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las.staff�uni_marburg.deÑòàòüÿ ïîñòóïèëà 09.04.2009, ïîäïèñàíà â ïå÷àòü 29.05.2009.Ïðåäëîæåíà òåîðåòè÷åñêàÿ ìîäåëü ïðîöåññà âçàèìîäåéñòâèÿ äâóõ ñêîëüçÿùèõ äðóã îòíîñèòåëüíîäðóãà ïîëèàòîìíûõ îðãàíè÷åñêèõ ìîëåêóë, ñîäåðæàùèõ óïîðÿäî÷åííûå öåïíûå ïîäñòðóêòóðû, ñî-ñòîÿùèå èç òîæäåñòâåííûõ äâóõàòîìíûõ ãðóïï. Ïîêàçàíî, ÷òî ïðè ñêîðîñòÿõ âçàèìíîãî ñêîëüæåíèÿíèæå ñêîðîñòè Áîðà, â ýòèõ ïîäñòðóêòóðàõ, ÿâëÿþùèõñÿ àíòåííàìè ÈÊ-èçëó÷åíèÿ, îäíîâðåìåí-íî âî âðåìÿ ñêîëüæåíèÿ (�10�12 ñ) ïðîèñõîäèò âîçáóæäåíèå è íàêîïëåíèå íèçêîýíåðãè÷íûõêîëëåêòèâíûõ êîëåáàòåëüíûõ ñîñòîÿíèé (ýêñèìîëåé). Ïðè ýòîì òðàíñïîðò ýíåðãèè ýêñèìîëåé îòàíòåííû ê ñâÿçÿì-ëîâóøêàì îäíîé è òîé æå ìîëåêóëû è îáìåí ýíåðãèè ìåæäó ìîëåêóëàìè ïðèâîäèòê èõ îäíîâðåìåííîé �ðàãìåíòàöèè âî âðåìÿ îòíîñèòåëüíîãî ñêîëüæåíèÿ. Ïîëó÷åíû è èññëåäîâàíû�óíêöèè âåðîÿòíîñòåé ðàññìàòðèâàåìûõ ïðîöåññîâ.Êëþ÷åâûå ñëîâà: äèíàìèêà íàíîêëàñòåðîâ, âçàèìíîå ñêîëüæåíèå, �ðàãìåíòàöèÿ.ÓÄÊ: 539.19+539.2. PACS: 34.10.+x, 36.40.�
.
Â ïîñëåäíåå âðåìÿ áîëüøîå ÷èñëî èññëåäîâàíèé áû-ëî ïîñâÿùåíî èçó÷åíèþ ñâåðõáûñòðîãî (�åìòîñåêóíä-íîãî) âîçáóæäåíèÿ è òðàíñïîðòà êîëåáàòåëüíîé ýíåðãèèâ ïîëèàòîìíûõ îðãàíè÷åñêèõ ìîëåêóëàõ è îðãàíè÷åñêèõíàíîêëàñòåðàõ (ñì. îáçîðíûå ñòàòüè [1�3℄ è ðàáîòû[4, 5℄). Èíòåðåñ ê ýòèì ðàáîòàì îáóñëîâëåí èõ áîëüøîéçíà÷èìîñòüþ äëÿ ðàçâèòèÿ �óíäàìåíòàëüíîé �èçèêèìîëåêóëÿðíûõ íàíîñèñòåì è åå ïðèëîæåíèé.Â ðÿäå óêàçàííûõ âûøå èññëåäîâàíèèé [1�3℄ ðàñ-ñìàòðèâàëàñü òåðìîëèçàöèÿ èëè âûñîêîå êîëåáàòåëü-íîå âîçáóæäåíèå îðãàíè÷åñêèõ íàíîêëàñòåðîâ âûñîêîéýíåðãèè, âîçíèêàþùåå ïðè èõ âçàèìîäåéñòâèè ñ ïîâåðõ-íîñòüþ èëè â ðåçóëüòàòå ïîãëîùåíèÿ íàíîñòðóêòóðàìè�îòîíîâ âèäèìîãî ñâåòà. Â äðóãèõ ðàáîòàõ [4, 5℄áûëè ïðîâåäåíû èññëåäîâàíèÿ íàêîïëåíèÿ è òðàíñïîðòàêîëåáàòåëüíîé ýíåðãèè â îðãàíè÷åñêèõ ìîëåêóëàõ ïîääåéñòâèåì ÈÊ-�îòîíîâ ñ ÷àñòîòîé èç êîëåáàòåëüíîãîñïåêòðà. Â ýòèõ ðàáîòàõ áûëî ïîêàçàíî, ÷òî òàêîéïðîöåññ ðåçîíàíñíî çàâèñèò îò ÷àñòîòû ÈÊ-èçëó÷å-íèÿ è ÷òî ñóùåñòâåííóþ ðîëü â ðåçîíàíñíîì, ìíî-æåñòâåííîì çàõâàòå ÈÊ-�îòîíîâ èãðàþò