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ПРЕДИСЛОВИЕ
"Структурность энергии, также как и струк-
турность вещества, в наше время становится
все более важным и  решающим фактором в
технике."

                   Н.И.Кобозев.
 Вестник Высш. Школы,9,6,1947

Предлагаемые читателю "Избранные научные труды" доктора химиче-
ских наук, профессора, члена-корр.  PAT и академика МАН ЦНЗ не дуб-
лируют его исследования монографического характера( "К сущности
многовременного формализма", Новосибирск,1967-Compt.Rend,266,
115(l968)'" Пленочное материаловедение редкоземельных элементов"
М.,1981; "Физическая химия цветного стекла ",М., 1988; "Кибернетиче-
ские модели в материаловедении", Новосибирск, 1996; "Неорганическое
материаловедение", Новосибирск, 1997) и не являются отражением его
педагогических и литературно-философских интересов.

"Избранные научные труды" -это в основном работы бО-х-80-х годов,
когда  энтузиазм исследователя заставил проф.С.А.Кутолина обратиться к
обобщению эмпирического материаладля которого "формула"-
"уравнение"-"закон" ассоциируются не с мысленными моделями,а с эври-
стическим осмысливанием наблюдаемого явления, подвергаемого в своем
многообразии статистической обработке, что стало возможным благодаря
внедрению в практику работы исследователя методов ЭВМ. Существен-
ным, а точнее говоря, алгоритмическим результатом такой научной рабо-
ты для автора явился неординарный синтез идей Э. Шредингера и М. Бор-
на в плане количественной интерпретации им явлений физики, химии, ма-
териаловедения с позиции квантово-флюктуационных явлений в рамках
созданной автором квантово-флюктуационной теории твердого тела
(КФТ-ТТТ).
Проблемы многовременности, псевдоравновесной термодинамики, ор-

ганизации и самоорганизации физико-химических систем, апробированы
автором как в самостоятельных экспериментальных работах в области
препаративного синтеза(см. ,например, Г.ПЛучинский. "Химия титана"
М., Химия, 1971.-с.225-230;с.248-250. Я. Горощенко.Химия титана.Киев,
Наукова Думка, 1970-с. 169; И.А. Шека, К.Ф. Карышева. Химия гафния.
Киев, Наукова Думка, 1972.-c.l35,156 соответствующие руководства по
препаративному синтезу Ю.В.Карякина, И.И. Ангелова), так и работах его
соратников, последователей и учеников [1-9].
Весьма сложные, на первый взгляд, приемы физико-

математического доказательства разъясняются автором достаточно
просто в форме выводов, позволяя оценить мощность методов фи-
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зической химии как кван-тово-химических систем вообще, так и
практичность приложения этих методов от электроники до геохи-
мии.
Причина столь широкой амплитуды творческих интересов автора фак-

тически по своему существу выяснилась лишь недавно, когда из печати
вышло философское произведение автора (С.А. Кутолин. "Философия ин-
теллекта реального идеализма". Новосибирск: СГУПС, 1996,2-е
изд.).Автор убежден, что концепция ФИРИ есть триединство в интел-
лектуальной деятельности ученого: когнитивной психологии, парадок-
сальной гносеологии, каузальной логики. И в этом смысле "Избранные на-
учные труды", ранее опубликованные в форме статей в редких и даже эк-
зотических изданиях, позволяют читателю получить цельное представле-
ние о решении проблем естествознания методом ФИРИ.
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- Автореф. дисс. на соискание уч. ст. канд. хим. наук.
Ответственный редактор
член-корр. МАН ЦНЗ                   Писиченко Г.М.

I.ИССЛЕДОВАНИЯ В ОБЛАСТИ
 КВАНТОВО-ФЛЮКТУАЦИОННЫХ СИСТЕМ

1.Квантово-флюктуационная теория теплоёмкости твёрдых тел
(КФТ-ТТТ),

 периодический закон и сверхпроводимость.1

Содержание.
Введение
Квантово-флюктуационная теория теплоемкости твердого тела  (КФТ-
ТТТ).
Основное уравнение КФТ-ТТТ и его применимость для расчета теплоем-
кости элементов периодической системы,тугоплавких материалов и со-
единений сложного состава.
Основное уравнение КФТ-ТТТ и сверхпроводимость веществ.
Структура сверхпроводящих центров флюктуации и расчет тем-пературы
сверхпроводимости Тс.
Модели КЛО,КФТ-ТТТ и физические параметры сверхпроводи-мости.
Заключение.

                                                          
1 ВИНИТИ »Депонированные работы»,1989,№10,б/о187
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Введение.
Общеизвестно, что ещё Д.И. Менделеев в прижизненном издании «Основ
химии» придавал фундаментальное значение обоснованию периодическо-
го закона, в котором «ясным указанием атомного различия...... рядов ме-
таллов служит определение теплоёмкостей как самих металлов, так и их
соединений» [1].
Классические работы П. Дебая по удельной теплоёмкости [2] фактически
позволяют проанализировать периодическое изменение свойств элементов
и соединений с позиции изменения значений их характеристических тем-
ператур θD. При этом следует помнить, что исследования в области физи-
ко-химии (методами низкотемпературной теплоёмкос-ти, рентгена, коэф-
фициента термического расширения, тем-ператур плавления, упругих
свойств) практически послед-них лет дают возможность более или менее
надёжно судить о величинах характеристических температур Дебая, ис-
поль-зование которых позволяет получить детальное сведения о химиче-
ской динамике кристаллической решетки, свойствах конденсированной
среды как в области высоких, так и сверх низких температур.
Тем не менее такого рода физико-химический и мате-риаловедческий ана-
лиз периодического закона следует считать пока далёким от завершения и
прежде всего потому, что такое явление как температурная сверхпроводи-
мость об-суждению которого физики посвятили уже несколько десятков
лет, на самом деле было выявлено спонтанно на керамических материа-
лах, т. е. материалах, на которых физиками сверхпроводимость не прогно-
зировалась.
 Эта проблемная ситуация, когда физики бились над по-лучением высоко-
температурной сверхпроводимости у ме-таллических сплавов и открытая
на примере сложных керамических систем, приводит к необходимости
анализа выявить физико-химические основания моделирования и, нако-
нец, построения теории, позволяющей понять физико-химические прин-
ципы работы сверхпроводящих материа-лов.
Возможность компьютерного прогнозирования, а затем и моделирования
физико-химических свойств (в том числе и характеристической темпера-



туры Дебая, термодинамичес-ких свойств веществ) для материалов раз-
личного состава, их дефектообразования как функции их атомного состава
и упрощённого электронного строения уже рассматривалось в литературе
в том числе и в прикладном материаловедении [3].Затем проблема постав-
лена в плане построения квантово-флюктуационной модели тугоплавких
материалов [4]. Неординарность постановки такой задачи, естественно,
ус-матривалось в том, что квантовые явления рассматривались в конден-
сированной среде с позиции теории флюктуации, как теории в сущности
статической, т.е. делалось попытка соединить в одном представлении идеи
Э. Шредингера и М. Борна для описания физико-химических свойств ту-
гоп-лавких соединений. Поскольку оптический метод как метод экспери-
мента мог дать исчерпывающие сведения для подтверждения или отрица-
ния квантово-флюктуационной модели строения вещества, то имело
смысл проверить ука-занную модель на примере синтеза окрашенных стё-
кол типа «аморфная матрица диспергированная среда» и их опти-ческого
анализа на основании квантово-флюк-туационной модели строения кон-
денсированной среды. Экспери-ментальные и теоретические исследова-
ния, проведенные в этой области физической химии [5], позволили обна-
ружить, что центры окраски стекла, представляющие собой диспергиро-
ванные частицы красителя в аморфной матрице стекла, окрашивают стек-
ло только в том случае, если в ближнем порядке квазиатом красителя –
матрица стекла имеют место флюктуации некоторого числа «варьонов», –
спаренных электронов, находящихся в изоэнергетическом состоянии. Яв-
ление «флюктуации валентности» в форме варьонов, например, кислорода
описываются в рамках «квантово-флюктуационной модели» (КФМ) кон-
денсирован-ной среды, а возможность повышения термостойкости харак-
теристик цвета стекла оказываются связанной с харак-теристической тем-
пературой Дебая его красителя.
КФМ, тем самым, как модель конденсированной среды, позволяет счи-
тать, что в её основе лежит квантово-флюктуационная теория твёрдого те-
ла, анализ и проверку которой теории теплоёмкости твёрдого тела (КФТ-
ТТТ) и сравнения её с результатами классической теории Дебая. Возмож-
ность приложения КФТ-ТТТ к периодическому закону должна позволить
дать расчёт теплоемкости элементов и соединений для материалов самого
различного состава, значения их характеристических температур. Нако-
нец, применение КФТ-ТТТ к анализу накопленного экспериментального и
теоретического материала по высо-котемпературной сверхпроводимости
может служить ос-новой для проверки КФТ-ТТТ, выяснения физико-
химической природы центров сверхпроводимости, возмож-ности расчёта
критической температуры сверхпроводимос-ти как функции состава,
строения сверхпроводящего материала, его не стехиометрии и теоретиче-
ского обосно-вания круга материалов с более высокой температурой
сверхпроводимости.
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Квантово-флюктуационная теория теплоёмкости
твёрдого тела (КФТ-ТТТ).

Вслед за [2] будем рассматривать число собственных коле-баний Ζ ,

частоты которых не превышают предельного значения ν в твёрдом теле

объемом υ  неограниченным спектром. Тогда число собственных коле-

баний Ζ может быть выражено формулой (1):

 Ζ = ν υ3 f ,                      (1)

где f  – функция упругих постоянных и плотности вещества.
Тело с внутренней энергией Ε  из Ν -атомов как система из 3Ν -
степенной свободы имеет только 3Ν -собственных ко-лебаний. Тогда для

предельного значения υ  в значении υ m a x  можно написать:

 3
3Ν = υ ν f ,           (2)

υ νm f= ( / ) /3 1 3Ν ,(3)
Плотность спектральных линий в спектре находиться диф-

ференцированием (1). Число линий d z , лежащих в интервале d υ ,
равно:

 dz f= 3 2ν υ α υ  ,                         (4)

Из (4) исключаем величину υ f подстановкой (2) в (4):

 

dz
m

= 9
2

3Ν
υ α υ
υ

 ,                         (5)
В отличии от хода размышлений П. Дебая [2] будем полагать в соответст-
вии с [4], что число флюктуирующих частиц «квазиатом-варьон» состоит
из структурированного n-ансамблей, которые свободно перемещаются в
λ -области так, что функция их распределения описываются не функци-
ей Планка, это утверждает [2], а функцией рас-пределения вида:

 F
e

n

n

=
−λ λ.

!  ,     (6)



Тогда квантовая энергия ( )ε флюктуирующих структу-рированных n ан-
самблей с функцией распределения F будет равна:

 ε υ= h F  ,              (7)
Внутренняя энергия твёрдого тела E для флюктуирующих структуриро-
ванных n-ансамблей с квантовой энергией ε , числом спектральных ли-
ний d z в интервале частот d υ будет равна:

 E dzm= ∫ 0
υ ε ,       (8)

И с учётом (5), (6), (7) имеем:

 E F h
m

m= ∫
9

3 0
2Ν

υ
υ υ α υυ . . ,     (9)

В (9) интегрирование производится по всему спектру от υ = 0 до
υ υ= m . Если для функции распределения F (6) область

λ ограничим безразмерной величиной отношению X T= θ / , где
θ -характеристическая температура θ υ= h km / , h, k – постоян-
ные Планка и Больцмана, соответственно, то (9) можно записать:

E
e

n
h

kT
h

kT
h

kT
hm

n

= ∫
−9

3 0

2Ν
υ

λ λ λ
α λ

λ λ.
!

( . )( ) .  ,     (10)

Откуда имеем:

E kT
kT
h n

e d
m

n

= ∫
+

−3
3 3

0

3

Ν
( )
( !υ

λ
λ

λ λ
,      (11)

и после окончательных преобразований:

E kT
n x

e dn= ∫ + −3
3

3 0

3Ν .
!

λ λλ λ  ,     (12)

По закону Дюлонга и Пти:
 E kT= 3Ν ,      (13)

 C dE dT k R∞ ∞= = =( / ) 3 3Ν ,

где C ∞  – предельное значение молярной теплоёмкости при T = ∞ ;
R – газовая постоянная.

Тогда для молярной теплоёмкости C
d E
d Tν ν= ( )  из (12)
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и (13) фактически получаем при λ ≈ X :

C R
n x

e d n x e
x n n x

ν
λλ λ= − +



∫ + − + −3

12
13 0

3 2

!
( )  ,     (14)

а для безразмерной величины в форме отношения
C Cν / ∞ имеем:

C
C n x

e n x e
x n n xν λλ

∞

+ − + −= − +∫12
13 0

3 2

!
( )  ,      (15)

а. Область низких температур (НТ)
При величинах Х, сравнимых с бесконечностью ( )X = ∞ , когда

θ ≥ Т,
т, е. при низких температурах, из (15) имеем в точности:

C
C n x

e
n x

Г nnν λλ
∞

∞ + −= = +∫12 12
43 0

3
3! !

( ) ,     (16)

где Г – гамма функция.
И так как n!= Г (n+1)=п Г (п), то из (16) получим:

C
C

Г
Г x

x

v

∞
=

+ + +
=

= + + +

12 1 2 3

12
1 2 3

3

3

. ( )( )( ) ( )
( )

( )( )( )

Π Π Π Π Π
Π Π

Π Π Π
,     (17)

При низких температурах (θ >>T) теория П. Дебая даёт выражение:

( / )X T= θ  для C Cν / ∞ :

 
C
C

Tν

θ∞
= 77 938

3

3, . ,     (18)

но, как следует из (17), если число структурированных n-ансамблей в точ-
ности равно нулю (п = 0), то имеем:

 
C
C

Tν

θ∞
= 72

3

3 ,     (18а)



что только на 7,6% относительных процента отличается от величин, полу-
чаемых из (18). Рассматривая структуру флюктуирующего n-ансамбля
можно значительно умень-шить разницу между коэффициентами формул
(18) и (18а).
Действительно, если сечение δ  n-структурированного ансамбля есть

безразмерная величина δ π= r 2
, где r – относительный безразмер-

ный радиус флюктуирующего варьона r r rб в0 = / , где rб  – радиус

Боровской орбиты r А rб = 0 526 0. ;  – радиус варьона, а дисперс-
ность такого варьона: ψ λ= =1 1 21/ / r , интервал дисперс-ности
(перколяции):

 m = − = −2 2 1πψ ψ ψ π( ) ,
то относительное число варьонов флюктуирующих в n-ансамбле будет

равно: n m= 1 / δ .
То есть:

 n r
r

=
−

1
2 1

2
2/ ( )π

π
,     (19)

Тогда при условии r rБ В= :

 n = =−1 0 04861 2/ ./π π
,   (20)

т.е. n – действительно очень мало и его можно принять n =0, но во всяком
случае при подстановке в (17) получаем соотношение для n=0.0486:

 
C
C

Tv

∞
= 78 587

3

3,
θ ,               (21)

которое только на 0,83 % отн. отличается от коэффициента в формуле
(18).
Тем самым из (17), (18) и (21) следует убедительное доказательство того,
что в тонком механизме описания теп-лоёмкости твёрдого тела при низ-
ких температурах квантово-флюктуационное представление структуриро-
ванного n-ансамбля «квазиатом-варьон» вносит вклад в коэффициент ку-
бического закона теплоёмкости для низких температур.

Поэтому безразмерные величины δ ψ, , m являются пара-метрами,
определяющими в форме соотношений (22) струк-туры n-ансамбля варьо-
нов, взаимодействующих с его квазиатомами:
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δ π π

ψ λ

πψ ψ ψ π
π
λ

δ π
π
λ

= =

= = =

= − = − =
−

= =
−

r r r

r
r r

m

n r

Б В

Б В

m

2 2

1

1

2

1

1 1 2
1

2

2 2 1
2 1

1 1
2 1

( / )

/ /
( / )

( )

/ / ( )

 ,    (22)

б. Область средних и высоких температур (СВТ).
При величинах Х (14) близких к счётному значению X ≈ 1 2, . . . . ,  т.
е. в области средних и высоких температур (СВТ) интеграл вида:

 
С
C n x

e dv x n

∞

+ −= ∫12
3 0

3

!
λ λλ

,      (23)

возьмём с точностью до четвёртого члена, воспользовав-шись таблицей
неопределённых интегралов[6]:

[

]

C
C n x

e d
n x

e x n x

n n x n n n x

v x n x n n

n n

∞

+ − − + +

+

= ≈ − + + +

+ + + + + + +

∫1 2 1 2
3

3 2 3 2 1

3 0

3
3

3 2

1

! !
( )

( ) ( ) ( ) ( ) ( )

λ λλ

 (24)

Тогда, учитывая (14), (17), (24), для области НТ и СВТ можно записать

величины C Cv / ∞  в виде окончатель-ной  суммы по вкладам:

[

]

C
C x

n n n
n x

L x n x

n n x n n n x n x L

v x n n

n n n x

∞

− + +

+ + −

= + + + − + + +

+ + + + + + + − +

12
1 2 3

12
3

3 2 3 2 1 1

3 3
3 2

1 2

( )( )( )
!

( )

( )( ) ( )( )( ) ( )

 (25)

Уравнение (25) для расчёта относительного измерение теплоёмкости
C Cv / ∞ определяется не только как функция λ θ≈ =x T/
области флюктуации кванто-вых объектов, но и числам квантовых флюк-
туирующих структурированных n-ансамблей, состоящих из квазиатомов и



варьонов конденсированной среды. Если число n-ан-самблей равно в точ-
ности нулю, то (25) должно давать результаты, близкие к теории Дебая.
При этом даже без учёта эффекта, описываемого уравнениями (19), (20),
(21) сходимость между КФТ-ТТТ и теорией теплоёмкости Дебая как сле-
дует из уравнений (18), (18’) должна быть не хуже 7,6 % отн. ошибки. В
табл. 1 приведены результаты сопос-тавления полученных результатов по
уравнению (25) КФТ-ТТТ и теории Дебая для n = 0 и различных значени-

ях Х приC ∞ = 5,955.
Таблица 1

КФТ-ТТТ по Дебаю
% отн.

0,629 0,932 0,981 0,049 5,00
0,738 0,976 0,977 0,001 0,10
1,250 0,963 0,926 -0,037 -4,00
1,429 0,921 0,904 -0,017 -1,88
2,000 0,745 0,825 0,08 9,70
28,800 0,00301 0,00227* -0,00074 -32,60

* - значение приведено по Нернсту-Линдеману как наиболее
 близкое к теории КФТ-ТТТ (по теории Дебая эта величина =0,02),

 т. е. на порядок превышает значение по теории КФТ-ТТТ и формулы 
Нернста-Линдемана. 

X = θ
T

C
C

v

∞

C
C

v

∞ ∆

Любопытно отметить, что совпадение теории Дебая и расчётов по форму-

ле (25) для Х = 28,8 С Cv / ∞ = 0,138. Это означает, что при сравни-

тельно больших величинах областей флюктуации λ , когда по теории
Дебая величины Х > 20, число флюктуирующих n-ансамблей фактически
не равен нулю, чем и объясняется столь сильное различие между теорией
Дебая и расчётами по формуле Нернста-Линдемана. КФТ-ТТТ объясняет-
ся это различие как ре-зультат имеющей место флюктуации n-
структурированных ансамблей при низких температурах, когдаθ >>T, то

есть когда λ ≈ ×  велико. Фактически это означает, что при низких
температурах теория Дебая как теория теплоёмкости кристаллической
решётки не учитывает, например, теп-лоёмкости электронного газа, эф-
фектов Шоттки [2] и т. п., которые в рамках КФТ-ТТТ приобретают
смысл квантово-флюктуирующих n-ансамблей типа «квазиатом-варьон».
И поскольку такие объекты имеют простое статистическое описание (25),
когда рассматриваются как флюктуирующие объекты квантованных коле-
баний решетки конденси-рованной среды, причём такие объекты, которые
имеют собственную структуру с параметрами (22), то имело смысл, во-
первых, рассчитать теплоёмкость для элементов периодической системы,
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тугоплавких соединений и соединений сложного состава, чтобы убедиться
в право-мерности использования уравнения (25) для таких расчётов в об-

ласти значений п = 0 как для расчёта C Cv / ∞  при заданной характе-
ристической температуре, так и для расчёта характеристической темпера-

туры θ  при 298 0 к для известных значений C Cv / ∞ . Во-вторых, в

области низких температур T  << θ  имело смысл выяснить в какой
степени уравнение имеет теории (25) пригодного для описания эффекта
высокотемпературной сверхпроводимос-ти керамики, т. е. соединений
сложного состава, если извест-ны параметры структуры (22) флюктуи-
рующих n-структу-рированных ансамблей, вклад при низких температурах
в величину C Cv / ∞ как следует из табл. 1 существенно воз-растает.

Основное уравнение КФТ-ТТТ и его применимость для расчё-
та теплоёмкости элементов периодической системы, тугоплав-

ких материалов и соединений сложного состава.

Поскольку метод измерения дельной теплоёмкости ( )C уд и значение
атомных (А) весов элементов периодической системы, молекулярных ве-
сов (М) соединений позволяет определить атомную или молекулярную те-

плоёмкость C C А С C Мv уд v уд= =. , . , а, с другой стороны, по уравне-
нию (25) задаваясь величинами Х при (в данном случае) фиксированном

значении n = 0, можно определить расчётным путём принимая С ∞ =  =

5,955 кал/моль. град теоретические величины 
( / ) ,рС Cv т ео∞ то можно

сравнить экспериментальные С э  и расчётные ( )C T  значения теп-
лоемкостей металлов периодической системы, тугоплавких соединений и
соединений сложного состава при стан-дартной температуре Т=298 K
Для 15 металлов элементов периодической системы Д. И. Менделеева также расчёты приве-
дённых в табл. 2.
Результаты расчётов по уравнению (25) КФТ-ТТТ свидетельствуют о хорошем совпадении с
данными эксперимента как по данным молярных теплоёмкостей металлов [8] , так и по дан-
ным измерения удельной теплоёмкости этих металлов [1]. При этом число флюктуирующих
ансамблей принимается в точности равным нулю при Т = 298 к, а интервал изменения ха-
рактеристической температуры для 16 элементов периодической системы колеблется в пре-
делах θ  = 166 – 420 К. Отличие величин атомных весов по данным [1] и значений атомно-
го веса по современным данным для элементов и является причиной различия удельных те-
плоёмкостей, полученных в расчёте по сравнению с данными литературы [1].

Таблица 2



Сопоставление экспериментальных величин (
С

С
v

∞ ) эксп, литературных значений удель-

ной теплоемкости (
С у д , кал/град. г) и атомной теплоемкости (

Сэ ) элементов с соответ-

ствующими расчетными величинами (
С
С

v

∞ ,
С уд ,

Ст ) по уравнению КФТ-ТТТ (25)
при стандартной температуре Т = 298 К и n = 0.

№ Элемент

эксп. [8] K
теор. по 
ур(25) лит[1] расчет.

1 Li 0,942 1,339 339 0,942 0,808 0,808 5,612
5,610

2 Na 1,083 0,92 298 1,000 0,281 0,259 6,452
5,955

3 Mg 0,949 1,339 398 0,942 0,245 0,231 5,652
5,610

4 Al 0,927 1,409 420 0,942 0,202 0,201 5,522
5,502

5 P 0,907 0,557 166 0,897 0,202 0,173 5,400
5,342

6 Fe 0,952 1,339 399 0,942 0,112 0,1 5,672
5,610

7 Cu 0,931 1,104 329 0,989 0,093 0,093 5,545
5,889

8 Zn 0,969 1,25 373 0,963 0,093 0,088 5,772
5,735

9 Zr 0,967 1,25 373 0,963 0,066 0,063 5,762
5,735

10 Pd 0,993 0,838 250 0,995 0,0593 0,0557 5,912
5,925

11 Ag 0,969 0,711 212 0,968 0,056 0,0534 5,772
5,764

12 Sn 1,033 0,906 270 1,000 0,056 0,05 6,152
5,955

13 Pt 0,988 1,104 329 0,989 0,0325 0,0302 5,882
5,889

14 Au 0,968 1,25 373 0,963 0,0324 0,0291 5,762
5,735

15 Hg 1,023 1,023 305 0,998 0,0319 0,0296 6,094
5,943

16 Pb 1,011 1,011 301 0,999 0,0315 0,0287 6,022
5,949

С
С

v

∞ θ
T

С уд С уд
С
С

э

т

С
С

v

∞θ

В табл. 3 приведены результаты расчётов значений теплоёмкости C и Cv р  для тугоплав-
ких соединений (окислы, бориды, солициды и т.д.), значения харак-теристической темпера-
туры для которых приводятся по данным эксперимента или в литературе [9], или получено
расчётным путём, например, [10].
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Таблица3
Результаты расчета значений молекулярной теплоемкости Ср0 (кал/
моль.град)по уравнению (25)КФТ-ТТТ при Т=2980К для ту-гоплавких со-
единений(n=0).

№
Состав

AmBn

θD
[9,10]

θD/T Cv/C∞
по (25)

C0
v

кал/моль
град.

Cp
0=(m+n)⋅

⋅Cv
0+T⋅10-3

расчет.

Cp
0

литерат. [9,11]

1 La2O3 433 1,453 0,91187 5,43 27,45 27,4
2 Sm2O3 426 1,43 0,91833 5,469 27,64 27
3 Er2O3 458 1,537 0,88787 5,287 26,73 25,93
4 Y2O3 524 1,758 0,8195 4,88 24,7 24,48
5 Gd2O3 500 1,677 0,8446 5,03 25,45 25,2
6 Lu2O3 524 1,758 0,8195 4,88 24,7 24,3
7 ZrB2 687 2,305 0,6556 3,904 12,01 12
8 LaB6 710 2,383 0,6346 3,779 26,75 27,85
9 V2C 560 1,879 0,7818 4,656 14,27 13,3
10 Fe5Si3 423 1,419 0,921 5,485 44,17 44,7
11 LaAl2 310 1,04 0,9964 5,933 18,09 17,62
12 Ti5Si3 687 2,305 0,6556 3,904 31,53 33,44
13 TiN 636 2,134 0,704 4,194 8,68 8,86
14 LaS 278 0,933 1,001 5,96 11,92 12,21
15 CoS 262 0,875 0,999 5,946 12,19 11,94
16 La2S3 329 1,104 0,989 5,889 29,74 28,89

Сопоставление (табл.3) расчётных (25) величин молярной теплоёмкости
для тугоплавких соединений с соответствую-щими значениями, получае-
мыми экспериментально для них в стандартных условиях позволяет ут-
верждать, что ис-пользование характеристических температур, найденных
экспериментальными или расчётным путём, позволяет в интервале значе-
ний θ =  262 – 710 К при  данных X = θ / 298 к дать удовлетворитель-
ное описание наб-людаемых значений молярных теплоёмкостей в рамках
квантово-флюктуационной теории теплоёмкости твёрдого тела, когда при
сравнительно больших значениях Х вели-чина структурно-
флюктуирующих n-ансамблей равна нулю.
Интересно проверить справедливость вычислений по уравнению (25) и
несколько иным путём.



Пусть известно экспериментальное значение молярной теплоёмкости в
стандартных условиях для соединения слож-ного заданного молекулярно-
го состава.
Тогда независимым методом по уравнению (25) при Т = 298 К можно рас-
считать значение характеристической темпе-ратуры θ , которое бы при-
водило к близким величинам ( / ) ( / ) рС C и С Cv эксп v тео∞ ∞

Тогда и значения удельных теплоёмкостей исследуемого соединения
должны быть близки между собой.
Расчёты подобного рода (табл. 4) приведены для 20 сое-динений сложного
состава, а хорошее совпадение величин:

( / ) ( / ) , / ррС C и С C С эксп С теоv эксп v тео уд уд∞ ∞

 между собой свидетельствует о приемлемости расчёта величин θ  по
данным уравнения (25).
Отличие удельной теплоёмкости ( )С экспуд

по данным (1) от соответст-
вующих расчётных значений ( )С экспуд

 можно быть объяснено отличиями
в значениях атомных и соответ-ственно, молекулярных масс соединений,
претерпевших из-менение за срок в более 100 лет.
Результатом таблицы свидетельствуют о том, что расчёты свойств ве-
ществ, проводимые по уравнению (25) квантово-флюктуационной теории
теплоёмкости твёрдого тела, фак-тически независимым методом подтвер-
ждают периодич-ность изменения свойств как функции атомного веса эле-
ментов их составляющих.

Таблица 4
Результаты расчета характеристической температуры Дебая θD,0К,по дан-
ным СV/C∞,Суд⋅М при Т=298К на основании урав-нения(25)при n=0(M-
молекулярный вес).

№ Сос-
тав :
AmBn

М Cp Cv=Cр-
T⋅10-3

Cv__
m+n

Cv/C∞
эксп.

Cv/C∞
теор.

Сэуд
Студ

θD
T

θD,
0K

1 Mg 40,32 8,882 8,584 4,292 0,721 0,722 0,25 2,074 618

0,213

2 NaCl 58,45 12,07 11,774 5,887 0,989 0,989 0,215 1,104 329

0,201

3 CuO 79,57 10,11 9,812 4,906 0,824 0,82 0,13 1,758 524

0,123

4 ZnS 97,44 11 10,707 5,354 0,899 0,897 0,12 0,557 166

0,11

5 AgCl 143,3 12,14 11,847 5,924 0,995 0,995 0,091 0,838 250

0,063

6 HgS 232,7 12,09 11,8 5,9 0,991 0,995 0,051 0,838 250

0,51

7 MnO2 86,93 12,91 12,617 4,206 0,706 0,704 0,16 2,134 636

0,145

8 Cu2O 143,1 14,96 14,667 4,88 0,821 0,82 0,111 1,758 524
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0,103

10 CaCO3 100,1 19,57 19,277 3,855 0,647 0,656 0,205 2,305 687

0,195

11 AgNO3 169,9 22,74 22,447 4,489 0,754 0,745 0,144 2 596

0,131

15 KMnO4 158 28,49 28,2 4,7 0,789 0,782 0,18 1,879 560

0,177

16 PbCrO4 323,2 29,09 28,8 4,8 0,806 0,82 0,09 1,758 524

0,091

17 BaCl 2

2H2O

244,3 41,69 41,4 4,6 0,773 0,782 0,171 1,879 560

0,172

18 Na2B4O

7

201,3 44,64 44,347 3,411 0,573 0,579 0,23
2,6

775

0,223

19 K3

(FeCN)6

329,2 77,09 76,8 4,8 0,806 0,82 0,233 1,758 524

0,237

20 CuSO4

5H2O

249,7 75,89 75,6 3,6 0,605 0,594 0,3 2,54 757

0,297

Основное уравнение КФТ-ТТТ и сверхпроводимость
веществ

Теперь, уже после открытия в декабре 1986 года высокотемпературной
сверхпроводимости на примере керамических материалов, имеются об-
ширная физическая и физико-химическая литература, с которой можно
ознакомиться, например, по тематическому указателю [12].
Представляло интерес, доказав пригодность основного уравнения КФТ-
ТТТ (25) для описания теплоёмкости и характеристической температуры
веществ различного состава, исследовать приемлемость этого уравнения в
области измерения теплоёмкости сверхпроводников, где следует из табл.
1, имеем место расхождение между формулой (25), уравнением Нернста-
Линдемана, с одной стороны, и с другой уравнением Дебая. Действитель-
но, в этой области больших величин Х, где θ  >>Т как обнаружено, на-
пример, для теплоёмкости сверхпроводящей керамики
L a S r C u O1 8 0 2 4, , [13] в области температур 28 – 48 К вид аномалии тепло-
ёмкости аналогичен эффекту, наблюдае-
мому от эффекта Шоттки, т. е. электронных переходов меж-ду различны-
ми энергетическими уравнениями.
Детальное исследование теплоёмкости аналогичного типа керамики 14 в
области температур от 2 до 95 к с точностью измеряемых величин ≈  1



% отн позволило исследователям экспериментально найти выше 6,5 к за-
висимость теплоёмкости в формуле эмпирического уравнения ( )C э :

С А Т Т аТэ = + +−. 2 3γ  ,     (26)
где А Т. −2 зависимость теплоёмкости пои наблюдаемом эффекте Шотт-
ки, А = −2 1 7 9 1 0 7. .  кал/ моль. град; γ T  – теплоёмкость электрон-

ного газа; γ = −1 2 9 2 1 0 3, . кал / моль. г адр 2
 а Т 3  – вклад в теп-

лоёмкость фононной составляющей,
а к а л м о л ь г а д= −5 3 1 1 1 0 5 4, . / . р

Если квантово-флюктуационная теория теплоёмкости твёрдого тела (КФТ-
ТТТ) и её основное уравнение (25) действительно пригодно для описания
теплоёмкости сверхпроводимости в предположении, что число струк-
турированных n-ансамблей, составленных квазиатомами керамики несте-
хиометрического состава, стабилизиро-ванных варьонами, не равно нулю,
т. е. n>0 и по крайней мере счетно, то для величин ( / )С С ∞ 0  , вы-
числяемых по эмпирическому уравнению (26),где С ∞ =  5,955 кал /
моль град, численные значения ( / )C С Т∞ , получаемые по основно-
му уравнению (25) КФТ-ТТТ, должны быть законом. Полагая, что харак-
теристические температуры керамики состава L a В a C u O у1 8 0 2 4, , − , для
которой получено эмпирическое уравнение теплоёмкости (26), определя-
ются простым двухфононным приближением, для которого колебания ре-
шёток слабо отличаются от колебаний решеток окислов
L a O C u O C u O2 3 2, , ,  составляющих каркас керамики состава
L a В a C u O у1 8 0 2 4, , −  можно в соответствии со значениями характери-
стических темпе-ратур окислов, приводимых в табл. [3, 4] полагать, что
характеристические температуры n-структурированных ансамблей лежат в
области значений θ = ÷4 3 3 5 2 4 к . При этом, учитывая не стехио-
метрию состава, естественно ожидать, что θ n  – будет принимать значе-
ния несколько иначе, чем для окислов стехиометрического состава.
В табл. 5 приведены соответствующие расчёты по уравнению КФТ-ТТТ
(25) для n = 4 в предположении, что эффект колоколообразного изменения
теплоёмкости ( )2 8 4 8÷ к  связи с эффектами Шоттки в основном за
счёт решетки C u O C u O2 −  с характеристической тем-пературой
θ n к= 5 0 0  для нестехиометрического состава, остальная же область
низкотемпературной теплоёмкости 28 > Т > К определяется вкладом ре-
шетки окисли лантана, характеристическая температура для которой
θ n к= 4 3 0 . Из табл. 5 наблюдается прекрасное совпадение для всего
интервала температур Т к= +6 5 9 5 0,  между эмпири-ческой зависи-
мостью ( / )C Cv э∞ , получаемой из уравнения (26) и основным урав-
нением (25) КФТ-ТТТ. Следует отметить, что структурированных ансамб-
лей п = 4 для данной сверхпроводящей керамики с Т кс ≈ 4 0 0

 близко
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к величине для керамики аналогичного состава, приводимой в работе [15]
, где величина п = 3, 4 и заранее полагалось меньшей семи при использо-
вании теории теплоёмкости лежащей на границе теорией теплоёмкости
Дебая и Эйнштейна. Выведение же уравнения (25) КФТ-ТТТ получено из
строгих представлений о квантово-флюк-туаци-онной природе структури-
рованных n-ансамблей, состав-ленных квазиатомами решётки вещества с
характе-ристическими температурами θn  и стабилизирующими такие со-
стояния n-варьонами, – спаренными изоэнер-гетическими состояниями
электронов, которые как следует из табл. 5 действительно существуют.
Закон распределения же таких n-ансамблей есть закон Пуассона (6) лежа-
щий в основе теории.
Если (25) действительно теоретический закон для эмпирической зависи-
мости (26), то критерий согласия, например, Бернштейна [16], для вели-
чин, представляющих разницу между экспериментом (26) и теорией (25) в
табл. 5 близок единице. Статистический дисперсионный анализ разницы

∆=− ∞∞ теорCCэкспCC vv )/()/(  между  приводит к
следующим заключениям:
Критерий Бернштейна. Отклонение от I = 0.300.
Закон распределения – Пуассона.
Параметры закона:
Среднее = 3.677.
Дисперсия = 14.333.
Асимметрия = 0.869.
Эксцесс = 2.000.
Расхождения между эмпирическим и теоретическим рас-пределением но-
сит случайный характер. Вероятность оши-бочного отклонения гипотезы
о выбранном законе распре-деления=0.137.

Таблица 5
Сопоставление эмпирических результатов изучения теп-лоемкости
с температурой для сверхпроводящей керамики состава
La Ba CuO y1 8 0 2 4, , −  с теоретическими расчетами соот-ветствующих
величин по основному уравнению (25) КФТ-ТТТ



№ Т, К , К n-ансамбль

по (26) по (25)
1 6,5 430 66,150 4 0,020 0,010
2 10 430 43,000 4 0,050 0,030
3 20 430 21,500 4 0,220 0,250
4 30 500 16,670 4 0,570 0,540
5 40 500 12,500 4 1,164 1,202
6 50 500 10,000 4 2,040 1,991
7 60 430 7,167 4 3,257 3,420
8 70 430 6,142 4 4,867 4,510
9 80 430 5,375 4 6,926 6,355
10 90 430 4,778 4 9,485 9,446
11 95 430 4,526 4 10,970 11,591

θ n X
T

n=
θ C

C
э к с п

∞

C
C
т е о р

∞

Тогда вероятность безошибочного расчёта модуля величины ∆  весьма

велика : 0,863. Фактически это означает, что ∆  = среднее.- закон рас-
пределения Пуассона. Так как среднее равно по результатам анализа
3,667, для закона Пуассона n = 4 Х Тn= θ /  по данным табл.5 то
можно для ∆  написать:

∆ =
−

3 6 6 7, .
( / )

!

/θ θ
n

n ТТ l
n

n

,      (27)

Тогда для соответствующего опыта в табл. 5 величина
∆ = −∞ ∞( / ) ( / ) рC C C Cv э v т е о будет во всяком случае с
вероятностью 0,863 находиться внутри предсказываемого интервала абсо-
лютных величин ∆ , рассчитываемых по уравнению (27). И, действи-
тельно, для опытов с номерами: 11, 9, 8, 7 следует абсолютные значения
∆  , соответственно: 0, 621, 0, 571, 0, 357; 0, 167, а предсказываемые по

(27) величины ∆  равны, соответственно: 0, 693; 0, 591; 0, 468 ; 0, 311.
Получаемый результат является важным в плане утверждения, что эмпи-
рические измерения теплоёмкости, проводимые на керамике данного со-
става теоретически рассчитываются по закону КФТ-ТТТ (25), а наблю-
даемые на опыте (26) отклонения определяются средней флюктуацией n-
структу-рированных ансамблей, область распределения которых
λ θ≈ =Х Тn / , а закон распределения n-ансамблей есть закон Пу-
ассона (27).
Поэтому точное решение эмпирической зависимости ( / )С С э к с п∞

можно записать так:

( / ) ( / ) , .
( / )

!рС С С C
Т l
nэ к с п т е о

n
n Т

n

∞ ∞= ! 3 6 6 7
θ

θ

,      (28)

Уравнение (29) фактически свидетельствует о парной флюк-туации «волн»
квазиатом-варьон структурированного n-ансамбля.
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Физико-химическая структура сверхпроводящих
центров флюктуации и расчёт температуры сверх-

проводимости
Анализ результатов табл. 5 показывает, что сверхпроводящий эффект н
наступает, например, для керамики состава L a В a C u O у1 8 0 2 4, , −

в области температуры Т = 28 – 48 К, т. е. в области колоколообразного
изменения теплоёмкости с температурой 30 – 50 К (эффект Шоттки).
Именно в этой области характеристическая температура θ n к= 5 0 0
т. е. несколько ниже характеристической температуры оксидов меди
С u O2  и С u O  для которых θ = 5 2 4 к . Подобный эффект
следует рассматривать как результат изменения стехиометрии оксидов
меди на величину у , определяющую размерный эффект Шоттки за счёт
флюктуации n-структурированных ансамблей в дефектах Шоттки. Во вся-
ком случае такое утверждение не противоречит ни теории КФТ-ТТТ, ни
экспериментальными данными работ [13, 14] . Если рассматривать дефект
Шоттки как квазиатом, стабилизируемый состояниями варьонов, то следу-

ет признать, что температура сверхпроводимости Т с  такой физико-
химической системы будет отличаться от температуры, скажем, равной
Т к0 1= на некоторую вели-чину γ к , которую следует рассматривать
как своего рода характеристическую температуру Т Т к0 0/ = γ ,
или как коэффициент сверхпроводящей структуры центра сверх-
проводимости, зависящего от коэффициента не стехио-метрии у , приво-
дящих к образованию дефектов Шоттки как квазиатомов, и эффективного
диметра варьона λ 1  опреде-ляющего структуру флюктуирующих n-
структурированных ансамблей как это следует из системы уравнений (22).
Фактически это позволяет записать:

 Т Тс к= γ 0
 ,     (29)

 ),( у‘ђђ λγγ = ,     (30)
Воспользуемся ранее выведенными представлениями о дисперсной при-
роде структуры флюктуирующих n-ансамблей (22).
Пусть не стехиометрический состав вещества «У» определяет количество
дефектов Шоттки по кислороду. Тогда дисперсия таких дефектов будет
равна у 2  , а эффективный объем системы «дефект Шоттки-варьона»
будет равна:



 1
2 .λуV =  ,     (31)

где λ1  – эффективный диаметр варьона, захваченного дефектом Шоттки.
Введём понятие «дисперсия объема» системы «дефект Шоттки-варьон»:

 1
242 .λуV = ,      (32)

Дисперсия эффективного диаметра варьона λ 2
1  и дис-персия дефектов

Шоттки у 2 позволяют записать предель-ное соотношение для уравнения
(32) как следствие теории выпуклых многогранников.

