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Ранее для амплитуды вероятности прямой реакции перегруппи­
ровки в коллинеарной системе трех тел А+(ВС)п-*-(АВ)т-|֊С автором 
получен ряд результатов в рамках представления квази классического 
Т-оператора ('՜* * 3). Однако найденные выражения оказались довольно 
громоздкими и _ограниченными в случае сильного искривления экстре­
мального луча 1 (пути реакции) двумерного конфигурационного про­
странства. В настоящей работе показано, что двумерная задача столк­
новения трех тел с перегруппировкой в пределе И-*-0 сводится к одно­
мерной нестационарной задаче ангармонического осциллятора с пере­
менной частотой й(т) в поле внешней силы Е(т). В том случае, когда 
вероятностный ток считается гармонически сжатым вдоль экстремаль­
ного луча I, получены явные выражения для амплитуд вероятности 
переходов надбарьерной реакции перегруппировки. Полней гамильто­
ниан системы трех тел в якобиевых координатах после масштабных 
преобразований Делвиза^Смита принимает следующий вид (см., на­
пример. (4)):

Н(Х. у; Р„ Ру'= ֊(Р!֊Р’)4֊Их. у), р,-Г тд1П,т<:
2^о тд-'-Шв+Шс

где тА, тв, тс—соответственно, массы тел А, В, С. Функция V (х. у) 
в (1) характеризует полный потенциал системы, состоящей из парных 
взаимодействий между частицами. Уравнение Шредингера соответст­
венно будет

Ь’АТ Р’(х. у)Т=0. Р(х, у)^/2-0(Е-У(х, у)),

где Е—полная энергия системы. Перегруппировке в системе тел со­
ответствует переход «изображающей точки» из («п) асимптотического 
состояния (х֊»֊оо, у—►О), (долина реагентов) в (ои() асимптотическое 
состояние (х֊+оо, у-*оо) (долина продуктов реакции, рисунок). Как 
показано в предыдущих работах автора (|>3), в задаче отсутствует гло­
бальная система координат (х, у), такая, в которой можно было бы 
построить полную волновую функцию системы тел, непрерывно эво­
люционирующей из (։п) состояния в (он!) состояние. Тем не менее, 
как видно из численных расчетов, все классические траектории «изо-
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Область локализации вероятностного тока процесса обмена — огра­
ничена двумя каустиками К‘ДС։Г и К<гКЧ. Заштрихованные области I я и 
2-я, соответственно., облает» самопересечения координатных линий а у) в 
«пути реакции» и «координаты реакции» (и, V). Угол V показывает располо­
жение долины продуктов реакции (подпространство Р2(01И)) по отношению 

к долине реагентов реакции (подпространство В։(|П)). и т = агс1в /-1У1П*— |

\ Год тс '

Сражающей точки» в процессе перегруппировки сосредоточиваются 
вблизи кривой I, которая соединяет асимптотические подпространства 
К2(Ш)С:К2 и К2<оы1)С:К2 (рисунок). Причем характер движения «изобра­
жающей точки» вдоль (—поступательный, а в перпендикулярном к ней 
направлению — колебательный. Это обстоятельство наводит на мысль, 
что, если на ■ произвольной .кривой ((«координата реакции?) закре­
пить локальные ортогональные координаты (и, V), то в принципе мож­
но добиться разделения движения системы по независимым степеням 
свободы. Исходя из сказанного©, уравнение Шредингера (2) следует 
записать в криволинейных координатах (и, V) 

П’Ди. у^и, у)Н Р’(и, у)Т(ц, у)=0, 

где Дил—оператор Лапласа

(3)

(3)

функции К| (и, V) и (12 (и, V) принято называть коэффициентами Ламе. 
Если считать, что вдоль кривой 1 отсчитывается координата и, а \ — 
координата, перпендикулярная к этой кривой в точке ие(, то коэффи­
циенты Ламе, в частности, будут (5)
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Ь2(и. у)=1, 8и”М(и). (4)

где б—длина вдоль кривой 1. Приступая к решению уравнения Шре­
дингера, полную волновую функцию системы трех тел представим в 
виде

• ц«

4'1+ '(и, у)- Д(11-1; и, V) ехр (|1Т“։(р(и)зи<1и), р(и)«р(и, 0). (5)

где А (Н՜1; и, у) на фоне быстро осциллирующей экспоненты—плавно 
меняющаяся по координате и функция, <0»— некоторая произвольно
выбранная точка на I. Подставляя (5) в (3) для функции ослабления 
Фока А(11 и, V), получаем следующее уравнение:

1 л ^1<и1 * । А 1 ^|(г) д . 21р Б(ц) А
ГТА<ии> г" А(»П“г А(»*>" ~I—г" ’И? Ь1 п։ п п։

Р*(и. у) _ 3<и) 
р’(и.О) И?