ñîäåðæàùèåñÿâ ïîëèàòîìíûõ ìîëåêóëàõ ïîäñòðóêòóðû, ñîñòîÿùèå èçòîæäåñòâåííûõ, óïîðÿäî÷åííûõ äâóõàòîìíûõ äèïîëåé,íàïðèìåð (ÑÍ2 )n , ñëóæàùèõ àíòåííàìè ÈÊ-èçëó÷å-íèÿ [5℄. Â ýòèõ àíòåííàõ âîçáóæäàþòñÿ êîëëåêòèâíûåäåëîêàëèçîâàííûå êîëåáàòåëüíûå ñîñòîÿíèÿ � ýêñèìî-ëè ñ ýíåðãèåé "ex = h!ex íèæå ïåðâîãî êîëåáàòåëüíîãîñîñòîÿíèÿ èçîëèðîâàííîé äâóõàòîìíîé ìîëåêóëû, àíà-ëîãè÷íîé äèïîëþ â àíòåííå. Â îòëè÷èå îò ñîëèòîíàÄàâûäîâà ýêñèìîëü îáîçíà÷àåò òîëüêî êîëëåêòèâíîåêîëåáàòåëüíîå ñîñòîÿíèå â ìîëåêóëå è èìååò îïðåäåëåí-íîå âðåìÿ æèçíè. Áûëî óñòàíîâëåíî, ÷òî âðåìÿ æèçíèýêñèìîëÿ íà ïîðÿäîê áîëüøå âðåìåíè æèçíè óêàçàííî-ãî êîëåáàíèÿ èçîëèðîâàííîé ìîëåêóëû [6℄. Êðîìå òîãî,áûëî ïîêàçàíî, ÷òî âðåìÿ ïåðåäà÷è âîçáóæäåíèÿ îòîäíîãî äèïîëÿ àíòåííû ê äðóãîìó ñîñòàâëÿåò íåñêîëüêî�åìòîñåêóíä. Èññëåäîâàíèÿ, âûïîëíåííûå â ðàáîòå [6℄,

ïîêàçàëè, ÷òî ýòîò äèíàìè÷åñêèé ïðîöåññ îïðåäåëÿåòâîçìîæíîñòü ìíîãîêðàòíîãî âîçáóæäåíèÿ îäíîãî è òîãîæå äèïîëÿ àíòåííû âî âðåìÿ îáëó÷åíèÿ è îáúÿñíÿåòïðè÷èíó íàêîïëåíèÿ çíà÷èòåëüíîãî ÷èñëà ýêñèìîëåéâ àíòåííå è ñâåðõáûñòðûé òðàíñïîðò íàêîïëåííîé ýíåð-ãèè îò äèïîëåé àíòåííû ê äðóãèì äèïîëÿì-ëîâóøêàìâ ìîëåêóëå çà ñ÷åò äèïîëü-äèïîëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ.Öåëüþ íàñòîÿùåé ðàáîòû áûëî ðàçâèòü ìåòîä ðàñ-÷åòà âåðîÿòíîñòè âîçáóæäåíèÿ è ñâåðõáûñòðîé ðåëàê-ñàöèè ýíåðãèè, íàêîïëåííîé â ñèñòåìå äâóõ ìîëåêóëâ ïðîöåññå èõ âçàèìíîãî ñêîëüæåíèÿ. Òàêèå ïðîöåñ-ñû ìîæíî íàáëþäàòü, íàïðèìåð, ïðè âçàèìîäåéñòâèèïîòîêà èîíîâ ïîëèàòîìíûõ îðãàíè÷åñêèõ ìîëåêóë èëèîðãàíè÷åñêèõ íàíîêëàñòåðîâ, ñêîëüçÿùèõ îòíîñèòåëüíîìîëåêóë, àáñîðáèðîâàííûõ íà ïîâåðõíîñòè ìèøåíè.Äëÿ àíàëèçà ýòèõ ïðîöåññîâ â ðàáîòå ïðåäëîæåíàìîäåëü âçàèìîäåéñòâèÿ äâóõ íàäòåïëîâûõ ïîëèàòîìíûõîðãàíè÷åñêèõ ìîëåêóë èëè äâóõ îðãàíè÷åñêèõ íàíî-êëàñòåðîâ, ñêîëüçÿùèõ äðóã îòíîñèòåëüíî äðóãà íààòîìíîì ðàññòîÿíèè R ñî ñêîðîñòüþ íèæå ñêîðîñòèÁîðà. Â îñíîâó ïðåäëàãàåìîé ìîäåëè ïîëîæåíû ðå-çóëüòàòû âûïîëíåííûõ íàìè ðàíåå òåîðåòè÷åñêèõ èñ-ñëåäîâàíèé ïðîöåññîâ, ïðîòåêàþùèõ â îðãàíè÷åñêîéìîëåêóëå ñ ÈÊ-àíòåííîé ïðè åå ñêîëüæåíèè ñ íàäòåïëî-âûìè ñêîðîñòÿìè îòíîñèòåëüíî ñèñòåìû óïîðÿäî÷åííûõçàðÿäîâ [4, 5, 7℄.