Действительно, если 
2

1
2 у→λ , то для V 2

 должно выполнятся ус-
ловие (33), в результате чего получаем (34), (35).

 
2

1
2

2lim
у

V
→

→

λ
π

,      (33)

 πλ →1
24 .у ,     (34)

 
1λ
π=у ,       (34)

Тем самым не стехиометрия сверхпроводящего материала и эффективный
диаметр флюктуирующего варьона связаны между собой предельным со-
отношением (35).
Если рассматривать структуру сверхпроводящего центра флюктуирующих
n-ансамблей «дефект Шоттки-варьон», то из (22) и (35) следует по крайней
мере, что физико-химическая структура такого центра обладает дисперс-
ной природой. Тогда γ к  – есть мера, определяющая дисперсность m (22
в), или перколяции n-варьонов, и линейное распределение n-варьонов в

дефектах Шоттки )/( 1λу  , т. е.:

 
1

/. λγ У
ђ m=  ,    (36)

Из (22 в), (36) получаем для Т с :

0
1

0 ..12
2 ТуТТ ђ– λ

πγ −== ,      (37)

и из (35) и (37) имеем:

Т Тс =
−2 1

2

1 1
0

π
λ

π
λ. .  ,    (38)
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Из (22) следует λ 1 2= r Б r В/  и зависимость температуры сверх-
проводимости от величины эффективного радиуса варьона (38) имеем
вид:

02 .
/2

.
)/2(
12 Т

rrrr
Т

ВБВБ
–

ππ −= ,       (39)

где rБ  – радиус Боровской орбиты 0,526 А 0
;

rВ  – радиус варьона в А 0
.

В табл. 6 представлены результаты расчёта температуры сверхпроводимо-
сти ( )Т с  и не стехиометрии сверх-проводящих материалов (У) как
функции величины эффек-тивного диаметра λ 1 , определяющего дис-
персность ( )ψ , сечение (V), т. е. параметры физико-химической
структуры (22 а-г) n-ансамбля варьонов, стабилизиру-ющих «ква-
зиатомы» – дефекты Шоттки как центры сверхпро-водимости. Из табл. 6
следует возможность получения сверхпроводимости и при температурах
Т кс = −1 6 4 2 9 3 0  на основе уже разработанных составов ке-
рамики, но с иными значениями у, чем опуб-ликованные в литературе [14,
17, 18,] .

Таблица 6
Сопоставление экспериментальных значений температур сверх-
проводимости материалов Т с  с расчетными значения-ми Т с

 при
различных значениях параметров уравнения (37) и величин не сте-
хиометрии материалов Y э к с п  из данных ли-тературы и расчетаYр ас
по (35)



Интервал 
сверх-
проводи-
мости, № К эксп. [17]

К теория 
по (37) [14, 17 - 19] по (35)

Составы материа-
лов

1 4-10 7,03 1,331 1,331 1

2 36 - 39 35,06 1,832 1,832 0,526

3 60 - 75 72,87 2,125 2,125 0,3925

4 90 - 93 88,79 2,211 2,211 0,3627 - || -

5 - 164,22 - 2,5 0,2836 - || -

6 - 225,07 - 2,663 0,25 - || -

7 - 292,91 - 2,807 0,225 - || -

Tc
Tc Yэксп Yрас λ 1

ZnNy−1

La Ba CuO y18 02 4, , −

YBaCuO y2 3 9−

Таблица 7
Сопоставление параметров электрон-фононного взаимо-действия
по данным эксперимента и модели КЛО [19]

Металл эксп. теория [19]

Zr 0,38 - 0,43 0,41
Nb 0,66 - 0,81 0,82
Mo 0,36 - 0,70 0,41
Ru 0,32 - 0,46 0,38

λ  2 λ 2

Можно также утверждать, что получение прототипов соединений состава,
например: Y В а С u O у2 3 7 −

 в форме реакционных смесей: перовскитов
типа ( )'С u L n O у3 −

 шпинелей ( )В а С u O у2 42 4−
, где не стехиомет-

рический состав ''' ууу += подбираться путём расчёта по (35) или
опытным путём, представляется интерес для прогно-зирования (табл. 6)
составов, обладающих более высокими температурами сверхпроводимо-
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сти. Что же касается излагаемой здесь теории физико-химической струк-
туры центров сверхпроводимости, то, по крайне мере, многие её положе-
ния не являются неожиданными. Так проблемы термодинамической флюктуа-
ции сверхпроводящих материалов обсуждаются, например, в [15, 18], влияние эф-
фектов перколяции на сверхпроводимость отмечены [20]. Но в настоящей рабо-
те результаты квантово-флюктуационной теории теплоёмкости твёрдого
тела (КФТ-ТТТ) позволяют произвести коли-чественные и прогностиче-
ские расчёты, базируясь на перио-дическом законе элементов Д. И. Мен-
делеева.
Модели КЛО, КФТ-ТТТ и физико-химические параметры сверхпроводи-
мости
Как было показано [19] модель коллективизированных, ло-кализованных
и основных электронов (модель КЛО Кор-сунского-Генкина) позволяет
вычислить параметр электрон-фононного взаимодействия λ 2 , который
используется в формуле Мак-Миллана (1968) для расчёта сверхпроводя-

щей температуры Т с  металла:

Т
Мс

D= −
+

− +










θ λ
λ λ1 4 5

1 0 4 1
1 0 6 2

2

2 2,
e x p

, ( )
( , )*  ,     (40)

где θD  – характеристическая температура Дебая;

 λ 2  – усредненный параметр электрон - фононного взаимодействия;

М
М

М E hF

*

l n /
=

+1 ϖ
 ; М N V c o u e= ( )0 , где N

(0) – плотность состояния с одинаковым направлением спинов;V c o u e  –
параметр электрон-электронного отталкивания; ϖ  – средняя фоновая
частота; E F  – энергия Ферми.
Для металлов величины λ 2 , получаемые из эксперимента по данным
факторам металлов, входящих в уравнение (40) и расчётным путём из мо-
дели КЛО [19] близки между собой (табл. 7).
Используя совместно (37) и (40) можно показать, что при одном и том же
значении температуры сверх-проводимости параметр не стехиометрии ма-
териала У – есть фун-даментальная величина, знание которой позволяет
рас читать параметры уравнения сверхпроводимости
λ 2 , *М материалов не в физико-химических, а физи-ческих катего-
риях теории сверхпроводимости, например, теории Мак-Миллана, Генки-
на и др. Итак, из (37) и (40) имеем:
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( , )*
,      (41)

где λ 2
1  – дисперсия эффективного диаметра варьона;

У – не стехиометрия состава материала;θ D  – харак-теристическая тем-
пература Дебая; 2  отличается от коэффициента 1,45 только на 2,47 %
отн; λ 2  – параметр электрон-фононного взаимодействия; М *  – функ-
ция распределения электрон-фононной плотности.
Тем самым формула (41) есть фактически перевод «масштаба» категорий
физико-химического описания структуры центров сверхпроводимости в
его физические эквиваленты. Однако как показало в табл. 6 физико-
химический механизм описания структуры сверх-прово-димости позволя-
ет рассчитать значение температуры сверхпроводимости в широком ин-
тервале величин и предсказать отклонение от стехиометрии для построе-
ния материалов, обладающих высокотемпературной сверхпро-
водимостью.
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Заключение.2
Построена квантово-флюктуационная теория теплоёмкости твёрдого тела
– КФТ-ТТТ. Основное уравнение теории позволяет получить те же ре-
зультаты, что и классическая теория теплоёмкости Дебая, только при зна-
чениях, когда число структурно-флюктуирующих n-ансамблей квазиа-
томов вещества и варьонов в точности равно п = 0, а величина
Х ТD= θ /  сравнительно невелики. При больших величинах Х ос-
новное уравнение КФТ-ТТТ даёт лучшие совпадения с уравнением Нерн-
ста-Линдемана, чем с теорией Дебая. Чтобы такое совпадение имело ме-
сто и с теорией Дебая необходимо, чтобы число структурированных n-
ансамблей не было равно нулю.
Дано физико-химическое толкование структуры n-ансам-блей «квазиатом-
варьон» с позиций теории дисперсности или перколяции среды.
Показано, что основное уравнение КФТ-ТТТ позволяет в стандартных ус-
ловиях ( )Т к= 2 9 8 0  предсказать теплоёмкость, характеристиче-
скую температуру Дебая для электронов периодической системы, туго-
плавких соедине-ний и соединения сложного состава, что иллюстрирует
независимым путём глубокую периодичность свойств ве-щества от атом-
ного и молекулярного состава.
Основное уравнение КФТ-ТТТ есть закон для описания теплоёмкости
сверхпроводящей керамики. Это результат подтверждён не только хоро-
шей сходимостью, получаемой при сравнении эксперимента с результата-
ми расчёта по основному уравнению КФТ-ТТТ, но и путём дисперсионно-
статистического анализа.
Доказано, что закон флюктуации структурированных n-ансамблей типа
«дефект Шоттки-варьон (спаренный электрон)» подчиняется функции
распределения Пуассона.
Эффект колоколообразного скачка теплоёмкости при температуре сверх-
проводимости свидетельствует в пользу дфухфононного механизма эф-
фекта Шоттки. При этом характеристические температуры Дебая в облас-
ти сверхпроводимости близки таковым значениям для С u O2  и
С u O , а число флюктуирующих n-ансамблей в форме варьонов в

точности равна 4 для керамики состава L a В a O у1 8 0 2 4, , − .
Дан анализ структуры ансамбля «дефект Шоттки-варьон» и определены
его физико-химические параметры в форме: дисперсности, перколяции /
                                                          
2Печатается в соответствии с решением бюро редколлегии журнала «Известия вузов. Физи-
ка» от 27 марта 1989 г.



интервала дисперсности /, се-чения, числа флюктуирующих ансамблей.
Данная трёх мерная структура «сверхпроводящего центра флюктуи-
рующих ансамблей» [31] позволила ввести характерис-тическую темпера-

туру сверхпроводимости γ к  и дать мето-дику её аналитического расчёта
как функции отклонения состава материала от стехиометрии по кислороду
и эффективной величины диаметра варьона / спаренного электрона /. Най-
денная методика позволяет предсказать температуру сверхпроводимости
материала в широком интервале значений / /Т Кс = −7 2 9 3 0

и дать расчёт предполагаемых прототипов, содержащих перов-скиты –
ферриты материалов, не стехиометрия которых по кислороду является
важным и насчитываемым фактором, приводящим к изменению темпера-
туры сверхпроводимости.
Показано, что теория сверхпроводимости Мак-Миллана / 1968 / и модель твёрдого тела КЛО
Корсунского-Генкина как теории, оперирующие физическими категориями пара-метров ме-
ханизма сверхпроводимости, не противоречит КФТ-ТТТ и физико-химическому ме-ханизму
сверхпроводимости в рамках флюктуации структурированных n-ансамблей «типа дефекты
Шоттки-варьоны».
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            2.Температура сверхпроводимости оксидов
нестехиометрического состава и

энтропия  структурно -информационных аналогов
сверхпроводников3

Использование топологического метода в химии и физической химии по-
зволило решить ряд актуальных задач в области химизма процессов, про-
гнозирования новых эффективных свойств материалов в пленочном и
объёмном исполнении [ 1 - 3 ] . В настоящее время имеется обширная
библиография [ 4 ], позволяющая воспользоваться лите-ратурой, в которой
экспериментально установлена  темпе-ратура перехода в сверхпроводящее
состояние ( )Тс  оксид-ных материалов различного состава и отклонения
от стехиометрии ( )δ . Типичными материалами такого состава является,
например :

ВaPв Вi O1 3−δ δ ( , )Т Кс = −10 7 12 ,
где: δ

δ = 0 8,

LnВa Cu O2 3 7−δ (Tc=15-300K)
, где : δ

δ〈1 0,

La Вa CuO1 8 0 2 4, , −δ )4032( KТc −= ,
где: δ

δ =1832,

Cu Вa LaO3 0 2 7, −δ
( )Т К= 75 ,

где:δ

δ = 0 125,  и  т .п .

      
Если рассматривать такие сложные оксидные структуры как существенно
квазиатомные, т. е. обладающие в конденси-рованном состоянии как зон-
ной, так и атомной структурой вещества [ 5 ], то можно найти долю пол-
ного положительного заряда ρ  некоторой структуры  А, В, С, Д, брутто -
состава А В C Да

т
в
n

c
l

d
к , где а, в, с, d, - стехиометрические коэффициенты ; m,

n, c, к - значения валентностей квазиатомов в группе . Полагая, что в такой
квазиатомной конденсированной структуре разделения свободных уров-
ней от занятых электронами определяются абсолютным значением энер-
гии Ферми, т. е. вели-чинами, соответственно, / /,/ /,/ /,/ /E E E EF

A
F
В

F
C

F
D ,

можно для  δ  записать :

                                                          
3 ВИНИТИ”Депонированные работы”1990,№5,б/о183
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           (1)

где значение EF  могут быть взяты, например, из прило-жений работы [ 5
] .Энтропия структурной информации ( ЭСИ ) доли полного положитель-
ного заряда ( )δ  опре-деляется величиной :

       S= -ρLog ρ=-1.443Ln ρ      ( 2 )
Тогда для соединений заданных составов могут быть по формулам ( 2, 3 )
определены значения ЭСИ, соответ-ствующие величинам
Т К
с

= −12 72  . Такие расчёты могут быть проделаны и для соединений
оксидов с более высокими значениями температуры сверхпроводимости .
Величины ЭСИ в виде S по формуле   ( 2 ) соответствуют, как показывают
расчёты, изоструктурным типам сверх-проводящих оксидов в ряду подоб-
ных соединений с заданной температурой сверхпроводимости Т

с
для них

:
Пара-
метры

ВaPв Вi O1 3−δ δ
La Вa CuO1 8 0 2 4, , −δ Cu Вa LaO3 2 7−δ Cu Вa LaO3 9−δ

Т Кс , : 12 35 75 130

S , бит : 0,531 0,509 0,500 0,488
δ  : 0,9 1,832 0,125 0,807

 Тем самым к описанию законаТ f Sс = ( ) можно далее по-дойти путём
применения метода сравнительного расчёта[6] , использование которого
оправдано на примере целого ряда физико-химических задач .
Действительно, сверхпроводящие оксиды, например, типа CuВa La2 7−δ  и
CuВa La2 9−δ  могут быть представлены как комплексные соединения соста-
ва:
 Cu Y ВaCuO O Cu La CuO ВaO O[ ( ) ] , [ ( . ) ]2 2 3 2 2 3− −δ δ

.Поэтому соединения типа

Fe La ВaFeO O Fe Al ВaFeO O[ ( ) ] , [ ( ) ]2 2 3 2 2 3− −δ δ
 и т. п. можно рассмат-ривать как эн-

тропийные структурно - информационные аналоги ( ЭСИА ) сверхпровод-
никовых оксидов, а соеди-нения типа L iZ n T a O3 9  , ранее спроектирован-
ные и синте-зированные [7]  , реальность которых была строго под-
тверждена [8] , должны быть аналогами Li Ta CuTa O O[ ( )]2 6 3−δ  перов-

скитов LiZnTa O3 9  . Тем самым существование фазы в форме квазиме-
таллических центров ( КМЦ ) за счёт не стехиометрии оксидов сверхпро-
водников можно рас-сматривать с позиции механизма распределения
КМЦ в структуре перовскитоподобных веществ, внутренняя координаци-
онная сфера которых выполнена шпинелями, нестехиометрическими по
своему составу [ 9 ] .
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Будем пологать, что относительная температура сверхпро-водимости
( , )(T T гдеTc c0 - температура сверхпроводимости оксидов нестехиометри-
ческого состава, а T0 - температура, равна 1К ) в точности определяется
функцией распре-деления КМЦ ( )A0 в матрице перовскит - шпинель, т. е.
имеет место :
                                                 T A Tc = 0 0                  (3)
Пусть также распределение КМЦ в матрице перовскит - -шпинель подчи-
няется зависимости вида :

          A A av0 = exp( )                            (4)
Будем пологать, что величина А определяется 3N - мерным ростом квази-
металлического центра ( КМЦ ) сечением 

σ π ν νн н н
М

o x
г д е

R
R

е= =2 ,
, отно-

шение радиуса квазиметалли-ческого центра Ме к радиусу дефекта по ки-
слороду . Тем самым νн - относительный радиус КМЦ . Отсюда имеем :

   A N Nн н= =3 3 2σ πν            (5)

Величиной νн  можно характеризировать значение координационного
числа  (КЧ ) [10]  квазиметалличес-кого центра : νн >1 0,  ( КЧ = 12 ) ;
νн = −1 0 0 0 732, , , ( КЧ = 8 ) ; νн = −1 0 0 0 732, , ,  ( КЧ = 6 ). Пусть av -
относительный объём энтропии структурной информации матрицы перов-
скит - шпинель, где имеет место распределение квазиметаллических цен-
тров с сечением σ0 , отличным от σн и равным σ πν0 0

2=  . Это по суще-
ству означает, что на практике имеет место два типа центров с отличным
значениями координационного числа ( КЧ ) .
Тогда величина V может быть вычислена как функция величины σ0  и S в
форме:

          V S S= =σ πν0
0

2           (6)

Изоструктурный параметр  а  определим как долю:
 2( 2n - 1 ) числа КМ - центров интерметаллической фазы поверхности, от-
несённой к доле 3( n  + 1 ) числа  КМ - центров объёма интерметалличе-
ской фазы в матрице перовскит - шпинель, где  n - целое положительное
число.
Тогда, подставляя ( 5 ) - ( 6 ) в ( 4 ) и ( 3 ) получаем окончательно для рас-
чёта Tc  в 0К :



    T N еxp
n

n
S Tc н=

−
+







3
2 2 1
3 1

2
0
2

0πν πν
( )
( )

.          (7)

Результаты расчёта показывают :
n = 0 1 2 3 4 5
Т К экспс , ( ) 12 35 75 130 - -
Т К асс , (р ) 11,48 43,57 72,55 130,96 143,54 163,40
S 0,531 0,509 0,500 0,488 0,431 0,425
νн 1,0 1,0 1,0 1,0 1,0 1,0

ν0
0,900 0,900 0,900 1,095 1,095 1,095

КЧ 8 8 8,12 8,12 8,12 8,12

Из расчётов по ( 7 ) следует, что рост температуры сверхпроводимости Тс
связан с увеличением координа-ционного числа квазиметаллических цен-
тров в оксиде нестехиометрического состава с КЧ = 8 до КЧ = 12 и с
уменьшением ЭСИ - энтропии структурной информации матрицы оксида .
Расчётные значения Тс - 143,54 К и 163,30 К приведёны для оксидов со-
става LiZnTa O иLiCuTa O3 8 875 3 8 875, , .

При  n T эксп Кc= =1 35 совпадает с расчётным значением этой величи-
ны  Т ас Кс (р ) ,= 34 25  при значении КЧ = 6, когда ν0 0 6= , , а νн =1 .
В отличии от прочих случаев в данном имеет место два типа КМ - центров
с КЧ = 6 и КЧ = * при числе ансамблей КМ - центров, равном  n = 1 .
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    3.Физико-химия дефектообразования
      и кинетические свойства тугоплавких соединений5

 Впервые реализована идея расчёта кинетической и сво-бодной энергий
образования атомных ансамблей, подчи-няющихся распределению Пуас-
сона-Смолуховского,в сили-цидах , карбидах и нитридах переходных и
редкозе-мельных металлов. Показано ,что уже , начиная с чиcла атомов в
ансамбле n=2..4, изменения свободной и кинетической энергий лежат в
области отрицательных значений,что свиде-тельствует о термодинамиче-
ской возможности их сущест-вования . Приведены результаты расчётов
электро- и тепло-проводящих свойств с учётом этого механизма дефекто-
образования,  ведущего к возникновению варьонов-изоэнер-гетических
состояний спаренных электронов , свидетельст-вующие о хорошем соот-
ветствии с экспериментом (9...14% относительной ошибки , коэффициент
корреляции достигает 92...94%).
     1.Кинетическая и свободная энергия дефектообразования атомных
ансамблей в силицидах, нитридах, карбидах переходных и редкозе-

мельных металлов.
     Используя упрощённый метод расчёта зонной структуры тугоплавких
материалов в форме карт распределения энергии электронных полос по
уровням и подуровням [1-3],оказалось возможным методом модельно-
                                                          
5ВИНИТИ”Депон. работы”,№6,1985,С.156. -Chem.Abstr.,107,874078m(1987).



статического прогноза рассчитать физико-химические [4], термодинами-
ческие [5] и упругие тугоплавких материалов, выяснить механизм синтеза
и дефектообразования [7,8]. Специаль-ными опытами [9] было показано ,
что распределение по Пуассону-Смолуховскому , например , в неупорядо-
ченной структуре легирующего компонента бинарного состава /красителя/
сопровождается возникновением варьонов /изоэнергических спаренных
электронов/ , приводящих к возникновению атомных ансамблей с числом
атомов не более 4...5, увеличение числа которых приводит   к образо-
ванию кластера. Представлялось целесообразным показать , что аналогич-
ный механизм дефектообразования возможен для тугоплавких материалов
, т.е. по крайней мере меньше нуля.
      Полагая ,что распределение варьонной плотности подчиняется случай-
ному закону Пуассона-Смолуховского :

                        Fnc=( xn/ n!)exp(-x)                         (1)

где   x- некоторая область неупорядоченной структуры с энергией связи А
в единицах к Т между атомами ;n-число атомов этой области ,вблизи ко-
торых образовался варьон.
Тогда истинное распределение концентрации атомных дефектов для под-
решетки катиона-аниона тугоплавкого соединения оказывается равным :

                    C( r )= bFnc/1+bFnc  ,                    (2)

где  b=C0/1- C0 - относительное изменение средней концентрации  C0  в
неупорядоченной структуре.
    Изменение свободной энергии   ∆Ф системы при локализации пары
электронов в флюктуационной потен-циальной  яме следует искать как
минимум некоторого функционала J , описываемого волновыми функция-
ми варьона ψ( r )  и концентрацией распределения С( r ) . Расчёт ψ( r ) по
существу определен в работе [10] , а решение для расчёта функционала J,
расчёта ∆Ф и кинетической энергии E физически осуществлено в работах
[11,12] , а с учётом (1), (2) представляется совокупность соотношений:

            J(a)=-A Co+(4/3)√π[(bB(a)2/3+ bf(a)/a)];            (3)

     f(a)= ∫0a (( xn exp(-x)/(n!+b x exp(-x))*(ln(a/x))3/2 dx;      (4)

                a=((AV)/(KT))*(2λ/π)3/2   ,B=B′((KT)/A)2/3

                        B′=((9π3/2)/16)(h2/me V2/3 A) ;                  (5)

           ∆Ф=-A Co+γ2*B′3/5 * b2/5  *((KT)/A)2/5* A ;           (6)
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          E=- -A Co +γ3*B′3/5 * b 2/5 *((KT)/A)2/5* A ;             (7)

               γ1 =(3/2)3/5 *(f- a f′(a))3/5  , γ2  =(4/3)√π( γ1 2/3 +(f/γ1 ),

                          γ 3 =(4/3)√π( γ1 2/3 +(af′ /γ1 )                    (8)

       Отношение объёма  V0 , занимаемого атомами ,около которых локали-
зовался ,к молярному объёму неупорядо-ченной системы V характеризует
область существования атомарных дефектов X с энергией  ∆Ф и E. Ис-
пользуя коэффициенты γ i, известные обычно из таблиц работ [11,12], и
соотношения:
          V0 /V=(1/γ1 )(b/B′)3/5 (A/kT)2/5 ;
           V0  /V=(1/γ1 )((b/B′)(A/kT))3/5 ,
можно вычислить изменения свободной энергии  ∆Ф и кинетической
энергии E атомарных ансамблей ,образующих дефекты в решетке туго-
плавких соединений, если известны значения энергии связи А в единицах
кТ между атомами.
Последние же могут быть вычислены из карт распределения электронных
полос для соединений (рис.1), соответствуя энергиям заполнения электро-
нами  d-, p-полос подрешетки металла и металлоида тугоплавкого мате-
риала.



Рис.1,2
Рис.1.Карты распределения валентных электронов в бинарных тугоплавких соеди-
нениях:a)YSi;б)TiN;в)NbC.0.1E=2.72эв.Атомы металла-сплошная линия;атомы ме-

таллоида-пунктирная;положение энергии Ферми-штрихпунктирная линии.
рис.2.Изменение коэффициента теплопроводности Кт для LaS по данным работы

[18] и по результатм расчета приводимой модели(обозначены х).

Результаты вычислений (табл. 1.) проведенных для туго-плавких материа-
лов с использованием соотношений (4)-(8) при расчётных значениях эф-
фективных зарядов на атоме λ[13], при b=1 ,свидетельствуют , преимуще-
ственно , об отри-цательных значениях изменения свободной и кине-
тической энергии образования атомарных ансамблей в решетке тугоплав-
ких соединений как со стороны катиона , так и со стороны аниона , если
V0/V по порядку величины не слишком отличается  от расчётных наблю-
дений , что и наблюдается экспериментально при образовании атомар-ных
ансамблей уже при n=2...4.

Таблица 1.
Результаты расчёта изменения свободной и кинетической энергии дефек-
тообразования атомных ансамблей в тугоплавких соеди-нениях для под-
решеток катионов (Kt) и анионов (An) по данным А в единицах Kt,
,X=V0/V, значениях n=2÷4.

Состав   А    Х γ2 / γ3       -∆Φ⋅10−3 , эв
n=2        n=3       n=4

         −Ε⋅10−3, эв
n=2         n=3       n=4

YSi 84/105 8.47/25 2.1/2.6 1/10 1/10 4/16 7/9 8/10 9/11
LaSi 32/106 12.1/30  2.6/1.6 3/8 4/8 3/8 5/10 6/10 1/11
TiC 42/53 8/30  1.1/1.3 4/5 5/5 11/7 3/9 3/9 4/10
NbC 210/158 5.93/31  5.6/3.9 8/10 7/11 6/11 10/11 10/11 10/12
AlN 351/95 5.75/22  8.8/2.4 10/8 10/10 10/10 10/10 10/10 10/10
BN cub 253/115 8.7/25  6.4/3.7 7/10 8/11 9/5 8/11 7/11 8/11
TiN 158/ - 7.24/ - 4.2/ - 7/ - 5/ - 4/ - 10/ - 10/ - 10/ -

Примечания:1.В числителе приведены значения для катионной, знаменате-
ле анионной подрешетки.
               2.Значения  γ2,γ3 соответствуют тем максимальным зна-чениям,
которые приводят к отрицательным величинам   ∆Ф и Е.

Представляло интерес выяснить , в какой степени рассмат-риваемый ме-
ханизм дефектообразования влияет на физико-химические свойства со-
единений , в частности , оценить вклад в электро и теплопроводность ту-
гоплавких матери-алов.



41

2.Механизм дефектообразования и электросопро-тивление силицидов
редкоземельных металлов.

 Раннее развитый модельно - статистический метод [14] позволяет на ос-
новании знания коэффициентов Чебышева (табл.2) , описывающих в фор-
ме полиномов изменение энергии валентных электронов уровней и поду-
ровней карт распределения электронных полос , рассчитать электрофи-
зические свойства , например , силицидов редкоземельных элементов
(электросопротивление , концентрацию носи-телей , подвижность), совпа-
дающие с результатами экспе-римента (табл.3) .
Тем не менее умозрительный механизм дефектообразования в силицидах
редкоземельных элементов   в форме возник-новения атомных ансамблей
позволяет конкретизировать физико-химические стадии проводимости си-
лицидов.

Таблица 2
Значения коэффициентов Чебышева Xi необходимых и доста-точных для
расчёта электрофизических свойств силицидов рвм методов модельно-
статистического прогноза.

Xi Sc5Si3 Y5Si3 YSi
s1 -0.022 -0.077 -0.072
s3 -0.003 -0.004 -0.004
d01 0.184 0.098 0.115
d02 -0.029 -0.014 -0.017
d03 0.005 0.002 0.002
d11 0.205 0.102 0.104
d21 0.125 0.025 0.015
d22 -0.019 -0.002 0.000
d(si)01 0.003 0.005 0.005
d(si)13 0.004 0.000 0.000
Ef 2.04 0.49 0.30

Ïðèìå÷àíèå:s1,s3 -инвариантное и квадратичное изменения s-подуровней ; для d-подуровней
первая цифра относится к значению магнитного квантового числа, вторая к инвариантному-
1, линейному-2, квадратичному -3 изменению энергии d- полосы ; d(si)01,d(si)13  -относятся к
подрешетке кремния ; Ef - энергия Ферми . Уравнения для расчёта удельного сопротивления
(ρ,мкОм⋅см), подвижности (U,см/В⋅с) , концентрации носителей (m ⋅10-22 ,см-3 ) имеет сле-
дующий вид:
ρ=2282,79d02-12239,25d03+50760,79d(si)13-19896,94d2

21-9413,37d2
01



+638,58 d(si)01  +59,84 Ef-442,26 s1 +4509,95d2
11+166,92;

 U=61,92d01-1604,68d03+1126,72d(si)01-34,77d(si)01-34,87d2
11+23,7d2

01-0,66 ;
 m⋅1022 = 498,84d02+2501,78d03+101,94s3-6011,79d22+6,57.
Относительная ошибка расчёта по уравнениям не превышает 9-14%, а коэффициент корре-
ляции составляет 92-94%.
Число варьонов в объёме элементарной решетки силицида , равно  V=
(100/200)10-8 см-3 определяется на отношения: N=C( r )/V , но при этом
Co≈0.5, т.е. средних концентрациях , когда b=1 и малости величены  Fnc ,
имеем N= Fnc/V, где по существу все величины в Fnc известны , так как
n=2...4, а x=7-12 [15]. Тогда , как было показано [16] , для флюктуирую-
щих частиц их подвижность U и эффективная масса M определяется соот-
ношениями :

                                U=(6√π/z)/(eД/kTN),      (9)

где U- подвижность варьонов  см2/в.с; Z- коэффициент , значения которого
определяется в работе [15] для силицидов  и рзэ; e-заряд электрона ; kT-
произведение постоянной Больцмана на температуру в °К; Д-коэффициент
диффузии дефектов в силицидах ,см2 /c , определяемый из соотношения
(11), как это было показано в работе [1].

M=10-25⋅N,г                             (10)
  Д=-865,33 - 44,16 p/q+ 1,02X28 ,  (11)

 где p/q- отношение атомов в силицидах состава LnqSip ;
      X28- температурный интервал в °К , равный для силицидов рассматри-
ваемого типа 1250.
 Результаты расчета при Z=2,63 показывают , что малые значения под-
вижности U  в силицидах рвэ 0,2-10 cм2 / в .с, совпадающие с данными
экспериментами (табл.3) , обуслов-лены высокими значениями масс варь-
онов М≈2,31⋅10-19 г, что значительно выше массы атома водорода
1,6733⋅10-24  г, так как величина N по результатам расчета может достигать
величин 103 ÷ 105..

Таблица 3
Сопоставление экспериментальных результатов измерения элек-
трофизических свойств силицидов редких металлов по данным работы
[16] с результатами расчёта.

Состав ρ,мкОм⋅см U,см2 / в⋅с m⋅1022,см-3

Sc5Si3 43 / 57 1.6 /1.8 2.23 /2.23
Y5Si3 102 / 109 1.8 /2.37 3.47 /3.37
YSi 51 /65 4.0 / 3.2 3.04 /2.63

Ïðèìå÷àíèå:В числителе - результаты эксперимента ;в знаменателе -результаты расчёта по мо-
дельно статическому методу / уравнения табл . 2/, практически совпадающие с расчётами
уравнений (9) для U, суммированием числа электронов в полосе для величины m , так как



43

известно : 1/ρ=emU ,а величина Д по уравнению (11) оказывается равной : 384-366 cм2 /c ,
что близко к литературным данным [17].

А так как концентрация носителей тока достаточно точно определяется
модельностатистическим методом / см. урав-нения при табл.3/ , но может
быть с не меньшей точностью определена из карт распределения элек-
тронных полос (рис.1) в предложении , что m в точности равняется числу
электронов на уровнях и подуровнях рв - элемента , свидетельствуя о том ,
что они свободны , т.е.  m=3,29, например  , для YiSi, что совпадает с ре-
зультатами  экспе-римента , где m=3,04, то механизм электропроводности
в силицидах рв - элементов может быть представлен как эстафетное дви-
жение электронов через флюктуирующие варьонные состояния , образо-
ванные в пределах X области миграции атомных ансамблей в решетке си-
лицида , которые и представляют собой по существу прос-то  в клюке си-
лицида , которые и представляют собой по существу просто включение
второй фазы , что по мнению автора (16) и образуют собой фазон.

       3.Механизм дефектообразования и
теплопроводность тугоплавких соединений .

 Поскольку масса варьонов в тугоплавких материалах по порядку величи-
ны даже больше массы водородоподобных атомов и , следовательно , во
много раз больше массы свободного электрона , то можно ожидать влия-
ния вклада варьонов  в фонон - электронное взаимодействие. Зависи-мость
коэффициента теплопроводности с температурой с учётом решеточной P
и электрон - фононной L составляющих определяется соотношением (18):

          КТ=((Pθ)/T)*(1-(L/θT)Ln((θT/L)+1)    ,     (12)
где θ-характеристическая температура Дебая.
Обычно параметры P,L  определяют из совмещения теоре-тических и экс-
периментальных значений КТ  при двух температурах , следовательно , в
той или иной степени таким образом учитывается и электронная , а при
высоких температурах , и фоновая состовляющие .
Однако можно аналитически определить P и L из следующих представле-
ний , не прибегая в том числе к вычислению P,L  в ряду подобных соеди-
нений , как это и сделано в работе [19]. Из феноменологической теории
расчёта P  имеем [18]: P=4Г/А0 , где А0 - постоянная , а Г =h/8π2 c(K/T)4 ,
где K- постоянная  Больцмана , c- средняя скорость звука .
Так как характеристическая температура Дебая связана с величиной c  че-
рез молярный объём V  известным соотно-шением (13) , то величина P
аналитически определяется из соотношения (14) как функция характери-



стической темпе-ратуры Дебая и молярного объёма с точностью до пос-
тоянной G.

             
          θ=(h/k)*(9N/4πV)1/3*( c /√3),  (13)

где N- число Авогадро .

                     P=G*θ-1/2  * V-1/3         (14)

где G ≈ 8,0692 , а характеристическая температура Дебая θ   помимо экс-
периментальных методов исследования может быть определена для туго-
плавких соединений  модельно - статистическим методом  в рамках анали-
за упрощенной зонной структуры  вещества [20,21] , а молярный объём
вещества V рассчитан по данным [22].

Таблица 4
Сопоставление результатов расчёта теплопроводности Kò /300°K/ по дан-
ным параметрам модели и экспериментальным результатам
[25,26].

Ñîñòàâ θ,0K V, A3 ∆Φ ,ýâ Nâ P Ä⋅10-4 Êò

LaS 266 200,61 0.008 1 0.085 5.49 10.4/11.2
LaSi 420 204,20 0.006 1 0.067 3.09 20.3/2.0
NbC 736 89,40 0.007 2 0.067 2.65 43.3/45
TiB2 722 25,48 0.007 2 0.102 2.65 64.4/60

  Ïðèìå÷àíèå:В числителе приведены расчётные величины Кт  при 300°Κ, в знамена-
теле - результаты эксперимента.
 Из теории свободных электронов [23] для оценки параметра L показано ,
что   L=y 2-1/2 ⋅ Ncâ-2/3 ,где y- энергический па-раметр зонной структуры,
Nсв- число свободных электронов на атом. Тогда для числа варьонов на
атом Nв  энергетический параметр зонной структуры можно отождествить
с изменением свободной энергии     ∆Ф  дефектообразования в форме
атом-ных ансамблей в тугоплавких соединениях , т.е. y=  ∆Ф , что впол-
не разумно , так как ранее было показано [24], что функция химического
сродства , например , свободная энергия выражается через элементы зон-
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ной структуры вещества . Таким образом имеем  для объёмного образца
тугоплавкого материала , где распространение дефектов в форме атомных
ансамблей имеет место в объёме , т.е. y=3  ∆Ф , соотношение (15) для
определения L:

                        L=(3! ∆Ф *1,1605* 104 )2* 2-1/2* Nв-2/3   ,(15)
где    ∆Ф- определяется из табл.1, а Nв - из карт распределе-ния электрон-
ных полос. Как следует из табл.4, расчётные значения велечин KТ близки
к экспериментальным [25,26] , а характер изменения  KТ с температурой
(рис.2) близок к экспериментально наблюдаемому.
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4.Квантово-флюктуационные модели
взаимодействия частиц(КВФЛМВЧ)

при сильном и электромагнитном столкновениях,
обуславливающих периодичность  (самосогласование)

и единство описания свойств материи.
(КВФЛМВЧ как бустреп при сильном и электромагнитном столкно-

вениях)6

Проблемы симметрии мира, механизма согласования, проявляющиеся
в периодичности макро- и микрокосмоса и даже биогенетических систем,
представляются настолько привле-кательными и плодотворными в плане
истории естествознания,  находясь на  границе  философии, физики,  хи-
мии, биологии, что являются предметом детерминистических построений

                                                          
6 .Депонированные работы,1989,№10,б/о 187.-Известия ВУЗов,сер.физика..
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картины мира [1]. Поэтому у исследователей,  естественно, создается впе-
чатление о возможности алгоритмизации таких периодических построе-
ний. Например,  Д.И.Менделеевым  открыт периодический  закон  изме-
нения  свойств элементов.  Естественно, возникает соблазн "переоткрыть"
периодический закон, но путем поиска  алгоритма на современной ЭВМ,
если считать "мир" химичеких элементов вполне детерминируемым со-
гласно [1].И такие эксперименты по  переоткрытию  периодического  за-
кона Менде-леева с помощью ЭВМ имеют место [2]. С другой стороны,
количественная интерпретация     периодичности  периодической  системы
элементов  и сопоставление электронной и нуклонной периодичности сви-
детельствует о невозможности точно детерми-нированного расчета поряд-
кового номера элемента (или что тоже самое  заряда  ядра)  как  функции
электронного строения элемента [3,4]. Но естественной представляется
попытка на основании теории строения масс адронов предсказать  номер
порядкового элемента (число протонов) в таблице Менделеева. Возникает
проблемная ситуация, cвязанная, с одной стороны, с утверждением пере-
открытия  периодического  закона  Д.И.Менде-леева путем алгоритмиза-
ции,  а,  с другой,  невозможности точного количественного расчета по-
рядкового номера элемента той  же  периодической  системы  на основе
параметров электронного строения атома элемента,  т.е.  невозможность
алгоритмизации.  Казалось бы такая проблемная ситуация может быть
снята теоремами  Геделя и Тарского о невозможности построения алго-
ритма, например,  натурального  ряда чисел [5] .  А ведь именно натураль-
ный ряд чисел лежит в основе периодического  закона,  где порядковый
номер элемента есть и заряд ядра (сильное взаимодействие) и его элек-
тронная характеристика  (электромагнитное  взаимодействие между элек-
тронами атом),  что приводит к химической индивидуализации элемента.
Поэтому является вопрос об  интерпретации порядкового номера свойст-
вами масс адронов.Если алгоритмизация  периодической  зависи-мости
невозможна и прежде всего в силу квантово-флюктуа-ционной природы
как ядер  элементов, где  имеет место взаимо-действие при сильном
столкновении, так и электронов атомов элемента,  где имеет место взаи-
модействие при сильном столкно-вении,  так и электронов атомов элемен-
та,  где имеет место взаимо-действие при электромагнитном столкнове-
нии,  то как возможно при этом возникновение периодичности проявления
(самосогласо-вание) и единство описания свойств материи? Каков меха-
низм квантово-флюктуационной модели взаимодействия частиц
(КВФЛМВЧ) при сильном и электромагнитном столкновении, обуславли-
вающем периодичность свойств элементов, самосогла-сование и единство
описания свойств вещества и материи?