где А(х>։ “$։։ А, (Ь|.

А—О,

(х^и, ։։=у).

(6)

Воспользовавшись тем фактом, что при 1Т->0 вдоль кривой I происхо­
дит локализация собственных функций типа прыгающего мячика в 
полоске 0 (Тт1/2) (6), можно упростить уравнение (6), которое с точно­
стью членов 0(1г->) принимает вид

21 Р(и)

П
Р^РЧи, V) 
Гг I Р«(и, 0) Г(и)

(7)

Для продолжения анализа уравнения (7) сделаем замену координат:

х = ГТ-։/«.ср(и)у=0(1),

где постоянная с подлежит определению.
С учетом выражений (7) уравнение (6) принимает вид

—~ В<.,4-В|„, +-֊ хВ-Я'хВ 4-ЧВ=0, 
с*рз(и) с РЙ

К(ц)—с-*р-4(рМ—РР(ии,+К(и))>0,

Ч(и. У)гх£-18»Р(и, у)у‘ . «)(-֊-,+ Ег) '•
м-ок! т-о \р(ц) Р /

Сделаем еще одно преобразование в уравнении (9), теперь уже по
координате и:

и
с*у р(и')8(ц ^и' 

и

(9)

(9’)

(9")

(1С)

В новых координатах (х, т) уравнение (9) окончательно принимает 
вид

։В„։= -уВ,.։, + |в4 Ч<«. х)В, (И)

где сделаны обозначения: ф|(т) =М։/2(т), 17(т) = (с’р(т) R(т) I՜1. Как 
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ледует из формулы (10), когда и определен на числовой оси—<»<и 
^Ц-оо, т(и) в зависимости от и монотонно меняющаяся функция

х(и-(Л))-(Л). (12)

ругими словами т ведет вебя как некий времяподобный параметр, 
го касается выражения для частоты Щт) и силы Р(т), то, исходя 

из условия задачи, они должны удовлетворять естественным гранич­
ным условиям

НтЙ(х)с=2т> 11т(*)=0. (13)

Таким образом, нам удалось доказать, что в пределе Иколлинеар­
ная задача трех тел с перегруппировкой сводится к задаче одномер­
ного ангармонического квантового осциллятора с переменной частотой 
£2(т) в 'поле внешней силы Р(т). В том случае, когда вероятностный 
ток вдоль кривой I («координата реакцииэ) сжат гармонически, или, 
что то же самое, я(х, т)=0, уравнение (II) решается точно (см. на­
пример (7)).

х, T)x=expfllT“’c_tt—— х’)В(х, т), р -dp dt. (19) 
\ ։р 7

Ввиду того, что асимптотическое соостояние ^Чп՛ ж» очевидно име­
ет вид

Y(0(n; х, t)«-exp(ltT-'c 1(п4-1/2)2-х)?п(х. 2֊К

В(х, <)—Ц|-|'’ехр6|ч(։-’|)+

(14)

Di-l[2_),J|։|-1(x-4(x));T|

[х-71(х))/|ад||«-1Е,Т(х)|Н.((2-)։'։1Ч’)|-'(։-че))| (15)

Т(’)« ii М’') I-’<։< 
w— •

n—0, I, 2,.-.. (15')

В вырал^енин (14) SCi(t) классическое действие осциллятора 

s„(o-)4**- 4a(՝)T'+P(՝)r‘։ (16)

где функция г|(т) удовлетворяет уравнению осциллятора с естественны­
ми граничными условиями

т1 + Я2(т)п = Н(*). п(-оо)=П(-оо)в°- (17)