Äëÿ ïðîñòîòû èçëîæåíèÿ âíà÷àëå ìû ðàññìîòðèìçàäà÷ó î âçàèìîäåéñòâèè äâóõ ïîëèàòîìíûõ îðãàíè÷å-ñêèõ ìîëåêóë ñ ÈÊ-àíòåííàìè ïðè èõ îòíîñèòåëüíîìñêîëüæåíèè. Äàëåå ìû îáîáùèì ðåçóëüòàòû íà ñëó÷àé,êîãäà òîëüêî îäíà èç âçàèìîäåéñòâóþùèõ ìîëåêóë èìå-åò àíòåííó.Ïðè ïîñòàíîâêå çàäà÷è áûëî ïðåäïîëîæåíî, ÷òîâ êàæäîé èç ìîëåêóë ìîæíî âûäåëèòü ñèñòåìó n> 4òîæäåñòâåííûõ, óïîðÿäî÷åííûõ, ðàñïîëîæåííûõ íàðàññòîÿíèè � < 3 �A äðóã îò äðóãà, ýêðàíèðîâàííûõàòîìíûõ çàðÿäîâ. Ýòó ñèñòåìó îáðàçóþò àòîìû äèïîëåé



ÒÅÎ�ÅÒÈ×ÅÑÊÀß È ÌÀÒÅÌÀÒÈ×ÅÑÊÀß ÔÈÇÈÊÀ 27àíòåííû, íàïðèìåð àòîìû âîäîðîäà â àíòåííå (ÑÍ2 )nèëè àòîìû �òîðà â àíòåííå (CF2 )n . Ïðè äâèæåíèèòàêèõ ìîëåêóë ñ îòíîñèòåëüíîé ñêîðîñòüþ èç èíòåðâàëà1 � 106�4 � 106 ñì/ñ âîçáóæäàåòñÿ ïåðèîäè÷åñêîå êóëî-íîâñêîå ïîëå ñ ÷àñòîòàìè èç êîëåáàòåëüíîãî ñïåêòðàìîëåêóë, ñðåäè êîòîðûõ èìååòñÿ ðåçîíàíñíàÿ ÷àñòîòàýêñèìîëÿ. Îòñþäà ñëåäóåò, ÷òî àíòåííà êàæäîé ìîëå-êóëû, ó÷àñòâóþùåé â ïðîöåññå îòíîñèòåëüíîãî ñêîëü-æåíèÿ, ñëóæèò àêöåïòîðîì è íàêîïèòåëåì ýêñèìîëåéè â òî æå âðåìÿ ÿâëÿåòñÿ èñòî÷íèêîì ïåðèîäè÷åñêî-ãî êóëîíîâñêîãî ïîëÿ. Ýòî ñâîéñòâî ðàññìàòðèâàåìûõìîëåêóë îïðåäåëÿåò ïðîöåññ îäíîâðåìåííîãî âîçáóæ-äåíèÿ è íàêîïëåíèÿ ýêñèìîëåé â îáåèõ ìîëåêóëàõ,ñêîëüçÿùèõ äðóã îòíîñèòåëüíî äðóãà ñî ñêîðîñòÿìè èçóêàçàííîãî èíòåðâàëà.Äëÿ ïîëó÷åíèÿ àíàëèòè÷åñêîãî âûðàæåíèÿ �óíê-öèè âåðîÿòíîñòè âîçáóæäåíèÿ ýêñèìîëåé â àíòåííàõäâóõ îòíîñèòåëüíî ñêîëüçÿùèõ ìîëåêóë è âåðîÿòíîñòèòðàíñïîðòà ýíåðãèè â ýòîé ñèñòåìå ìîëåêóëàì áûëèïðèñâîåíû ïðîèçâîëüíî íîìåðà 1 è 2. Äëÿ îïðåäåëå-íèÿ ïðèíàäëåæíîñòè ïàðàìåòðîâ ýòèì ìîëåêóëàì áûëèèñïîëüçîâàíû ëåâûå íèæíèå èíäåêñû.Äëÿ ðàñ÷åòà âåðîÿòíîñòè 1P01 âîçáóæäåíèÿ ýêñè-ìîëÿ ñ ýíåðãèåé 1"ex = h � 1!ex â àíòåííå ìîëåêóëû 1áûëà îïðåäåëåíà àìïëèòóäà 2F ðåçîíàíñíîé ãàðìîíèêèïåðèîäè÷åñêîãî êóëîíîâñêîãî ïîëÿ ñ ÷àñòîòîé 1!ex , âîç-íèêàþùåé ïðè ñêîëüæåíèè ìîëåêóëû 1 îòíîñèòåëüíîàíòåííû ìîëåêóëû 2 ñî ñêîðîñòüþ vgr , ò. å. îòíîñèòåëü-íî ñèñòåìû òîæäåñòâåííûõ çàðÿäîâ 2Z , èìåþùèõ ðàäè-óñ ýêðàíèðîâàíèÿ 2�effè ðàñïîëîæåííûõ íà ðàññòîÿíèè2� äðóã îò äðóãà. Äëÿ àìïëèòóäû 2F áûëî ïîëó÷åíîàíàëèòè÷åñêîå âûðàæåíèå2F = � �
 � 1!ex � 2��3 �v�1gr � 2Z2 �e2�1"ex(hvgr � 2�)�1�1�2�� �exp(�2R � 2�)�2, (1)ãäå 2� = �1!2ex � v�2gr + 1/2�2eff�1/2 , 
 � ñêîðîñòü ñâåòà,R � ðàññòîÿíèå ìåæäó ñêîëüçÿùèìè ìîëåêóëàìè, e �çàðÿä ýëåêòðîíà. Äëÿ àíàëîãè÷íîé �óíêöèè 2P01 áûëîïîëó÷åíî àíàëèòè÷åñêîå âûðàæåíèå äëÿ àìïëèòóäû 1Fðåçîíàíñíîé ãàðìîíèêè ñ ÷àñòîòîé 2!ex , âîçáóæäàþ-ùåéñÿ ïðè äâèæåíèè ìîëåêóëû 2 ñî ñêîðîñòüþ vgr îòíî-ñèòåëüíî ñèñòåìû ýêðàíèðîâàííûõ çàðÿäîâ ìîëåêóëû 1.Ôóíêöèÿ 1F ìîæåò áûòü íàéäåíà èç âûðàæåíèÿ (1)çàìåíîé íèæíèõ ëåâûõ èíäåêñîâ 1 íà 2 è 2 íà 1.Àíàëèç ýòèõ âûðàæåíèé äëÿ 1F è 2F êàê �óíêöèéñêîðîñòè vgr ïîêàçàë, ÷òî îíè èìåþò ìàêñèìóìû ïðèçíà÷åíèÿõ ñêîðîñòåé, êîòîðûå îïðåäåëÿþòñÿ èç ñîîòíî-øåíèé 1vmaxgr = 2�2!ex�1�eff è 2vmaxgr = 2�1!ex�2�eff ñîîòâåò-ñòâåííî. Àíàëèòè÷åñêèå âûðàæåíèÿ äëÿ ðåçîíàíñíûõàìïëèòóä 1F è 2F áûëè èñïîëüçîâàíû äëÿ ïîëó÷åíèÿâ ðàìêàõ òåîðèè âîçìóùåíèé �óíêöèé âåðîÿòíîñòåé1P01 è 2P01 âîçáóæäåíèÿ ýêñèìîëåé â àíòåííàõ ìîëåêóë:1P01 = 4�2 � 1!ex�3h � 2�3 � b � v2gr � 1"ex � 2���1 �� �1M01 � 1(D0r�10 )e2 � 1Z2 � (1"ex(hvgr � 2�)�1 � 1)2 �� exp(�2R � 2�)�2, (2)ãäå 1M01 � ìàòðè÷íûé ýëåìåíò äèïîëüíîãî ïåðåõîäà,1(eD0 � r�10 ) � äèïîëüíûé ìîìåíò âàëåíòíîé ñâÿçèâ àíòåííå ìîëåêóëû 1. Àíàëèòè÷åñêîå âûðàæåíèå äëÿ

�óíêöèè 2P01 ìîæåò áûòü ïîëó÷åíî èç (2) çàìåíîéëåâûõ íèæíèõ èíäåêñîâ 1 íà 2 è 2 íà 1.Ïîñêîëüêó 1P01 è 2P01 ëèíåéíî çàâèñÿò îò àìïëèòóä1F è 2F ñîîòâåòñòâåííî, òî �óíêöèè âåðîÿòíîñòè,çàâèñÿùèå îò vgr , òàêæå èìåþò ìàêñèìóìû â îáëà-ñòÿõ èññëåäóåìûõ ñêîðîñòåé vgr . Çàìåòèì, ÷òî åñëèìîëåêóëû 1 è 2 èìåþò îäèíàêîâûå ÈÊ-àíòåííû, òî�óíêöèÿ 1F = 2F , à �óíêöèÿ 1P01 = 2P01 . Êàê ïðèìåðíàìè áûë ïðîâåäåí ðàñ÷åò �óíêöèé 2F è 1P01 ïî�îðìóëàì (1) è (2), ñîîòâåòñòâåííî äëÿ ñèñòåìû äâóõîðãàíè÷åñêèõ ìîëåêóë ñ îäèíàêîâûìè àíòåííàìè âèäà(ÑÍ2 )n . Íåîáõîäèìûå ïàðàìåòðû äëÿ ðàñ÷åòà áûëèïîëó÷åíû íàìè ðàíåå â ðàáîòå [4℄. �åçóëüòàòû ðàñ÷åòàïðèâåäåíû íà ðèñ. 1. Êàê âèäíî, îáå �óíêöèè èìåþòìàêñèìóì â èññëåäóåìîì èíòåðâàëå ñêîðîñòåé.