Если мир  симметричен  и самосогласован и это понято нами как ре-
зультат революций в астрономии, физике, космологии, биологии и это
верное утверждение работы [1], то какова роль флюктизации хаоса в по-
строении "гармонии мира"? Отсутствие ответа на этот вопрос по существу
обрекает интересное естест-венно-научное построение [1] в философском
плане на блуждание в коридорах спинозизма,  а  возможно на  отважные,
но  беспо-лезные поиски разумных цивилизаций, лежащих в области "ар-
хитепов" К.Г.Юнга  [6]  .
Тем самым достаточно общая физико-химическая задача о квантово-

флюктуационной модели  взаимодействия  частиц  при  сильном  и элек-
тромагнитном столкновении, приводящая к  перио-дичности и единству
описания свойств вещества, может рассмат-риваться как задача нужная  и
полезная для понимания важных проблем физики,  химии, философии.

  1. ВЗАИМОДЕЙСТВИЕ
ПРИ ЭЛЕКТРОМАГНИТНОМ И СИЛЬНОМ

     СТОЛКНОВЕНИЯХ ЧАСТИЦ
 В КВАНТОВЫХ СИСТЕМАХ

Атом элемента как основа периодической системы харак-теризуется
численным значением заряда ядра  и  эквивалентным  количеством элек-
тронов, нейтрализующих положительный заряд ядра.  Электромагнитное
взаимодействие характерно для электро-нов и фотонов -  частиц, доступ-
ных  ускорительной  технике и спектральной аппаратуре.Электроны и фо-
тоны - обуславливают ту часть спектра  элементарных частиц, которая
характеризуется  электромагнитным  воздействием, ответственна в том
числе и за возникновение химической связи между атомами элементов,
образование вещества (металлы, полупроводники, диэлектри-ки).Теория
электромагнитных взаимодействий  описывается квантовой электродина-
микой,  а само электромагнитное взаимо-действие характеризуется посто-
янной тонкой структуры , наблю-даемой в  оптическом спектре.  Эта вели-
чина оказывается эмпи-рически равной  α = 1/137.
Можно из  простых  соображений  о  строении водородоподоб-ного ато-
ма показать, что α=1/137 есть своего рода результат превращения в элек-
тромагнитной системе при столкновении частиц:  электрон  фотон. Дейст-

вительно,  будем  полагать,  что отношение скоростей электрона в  водо-
родоподобном  атоме  элемента и возникающего при аннигиляции элек-
трона фотона, двигающегося со скоростью света  c, и есть постоянная
электромагнитного взаимодействия:

            =α с
эϑ

=1/137                 (1.1)
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Первый постулат Бора для линейной скорости электрона эϑ  ,с  массой
m  и радиусом орбиты  r имеет вид:

π
ϑ

2
hnrm э =

               (1.2)
Равенство кулоновской kF   = 

22 re  и центробежной силы цF

=m
2

эϑ /r т.е. kF  = цF , удерживающих электрон в атоме на орбите, по-
зволяет оценить радиус орбиты электрона в атоме как r= e mv/2

э
2 , а

подстановка этой величины в (1.2) позволяет в ато-ме для  сферической

орбиты n =  1 найти величину эϑ   из уравнения (1.2) в видеϑ э =2π
e

                             h
e 2

3 2 πϑ =
                                 (1.3)

Тем самым  получим  при подстановке (1.3) и (1.1) точное значение
постоянной электромагнитного взаимодействия в виде:

                        137
12

2

=
⋅

=
Ch

eπα
                       (1.4)

Отсюда все многообразие взаимодействий при электромаг-нитном
столкновении частиц есть функция  от  безразмерных  ве-личин  различно-
го порядка. Такой универсальный  подход  и содержит метод квантовой
электродинамики, элементы которой положены в основу теории  астроме-
ханики [20].
По аналогии с приведенным  размышлением,  естественно, строить

"симметричную" форму взаимодействия для столкновения частиц в ядре
атома элемента.
Рассматривая величину ПНϑ  как скорость пион-нуклонного взаимо-

действия, а скорость излучения распада частиц  ядра  равной  скорости
света C, постоянную взаимодействия при сильном столкновении частиц
следует записать:

2== Cg пнϑ
Ch

e
⋅

2* )(π
                  (1.5)

где e
*

- постоянная пион-нуклонного взаимодействия, аналогичная ве-
личина заряда.   Эксперимент   подтверждает  су-ществование величине
(1.5), равной ≈g  15. Порядок сильного взаимодействия  частиц  при
столкновении в  ядре  в  2055 раз отличается от электромагнитного взаи-
модействия электронов в атоме  элемента ( α/g  = 15х137=2055). Кванто-



вая электродина-мика частиц при сильных столкновениях,  следовательно,
опи-сывается уравнениями.
Это означает, что  хотя  порядок  взаимодействия  частиц при сильном

( g ) и электромагнитном (α ) столкновениях и отличается между собой,
но ковариантность (симметричность) записанных уравнений (1.4) и (1.5),
инвариантность их относительно постоянной: ( ) 2055

2*
== e

eg
α

свидетельствует о внутренней самосогласованности сильного и электро-
магнитного взаимо-действия как внутри системы, так и между системами.
Все  частицы  сильного столкновения подчиняются критерию (1.5), элек-
тромагнитного (1.4). Квантовая электродинамика тем  самым  критериями
(1.4) и (1.5) накладывает определенный детерминизм на поведение частиц
при столкновениях и хотя  уравнения, описы-вающие формы таких столк-
новений,  могут быть симметричны, на расчеты,  проводимые по ним, бу-
дут различаться порядком вели-чин, для  частиц  при сильном и электро-
магнитном столкновениях. Поэтому парадокс невозможности точного
расчета заряда ядра  атома элемента через  квантовые  характеристики
электронов  как частиц электромагнитного взаимодействия следует искать
не только в квантовых, но и флюктуационных эффектах, порядок которых
должен отвечать каким-то функциям распределения  флюктузирующих
частиц  при сильном и электромагнитном столкновениях.  При этом такие
функции распределения могут соответствовать скорее всего редким собы-
тиям, но в  этом случае функции распределения столкновения таких час-
тиц могут отличаться от нормального закона.

Поэтому, если  имеются  экспериментально  изученные свойства частиц э
iy ,  то кван-

товая теория позволяет построить эти свойства в форме модели m
iy  и при том таким обра-

зом, что э
iy - m

iy = " . При этом, если величина " =0, то квантовая модель строго де-
терминизирована. В противном случае,  если ≠" 0, имеет  место флюктуация моделируе-
мого свойства m

iy  и далее задача состоит в том,  чтобы найти функцию распределения f

так,  чтобы fy ср
i

*=" , где
i

срy  - среднее значение свойства из экспериментально на-
блюдаемых 

i
эy . Тогда точный закон, описывающий 

i
эy  будет квантово-флюктуа-

ционным, а решение будет иметь вид:

               
i

m
i

э yy = ±
i

срy ⋅ f                                        (1.6)
В этом случае i

срy  будет "играть роль" фундаментального свойства,
которое "генерирует в квантово-флюктуационном режиме" все  экспери-
ментально наблюдаемые величины i

эy .
Это означает фактически неустранимость из такого метода  расчета экспери-

ментально наблюдаемых свойств частиц явления "расширения  ⇔   сжатия" от-
носительно фундаментального свойства частиц 

i
my , т.е. потенциала  пульсации,

потенциала, который и детерминизирует много-образие наблюдаемых свойств
частиц из некоторого ограниченного набора  частиц i

срy . Рассмотрим  возмож-
ность  построения таких квантово-флюктуационных моделей на примере расчета
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масс  адронов, используя методы построения многофакторных линейных моделей
7 .

2.КВАНТОВО-ФЛЮКТУАЦИОННОЕ
 МОДЕЛИРОВАНИЕ МАСС АДРОНОВ
В КОМПЬЮТЕРНОМ ЭКСПЕРИМЕНТЕ.

Когда [8] две частицы сталкиваются между собой и  затем  расходятся
в различных направлениях (процесс, называемый рассеянием), то в этом
процессе  участвует  взаимодействие.  Если  движущаяся частица перед
соударением  с покоящейся частицей обладает достаточной энергией,  в
процессе столкновения может возникнуть  новая частица. Столкновение
протона и нейтрона может привести к созданию протона,  нейтрона и ней-
трального пиона или же дать два нейтрона и  положительный  пион.
Столкновение  может создавать также сильно взаимодействующие части-
цы,  которые  будут  иметь  большую массу, чем масса любой из соуда-
ряющихся частиц.  Фактически это и есть тот самый процесс,  в результате
которого на ускорителях были получены десятка  два  новых частиц более
тяжелых,  чем протоны и нейтроны .  Следовательно,  основные силы - это
такие взаи-модействия, которые могут рассеивать,  порождать, аннигили-
ро-вать и преобразовывать частицы из одной в другую.
Принципиально важные  для  физики высоких энергий взаимо-

действия возникают в том случае,  когда одна из частиц,  участвую-щих во
взаимодействии, движется со скоростью, близкой к скорости света, точ-
нее, со скоростью, превышающей 1010 см/сек. Поскольку типичный раз-
мер частицы составляет около 10-13 см, минимальное время реакции для

частицы, движущейся со скоростью света,  меньше,  чем  10
23−

 сек, и  ко-
гда  мы называем сильные взаимодействия "сильными",  то это значит,
что даже за столь короткое время "сильные" силы достаточно эффектив-
ны, чтобы вызвать наблюдаемые реакции. Электромагнитные реакции,
будучи в сто раз слабее "сильных" реакций, длятся примерно в сто раз
дольше, обладая характерным временем 10-21 сек. Процессы, определяе-
мые слабым взаимодействием,  которое  в  10-14 раз слабее  сильного
взаимодействия,  обычно происходят за время, равное примерно 10-9 сек.
Существует тесная связь между симметрией определенного вида и соот-
ветствующим законом сохранения; в каждом отдельном случае можно
указывать либо симметрию, либо связанный с нею закон сохранения,  в
зависимости от того, что удобнее. Сохраняющиеся величины в  квантовой
механике  описываются  квантовыми числами, которые   чаще   всего   бы-



вают   либо   целыми  (например,0,1,2,3,4 и т.п.),  либо полуцелыми  (на-
пример,1/2,3/2,5/2 и т.п.).
Некоторые из законов сохранения представляются  универ-сальными:

им  удовлетворяют все четыре вида основных взаимо-действий. Эта непо-
колебимая группа включает в себя  закон  сохранения  энергии, закон со-
хранения импульса, закон сохра-нения момента импульса (импульс вра-
щательного движения) и, наконец, закон сохранения электрического заря-
да.  Еще  один строгий закон сохранения лучше всего описывается как
разно-видность зеркальной симметрии. Это - симметрия между частицами
и античастицами,  в которой,  однако, то, что обладает левовинтовой сим-
метрией у одной частицы, имеет правовинтовую симметрию у другой.
Каждая частица имеет свою античастицу, обладающую той же массой и
тем же временем жизни, но вместе с тем имеющую некоторые противопо-
ложные свойства (например, электрический заряд). Некоторые нейтраль-
ные частицы (к их числу принадлежат, в частности, фотон и нейтральный
пион) являются своими собственными античастицами.
В системе  наименований  сильно  взаимодействующих частиц исполь-

зуется пять величин, сохраняющихся при сильных вза-имодействиях, каж-
дая из которых будет указываться отдельной буквой. При взаимодействи-
ях электромагнитных или слабых эти величины могут и  не сохраняться.
Речь идет о следующих пяти величинах: атомное массовое число ( B ), ги-
перзаряд (Y), изотопический спин (I), спиновый
момент импульса ( y ) и четность (P).  В табл. 1 приведены эти пять

квантовых чисел. В табл. 1 включены также еще две величины, которые
сохраняются при сильных взаимодействиях,  но не имеют существенного
значения для системы наименования - это электрический заряд (Q) и вели-
чина, обозначаемая буквой G, которая может принимать всего лишь два
значения +I и -I и приписывается  только  мезонам, гиперзаряд которых
равен нулю.
Для барионов  y   всегда имеет полуцелое значение, а для мезонов y

всегда целочисленно.
Третья сохраняющаяся величина, тесно связанная с  y - это внутренняя

четность P.  Четность сохраняется в тех случаях, когда природа предпочи-
тает не делать различия между левым и правым. Именно такая симметрия
и наблюдается в сильных взаимо-действиях,  и квантовая механика припи-
сывает каждой сильно взаимодействующей частице значение внутренней
четности равное +I или -I.
Тесная связь,  существующая между четностью и угловым  моментом,

подсказывает  при описании каждой частицы такую запись квантового
числа спинового момента y ,  когда значение внутренней  четности указа-
но рядом. Для протона, например y , равно 1/2, а P равно +1; это можно
коротко выразить, записав что  Py   равно 1/2+. У пиона  y  равно 0, а  P
равно -I, так что пишут: Py  равно 0-Четвертой величиной,  сохраняющей-
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ся в сильных взаимодействиях, оказывается изотопический спин I. Это
квантовое число не имеет ничего общего со спином или моментом им-
пульса,  за исключением того, что его специфическая квантово-
механическая бухгалтерия совпадает с бухгалтерией для y . Представле-
ние об изотопическом спине впервые появилось в квантовой механике,
когда понадобилось отразить тот факт, что нуклоны существуют в двух
зарядовых состояниях - одно  из них обладает положительным зарядом
(протон),  а другое нейтральное (нейтрон). Во всех случаях, когда играют
роль сильные взаимодействия, оба  состояния проявляют себя одинаковым
об-разом, однако, их взаимоотношение определяется симметрией  изото-
пического спина. Если  бы  эта  симметрия  сохранилась при электромаг-
нитных взаимодействиях, протон и нейтрон имели бы одинаковую массу.
Именно поэтому, что  электромагнитное  взаимодействие нарушает сим-
метрию изотопического спина, масса нейтрона на 1,3 Мэв (или на 0,14%)
больше, чем масса протона.
Группа частиц или состояния частицы,  связанные друг с другом сим-

метрией изотопического спина, являются зарядовыми мультиплетами и
носят общее имя.  Так нуклонный дуплет состоит из двух зарядовых со-
стояний,  положительного и нейтрального.  Пионный триплет состоит из
отрицательного, нейтрального и положительно заряженного состояний.
Число различных зарядо-вых состояний в мультиплете, другими словами,
его "мультип-летность" n непосредственно связана с квантовым числом
изотопического спина  I   соотношением  n=2I+I.
Для нуклона  n  равно двум, и следовательно, I равно 1/2; для пиона   n

равно 3, а  I равно 1.
Пятая сохраняющаяся величина известна под тремя наз-ваниями: сред-

ний заряд ( Q), гиперзаряд (Y), или странность (S),которые очень просто
связаны между собой.
Название " средний заряд" точно отражает его сущность: это среднее

значение электрического заряда в мультиплете.  Для нуклона он равен 1/2
(половина суммы  нуля  и единицы), для пиона - нулю. Гиперзаряд опре-
деляется как удвоенное значение среднего заряда (Y равно 2 Q); это опре-
деление было введено просто для того,  чтобы иметь дело с целыми чис-
лами.  Что касается странности, то она определяется как разность гиперза-
ряда и барионного числа (S=Y-B).  Совершенно очевидно, что эти три ве-
личины фактически совершенно равноправны.
Если свести  определенно  известные изотопические мультип-леты ба-

рионов в табл.  2, а мезонов в табл. 3, поставив им в соответствие значения
квантовых  чисел  и  мультиплетность, а  затем ради удобства операций с
ЭВМ перекодировать истинные значения изоспина  Y (0 →0; 1/2 →1;



1→2; 3/2 →3), спина y  (1/2 →1; 3/2 →  3; 5/2 →5 и т.д.), четности  P
("-" в 0;"+" в 1), гиперзаряда  Y (0 →0;1 →1;-1 в 2;-2 в 3) то получается
система,  удобная для моделирования на ЭВМ величин масс адронов в
форме табл.4. И методами линейного моделрования  [7] можно искать
эмпирическую  закономерность  между величиной массы адрона, извест-
ной экспериментально 

i
эy   и аргументами, представ-ленными значениями

квантовых чисел (B,Y,I, ,y P) при сильных столкновениях частиц: X 2 =B;

X 3 =Y; X 3 =I; X 5 = y ; X 6 =P.  Числовая перекодировка уже аргументов

X 2 ÷ X 6 , необходимая для работы с числом на ЭВМ имеет вид:

для барионов
Таблица перекодировки параметра           2

Значение Х          Новое значение Х
   1.00                  17.17163

 Таблица перекодировки параметра              3
      Значение Х               Новое значение Х

     0.0                 14.63750
         1.00                    18.05666
         2.00                    16.49249
         З.00                    16.75000

 Таблица перекодировки параметра               4
       Значение Х               Новое значение Х

         0.0                     15.0600
          1.00                    17.31332
          2.00                    16.12999
          3.00                    20.06999

Таблица перекодировки параметра                2
       Значение Х               Новое значение Х

           1.00                    12.76333
           3.00                    15.42374
           5.00                    18.00249
           7.00                    20.59665
           9.00                    25.04999
           11.00                   28.25000

 Таблица перекодировки параметра             5
      Значение Х               Новое значение Х
            0.0                     17.69110
            1.00                    16.85999

    для мезонов

Таблица перекодировки параметра                2
       Значение Х               Новое значение Х

            0.0                     9.16999
            1.00                    8.7925

Таблица перекодировки параметра                3
      Значение Х               Новое значение Х
             0.0                     9.33777
             1.00                    8.79250
             2.00                    8.79250
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    Таблица перекодировки параметра          4
       Значение Х               Новое значение Х
             0.0                     9.51333
             1.00                    8.79249
             2.00                    9.24999

Таблица перекодировки параметра        5
      Значение Х               Новое значение Х
              0.0                     9.87499
              1.00                    9.87499
               2.00                    13.45749
  Таблица перекодировки параметра          6

      Значение Х               Новое значение Х
              0.0                     6.55499
               1.00                    11.32666

Сводка квантовых  чисел(Табл.1), охватывающая  семь  величин, сохра-
няющихся   в сильных  взаимодействиях,но отнюдь не обяза-тельно в
электромагнитных. Три величины, выделенные жирным шрифтом (B,Y,I),
легко  устанавливаются экспериментально и служат той основой,  на кото-
рой частица приписывается к тому или иному  семейству. Сейчас  извест-
но всего  лишь десять комби-нации B,Y,I  каждая из них обозначается оп-
ределенной греческой буквой [8] .Для барионов и мезонов на ЭВМ строи-
лась модель величин i

эy = y i
m (X 2 ,X 3 ,X 4 ,X 5 ,X 6 )  для новых численных

значений аргументов ix  в :

                    i
мY = ∑

=

6

2i
эii Гxa +                  (2.1)

     где  ia   - значимые коэффициенты, Г - постоянный член регрес-
сии.Результаты моделирования масс барионов как функции
аргументов имеют следующий вид. При этом оказалось, что необходимое
и достаточное число  аргументов,  описывающих  все  множество масс ба-
рионов зависит только от  X 4 =1  и X 3 = y , при этом коэффициент корре-

ляции модели весьма высок (94%), среднее значение массы бариона y i
ср

=1717,163 Мэв, а относительная ошибка модели составляет 6,9% отн.
Количество параметров, включенных в модель:

  Параметр    4     Степень   1     Коэффициент -0,38037
 Параметр    5     Степень   1     Коэффициент  1,07981



Свободный член уравнения   5.16097
Средний модуль ошибки      1.1878033

              Коэффициент корреляции модели  0.93763
 Вклад включенных параметров, рассчитанный методом исключе-ния в

         4   11.1       5  88.9
 Вклад включенных параметров, рассчитанный методом включе-ния в

         4   11.1       5  88.9
Результаты компьютерного моделирования масс мезонов также дают до-
вольно простое правило,  необходимые и достаточные аргументы которо-
го включают значение только спина X 5 = y    и четности X 6 =P. При этом

среднее значение массы мезонов i
срy =908,117 Мэв, и средний модуль

ошибки  94,65063  Мэв позволяют оценить относительную величину
ошибки модели расчета масс 10,4% отн. при высоком коэффициенте кор-
реляции модели.
    Количество параметров, включенных в модель:
         Параметр    5     Степень    1     Коэффициент  0.81468
         Параметр    6     Степень    1     Коэффициент  0.61504
                 Свободный член уравнения  -3.90242
                 Средняя остаточная дисперсия  1.7678299
                 Средний модуль ошибки  0.9465063
                 Коэффициент корреляции модели 0.92662
Вклад включенных параметров, рассчитанный методом исклю-чения, %

               5   66.2      6  33.8
Вклад включенных параметров, рассчитанный методом вклю-чения, %

               5   66.2      6. 33.8
Величину абсолютной флюктуации масс адронов:    ∆=

ш
эн - i

мy , которая
не описывается найденными правилами в компьютерном эксперименте,
оценивали методом дисперсионного анализа.  Функция распределения  F
величин  ∆ N  для общего числа N =41 (барионы, мезоны табл.4) отвечает
закону  Пуассона  распреде-ления редких явлений, критерий Бернштейна -
отклонения от  1=0.100;  параметры  закона:     среднее = 3.100;  дисперсия
= 2,544;  асимметрия = 0,529; эксцесс =-1,325.
 Полученные результаты означают, что расхождение между эмпирическим
и теоретическим распределением носит  случайный  характер.
Вероятность ошибочного  отклонения  гипотезы  о  выбранном  закон  распределения
=0,206.  Более того, если результаты компьютерного эксперимента позволяют фактически
количественно предсказывать массы барионов, мезонов, надежно определенных частиц, а
полученные в  компьютерном эксперименте правила расчета масс покоя адронов фактиче-
ски являются более общими линейными зависимостями, чем сформулированные Гелл-
Манном в [8, стр. 713; стр. 714] траектории Рэдже, то, по крайней мере, дисперсионный

анализ величин  ∆N=
i
срy F позволяет учитывать  в том числе и вклад флюктуации в экспе-

риментально наблюдаемые значения масс адронов.
Это означает что имеет место соотношение:
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     где  λ - область флюктуации,  n - мультиплета адронов; 
i
срy  = 1717 Мэв. Если число

мультиплетов адронов n= 1,2,3,4..., то область флюктуации λ для n= 1,2,3,4 может быть оце-
нена из следующих эвристических соображений о структуре мультиплета n, если положить,
что отыскивается функция  λn = λn(S,σ), где S -
Линейная площадь частицы радиуса r. т.е. S = r2 , а σ - сечение области λ     размером  σ = π
r2 . Тогда порождение двух частиц в мультиплете величиной  n = 1 должно требовать соблю-
дение условия  λ1λ2 = 1.



____________________________________________________________Таблица1___
 Сохраняющаяся Сим- Наблюдаемые      Пояснение                       Примеры
 величина              вол    значения                                                        протон,

                                                                                                                 отрицательный
                                                                                                                 пион

________________________________________________________________________

 Электрический      Q       0, ±  1,+ ± 2, ± 3...  Представляет собой число   Q=+1
  заряд                                                                                                                     Q =-1

                                                                   электрического заряда,присущего
                                                                 частице или атомному ядру; приня-

                                                                  то выражать в единицах положитель-
                                                                   ного заряда протона. Зарядовым

                                                                   мультиплетам, таким, как нейтрон-
                                                                   но-протонный дублет или пионный
                                                                 триплет, можно приписать средний

                                                                  заряд:                    Q=1/2;Q=0
________________________________________________________________________

 Массовое число  B(  0, ± 1,+ ± 2,+ ± 3.... )
                                                      Представляет собой хорошо извест- B=+1  B =0

 или барионное                            ное массовое число, уже давно ис-
 число                                            пользуемое при описании ядер.Для
                                                        барионов B =+1,для антибарионов

                                                        B=-1,для мезонов B =0
___________________________________________________________________
 Гиперзаряд Y(  -2,-1,0,1  )   Определяется как удвоенный средний Y =+1 Y =0
 просто связанный со            заряд    мультиплета. Странность S    S =0   S =0

 средним зарядом                  определяется как разность гипер-
 Q  и странностью S)             заряда и массового числа S=Y-B

_________________________________ ______________________________________



59

                                            _____________________________________________________________________
 Изотопический  I( 0,1/2,1,3/2 ) Группа ядерных состояний,обьединен- I=1/2 I =1

 спин (связанный                  ных в мультиплеты,различные члены   n =2  n =3
с мультиплетностью n)              которых отличаются только по вели-
                                                          чине электрического заряда.Число

                                                         зарядовых состояний,или,иначе,
                                                  мультиплетность n ,связано с числом I

                                                     соотношением    n=2I+1
________________________________________________________________________

 Спиновый момент  J (1/2,3/2,5/2 ) Говоря грубо,но наглядно,показы-  J=1/2  J=0
 импульса(спин)     0,1,2,3,                     вает насколько быстро частица
                                                             вращается вокруг своей оси; выра-

                                                            жается в единицах постоянной
                                                            Планка

________________________________________________________________________
 Четность      P     -1,+1         Внутреннее свойство,связанное с  P =+1  P =-1

                                  симметрией по отношению к левому
                                  и правому

________________________________________________________________________
   G           G     -1,+1         Внутреннее свойство, проявляемое не определено

________________________________________________________________________



Таблица2
Изотопические мультиплеты барионов  [9]

B Y, I n 1/2`+ 1/2- 3/2+ 3/2- 5/2+ 5/2- 7/2+ 7/2- 9/2+ 9/2- 11/2+ 11/2-
I I  I/2 2 (939)

2/IN
(1518)

2/IN
(1688)

2/IN
(2190)

2/IN
(2650)

I 0   0 I Λ0

(1115)

*
0Y

(1405)

0
0Y

(1520)

0Y
(1815)

I 0   1 3 Σ

(1193)

Y

(1382)

1Y
(1660)

*Y
(1765)

*Y
(2065)

I -1 1/2 2 (1318)

Σ

(1530)

ε

(1816)

ε

(1933)

*ε
I -2   0 I (1675)

Ω

I I  3/2 4
2/3N

(1688)

2/3N

(1238)

2/3N
(1924)

2/3N
(2360)

2/3N
(2825)
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Таблица 3
                  Изотопические мультиплеты мезонов   

Барион-
ный за-
ряд,B

Гипер-
заряд, Y

Изо-
спин,I

Число
частиц
вмуль-
типлете,n

Спин и четность,JP

  0-                         0+                1-                   1+             2+

0 0 0 1 η(548) Φ(1020)
ω(782)

D(1286)
E(1420)

f(1253)
f’(1500)

0 0 1 3 π(137) K-K(1003) ρ(765) A1(1072) A2(1320)
1 +1 1/2 2 K(496) K(725) K*(891) K*(1405)
0 -1 1/2 2 K-(496) K-(725) K-*(891) K-*(1405)



                     Изотопические мультиплеты мезонов  [9]

Прогноз масс барионов  
i
мy 102  в Мэв

________________________________________________________________________________
N  эксп.   расч.  ∆N        N  эксп.   расч.  ∆N    N    эксп.  расч.     ∆N     N  эксп. расч.    ∆N
________________________________________________________________________________
1   9.390 12.358 -2.968    2  15.180 15.230 -0.050  3 16.880 12.358  4.522    4 21.900 20.816  1.084
5  26.500 25.625 0.875    6  11.150 13.215 -2.065  7 14.050 13.215  0.835    8 15.200 16.087  0.887
9  18.150 18.872 -0.722 10 11.930 12.808 -0.878 11 13.820 15.680 -1.860 12 16.600 15.680  0.920
13 17.650 18.465 -0.815 14 20.650 21.266 -0.616 15 13.180 12.358  0.822 16 15.300 15.230  0.070
17 18.160 15.230 2.930  18 19.330 18.015  1.315 19 16.750 16.087  0.663 20 16.880 16.966 -0.086
21 12.380 14.182 -1.802 22 19.240 19.768 -0.528 23 23.600 24.576 -0.976 24 28.250 28.032  0.218
________________________________________________________________________________

                      Прогноз масс мезонов  
i
мy 102  Мэв

________________________________________________________________________________
N   эксп. расч.   ∆N        N

 
  эксп. расч.  ∆N   N

 
  эксп. расч.     ∆N      N

 
 эксп.  расч.     ∆N

________________________________________________________________________________
 1  5.480  4.936  0.544     2 10.200 8.174 2.026  3 12.860  11.109  1.751  4 12.530 14.028 -1.498
 5  1.370  4.936 -3.566     6 10.030 7.871 2.159  7  7.650    8.174  -0.524  8 10.720 11.109 -0.389
 9 13.200 14.028 -0.828 10  4.960 4.936 0.024 11  7.250    7.871  -0.621 12  8.910   8.174  0.736
13 14.050 14.028  0.022 14  4.960 4.936 0.024 15  7.250    7.871  -0.621 16  8.910   8.174  0.736
17 14.050 14.028  0.022
________________________________________________________________________________
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Приведенные соображения позволяют априорно оценивать области λn люктуации
для мультиплетов различного состава n =1,2,3,4 интервалами, численные значения
которых вычисляются по формулам:
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 Действительно, например, для бариона  N =19 экспериментальная величина массы
19
эy  =1675 Мэв. Моделируемые в компьютерном эксперименте значение массы

19
мy  =1608,7 Мэв. Для этого синглета n =1 по (2.3) имеем для 1λ  =4,93, а вероят-

ность флюктуации массы бариона F λn  = 
!n
еn λλ −

 = 0,0356.

Тогда величина флюктуирующей массы  теор
19∆  = =⋅ λnср Fy 1717

0,0356=61,2 Мэв.Наблюдаемое расхождение между экспериментом
и моделью 1919

19 мэ
эксп yy −=∆ =66,3 Мэв. Тем самым разница:

теорэксп
1919 ∆−∆ =5,1 Мэв достаточна мала по сравнению с абсолют-

ным значением экспериментально определяемой массой бариона и
составляет (5,1/1675) ≈  0,3% отн.Тем самым доказывается кванто-
во-флюктуационная природа взаимодействия частиц при сильных
столкновениях.



                                                                                                                          Таблица 4.
Пример матрицы для моделирования на ЭВМ теоретических масс

         барионов и мезонов как функции аргументов X2÷X6
--------------------------------------T--------------------------------------------------------------¬
¦       Барионы                                          ¦               Мезоны                                         ¦
+---T------T-----T---T----T----T------+---T------T-----T----T-----T-----T------+----------  |
¦ N ¦ Мас- ¦Бари-¦Ги-¦Изо- ¦Спин¦Чет-  ¦N    ¦ Мас- ¦Бари-¦Ги- ¦ Изо-¦ Спин¦ Чет-       |
¦п/п¦ са      ¦он-    ¦пер¦спин¦         ¦ность ¦п/п ¦ са      ¦он-    ¦пер ¦ спин¦          ¦ ность    ¦
¦     ¦ Мэв  ¦ный   ¦за-  ¦        ¦  J     ¦ P       ¦       ¦ Мэв  ¦ный  ¦за-  ¦          ¦          ¦              ¦
¦     ¦          ¦за-     ¦ряд ¦        ¦         ¦          ¦        ¦          ¦за-    ¦ряд ¦  I      ¦ J       ¦   P         ¦
¦     ¦          ¦ряд    ¦ Y   ¦  I     ¦        ¦          ¦       ¦          ¦ряд B¦  Y  ¦         ¦           ¦              ¦
+---+------+-----+---+----+----+------+---+------+-----+----+-----+-----+------+----------+
¦1  ¦0939  ¦ 1      ¦ 1     ¦ 1     ¦01       ¦  1      ¦1     ¦0548  ¦  0     ¦ 0    ¦  0     ¦ 00       ¦ 0        ¦
¦2  ¦1518  ¦ 1      ¦ 1     ¦ 1     ¦03       ¦  0      ¦2     ¦1020  ¦  0     ¦ 0    ¦  0     ¦ 01       ¦ 0        ¦
¦3  ¦1688  ¦ 1      ¦ 1     ¦ 1     ¦01       ¦  1      ¦3     ¦1286  ¦  0     ¦ 0    ¦    0   ¦ 01       ¦ 1        ¦
¦4  ¦2190  ¦ 1      ¦ 1     ¦ 1     ¦07       ¦  0      ¦4     ¦1253  ¦  0     ¦ 0    ¦  2     ¦ 02       ¦ 1        ¦
¦5  ¦2650  ¦ 1      ¦ 1     ¦ 1     ¦09       ¦  1      ¦5     ¦0137  ¦  0     ¦ 0    ¦ 2      ¦ 00       ¦ 0        ¦
¦6  ¦1115  ¦ 1      ¦ 0     ¦ 0     ¦01       ¦  1      ¦6     ¦1003  ¦  0     ¦ 0    ¦  2     ¦ 00       ¦ 1        ¦
¦7  ¦1405  ¦ 1      ¦ 0     ¦ 0     ¦01       ¦  -       ¦7      ¦0765  ¦  0     ¦ 0    ¦   2    ¦ 01       ¦ 0        ¦
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        3. ЭВРИСТИЧЕСКИЙ АСПЕКТ
        КВАНТОВО-ФЛЮКТУАЦИОННОЙ МОДЕЛИ

      ВЗАИМОДЕЙСТВИЯ ЧАСТИЦ
    ПРИ СИЛЬНЫХ СТОЛКНОВЕНИЯХ

 Была сделана  попытка построения единого правила для вычис-
ления в компьютерном эксперименте  массы  барионов  и  мезонов
как функции квантовых  чисел.  Оказалось,  что коэффициент кор-
реляции модели достаточно высок 89,2%, хотя и ниже полученных
в разделе 11. Аргументами построенного правила являются бари-
онное число(B), величина спина ( )y   и шарма (G).
 При этом  вклад этих включенных в правило аргументов,  вычис-
ленный методом исключения, составляет 75,5%. А среднее значе-
ние рассчитываемой массы адрона i

срy =84 Мэв.
 Поскольку правило (2.2) позволяет вычислить массу  флюкту-
ирующей части адрона через среднее значение массы адрона, то
можно из значений таких средних масс адронов,  полученных  в
компьютерном эксперименте, оценить как  полусумму  геометри-
ческого  значений средних масс адронов величину массы:

            3
2

3
17179088451717*908*845 +++

   =1126Мэв,

которая отличается от массы синглета 0# - бариона (1115) всего на
величину 1,03% отн. Будем в дальнейшем полагать, что все множе-
ство адронов есть результат "генерации"  частиц из 0# -бариона с
массой - 1115 Мэв. Закон флюктуации (2.2 ) свидетельствует, что
масса частиц может увеличиваться или уменьшаться от закона
флюктуации, функция распределения  которой есть закон редкого
случая - закон Пуассона Fnλ  .Тогда можем полагать,  что  физиче-
ски  реальным процессом генерации  всех прочих частиц с массой
адрона больше или меньше величины массы принятой за единст-
венно фундаментальную М ф = 1115 Мэв является процесс "сжа-

тия" или "расширения", т. е. пульсации области λ  закона распре-



деления F λn . По сути дела об этом сви-детельствует оценка вели-

чины λ для синглета и дублета барионов (2.3) для n= 1 и 2, где

21 λλ ⋅ = 0,996. На этом основании можно утверждать, что для

F λn (сж) и F "
λn (расш)имеет место соотно-шение:

                 F "'
λλ nn F⋅ =1                                  (3.1)

         Тогда массы всех прочих адронов генерируются из фунда-
ментальной массы бариона 0# =1115 в форме соотношений (3.2),
как результат флюктуаций F '

λn и F "
λn :

                 M=M ф
'
λnF⋅    (сжатие)   (а)

                       M=M '
' λnф F⋅     (расширение) (б)    (3.2)

         Число частиц в мультиплете   n   определим величиной:
                                                         n=2I+1                         (3.3)

  Введем понятие  заряда  сохранения  состава  мультиплета  как
функцию чисел B,Y и h:

                                                        K=
2

)1(2 nYB −−
      (3.4)

   Структура построения мультиплета n адронов A есть область
действия аналогичная действию моментов количества движения
I(I+I), y ( )1+y , 2y , Y 2   квантовых отношен  I, Y, y   - адронов.
  Результирующая векторов этих моментов   A  - есть область дей-
ствия адронов, которой припишем структуру:

              {=A
4
π [ (I+1) ] - } −

2

2Y ][ −+


 − )1(

4
4/2

yyππ



2)

2
(

py   (3.5)

     Вторые фигурные скобки, по существу, включают в себя мате-
матическую основу обычного спина, а первая скобка включает в
себя изотопическое пространство. Инварианты: 4/14/ λπ = ;
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;/14/ 4λπ =  ;2/4/ 1
2 λπ =  соответствуют безразмерным

величинам nλ  из соотношений (2.3) для мультиплетов  n=1÷4.
  Для четных (+)n=2,4 и нечетных (-) мультиплетов n=1,3 будем ис-
кать величины:

                      Α=± βπA             ,                   (3.6)
     где →β  1. Таким образом, чтобы область действия адронов A

(3.5),   область флюктуации nλ (2.3) позволили привести вид функ-

ции распределения Пуассона F λn  =
!n

en λλ −  к виду λ
λ

±= eF n .

     В этом случае формула (3.2) будет иметь простой вид:
   λ−= eMM ф     (расширение) (а)

                                λ+= eMM ф     (сжатие)     (б),     



      (3.7)

     что соответствует уменьшению или увеличению массы от вели-
чины массы фундаментального адрона фM ; функция распределе-

ния λnF =e λ+ может быть представлена как функция nфF = vа ,

если 2/1=λ  и e v=λ  . Если вычислить эти величины для чет-
ных(+)n=2,4 и нечетных (-) мультиплетов n =1,3, то получим, что:
                              

 
      a

+ ⋅λ=lnν=0.693
                                     a- ⋅λ=lnν= 1.099    

 
(3.8)

     где  ν - обозначим как четность мультиплета n.
Будем искать распределение флюктуирующего адрона с фундамен-
тальной массой фM = 1115 Мэв на фронте пульсации сжатие ⇔

расширение для числа мультиплетов n=2I+ 1, являю-щихся столб-
цами таблицы адронов, число рядов в которой ( N-1 ). Определим
N как число, показывающее во сколько раз площадь области дей-
ствия адронов A

±

 
(3.6), больше (или меньше) удвоенной облас-

ти флюктуации тех же адронов (это значит, что N  может иметь
значения N ≥≤ 0):



                  =N )( A
±

2/2

   a
±                         (3.9)

  Задавая  N=1,2,3,... и определяя  A
±  по формулам (3.5),

(3.6) можно оценить a± для четных или нечетных n.Окон-чательно
величины a+ 

 
 и a-

  
 могут быть определены по фор-мулам:

                               a+ =6.733/ N-1      (а)        (3.10)
              a- =10.668/ N-1    (б)

 Тогда из (3.9) или (3.10), принимая во внимание (3.8),получаем
важное для вычислений массы адронов (3.7)соотношение:

                )1(1030.0 −= Nλ  ,           (3.11)
    как для a+  

 
, так и для a- .  Тем самым простое правило (3.11) для

произвольного ряда (N-1 )таблицы адронов,столбцы которой опре-
деляют мультиплеты n,позволяет по формуле(3.7) получить все
возможные массы адронов,если известно значение фунда-
ментальной частицы фM . В данном случае в рамках компью-

терного эксперимента величина фM =1115Мэв.
     В табл. 5 приведены правила, позволяющие оценить величины
спина ( y ) и четности (P) частиц ряда (N -1) и столбца (n)в таблице
6.
  Ниже приводятся примеры расчетов по полученным соотношениям.

             1.Существует ли синглет и с какой массой, если:
B = 1, N =2, I =0, Y =0?
Для  N =2 имеем λ  =0,1030 по формуле (3.11 )и массу адрона  M

=1115 1030.0+⋅ e =1236 Мэв (3.7 ); величина K =1 (3.4 ) и величина

2
KNy −=± = 1/2 (табл.5 ).

5
Тем самым не запрещено существование синглета M=1236 Мэв ба-
риона с параметрами: N=2, n=1, B=1, I=0, Y=0, ±y =1/2+. Но такой

синглет может, по видимому, распадаться на два бариона: 0# и 0y

,так как полусумма их масс: 
2
14051115 +

= 1260,5 Мэв.  
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Таблица5
Значение спина ( y ) и чености (P) для четных N

             и нечетных мультиплетов (n) масс адронов.
         __________________________________________________
         Мультиплет         Четный  N          Нечетный   N
         __________________________________________________

           n =1           
2

KNy −=±           
2

yNy +=+

                                                             
2
2KNy −=−    

         __________________________________________________

           n =2           
2

KNy −=+             y ± =
2
2KN −

                          
2

2 yKNy +−=−

         __________________________________________________

           n =3        
2

1−+−=− KyNy

              и                                                           J±= (N+Y-K) / 2

           n =4        
2

1+−+=+ KyNy

         __________________________________________________
          *) величины  K рассчитываются по формуле (3.4 )

Синглеты 0#  и 0Y  отличаются между собой величиной (N -1). Все
остальные параметры для них одинаковы, а спин и четность
y =1/2+ для  0# =1115 Мэв и 1/2- для Y 0  = 1405 Мэв.



2.  Для адрона с массой  M =1815 Мэв определить величину
спина y , если его положение в табл. 6 определяется па-
раметрами ( N -1 )=5, n  =1 и  Y  =0 ?

 Так как  +y для четного  N =6  есть 
2

KNy −=+ , а для бариона

(B=1): n=1, I=
2
1−n

=0, K=
2

)1(2 nyB −+−
=1, то величина

2
5

2
16 +

+ =−=y .