Что касается функции &(г), то она — решение уравнения (1.1 с I -0 
и с асимптотикой

|_(т)— Иш Е(т)—сгехр(1С_т), |и(т)| —|сг|-1- <18)

Полную же волновую функцию коллинеарной системы трех тел легко 
получить, комбинируя соотношения (5). (15) и (15 )
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«„(։. 2-)=/֊ (2- «),։ У’е։р(- 2-Й֊։’)Н-«а->’ *х) 
\2°п’ / \ 2 /

то из предельного перехода: Нт ТН)(п; х, г)=аф’“ (п; х, т)

находим константу с:

с*=—(Ми.)'". р֊“ Ит р (и(-=). 0) н_= т«ГПь 
р_ -- -- тс ть

(21)

(22)

Сделав замены п-*֊т и й֊-*-Р+, из формулы (30) можно получить вы­
ражение для асимптотического состояния в далеком будущем, когда 
т-*4֊оо. Для вычисления амплитуды вероятности перехода можно ис­
пользовать стандартное представление для 5-оператора рассеяния (см. 
например (8)). ‘

5ии=11т <^>(т; х. т) 
** 4 •

Ч-’+(п; х, х)>, (23)

Подставляя в (23) выражения для *Ин)(п; х, т) и ¥<0 (т: х, т) и 
проводя несложные вычисления, находим, что

^'(п-л>)= 15..|’=^1=^2|Н.я(«1х,)1,ехр(-»(1-|1'’сО525)), (24)
п’т!

где НПт(и| х2)—полиномы Эрмита от двух аргументов. Кроме того, в 
(24) сделаны обозначения: . .

х1^(*(1 -!1))1 ? ехр (В), — *'*(ехр( —1о)—р12ехр(13)). (24')
В формулах (24), (24') ц, V и б — некоторые параметры, которые вы­
ражаются с помощью решений классического уравнения (17). В част­
ности. если известно решение однородного уравнения (17) на всем 
свременном» интервале —оо<т<4֊оо, То, как показано в (7).

5+(х) = Пт Е (т)=с + ехр(12.|.т)-!֊с;ехр(—1О+т),

(25) 
с+= |с+ | ехр(13 +), с+=с|с+ | ехр(—1₽+),

и тогда ц определяется формулой р=|с+2/с+1|. Что касается парамет­
ров V и Л. то они задаются следующими выражениями:

՝»։2=|11т 0(й|, г=(?+-3;)/2-аг§(11т (1(х)). (26)

<1(т)=1(22_)-։|։у Р(«’Я(*')<К (26')

В заключение хочу поблагодарить французскую благотворитель­
ную организацию «7 декабря 1988 г.» за финансовую поддержку дан­
ной работы. ,

Институт химической физики НЛН Армении 
Институт прикладных проблем физики 
НАН Армении
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Ա. Ս. ԴԵՎՈՐԴՅԱՆերկմո(Լկու|այ|ւն քիմիական փոխարկողների,ւ տեսությունը Տ օպերատորի ներկայացման շրջանակներում քվանտային
Հետազոտված է վերախմբավորումով երեք մարմնի բախման խնդիրը

Համագծային Ն մ ան ակի շրջանակներում t Ցոլյց է տրված, որ fi—>0 սահ մ ա-
նում այն հաջորդակ ան ձևափոխությունների շնորհիվ բերվում է միաչափ 
յ ամ ան ակ ի ընթացքում փոփոխվող աններդաշնակ ճոճանակի խնդրինւ Ու­
սումնասիրելով փոխ արկման հավանականության հ ոս անքի ներդաշն ակ խբ~ 
տացման դեպքր ((փոխարկման ՛կոորդինատի» շարքը բաց ահ այտ ձևով կա­
ռուցված է ցրման Տ՜ օպերատորի մ ատրիցական էլեմենտները։ Օգտվելով 
գրանցի ց , անցման հ ավան ա կանութ յո էնն երի ամ պ լի տուդն ե րի համար, կախ­
ված բախման էն երգի այի ց 9 սկզբն ական և վերջն ական վիճակների քվան­
տային թՎՀրից, ստացված են ամփոփ արտահ այտոլթյոլններ էրմիտի եր֊ 
կարգում են տ բազմանդամների տեսքով։
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