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Ïîëó÷åíà âîëíîâàÿ ôóíêöèÿ «ïðèãîòîâëåííîãî» ñîñòîÿíèÿ àêòèâíîé (ïîãëîùàþùåé êâàíò) ìîëåêóëû, 

âîçíèêàþùåãî ïîñëå ñòîëêíîâåíèÿ ñ ïîãëîùåíèåì êâàíòà ñ ÷àñòîòîé, äàëåêîé îò ðåçîíàíñà, è íå ñîâïàäàþ-
ùåãî ñ êàêèì-ëèáî èç åå ñîáñòâåííûõ ñîñòîÿíèé, ïîñòðîåíà ñîîòâåòñòâóþùàÿ íåðàâíîâåñíàÿ ìàòðèöà ïëîò-
íîñòè. Ïîêàçàíî âîçíèêíîâåíèå çàâèñèìîñòè ìàòðèöû ïëîòíîñòè ïîäñèñòåìû öåíòðîâ ìàññ îò ôëóêòóàöèé 
êîîðäèíàò è èìïóëüñîâ öåíòðîâ ìàññ. 
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Ââåäåíèå 
 

Ïðè îòêàçå îò äëèííîâîëíîâîãî ïðèáëèæåíèÿ 

äëÿ öåíòðîâ ìàññ ìîëåêóë â âûðàæåíèè äëÿ êîýô-
ôèöèåíòà ïîãëîùåíèÿ ïîÿâëÿþòñÿ äîïîëíèòåëüíûå 
îïåðàòîðû, ñâÿçàííûå ñ âîëíîâûì âåêòîðîì ïîëÿ  
è ñ êîîðäèíàòàìè öåíòðîâ ìàññ [1]. Èõ íàëè÷èå ïðè-
âîäèò ê âîçíèêíîâåíèþ ñîîòíîøåíèé ìåæäó êîýô-
ôèöèåíòàìè ïîãëîùåíèÿ è ñìåùåííûìè ÷àñòîòàìè, 
íàçûâàåìûõ ïðàâèëàìè ñóìì. Â âûðàæåíèÿ äëÿ ïðà-
âèë ñóìì âõîäÿò êîììóòàòîðû äîïîëíèòåëüíûõ îïå-
ðàòîðîâ ñ ãàìèëüòîíèàíîì àêòèâíîé (ïîãëîùàþùåé 
ñâåò) ìîëåêóëû. Íà îñíîâå ïðàâèë ñóìì â [1] áûëî 
ñäåëàíî çàêëþ÷åíèå î íåîáõîäèìîñòè òðàåêòîðèé, 
âûõîäÿùèõ çà ïðåäåëû ýëåìåíòàðíîãî îáúåìà ïðè 
íåðåçîíàíñíîì ïîãëîùåíèè ñâåòà, òàê êàê ïðè îò-
ñóòñòâèè òàêîâûõ âîçíèêàåò íåñîâìåñòíîñòü ìàòåìà-
òè÷åñêèõ ñëåäñòâèé èç çàêîíà ñîõðàíåíèÿ ýíåðãèè, 
ïðèíöèïà ïðè÷èííîñòè è ñòàöèîíàðíîñòè äèíàìè÷å-
ñêèõ ïðîöåññîâ ïðè òåðìîäèíàìè÷åñêîì ðàâíîâåñèè. 
  Ôèçè÷åñêàÿ ãèïîòåçà «äðåéôà», îáúÿñíÿþùàÿ 
ïîÿâëåíèå «äëèííûõ» (ñîïîñòàâèìûõ ñ äëèíîé ñâåòî-
âîé âîëíû) òðàåêòîðèé, âûõîäÿùèõ çà ïðåäåëû ýëå-
ìåíòàðíîãî îáúåìà, çàêëþ÷àåòñÿ â ïðåäïîëîæåíèè, 
÷òî àêòèâíàÿ ìîëåêóëà èç ñîñòîÿíèÿ n  ïåðåõîäèò  