Расчет совпадает с результатами эксперимента для синглета 0y   M
=1815 Мэв.
         3. Определить номер ряда (N -1) массы адрона 1518 Мэв в
таблице адронов, если: B=1, Y=1, −y =3/2, I =1/2 ? Определим ве-
личину мультиплета адрона массой M =1518 Мэв: n=2 I+1=2. Сле-
довательно, в строке (N-1) таблицы адронов мультиплет n=2 со-
держит два бариона с массой 1518 Мэв разной зарядности. K=0
данного мультиплета, а спин y =3/2 для дублета n =2 дают по
табл.5  N =3, т.е. (N -1), где и расположен дублет 1518 в табл.6.
Адрон массой 1520 Мэв при условиях:I=0, Y=0, B=1, K=1, py =3/2
имеет положение в табл. 6 при параметрах  n =1 и  N -1=3.

        4. Определить номер ряда  N, мультиплет n и массу
бариона M, если  py =3/2-;  B=1; Y=0; I=0. Имеем дело с синг-

летом n=2I+1=1, K=1. При величинах n=1, K=+1 и py =3/2  по
формулам табл.5 получаем, что синглет может иметь (N -1)=3   или
(N-1)=4, для которых значения λ  соответственно равны: 0,309 и
0,412. Тем самым для (N-1)=3, M=M ехрср⋅ (+0,309)=1518 Мэв и (N-

1)=4, M=M ехрср (+0,412 )=1683 Мэв. Действительно, синглет
массой 1520 Мэв и аналогичными параметрами известен. Положе-
ние синглета в 1683 Мэв близко синглету с  массой  1675 Мэв, хотя
значения квантовых чисел у него иные: B=1; Y=-2; I=0; py =3/2+.
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5. Существует ли барион и какой массы, если n=1;(N-1)=6,
B=1, Y=0? Определяем 115 λ+⋅ e , задаваясь: λ=0,103 (N-
I)=0.103*6=0.618 b М=2068 Мэв. Для такого синглета при K =1
может иметь место py =7/2 + и py =5/2 −  .
Данные примеры иллюстрируют плодотворность рассмотрения
механизма генерации  масс адронов в рамках принципа пульсации
"расширения ⇔ сжатия" массы фундаментального  адрона
M ср =1115 Мэв. Результаты компьютерного моделирования масс
адронов (барионов и мезонов) фактически выделяют в рамках
квантовой структуры,  формируемой массы адрона,  некоторые
средние значения масс, флюктуация которых на заданном фронте
времени  жизни  формирует  "пульсацию" массы адрона.  В усло-
виях сжатия такая масса фундаментального адрона генерирует при
(N-1)>0 практически большинство барионов, а при (N-1)<0 возни-
кает большинство мезонов.  Колебания фундаментальной массы на
(N -1)=0 порождает смесь барионов, например, триплеты∑ - ба-
риона с массой 1193 Мэв и  A - мезонов с массой 1072 Мэв.
  Компьютерный эксперимент  моделирования масс адронов как функции
необходимых и достаточных аргументов " рекомендует" их в форме кван-

товых чисел py ,I для всех масс адронов, т.е. барионов и мезонов. Эври-
стический  смысл  табл.5  иллюстрирует   возможность предсказания и
спина ( y ) и четности (P) частицы в сильных столкновениях в координа-
тах матрицы с N- строками и столбцами n. Этот факт наглядно иллюстри-
рует периодическая таблица 6 масс частиц, возникающих при сильных
столкновениях.
   Величины (N-1) ≥≤ 0  позволяют  по существу дискриминировать класс адро-

нов на мезоны и барионы. Ситуации в уяснении смысла величин(N-1) ≥≤ 0 анало-

гична интерпретации обычных магнитных квантовых чисел m ≥≤e 0 для понима-

ния формы взаимодействия частиц при электромагнитном столкновении.  "Ось
симметрии"  периодической табл.6 занята синглетами масс адронов, т.е.  массами,
для которых n=1. Изменение масс  адронов  по  мере  увеличения идет в направле-
нии от меньших масс к большим и при этом таким образом,  что массы синглетов
занимают "осевое" положение естественным образом. Такое естественное положе-
ние касается и места в табл.6 для  квадруплетов, дублетов и триплетов адронов.

Максимальное(N max )число членов ряда (N-1)занимается n-мультиплетами.



   Число N max может быть подсчитано для каких-то n и I max по формуле:

                        N )1( maxmax += In                     (3.12)
  Если число мультиплетов для адронов оценить как n=2I,+1, тогда при
I max =3/2 для барионов n=4, а для мезонов при I hI ,max = =3. Из соот-
ношения (3.12) следует,что для мезонов максимальное число членов ря-
да(N-1) есть N max =6,а для барионов N max =10.Этот факт иллюстрирует
табл.6.По мере  роста  массы адронов от меньших к большим значениям, массы по-
следовательно проходят слева направо синглетное,  дублетное, триплетное и квад-
руплетное состояния для барионов.В данной работе не имело смысла останавли-
ваться на  представлениях о  внутренней структуре масс адронов:  строении супер-
мультиплета [9], кварковой,  глюонной природе поля, их взаимодействия [10] в ад-
ронах. Но  поскольку  речь идет о квантово-флюктуационной природе взаимодей-
ствия  частиц  при  сильных  и  электромагнитных столкновениях, характеризуе-
мых постоянными (1.4) и (1.5), можно указать на дополнительный  принцип  элек-
тромагнитной  аггравации, который несомненно  является и необходимым и доста-
точным при уяснении природы механизма генерации частиц,  образующихагнит-
ных столкновениях, характеризуемых постоянными (1.4) и (1.5), можно указать на
дополнительyst гравации заключается  в  том,  что величины масс  адронов увели-
чиваются,  а их свойства периодически изменяются по составу числа мультиплетов
и, следовательно, структуре квантовых  чисел  с  ростом порядкового номе-

раB
−
массы адрона, который характеризует  меру   электромагнитного   взаимодей-

ствия, кратную 137 em ,где em - масса электрона (позитрона) равная

0.511Мэв.Если 137 em - выразить через постоянную электромагнитного взаимо-

действия (1.4), то имеет место равенство:

                     
e

e m
e

ncmem
137

2 2 ==
πα

         (3.13)

         Аналитический принцип электромагнитной аггравации  выражается   незави-
симо от (3.7) соотношением:

                               M=137 m e B
−                                                         (3.14)

     где B
−  - приобретает смысл относительного эффективного заряда,  аналогично-

го (1.5 ) аггравирующего на себе  массу  адрона.  Действительно, если B
− =0, то

M=0; если B
− =1,то M=70,007 Мэв, что соответствует лейтонным массам, но уже

при B
− =2 имеем M=140 Мэв, т.е. массы 137-140 Мэв близки пионным мультипле-

там (n=1,2,3). Масса фундаментального адрона M=1115+1126 Мэв  из  принципа
электромагнитной аггравации оказывается равной: M=137 Bem

−

⋅⋅ =1120Мэв
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 Таблица6
ПЕРИОДИЧЕСКАЯ ТАБЛИЦА МАСС ЧАСТИЦ,

                 ВОЗНИКАЮЩИХ ПРИ СИЛЬНЫХ СТОЛКНОВЕНИЯХ.
 ----T----T----T----T----T----T----T----¬
 ¦-20¦    ¦137 ¦137 ¦137 ¦135 ¦140 ¦140 ¦
 ¦     ¦    +----+----+----+----+----+----+
 ¦     ¦    ≈≈≈≈≈≈≈≈≈≈≈≈≈≈≈≈≈≈≈≈≈
 ¦     ¦    -----T----T----T----T----T----¬
 ¦-5  ¦    ¦674 ¦674 ¦674 ¦680 ¦725 ¦725 ¦
 ¦     ¦    +----+----+----+----+----+----+
 ¦-4  ¦    ¦765 ¦765 ¦765 ¦782 ¦819 ¦819 ¦
 ¦     ¦     +----+----+----+----+----+----+
 ¦-3  ¦    ¦847 ¦847 ¦847 ¦866 ¦891 ¦891 ¦
 ¦    ¦     +----+----+----+----+----+----+
 ¦-2 ¦    ¦938 ¦938 ¦938 ¦958 ¦980 ¦980 ¦
 ¦    ¦    +----+----+----+----+----+----+
 ¦-1 ¦    ¦1003¦1003¦1003¦1020¦1050¦1050¦
 ¦    ¦     +----+----+----+----+----+----+----T----T----¬
 ¦ 0 ¦    ¦1072¦1072¦1072¦1115¦1149¦1149¦1193¦1193¦1193¦
 ¦   +----+----+----+----+----+----+----+----+----+----+
 ¦ 1 ¦1238¦1238¦1238¦1238¦1260¦1318¦1318¦1330¦1330¦1330¦
 ¦   +----+----+----+----+----+----+----+----+----+----+
 ¦ 2 ¦1356¦1356¦1356¦1356¦1405¦1518¦1518¦1525¦1525¦1525¦
 ¦   +----+----+----+----+----+----+----+----+----+----+
 ¦ 3 ¦1522¦1522¦1522¦1522¦1520¦1530¦1530¦1630¦1630¦1630¦
 ¦   +----+----+----+----+----+----+----+----+----+----+
 ¦ 4 ¦1640¦1640¦1640¦1640¦1675¦1688¦1688¦1765¦1765¦1765¦
 ¦   +----+----+----+----+----+----+----+----+----+----+
 ¦ 5 ¦1806¦1806¦1806¦1806¦1815¦1816¦1816¦1870¦1870¦1870¦
 ¦   +----+----+----+----+----+----+----+----+----+----+
 ¦ 6 ¦1924¦1924¦1924¦1924¦1928¦1933¦1933¦2065¦2065¦2065¦
 ¦   +----+----+----+----+----+----+----+----+----+----+
 ¦ 7 ¦2170¦2170¦2170¦2170¦2180¦2190¦2190¦2260¦2260¦2260¦
 ¦   +----+----+----+----+----+----+----+----+----+----+
 ¦ 8 ¦2450¦2450¦2450¦2450¦2570¦2650¦2650¦2660¦2660¦2660¦
 ¦   +----+----+----+----+----+----+----+----+----+----+
 ¦ 9 ¦2825¦2825¦2825¦2825¦2822¦2870¦2870¦2940¦2940¦2940¦
 ¦   +----+----+----+----+----+----+----+----+----+----+
 ¦   ¦                                    ¦       ¦                  ¦                         ¦
 (N-1 )     n=4                    n=1      n=2           n=3
       квадруплет         синглет   дублет      триплет

Б

А

Р

И

О

Н

М
Е
З
О
Н
Ы

  ЛЕПТОНЫ

А

Д

Р

О

Н

Ы



                           мультиплеты адронов

приB
−

=16. Отличие составляет 0,5 %отн. по сравнению с величи-

ной M ф =1126 Мэв, полученной в компьютерном эксперименте и

0,4% отн. по отношению к M ф =1115 Мэв для 0# - адрона, приня-
того за фундаментальный периодической  табл.6.  Принцип  элек-
тромагнитной  аггравации (3.14) следует рассмат-ривать как до-
полнительный по  отношению к принципу пульсации (3.7) только в
том смысле,  что в координатах ряд(N-1)-муль-

типлет(n)порядковый номерB
−

оказывается общим для ряда ад-
ронов различного состава мультиплетов и в основном системати-
чески изменяется в пределах одного ряда для больших масс барио-
нов. В отличие от И. Намбу,  который обратил внимание на  крат-
ность массы большого числа частиц величине 137m e [9],в данном
случае принцип электромагнитной аггравации (3.14) ока-зывается
необходимым и  достаточным  при  составлении табл.6 в рамках
эвристической модели пульсации (3.7) фунда-ментального адрона.

5.КОМПЬЮТЕРНОЕ МОДЕЛИРОВАНИЕ
 ВРЕМЕНИ ЖИЗНИ ЧАСТИЦ

ПРИ СИЛЬНЫХ СТОЛКНОВЕНИЯХ.

         Было бы  преждевременным  попытаться найти связь между
структурными характеристиками табл.6: (N -1),n, B

− .Но совершен-
но очевидно, что имеется связь между ними.  Она проявляется в
результатах расчета квантовых характеристик и масс адронов.  При
этом полусумма масс  близлежащих  адронов в вертикальных
мультиплетах в пределах единиц процентов близка такой же полу-
сумме  равноотстоящих масс. Например, при  n =1 для  B

−  =18,20 и

16,22 имеем:    
2
15201115

2
14051260 +≅+

, разница в равенст-

ве составляет 1,1% отн. ошибки.
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         Это означает, что квантово-флюктуационная природа взаимо-
действия частиц при сильных  столкновениях,  выражаемая  в  ме-
ханизме пульсации и электромагнитной аггравации при фор-
мировании масс адронов, не случайным образом задает форму че-
редования масс адронов в виде табл.6,  т.е. периодическую матри-
цу масс адронов, где каждое место соответствующей массы адрона
с ее внутренними  (квантовыми)  характеристиками по внешней
форме строго определяется величинами:(N-1),n, B

− . Не только в
вертикальных столбцах изомультиплетов имеется  своего рода
принцип симметрии,  заключающейся в равенстве полусумм масс,
но и в горизонтальных рядах (N -1) .
 Например, при N=0 для B

−
=16 имеет место: (1072+1149)/2 =1110

Мэв, что на 0,44%отн. разниться от величины массы этого сингле-
та. Такого рода симметрия периодической таблицы масс частиц,
возникающих при сильных  столкновениях, свидетель-ствует  в
пользу   квантово-флюктуационной модели, формирую-щей  кван-
товые  и флюктуационные связи не только между масса-ми адро-
нов,  но и временем жизни соответствующих частиц, образуемых
при столкновениях. Ведь все частицы табл.6 это частицы с задан-
ным временем жизни. И ни один детектор частиц не способен от-
личить частицу,  вылетающую из составной систе-мы, от такой же
частицы,  родившейся в результате одного  из взаимопревращений
частиц.
  Имеется ли правило,  позволяющее  предсказывать  время  жизни
частиц в  рамках  квантово-флюктуационной модели и при этом
таким образом, чтобы по крайней мере был определен порядок
жизни частиц как функция необходимого и достаточного числа ар-
гументов, которыми могли быть квантовые числа.  Был постав-лен
компьютерный эксперимент с использованием необходимых дан-
ных о времени жизни частиц (табл.7). Перекодировка пара-метров
X i  для ЭЦВМ имела вид:

Таблица перекодировки параметра          3
              Значение Х               Новое значение Х
                 0.0                     -0.46154



                 1.00                    -5.66667
                   Таблица перекодировки параметра          4
              Значение Х               Новое значение Х
                 0.0                     -4.85000
                 1.00                     20.00000
                   Таблица перекодировки параметра           5
              Значение Х               Новое значение Х
                 0.0                     -4.15000
                 1.00                     13.00000
                   Таблица перекодировки параметра           6
              Значение Х               Новое значение Х
                 0.0                     -2.25000
                 1.00                    -6.00000
                   Таблица перекодировки параметра           7
              Значение Х               Новое значение Х
                 0.0                     -8.57143
                 1.00                     0.92857
                 3.00                    -10.00000
                   Таблица перекодировки параметра           8
              Значение Х               Новое значение Х
                      0.0                            -13.00000
                      1.00                            -1.75000
                     2.00                          -11.60000
                    3.00                              9.00000
                   Таблица перекодировки параметра           9
              Значение Х               Новое значение Х
                -3.00                    -10.00000
                -2.00                    -10.00000
                -1.00                    -11.00000
                 0.0                     -2.85714
                 1.00                    -8.50000
                 3.00                     9.00000
                   Таблица перекодировки параметра           10
              Значение Х               Новое значение Х
                 0.0                     -7.92857
                 1.00                     0.0
                 3.00                     9.00000
Количество необходимых и достаточных аргументов, включенных
в модель расчета порядка времен жизни по аналогии с уравнением
(2.1) в виде r i

э =r i
м ( X 103 X÷ ) имеет вид.

         Количество аргументов, включенных в модель равно шести:
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     Параметр  6 (L
"

)   степень   1    коэффициент   7.05002
     Параметр  8 (I)    степень   1    коэффициент   0.75010
     Параметр  4 (L)    степень   1    коэффициент   0.22384

     Параметр  7 ( y )   степень   1    коэффициент  -0.38293
     Параметр  9 (S)    степень   1    коэффициент   1.27133

     Параметр  3 (B)    степень    1     коэффициент  -2.79237
Свободный член уравнения 12,2594. Коэффициент корреляции мо-
дели 0.91629.
      Вклад включенных аргументов, рассчитанный методом исклю-
чения, %
     6  15,6   8  17.2  4   7.6   7   7.6   9  32.0   3   20.0
      Вклад включенных аргументов, рассчитанный методом вклю-
чения, %
     6   16.3  8  18.1  4  17.0   7  16.0   9  18.0   3   14.7
При этом оказалось, что сумма аргументов, включенных в модель
расчета порядка времени жизни на 76,8% определяется вели-
чинами квантовых чисел адронов,  вклад квантовых чисел лептон-
ных состояний составляет  23,2%.  Коэффициент корре-ляции мо-
дели достаточно велик (91,6%), что свидетельствует о функцио-
нальном влиянии квантовых аргументов  на  время  жизни элемен-
тарных частиц.  При этом расхождение r

N∆ = эксп.- расчет носит
случайный характер, так как отклонение от  1 для критерия Берн-
штейна равно 0,5. Результаты прогноза порядка времени жизни
(r i
м ) для приведенных в табл.7. N-числа частиц (N=1:22) удовле-

творительно совпадают с результатами эксперимента r i
м

.
 Параметры закона распределения величины - r

N∆ , для которого
вероятность ошибочного отклонения гипотезы о выбранном законе
распределения равна 0,450 оказались равными:  среднее= 2,000;
дисперсия= 0,667;  асимметрия = 0,0; эксцесс =-5,063, а сам закон
распределения Пуассона F пс . Величина r i

ср =15 для числа N=1:22.
Поэтому уточненная таким образом квантово-флюктуационная
модель  компьютерного эксперимента  позволяет  предсказывать
наблюдаемые жизни частиц с точностью в рамках полученного
правила:
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±=⋅±=∆±=        (4.1)

     где λ =2,00 (тождественно среднему закона), а n- соответствует
мультиплету частицы. При n=1 и n=2 величина r

N∆ = ± 4,05; при

n=4 r
N∆ = ± 1,4 тем самым полученный закон (4.1) вполне  удовле-

творительно интерпретирует  время  жизни  частиц  при различных
формах взаимодействия в рамках данных  экспе-римента.
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Таблица7
Время жизни [10] частиц при различных формах столкновений. (лептоны,

мезоны, барионы). Их масса и квантовые числа *.
______________________________________________________________
 N   Масса   Lg T     Л е п т о н ы         Спин   Изот.  Стран-  Шарм
 п/п части-   сек.                                               спин      ность

       цы,                  B    L    L '   L "  y             I           S          G
 ______________________________________________________________
 1   0.511    +20      0    1    0      0           1              3         3           3
 2   10        +20       0    1    0      0           1              3         3           3
 3   106        +6       0    0    1      0           1              3         3           3
 4   0.51     +20       0    0    1      0           1              3         3           3
 5   1807     -12       0    0    0      1           1              3         3           3
 6   250      0.0         0    0    0     1           1              3         3           3
_______________________________________________________________
                                   М е з о н ы
 7   140         -8        0    0    0      0          0             2         0            0
 8   135      -16         0    0    0      0          0             2         0            0
 9   494        -8         0    0    0      0          0             1        1             0
 10  498       -9         0    0    0      0          0             1        1             0
 11  549      -19        0    0    0      0          0             0         0            0
 12  1868     0.0        0    0    0      0          0            1         0            1
 13  1863     0.0       0    0    0       0          0            1         0            1
_______________________________________________________________
                               Б а р и о н ы
 14  938       20         1     0    0       0        1             1         0            0
 15  939         3         1     0    0       0        1             1         0            0
 16  1115     -10        1    0    0       0        1              0        -1           0
 17  1189     -10        1    0    0       0        1              2        -1           0
 18  1192     -14        1    0    0       0        1              2        -1           0
 19  1197     -10        1    0    0       0        1              2       -1            0
 20  1315     -10        1    0    0       0        1              1       -2            0
 21  1321     -10       1     0    0       0        1              1       -2            0
 22  1672     -10       1     0    0       0        3               0       -3            0
_______________________________________________________________

*)Приводятся кодированные значения квантовых чисел
см,гл,II.L,L’,L’’-лептонные заряды равные нулю для всех тпов адронов.B-
барионный заряд. Время жизни стабильных частиц (электронов, позит-
рона,нейтрона) принято равным 10 20 сек



Поскольку  квантово-флюктуационная модель  взаимодействия
частиц  (КВФЛМ ВЧ) при сильных столкновениях описывает не
только величину  массы,  но  и время жизни  адронов,  то вполне
вероятно,  что форма времени существования частицы и запускает
какой-то  основной  механизм,  по которому масса  данной частицы
генерируется фундаментальным адроном или по механизму "пуль-
сации" или по механизму  электромагнитной аггравации.
Во всяком случае идеи о формах времени [11]; или о формах элек-
тромагнитного взаимодействия частиц при сильных столкновениях
и сейчас отбрасывать нежелательно.
А в последнем случае нет недостатка в экстравагантных построе-
ниях [12] .

6.КВАНТОВО-ФЛЮКТУАЦИОННАЯ МОДЕЛЬ
ОПИСАНИЯ ХИМИЧЕСКОЙ СРЕДЫ

В ПРОБЛЕМАХ ФИЗИЧЕСКОЙ ХИМИИ.

  Квантово-флюктуационная модель   компьютерного   эксперимен-
та оказалась пригодной для решения целого ряда задач: неоргани-
ческой химии (возможность синтеза соединений задан-ного соста-
ва и предсказание его физико-химических свойств ), физико-
химического анализа (предсказание типа реакции кристаллизации
и области гемогенности, кристаллической структуры,  области рас-
слаивания в неорганических системах ),  химии твердого тела
(предсказание возможности протекания химических реакций и ме-
ханизма реакций в твердой фазе,  тип и энергетика дефектообразо-
вания ),  специальных физико-химичес-ких задач (оптимизация
техно-логии получения  тонкопленочных  соединений, моделиро-
вание цветопоглощения  в стекле,  модели-рование физико-
химических свойств стали ) [13-16].В отличие от существующего
аппарата термодинамики  решающие  правила  на  ЭВМ моделиро-
вались только на основании сведений об электронном  строении  и
составе атомов элементов соединений,  находящихся в конденси-
рованном состоянии. Специальным иссле-дованием[15-16]была
доказана возможность описания физико-химических свойств эле-
ментов периодической системы разрабо-танным методом модель-
но-статистического прогнозирования и априорногопредсказания
свойств элементов с большими поряд-ковыми номерами. Таким
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образом, был накоплен огромадный  эмпирический  и расчетный
материал,  позволивший при его обработке на ЭВМ обнаружить,
что число безошибочных узна-ваний n при отклонении теории от
эксперимента с областью λ подчиняется закону Пуассона-
Смолуховского с вероятностью P(n)/ПС/:

                              
!

)(
n
enPF

n

пс

λλ −

=≡         (5.1)

 Постольку поскольку сам метод модельно-статистического  прог-
нозирования оправдывался на большом числе задач физической
химии, где моделируемая химическая среда есть прежде всего
квантово-механическая система,  по зволяющая  осуществлять ее
расчет методами статистической физики,  представлялась гипоте-
тически реальной более фундаментальная  возможность причин
расхождения между теорией и экспериментом в используемом ме-
тоде  моделирования,  чем  чисто статистическая.Для этого были
следующие основания. Еще в работе [17] было с очевидностью
проиллюстрировано,что для атомов элементов со  значением глав-
ных квантовых чисел/ номер периода в периодической таблице
элементов/ больших, чем для водорода, радиальная функция Шре-
дингера F иср для водородо-подобного атома тождественна матема-
тической формуле флюктуационного закона Пуассона-Смолу-
ховского, т.е. имеют место соотношения:

                 
!1 n

e
n

nF
n λλ −

⋅
−

=                (5.2)

                 Lim  F neшр F=              ,  (5.3)
где формула (5.3) имеет место при сравнительно больших значени-
ях главного квантового числа n для электронного строения атомов
с шаровой симметрией,  что имеет место как раз для развиваемой
модели твердого тела в квазиатомном приближении. λ - область
флюктуации наблюдаемого параметра a от теоре-тически расчет-
ной величины a 0 , т.е. λ =a/a 0 . Тогда этот параметр на основании
представлений квантовой механики можно для электронного
строения атома заменить соотношением (5.4 ), а для колебания ос-
циллятора в твердом теле соотношением (5.5 ).



                       
na

zr
⋅

⋅=
0

*

λ                     (5.4)

                        
KT
hv

T
Qэ 0==λ                , (5.5)

где a 0 -боровский радиус, r-радиус атома, z * -эффективный заряд

на атоме, DQ - характеристическая температура Дебая, T-абсолют-

ная температура, 0V  - характеристическая частота осциллятора, в
твердом теле.
1. Таким образом, если соотношения (5.1)-(5.3) действительно
имеют место для элементов периодической системы в  конденси-
рованном состоянии, то задаваясь известными значениями из лите-
ратуры для величин (5.4) или (5.5),  можно по формуле  (5.6) рас-
читать эначения энтропии  элементов в конденсированном состоя-
нии,  а для атомных и двухатомных газов по формуле (5.7):
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     где М и а - молекулярный вес и плотность газа.
За исключением водорода,  углерода и бора все остальные  элемен-
ты периодической системы имеют значения энтропии (табл.8), ко-
торые удовлетворительно предсказываются соотно-шениями (5.6-
5.7).
При этом для элементов четвертого периода n =4,для элементов
второго и третьего периода для элементов второго и третьего пе-
риода для энтропии он в соотношении(5.6)описывается флюк-
туациями пар электронов со спином равным нулю, т.е. именно так,
как в используемой приближенной модели конденсированной сре-
ды рассчитываются значения энергии подуровней  элементов в со-
единениях, что согласуется с данными рентгеноэмиссионных ис-
следований. Значение n=4 соответствует четырем парам спа-
ренных электронов, каждая из которых имеет спин равный нулю.
Такое изоэнергетическое состояние пар электронов, вырожденное
по спину, можно назвать варьоном.
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2. Для расчета волной функции многоэлектронных атомов
используется, в частности, метод, предложенный Слейтеров, где
вид волновой функции  определяется эмпирическими константами
экранирования, значения которых для ряда элементов приводятся в
литературе.
Если экранирование  есть  результат  флюктуации варьонов, то с
точностью до постоянной A

−

, равной константе экранирования

10δ  /главное квантовое число n=1, побочное e=0/, 10δ =Z-0.5= A
−

, где -Z порядковый номер элемента,  остальные значения констант
экранирования, возможные для соответствующих оболочек и по-
доболочек атомов элементов по теории флюктуации должны под-
чиняться закону:
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где )(
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Nϕ с точность до m есть закон флюктуации варьонов 
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имеющий вид:
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Тогда для варьируемой пары электронов значения экранирования
ϕδ

−
= AK

nх 2 (2),где к=к(n, e) и принимает значения от +3 до-3.

Получаемые таким  образом численные значения констант экрани-
рования для некоторых n ,e- оболочек, подоболочек будут иметь
значения:

221 −
= Aδ ; 531 −

= Aδ ; =41δ 9−
A ;

δ 2350 −
= A ; 3760 −

= Aδ ;

В табл.9 представлены результаты расчета  констант  экраниро-
вания по данному методу, которые хорошо согласуются с эмпири-
ческими значениями этих величин.



3. В  термодинамике  комплексий  и  теоретическом обосно-
вании энтропийных правильностей [18] была проил-люстрирована
возможность использования функции  распределе-ния  Пуассона-
Смолуховского  при значении n 0→ ,когда функция распределе-
ния(5.1)переходит в функцию распределе ния Макс-велла-
Бальцмана.
Совершенно очевидно, что функции распределения Бозе-Энштейна
/f БЭ / и Ферми-Дирака /fФД / могут быть выражены функцией рас-

пределения Пуассона-Смолуховского /F ПС / в виде соотноше-ний:
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Это имеет смысл,  во-первых,  для описания колеблющихся варь-
онов, обладающих нулевым спином, во-вторых, когда речь идет о
той части валентных электронов,  где спины не полностью компен-
сированы /полуцелые варьоы/.
Тогда, зная энергию излучения среды:

                         U= uV
C

3
3

8π
                                       (5.12)

с чатотой v  и, ограничиваясь значением энергии осцилляции
варьонов:
                      u=2 ncFvh ⋅⋅⋅                                        (5.13)

при условии: 1-F ПС ≈ 0.5, принимая во внимание соотношение
(5.5), получаем:
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когда hv > кТ, т.е.  hv /кТ=2, то закон излучения среды(5.17):
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При n =1 соотношение (5.17) дает классический закон излучения
фотонного газа:
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Аналогичным образом в области остаточных лучей  /  МАКСv . / для
энергии твердого тела колеблющихся варьонов имеем:
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откуда при n =1 получаем классическое:
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ставшее достоянием учебников физической химии.
Таким образом,  реализуемое компьютерное моделирование в
рамках теории флюктуации позволяет в ином свете рассмотреть
квантовые явления в твердом теле как химической среде,  где име-
ют место явления флюктуационного порядка  [19].



Прогноз порядка времени жизни  i
мr

_______________________________________________________________

 N   эксп.  расч.   r
N∆    N  эксп.   расч.   r

N∆    N   эксп. расч.  r
N∆      N  эксп. расч.   r

N∆
________________________________________________________________________________________
 1   20.00 20.000    0.000     2   20.00  20.000       0.000     3      6.0  14.438   8.438           4  20.0  14.438  5.562
 5 -12.00 -12.000   -0.000    6    0.00 -12.000      12.000    7     -8.0 -12.451   4.451          8 -16.0 -12.451 -3.549
 9  -8.00 -12.236     4.236    10 -9.00 -12.236       3.236    11   -19.0 -13.501 -5.499         12   0.0  -5.062   5.062
 13  0.0   -5.062       5.062   14 20.00   5.834       14.166   15      3.0     5.834 -2.834         16 -10.0 -12.956  2.956
17  -0.00 -11.906     1.906  18 -14.00 -11.906     -2.094   19   -10.0  -11.906  1.906         20 -10.0  -3.247  -6.753
21 -10.00  -3.247    -6.753 22  -10.00  -7.500     -2.500

________________________________________________________________________________________
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Квантово-флюктуационная природа взаимодействия  частиц  при
сильном (адроны) или электромагнитном (химическая среда)  стол-
кновениях порождают особую форму внутреннего самосогла-
сования, периодичность описания свойств материальной среды
будь  то  периодичность в  описании свойств адронов или энтропий
атомов периодической системы элементов. Это своебразный бут-
стреп [9] материального мира свидетельствует  о единстве кванто-
во-флюктуационных механизмов взаимодействия частиц при са-
мых различных  формах  столкновения, хотя  и огра-ниченного
друг от друга порядками констант взаимодействия (электромаг-
нитное, сильное, слабое).
7.ПОРЯДКОВЫЙ НОМЕР ПЕРИОДИЧЕСКОЙ СИСТЕМЫ ЭЛЕ-

МЕНТОВ Д.И.МЕНДЕЛЕЕВА И
КВАНТОВО-ФЛЮКТУАЦИОННАЯ МОДЕЛЬ ЧАСТИЦ
ПРИ СИЛЬНЫХ И ЭЛЕМЕНТАРНЫХ СТОЛКНОВЕНИЯХ

Закон Мозли иллюстрирует тот факт, что порядковый номер эле-
мента периодической системы Д.И.Менделеева есть заряд ядра  Z,
численно равный числу его протонов. Масса протона (M p =938,2
Мэв), как и масса нейтрона (Mn=939,6 Мэв) образуют дублет  N -
адрона массой Mn=939 Мэв с изоспином I=1/2, спином ( y ) и чет-

ностью (P): y =1/2 + для протона (табл.6).
В этом смысле массы фундаментального адрона Mф=1115 Мэв в
массу  Mn = 939 Мэв сопровождается ее изменением в

%:
Mф

MnMф −
x100%=15,78 %, что составляет в направлении ядер-

ной реакции образования одного протона, заряженного π = мезона
и слабых столкновений по крайней мере на 3 степени свободы не
более: 15.78/3=5.26% по реакции распада 0#  гиперана  с Mф =1115
Мэв.

++→ −πP0# e -слабые столкновения +e(6.1). Откуда перено-
симая масса: M= Mф 649.581025.5 2 =⋅⋅ −  Мэв, что по формулам
(3.7) и (3.11) соответствует: λ =-2,945 и(N -1) =-28,59261 в табл.6.
Порядковый номер элемента с величиной Z =1 вычисляется как
относительная величина по формуле:



               Z=      1999.0
939

2.938 ≅==
Mn
Mp

                 (6.2)

Поскольку масса  частицы  при  сильных столкновениях согласно
механизму пульсации и электромагнитной аггравации есть из (3.7)
и (3.14)

                     M=Mф exp(λ)=137 m⋅ B- ⋅exp(λ),                   (6.3)
где B-=16 (табл.6),то для Z относительного числа протонов, что
тоже самое для заряда ядра или порядкового номера элемента,  бу-
дем искать величину по аналогии с относительным числом (6.2) в
форме:

                  Z= ),exp( zB
Mn
M λ

−
⋅

Будем полагать, что величина exp( Zλ ) определится по формуле:

                      =)exp( Zλ )exp( 1λ⋅℘ ,                 (6.4)
где exp( λ1) есть относительная вероятность распада фундамен-
тальной частицы массой Mф =1115 Мэв при выбрасывании из нее

одного  протона. Тогда в соответствии с реакцией (6.1) для 
0# -

гиперона (1115Мэв) эта величина равна:

                  
2

1 1026.5)exp( −⋅=λ                        (6.5)
       ℘  - соответствует относительному числу частиц переноси-
мой в реакции (6.1)  массы (58,649 Мэв) при флюктуации фунда-
ментального адрона до протона,  что соответствует по порядку  ве-
личины  части лептонной массы, например, мюона.
Из поясняемых условий (6.3), (6.4) имеем в окончательном  виде для числа Z-

протонов:

==
−

)exp()(137 2
z

N

BC
M

YhZ λ ⋅⋅
−

2)(137 B
M

m

N

e )exp( 1λ⋅℘ , (6.6)

где (
−
B )

2
 имеет смысл квадрата относительного заряда электромагнитной аггра-

вации массы Mф=1115Мэв фундаментальным адроном,  для которого (табл.6):  B-=

16 и (B- )
2

=256.
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Подставляя численные значения в формулу (6.6) и принимая по-
следовательно ℘ =1, 10, 25, 50, 75, 100 получаем  для числа прото-
нов или что тоже самое порядкового номера элемента  следующую
последовательность: Z=1,004; 10,04; 25,098; 50,196; 75,29; 100,39.
Полученные значения Z- отличаются от целочисленных Z=1; 10;
25; 50; 75; 100 всего, соответственно на: 0,40%; 0,40%; 0,39%;
0,39%; 0,39%; 0,39%.
Тем самым следствием рассмотренной теории КВФЛМВ  частиц
при сильных и электромагнитных столкновениях является выясне-
ние общей природы формирования заряда ядра элемента  периоди-
ческой  системы Д.И.Менделеева и расчет величин порядковых
номеров элементов. В плане выяснения механизма образования
элементов с порядковым номером Z формулы (6.1)-(6.6) позволяют
указать на следующие определяющие стадии механизма образова-
ния ядер с числом Z протонов:
1. Расширение фундаментального адрона с массой Mф=1115 Мэв
по реакции (6.1) и образования адрона (939 Мэв) с  потерей  массы
адроном не более 15,26%. (58,649 Мэв) - степень свободы 5,26%2.

2. Увеличение относительного заряда электромагнитной агграва-
ции массы от  B- до ( B-) 2.

3. Аггравация зарядом (B- )2  легких частиц с энергией 58,649
Мэв каждая из числа ℘ . Каждой из числа ℘  - частиц соответст-
вует появление одного протона, т.е. образование заряда ядра с по-
рядковым номером Z- протонов.



                                                       Таблица8
Сопоставление результатов расчета стандартной энтропии

элементов с литературными данными
_____________________________________________________________
 Элемент S 0

298  S
0

298    Элемент  S
0

298   S
0

298   Состав  S
0

298   S
0

298
                      э.е.    э.е.                           э.е.   э.е.                       э.е.   э.е.
                расчет литер.                  расчет литер.              расчет литер.
_____________________________________________________________
 Na       12.79   12.24          Si       4.78    4.50          Kr     39.65  39.17
 Mg        7.74    7.81          Ge       7.74    7.44          Ar     35.8   36.98
 Al          6.81    6.78          Pb      16.48   15.49       O2      48.22  49.01
_____________________________________________________________
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                                                                                                Таблица 9
         Сопоставление результатов расчета констант экранирования
         с эмпирическими значениями для атомов, приводимыми в

                          литературе*
______________________________________________________________________
 Параметр                                 Параметр
 экранизи-                                экранизи-
 рования,                                 рования,
___σ nl___Nb________Pd_______σnl_______V_____________
   10        40.5/40.7     45.5/45.7       10           22.5/22.7
   20        21.3/18.4     32.8/20.5     20+21          20.4/18.9
   21        20.3/16.9     22.8/19.1     30+31          10.7/12.8
   30         9.1/10.2     10.1/12.0       32            3.6/4.30
   31         8.1/8.7       9.1/10.4       40           3.43/3.30
   32         7.1/8.4       8.1/9.8
   40         5.5/5.7       6.1/6.9
   41         4.5/4.9       5.1/5.9
   50        1.76/1.73        -
____________________________________________________
*В числителе приведены данные расчета, в знаменателе - эмпирические данные. Как показывает  ана-
лиз сопоставления результатов расчета с эмпирическими величинами по критерию Колмогорова-
Смирнова с большей  степенью вероятности отклонения от теоритических значений являются  слу-

чайными.





З А К Л Ю Ч Е Н И Е.

1. В  компьютерном  эксперименте анализируется взаимодейст-вие час-
тиц при сильных столкновениях,  приводящих к обра-зованию  масс адро-
нов. Обнаружено, что ограниченное число квантовых параметров (спин, и
изоспин для барионов; спин и четность для мезонов) являются необходи-
мыми и достаточными аргументами для описания величин масс адронов.
Коэффициент корреляции модели составляет ≈ 90%.
Расхождение между  теорией  и  экспериментальными значения-ми масс
адронов оказывается величиной случайной и методом  дисперсионного
анализа доказано, что эта величина определяется законом распределения
Пуассона(FПС).Это позволяет с минималь-ной вероятностью ошибки дать
квантово-флюктуационную модель взаимодействия частиц (КВФЛМВЧ)
при сильных столкновениях.

2. Эвристическим  результатом  КВФЛМВЧ  является  обна-ружение
двух механизмов генерации масс адронов с заданными квантовыми пара-
метрами и мультиплетностью (n=1,2,3,4) .Меха-низм пульсации (типа
"сжатие ⇔  расширение") генерирует массы адронов  по закону флюк-
туации Пуассона из одной фунда-ментальной массы частицы, сравнимой с
массой 0# - адрона Mф =1115-1126 Мэв. Механизм электромагнитной аг-
гравации массы эффективным относительным зарядом B-  образует массы
адронов, кратные величине 137me . При этом масса фундаментальной час-
тицы при  B-= 16 равна:

 Mф=137 me⋅B-  =1120 Мэв.
3. В рамках  КВФЛМВЧ  и  рассмотренных  механизмов  генерации по-
строена периодическая матрица изменения иасс адронов (барионов, мезо-
нов), строки которой (N-1) и столбцы n- мультиплета  (синглет, дублет,
триплет, квадруплет), позволяя предсказать квантовые характеристики ад-
рона(спин, четность,  изоспин),  максимальное число адронов в строке (10
для барионов; 6 - для мезонов) формируют самосогласованность и единст-
во описания периодического изменения масс адронов с  увеличением по-
рядкового номера адрона, равного B- величине.

4. В периодической таблице масс частиц, возникающих при сильных
столкновениях,  имеет место внутренняя симметрия, обусловленная инва-
риантостью полусуммы ближайших адронов.

5. В компьютерном эксперименте впервые найдено правило  (кэффици-
ент корреляции 89%), устанавливающее функциональную связь между по-
рядком времени жизни и  квантовыми  числами  частицы  при различных
формах  столкновений.  Положение КВФЛМВЧ подтверждены и для этой
важной области взаи-модействия частиц при сильных  столкновениях.



6. Квнтово-флюктуационная модель  взаимодействия  частиц  при элек-
тромагнитном столкновении иллюстрируется применительно к расчету
энтропии  элементров  периодической  системы, возник-новению спарен-
ных состояний электронов (варьонов), позволя-ющих предсказывать па-
раметры экранирования Слейтера для многоэлектронных атомов элемен-
тов (ванадий, ниобий, палладий). Использование флюктуации в форме за-
кона распределения Пуассона позволяет в ином свете  рассмотреть кван-
товые явления в твердом теле (излучение нагретого тела) как химической
среде, где имеют место явления флюктуационного порядка.