�èñ. 1. à � �àññ÷èòàííàÿ ïî �îðìóëå (1) �óíêöèÿ2F ðåçîíàíñíîé àìïëèòóäû ïåðèîäè÷åñêîãî êóëîíîâ-ñêîãî ïîëÿ, ñîçäàâàåìîì ýêðàíèðîâàííûìè çàðÿäàìèàíòåííû (ÑÍ 2 )n ìîëåêóëû 2 â çàâèñèìîñòè îò ñêî-ðîñòè ñêîëüæåíèÿ ìîëåêóë. á � �àññ÷èòàííàÿ ïî�îðìóëå (2) �óíêöèÿ 1P01 âåðîÿòíîñòè âîçáóæäåíèÿýêñèìîëåé â ÈÊ	àíòåííå (ÑÍ 2 )n îðãàíè÷åñêîé ìîëå-êóëû 1 â çàâèñèìîñòè îò ñêîðîñòè åå ñêîëüæåíèÿâ ïåðèîäè÷åñêîì êóëîíîâñêîì ïîëå, ñîçäàâàåìîì ýêðà-íèðîâàííûìè çàðÿäàìè àíòåííû (ÑÍ 2 )n ìîëåêóëû 2Çíàÿ èç óñëîâèé ýêñïåðèìåíòà âðåìÿ�grîòíîñèòåëüíîãî ñêîëüæåíèÿ ìîëåêóë à òàêæå âðåìÿ1�tr è 2�tr ïåðåäà÷è êîëåáàòåëüíîãî âîçáóæäåíèÿ îòäèïîëÿ ê äèïîëþ â àíòåííàõ ìîëåêóë 1 è 2, ìîæíîíàéòè êîëè÷åñòâà 1K è 2K âîçáóæäåííûõ ýêñèìîëåéâ àíòåííàõ îáåèõ ìîëåêóë. Çà âðåìÿ �gr êàæäûéäèïîëü àíòåíí ìîæåò ïîãëîòèòü ÷èñëî �îòîíîâ, ðàâíîåçíà÷åíèþ �gr/i�tr ( i = 1, 2). Òàêèì îáðàçîì, âåëè÷èíû1K è 2K ìîãóò áûòü íàéäåíû èç ñîîòíîøåíèé:iK = iN � iP01 � (�gr/i�tr) , i = 1, 2. Îòñþäà, ýíåðãèÿ14 ÂÌÓ. Ôèçèêà. Àñòðîíîìèÿ. � 5



28 ÂÌÓ. Ñåðèÿ 3. ÔÈÇÈÊÀ. ÀÑÒ�ÎÍÎÌÈß. 2009. � 5ýêñèìîëåé, âîçáóæäåííûõ â àíòåííå ìîëåêóëû i çàâðåìÿ �gr , èìååò âèäE(iK) = i"ex � iK = i"ex � iN � iP01 � (�gr/i�tr). (3)Òàê êàê ýíåðãèÿ E(iK) , i = 1, 2, ëèíåéíî çàâèñèò îòiP01 , òî êàê �óíêöèè ñêîðîñòè ñêîëüæåíèÿ vgr îíàäîëæíà èìåòü ìàêñèìóì â èññëåäóåìîì èíòåðâàëå ñêî-ðîñòåé.Ýòî çíà÷èò, ÷òî âñå ýíåðãåòè÷åñêèå ïðîöåññû â ìî-ëåêóëàõ ñ ÈÊ-àíòåííàìè îêàçûâàþòñÿ íàèáîëåå âå-ðîÿòíûìè â óçêîì èíòåðâàëå ñêîðîñòåé ñêîëüæåíèÿâ îáëàñòè çíà÷åíèé ivmaxgr .Â êà÷åñòâå ïðèìåðà, ìû ïðîâåëè ðàñ÷åò âåëè÷èíûýíåðãèè E(iK) â îðãàíè÷åñêèõ ìîëåêóëàõ, ñîäåðæà-ùèõ àíòåííû âèäà (ÑÍ2 )n . Ïðåäïîëàãàëîñü, ÷òî âðåìÿñêîëüæåíèÿ �gr = 0.5 � 10�12 ñ. Àíòåííà ìîëåêóëû 1ñîäåðæàëà ÷èñëî äèïîëåé 1N = 20, 40 èëè 60, àíòåííàìîëåêóëû 2 ñîäåðæàëà 2N = 60 äèïîëåé. Ïàðàìåòðû1"ex , 2"ex , 1�tr è 2�tr , à òàêæå ïàðàìåòðû, âõîäÿùèåâ âûðàæåíèå (2) äëÿ 1P01 è ñîîòâåòñòâåííî äëÿ 2P01áûëè îïðåäåëåíû íàìè ðàíåå â ðàáîòå [4℄.�åçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ ýíåðãèé E(1K) äëÿ òðåõ çíà-÷åíèé ÷èñëà äèïîëåé â àíòåííå ìîëåêóëû 1 ïðåä-ñòàâëåíû íà ðèñ. 2. Êàê è îæèäàëîñü, �óíêöèèýíåðãèè E(1K) íåçàâèñèìî îò ÷èñëà äèïîëåé â àí-òåííå èìåþò ìàêñèìóì ïðè îäíîì çíà÷åíèè ñêîðîñòè1vmaxgr = 1.4�106 ñì �ñ�1 . Êðîìå òîãî, âåëè÷èíà íàêîïëåí-íîé ýíåðãèè E(1K) ïðè êàæäîì çíà÷åíèè vgr ëèíåéíîçàâèñèò îò ÷èñëà äèïîëåé â àíòåííå ìîëåêóëû 1. Ýíåð-ãèÿ E(2K) , íàêîïëåííàÿ â àíòåííå ìîëåêóëû 2, î÷åâèä-íî, ðàâíà ýíåðãèè, íàêîïëåííîé â àíòåííå ìîëåêóëû 1äëÿ ñëó÷àÿ 1N = 60.