â âîçáóæäåííîå, «ïðèãîòîâëåííîå» íåðåçîíàíñíûì 

ïîãëîùåíèåì êâàíòà, ñîñòîÿíèå ,nm  íå ÿâëÿþùååñÿ 

ñîáñòâåííûì äëÿ åå ãàìèëüòîíèàíà. Äàëüíåéøàÿ  
 

______________  
 

* Còàíèñëàâ Äìèòðèåâè÷ Òâîðîãîâ; Îëüãà Áîðèñîâíà 
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ýâîëþöèÿ ìîëåêóëû ñîñòîèò â ïîñòåïåííîì ïåðåõîäå, 
â ïðîöåññå ðÿäà ñòîëêíîâåíèé (äðåéôà), èç «ïðèãî-

òîâëåííîãî» â ñîáñòâåííîå ñîñòîÿíèå ,m  ðåãëàìåí-

òèðóåìîå ïðàâèëàìè îòáîðà, ÷åì è çàâåðøèòñÿ íà÷à-
òûé ïîãëîùåíèåì ñâåòà êâàíòîâûé ïåðåõîä n → m. 
  Äëèííûå òðàåêòîðèè ñâèäåòåëüñòâóþò î íåêî-
òîðîì óïîðÿäî÷åíèè ìîëåêóëÿðíîãî õàîñà â ýëåìåí-
òàðíîì îáúåìå ΔV, èíà÷å è äëèííàÿ òðàåêòîðèÿ 
ìîæåò íå âûâåñòè ìîëåêóëó èç ýëåìåíòàðíîãî îáúå-

ìà. Íåñîâïàäåíèå nm  ñ ñîáñòâåííîé ôóíêöèåé ãà-

ìèëüòîíèàíà àêòèâíîé ìîëåêóëû ÿâëÿåòñÿ òåì íà-
ðóøåíèåì ëîêàëüíîãî ñòàòèñòè÷åñêîãî ðàâíîâåñèÿ, 
êîòîðîå ïðèâîäèò ê ïîÿâëåíèþ íåãèááñîâñêîé ìàò-
ðèöû ïëîòíîñòè â îáúåìå ΔV. Ïðè îáðàùåíèè ê ìå-
òîäó ïîëóêëàññè÷åñêîãî ïðåäñòàâëåíèÿ îêàçûâàåòñÿ, 
÷òî âîçìîæíîñòü óâèäåòü íàïðàâëåííîå ïåðåìåùå-
íèå àêòèâíîé ìîëåêóëû âî âðåìÿ ðàñïàäà ïðèãîòîâ-
ëåííîãî ñîñòîÿíèÿ ñâÿçàíà ñ ó÷åòîì êâàíòîâûõ 

ôëóêòóàöèé. 
Íèæå ïîëó÷åíà âîëíîâàÿ ôóíêöèÿ ïðèãîòîâ-

ëåííîãî ñîñòîÿíèÿ àêòèâíîé (ïîãëîùàþùåé êâàíò) 
ìîëåêóëû, âîçíèêàþùåãî ïîñëå ñòîëêíîâåíèÿ ñ ïî-
ãëîùåíèåì êâàíòà ñ ÷àñòîòîé, äàëåêîé îò ðåçîíàí-
ñà, è íå ñîâïàäàþùåãî ñ êàêèì-ëèáî èç åå ñîáñòâåí-
íûõ ñîñòîÿíèé, ïîñòðîåíà ñîîòâåòñòâóþùàÿ íåðàâ-
íîâåñíàÿ ìàòðèöà ïëîòíîñòè. Ôàêòîðèçàöèÿ ïîëíîé 
ìàòðèöû ïëîòíîñòè ïðèâîäèò ê íåðàâíîâåñíîñòè ïîä-
ñèñòåìû öåíòðîâ ìàññ. 

Îòìåòèì, ÷òî â îáñóæäåíèè èçâåñòíîé çàäà÷è  
î ñòîëêíîâåíèè äâóõ ìîëåêóë â ïðèñóòñòâèè ïîëÿ 
ìû âûäåëèì ëèøü òå àñïåêòû, êîòîðûå ñóùåñòâåííû 
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