7. Тем самым КВФЛМВЧ следует рассматривать как аппарат  бутстрепа
при сильном и электромагнитном столкновениях.

8. Прямым следствием теории  КВФЛМВЧ  частиц  при  силь-ном  и
электромагнитном столкновении является установление об-щей природы
формирования заряда ядра элемента(Z=1÷ 100) периодической  системы
Д.И. Менделеева и расчет  величин  порядковых номеров элементов с от-
носительной ошибкой не более 0,4% отн.
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 I. Введение.
В настоящее время в литературе [1,2] интенсивно разви-вается компью-
терный эксперимент в области использования вычислительных машин для
анализа спектроскопических и химических явлений в том числе для пред-
сказания актив-ности лекарственных веществ. С позиции физической хи-
мии тем не менее не будет предосудительным утверждать, что соображе-
ния о химической связи, интерпретируемой элек-тронным строением, ис-
пользуются ограниченно в компью-терном моделировании лекарственных
веществ. Объясня-ется это прежде всего тем, что постановка компьютер-
ного эксперимента в области синтеза новых лекарственных веществ осу-
ществляется в основном среди специалистов по вычислительной технике и
экспериментаторов, по существу для которых физико-химический аспект
электронного строения функциональных групп лекарственных веществ
достаточно далек, а проблемы физико-механизма действия лекарственных
веществ на организм возможно чужд критическому анализу, так как при-
надлежит уже другой области, которая сформировалась, например, в но-
вую дисциплину – фармако-кинетику [3].
Статистический метод подхода к анализу физико-хими-ческих явлений и
механизмов есть фундамент современной химии, где энтропийно-
статистическое толкование механиз-мов физико-органической природы
служит основанием для понимания эмпирических предсказаний [4]. Вот
почему компьютерный подход в форме, например, логико-комби-
наторного метода будет иметь смысл при конструировании лекарственных
веществ, если такой подход не будет противоречить физико-химическим
механизмам явления, имеющим место в химии лекарственных веществ.По
этому отличие настоящей работы от аналогичных работ в области компь-
ютерного эксперимента поиска лекарственных веществ заключается в по-
строении физико-химических моделей действия и уяснению в ходе ком-
пьютерного эксперимента тех необходимых и дос-таточных аргументов в
форме функциональных групп, их электронного строения и т. п., которые
оправдывают построение физико-хими-ческой модели, приводящей к сов-
падению физико-органи-ческой активности наблюдаемой в эксперименте
и теоре-тически предсказываемой в ходе использования многофак-торных
кусочно-линейных моделей [5].



II. Компьютерное моделирование физико-
органической природы действия лекарственных

веществ

Разумеется не все, а лишь некоторые классы лекар-ственных веществ бы-
ли использованы для построения соответст-вующих моделей. В основном
отбирались такие классы веществ, химическая и физическая природа дей-
ствия которых связана с влиянием их на нейронную систему. Тем самым
строились на основании имеющихся в литературе эмпирических сведений
модели действия снотворных и седативных средств, анализировалась мо-
дель анальгези-рующей способности веществ, скажем, одного ряда, на-
пример, петидина, как функции состава и электронного строения функ-
циональных групп, а, с другой стороны, способность веществ другого ря-
да, например, фенетидина, проявлять одновременно анальгезирующие жа-
ропонижа-ющие и токсичные свойства, разделение функций которых в за-
висимости от состава и электронного строения функ-циональных групп
имело определенный смысл. Наконец, была поставлена задача о статисти-
ческой достоверности возможности установ-ления аналогии действия ду-
шистых веществ и анальгезирующих, седативных средств с позиции рас-
смотрения химической среды как информационно-статистической систе-
мы.

2.1. Моделирование физико-органической природы дей-
ствия снотворных и седативных средств

В качестве эмпирического материала для создания модели на ЭВМ ис-
пользовались данные по химии синтетических лекарственных веществ,
например, [7], в которых приво-дятся подробности химического, физико-
органического действия и длительности на организм, в частности, сно-
творных и седативных веществ.
Для прогнозирования на ЭВМ по данным длительности действия (Y в ча-
сах) снотворных и седативных средств строилась матрица, аргументы ко-
торой с X  по X1 29 включали в себя: X1  – молекулярный вес скелета, се-
дативного, снотворного вещества; X2  – X5  – числа коллективизирован-
ных электронов, а так же их произведения на молекулярный вес скелета,
соответственно; X6  по X24  – функциональные группы и их число седа-
тивных и снотворных средств; X25  по X29  – общий молекулярный вес
функциональных групп снотворных и седативных веществ, число коллек-



тивизированных и локализованных электронов в них и произведение мо-
лекулярного веса функциональных групп на число указанных электронов
соответственно. Все необходимые расчеты проводились по методике, ана-
логичной приве-денной в работе [6], а вид используемой для ЭВМ матри-
цы представлен в табл. 1.
Как показывают результаты моделирования Y, т. е. Дли-тельности дейст-
вия снотворных и седативных веществ, выраженное в часах, как функции
влияния всех без исключения аргументов X1  – X29 , коэффициент корре-
ляции модели достигает 92%, а максимальная относительная ошибка не
превышает 6,5% отн.
Решение же задачи на ЭВМ в рамках моделирования величины длитель-
ности действия снотворных и седативных средств Y, как функции необхо-
димого и достаточного числа аргументов, позволило выявить наиболее
простую зависимость в форме линейной регрессии, при этом количество
параметров, включенных в модель, ограни-чивается восьмью аргументами
(коэффициент корреляции модели достаточно высок – 84,7%; максималь-
ная ошибка в определении величины Y составляет 12% отн.).
В модель оказались включенными следующие аргументы с коэффициен-
тами регрессии ai  и свободным членом уравнения B = 50,46492, где

Y = a X + Bi i
i

∑ .

Параметр 1 Коэффициент -0,26001
Параметр 26 Коэффициент -0,23486
Параметр 15 Коэффициент -4,47390
Параметр 8 Коэффициент -1,28291
Параметр 14 Коэффициент -2,81455
Параметр 13 Коэффициент  2,54384
Параметр 20 Коэффициент  1,19939
Параметр 16 Коэффициент  2,39877

Вклад включенных параметров, рассчитанный методом исключения, для
аргументов X составляет в %: 1     20,3; 26     15,0; 15     12,2; 8     11,1; 14
11,4; 13     10,0; 20     9,9; 16     9,9. Из полученных результатов следует,
что два аргумента: X1  – молекулярный вес скелета вещества, X26  – чис-
ло коллективизированных электронов функциональных групп седативного
и снотворного средства вносят в модель вклад в количестве 35%, а 65%
приходится на остальные 6 аргументов, что составляет в среднем 11%.
При этом, как показывают результаты (табл. 2) модели-рования, наблюда-
ется удовлетворительное совпадение меж-ду теорией и экспериментом.



Но, если физико-органическая природа действия дли-тельности снотворных веществ может
быть описана на основании полученного на ЭВМ правила, что позволяет практически по-
дойти к оптимизации синтеза снотворных веществ путем вариации найденных аргументов в
пределах исследуемых классов органических соединений, то понимании физико-химической
природы действия снотворных и седативных средств может быть достигнуто путем развития
представлений об энторпийно-статис-тической природе молекулярного каркаса исследуе-
мых веществ ( X1 ) и характере влияния числа коллективизированных электронов ( X26 )
функциональных групп седативных и снотворных средств.

Таблица1.
Классификационеная матрица длительности действия  снотворных и седатив-ных средств
как функция аргументов Xi.N1-номер соединения по порядку;N2-название соединения; X1 -
X29(N3-N33)-сведения об учитываемых формах химической связи; X30(N34)=Y,час-искомая
функция свойства

N1 N2 N3 N4 N5 N6 N7 N8 N9
N10 N12 N13 N14 N15 N16 N17 N18
N19 N20 N21 N22 N23 N24 N25 N26
N27 N28 N29 N30 N31 N32 N33 N34
1 2 3 4 5 6 7 8
9 10 11 12 13 14 15 16
17 18 19 20 21 22 23 24
25 26 27 28 29 30 31 32

33 34
1 Aëëoáapáèòoí 126 21,10 22,90 2658,6 2885,4 0

0 2 0 0 0 0 0 0
0 1 Aëëoáapáèòoí 0 0 0 0

0 0 0 0 0 082 28,40 07,60
2385,8 623,2 08

2 Aëópaò 126 21,10 22,90 2658,6 2885,4 0 0
1 1 0 0 0 0 0 0
2 Aëópaò 0 0 0 0 0 0

0 0 0 084 31,45 06,55 2641,8 550,2
08

3 Aìèòaë 126 21,10 22,90 2658,6 2885,4 0 1
0 0 1 0 0 0 0 0
3 Aìèòaë 0 0 0 0 0 0

0 0 0 100 39,70 06,30 3970,0 630,0
08

4 Áapáèòoí 126 21,10 22,90 2658,6 2885,4 0 2
0 0 0 0 0 0 0 0
4 Áapáèòoí 0 0 0 0 0 0

0 0 0 058 24,10 03,90 1397,8 226,2
12

5 Bèíáapüèò 126 21,10 22,90 2658,6 2885,4 0
1 0 0 0 1 0 0 0
0 5 Bèíáapüèò 0 0 0 0

0 0 0 0 0 098 36,65 07,35
3591,2 720,3 08

6 Ãeêceòaë 126 21,10 22,90 2658,6 2885,4 0 1
0 0 0 0 1 0 0 0
6 Ãeêceòaë 0 0 0 0 0 0



0 0 0 114 44,90 07,10 5118,6 809,4
08

7 Ãeêcoáapá126 21,10 22,90 2658,6 2885,4 1 0
0 0 0 0 0 0 1 0
7 Ãeêcoáapá0 0 0 0 0 0

0 0 0 096 35,25 06,75 3384,0 648,0
04

8 Äeëüâèíaë140 26,25 23,75 3675,0 3325,0 0 1
0 0 0 0 0 1 0 0
8 Äeëüâèíaë0 0 0 0 0 0

0 0 0 098 36,65 07,35 3591,2 720,3
08

9 Äopìoâèò 126 21,10 22,90 2658,6 2885,4 0 0
0 1 0 0 0 0 0 1
9 Äopìoâèò 0 0 0 0 0 0

0 0 0 124 39,30 12,70 4873,2 1574,8
04

 1 2 3 4 5 6 7 8 9
10 11 12 13 14 15 16 17
18 19 20 21 22 23 24 25
26 27 28 29 30 31 32 33

34
10 Èïpaë 126 21,10 22,90 2658,6 2885,4 0 1

0 1 0 0 0 0 0 0
10 Èïpaë 0 0 0 0 0 0

0 0 0 072 29,30 14,60 2109,6 1058,4
12

11 Hopêoíóìa 140 26,25 23,75 3675,0 3325,0 0
0 1 1 0 0 0 0 0
0 11 Hopêoíóìa 0 0 0 0

0 0 0 0 0 084 31,45 06,55
2641,8 550,2 08

12 Heoïaë 126 21,10 22,90 2658,6 2885,4 0 1
0 0 0 0 0 0 0 0
12 Heoïaë 1 0 0 0 0 0

0 0 0 086 34,50 05,50 2967,0 473,0
12

13 Hoêòaë 126 21,10 22,90 2658,6 2885,4 0 0
0 1 0 0 0 0 0 0
13 Hoêòaë 0 0 0 0 0 0

0 0 0 163 31,80 12,20 5183,4 1988,6
08

14 Ïeíòoòaë 142 21,10 22,80 3010,4 3251,8 0 1
0 0 0 0 0 0 0 0
14 Ïeíòoòaë 0 1 0 0 0 0

1 0 0 100 39,70 06,30 3970,0 630,0
04

15 Ïpoìèíaë140 26,25 23,75 3675,0 3325,0 0 1
0 0 0 0 0 0 0 0
15 Ïpoìèíaë0 0 0 1 0 0

0 0 0 106 34,20 09,80 3625,2 1038,8
04

16 Ïpoïoíaë 126 21,10 22,90 2658,6 2885,4 6 0
0 0 0 0 0 0 0 0



16 Ïpoïoíaë 0 0 0 0 2 0
0 0 0 086 34,50 05,50 2967,0 473,0

12
17 Póòoíaë 126 21,10 22,90 2658,6 2885,4 1 0

0 0 0 0 0 0 0 0
17 Póòoíaë 0 0 0 1 0 0

0 0 0 092 29,00 09,00 2668,0 828,0
12

18 Ceíäoïòaë 126 21,10 22,90 2658,6 2885,4 0
0 1 0 0 0 0 0 0
0 18 Ceíäoïòaë 0 0 0 0

0 1 0 0 0 098 36,65 07,35
3591,2 720,3 08

19 Ceêoíaë 126 21,10 22,90 2658,6 2885,4 0 0
1 0 0 0 0 0 0 0
19 Ceêoíaë 0 0 0 0 0 0

1 0 0 112 41,85 08,15 4682,2 912,8
04

20 Cèãìoäaë 126 21,10 22,90 2658,6 2885,4 0 0
0 0 0 0 0 0 0 0
20 Cèãìoäaë 0 1 0 0 0 0

1 0 0 191 42,20 13,80 8060,2 2635,8
08

21 Cópèòaë 126 21,10 22,90 2658,6 2885,4 0 0
1 0 0 0 0 0 0 0
21 Cópèòaë 0 0 0 0 0 0

1 0 0 112 41,85 08,15 4687,2 912,8
08

22 Tèoòaìèë 142 21,20 22,80 3010,4 3251,8 0 1
0 0 1 0 0 0 0 0
22 Tèoòaìèë 0 0 0 0 0 0
0 0 0

04
23 Ôeíoáapáè 126 21,10 22,90 2658,6 2885,4 0

1 0 0 0 0 0 0 0
0 23 Ôeíoáapáè 0 0 0 1

0 0 0 0 0 106 34,20 09,80
3625,2 1038,8 12

 24 Öèêëoáapá 126 21,10 22,90 2658,6 2885,4 0
1 0 0 0 0 0 0 0
0 24 Öèêëoáapá 0 0 0 0

0 0 0 0 0 110 40,45 07,55
4449,5 830,5 08

25 Öèêëoïaë 126 21,10 22,90 2658,6 2885,4 0 0
1 0 0 0 0 0 0 0
25 Öèêëoïaë 0 0 0 0 0 0

0 1 0 108 37,40 08,60 4039,2 928,8
08

26 Ýëüäopaë 126 21,10 22,90 2658,6 2885,4 0 1
0 0 0 0 0 0 0 0
26 Ýëüäopaë 0 0 0 0 0 0

0 0 1 113 41,25 08,75 4661,3 360,9
08



27 Ýíópaêoí 140 26,25 23,75 3675,0 3325,0 0 0
0 1 0 0 0 0 0 0
27 Ýíópaêoí 0 1 0 0 0 0

0 0 0 163 31,80 12,20 5183,4 1988,6
08

 Как было показано [8], энтропийно-статистическая природа многокомпо-
нентных комплексно-координа-ционных соединений обуславливает явле-
ния катализа, стабилизируя каталитическую систему. Если полагать, что
действие снотворных и седативных средств в ней-ронной сети уподобля-
ется действию газа [10] по аналогии с представлениями осмоса по Вант-
Гоффу, то энтропия такого газа может быть вычислена по формуле, анало-
гичной формуле Закура-Тетроде [9]:

S nR T R
M
d

R
e

n

n

= + ⋅ −−
−

ln ln ln
!

10 2 λ λ 
,      (1)

где n – число функциональных групп;
M, d – молекулярный вес, плотность седативного, снотворного средства;
λ  – область распределения функциональных групп в матрице скелета
снотворного, седативного вещества.
Тем самым энтропия седативного, снотворного средства, возрастая с уве-
личением молекулярного веса каркаса, числа и характера распределения
функциональных групп, их коллективизированных электронов в структуре
скелета вещества, приводит к увеличению торможения нейронной сети, т.
е. увеличению длительности действия снотворного, седативного средства.
К аналогичному утверждению об увеличении энтропии веществ и процес-
сов с увеличением их молекулярного веса в свое время пришел Н. И. Ко-
бозев в теории энтропийных правильностей [11].

Таблица2

Результаты сравнения расчетов длительности действия снотворных и седативных
средств как функции необжодимого и достаточного числа аргументов модели с

экспериментальными данными[7]*

Номер
опыта

у Расч. Ошиб. Номер
опыта

у Расч. Ошиб.

1 8,000 8,468 -0,468 2 8,000 9,035 -1,035

3 8,000 8,380 -0,380 4 12,000 12,044 -0,044



5 8,000 9,096 -1,096 6 8,000 7,159 0,841

7 4,000 6,611 -2,611 8 8,000 8,000 0,000

9 4,000 4,000 0,000 10 12,000 10,822 1,178

11 8,000 5,394 2,606 12 12,000 12,000 0,000

13 8,000 10,235 -2,235 14 4,000 4,220 -0,220

15 4,000 6,031 -2,031 16 12,000 12,000 0,000

17 12,000 10,893 1,107 18 8,000 7,813 0,187

19 4,000 6,592 -2,592 20 8,000 7,793 0,207

21 8,000 6,592 1,408 22 4,000 5,511 -1,511

23 12,000 9,672 2,328 24 8,000 5,389 2,611

25 8,000 7,637 0,363 26 8,000 8,016 -0,016

27 8,000 6,595 1,405

* – номера веществ, приведенных в таблице 1.

2.2 Моделирование анальгезирующей способности ве-
ществ ряда петидина

Представляло интерес выявить, чем анальгезирующие средства по сравне-
нию с седативными и снотворными отличаются по своему действию. В
качестве анальге-зирующих средств были выбраны аналоги морфина, со-
держащие два кольца, ряда петидина, сравнительная анальгезирующая ак-
тивность которых (Y), известная по данным работы [7], являлась искомой
функцией аргументов X2  – X26 . Аргументы X2  – X26  – соответствова-
ли молекулярному весу скелета анальге-зирующего средства, числу кол-
лективизированных ( Nc

к ) и локализованных ( Nc
л ) электронов в скелете

вещества, а также произведению молекулярного веса скелета на Nc
к , Nc

л ,
соответственно. Аргументы с X7  по X21  описывали состав и тип функ-
циональной группы, а аргументы с X22  по X26  соответствовали суммар-
ному молекулярному весу функциональных групп, содержащихся в двух-
член-ном кольце скелета вещества ряда петидина, суммарному числу кол-
лективизированных ( N R

к ) и локализованных ( N R
л ) электронов, содержа-

щихся в данном числе функциональных групп и, соответственно, произве-



дению молекулярного веса функциональных групп на величины N R
к  и

N R
л .

Результаты построения такой матрицы для получения многофакторной
модели по методу /6/ с помощью ЭВМ приведены в табл. 3. В результате
компьютерного моделирования была получена линейная модель вида:
Y = a X + Bi i

i
∑ , где B = 268,81396, а необходимое и достаточное число

аргументов для описания искомого свойства Y оказалось на самом деле по
числу меньше, чем X2  + X26 :

Параметр 7 Коэффициент -105,11812
Параметр 24 Коэффициент  -13,34068
Параметр 15 Коэффициент  -58,09291
Параметр 17 Коэффициент   30,06866
Параметр 11 Коэффициент   16,57959
Параметр 10 Коэффициент -24,09299
Параметр 13 Коэффициент -26,11043
Параметр 18 Коэффициент  11,32864
Параметр 20 Коэффициент -10,01432

При этом коэффициент корреляции модели в описании свойства Y оказал-
ся равным 99,8%, а максимальная отно-сительная ошибка не превышала
величины 3% отн. Как показывает анализ вклада включенных параметров
аргументов, рассчитанный методом исключения, выра-женный в %: 7
34,7; 24     40,7; 15     10,8; 17     7,2; 11     1,1; 10     2,0; 13     2,3; 18     0,6;
20     0,5 – только суммар-ное число локализованных электронов функ-
циональных групп анальгезирующих средств ряда петидина (аргумент
X24 ) и положение имидного водорода ( X7 ) дают вклад в описание иско-
мого свойства Y равный 75,4%, а на остальные семь параметров прихо-
дится вклад равный 24,6%, т. е. 3,5% на аргумент.
Физико-органическая характеристика Y, описывающая относительную
анальгезирующую активность средств ряда петидина, аналогов морфина
хорошо предсказывается на основании полученного на ЭВМ модельного
правила (табл. 4).
В отличие от седативных и снотворных средств для ан-альгезирующих
средств относительная активность Y в ряду петидина определяется сум-
марным эффектом от действия не коллективизированных, а локализован-
ных электронов функ-циональных групп. Поскольку такое действие сопро-
вождается увеличением энтропии в нейронной сети, то следует полагать,



что для анальгезирующих средств такой процесс есть процесс локального
торможения нейронной сети, а сама относительная активность анальгези-
рующего средства Y есть инвариантное выражение статистическому пред-
ставлению энтропии.
Действительно, как было показано [8] и проиллюс-трировано в [9] повы-
шение энтропии в нейронной сети соответствует аналогу уравнения Заку-
ра-Тетроде – (1).
При постоянных температуре (Т) и величине молекулярного веса (М), что
имеет место для веществ ряда петидина энтропия процесса определяется
выражением:

S R l e= − ⋅ −

ï  
ï!

ïλ λ ,      (2)

где – п – число функциональных групп анальгезирующего средства, или
число локализованных пар электронов, приходящихся на одну функцио-
нальную группу скелета анальгезирующего вещества, а λ  – область рас-
пределения функциональных групп в скелете анальгезирующей матрицы
вещества, или пар локализованных электронов.
Если действительно относительная активность анальге-зирующего средст-
ва Y есть функция энтропии, то для безразмерной величины Y можно по-
ложить:

Y Y
S
R0 = ,     (3)

 где Y0  – активность морфина, которую примем для удобства равной 10,
тогда имеем:

n!
 •
n

0

λλ −⋅−= eYY ,      (4)

Если полагать, что п изменяется в пределах от 0 до 3, то вполне разумно,
так как число функциональных групп в ряду морфин-анологи петидина
как раз и изменяется в пределах трех, среднее число пар локализованных
электронов в функциональных группах: N R

л / 2 3 3⋅ → , то при величине
λ → 2 5/ , т. е. при условии, когда распределение функциональных
групп в 2,5 раза больше самой матрицы анальгезирующего средства, яв-
ляющегося морфином, а п = 3 при Y0 = 10 величина Y = 97,93, т. е. близко
максимальной активности (100) веществ ряда пети-дина.



Таблица 3

Матрица для моделирования на ЭВМ относительной анальгезирующей активности (Y) ана-
логов морфина ряда петидина

Но-

мер

опы-

та

Со-

еди-

не-

ние

X1
Y

X2
Mc

X3
Nk

X4
Nл

X5 X6 X7 X8 X9 X10 X1
1

X12 X13 X14

1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12 13 14 15 16
1 100 110 28,6 11,4 3146 1254 0 1 0 0 0 0 0 1

2 080 110 28,6 11,4 3146 1254 0 1 0 0 0 0 1 0

3 016 110 28,6 11,4 3146 1254 0 1 0 0 0 0 0 0

4 020 110 28,6 11,4 3146 1254 0 1 0 0 0 0 0 0

5 015 110 28,6 11,4 3146 1254 1 0 0 0 0 0 0 1

6 080 110 28,6 11,4 3146 1254 0 0 1 0 0 0 0 1

7 050 110 28,6 11,4 3146 1254 0 0 0 1 0 0 0 1

8 080 110 28,6 11,4 3146 1254 0 0 0 0 1 0 0 1

9 025 110 28,6 11,4 3146 1254 0 0 0 0 0 1 0 1

10 020 110 28,6 11,4 3146 1254 0 1 0 0 0 0 0 1

11 000 110 28,6 11,4 3146 1254 0 1 0 0 0 0 0 1

Наоборот, при п → 0 и λ  → 1, когда по сути вещество ряда петидина
слабо отличается от своего скелета, т. е. морфина, Y = 19,85, что свиде-
тельствует о слабой относительной активности веществ ряда петидина с
активностью исходного морфина. Для достижения величины относитель-
ной актив-ности анальгезирующего средства Y = 50 при п = 3 оказывается
необходимым и достаточным, чтобы величина λ  → 1,2, т. е. распреде-
ление функциональных групп не слишком сильно отличалось от величины
самой матрицы скелета анальгезирующего вещества – морфина.

Таблица 4

Результаты сравнения расчета относительной
анальгезирующей активности Y средств ряда

петидина (аналога морфина)
с экспериментальными данными работы [7]

Номер
опыта

Y Расч. Ошиб. Номер
опыта

Y Расч. Ошиб.

1 100,00
0

95,437 4,563 2 80,000 79,999 0,001



3 16,000 15,999 0,001 4 20,000 16,727 3,273

5 15,000 14,999 0,001 6 80,000 84,765 -4,765

50,000 49,999 0,001 8 80,000 79,999 0,001

9 25,000 28,067 -3,067 10 20,000 19,999 0,001

11 0,000 0,000 0,000 12 16,000 15,999 0,001

Тем самым, совершено очевидно, что и относительная активность аналь-
гезирующих средств (аналоги морфина) так же как и степень длительно-
сти действия снотворных и седативных средств имеют смысл статистиче-
ского истолко-вания энтропии по Больцману, а вид функции распределе-
ния в таком статистическом описании энтропии определяется законом Пу-

ассона-Смолуховского F(п, λ ) =
λ λ 
п!

п ⋅ −e
, что как показано [11] может

служить мерой энтропии и сложных каталитических систем.

2.3. Моделирование функциональной способности ве-
ществ ряда фенетидина проявлять анальгезирующие,
жаропонижающие и токсичные свойства в зависимости

от состава и строения функциональных групп
Общеизвестно, что действие таких уже давно открытых жаропонижающих
средств как фенацетина характеризуется не только жаропонижающим, но
и болеутоляющим (аналь-гезирующим) эффектом, а также токсичностью.
Действие седативных и анальгезирующих средств (ряда петидина) сопро-
вождается изменением энтропии в нейронной сети нервной системы, что и
определяет относительную актив-ность этих веществ в ряду подобных со-
единений. Поэтому представляло интерес, во-первых, в рамках разрабаты-
ва-емого метода компьютерного моделирования физико-хими-ческого ме-
ханизма интенсивности действия веществ ряда фенетидина (аналоги фен-
ацетина) проявляющих функ-циональные свойства (анальгезирующий (а),
жаропонижаю-щий (ж) эффекты, токсичность (т)), найти избирательное
влияние электронного строения и состава различных функ-циональных
групп на интенсивность действия лекарствен-ных веществ, а, во-вторых,
на основании результатов такого моделирования дать энтропийно-
статистическое толкование наблюдаемым фактам эвристическим методом,



если это возможно, так как предыдущие исследования свидетель-ствовали
о плодотворности такого подхода.
Обоснование компьютерного варианта расчета интенсивности действия лекарственных ве-
ществ приведены в предыдущих работах, а математическое обеспечение и надежность мето-
да приведены в руководстве [6]. Эмпирический материал об активности веществ
ряда фенетидина заимствован из работы 7]. Анальгезирующая, жаропонижающая
активность, а также токсичность веществ, обозначаемая обычно критериями: «отсутствует»,
«низкая»,
«средняя», «высокая» принимались, соответственно, равными числам: 1, 2,
3, 4.
Искомые функции Y Y Yа ж,  ,  т , т. е. анальгезирующая, жаропонижающая
способность и токсичность искались как функции аргументов X1  по X26

(табл. 5),  где X1  – молекулярный вес скелета, а X2  – X5  – суммарное

число коллективизированных и локализованных электронов, т. е. Nc
к ,

Nc
л , в скелете матрицы вещества, а также произведение этих величин на

молекулярный вес скелета. Аргументы с X 6  – X 2 0 , X 26  – описывают
состав функциональных групп фенетидина, а аргументы X 21  – X 2 5  соот-
ветствуют значениям суммарного молекуляр-ного веса функцио-нальных
групп, включаемых в скелет матрицы M R

, суммарному числу коллекти-
визированных ( N R

к ) и локализо-ванных ( N R
л ) электронов, а также произ-

ведению этих величин на молекулярную массу M R , соответственно.
В результате компьютерного многофакторного модели-рования были по-

лучены линейные уравнения вида: Y = a X + Bi i
i

∑ ,

где ai  и B – коэффициенты, описывающие в рамках модели искомое
свойство: Yж , Yа , Yт .
Не все 26 аргументов, а лишь ограниченное число пара-метров оказалось
необходимым и достаточным для описания искомого свойства.

1. Модель для расчета Yа .
В результате построения модели анальгезирующей активности веществ
ряда фенетидина были получены уравнения, где величина B=3,0, значение
включенных аргументов Xi  принимали следующие коэффициенты ai ,
причем аргумент X6 оказался в степени 2:

Параметр 13 Коэффициент -1,99999
Параметр 26 Коэффициент -1,99999
Параметр 15 Коэффициент  1,25000



Параметр  8 Коэффициент  1,25000
Параметр 12 Коэффициент -2,25000
Параметр  7 Коэффициент  1,25000
Параметр  6 Коэффициент -0,25000
Параметр  9 Коэффициент -0,74999
Параметр 11 Коэффициент -0,74999
Параметр 17 Коэффициент -1,25000
Параметр 10 Коэффициент -1,25000
Параметр 19 Коэффициент  0,25000

При этом вклад включенных параметров, рассчитанный методом исклю-
чения, составил ~ 70 для следующих аргументов функциональных групп в
%:13 – 15,1; 26 – 15,1; 12 – 19,1; 7 – 18,6, а коэффициент корреляции мо-
дели был близок к 1. При этом, как показывают результаты расчета табл.
6, абсолютная ошибка между расчетной величиной и опытов равна нулю
практически для всех 15 результатов опыта. Этот поразительный факт
свидетельствует по существу о наличии, видимо, функциональной зависи-
мости между искомым свойством и аргументами, имеющий смысл закона!
Следует отметить, что характер действия анальгезиру-ющего эффекта у
веществ ряда фенетидина отличается от действия на нервную систему ве-
ществ петидина (ряд морфина) видом и характером включаемых функ-
циональ-ных групп, хотя как будет показано, энтропийно-статистическая
природа такого действия на нейронную сеть сохраняется в обоих случаях.

Таблица5
Пример классификационной матрицы активности действия веществ ряда фенати-

дина как функции аргументов Xi



Номер 
опыта Соединение

Номер 
опыта Соединение

1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12 13 14 15 16 17 18 19 20

1 N -ацетилфенетидин 
(фемацетин) 135 34,25 15,75 4623,7 2126,2 1 0 0 0 0 0 0 0 0 1 N -ацетилфенетидин 

(фемацетин) 0 0

2 N-аминоацетилфене-
тидин (фенокол) 135 34,25 15,75 4623,7 2126,2 1 0 1 0 0 0 0 0 0 2 N-аминоацетилфене-

тидин (фенокол) 0 0

3 N-бензилфенетидин 135 34,25 15,75 4623,7 2126,2 1 0 0 1 0 0 0 0 0 3 N-бензилфенетидин 0 0

4
4-этокси-N-ацетилфе-

нилуретан 
(термодин)

135 34,25 15,75 4623,7 2126,2 0 1 0 0 1 0 0 0 0 4 4-этокси-N-ацетилфе-
нилуретан (термодин) 0 0

5 4-этоксифенил-
мочевина (дульцин) 135 34,25 15,75 4623,7 2126,2 1 0 0 0 0 1 0 0 0 5 4-этоксифенил-

мочевина (дульцин) 0 0

6
N-этил-N-

ацетилфенетидин 
(этилфенацетин)

135 34,25 15,75 4623,7 2126,2 0 1 0 0 0 0 1 0 0 6
N-этил-N-

ацетилфенетидин 
(этилфенацетин)

0 0

7 Фураль-п-фенетидин 135 34,25 15,75 4623,7 2126,2 0 0 0 0 0 0 0 1 0 7 Фураль-п-фенетидин 0 0

8 О-оксибензоль-п-
фенетидин (малакин) 135 34,25 15,75 4623,7 2126,2 0 0 0 0 0 0 0 0 1 8 О-оксибензоль-п-

фенетидин (малакин) 0 0

Продолжение таблицы 5
1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12 13 14 15 16 17 18 19 20

9 Лактилфенетидин 135 34,25 15,75 4623,7 2126,2 1 0 0 0 0 0 0 0 0 9 Лактилфенетидин 1 0

10 3-метоксибензоль-п-
фенетидин (эупирин) 135 34,25 15,75 4623,7 2126,2 0 0 0 0 0 0 0 0 0 10 3-метоксибензоль-п-

фенетидин (эупирин) 0 1

11
N-метил-N-ацетил-п-

фенетидин 
(метилфенацетин)

135 34,25 15,75 4623,7 2126,2 0 1 0 0 0 0 0 0 0 11
N-метил-N-ацетил-п-

фенетидин 
(метилфенацетин)

0 0

12
п-метилбензиниден-п-

фенетидин 
(маларин)

135 34,25 15,75 4623,7 2126,2 0 0 0 0 0 0 0 0 0 12 п-метилбензиниден-п-
фенетидин (маларин) 0

13 Фенитидин-2-суль-
фоновая к-та (фезин) 135 34,25 15,75 4623,7 2126,2 2 0 0 0 0 0 0 0 0 13 Фенитидин-2-суль-

фоновая к-та (фезин) 0 0

14 N-пропионил-п-фене-
тидин (трифенин) 135 34,25 15,75 4623,7 2126,2 1 0 0 0 0 0 0 0 0 14 N-пропионил-п-фене-

тидин (трифенин) 0 0

15 Вонил-п-фенетидин 135 34,25 15,75 4623,7 2126,2 0 0 0 0 0 0 0 0 0 15 Вонил-п-фенетидин 0 0

X 1 X 2 X 3 X 4 X 5 X 6 X 7 X 8 X 9 X 10 X 11 X 12 X 13 X 14 X 15 X16

i

 2. Модель для расчета Yж .
Модель расчета жаропонижающей активности веществ ряда фенетидина
описывается уравнением линейной регрессии, где B = 67,32950, а коэф-
фициенты ai  при аргументах Xi  принимают следующие значения:

Параметр 4 Коэффициент  0,01000
Параметр 5 Коэффициент -0,05204
Параметр 6 Коэффициент  0,03196
Параметр 7 Коэффициент  1,02549
Параметр 8 Коэффициент  1,03059
Параметр 9 Коэффициент -0,85329
Параметр 10 Коэффициент -0,84963
Параметр 11 Коэффициент -1,00044
Параметр 12 Коэффициент -0,90137
Параметр 13 Коэффициент  0,10091
Параметр 14 Коэффициент  0,16426
Параметр 15 Коэффициент  0,05327



Параметр 16 Коэффициент -0,21243
Параметр 17 Коэффициент -1,94287
Параметр 18 Коэффициент  0,20164
Параметр 19 Коэффициент  0,05595
Параметр 20 Коэффициент  0,24233
Параметр 21 Коэффициент  0,00065
Параметр 22 Коэффициент -0,00419
Параметр 23 Коэффициент  0,00849
Параметр 24 Коэффициент -0,00005
Параметр 25 Коэффициент -0,00004
Параметр 26 Коэффициент -0,21243

Вклад включенных параметров, рассчитанный методом исключения со-
ставил для следующих аргументов в сумме 77,5%: 7 – 27,6; 17 – 31,6; 24 –
6,10; 25 – 6,10; 26 – 6,10, а коэффициент корреляции модели близок к еди-
нице.
Обращает на себя внимание тот факт, что ряд аргументов, действующих
как анальгезирующие факторы сохраняется и при описании интенсивно-
сти жаропонижающего эффекта ( X7  и X26 ), а в отличие от роли коллек-
тивизирующих и локализованных электронов, приводящих к повышению
энтропии в нейронной сети, что отмечалось для седативных и морфиепо-
добных средств, жаропонижающий эффект проявляется как функциональ-
ных групп ( X24 , X25 ) веществ в скелете ряда фенетидина.

Taáëèöa 6

Coïocòaâëeíèe peçóëüòaòoâ pac÷eòa
aíaëüãeçèpóþùeé aêòèâíocòè  Ya  äëÿ âeùecòâ pÿäa ôeíeòèäèía

c ëèòepaòópíûìè äaííûìè [7].
Cocòaâ âeùecòâ ïoä ïopÿäêoâûìè íoìepaìè ïpèâeäeí â òaáë. 1



Hoìep
oïûòa

Ya Pac÷. Hoìep
oïûòa

Ya Pac÷.

1 4,000 4,000 2 4,000 4,000

3 2,000 2,000 4 3,000 3,000

5 2,000 2,000 6 2,000 2,000

7 1,000 1,000 8 3,000 3,000

9 4,000 4,000 10 1,000 1,000

11 3,000 3,000 12 3,000 3,000

13 2,000 2,000 14 3,000 3,000

15 3,000 3,000

совокупное действие увеличения в матрице скелета веществ ряда фенети-
дина не только функциональны групп различного состава ( X7 , X17 ,
X26 ), но и аггравационного эффекта [11] от действия произведения моле-
кулярной массы функциональных групп на суммарное число коллективи-
зированных и локализованных электронов.
Результаты сопоставления расчета и литературных данных (табл. 7) также
свидетельствуют о существовании в компьютерной зависимости какого-то
строгого закона, так что абсолютная ошибка между этими величинами
оказыва-ется равной нулю.

Таблица 7.
Сопоставление результатов расчета жаропонижающей спо-собности Yж

для веществ ряда фенетидина с литературными данными[7].
Состав веществ под порядковыми номерами приведен ы



в табл.1.
Hoìep oïûòa Yæ Pac÷. Hoìep oïûòa Yæ Pac÷.

1 4,000 4,000 2 4,000 4,000

3 2,000 2,000 4 3,000 3,000

5 2,000 2,000 6 3,000 3,000

7 3,000 3,000 8 3,000 3,000

9 3,000 3,000 10 2,000 2,000

11 2,000 2,000 12 3,000 3,000

13 3,000 3,000 14 3,000 3,000

15 3,000 3,000

3. Модель токсичности веществ ряда фенетидина ( Yт ).
Постоянный член регрессии по результатам моделирования Yт  оказывает-
ся равным: B = 3,22832, а коэффициенты  ai  при аргументах Xi  прини-
мают следующие значения,а вклад включенных параметров, рассчитанных
методом исключе-ния, составил 71,4% для следующих аргументов: 6 –
36,7; 25 – 24; 7 – 14,9%, а коэффициент корреляции модели близок едини-
це:

Параметр 6 Коэффициент -0,61397
Параметр 25 Коэффициент -0,00019
Параметр 10 Коэффициент 0,25728
Параметр 15 Коэффициент 0,56370
Параметр 8 Коэффициент 0,50376
Параметр 11 Коэффициент -0,53120
Параметр 19 Коэффициент -0,52225
Параметр 9 Коэффициент -0,44877
Параметр 7 Коэффициент -0,55126
Параметр 12 Коэффициент 0,44905
Параметр 17 Коэффициент 0,39543
Параметр 20 Коэффициент 0,13806

Тем самым токсичность ( Yт ) веществ ряда фенетидина, в частности, обу-
словлена таким вкладом функциональных групп ( X7 , X25 ), которые яв-
ляются необходимыми и достаточными в то же время и для описания
анальгезирующей и жаропонижающей способностей ве-ществ ряда фене-
тидина. Однако как видно из приводимого анализа вклад этих нежела-
тельных аргументов может быть уменьшен, что и должно повести к сни-



жению токсичности препаратов ряда фенацетина. Как показывает сопос-
тавление результатов расчета и литературных данных токсические свойст-
ва веществ описываются (табл. 8) полученной моделью также хорошо, как
и Yа , Yж .
Полагая как и в предыдущих разделах работы [1,2], что относительная ин-
тенсивность действия веществ ряда фене-тидина имеет энтропийно-
статистическую природу получа-ем из уже известного из работ [1,2] урав-
нения (5) соотно-шение (6), если будем считать, что функции распределе-
ния ( FПС ) для функциональных групп в скелете матрицы фенетидина под-
чиняются соотношению Пуассона-Смолуховского, а вклад результирую-
щей функции есть величина аддитивная от составляющих эффектов, т. е.:

 Y = Yа  + Yж  + Yт

Y Y R
n

= − −0 ln
!

exp( )
λ

λ
 

 
n

,     (5)

где Y0  – относительная постоянная интенсивности эффекта, которая при-
нимается равной 1/2 при условии, что вещество ряда фенетидина соответ-
ствует равновесие между скелетом (С) и совокупностью функциональных
групп (Ф), когда:
СФ       С + Ф;n – число функциональных групп в скелете матрицы веще-
ства, аλ  – область флюктуации функциональных групп или пар коллекти-
визированных, локализованных электронов в функциональных группах
таким образом, что по величинеλ  можно судить о величине, показываю-
щей во сколько раз объем матрицы скелета больше объема флюктуирую-
щих в ней функциональных групп, R – газовая постоянная в э. е.

Y Y R F Y R F Y R Fж а= − + +( ln ln ln )0 0 0ПС ПС ПС
т ,    (6)

т. е. имеет место принцип аддитивности вклада в результирующую составляющую активно-

сти, где Yа = - Y R F а
0 ln ПС ; Yж = - Y R Fж

0 ln ПС ; Yт = - Y R F0 ln ПС
т

, где FПС  –
функция Пуассона-Смолуховского.