K

�èñ. 2. �åçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ �óíêöèè ýíåðãèé E(1K)äëÿ òðåõ çíà÷åíèé ÷èñëà äèïîëåé â àíòåííå (ÑÍ 2 )nìîëåêóëû 1 â çàâèñèìîñòè îò åå ñêîðîñòè ñêîëü-æåíèÿ îòíîñèòåëüíî ìîëåêóëû 2, ñîäåðæàùåé àí-òåííó (ÑÍ 2 )n , n= 30. Êðèâûå 1, 2, 3 ðàññ÷èòà-íû äëÿ n= 10, 20, 30 ñîîòâåòñòâåííî. �àññ÷èòàí-íûå �óíêöèè E(1K) íåçàâèñèìî îò ÷èñëà äèïîëåéâ àíòåííå èìåþò ìàêñèìóì ïðè çíà÷åíèè ñêîðîñòè1vmaxgr = 1.4 � 106 ñì �ñ�1Ýíåðãèÿ ýêñèìîëåé, àêêóìóëèðîâàííàÿ â àíòåííå,ìîæåò ïåðåõîäèòü â äðóãèå ïîäñòðóêòóðû òîé æå ñà-ìîé ìîëåêóëû, íàïðèìåð â âàëåíòíóþ ñâÿçü-ëîâóøêó,ñîåäèíÿþùóþ ãðóïïû àòîìîâ è èìåþùóþ äèïîëüíûéìîìåíò, èëè â ýëåêòðîííóþ ëîâóøêó. Ýòîò ïåðåõîäâîçìîæåí çà ñ÷åò äèïîëü-äèïîëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ

ìåæäó äèïîëÿìè àíòåííû è äèïîëåì ëîâóøêè. Àêêó-ìóëèðîâàíèå ýíåðãèè ýêñèìîëåé â îäíîì äèïîëå àíòåí-íû ìàëî âåðîÿòíî èç-çà çíà÷èòåëüíîãî àíãàðìîíèçìàêîëåáàíèé â äèïîëÿõ àíòåííû. Òàêîé ïåðåõîä ýíåðãèèìîæåò ïðîèñõîäèòü íåçàâèñèìî â îáåèõ ó÷àñòâóþùèõâ ïðîöåññå ìîëåêóëàõ è ïðèâîäèòü ê èõ �ðàãìåíòàöèèèëè ýëåêòðîííîìó âîçáóæäåíèþ â ïåðèîä îòíîñèòåëü-íîãî ñêîëüæåíèÿ. �àñ÷åò âåðîÿòíîñòè äèññîöèàöèè ñâÿ-çè-ëîâóøêè â êàæäîé èç ìîëåêóë ìîæíî âûïîëíèòüïî �îðìóëå (6) ðàáîòû [8℄, ãäå â îáùåì âèäå ðàñ-ñìàòðèâàëàñü çàäà÷à î äèññîöèàöèè ìîëåêóëû ñ àíòåí-íîé, ñêîëüçÿùåé îòíîñèòåëüíî ñèñòåìû çàðÿäîâ. Äðó-ãèì âîçìîæíûì êàíàëîì ïåðåäà÷è ýíåðãèè â ñèñòåìåäâóõ ñêîëüçÿùèõ íàäòåïëîâûõ ìîëåêóë ñ ÈÊ-àíòåííàìèè èõ ïîñëåäóþùàÿ äèññîöèàöèÿ ìîæåò áûòü ïåðåõîäýêñèñîëåé èç àíòåííû îäíîé ìîëåêóëû â ñâÿçü-ëîâóø-êó äðóãîé çà ñ÷åò äèïîëü-äèïîëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ.Â ðàìêàõ ïðåäëîæåííîé ìîäåëè áûëî ïîëó÷åíî àíàëè-òè÷åñêîå âûðàæåíèå äëÿ âåðîÿòíîñòè 1,2Pf äèññîöèàöèèëîâóøêè â ìîëåêóëå 2 ïðè ïåðåõîäå ýíåðãèè èç àíòåííûìîëåêóëû 1:1,2Pf = P(1M, 1K) � 1P01 � 2P, (4)P(1M, 1K) = [2� � 1M � 1P01(1� 1P01)℄�1/2 �� exp�� (1K� 1M � 1P01)221M � 1P01(1� 1P01)� . (5)Çäåñü �óíêöèÿ P(1M,1K) åñòü âåðîÿòíîñòü âîçáóæ-äåíèÿ 1K ýêñèìîëåé â àíòåííå ìîëåêóëû 1, ïðè÷åìâåëè÷èíà ýíåðãèè E(1K) äîëæíà áûòü ðàâíîé ýíåðãèè(2Ed) äèññîöèàöèè ñâÿçè-ëîâóøêè (B ) â ìîëåêóëå 2.�àññ÷èòàííàÿ â ðàìêàõ òåîðèè âîçìóùåíèé âåðîÿòíîñòüäèññîöèàöèè ëîâóøêè (B ) â ìîëåêóëå 2 èìååò âèä
