 1. Зависимость запаса коле-
бательных квантов а от поступа-
тельной температуры Т в равно-
весном состоянии (а т) и в ста-
ционарном состоянии («ст ) :WP— 

= 10 (1) и 1 (2) 

уровня а т . Во всех рассмотренных случаях а с т слабо зависит 
от Т. Скорость диссоциации определяется в основном запасом колеба-
тельных квантов в системе. Поэтому выгоднее инициировать диссоциа-
цию внешним излучением при низких поступательных температурах, 
когда отвод энергии в поступательные степени малоэффективен. Даль-
нейшие расчеты системы производились при 7 = 300 К и ^ Р = 1 0 , так 
как при фиксированной поступательной температуре величина a, a 
следовательно, и колебательная температура системы в стационарном 
состоянии тем выше, чем больше интенсивность накачки. 

Запас колебательных квантов в рассматриваемой системе форми-
руется под влиянием лазерной накачки, УТ-обмена и процесса диссо-
циации. Относительная роль этих процессов существенным образом за-
висит от формы лазерного импульса. На рис. 2 приведена временная 
зависимость вклада в скорость изменения а VT-обмена (FVT) и про-
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цесса диссоциации (Fg), где 

FVT=(a-ar)(l-y)P10/P?0\ F, Р l(tn а х = t . 

Из рис. 2 видно, что для лазерной накачки постоянной интенсив-
ности на временах порядка 0,35 т энергия накачки идет в основном на-
диссоциацию, а не поглощается термостатом. На больших временах 
VT-обмен становится преобладающим, и в стационарном состоянии вся 
энергия накачки передается в термостат. Время выхода системы на 
«стационарное по а состояние составляет несколько х. При уменьшении 
интенсивности накачки время, в течение которого отвод энергии за 
счет диссоциации является преобладающим, увеличивается* но вместе 
с тем а уменьшается. 

Эффект увеличения промежутка времени, когда процесс диссоциа-
ции преобладает над УТ-обм.еном, может быть достигнут при возбуж-
дении молекулярной системы импульсом ступенчатой формы. В этом 

W '".//А 
10-

10 15 20 
т-10 

Рис. 2. Зависимость вклада VT-обме-
на (Fvr—1, f ) и процесса диссо-
циации (FK—2, 2') в величину А от 
безразмерного времени т при Т= 
= 3 0 0 К; WP=10 (1, 2), 10-ехр(—т/ 
/ОД) (1, 2). Масштаб по оси: FVT, 
Р Д Х 2 — для кривых 1,2 и Fv т, 

FKXLO* — для кривых Г, 2' 

Рис. 3. Зависимость безразмер-
ной скорости диссоциации 
с/Р10<°> (1), относительного 
числа продиссоциировавших 
молекул 1—р/ро (2) и величи-
ны а (3) от т при Г=300 К и 
№Р= 10-ехр (—т/0,1). Масштаб 
по осям: (v/Pю9)Х105; (1— 

—р/ро) X Ю4; аХ2 

случае сиСтема разогревается мощным лазерным излучением, а затем 
(т 5 s 0,1) излучением, на порядок более слабым. 

На рис. 2 представлены также зависимости FVT и FA для случая 
возбуждения системы импульсом экспоненциальной формы (кривые У, 
2'). Как видно, при этом преобладание процесса диссоциации над 
VT-обменом сохраняется до времен х и превышает время выхода си-
стемы на стационарное по а состояние (см. кривую 3 рис. 3). 

На рис. 3 представлены зависимости от времени безразмерной 
скорости диссоциации (v/Pfo), относительного числа продиссоцииро-
вавших молекул (1—р/ро) и запаса колебательных квантов (а) при 
возбуждении системы импульсом экспоненциальной формы. Время вы-
хода системы на стационарное по а состояние существенно меньше 
времени выхода на стационарное по ,р (или 1—р/ро) состояние. Это 
объясняется тем, что в данном случае реализуется режим, когда вся 
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энергия накачки идет на диссоциацию (которая продолжается в тече-
ние нескольких т) и не происходит дальнейшего увеличения колеба-
тельной энергии системы. 

Из сравнения всех приведенных выше результатов видно, что вы-
ход на стационарное состояние системы, возбуждаемой импульсом экс-
поненциальной формы, происходит наиболее эффективно. Такая эффек-
тивность объясняется тем, что в начальный период времени происходит 
интенсивный «разогрев» колебательных степеней свободы, который 
потом поддерживается длительным, но менее интенсивным излучением 
в хвосте импульса. Таким образом, использование импульса экспонен-
циальной формы в качестве импульса накачки представляется наиболее 
перспективным для экономичного получения высокого выхода продук-
тов реакции при низких температурах. 
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ПРИБЛИЖЕНИЕ 

М. К. Ермолаев, Н. Ф. Нелипа 

(НИИЯФ) 

1. В последнее время ведется интенсивная разработка методов 
квантовой хромодинамики, отличных от методов теории возмущений. 
Дополнительные возможности в этом направлении открывает исполь-
зование метода квазиклассического приближения [1]. Цель настоящей 
статьи — получить указанным методом выражение для матричного 
элемента квантовой хромодинамики. 

Как известно i[2], для решения поставленной задачи достаточно 
рассмотреть производящий функционал. В а-калибровке он запишется 
в виде 

z [Jl, Л, п] = N j Я т ^ З М ^ е х р | i S y M [АЦ + Sgh + -

h I + l d * x + \ r|) + + ЦЧ]}, (1) 
где 

•s Ш {dvAl - д ^ + g f ^ A l K f - , 

Sgh [Aft Tr In (d^y, Vn = - gfabcAl\ 

"Л) Л — внешние источники; fabc — структурные константы группы 
SU(3); Ха — матрицы Гелл-Манна. Нормировка N выбрана так, что 
Z[0, 0, 0,] = 1. 

Как видно., задача сводится к проведению функционального интег-
рирования в выражении (1). Сначала мы проинтегрируем в квази-
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