Таблица 8.
Сопоставление результатов расчета токсичности Yт для веществ ряда фе-

нетидина с литературными данными [7].
Состав веществ под порядковыми номерами приведен в табл.1.
Номер опыта Yт Расч. Ошиб. Номер опыта Yт Расч. Ошиб.

1 2,000 2,000 0,000 2 3,000 3,000 0,000

3 2,000 2,000 0,000 4 2,000 2,000 0,000

5 2,000 2,000 0,000 6 3,000 3,000 0,000
7 3,000 3,051 -0,051 8 3,000 2,933 0,067



9 3,000 3,000 0,000 10 2,000 2,007 -0,007
11 3,000 3,000 0,000 12 3,000 3,008 -0,008
13 2,000 2,000 0,000 14 2,000 2,000 0,000
15 3,000 3,000 0,000

 Тогда имеем:

Y R
n

= − −3 2 ln
!

exp( )
λ

λ
 

 
n

,     (7)

 Из анализа такой функции следует, что наблюдаемые результирующие
эффекты величины Y, имеющейся в пределах: 1, 2, 3, 4, имеют место при
следующих обстоятельствах.
При числе функциональных групп стремящихся к нулю, т. е. n = 0, а λ
→ 1, интенсивность эффекта Y = 3. При n → 1, когда  λ  →  0,4, т.е.
объем функциональных групп в 2,5 раза меньше объема скелета матрицы,
активность веществ ряда фенетидина Y →  3,92, т. е. высокой активности.
При n →  0  и λ  = 0,4 величина результирующего эффекта активности  Y
→  1,19, т. е. практически отсутствует, что и наблюдается эксперимен-
тально по существу во всем объеме проведенных исследований.

2.4. Физико-органическая модель и статистическая дос-
товерность функциональной аналогии действия души-
стых веществ и анальгезирующих, седативных средств.
В работе [12] путем использования линейных компью-терных моделей
была показана возможность прогно-зирования, с одной стороны, принад-
лежности веществ али-фатического, карбоциклического и ароматического
ряда в зависимости от состава и строения функциональных групп к раз-
личным классам душистых веществ, а с другой, найдены необходимые и
остаточные аргументы в описании интен-сивности действия анальгези-
рующих и седативных средств как функции состава и электронного строе-
ния функцио-нальных групп и матрицы лекарственных веществ. При этом
доказано энтропийностатистическая природа действия ле-карственных
средств в нейронной сети. Природа действия душистых веществ в нейрон-
ной сети описывалась осмо-тическим законом по аналогии с законом иде-
ального газа как у Вант-Гоффа в теории разбавленных растворов. Тогда в
этом случае, естественно, энтропия распространения душис-того вещества
в нейронной сети будет аналогична закону изменения энтропии для раз-
бавленных растворов, т. е. будет иметь место равенство:

S R N= − ln ,



где N – мольная доля душистого вещества.
Поскольку природа действия в нейронной сети душистых веществ и ле-
карственных средств носит энтропийно-статистический характер, а как
показывает компью-терный эксперимент разница между искомым ( YЛ ) и
прогнози-руемыми ( YР ) свойствами веществ достаточно мала, т. е. отно-
сительная ошибка невелика и коэффициент корреляции компьютерной
модели близок единице, то представляло интерес возможность построения
модельной аналогии между «работой» в нейронной сети душистых ве-
ществ и анальгезирующих, седативных средств тем более, что роль соста-
ва функциональных групп и числа их коллекти-визированных, локализо-
ванных электронов является необ-ходимым и достаточным условием в
описании искомого свойства.
Помимо построения такого рода эвристической модели в аналогии дейст-
вия душистых и лекарственных веществ была бы желательна проверка ее
статистической достоверности. Такого рода проверка может быть прове-
дена в рамках статистического анализа разностей YЛ  - YР  = ∆ Y , выявле-
ние этими методами, во-первых, статистических критериев [13 – 15] слу-
чайности характера расхождения между эмпирическим распределением
YЛ  и его теорети-ческими значениями YР , а во-вторых, по выявленному
статистическому закону распределения величин ∆Y , параметрам такого
закона (среднее, дисперсия, асимметрия, эксцесс) [16 – 18] и нахождение
ошибочного отклонения гипотезы о выбранном законе распределения для
заклю-чения о близости таковых законов распределения между душисты-
ми веществами и анальгезирующими, седативными средствами, что по-
зволило бы сравнить эвристическую модель с статистической достоверно-
стью.
1. Эвристическая модель. Пусть для душистых (д) веществ, анальгези-
рующих (м) и седативных (с) средств молекулы в нейронной сети совер-
шают колебания со средней линейной длинной (областью) λ Д , λ М , λ С .

Тогда на единичный импульс м-среды в отношении объемов ( )λ λ Д  М
3

будем иметь
( )λ λ Д  М Д М

3 = P P ,     (8)

где согласно сказанному единичный импульс PМ  = 1, а величина импуль-
са молекул душистого вещества PД  пусть будет равна:

P mvA vtД   = 2 2π πcos ,     (9)



где m, v, A – масса, частота, амплитуда колебаний молекулы душистого
вещества в нейронной сети.
В какой-то начальный момент времени и единичных значениях m, v, A
имеем:

( )λ λ π Д  М
3 2= ,             (10)

или:

( )λ λ π Д  М = 23 ,          (11)
т. е. среднее отношение линейных длин колебаний молекул в нейронной
сети для душистого вещества и анальгезирующего средства относятся

друг к другу как инвариант: а = 23 π .
Поскольку описание искомого свойства интенсивности действия седатив-
ных средств в нейронной сети связно с проявлением, преимущественно,
роли в нейронной сети коллективизированных электронов функциональ-
ных групп, что определяется частотой колебания таких электронов, зада-
ваемых в форме осцилляторов, то при сравнении отношения величин
( )λ λ Д  С

3  следует гово-рить не об отношении импульсов PД  и  PС , а ве-

личин их частот vД   и v С . Причем для единичной частоты v С  = 1 вели-

чине vД  должно соответствовать колебание молекулы по трем координа-
там и времени, т. е. соотношение (8) в данном случае принимает вид:

( )λ λ Д  М
Д

 С

3 4
=

v
v

,      (12)

где v
mД =

1
2π

γ
, γ  – упругая постоянная. Тогда при величинах γ / m

→  1 имеем:

( )λ λ
π

 Д С
3 2

= ,     (13)

или:

( )λ λ
π

 Д С
=

2
3 ,    (14)

т. е. среднее отношение линейных длин колебаний молекул в нейронной
сети для душистого вещества и седативного средства есть инвариант рав-

ный а = 23 π .



Из соотношений (10), (11) и (13), (14) получаем, соответственно:
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,     (15)
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2С = 3 ,     (16)

т. е. среднее отношение линейных длин колебаний моле-кул седативных и
анальгезирующих средств в нейронной сети есть инвариант равный

a = π 23 .
Периодический характер отношений величин λ Д , λ М , λ С  позволяет для

функций F( λ Д ), F( λ М ) и F( λ С )написать преобразование Фурье в общем
случае, например, вида:

F(  ) =
1

F(  )cos(  -  )d  Д Д Мλ
π

λ λ λ λ
−∞

∞

∫ i i ,     (17)

где i – может принимать значки м, с, соответственно. Тогда для любой
функции: YД , YМ , YС , соответ-ствующей искомому свойству с какой-то
величиной периодического инварианта а распространение импульса от
душистых веществ, анальгезирующих, седативных средств будет соответ-
ствовать в нейронной сети импульсу с π -периодом.
2.Статистическая достоверность. Если инварианты а приведенных моде-
лей (10), (11) и (13), (14) действительно имеют место, то они могут быть
найдены путем обнаружения закона распределения величин ∆Y  = YЛ  -
YР  для душистых, анальгезирующих и седативных средств, где величины
λ  в относительных единицах будут играть роль средних арифметических.
Величины ∆Y , например, для седативных и анальгезиру-ющих средств
приведены, например, в табл. 1, 4 а для 68 душистых веществ были рас-
считаны ранее [12]. Тогда используя программы математического обеспе-
чения ЭВМ [19] удалось осуществить все необходимые расчеты. Ниже
приводятся результаты расчета по стандартным программам [19].
а. Для снотворных и седативных веществ (табл. 1) имеют место следую-
щие статистические результаты:
Критерий Бернштейна. Отклонение от 1 = 0,300.
Закон распределения – Пуассона-Шарлье.
Параметры закона:
Среднее = 5,400.



Дисперсия = 14,300.
Асимметрия = 1,417.
Эксцесс = -0,302.
Расхождение между эмпирическим и теоретическим распределением но-
сит случайный характер. Вероятность ошибочного отклонения гипотезы о
выбранном законе распределения = 0,118.
Тем самым выбранная ранее модель для расчета YР  (табл. 1) имеет смысл
закона, так как расхождение между эмпирическим ( YЛ ) теоретическим
распределением, т. е. величина ∆Y  носит случайный характер. Об этом
свидетельствует критерий согласия Бернштейна, по которому чем ближе
D к единице, тем полнее согласие эмпирического распределения с теоре-
тическим:

D
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m m
m

i i
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=
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∑1
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0 2

0
1

0

( )
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,     (18)

где mi , mi
0 –эмпирические и теоретические частоты по интервалам S, на

которые разбита область значений наблюдаемой случайной величины.
б. Для анальгезирующих веществ (табл. 4) имеют место следующие стати-
стические результаты:
Критерий Бернштейна. Отклонение от 1 = 0,300.
Закон распределения – геометрический.
Параметры закона:
Среднее = 2,400.
Дисперсия = 10,800.
Асимметрия = 1,242.
Эксцесс = -0,799.
Расхождение между эмпирическим и теоретическим распределением но-
сит случайный характер. Вероятность ошибочного отклонения гипотезы о
выбранном законе распределения = 0,102.
Как видно из этих результатов модель для расчета величины YР  (табл. 4)
также имеет смысл закона в силу случайного характера расхождения меж-
ду эмпирическим ( YЛ ) и теоретическим распределениями, о чем свиде-
тельствует критерий Бернштейна.
Однако для седативных и снотворных средств в отличие от анальгези-
рующих веществ статистический закон рас-пределения величины ∆Y
подчиняется закону Пуассона-Шарлье (19) в отличие от геометрического
закона распределения (20), характерного для анальгезирующих веществ.
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где λ С  – область распределения (принимаемая равной среднему арифме-
тическому),
S 2  – дисперсия,     n = 0, 1, 2,...
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тем не менее при сравнении параметров законов таких распределений
(среднее – λ ; дисперсия – S 2 ; коэффициента асимметрии – A ; коэффи-
циента эксцесса (крутизны) кривой распределения – E) заметна довольно
значительная близость в ходе самих кривых распределения, что вполне ес-
тест-венно, так как оба закона (19) и (20) математически выводятся из би-
номиального закона распределения как и ранее используемый закон Пуас-
сона-Смолуховского при варьировании лишь параметра λ . Тем самым
сравнение величин λ  – среднее для седативных и анальгезирующих
средств позволяет убедиться в справедливости предсказанного (15), (16)
соответствующего инварианта. Действительно, так как λ С  = 5,400 и λ М

= 2,400, то λ С / λ М  = 2,25 и λ С / λ М  = π 23 = 2,145027, что составляет
всего 4,67% отн. ошибки.
в. для душистых веществ имеют место статистические результаты:
Критерий Бернштейна. Отклонение от 1 = 0,500.
Закон распределения – геометрический.
Параметры закона:
Среднее = 4,533.
Дисперсия = 36,981.
Асимметрия = 1,425.
Эксцесс = 1,288.
Расхождение между эмпирическим и теоретическим распределением но-
сит случайный характер. Вероятность ошибочного отклонения гипотезы о
выбранном законе распределения = 0,335.
Они также свидетельствуют о приемлемости выбранной модели в теоре-
тической классификации душистых веществ YР ,расхождение которой с
эмпирическим распределением носит случайный характер. Приемлемы
также для оценки и вероятность ошибочного отклонения гипотезы о вы-
бранном законе распределения. А найденный параметр среднего для ду-



шистых веществ λ  Д  = 4,533 позволяет рассчитать значения соответст-
вующих инвариантов (11) и (14) по статистическим данным, свидетельст-
вующим о достовер-ности используемых моделей интенсивности действия
анальгезирующих и седативных средств, в нейронной сети. Действительно

если λ Д  = 4,533 и λ М  = 2,400, то λ Д / λ М = 1,88875 и λ Д / λ М  = 23 π
= 1,845268, что составляет всего 2,30% отн. ошибки. если же λ Д  = 4,533 и

λ С  = 5,400, то λ Д / λ С  = 0,8394444 или λ Д / λ С  = 23 π  = 0,860253 что
составляет 2,48% отн. ошибки.
Тем самым можно утверждать, что аналогия действия в нейронной сети
между анальгезирующими, снотворными средствами не является случай-
ной, а заложена в свое-образном физико-органическом механизме такого
действия.



III. Выводы.
1.Используя методы модельно-статистического прогноза, установлена ко-
личественная функциональная зависимость между длительностью дейст-
вия снотворных, седативных средств, с одной стороны, молекулярным ве-
сом скелета, электронным строением и составом функциональных групп
седативных и снотворных веществ, с другой. Коэффициент корреляции
модели при включении полного числа аргу-ментов искомой функции со-
ставляет 92%, а необходимых и достаточных 84,7%.
2.Установленно преимущественное влияние на длитель-ность действия
снотворных и седативных веществ моле-кулярного веса скелета и числа
коллективизированных электронов включенных радикалов, что будучи
рассчитано методом исключения для включенных параметров, состав-ляет
не менее 35%, а остальные 65% приходятся на действие шести аргументов
функциональных групп различных составов, что составляет не более 11%
в среднем. Макси-мальная относительная ошибка в определении длитель-
ности действия снотворного средства не превышает 12% отн. Установле-
ние физико-органической природы действия снот-ворных и седативных
средств, полученное в компьютерном эксперименте, позволило, используя
методы мысленного эксперимента (Н. Рашевский), дать физико-
химическое описание механизма действия снотворных и седативных
средств. Последнее объясняется энтропийно-статистичес-кой природой
молекулярного каркаса (Б. В. Ерофеев) и составом функциональных групп
седативных и снотворных средств, что согласуется с представлениями о
росте внут-ренней стандартной энтропии как функции молекулярного веса
и перераспределения коллективизированных, локализо-ванных электронов
в функциональных группах исследуе-мых веществ.
Указанное свойство есть проявление правильностей для энтропии ве-
ществ, открытое Н. И. Кобозевым, и может служить мерой торможения в
действии снотворных и седативных веществ в нейронной сети, а, следова-
тельно, и мерой длительности действия снотворного средства.
3.Впервые показано, что компьютерное моделирование свойств веществ
как функции состава и электронного строения функциональных групп по-
зволяет с коэффици-ентом корреляции модели 99,8% и максимальной
ошибкой 3% отн. получить правило, описывающее относительную актив-
ность анальгезирующих веществ ряда петидина (аналог морфина). Обна-
ружено, что в отличии от седа-тивных и снотворных средств анальгези-
рующие средства изменяют энтропию нейронной сети посредством не
коллективизированных, а локализованных состояний элек-тронов функ-
циональных групп. Найдено, что в прибли-жении физико-химического ме-
ханизма описания действия анальгезирующего средства относительная



интенсивность такого действия может быть рассчитана как энтропия по
формуле Больцмана, когда вероятность распределения числа локализо-
ванных электронов в функциональных группах анальгезирующего средст-
ва подчиняется закону Пуассона-Смолуховского.
4.Впервые обнаружена возможность моделирования в рамках аппарата
физической химии активности жаропо-нижающих средств (токсичность,
анальгезирующий и жаропонижающий эффект) ряда фенетидина (аналоги
фенацетина) в зависимости от состава функциональных групп и их элек-
тронного строения. Показано, что жаро-понижающая активность связана с
эффектом аггравации, когда искомое свойство определяется в том числе
произведением молекулярной массы функциональных групп на суммарное
число коллективизированных и локализо-ванных электронов этих групп.
Эвристическим методом найден закон, описывающий активность жаропо-
нижающих средств в энтропийностатис-тическом приближении истолко-
вания анальгезирующего, жаропонижающего эффекта и токсичности.
5.Получена модель физико-органического механизма функциональной
аналогии действия душистых веществ и анальгезирующих, седативных,
снотворных средств.
На основании статистического анализа выявлены условия приемлемости
выбранных моделей интенсивности действия снотворных, седативных и
анальгезирующих средств и показано, что расхождение между эмпириче-
ским и теоре-тическим материалом носит случайный характер. Анало-
гичная достоверность найдена и для модели классификации душистых
веществ.
Теоретически предсказаны и в компьютерном эксперименте обнаружены
инварианты между средней линейной длинной молекул душистых веществ
и молекул седативных, снот-ворных и анальгезирующих средств.
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2.Компьютерное моделирование физико - химических свойств орга-
нических душистых веществ как функции их состава и  электронного

строения 8

Существенный опыт по использованию для прогнози-рования свойств ле-
карственных  [ 1 ]  и физиологически ак-тивных веществ  [ 2 ]  позволяет
оперировать структурными формулами, а характер коллективизации и ло-
кализации электронов в соответствующих молекулярных группах угле-
родной цепи не учитывается . Между тем структурная теория и стереохи-
мия  [ 3]  органических соединений пока-зывают, что использование, на-
пример, различных струк-турных формул бензола ( в частности Клауса,
Дьюара, Ладенбурга и др. ) иногда в неявном виде требует учёта как кол-
лективизации, так и локализации электронов в молекуле, что использова-
лось при создании новых методов синтеза . Однако для КМ ( компьютер-
ного моделирования ) использование только структурных формул недос-
таточно . В отношении же прогнозирования физико - химических свойств
душистых веществ, а также классификации последних ( цветочные, фрук-
товые запахи ) имеются лищь общие физические  [ 4 ]  и химические  [ 5]
представления . Между тем, как раз в области эмпирического поиска  [ 6 -
8 ]  душистых веществ достигнуты определённые результаты, пос-кольку
они могут рассматриваться с тех же точек зрения, что и боевые отрав-
ляющие и психотропные ве-щества, а также их антидоты [ 9 ] , поскольку
действие пос-ледних воспринимают прежде всего рецепторы запаха
.Затем, что метод КМ, основанный на упрощённых представ-лениях о
строении конденсированных соединений, как нахо-дящихся в квазиатом-
ном состоянии [10 ] оказался пригод-ным для решения ряда задач в неор-
ганической [11]   и физической [ 12 ]  химии . Он оказался полезным также
в физико - химическом анализе [ 13 ] , катализе  [14, 15 ]  и химии высоких
давлений   [16]  и способствовал решению как прикладных  [ 17, 18 ] , так
и теоретических задач, в том числе о существовании элементов с больши-
ми значениями порядкового номера   [19]  и распространённости элемен-
тов в литосфере  [ 20 ]  . Эти исследования показали, что коллективизиро-
ванные ( )Nк  и локализованные ( )N л  состо-яния электронов определя-
ют взаимодействия между атомами [ 21 - 22], а энергию связи E0 , число
Nк  и харак-тер связи между атомами приближённо определяется соот-
ношением  [ 8, 23 ] :
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диус Боровской орбиты ) . При этом число локализованных электронов
даётся как число валентных электронов минус число коллекти-
визированных.  Для ординарной, двойной и тройной углерод - углеродных
связей числа коллективизи-8рованных электронов равна : 2,2 ; 2,6 и 2,8, а
число локализованных 0 ; 1,4 и 3,2 .
В качестве банка исходных данных для КМ свойств души-стых веществ
нами использовалось данные работы  [ 5, 8 ]  по физико - химическим
свойствам веществ и их принадлежности по запаху . Ниже приняты индек-
сы для веществ с цветным запахом - 1, а с фруктовым - 2 . В качестве ис-
комых функций : молекулярного веса М, плотности Д взяты значения из
табл. 1 .
Классификаторы запаха 1 и 2 принимались, исходя из строения молекулы
( аргумента х пох1 12 ) с учётом аргументов х х16 19−  , соответствующих
электронов в углеродной цепи N хк

С ( )1 6
, электронов, локализованных в

углеродной цепи N л
С , коллективизированных в функци-ональных группах

( )N к
Ф и локализованных в функциональ-ных группах ( )N л

Ф для соедине-
ний алифатического, карбоциклического и ароматического ряда, причём
значения соответствующих типов электронов в углеродной цепи и функ-
циональных группах суммировались . Примеры ре-зультата такой класси-
фикации аргументов приведены в табл. 1 . Для молекул душистого веще-
ства в целом были получены компьютерные модули в форме линейной
регрессии, позволяющие распознавать с коэффициентом корреляции мо-
дели (ккм ) не менее 55% ( а для отдельных классов веществ - до 100% )
вещества, обладающие фруктовыми ( 2 ) или цветочными ( 1 ) запахами .
При этом функциональная величина классифицирующая запаха У при
У ≥ 1 45,  рассматривается как классифицирующая запах по принадлеж-
ности к фруктовым, т. е. У = 2, а при У ≤ 1 41,  - как принадлежность к
веществам с цветочным запахом .

                                                          
8ВИНИТИ “Депонированные рукописи”,1989,№7,б/о504.
Печатается в соответствии с решением редколлегии журнала “Известия
АН БССР”,сер.хим.от 20.1.1987г.



Область У = ÷1 412 1 45, ,  классифицируется как проме-жуточная со
смешанными ароматами . В табл. 2 даны значения коэффициентов аi  для
соответствующих аргументов xi  используемых для вычисления значения
классификатора запаха :

У
i
а x вi i= ∑ +. .

Оказалось, что вклад входящих аргументов, рассчитанный методом исключения,
приходится в основном на следующие : х3 - число атомов кислорода - 14,4% ;

х18 - количество коллективизированных электронов в функциональных группах -
52, 7% ;

Таблица 1
Информационные значения аргументов алифатического, карбоцик-лического и
ароматического рядов душистых веществ ( примеры ), необходимые и достаточ-
ные для классификации запаха молекулы органического вещества .

             Значения аргументов

Содержание 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12 13 17 18 19
1 2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12 13 14 15 16 17

                                                Алифатические соединения
Этилформиат 3 6 2 0 0 0 0 1 2 1 0 0 1,9 2,1 6 5,8
Бутилацетат 6 12 2 0 0 0 0 1 3 3 0 0 7,6 8,4 6 5,8
Изоамилацетат 7 14 2 0 0 0 0 1 3 2 1 0 9,5 10,

5
6 6

Изоамилпропионат 8 16 2 0 0 0 0 1 3 3 1 0 11,
4

12,
6

6 6

Линалилформиат 11 18 2 0 0 0 0 1 3 3 2 2 17,
6

22,
4

6 6

Карбоциклические соединения
Лимонен 10 16 0 0 0 0 0 0 2 4 2 2 19,

5
20,
5

3 3

Терпинеол 10 18 1 1 0 0 0 0 3 3 2 1 19,
3

20,
7

3 3

Метилионон 14 22 1 0 0 1 0 0 4 3 4 2 27,
1

28,
9

3 3

Ирон 14 22 1 0 0 1 0 0 5 1 5 2 27,
1

28,
9

3 3

Кумарин 9 6 0 0 0 0 1 0 0 0 6 4 18 18 6,2 5
   Ароматические соединения

 Бензальдегид 7 6 1 0 1 0 0 0 0 0 0 0 13,
9

14,
1

2,4 3,6

Коречный альдегид 9 8 1 0 1 0 0 0 0 0 0 0 18 18 2,5 3,5
Бензилацетон 10 12 1 0 1 0 0 0 0 0 0 0 20 20 3,5 3,5
Диметилацеталь - фе



нилуксусный альдегид 10 14 2 0 0 0 2 0 2 1 1 0 16 16 7,6 4,4

Общее число исследованных душистых веществ достигае 100 . Значения аргументов в по-
рядке возростания номеров :

число атомов углерода, кислорода ; групп  и число двойных связей,

х19  - количество локализованных электронов в функцио-нальных группах ( в ря-
ду алифатических, карбоциклических и ароматических соединений ) - 10,2% .
Результаты КМ молекулярного веса душистых веществ али-фатического,
М ал  карбоциклического, М кбц , ароматичес-кого, М а р , рядов позволи-
ли представить соответствующие величины как функцию необходимых и
достаточных аргументов уравнениями вида :

   М х х х х х хал = + − + + − +13 87 14 61 2 30 0 87 014 0 75 3 031 3 12 4 9
2

5, , , , , , ,          (2)

             М х х х х хкбц = + − + − −14 02 4 91 0 57 0 05 014 1661 18 12
2

6 9, , , , , ,   
(3)

                М х х х хар , , , , ,= + + − +12 04 15 99 0 04 0 72 5 621 3 2
2

5

(4)

Если результат классификации душистого вещества по характеру его аро-
мата определяется строением молекулы в целом ( величину У ), то моле-
кулярный вес душистых веществ является функцией фрагментарного её
строения, что видно из уравнений ( 2 ) - ( 4 ) .

Таблица 2

 Значение коэффициентов   в классификаторе запаха ( при  Y<=1,41 душистое ве-
щество облодает цветочным запахом -1 ; при Y>=1,45 - фруктовым - 2 ; при
Y=1,41: 1,45 эти вещества или не классифицируются приззнакам 1, 2 или  облада-
ют смешенными запахами )

xi ai xi ai

1 0,22382 9 0,27564
2 -0,14012 10 0,19018
3 -2,2195 11 0,13846
4 -0,42116 12 -0,20548
5 1,46014 16 -0,07497
6 1,10843 17 -0,00818
7 -1,29366 18 1,24577
8 0,32249 19 -0,70011

    Свободный член уравнения  b=1,86454



 При этом вклад числа углеродных атомов в молекулярный вес душистого
вещества оказывается преимущественным и состовляет  (по данным мето-
да исключения ) в ряду : ал - кбц - ар, соответственно : 95,1%, 88,8%,
78,2% . Результаты моделирования плотности душистого вещества как
функции необходимых и достаточных аргументов описываются уравне-
ниями :

    Д х х х х х х
х х Г см

ал = − + − + − + −

− + + −

0 28 0 03 014 0 42 0 0003 0 001
013 019 0 737

7 19 12
2

12 2
2

10
2

11
2

11
3

, , , , , ,
. , , , .

                 ( 5 )

        Д х х х х Г смкбц = − + − − + −0 29 0 41 0 03 0 03 0 1316 9 19 9
2 3, , , , , , .

( 6 )
      Д х х х х Г смар

., , , , , ,= − + − + −0 21 0 07 0 04 0 33 1 9808 16 2
2

6
3

( 7 )

В ряду прогнозирования плотности душистых веществ : ал - кбц - ар, ко-
эффициент корреляции модели весьма высок и равен, соответственно :
96,9 ; 98,8 ; 74,3% . В зависимости от принадлежности молекулы к алифа-
ти-ческому, карбоцик-лическому или ароматическому ряду плотность ду-
шистых веществ определяется ( см. уравнения ( 5 ) - ( 7 ) фрагментарным
строением молекулы, в ряду ал - кбц - ар соединение свойств, является :
х12  - число двойных связей в ряду алифатических соединений ( 61,8 ) ;
х9 - число групп СН3 в соединениях карбоциклического ряда ( 95,0% ) ;
х16 - число коллективизированных электронов в углеродной цепи соеди-
нений ароматического ряда ( 27,6% ) . Высокие значения ккм и сравни-
тельно малые относительные ошибки в определении физико - химических
свойств и классифи-кация душистых веществ по У ( табл. 3 ) указывают на
функциональную зависимость между силой аромата Г, насыщенностью
запаха ( оттенком аромата ) r3

2 и физико - химическими свойствами души-
стых веществ ( величиной У, определяемой аргументами х х16 19, , то- есть
числом коллективизированных и локализованных электронов, а так-же ве-
личинами М и Д ).

Таблица 3
  Сопоставление результатов расчёта физико - химических свойств ( М, Д ) и классификато-
ра запаха ( У ) для  душистых веществ с литературными дан-ными

Содержание М Д У
1. Этилформиат  74 / 74 0,92 / 0,90 2/2
2. Бутилацетат 116 / 116 0,882 / 0,854 2/2



3. Изоамилацетат 130 / 131 0,88 / 0,89 2/2
4.Изоамилпропионат 144 / 145 0,879 / 0,874 2/2
5. Линалилформиат 182 / 182 0,918 / 0,932 1/1
6. Терпениол 154 / 154 0,947 / 0,991 1/1
7. Ирон 206 / 206 0,940 / 0,971 1/1
8. Бензальдегид 106 / 107 1,046 / 1,081 1/1
9. Коричный альдегид 132 / 132 1,052 / 1,012 1/1

 В   числителе - данные работы / 5 - 8 / ;  в знаменателе - результаты расчётов.

Для количественной трактовки представим величину Г в виде :
       F x x r= 16 19 3

2. /                         ( 8 )
Тогда, рассматривая парообразное душистое вещество как подчиняющее-
ся, с одной стороны, газовому закону вида : PV nRT= , а с другой сто-
роны - закону диффузии : D RT r= / 6 3πη , что справедливо при низких
температурах, а также учитывая, что n m М= / ,  а Д m V= / получаем
закон проникновения душистого вещества через полупроницаемую пере-
городку ( аналог закона осмоса ) для душистого вещества в виде :

         P
Д
М

RT=                              ( 9 )

Далее, заменяя величину  P для одного моля газа ( 9 ) через RT / V , пола-
гая V r= 4 3 3

3/ π , и RT r D= 6 3πη , где  r и D - вязкость и коэффициент
диффузии душистого вещества через полупроницаемую мембрану, нахо-
дим :

    r
М D D
ДRT

e i
3
2 3 2

2
=

+η ( )
                  ( 10 )

где 3 2D D De i= + , т. е. утроенное значение коэффициента диффузии
душистого вещества внутрь полупроницаемой перегородки 2De и из по-

лупроницаемой перегородки Di , т. е. условие диффузии, при котором

происходит восприя-тие оттенка аромата рецептором . Ограничиваясь
только физико - химической моделью душистых веществ, смысл которых
следует из формулы ( 8 ), ( 10 ), Н. П. Рашевский [24]  получил для иннер-
вируемой клетки пресинаптической мембраны выражение аналогичное
(10) , хотя и отличаю-щееся от последнего на величину порядка инвариан-



та . Так как в ( 10 ) входят не уточенные параметры : η, ,D De i  то прямое
определение оттенка аромата возможно лищь при дополнительных опыт-
ных исследованиях . Всё же, пологая, что величина r3

2  может быть опре-
делена хотя бы с ошибкой до постоянной ( что может быть неточным ),
как отношение М / Д, то находи, что для душистых веществ величина Г
может быть рассчитана на ( 8 ), и во всяком случае методом компьютерно-
го моделирования можно найти У как линей-ную функцию ( 8 ) и ( 10 ),
которая имеет простой вид

У М Д Fкбц = − +0 00615 4 2584 1 0026, / , ,      ( 11 )

Коэффициент корреляции модели такой функции для расчёта принадлеж-
ности соединений карбоциклического ряда к душистым веществам, обла-
дающим цветочным запахом  1 или фруктовым 2, оказывается равным
99,85%, а относительная ошибка в оценке величины 2 - порядка ≈ 1,4%
отн., что позволяет рассматривать физико - химические критерии ( 8 ), ( 10
) как необходимые и достаточное для определения силы и насыщенности
запаха .
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 3.Физико-химические и компьютерные модели расчета канцероге-
нов и канцеролитов9

Проблема канцерогенеза как синтетического явления «механизмов дейст-
вия», заложенных на информационном уровне в кинетике размножения
простых и сложных прототипов, рассматривается с самых разных позиций
в физической, квантовой химии, биофизике, биохимии, биологии, пробле-
мах машинного моделирования, по-видимому, ещё без должного сущно-
стного выделения механизмов явления, которые могли бы быть подверг-
нуты расчетам, во-первых, с позиции такого общего метода как метод фи-
зической химии, а, во-вторых, компьютерного моделирования, когда ста-
тистический подход позволяет су-дить о достоверности механизма явле-
                                                          
9ВИНИТИ”депонированные рукописи”,1989,№7,б/ о504.
Печатается в соответствии с решением Ученого Совета Томского универ-
ситета им.В.В.Куйбышева от 28.12.88.



ния, способах его ускорения или торможения фармако-кинетическими пу-
тями. Действительно, энтропия информации каталитических систем и
термодинамические факторы в кинетике автоката-литического размноже-
ния простых и сложных прототипов [1,2], кинетика анализа эксперимен-
тальных опухолевых процессов [3], квантово-химические расчеты в изу-
чении противоопухолевых соединений [4], молекулярные и кле-точные
механизмы размножения прототипов
[5,7],построение мысленных  и компьютерных моделей анализа связи хи-
мической структуры и биологической активности [8-10] - вот отчасти пе-
речень проблем, затрагиваемых при описании явлений размножения про-
стых и сложных прототипов, квалифицируемых как зло-качественные (ра-
ковые) образования, приводящих к пере-рождению эпителиальной, нерв-
ной или мышечной ткани на микро - и макроуровнях. В связи с этим воз-
никает естественный вопрос: возможно ли такое построение расчетных
моделей методами физической химии и машинного анализа, которые бы в
каждом конкретном  случае давало не только общее, но и частное указа-
ние о причинах канцерогенеза на молекулярном, клеточном, гистологиче-
ском уровнях и указывало путь конструирования физиологически эффек-
тивных, доступных и необходимых средств, приводящих к естественному
торможению явления злокачественного образования фарсакокинетиче-
ским путем в тех случаях, когда фармако-средство (ФК) путем кинетиче-
ского воздействия на биополимер (БП) через сывороточный альбулин че-
ловека (САЧ) избирательно воздействует на
структуру животной клетки (ЖК) через ее ядро ( I), плазматическую (2) и
внутриклеточные мембраны (3). Тем самым фармаковещество  способно
оказывать экс-прессию на генетическую информацию клетки только в тех
случаях и до тех пор, если она не теряет своей актив-ности на всех преды-
дущих стадиях кинетического превращения. Только в том случае можно
говорить о сохранении активности канцерогена или канцеролита, т.е. учи-
тывать явление  от микро - до макроуровня. Тем самым даже активный
канцероген, канцеролит (КК), претерпевая существеные, в том числе и
химические превращения по схеме: ФК  ⇔  БП⇔   ФКБП ⇔ САЧ  ⇔   ЖК,
может как активировать, так и полностью дезактиви-ровать рост прототи-
пов в том числе и за счет различных форм трансформации свободной
энергии в биофизико-химических системах мышечной, эпите-лиальной и
нервных тканях, которые сами по себе представляют своего рода струк-
турные биологические ан-самбли, в которых и имеет место циклизация
свободной энергии [ 11] . Можно выделить, используя физико-хими-
ческий метод, несколько моделий и механизмов действия веществ типа
канцероген, канцеролит (КК), к которым могут быть отнесены как неорга-
нические соединения, так и органические, в том числе биологические ма-



териалы (типа онкогенов, ретровирусов), в ходе своего воздействия на
животную клетку (ЖК) посредством факторов  роста (ФР), образующих с
рецептором комплексы, агрегаты со счетным числом субъединиц на раз-
ных стадиях клеточного цикла. С другой стороны, если модели и меха-
низмы  не обходимы и описывают существенные стороны действия кан-
церогена, канцеролита на биологический материал клетки, то, по крайней
мере, кинетика  и термодинамика этих явлений, дополненные компьютер-
ными моделями расчета физио-логической активности КК как функции их
состава, электронного строения, позволят говорить о достаточном числе
факторов в форме химических связей и состава КК, под-лежащих перера-
ботке в ЖК, совмещающей и механизм, и машину.

1 . Модели и механизмы действия фармакосредства (ФК) на био-

полимер (БП)и сывороточный альбумин человека (САЧ)

Не подвергается сомнению возможность взаимодействия ФУ с  БП в том
числе и в присутствии  САЧ с образованием комплекса ФКБП по условию
равновесия:

ФК + БП  ⇔       ФКБП

       αс      αc     САЧ   c(1-α)        (1)
Тогда, по крайней мере, при значении степени диссоциации  α  для ФКБП
и концентрации ФК и БП, равной   С, можно записать константу равнове-
сия:

αK κ
c

ccK
)1( α

αα
−

⋅= ,  zБ    (2))(((

которая при величинах, α << 1, позволяет получать закон Оствальда:
α KVCK ==     ,                        (3))(((

где    V – объём разбавления ФКБП.
Физиологическая активность (Fα) КК тем выше, чем сильнее равновесие
смещено в сторону образования только ФК из ФКБП, поэтому имеем:

Fα = κα = κ KV    (4))(((



Из (4) следует, нетривиальный вывод: физиологическая активность фар-
макосредства (ФК) тем выше, чем сильнее его разбавление. С точки зре-
ния гомеопатии такой вывод не является неожиданным, а, наоборот, слу-
жит физико-хими-ческим обоснованием этого метода в противовес дово-
дам аллопатии.
Модель переноса сывороточным альбумином человека (САЧ) фарма-

косредства (ФК) заданной степени диспер-сности определяется молеку-
лярным весом  М, удельным объёмом растворённого вещества, т.е. объё-
мом разбавления V, вязкостью САЧ η, что   и определяет D – коэффици-
ент диффузии ФК в САЧ, который связан с величинами: M,V, η соотно-
шением Герцога  /12/:

3 MV
invD

η
=

      
(5))(((

а для водных растворов это  соотношение  принимает вид:
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266.2
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D =     (6)

Полагая в простейшем линейном случае, что физи-ологическая ак-
тивность Fα  переноса ФК в САЧ связана как с процессом перено-
са, как тепла, т.е. температуро-проводностью среды с коэффициен-
том α , так и диффузией  ФК в САЧ с коэффициентом диффузии
D, можем записать систему уравнений, соответственно, для Fα (x,
t)d и Fα (x, t)d  в форме:
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 (7)
Объединенное решение системы уравнений (7) может быть

получено путем  введения универсального критерия (Ky) как от-
ношения критериев Фурье для температу-ропроводимости
(

20 x
atF =  ) и диффузии 

20 x
DtF =′  в форме:
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где  D/d  есть безразмерная величина.
Тогда обобщенная физиологическая активность

d

d

txF
txFF

),(
),(

α

α
α =′   для совместного решения системы уравнений

(7) может быть записана в форме  (9):

                                    =′αF erf
yK2

1

т.е. как интеграл Гаусса от универсального  критерия Ky . Разложение же
в ряд соотношения (9) по данным   [12, С.171] приводит к формуле, удоб-
ной для расчета на калькуляторе:
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25
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(10)
Тем самым обобщенная физиологическая активность взаимо-действия ФК
с САЧ есть функция универсального критерия Ky , т.е. зависит в соответ-
ствии  с (5), (8) и (11) только от темпера-туропроводности и вязкости фа-
зово-дисперсной системы ФКСАЧ, молекулярного веса и удельного объе-
ма переносимого фармако-логического средства:

3 MVa
invK y η

=           (11)

Только для условия (8), когда сечения: 2
ax ; ;2

dx ;dt Dt , соответ-ственно,

сравнимы между собой, т.е. когда ≈2
ax 2

Dx ; Da tt ≈  обобщенная форму-
ла физиологическая активность не зависит от геометрии среды и времени.
Однако в тех случаях, когда на систему накладываются более сложные
граничные условия, имеет смысл проводить отдельные расчеты для каж-
дого из уравнений системы (7).

2.Механизм взаимодействия фармакологического средства (ФК) с живот-
ной клеткой (ЖК)

Пусть имеет место равновесие во взаимодействии ФК и ЖК:



ФК + ЖК      ⇔       ФК ЖКi                    ,         (12)
Где  i  = 1, 2, 3, 4 означает, что взаимодействие ФК происходит с плазма-
тической мембраной (2), внутри-клеточной средой (4), внутриклеточными
мембранами (3), ядром клетки (1).

1. Рассмотрим континуальный механизм линейной диффузии
ФК в плазматическую мембрану (2), т.е. ЖК2. Диффузия из беско-
нечно тонкого слоя ФК в слой плазматической мембраны описы-
вается обычно /13, С.44/ уравнением:
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π
                                               (13)

где С – концентрация ФК, диффундирующего в слой плазматической
мембраны ЖК2, Q – количество диф-фузанта.