2P = p2�	hEq �1K � 2e2 � 1�D0r0 � 2�DBrB � 1M01 � 1�B�2 �� L�6q3 ��5B exp��q2 ��2B�. (6)Çäåñü Eqè qîáîçíà÷àþò ýíåðãèþ è ìîìåíò �ðàã-ìåíòà äèññîöèàöèè ëîâóøêè (B ) ìîëåêóëû 2,�B = h(2�B � !B)�1/2 , �B è !B � ïðèâåäåííàÿ ìàñ-ñà è ñîáñòâåííàÿ ÷àñòîòà ñâÿçè-ëîâóøêè, L � ðàñ-ñòîÿíèå ìåæäó äèïîëåì ñâÿçè-ëîâóøêè â ìîëåêóëå 2è áëèæàéøåì ê íåìó äèïîëåì àíòåííû â ìîëåêóëå 1,(eDB/pr)rB � äèïîëüíûé ìîìåíò ëîâóøêè (B ). Âçà-èìíàÿ îðèåíòàöèÿ óêàçàííûõ âûøå äèïîëåé, ó÷àñòâó-þùèõ â ïåðåäà÷å ýíåðãèè îò ìîëåêóëû 1 ê ìîëåêóëå 2,çàäàíà �óíêöèåé 1�B . Âåðîÿòíîñòü 2,1Pf äèññîöèàöèèìîëåêóëû 1 çà ñ÷åò äèïîëü-äèïîëüíîãî ïåðåõîäà ýíåð-ãèè ýêñèìîëåé â åå ñâÿçü-ëîâóøêó (B ) èç àíòåííûìîëåêóëû 2 ðàññ÷èòûâàåòñÿ íà îñíîâå âûðàæåíèÿ (4)ïðè ñîîòâåòñòâóþùåé çàìåíå ëåâûõ íèæíèõ èíäåêñîâ.Ïðåäñòàâëåííûé òåîðåòè÷åñêèé àíàëèç âèáðàöèîí-íûõ âîçáóæäåíèé è �ðàãìåíòàöèè äâóõ îðãàíè÷åñêèõìîëåêóë ñ àíòåííàìè, âçàèìîäåéñòâóþùèõ â ïðîöåññåâçàèìíîãî ñêîëüæåíèÿ íà àòîìíûõ ðàññòîÿíèÿõ ñ íàä-òåïëîâûìè ñêîðîñòÿìè, ïîçâîëèë âûÿâèòü ñëåäóþùèåîñîáåííîñòè. Ïðîöåññ �ðàãìåíòàöèè îáåèõ ìîëåêóëïðîòåêàåò âî âðåìÿ ñêîëüæåíèÿ, ìåíüøåå âðåìåíèæèçíè ýêñèìîëÿ, è, ñëåäîâàòåëüíî, ñïåêòð �ðàãìåíòîâÿâëÿåòñÿ ñóììîé ñïåêòðîâ �ðàãìåíòîâ êàæäîé èç ýòèõìîëåêóë â ñëó÷àå îáåèõ êàíàëîâ ðåëàêñàöèè ýíåð-



ÒÅÎ�ÅÒÈ×ÅÑÊÀß È ÌÀÒÅÌÀÒÈ×ÅÑÊÀß ÔÈÇÈÊÀ 29ãèè ýêñèìîëÿ. Äèññîöèèðóþùèå ìîëåêóëÿðíûå ñâÿçèîïðåäåëÿþòñÿ ñâîéñòâàìè äèïîëü-äèïîëüíîãî âçàèìî-äåéñòâèÿ äâóõàòîìíûõ äèïîëåé àíòåíí ñ äèïîëÿìèñâÿçåé-ëîâóøåê, ò. å. ïàðàìåòðàìè L è i�B , i = 1, 2.Âåðîÿòíîñòü âûõîäà �ðàãìåíòîâ çàâèñèò îò ñêîðîñòèñêîëüæåíèÿ vgr .Çàìåòèì, ÷òî �ðàãìåíòàöèÿ îáåèõ ó÷àñòâóþùèõâ ïðîöåññå îòíîñèòåëüíîãî ñêîëüæåíèÿ ìîëåêóë ñ íàä-òåïëîâûìè ñêîðîñòÿìè íèæå ñêîðîñòè Áîðà ìîæåòïðîèñõîäèòü è â ñëó÷àå, åñëè òîëüêî îäíà èç ìîëå-êóë èìååò ÈÊ-àíòåííó. Îñíîâàíèåì äëÿ ýòîãî ñëóæèòñóùåñòâîâàíèå âòîðîãî èç êàíàëîâ ïåðåäà÷è ýíåðãèè,íàêîïëåííîé âî âðåìÿ ñêîëüæåíèÿ îò äèïîëåé àíòåííûê ñâÿçÿì-ëîâóøêàì ìîëåêóëû, íå ñîäåðæàùåé àíòåííó.Ñóùåñòâîâàíèå òàêîãî ïðîöåññà áûëî îáíàðóæåíî ïðèèçó÷åíèè ñïåêòðà �ðàãìåíòîâ äèññîöèàöèè, ïîëó÷åí-íîãî íàìè ïðè èçó÷åíèè ñêîëüæåíèÿ èîíîâ �óëëåðå-íîâ Ñ+60 âäîëü óãëåâîäîðîäíûõ ïëåíîê [9℄.Ïîä÷åðêíåì â çàêëþ÷åíèå, ÷òî ñêîëüæåíèå ìîëåêóëâäîëü ïîâåðõíîñòåé áåç ñîóäàðåíèé è ïðîíèêíîâåíèÿâ íèõ ïîçâîëÿåò èçáåæàòü íåæåëàòåëüíûõ ìåõàíèçìîâ�ðàãìåíòàöèè è óïðîñòèòü ïðåäâàðèòåëüíûå ðàñ÷åòû

è ïîñëåäóþùóþ ðàñøè�ðîâêó ìàññ-ñïåêòðîâ, ïðèìåíÿ-åìûõ äëÿ ðàçëè÷íûõ �èçè÷åñêèõ è õèìè÷åñêèõ àíà-ëèçîâ. Ñïèñîê ëèòåðàòóðû1. Cina J.A., Fleming G.R. // Z. Phis. Chem. A. 2004. 108.P. 11196.2. Raz T., Levine R.D. // J. Phis. Chem. 1996. 213. P. 263.3. Jimenez R., Van Mourik F., Yu J.Y., Fleming G.R. // J. Phys.Chem. B. 1997. 101. �. 7350.4. Jung