Учитывая явление температуропроводности с коэф-
фициентом данной среды и принципы построения аналогичных
моделей, изложенные в предыдущем раз-деле, можно в соответст-
вии с(11) записать выражение для физиологическойактивности
Fa2 в  форме:
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2. В отличие от континуального механизма взаимо-действия:

ФК + ЖК     ⇔   ФК ЖК2 механизм взаимодейст-вия ФК с внутри-
клеточной средой, размер которой зна-чительно больше толщины
слоя плазматической мембраны позволяет рассматривать процесс:

ФК + ЖК4      ⇔     ФК ЖК4

с позиции дискунтинуальной теории, которая приводит    [13, с. 47]
к соотношению:
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                                      (15)



где  Nn - концентрация, т.е. количество  n – атомов ФК в момент времени  t
ЖК4; 

2/2 rDk n = ;
2r  - сечение диффундирующих частиц с начальными условиями:

Nn= )(0 mnN =
        )(0 mn ≠=

Тогда решением (15) будет:
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где In-m - модифицированная функция Бесселя  первого рода порядка  (n –
m). Расхождение между (14) и (16) имеет место при knt $  n-m,
а при knt"" n-m решения (14) и (16) близки между собой.
Частным случаем (16) является  важное решение вида:
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когда предел каждого члена 
n

mn −
 (m = 0,1, …, m – 1) составля-

ет: 1lim =−
m

mn
, для числа броунизирующих частиц n, m из которых об-

разуют счетное число субъединиц химически взаимодействующих с внут-
риклеточным суб-стратом ЖК4 под действием, например, факторов роста
[7,с.260-265]. При этом квадрат среднеквадратичного смещения

2
x∆  формулы (17) будет равен: Dttkx m 2

2
==∆  .Тем

самым в отличие конти-нуальной диффузии ФК в плазматическую мем-
брану вза-имодействие ФК с внутриклеточным веществом протекает по
механизму образования ансамблей (комплексов) с огра-ниченным числом
субъединиц.

3. Перенос ФК во внутриклеточные мембраны ЖК3, т.е. ме-
ханизм явления ФК + ЖК3  ⇔   ФКЖК3, следует рассматривать как
процесс диффузии в область с под-вижными границами и краевы-
ми условиями, содержащими градиент концентрации:

                  C(x,0)=0           )0( "x                        (18)
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где )(tδ  - дельта – функция.
Тогда при скорости ν  движения границы ν−=′ xx t уравнение диффу-
зии имееет вид:
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решение которого при x = 0 имеет вид:
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где имеет место обозначение erfc −=1ϕ erfϕ  для любой  функции

D
t

2
ϑϕ = .

3.  Модель переноса ФК через плазматическую мем-брану в
ядро (ФК + ЖК1  ⇔ ФКЖК1) разумно рассма-тривать как
процесс диффузии из одной среды в другую через высоко-
проницаемую третью среду, что приводит при граничных
условиях:

C1(x,0)=C0,     C2(x,0)=0,
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где C1(x,t);C2(x,t) - концентрации в первой и второй средах соответствен-
но;α  - коэффициент индукции из одной среды в другую (например, пере-



дача  митогенного сигнала, генири-рованного на этапе связывания ФК и
ЖК2 в ядро).
Суммарная физиологическая активность ядра, восприни-
мающего диффузант ФК (фармакологическое средство, онкоген,
канцеролит, радиоактивный изотоп и т.п.) запи-сывается [13,с.74] в
виде:
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Разобранные модели механизма Fa1,Fa2, Fa3, Fa4 физиологической
активности не только могут служить способом их аналитической
проверки  путём проведения соответствующих оценок  с учетом
соотношений (5), (6), (11) в модельных реакциях, но и позволяют
усматривать причины локализации, например, соответствующих
онкогенов при взаимодействии с животной клеткой как результат
соответствующего механизма и модели взаи-модействия ДК с ЖКi

заданной физиологической актив-ности Fa1, Fa2, Fa3, Fa4 онкогена.
Тем самым модели Fa1 отвечает область локализации онкоге-
нов:fos, myc, myb, Fa2: На – ras, ki-ras, erb B, abl, fgr, src, yes; Fa3:
erb B, fms;Fa4: erb A, fes, mos,yes,fps; что позволяет фактически
дать классификацию онкобелков не с позиции их структурной го-
мологии или её отсутствия  [7, с.278-285], а с позиции модели и
механизма проникновения онкогена от природ-ного хозяина в бе-
лок клетки, экспрессия которого в клетке является причиной ее ра-
кового перерождения. И далее. Постольку, поскольку механизмы и
модели локализации ФК данной физио-логической активности
связаны на основании уравнений (5), (6), (11) с переносом молеку-
лярной массы, которая избирательно характеризует фактор роста
(ФР), то можно полагать, что заданной величине переносимой
массы, например факторов роста, соответствует вполне опреде-
ленный механизм и модель физиологической активности живой
клетки Fai. В этом плане возможны следующие граничные условия:
если молекулярная масса факторов роста (ФР) М  > 13,4 КДа, то
имеет место модель Fa1; М ≤  6,045 КДа – модель Fa2; если  7,5 <
M 4,13≤  КДа, то модель  Fa3; если 6,045<M ≤ 7,5 КДа, то моде-
льFa4. Сопоставление факторов роста и моделей опухолевой



трансформации клеток, приводимые выше, не противоречат нако-
пленным данным, но расширяют их [7, с. 260-271].
Поэтому имело смысл не только в рамках построения физико-
химических механизмов физиологической актив-ности в системе
ФК    ⇔   БП  ⇔    ФКБП ⇔   САЧ    ⇔      ЖК рассмотреть причины регу-
лирующие   активность канце-рогена, канцеролита, но и попытать-
ся построить соответ-ствующие компьютерные модели, которые
позволяли ли бы включить в рассмотрение величин физиологиче-
ской активности вещества как молекулярный вес, так и формы хи-
мического взаимодействия между отдельными лигандами фарма-
кологической среды, сами лиганды.

3. Компьютерное моделирование канцерогенов, канцеролитов

Как следует из предыдущего раздела модели изменения физиологиче-
ской активности действия канцерогена (кан-церолита) сводятся к расчету
механизмов переноса в конти-нуальном (диффузионном) и дисконтину-
альном (кинети-ческом) приближении явлений или химического взаимо-
действия между акцептором и рецептором факторов, нап-ример, роста или
распада   опухоли. В дискунтинуальном приближении, т.е. при броунов-
ском движении отдельных частиц канцерогена, канцеролита, вопрос мож-
но сфор-мулировать и так: каково число членов ряда N, пока-зывающее во
сколько раз скорости химических реакций в эпителиальной  υэ, нервной υ
н, мышечной υм тканях отли-чаются от соответствующих скоростей реак-
ции υон, проте-кающих в тканях, подвергнутых воздействию онкогена ?
Пусть эта величина N сравнима с соотношением:

υэ,н,м = N υон                       (23)
Тогда, если  υон >> υэ,н,м , то при N≈ 0 1/N →∞ ,т.е. гранич-

ные условия соотношения (23) просты:

υэ,н,п =υон ,           N=1
υэ,н,п=0,         если N=0

υэ,н,п = 10 ,      если  N≈10

 (24)
Но так как N есть отношение скоростей реакции и, следовательно, их

констант, то величину:
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следует рассматривать только как  Кон - константу равновесия процессов в
нормальной и злокачественной опухоли. При этом, если процесс протека-
ет по дискон-тинуальному (броуновскому) механизму, т.е. его физиоло-
гическая активность Fa4 определяется соотношением (17) – распределени-
ем Пуассона. При этом имеем: физиологичес-кая активность, например
онкогена, максимальна (-a,→1) если 0)( →m

m tk . Физиологиче-
ская активность онкогена минимальна:

 (Fa4→0), если 1)( →m
m tk  и tkm  0→ .

Тогда число субъединиц (лимитирующих стадий хими-ческого процесса)
от m до N, химически взаимодейст-вующих с внутриклеточным субстра-
том, может быть определено суммой ряда, для которого 1→tkm  и кото-
рый имеет вид:
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Действительно, когда 909.0=tkm   величина N есть счетная величи-

на, равная N = 10. Тем самым физио-логи-ческая активность действия
канцерогена или канцеролита должна лимитироваться числом N – субъе-
диниц хими-ческого процесса, простейшие (лимитирующие) стадии кото-
рого составляют число аргументов функции ( Fa ) не более десяти. Доста-
точно десяти элементарных стадий химического взаимодействия канцеро-
гена с внутрикле-точной средой, чтобы скорость канцерогенеза была ниже
скорости нормального функционирования животной клетки. В этом смыс-
ле оказывается, что канцерогенез есть естест-венный вероятный процесс
функционирования внутри-клеточного состояния вещества до тех пор, по-
ка число лимитирующих стадий химического взаимодействия онко-гена с
внутриклеточным веществом составляет величину, близкую N = 10. Таким
образом онкогенез есть своего рода машина, «часы» которой успевают
реализовать число лимитирующих стадий химического взаимодействия в
ЖК или большее, или меньшее N = 10. Если это действительно так, то
удивительна природа, поддерживающая столь «строгий ритм» функцио-
нирования в нормальном состоянии животной клетки, для которой необ-
ходимое и достаточное число лимитирующих стадий (аргументов) хими-
ческого процесса равно ни много, ни мало как N = 10.



Такой результат представляется возможным проверить на примере
компьютерного моделирования некоторого статис-тически опробованного
в клинической практике   множества как канцерогенных веществ, так и
канцеролитов тем более, что имеются достаточные выборки для таких ве-
ществ и в руководствах, и в энциклопедии   [10, 14]. Они и были исполь-
зованны в банке канцерогенов, канцеролитов, ком-пьютерное моделиро-
вание которых как функции молекуляр-ного, функционального состава,
коллективизированных, локализованных, остовных состояний электронов
в хими-ческой связи соединений (модель КЛО-[15]) осущест-влялась в со-
ответствии с принципами построения моделей объектов управления   [16]
и показало хорошие результаты как при построении моделей физико-
химических свойств органических  душистых веществ  [17], так и анализа
эффек-тивности алкил-, арилзамещённых фенольных стабилиза-торов
[18].
Если рассматривать закон [17] как каноническое распре-деление Гиб-

бса с параметрами:
λλ −= eFa 4          ,                         (27)

где λ=kmt. В этом случае такая броуновская система может рассматри-
ваться как обратимая [19], то для искомого свойства канцерогена (канце-
ролита) Fa4 имеем:

ln Fa4 = ln λ-λ                          (28)
Уравнение (28) для суммы N реакций в общем случае можно записать:
    Ln Fa4≅ NNN

N

Ba +∑ λ                                     (29)

Тогда в компьютерном эксперименте поиска мног-офакторной модели,
содержащей N – необходимых и достаточно лимитирующих данную ак-
тивность процесса аргументов, может быть найдена (если она есть!) функ-
ция Yn:

NNN
N

N BaY += ∑ λ                                     (30)

Если разница между модельным представлением (30) и (29), выраженная
как:

                                                                         NYFa n ∆+=4ln    ,
(31)



случайна (критерий Бернштейна, например, меньше единицы), то модель
YN есть закон, описывающий ln Fa4.
Рассмотрим несколько конкретных примеров.
1. В основу компьютерного эксперимента была положена матрица
(табл.1), где в качестве функций ln Fa4 исполь-зовались эксперименталь-
ные величины (Уэ) различных типов канцерогенных веществ с заданной
относительной  активностью.
В качестве аргументов (N) элементарных реакций ЖК и онкогена исполь-
зовались значения молекулярной массы скелета (Мс), радикала ( Мr) ан-
траценовых соединений и их производных на число коллективизирован-
ных  ( kN ) и локализованных ( λN ) электронов скелета и радикала, т.е.
соответственно λ

c
k
c NN , ,  в форме:

x2=Mc; x3=Nc
k; x4=Nc

л;
x5=MR; x6=NK

R; x7=Nл
R;

x8=Mc⋅Nc
K; x9=Mc⋅Nc

л;
x10=MR⋅NR

K; x11=MR⋅NR
л.

Соответствующие примеры расчетов λNN k ,  исполь-зовались, напри-
мер, и в работе  [18].

Таблица1
Матрица данных канцерогенных веществ

для компьютерного эксперимента

№
оп

Соединение x1 x2 x3 x4 x5 x6 x7 x8 x9 x10 x11

d MC NC
K NC

L MR NR
C NR

L MC
NC

K
MC
NC

L
MR
NR

K
MR
NR

L

1 1,2-бензантрацен 1  176 45.4 16.7 52 16.6 5.4 7982 2930 863 281
2 1,2,5,6-

дибензант-рацен
1 174 42.1 16 104 33.2 10.8 7317 2775 3453 1123

3 3,4-бензпирен 3 177 46.8 15.3 77 24.2 7.8 8275 2699 186 600
4 20-метилхлоран-

трен
4 173 40.4 15.6 95 35.8 8.3 6989 2699 3396 784

5 Нафтанец 0 230 65 21 0 0 0 14950 4830 3400 1100
6 Пирен 0 125 30.4 11.6 77 24.2 7.8 3800 1450 1863 601
7 Трифенилен 0 126 31.8 10.2 104 33.3 10.8 4007 1285 3453 1123
8 Хризен 1 128 35.1 10.9 104 33 9.05 4493 1395 3427 941
9 9,10-диметил 1,2-

-бензоит
3 174 42.1 16 82 25.4 12.7 7317 2775 2079 1037

10 3,4-бензфенон-
трен

2 126 32.1 12 102 30 10 4038 1506 3050 1030



В результате проведенного компьютерного эксперимента найдена зависи-
мость вида (30) с коэффициентом корреляции модели 0,827.
Количество необходимых и достаточных аргументов мини-мального чис-
ла элементарных химических процес-сов, опре-деляющих активацию он-
когенеза канцероге-нами данного состава оказалось действительно рав-
ным  N<10, а именно N =7:
Количество аргументов, включенных в модель Урасч.

Параметр5 Степень 1 Коэффициент -0.02806
Параметр6 Степень 1 Коэффициент  0.22917
Параметр3 Степень 1 Коэффициент  0.05753
Параметр10 Степень 1 Коэффициент -0.00090
Параметр4 Степень 1 Коэффициент   0.11064
Параметр7 Степень 1 Коэффициент -0.07585
Параметр11 Степень 1 Коэффициент   0.00112
Свободный член уравнения –3.99141. При этом вклад соответствующих
аргументов (параметров N) оказался равным в %:
Вклад включенных параметров, рассчитанный методом исключения:
5 =9.1; 6= 35,9; 10= 30,9; 4= 3,1; 7= 2,9;11= 13,4.
Вклад включенных параметров, рассчитанный методом включения :
5= 15,2; 6= 11,4; 3= 16,0; 10= 12,6; 4= 15,6; 7= 15,9; 11= 13,4.
Анализ вклада аргументов в полученную модель активности канцероген-
ных веществ выявляет существенную роль (метод исключения) коллекти-
визированных электронов ра-дикалов веществ ( K

RN ) и произведения мо-
лекулярной массы радикала на эту величину (эффект аггравации окис-
лительной активности): K

RR NM . Метод исключения во всяком случае
подтверждает влияние на концерогенную активность числа коллективизи-
рованных ( λ

cN   ), локализованных )( λ
cN , электронов скелета, а также

величины молекулярной массы радикала λ
R

K
RR NNM ,),(

K
RR

K
RR NMNM ,,,  при приблизительно равном вкладе каждого из аргу-

ментов.
Результаты прогнозирования Урасч. по данным Уэ а также величины

,расчэ УУ −=∆  приведены в таблице 2.
Является ли расчетная модель Урасч., полученная в компью-терном экспе-
рименте, законом для имеющейся теорети-ческой зависимости Уэ и какова
вероятность  ошибочного отклонения ∆ ? Ответ на этот вопрос дают ре-
зультаты статистического анализа выборки из 30 экспериментальных дан-
ных для веществ табл. 1 и 2:
Критерии Бернштейна. Отклонение от 1=0,100.
Закон распределения – геометрический.



Параметры закона:
Среднее = 3,100. Дисперсия = 2,544.
Асимметрия = 0,529. Эксцесс = -1,325.
Расхождение между эмпирическим и  теоретическим распре-делением но-
сит случайный характер. Вероятность ошибоч-ного отклонения гипотезы
о выбранном законе распреде-ления = 0,206.

Таблица2
Результаты моделирования канцерогенной активности некоторых веществ

№оп Уэксп Урасч ∆N № оп Уэксп Урасч ∆
1 1.000 1.934 -0.934 2 1.000 2.219 -1.219
3 3.000 2.178 0.822 4 4.000 2.785 1.215
5 0.0 0.248 -0.248  6  0.0 0.833 -0.833
7 0.0 0.933 -0.933 8 1.000 1.155 -0.155
9 3.000 2.037 0.963 10 2.000 0.812 1.188
11 4.000 2.590 1.410 12 2.000 2.325 -0.325
13 2.000 2.144 -0.144 14 2.000 2.043 -0.43
15 2.000 1.884 0.116 16 0.0 0.130 -0.130
17 1.000 0.866 0.134 18 0.0 -0.262 0.262
19 0.0 -0.546 0.546 20 0.0 -0.604 0.604
21 0.0 0.686 -0.686 22 0.0 0.911 -0.911
23 0.0 -0.988 0.988 24 0.0 0.925 -0.925
25 0.0 -0.026 0.026 26 0.0 0.186 -0.186
27 0.0 -0.250 0.250 28 0.0 0.441 -0.441
29 0.0 -0.159 0.159 30 0.0 0.353 -0.353

Полученные результаты анализа достоверности постро-енной Урасч модели
свидетельствуют, что разница величин ∆ случайна Урасч есть закон для на-
блюдаемой выборки Уэ. При этом Уэ  может быть расчитана точно, так как
известен закон распределения (f) величин:  ,Усрf=∆  тогда

fУУ сррасч + . Величина функции распределения f при полученных па-
раметрах закона может быть отнесена к 1-му типу кривой Пирсона (как
показывают дополнительные расчеты). При этом величина ∆  определяет-
ся нестаци-онарной моделью, а кинетикой взаимодействия канцерогена
заданной активности с ЖК. Для геометрического распреде-ления это как
раз и есть один из диффузионных механизмов, разобранных детально ра-
нее.
Воспользовавшись выборкой для канцеролитов [10] , сос-тоящей из 47
карбоматов (пример части численной матрицы для компьютера приведен
в табл.  3 для соединений с   №: 25, 29, 33, 37, 41, 45) удалось получить
приемлемую модель с номерами следующих включенных аргументов, не-
обхо-димое и достаточное число которых оказалось дейст-вительно N =
10:



Параметр1 Степень1 Коэффициент  0.00394
Параметр26 Степень1 Коэффициент -0,93786
Параметр29 Степень1 Коэффициент -0,69566
Параметр27 Степень1 Коэффициент -0,85382
Параметр25 Степень1 Коэффициент -0,90254
Параметр28 Степень1 Коэффициент -0,64129
Параметр6 Степень1 Коэффициент -0,05044
Параметр15 Степень1 Коэффициент -0,17116
Параметр22 Степень1 Коэффициент   0,13262
Параметр9 Степень1 Коэффициент   0,09275
Свободный член уравнения   -0,01963.

Таблица 3
Пример матрицы данных для канцеролитов карбоматов.

№ Карбоматы:
(С6H5)2C-C≡C-H
                    ⁄ NH
              O-C   
                O//    Z,
где Z радикал:

x1=
MR

x2=
Nкол

x3=
Nлок

x4=
MR⋅NR

кол

x5=
MRNRлок

*x6-x29

1 -CH3 170 52.45 17.55 8916.5 2883.5 x6=1;x7=1;
x9=2;x24=1

2 -C2H5 184 57.65 18.35 10607.6 3376.4 x6=1;x8=1;
x9=2;x24=1

3 -CH2-CH=CH2 196 59.8 20.20 11720.8 3959.2 x6=1; x3=2;
x10=1;x24=1

4 -CH2≡CH 194 56.55 21.45 10970.7 4161.3 x6=1;x9=2;
x11=1;x24=1

5        ⁄ CH2

-CH 
       \ CH2

196 61.45 18.55 12044.2 3635.8 x6=1;x9=2;
x12=1;x24=1

6 -(CH2)2-C6H5 260 78.15 25.85 20319.0 6721.0 x6=1;x9=2;
x13=1;x24=1

7 -C5H9 224 71.85  20.15 16094.4 4513.6 x6=1;x9=2;
x14=1;x24=1

8 -C6H13 238 77.05 20.95 18337.9 4986.1 x6=1;x9=2;
x14=1;x24=1

9 -C7H15 252 82.25 21.75 20727.0 5481.0 x6=1;x9=2;
x16=1;x24=1

10 -C8H17 266 87.45 22.55 23261.7 5998.3 x6=1;x9=2;
x17=1;x24=1

*Примечание:Значение остальных xi равно нулю для i=7÷29.Условные обозначения пара-
метров x1÷x5 как и в табл.1.Остальные значения парметров x::x6 =-H;x7= -CH3;x8= -C2H5; x9=



-C6H5;x10= -CH2-CH=CH2; x11= -CH2-C≡CH; x12= -CH(CH2)(CH2); x13= -CH2CH2C6H5; x16= -
C7H15; x17= -C8H17;
 x18= -(CH2)3N(CH3)2; x19= -C6H4Cl; x20= -C6H4Br; x21= -C6H4J; x22= -C6H4F;
x23= -C6H5-C6H5; x24= -оптически не активен; x25= -CH2CH2OH;
x26=-C6H3Cl2;x27=-C6H4CF3; x28= -C6H4CH3; x29= -C6H4N(пиридил).
Тем самым действительно для поддержания инактив-ности канцерогенеза
необходим механизм, лимитиру-емый в точности десятью необходимыми
и достаточными элемен-тарными стадиями химического процесса взаимо-
действия вещества с ЖК.

Таблица4
Результаты расчета(Урасч)канцеролитической активности карбонатов(У≤ 0.722-

канцеролит малоактивен;У >0.724-канцеролит активен)
№ Уэксп Урасч ∆N № Уэксп Урасч ∆N

1 1.000 0.784 0.216 2 1.000 0.840 0.160
3 1.000 0.879 0.121 4 1.000 0.887 0.113
5 1.000 1.139 -0.139 6 1.000 0.881 0.119
7 1.000 1.107 -0.107 8 1.000 1.162 -0.162
8 1.000 1.166 -0.166 10 1.000 0.724 0.276
11 1.000 0.890 0.110 12 1.000 0.932 0.068
13 1.000 0.926 0.074 14 1.000 0.935 0.065
15 1.000 0.871 0.129 16 1.000 0.976 0.024
17 1.000 0.897 0.103 18 1.000 1.099 -0.099
19 1.000 1.108 -0.108 20 1.000 0.790 0.210
20 1.000 0.992 0.008 22 1.000 1.001 -0.001
23 1.000 0.900 0.100 24 1.000 1.111 -0.111
25 1.000 1.082 -0.082 26 1.000 0.885 0.115
27 0.0 0.342 -0.342 28 0.0 0.237 -0.237
29 0.0 0.000 0.000 30 0.0 -0.084 0.084
31 0.0 0.127 -0.127 32 0.0 -0.043 0.043
33 0.0 0.000 0.000 34 0.0 -0.106 0.106

Максимальная относительная ошибка полученной ста-ционарной расчет-
ной модели Урасч не превышает 15,8%, а вклад отдельных аргументов,
включаемых (исключаемых) в элементарный химический процесс взаимо-
действия ЖК с канцеролитов составляет:
Вклад включенных параметров, рассчитанный методом иск-лючения,%:
1= 13,3; 26= 18,1; 29= 12,8; 27= 9,7; 25= 10,1; 28= 8,2; 6= 7,6; 15= 6,9; 22=
7,4; 9= 7,1.
Вклад включенных параметров, рассчитанный методом включения,%:
1= 10,1; 26= 10,1; 29= 10,1; 27= 10,1; 25= 10,0; 28= 10,0; 6 =10,0; 15= 9,8;
22= 10,0; 9= 9,9.
Вклады каждой из N=10 элементарных стадий фактически сравнимы меж-
ду собой и, следовательно, избирательно равновероятны. Однако каждой



из них  в механизме взаимодействия отводится своя определенная роль,
роль, приводящая к возрастанию антиокислительной активности (АОА).
Анализ результатов расчета ( Урасч ) и экспериментальных величин отно-
сительной активности карбоматов Уэ, при-веденный в табл. 4 позволяет,
во-первых, дискримини-ровать функцию активности внутри класса ( У≤
0,722  канцеролит малоактивен;  У >0.724 канцеролит активен).Тем самым
уточнив пределы активности  карбоматов ,  сформу-лированные  в  перво-
начальной  форме    (1- активен;    0 – неактивен), а во-вторых, путем ана-
лиза статистической достоверности [18] можно найти, что:
Критерий Бернштейна. Отклонение от 1=0,100.
Закон распределения – геометрический.
Параметры закона:
Среднее  = 3,133.
Дисперсия  = 13,838.
Асимметрия  = 0,930.
Эксцесс  = - 0,675.
Расхождение между эмпирическим и теоретическим распре-
делением носит случайный характер. Вероятность ошибоч-ного от-
клонения гипотезы о выбранном законе распре-деления = 0,212.
Тем самым вероятность безошибочного описания: расчэ УУ −=∆  зако-
ном с полученными параметрами составляет довольно высокую величину
0,788.
Если отдельные стационарные стадии N =10 элементарных процессов, оп-
ределяемые аргументами модели:X1, X6, X9, и X15,X22, X25, X26, X27, X28,
X29 составляют  «механизм заведенных часов», то «нарушителями» актив-
ности карбо-матов как раз и будут являться не те стационарные стадии
процесса, уравнения кинетики которых будучи проинтег-рированы и при-
ведут к функции распределения f (геомет-рический закон распределения),
определяющей появление в модели величин fУУУ сррасчэ =−=∆  где
Уср - среднее значение относительной активности данного класса соедине-
ний из выборки карбоматов.

ЗАКЛЮЧЕНИЕ
Рассмотрены физико-химические модели фармакологи-ческой активности
средств при взаимодействии с био-полимером (БП) и сывороточным аль-
бумином человека (САЧ). Найденная зависимость фармаколо-гической
актив-ности при действии вещества на биополимер тем выше, чем сильнее
разбавление фармакологического средства (ФК).



Найдены модели, описывающие физиологическую актив-ность взаимо-
действия ФК от температуропроводности и вязкости фазоводисперсной
системы ФКСАЧ, молекуляр-ного веса и удельного объема ФК.
Рассмотрены различные механизмы переноса ФК в живот-ной клетке
(ЖК): континуальный в плазмохимическую мембрану ( Fа2), дисконтину-
альный при взаимодействии ФК с внутриклеточной средой (Fa3 ); процесс
диффузии ФК с подвижными границами во внутриклеточные мембраны
(Fa4); процесс диффузии из одной среды в другую через высокопроницае-
мую третью среду как процесс диффузии ФК через плазматическую мем-
брану в клеточное ядро (Fa1).
Дискриминированы, во-первых механизмы переноса физиологически ак-
тивной среды Fa1, Fa2, Fa3, Fa4  в ЖК с позиции, например, проникновения
природных онко-генов: Fa1 (fos, mys, myb); Fa2 (На- ras; Ki – ras; erb B; abl;
fgr, src, yes); FA3 (erb B; mfs); Fa4 (erb A, fes, mos, yes, fps), во-вторых, с
позиции граничных условий переноса молекуляр-ной массы факторов
роста (ФР).
Путем анализа дисконтинуальной модели механизма пере-носа ФК в ЖК
найдено, что физиологическая активность действия канцерогена или кан-
церолита должна лимитиро-ваться строго необходимым и доста-точным
числом элемен-тарных химических процессов    N=10, отклонение от чис-
ла которых  в сторону N>10 или N 10≤ запускает механизмы канцероге-
неза.
Построены компьютерные модели расчета относи-тельной физиологиче-
ской активности канцерогенов и канцеролита известных в литературе ве-
ществ в форме линейных зави-симостей искомой функции от молекуляр-
ной массы скелета, радикалов и аггровации ими локализованных, коллек-
тиви-зированных электронов, реализующих антиокислительную актив-
ность (АОА) среды канцерогена, канцеролита. Показано, что теоретически
расчетная модель Урасч есть закон для имеющегося экспериментального
материала Уэ в этой области, а величины разности между ними могут ин-
терпретироваться как случайные, но рассматриваются как механизм не-
стационарной кинетики переноса ФК и ЖК. Законы такого отклонения
(среднее, дисперсия, асимметрия, эксцесс) описываются функциями рас-
пре-деления с большой степенью вероятности так, что вероятность оши-
бочного отклонения гипотезы о выбранном законе распределения лежит в
пределах 0,206 ÷ 0,212.
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III.ИССЛЕДОВАНИЯ В ОБЛАСТИ
МНОГОВРЕМЕННОСТИ, ТЕРМОДИНАМИКИ
ПСЕВДОРАВНОВЕСНЫХ ПРОЦЕССОВ И
ОРГАНИЗАЦИИ КВАНТОВЫХ СИСТЕМ

1. О многовременности
в квантовых системах химической кинетики и вычислении  предэкс-

поненциальных членов  в мономолекулярных процессах .10

Современная теория химической кинетики для разделения различных хи-
мических состояний , т . e. квантовых систем, использует одни лишь энер-
гетические и пространственно-конфигурационные  интервалы .
Теория активационного акта, рассмотренная в работах Эйринга и Поляньи
[ 1 - 2 ],  в которых представления об активном состоянии , об энергии ак-
тивации и об энергетическом барьере связываются только с энерге-
тическими и пространственно-конфигурационными интер-валами,  не по-
зволяет объяснить расхождение между экспе-риментальными и теоретиче-
скими значениями частотных членов у мономолекулярных реакций, кото-
рое достигает 104-106 раз . Улучшение теории столкновений путем учета
многих степеней свободы в сложных распадающихся молекулах, прове-
дённое Гиншельвудом [3] и Касселем [4],  не открыла путей к построению
общей теории химической кинетики и вычислению абсолютных скоростей
реакций.
В работе Н.И. Кобозева [5]   даётся критический обзор тео-рии активного
комплекса Эйринга- Поляньи и теории многих степеней свободы Гин-
шельвуда - Касселя и доказы-вается неспособность этих теорий объяснить
высокие  пред-экспоненциальные множители, т. е. высокие энтропии при
мономолекулярных процессах.

                                                          
10.ИСЛ,МЭП№000798,1969;Реф.инф.радиоэлектр.(РИР),7,6102,1970.



Существенно новый подход в теории опережающего комп-лекса в хими-
ческой кинетики, сделанный в работах [ 6 - 7 ] , заключается в необходи-
мости учета третьего вида интер-валов между состояниями - временного
интервала .  При этом наряду с трансляционным временем Н . И . Кобозе-
вым при анализе уравнения Де-Бройля указывается на не-обходимость
учета “собственного” времени частицы , которую можно представить как
“временной осциллятор” . Такая частица не пребывает постоянно на неко-
тором нулевом фронте времени, а колеблется около него с временной ам-
плитудой

τ = h / 2 m c2

Характеристическое время  t   может быть названо дис-персионным или
квантовым временем частицы, в отличие от трансляционного или светово-
го времени , как формы клас-сического механического движения .
Введенная Н. И. Кобозевым многовременность позволила дать удовлетво-
рительную классификацию для моно- и бимо-лекулярных процессов.
      Так как предлагается , что для частицы существуют только те события,
которые лежат в пределах дис-персионного времени , то казалось сущест-
венным выяснить свойства такого времени . С этой целью автором настоя-
щего сообщения было предпринято общее иследование по многовремен-
ному формализму [10] .
В настоящем сообщении рассматривается суперпозиция трансляционного
∆t и дисперсионного времени δt*.  Этим временным интервалам приводят-
ся в соответствие прос-транственно -конфигурационные интервалы ∆x  и
δx .  Конфигурационному пространству  f (∆х, ∆t)  соответствует универ-
сальная постоянная с = 3⋅1010 см/сек, характеристическая для трансляци-
онного( светового)  времени .
     В квантовой механике исключается существование “точечных” состоя-
ний уравнением Гейзенберга :
                           ∆x⋅  ∆ p ≥ h

             ∆t ⋅∆E ≥ h
Минимальная временная неопределённость частицы , даваемая уравнени-
ем Гейзенберга (3), определяет величину характеристического времени
частицы (4) на реля-тивистской границе по Кобозеву :

 ∆tмин = 2 τ =  h / mc2

В работах Н. А . Козырева [ 8 - 9]  из астрономических наблюдений и ла-
бораторных опытов с вращением гирос-копов обсуждалась возможность
существования наряду с обычным временноподобным вектором в четы-
рёхмерном многообразии еще и псевдовекторного времени, благодаря ко-
торому можно отличить причину от следствия в при-чинноследственной
связи .  Если характеристикой временноподобного вектора в 4-м про-
странстве служит скалярная величина с , равная скорости света , то псев-



довектору времени ставятся в соответствии универсальный псевдоскаляр
с* , имеющий размерность скорости экспериментальное значение с* оце-
нивается величиной ~7⋅107 см/сек .  Н. А . Козыревым выделяется про-
стран-ственный интервал δх, который определяется им как произведение
универсального псевдоскаляра с*, имеющего размерность скорости и вре-
менного интервала δt*  

δx = c*⋅  δt*   (5)
Величина δt*  не может быть меньше величины наи-меньшего временного
интервала τ,  принимаемого Н. И. Кобозевым  в качестве минимальной
временной неопре-делённости частицы. Поэтому можно постулировать ,
что
δt* = τ. В этом случае, подставляя (4) в (5),  получаем :
 δx = ( c* / c ) ( h / 2mc)   (6)
Вводя фазовый пространственный интервал диспер-сионного времени ,
равный 2πδx ,  получаем:
L = 2πδx  = (2 πc* / c )⋅ ( h / 2mc ) =  (α ) ⋅( h / mc) (7)
Тогда , подставляя значения с  и с* в  πс* / с  получаем :

α  = πc* / c = 1 / 137 , (8)
что в точности равно постоянной тонкой структуры, которая выражается
как     α =  2π е2 / hc , то есть:

c*  =  2 ( e2 / h ) = 7⋅ 107 см / сек
( е - величина заряда электрона). Таким образом,фазовый пространствен-
ный интервал дисперсионного времени L есть не только величина,кратная
фундаментальной величине пос-тоянной электродинамики α,но и отлича-
ется от нее на комптоновскую длину волны,длину волны фотона.
Постоянная тонкой структуры из приведенных соображений характеризу-
ется отношением двух универсальных постоян-ных, которые определяют
трансляционное и дисперсионное время при электромагнитном взаимо-
действии в квантовых системах . При других видах взаимодействия мате-
риальных систем ( сильном, слабом и гравитационном ) отношение двух
свойств времени (трансляционное и дисперсионное ) будет характеризо-
ваться иными значениями универсальных постоянных .
Приведённые соображения подтверждают, что величена δt* , которой опе-
рирует  Н. А. Козырев, равна величине диспер-сионного времени τ , кото-
рым  оперирует  Н. И. Кобозев δt* = τ  , поскольку такое определение с*
даёт совпадение с экспериментальным значением, найденным из астроно-
ми-ческих наблюдений .
Существенно отметить, что аналитическое значение вели-чины δх  , опре-
деленное из уравнения (6), равно принятому радиусу электрона :2,82 ⋅ 10-13

см.



Нужно считать , что всякая квантово-химическая система фактически на-
блюдается в  смешанном трансляционно-дисперсионном времени .  По-
этому кинетику превращения квантово-химических систем также следует
представлять, протекающей в суперпозированном трансляционно-диспер-
сионном времени .
Из приведённых соображений следует, что экспери-ментально получаемая
величина предэкспоненциального члена А в мономолекулярной реакции
может рассмат-риваться как среднее геометрическое предэкспонен-
циальных членов АI  и АII , характеризующих превращение активного
комплекса соответственно трансляционном и дисперсионном времени .
    A  = √ (АI · АII)
Таким образом предэкспоненты АI , АII  должны быть пред-ставлены как
функции ,соответственно , трансляционного и дисперсионного времени .
Развитые представления относительно бинарного (трансля-ционно-
дисперсионного) характера времени могут быть использованы для клас-
сификации мономолекулярных реак-ций на медленные, нормальные, бы-
стрые и сверхбыстрые и оценки величин предэкспоненциальных членов .
В том случае , когда активный комплекс находится внутри наи-мень-его
пространственно-временного интервала, то есть только внутри конфигу-
рационного пространства  f (∆х ,  ∆t )  , или f *( δх , δt*) , то предэкспонен-
ты АI , АII  могут быть выражены :

АI = 1 / ∆t ; (11)
АII = 1 / δt* (12)

В бинарном  (трансляционно-дисперсионном )  времени этот активный
комплекс будет иметь еще дополнительные состояния в конфигурацион-
ном пространстве f (∆х , δх,  ∆t, δt *  ) β -  измерений . β  принимает обыч-
ные значения : 0, 1, 2 , 3, 4. β  =  4  соответствует релятивистскому случаю
для активного комплекса . β  =  0 - соответствует нахождению активного
комплекса внутри пространственно-временного интервала для трансляци-
онного и дисперсионного времени .
Такая  дополнительная комбинация числа степеней свободы для активного
комплекса в данном  конфигурационном про-странстве в бинарном
(трансляционно- дисперсионном ) фронте времени равна ±  2 β. Где знак
“+” характеризует симметрию пространства относительно трансляционно-
го времени , а знак “ - ” - его асимметрию[9] , что эквивалентно выражает-
ся введением дисперсионного времени  [ 6 - 7]  .
   В этом  общем случае АI , АII  можно выразить :
                 АI = ( 1 / ∆t ) ( 1 /∆ t ) +2β  ; (13)
                АII =( 1 / δt*) ( 1 /δt* ) -2β  ; (14)
   или заменяя ∆t =∆x / c  и  δt* =δx / c* , получаем:
АI = ( с /∆ x ) ( c /∆ x ) + 2β  = ( c /∆ x)(1 + 2β)   ;   (15)



АII = ( с / δx ) ( c / δx ) (- 2β) = ( c* / δ x ) (1 - 2β)  ; (16)
   Подставляя (15) и (16) в (10) , имеем :

A β  =√ [(c / ∆x )( 1+ 2β) (c* / δx )(1 - 2β)] =
[ ( δx/ ∆x ) β( 1 /√(∆x⋅δx )](c/c*)β√(c⋅c*) =

= λβ ⋅ ( с /с*)β √ (c*⋅ c);
      λβ   ≡ (δx / ∆x) β  (1 / √(∆x⋅δx )) ,               (17)
ãäå λβ-çàâèñèò îò ìåòðèêè,íî îäíî èç çíà÷åíèé λ=1.
В таблице приводится классификация частотных членов мономолекуляр-
ных реакций при β  = 0, 1, 2, 3, 4.
Величина частотного члена по теории Эйринга - Поляньи равна ≈1013сек-1

, что соответствует “нормальной” моно-молекулярной реакции, для кото-
рой величина частотного члена, вычисленная по полученному уравнению
(17) для β  = 1 (табл. 1)  равна 1012 сек -1 .
Оценим величины λβ  .   Вообще говоря , всегда можно выб-рать фазовое
пространство таким образом, что значение λβ    = 1.
Если же предел [ 17 ] рассматривать как :

             lim (δx / ∆x)  →π  ; (17’)
 lim (δx / (∆x )3→ 1 (18)

Таблица 1
Эффектив.
квантовое чис-
ло, β

 Характер
реакции

Вид частотного
 члена Aβ , сек-1

0 “Медленные реак-
ции”

 λ0√ (с⋅с*)

1 “Нормальные реак-
ции”

  λ1( с / с* )√( с ⋅ с* )

2 “Быстрые реакции” λ2  ( с /с*)2  √ ( c⋅ c*)
3 “Сверх-  λ3 ⋅ ( с/с*)3 √ (c⋅ c* )
4            -быстрые”  λ4⋅(c/ c*)4 √(c⋅ c*)

величину , малость которой определяется соотношением δх и ∆х при ус-
ловии, что две точки в фазовом пространстве f (∆х ,∆t )  различаются на
360°, а в фазовом пространстве  Ψ* ( dх , dt *) существует конечный интер-
вал ( где причина отличается от следствия ) меньше 360°  , и предел (18)
нор-мируется , то имеем :

lim [δx / ∆x⋅√ (∆x ⋅δx )] = lim [(δx )2 / (∆x)2∆x⋅δx)] =
=  lim [δx / (∆x)3] = 1                                                       (19)

   и, следовательно ,
           lim [ 1 / √(∆x ⋅δx )] = 1 / π (20)



Из этих соображений получается табл. 2 коэффициентов    λβпри различ-
ных β и приводятся численные значения частотных членов Аβ сек-1 .

Таблица 2
      β        0   1   2   3   4
     λβ     1  / π   1   π  π2   π3

      Aβ       109  1012  1016  1019 1022

Таким образом ,рассмотрение многовременности в квантовых системах
химической кинетики позволяет классифицировать мономолекулярные
реакции и оценивать величины предэкспоненциальных членов для разных
классов .
Величины предэкспоненциальных членов близки к тем , которые получил
Н. И. Кобозев в теории опережающего комплекса с использованием вре-
менной энтропии. В этой же работе они получены путём использования
многовре-менного формализма.