las H., Wieghaus A., S
hmidt L., Popova A.M., Ko-marov V.V. // J. Ameri
an So
. Mass Spe
tr. 1999. 10.P. 471.5. Jung
las H., S
hmidt L., Popova A.M., Komarov V.V. //Europ. Phys. J. 1998. 1. �. 193.6. Jung
las H., S
hmidt L., Frits
h H.-W., Komarov V.V. //Computational Material S
ien
e 1994. 2. P. 427.7. Jung
las H., Popova A.M., Komarov V.V. et al. // Z. f�urNaturfors
h. 2007. 62a. P. 324.8. Êîìàðîâ Â.Â., Ïîïîâà À.Ì., Ñòóðåéêî È.Î. et al. //Âåñòí. Ìîñê. óí-òà. Ôèç. Àñòðîí. 2007. � 6. Ñ. 8.9. Êîìàðîâ Â.Â., Ïîïîâà À.Ì., Øìèäò Ë. et al. //Ìàññ-ñïåêòðîìåòðèÿ. 2007. 4. � 3. Ñ. 193.Nano
lusters dynami
 by mutual grazing with overthermal velo
itiesV.V. Komarov 1,a , A.M. Popova 1 , L. S
hmidt 2 , H. Jung
las 2,b1D.V. Skobeltzin Resear
h Institute of Nu
lear Physi
s, M.V. Lomonosov Mos
ow State University,Mos
ow 119991, Russia.2Philipps-University, Marburg D-06421, Germany. E-mail: a popovakomarov�mail.ru,b jung
las.staff�uni_marburg.de.Theoreti
al model of two mole
ules under their mutual grazing is develiped. The both mole
ules inthe model are 
onsidered to be 
onstru
ted of an identi
al regular 
hain-like substru
tures of diatomi
fragments. It was shown that the mutual grazing velo
ities lower than the Bohr speed in this fragments,whi
h serve the IR-radiation antennas? simultaneously witn the grazing (�10�12 s) o

ur both ex
itationand a

umulation of the low-energeti
al 
olle
tive vibrational states. The energy transport o

urs fromantennas to trap-bonds in the same mole
ules and the energy ex
hange between mole
ules leads totheir simultaneous fragmentation. Probability fun
tions of the 
onsidered pro
esses were derived andinvestigated.Keywords: nano
lusters, mutual grazing, fragmentation.PACS: 34.10.+x, 36.40.�
.Re
eived 9 April 2009.English version: Mos
ow University Physi
s Bulletin 5(2009).Ñâåäåíèÿ îá àâòîðàõ1. Êîìàðîâ Âÿ÷åñëàâ Âèêòîðîâè÷ � äîêò. �èç.-ìàò. íàóê, ïðî�åññîð, âåä. íàó÷. ñîòð.; E-mail: popovakomarov�mail.ru.2. Ïîïîâà Àííà Ìèõàéëîâíà � äîêò. �èç.-ìàò. íàóê, ïðî�åññîð, âåä. íàó÷. ñîòð.; E-mail: popovakomarov�mail.ru.3. Øìèäò Ëîòàð � äîêòîð, ñîòðóäíèê Ôèëèïïñ-óíèâåðñèòåòà (Ìàðáóðã, �åðìàíèÿ); e-mail: jung
las.staff�uni_marburg.de.4. Þíãêëàñ Õàðòìóò � äîêòîð-ïðî�åññîð, ñîòðóäíèê Ôèëèïïñ-óíèâåðñèòåòà (Ìàðáóðã, �åðìàíèÿ); e-mail: jung
las.staff�uni_marburg.de.

15 ÂÌÓ. Ôèçèêà. Àñòðîíîìèÿ. � 5