Выводы
  Рассмотрена многовременность в квантовых системах химической кине-
тики как суперпозиция трансляционного (светового) времени и дисперси-
онного , развиваемого в работах Н. И. Кобозева и Н. А. Козырева.
Теоретически выведено аналитическое выражение для универсальной по-
стоянной характеристической для диспер-сионного времени : с* = 2 e2 / h =
7 · 107 см/сек , ранее полученное Н . А. Козыревым .
Постоянная тонкой структуры интерпретируется как отношение двух
свойств времени  дисперсионного и тран-сляционного в случая электро-
магнитных взаимодейст-вий.
Обнаружены аналитические зависимости между предэкспо-ненциальными
частотными членами в мономолекулярных реакциях и универсальными
постоянными ( с и с* ) трансляционно - дисперсионного времени. Полу-
ченные зависимости позволяют оценить предэкспоненциальные члены и
объяснить известные случаи кинетики мономоле-кулярных реакций.
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2.О многовременности в кинетике превращения
сложных структур и вычислении

 кинетической энтропии11

Современные представления о химической связи в соединениях орга-
нической и неорганической природы развиваются в теории валентных
связей (ВС) [1-3], теории молекулярных орбит (МО) [3-5], теории свобод-
ных электронов (СЭ) [6-7]. В ряде случаев используются разумные при-
ближения или частные случаи этих теорий приме-нительно к локализо-
ванным и нелокализованным электрон-ным парам [8]. Однако эти теории
ограничиваются рассмотрением пространственно-энергетических харак-
теристик химических состояний, т. е. квантовых систем. Рассмотрение
квантовых систем такого рода фактически ограничивается получением
частных решений волнового уравнения Шредингера относительно про-
странственного, энергетического параметров и числа электронов, рас-
смат-риваемых в данной, стационарной относительно времени, системе
химических состояний. Это в значительной степени определяет неудовле-
творительность классических теорий химической связи в подходе к одно-
значному решению проблемы о превращении сложных молекул с различ-
ного вида связями и порождает удивительное разнообразие энергетичес-
ких характеристик в оценке связей по различным теориям, отличающихся
в лучшем случае на 10-15% абсолютной ошибки.

Условие стационарности, накладываемое на химические состояния в
процессе превращения сложных молекул с различного вида связями,
нельзя считать удовлетворитель-ным.
Стационарное состояние системы принципиально никогда не наблю-

дается в квантовых системах, так как процесс измерения в квантовых
системах имеет «двуликий» характер - его роль по отношению к про-
шлому и будущему не совпадает. По отношению к прошлому, оно «вери-
фицирует» вероятности различных возможных результатов, предсказы-
ваемые по состоянию, созданному предыдущим измерением. По отно-
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шению же к будущему, оно создает новое состояние. Таким образом,
процесс измерения вскрывает в квантовых системах неэквивалентность
нап-равлений времени, т. е. приводит к появлению различия между буду-
щим и прошедшим [9]. Такое временное расщепление никаким образом
не учитывается современными теориями химической связи.
Настоящее сообщение является продолжением работы [16], посвя-

щенной выяснению роли многов-ременности, существующей в квантовой
системе химической кинетики. Учет многовременности в квантовой сис-
теме химической кинетики позволяет говорить о кинетических тер-
модина-мических функциях состояния, вычисление которых дало бы воз-
можность определять энергетическое состояние валентной структуры в
данный момент на реальном фронте времени. Предполагается, что в этом
случае химическую кинетику можно рассматривать как ин-
струментальный метод экспериментального исследования превращения
валентных структур.
Уже в фундаменте квантовой механики - уравнении неопределенности

- энергия и время представляют собой сопряженные параметры, связан-
ные условием:

(1)

Постоянная Планка является универсальным псевдоскаляром, что по-
зволяет записать условие (1) в равной мере и в виде условия:

 (2)

Использование соотношения неопределенности в форме неравенства
(2) для учета малого времени жизни атомов в возбужденных состояниях и
вычисления на этом основании термодинамических функций одноатом-
ных газов было осуществлено в работе Баумана [10].
Условия (1) и (2) можно рассматривать не только как условия энерге-

тического расщепления вырожденных состоя-ний, например, в каком-либо
поле, но и как условия времен-ных расщеплений, отличающихся друг от
друга благодаря ориентации псевдоскаляра h.
Условие неопределенности (1) учитывает поведение частицы на вре-

менной границе ∆t,которую назовем тран-сляционной или световой  вре-
менной интервал ∆t - трансля-ционным или световым временем частицы.

,htE ≥∆∆

,htЕ ≤∆∆



Условие неопределенности (2) учитывает собственное колебательное
(дисперсионное) время частицы δt* и поведе-ние ее на границе этого вре-
мени.

 Таким образом, обобщенное условие неопределенности для кванто-
вых систем в трансляционно-дисперсионном вре-мени формулируется в
виде условий:

E t h

E t h

∆ ≥
≤δ δ

                              (3)

 

                                                      (4)
Впервые вопрос о возможности временного расщеп-лении вырожден-

ных состояний квантовых систем примени-тельно к химической кинетике
в трансляционном и дис-персионном времени был сформулирован в ра-
ботах Н.И. Кобозева [11-14].
В работе [15] рассмотрена физическая сущность пяти-мерного про-

странства координат, трансляционнo -дис-персионного времени примени-
тельно к элементарным частицам. В работе [16] осуществлен вывод зави-
симости величины предэкспоненциального члена мономо-леку-лярнoй ре-
акции от трансляционно - дисперсионных свойств времени. Иначе говоря,
набор частотных колебаний валент-ной структуры распределяется относи-
тельно набора частот трансляционно-дисперсионного времени (размер-
ность сек-1). Фиксирование распределения набора частот молекулы в про-
цессе ее валентных превращений на реальном фронте времени и составля-
ет задачу кинетики превращения валентных структур. Степень неупорядо-
ченного распределения флюктуирующих объектов валентной структуры
на реаль-ном фронте времени можно охарактеризовать величиной кинети-
ческой энтропии. Понятие кинетической энтропии для флюктуирующего
набора валентных структур отли-чается от обычной статической энтро-
пии, определяемой для больших длительностей наблюдения и взаимодей-
ствия. Это отличие заключается в том, что при весьма малых длительно-
стях взаимодействия изменение энтропии флюк-туирующих объектов во
времени (кинетическая энтропия) не равно нулю на реальном фронте вре-
мени ввиду его трансляционно-дисперсионной природы, т. е. фактической
неоднородности относительно частотных свойств времени, имеющих раз-
мерность сек -1.
Кинетическая энтропия превращения валентной струк-туры на реаль-

ном фронте времени может быть определена по формуле:

 (5)

.*)](),[( htEtEf ≠∆∆ δδ

,V
T
Q

dt
dS =



где   ,     Q, Т, V - кинетическая энтропия, тепловой эффект, температу-
ра и скорость превращения валентной структуры на реальном фронте
времени.
Предположим, что скорость превращения большинства валентных

структур определяется в большей степени приб-лижением:

(6)
где α - степень превращения валентной структуры, а К - константа

скорости, определяемая достаточно полно частотным приближением ре-
ального времени t урав-нением:

(7)

Тогда подставляя (6)-(7) в уравнение (5) и, интегрируя его при услови-
ях, что валентное превращение структуры характеризуется величинами
энтропии S2 и S1 за промежутки реального времени t2 и t1, получаем урав-
нение:

(8)
Изменение энтропии ∆S, связанное с валентным превращением струк-

туры, таким образом, зависит от ее временной осцилляции на реальном
фронте времени, ограниченном участками t2 и t1. В том случае, когда вре-
менная граница t2 не отличается от t1  т. е. практически t2=t1, изменение
энтропии валентной структуры равно нулю. Это область статической эн-
тропии.
В работе [16] было показано, что реальный фронт времени может быть

представлен суперпозицией трансля-ционного (светового) ?t и дисперси-
онного ?t* времени, через которое были выражены частотные характери-
стики (предэкспоненциальные члены) мономолекулярных реак-ций. Это
позволило связать частотные члены с фундамен-тальными величинами:
скоростью световой трансляции вре-мени (c=3,00⋅10 10  см/ñåê) и скоро-
стью дисперсии времени (с*=7⋅107 см/сек) экспериментально определен-
ной в работе [19] и теоретически вычисленной в работе [16].
Интервалы реального фронта времени t2 и t1 можно представить в виде

частотных характеристик, используя соотношения, приведенные в работе
[16]. При этом следует учитывать, что валентное расщепление структуры
возможно при частотных членах более или менее высокого порядка, чем
частотный член Эйринга-Поляньи  10+12 -10+13 сек-1. Таким образом, в ка-

dt
dS

),1( α−= KV

t
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( )
1

2
12 lg13,2

t
t

T
QSSS α−=−∆=∆



честве отсчетной границы, в пределах которой не должно происходить ва-
лентных превращений структуры, можно принять частотный член 10+12

сек-1, который по классификации, приведенной в работах [11, 16], отно-
сится к «нормальным реакциям» и вычисляется по уравнению:

(9)

где A1 - частотный член нормальной реакции и  λ1 численный коэффи-
циент для эффективного квантового числа  β=1.
Общий вид частотного члена А?, найденный в работе [16], записывает-

ся в виде формулы:

 
(10)

Так как величина частотного члена определяется суперпозицией
трансляционного и дисперсионного свойств времени, т.е. реального вре-
мени, то уравнение (8) в общем виде можно выразить отношением вели-
чин частотных членов А? с отсчетной границей  A1 или в зависимости от
фундаментальных констант с и с*:

∆S S S
Q

T
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Из уравнения (12) следует, что изменение энтропии превращения ва-
лентной структуры определяется отно-шением фундаментальных кон-
стант, характеризующих трансляционно-дисперсионную природу време-
ни. Кроме то-го, изменение энтропии увеличивается при понижении тем-
пературы превращения валентной структуры. Это не противоречит накоп-
ленному экспериментальному мате-риалу для колебательных и электрон-
ных спектров молекул, валентные превращения у которых регистриру-
ются лучше всего при низких температурах (например, при температуре
жидкого азота).
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В табл.1 представлены значения коэффициентов λβ , обусловленных
метрикой, в зависимости от величины эффективного квантового числа  β,
являющегося мерой перекрывания трансляционно- дисперсионных вре-
мен-ных областей.
Численные коэффициенты таблицы 1 получены в уже цитированной

работе [16].

Таблица 1
β 0 1 2 3 4

λβ π
1 1

π π2 π3

Справедливость соотношения (12) может быть про-верена эксперимен-
тально из спектроскопических резуль-татов о превращении валентных
структур при низких температурах.

Преобразуем соотношение (12) к виду (13), зная,  что 1λ =1 (табл.

1), а отношение 
1* α

π=
с
с

,

где α 1  - постоянная тонкой структуры.
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Из уравнения (13) следует, что валентные превра-щения структуры,
обуславливающие изменение энтропии особенно при низких темпе-
ратурах, должны приводить к расщеп-лению спектральных линий, кото-
рое может быть представ-лено математически логарифмическим рядом от
постоянной тонкой структуры.
Формула (13) может быть проверена и путем тем низкотемпературных

термодинамических исследований.



Из приводимых соображений следует, что реакционная способность
молекул, определяемая обычно из структур-ных и термодинамических
свойств, должна существенно отличаться от действительной реакцион-
ной способности молекул в сторону занижения вероятности валентных
превращений в молекулах.
В теоретической химии концепции «резонанса» и «мезомерии», под-

вергавшиеся обсуждению в разное время и с разных позиций [17,18], не
учитывают этого обсто-ятельстâа.
В этих теориях предполагается нерасщепляемость «канонических

структур» в термодинамике и кинетике молекулы.
Тем не менее, можно показать, что «расщеп-ляемость» структуры

существенна и ее кинетическая энтропия при полном валентном рас-
щеплении структуры (α=0), низкой температуре (Т=75°К) и сравнитель-
но больших значениях Аβ  может быть велика для сложных молекул.

Для оценки этого используем представления теоретической химии о
соотношении между кратностью связи, электроотрицательностью (Х) и
термохимией.
Разность электроотрицательностей определяется из термохимических

данных по известной [20] формуле:

.06,23 2XQ ∆=                 (14)

Значения электроотрицательностей для различных крат-ностей связи,
заимствованные из работы [21], даны в табл. 2.

Таблица 2
Тип связи Х Тип связи Х

С- 2,6 (-С)- 2,6
С…- 2,3 (…-С)- 2,7
С= 2,1 (=С)- 2,8
С≡ 2,0 ( ≡С)- 3,2

Подставляем (14) в (11), имеем:    
(15)

При различных А β
,условиях:  α=0, Т=75°К  структур-ные превраще-

ния типов связи, оцененные по величине кине-тической энтропии, приве-
дены в табл.3.
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Таблица 3
Изменение кинетической энтропии  в э. е. для
различных типов структурных превращений

lgAβ/A1 =C->C- ≡C->C= ≡C->(≡C)- =C->(≡C)-
0 0 0 0 0
1 0,176 0,254 1,04 0,853
2 0,352 0,510 2,04 1,70
4 0,705 1,02 4,08 3,40
6 1,06 1,52 6,13 5,10

В сложных молекулах, где предполагается одновре-менное превраще-
ние значительного числа однотипных (или разнотипных) связей величины
кинетической энтропии естественно будут принимать большие значения.
Автор особо признателен проф. Н. И. Кобозеву за постановку

задачи и ее обсуждение.

Выводы
В работе рассмотрена вероятность превращения сложных валентных
структур на реальном фронте времени.
Вычислена величина кинетической энтропии, позволяю-щая говорить о
мере расщепления валентных структур на реальном фронте времени.
Установлена корреляция между кинетической энтропией и фундамен-
тальными постоянными (скоростью трансляци-онного и дисперсионного
времени, постоянной тонкой структуры).
Оценены величины кинетической энтропии для пре-вращения различных
типов углеродной связи при низкой температуре.
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   3.Псевдоравновесные процессы
    в обратимых системах

 химической термодинамики12

В сообщении [ 1 ] было показано, что в обратимых процессах химической
термодинамики, протекающих со значительными тепловыми эффектами,
кинетика процесса может оказывать существенное влияние на изменение
сво-бодной энтальпии, обращающегося в нуль, когда степень превращения
исходных компонентов в продукты реакции максимальна .
Предполагалось, что возникновение потока энтропии в обратимых систе-
мах химической термодинамики является результатом принципиальной
неэргодности процессов обратимой химической термодинамики [ 2 ] . Об-
ратимые процессы химической термодинамики, которые протекают в фа-
зовом пространстве, лежащим на не котором расстоянии от фазового про-
странства необратимых процессов, или отли-чаются на величину беско-
нечно малую ( порядка полного дифференциала ) от фазового пространст-
ва равновесных процессов были названы псевдоравновесными [ 1 ] .
Поэтому псевдоравновесные процессы по своему опреде-лению нельзя
корректно рассчитать методами термодинамики обратимых равновесных
или необратимых процессов . Такие псевдоравновесные процессы имеют
мес-то, например, при малых значениях степени превращения ( )α  исход-
ных компонентов в продукт реакции .
В этих условиях, возникающий поток энтропии оказывает существенное
влияние на изменение свободной энтальпии и кинетику процесса [ 1 ] .
                                                          
12 .ИСЛ МЭП №000796,1969,РИР,9,8079,1970.



Поэтому в условиях псевдо-равновесного протекания процесса возможно
возникновение и других потоков термодинамических функций состояния,
приводящих к динамическому изменению кинетики процес-са в обрати-
мых системах химической термодинамики .
Вычисление функций состояния псевдоравновесных обратимых процессов
могло  бы служить мерой неэргодности таких процессов, с одной стороны,
и приблизить наши представления к пониманию динамики процессов, с
другой .
Пусть ∆ ∆ ∆ ∆ ∆Z F H U ST T T T T, , , , - изменение функций состояния ( сво-

бодной энтальпии, свободной энергии, энтальпии, внутренней энергии и
энтропии ) с температурой ψT - функциональном пространстве обратимых

систем химической термодинамики, а ∆ ∆ ∆ ∆ ∆Z F H U ST
n

T
n

T
n

T
n

T
n, , , , - из-

менение соответствующих псевдоравновесных термодина-мических
функций в ψT

n  - функциональном пространстве псевдоравновесных про-
цессов химической термодинамики .
Из условия определения псевдоравновесных процессов имеем :

                    ψ ψ ψT T
n

T
nd− = ±                                   ( 1 )

где ± d T
nψ - означает изменение пространства функций состояния псевдо-

равновесных процессов с температурой, состояния псевдоравновесных
процессов с температурой, соответственно, при расширении ( знак « - « )
или сжатии ( знак « + « ) пространства d T

nψ относительно пространства

ψT в обратимых системах химической термодинамики .
При приближении к состоянию равновесия соблюдается условие :

       

d
dt

d T
n

α

α
ψ

→

→

± →













0

1
0

                                       ( 2 )



где 
d
dt
α

  - скорость процесса и α  - степень превращения исходной фазы

в продукт реакции .
Из условия ( 2 ) следует, что поток функций состояния псевдоравновесных
процессов обращается в нуль в равновесных обратимых системах химиче-
ской термоди-намики :

           
d
dt

T
nψ

→ 0 , когда 
d
dt
α

→ 0                (3)

Это позволяет установить взаимооднозначное соответствие между скоро-
стью процесса и потоком псевдоравновесных функций состояния в виде
уравнений :

                              
d
dt

N
d
dtT

nψ α=                         (4)

                                             
d
d

NT
nψ

α
=                  (5)

Так как функции состояния псевдоравновесных процессов отличаются от
функций состояния равновесных обратимых процессов на величину пол-
ного дифференциала, то для уравнения ( 4 ) и ( 5 ) по крайне мере должны
выполняться условия :

    
N

N

T

T

⊂

≡







ψ

ψ1 1
                                    ( 6 )

т. е. N - есть истинная часть функций состояния ψT - функционального
пространства обратимых систем химичес-кой термодинамики, Ni - тор-

жественно некоторым ψT
i - функциям состояния пространства - ψ T i -

химического процесса .



Таким образом, псевдоравновесные функции состояния и их потоки вы-
ражаются произведением функции состояния обратимой системы химиче-
ской термодинамики и скорости протекания химического процесса в дан-
ный момент времени ( см. уравнение ( 4 )) . При этом всегда можно вы-
брать пространство ψT

i
iN≡ , нормирование 1 . В этом случае воз-

никновение псевдоравновесного потока функции состояния есть результат
только динамики химического процесса . Если же номеруются относи-
тельно 1 скорости химического процесса, то псевдоравновесный поток
физически опреде-ляется величиной функции состояния обратимой систе-
мы химической термодинамики. То есть, псевдоравновесные функции со-
стояния и их потоки выражают кинетическое и динамическое изменение
термодинамического состояния системы в химических процессах . Более
того, всякое энергетическое изменение в обратимой системе химической
термодинамики в силу её принципиальной неэргодности приведёт к изме-
нению псевдоравновесной функции состояния и её потока . Поэтому псев-
доравновесные функции состояния и их потоки могут служить мерой не-
эргодности обратимых процессов химической термодинамики .
Метод расчёта псевдоравновесных функций состояния заключается в сле-
дующем . Совокупность кинетических процессов, отвечающих различным
феноменологическим моделям реакции в твёрдых телах, описывается сис-
темой уравнений и динамики : [ 3 - 5 ] :
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где k - константы скорости процесса Vi - скорость процесса в зависимости
от феноменологической модели пробегающая значения : i = 1, 2, 3, 4, m -
фактор гетерогенности, изменяющейся в пределах от 0 до 1 и физически
опре-деляющий меру погружения топокинетической облости ( m = 1 )  в
диффузионную ( m = 0 )  область кинетики [ 3 - 5 ] .
Подставляя феноменологические уравнения ( 7 ), ( 8 ) в ( 5 ), ( 4 ) и решая
их, можно установить количественные соотношения между функцией со-
стояния потока псевдоравновесного процесса и кинетическими факторами
.
Выберем в ∆ψT

n - пространстве ∆FT
n - изменение функции состояния . Из

условия ( 6 ) следует, что для всякого единичного процесса
∆ ∆N FT

( ) ( )1 1≡  ( 1 ) . Пусть это соот-ветствует протеканию процесса со
скоростью V1  в системе уравнений (8 ) . Изменение свободной энергии

∆FT
( )1  с температурой выражается известным соотношением :

                ∆ ∆ ∆F U T ST T T
( ) ( ) ( )1 1 1= −                                   ( 9 )

Принимая во внимание условия ( 1 ), ( 2 ), ( 3 ), ( 6 ) поток свободной энер-
гии в псевдоравновесных процессах можно записать в виде уравнений :

       
d
dt

F U T S VT
n

T T= = − ⋅∆ ∆ ∆( )( ) ( )1 1
1                           ( 10 )
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1 α
α

                  (11)      

Из уравнений ( 10 ), ( 11 ) можно заключить, что поток изменения свобод-
ной энергии псевдоравновесных процессов определяется долей изменения
свободной энергии обратимой системы химической термодинамики и ис-

чезает 
d
dt

FT
n= =∆ 0  при условии α →1  , когдаV1 0→ .

В изотермических условиях, когда изменение велечены свободной энер-
гии в обратимой системе химической термодинамики постоянно
( )( )∆F constT

1 = , псевдоравновес-ный поток свободной энергии опреде-
ляется генезисом, динамикой химического процесса . Это означает, что
при малых величинах степени превращения ( )α и малых величинах ско-
рости процесса ( )V1 , т. е. в начале процесса, весь псевдоравновесный по-
ток свободной энергии связан с генезисом химического превращения . В
условиях равновесных обратимых процессов химической термо-динамики
функции состояния не зависит от кинетики и генезиса процесса . В псев-
доравновесных процессах возник-новение потока функции состояния оп-
ределяется кинетикой, динамикой и генезисом процесса .
Из уравнений ( 4 ) и ( 5 ) и систем уравнений ( 7 ) и ( 8 ), ана-логично
уравнениям ( 10 ) - ( 11 ), могут быть получены аналитические выражения
псевдоравновесных процессов . Так, например, в явном виде псевдоравно-
весные функции состояния : ∆ ∆ ∆ ∆Z F H ST

n
T
n

T
n

T
n, , ,  для химического про-

цесса ( 7а ) выражаются системой уравнений ( 12 ) :
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      ,(12)                

где AP T, - теплота реакции при постоянной температуре ( Т ) и давлении (

Р ), а ∆V - изменение объёма системы .
Из системы уравнений ( 12 ) следует, что изменение псевдоравновесных
функций состояния в начальный момент времени кинетического процесса



( )kt → 0 равно ную, т. е. псевдоравновесные функции состояние данного
хими-ческого процесса постоянны и определяются характером неэргодно-
сти термодинамической системы . При условии же kt → ∞  изменение
псевдоравновесных функций состояние равно изменению функций со-
стояния в равновесных обра-тимых системах химической термодинамики .
Термодина-мические потоки псевдоравновесных функций состояние в
этих условиях отсутствуют .
Действительно, при kt → ∞  ( то есть  степень превращения α →1 ) из

уравнения ( 11 ) следует : 
d
dt

FT
n∆ → 0  . Таким образом, при расчёте

функций состояния в обратимых процессах химической термодинамики
необходимо учиты-вать величины псевдоравновесных функций состояния
и их потоки . Это означает, что для всякого реального обратимо-го про-
цесса химической термодинамики, например, величина измерения сво-
бодной энтальпии ∆ZT  определяет-ся уравнением :

   ∆ ∆ ∆Z H T ST in in
i ni n

= − ∑∑
,,

                                    ( 13 )

где ∆ ∆H Sin in
i ni n

,
,,
∑∑ - сумма измерения энтальпии и энтропии i - го - об-

ратимого химического процесса и изменения соответствующих псевдо-
равновесных функций состояния псевдоравновесного химического про-
цесса, т. е. изменения функций состояния за данный момент времени в ре-
зультате неэргодности и кинетического превращения .

        Выводы
В работе обосновывается введение псевдоравновесных функций состоя-
ния и их потоков, возникающих в результате неэргодности, генезиса, ки-
нетики и динамики химического превращения в обратимых системах тер-
модинамики .
Найдены количественные соотношения для расчёта псевдоравновесных
функций состояния и их потоков . Показано, что изменение псевдоравно-
весных функций состояния при условии kt → ∞  равно изменению функ-
ции состояния в равновесных обратимых системах химической термоди-
намики, а поток псевдоравновесных функций сос-тояния исчезают в этих
условиях при α →1 .
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4.Псевдоравновесные процессы
в обратимых системах  химической термодинамики .

2.Соотношения между производными термодинамических функций со-
стояния обратимых систем химической термодинамики в псевдоравно-

весных процессах13

В предыдущих сообщениях были развиты представ-ления о псевдоравно-
весных процессах обратимых систем хими-ческой термодинамики [1-2].
Для описания псевдоравно-весных процессов были введены понятия псев-
доравно-весных функций состояния и их потоков. Было установлено, что
псевдоравновесные функции состояния определяются функциями состоя-
ния обратимых систем химической тер-модинамики и кинетикой процес-
са. Псевдоравновесные функции состояния и их потоки являются мерой
неэр-годности обратимых систем химической термодинамики и аналогич-
ны мере, выражаемой произведением сродства и скорости процесса, для
описания термодинамического состояния системы(3).
 Вычисление свободной энтальпии (Z) обратимой системы химической
термодинамики осуществляется

                                    Z = H - TS                        (1)

по формуле (1) с поправкой Арe-kt    в псевдоравновес-ных процессах при
условии протекания химического процесса по экспоненциальному кине-
тическому закону(1):

   Z = U + PV + Ар e-kt  - TS                                (2)
 В этом случае для свободной энергии (F) имеем уравнение :

            F = U +  Аve-kt     - TS                ,                     (3)
  где U, Ap, Av, T, S, k, t  соответственно, внутренняя энергия системы, те-
пловые эффекты реакции при пос-тоянном давлении и объеме системы,
температура 0К , энтропия, константа скорости и время процесса.

                                                          
13 .ИСЛ МЭП №000797;-Реф.инф.радиоэлектр.,7,6101,1970.



 Для нахождения производных функций состояния обратимых систем хи-
мической термодинамики в псев-доравновесных процессах продифферен-
цируем  урав-нения (2) и (3) :                          

  dZ = dU + PdV + VdP + k Арe-kt dt + e-ktδAp -TdS-SdT         (4)

    dF = dU + e -kt δAv  - kAv e-kt   dt   - TdS - SdT         (5)
   В уравнение (4) подставим значения :
                    TdS = dU + PdV
         δAp = Cp dT + VdP  ,                   (6)

а в уравнение (5) значения :
      TdS = dU + PdV
     δAv =  Cv dT + PdV               (7)
   Преобразуя полученные уравнения, получаем систему:

           dF = ( e -kt  Cv  - S)dT + ( e-kt    -1) PdV - kAve-kt dt                   (8)

            dZ = ( e-kt   Cp - S)dT + (e-kt    +1)VdP - kApe-kt      dt
    Из системы уравнений (8) производные функции состояния свободной
энергии и свободной энтальпии выражаются системой уравнений :
               ∂F       
                               ( )T , V  = - kAve-kt                 (a)      
                        ∂t   
                             

      ∂F    
                       ( )T , t   = (e -kt   -1 )P     (b)        (9)
            ∂V     

                                     ∂F    
     ( ) V , t = (e-kt  Cv  -S)    (c)   
            ∂T
                             ∂Z
                            ( )  T , P = - kApe-kt            (a)

             ∂t

                                      ∂Z
                  ( )  T , t = (e-kt    +1)V     (b)   (10)

                                      ∂P

                             ∂Z
                            ( ) P, t = (e-kt Cp +S)           (c)

              ∂T



Когда величина степени превращения (α ) исходных ком-понентов в про-
дукт реакции максимальна ( kt→∞ , a→1) , то величины временных пото-
ков функций сос-тояния исчезают, а частные производные функций со-
стояния по параметрам P, V, t принимают вид известных соотношений для
равновесных обратимых процессов химической термо-динамики.
     Из приводимых соотношений (9) - (10), уравнения Гиббса-Гельмгольца
для функций состояния обратимых систем химической термодинамики
псевдоравновесных процессах следует записать в виде системы уравнений
:
  F= U - 1 / k (∂F / ∂t) T,V  + T[(∂F / ∂ T) V , t - Cve-kt  ]
   Z = H -1 / k (∂Z /∂ t)T , P  + T[(∂Z / ∂T) P , t - Cpe -kt ]         (11)
   Уравнения (11) принимают широко известный вид уравнений Гиббса-
Гельмгольца при максимальных степенях превращения ( a→1, т. e. kt→∞).
   Из систем уравнений (9) - (10) и (11) можно получить важные соотно-
шения, устанавливающие связь между произ-водными термодинамиче-
ских функций состояния обрати-мых систем химической термодинамики
псевдоравновес-ных процессах. Из системы уравнений (9) следует :
               ∂2 F / ∂T·∂V = e-kt (∂Cv / ∂V)T - (∂S/∂ V)T             (a)
               ∂2 F / ∂T·∂V =( e-kt - 1 ) (∂P/ ∂T)V              (b)    (12)
        e -kt (∂Cv /∂ V)T - (∂S/∂ V)T = =( e-kt - 1 ) (∂P/∂T) V  (c )
 Таким образом, соотношение (∂S/∂V)T=(∂P/∂T)V    имеет ме-сто только
при условии kt→∞ , когда a→1 , т.е. в реакциях , в которых не принимает-
ся во внимание кинетика и динамика процесса.
Из уравнения (12с) можно получить условия псевдо-равновесных фазовых
превращений, используя соотно-шения, связывающие частные производ-
ные функции состояния и их параметры обратимых систем химической
термодинамики в псевдоравновесных процессах.
      Перепишем уравнение (12с) в виде:
    [  EXP( - kt)   -  1 )] dP / dT = EXP(-kt)  (∆Cv / ∆V)  - ∆S / ∆V (13)
Пусть изменение объема системы (  ∆V)  отсчитывается от некоторого
уровня  принимаемого за начало отсчёта, тогда имеем :
∆S =q/T, q- тепло, придаваемое системе при превращении. В этом случае
уравнение (13) можно записать в виде:
d lnP / dT =[  EXP( -kt) / EXP ( -kt) - 1] ⋅ (∆Cv / RT ) - [1 / (EXP( -kt) -1]  ⋅(q/RT2)
lnP = [ EXP ( -kt)) / (EXP ( -kt) - 1] ⋅ ∫ (∂∆U/ RT∂T)dT-[1/(EXP(-kt)-1]∫ (q/RT2)dT+B,
 где ∂∆ U/∆T =∆Cv , B - постоянная интегрирования .
Полученные уравнения являются аналогами уравнения Клау-зиуса-
Клапейрона  в псевдоравновесных процессах обрати-мых систем химиче-
ской термодинамики.
 Из системы уравнений (10) можно получить уравнения :
              ∂2 Z / ∂P · ∂T = e-kt (∂Cp / ∂P) T  - (∂S / ∂P)T      (a)



                     ∂2 Z / ∂P ·∂T =( e-kt + 1) (∂V / ∂T)P             (b)     (16)
   EXP (-kt) (∂Cp / ∂P) T  - (∂S / ∂P)T=( e^-kt + 1) (∂V / ∂T)P   (c )
   Соотношение (∂S / ∂P)T=-( ∂V / ∂T)P имеет место только при условии
kt→∞ , т.е. при a→1.
    Кроме того, из уравнений (9) и (10) справедливы соот-ношения :

        ∂2 F / ∂t ·∂V =  ∂P / ∂t (e-kt- 1) - ke-kt P              (a)
   ∂2 F / ∂t ·∂T = - ∂S /∂t + e-kt[(∂Cv /∂t ·∂T) - kCv]    (b)         (17)
          ∂2 F / ∂V ·∂t = -ke-kt  ·(∂Av / ∂V)                      (c)
       ∂2 F / ∂T ·∂t = -ke-kt  ·(∂Av / ∂T)                          (d)

          ∂2 Z / ∂t ·∂P =  ∂V /∂t (e-kt + 1) - ke-kt V         (a)
  ∂2 Z / ∂t ·∂T = - ∂S / ∂t + e-kt [(∂Cp / ∂t ·∂T) - kCp]       (b)      (18)
     ∂2 Z / ∂P ·∂t = -ke-kt  ·(∂Ap / ∂P)           (c )
      ∂2 Z / ∂T ·∂t = -ke-kt  ·(∂Ap / ∂T)                            (d)
Из системы уравнений (17) и (18) можно получить систему уравнений для
потоков энтропии, давления и объёма в  псев-доравновесных процессах
обратимых систем химической термодинамики.
  (∂S /∂t ) v = e-kt [ k (∂Av / ∂T) + ((∂Cv /∂t ) - kCv  ]      (a)
      ∂P /∂t  = ke-kt ( P - (∂Av / ∂V)                         (b)    (19)
 (∂S /∂t )p = e-kt [k (∂Ap / ∂T) + ((∂Cp /∂t ) - kCp]            (c )
    ∂V /∂t  = ke-kt ( V - (∂Ap / ∂P)                  (d)
 Уравнения систем (17) и (18) принимают вид широко известных термо-
динамических соотношений для равно-весных обратимых систем kt→∞
(a→1). Потоки энтропии, давления и объема (19) при условии kt→∞  исче-
зают.
  То есть, при протекании химических  процессов во времени в псевдорав-
новесных процессах обратимых систем термо-динамики потоки и произ-
водные функции состояния обра-тимых систем определяются кинетикой
процесса и поэтому могут служить мерой саморепродуцирующих систем
хими-ческой термодинамики [4]  
  Фазовые превращения первого рода в рассматриваемых системах опре-
деляются скачком первых производных сво-бодной энтальпии по парамет-
рам давления или температуре (уравнения (10в) и (10с)) . При фазовом
превращении второго рода вторые производные (20) испытывают скачок, а
первые производные непрерывны, т.е. соблюдается условие (21).
    ∂2 Z / ∂T2  = e-kt· (∂Cp /∂T)   - (∂S / ∂T)= e-kt· (∂Cp / ∂T) -  Cp /T
        ∂2 Z / ∂P ·∂T = (e-kt  + 1) (∂V / ∂T) (20)

         EXP( -k∆t) · (∆Cp - ∆S )= 0                     (a) (21)
         (EXP( -k∆t)  + 1 ) ∆V  = 0            (b)



 Из рассматриваемых соотношений видно , что фазовые превращения пер-
вого и второго рода в псевдоравновесных процессах обратимых систем
химической термодинамики зависят от кинетики процесса.
При фазовых превращениях второго рода в псевдоравновес-ных процессах
в сущности выполняется требования :
                         S   = -Cp e-kt ;          S + S = 0        (22)
 Как видно из условия (22) , фазовые превращения второго рода в псевдо-
равновесных процессах обратимых систем химической термодинамики
характеризуются суммой энтро-пии S и антиэнтропии S , т.е. возникнове-
нием такой области энтропии , где кинетика процесса приводит к само-
произ-вольному упорядочению и снижению энтропии. Сумма мо-дулей
изменений антиэнтропии и энтропии при фазовых превращениях второго
рода в псевдоравновесных процессах равна нулю .

 S + S=0                                                   (23)
 Это означает , что в пределах псевдоравновесных процессов обратимых
систем химической термодинамики существуют условия как для возраста-
ния , так и для снижения энтропии системы, обусловленные протеканием
псевдоравновесного процесса во времени . Поэтому возникновение потока
энт-ропии в псевдоравновесных процессах обратимых систем химической
термодинамики можно рассматривать как результат взаимодействия меж-
ду процессами возникновения антиэнтропии и её по-тока, с одной сторо-
ны, и градиентом теплового эффекта псевдоравновесных процессах , с
другой . Из  уравнения (19а) имеем : 

(∂S/∂t)v=ke-kt·(∂Av/∂t)+[∂(Cve-kt)/ ∂t-kCve-kt = ke-kt(∂Av / ∂T) -∂S/∂t+kS  (24)
   Поток градиента свободной энергии по температуре (∂2F / ∂t ·∂T ) есть
результат возникновения антиэнтропии, потоков энтропии и антиэнтропии
:

 (∂2F / ∂t ·∂T) = kS - ∂( S + S) / ∂t                  (25)
 Введение понятия антиэнтропии(S) , как самопроизволь-ного процесса
упорядочения без затраты работы для опи-сания физико-химического мо-
делирования процессов ин-формации и мышления, осуществлено
Н.И.Кобозевым в работе [5]. Возникновение антиэнтропии и его потока
воз-можно в псевдоравновесных процессах обратимых систем химической
термодинамики . В равновесных обратимых сис-темах , где kt→∞
,величина  антиэнтропии и , следователь-но, её потоки исчезают .
Поэтому уравнения Гиббса- Гельмгольца в псевдоравновес-ных процессах
обратимых систем химической тер-моди-намики (11) содержит антиэнтро-
пийный член  (TS), который исчезает в равновесных процессах :



       F = U - 1 /k (∂F/ ∂t) T , V  + T (∂F / ∂T ) v , t + TS
                   (26)
      Z = H - 1 /k (∂Z /∂t) T , P  + T (∂Z /∂T ) p , t  + TS

ВЫВОДЫ .
 Получены основные соотношения между произ-водными термодинамиче-
ских функций состояния обратимых сис-тем химической термодинамики в
псевдоравновесных процессах . Найдены соотношения для потоков обра-
тимых функций состояния и их градиентов в псевдоравновесных процес-
сах . Введена величина отрицательной  энтропии  S ( антиэн-тропии) рав-
ная  S = Cpe-kt .    Как мера кинетического упоря-дочения энтропии в псев-
доравновесных системах химичес-кой термодинамики. Возникновение по-
тока энтропии рас-сматривается как процесс временного упорядочения -
разупорядочения энтропии системы. Все полученные соот-ношения при-
нимают вид классических уравнений обра-тимых равновесных систем хи-
мической термодинамики при бесконечно длительном протекании процес-
са (kt→∞ ) .  В этом случае потоки обратимых функций состояния, потоки
градиентов функций состояния и параметров состояния исчезают.
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5.Элементы организации и саморганизации
в физико-химических системах14

В последние десять лет специалисты различных отраслей знаний пытают-
ся выяснить причины стабильности и надежности биологических систем
и показать, что моде-лирование  неорганических систем по соответст-
вующим признакам, характерным  для биологических, приведет к созда-
нию неорганических систем, обладающих значи-тельной плотностью
монтажа активных и пассивных эле-ментов при большой надежности и
стабильности таких систем [1-4].Поэтому математические и физические
прин-ципы самоорганизации [5] системы вообще, независимо от ее при-
роды, представляют существенный интерес. В нас-тоящем сообщении
рассматриваются некоторые элементы организации и самоорганизации в
физико-химических сис-темах, в которых имеют место химические про-
цессы, связанные с упорядочением [6-9], структурным превращением
[10], имитацией в химических реакциях [11] и саморе-продуцированием
системы [12].

1. ОРГАНИЗАЦИЯ И САМООРГАНИЗАЦИЯ - ПСЕВДОРАВНО-
ВЕСНЫЕ ПРОЦЕССЫ ТЕРМОДИНАМИКИ

Организация системы определяется как способность сис-темы не растра-
чивать свою упорядоченность, а самоор-ганизация системы характеризу-
ется способностью повы-шать свою упорядоченность с течением времени
[З].
В работах [14-16] был подробно развит аппарат псевдо-
равновесной термодинамики обратимых процессов. Урав-нение
Гиббса-Гельмгольца для свободной энергии псевдо-равновесных
процессов записывается в виде:

   (1)

где F, U,             -свободная энергия, энергия, поток и градиент свободной
энергии;

                                                          
14 .ИСЛ МЭП №000800,1969;-Рефер.информ.радиоэлектр.,9,8080,1970.
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T, V, Cv - температура, объем, теплоемкость при постоянном объеме, а k, t -
константа скорости и время процесса.
При kt→∞ псевдоравновесный процесс приближается к состоянию равно-

весия (в этом случае степень прев-ращения процесса  α  →1).
Соотношение между упорядоченной(∆F) и неупорядочен-ной (энтропий-
ной или броуновской)формами энергии может быть записано [9] по
Н.И.Кобозеву в виде:

T∆S/ ∆F=γ⋅e ±ε ⁄ R T,         (2)
где γ- oтношениe априорных вероятностей неупорядочен-ного и упорядо-
ченного состояний выделившегося элемента энергии, ε - кибернетический
потенциал системы.
Кибернетический потенциал системы (ε) определяет затрату энергии на
упорядочение или разупорядочение процесса за счет имеющегося энерге-
тического состояния системы. Способность системы не растрачивать на-
коп-ленное состояние упорядоченности [16] определяется потоком изме-
нения свободной энергии (при постоянной температуре и объеме), возни-
кающим благодаря неэргод-ности (псевдоравновесности) процесса, т. е.
имеет место:

kt
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 где Аv - тепловой эффект при постоянном объеме в псев-доравновесной
системе.
Taким образом, если возникновение упорядоченного сос-тояния системы
возможно в обратимой системе химической термодинамики, то способ-
ность системы не растрачивать свою упорядоченность свойственно для
псевдоравновесных процессов обратимой химической термодинамики
благодаря возникновению потока свободной энергии в псевдорав-
новесной системе. То есть, организация физико-хими-ческой системы
есть псевдоравновесный процесс, исчезающий при kt->∞∞∞∞.
 Поток градиента свободной энергии по температуре  
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псевдоравновесной системе определяется возникновением антиэнтропии
(S), потоков энтропии и анти-энтропии [16]:

 ∂2F/ ∂t⋅∂T =kS - ∂(S +S)/ ∂t            (4)

S≡ - Cv e-kt                                      (5)



 Введение понятия антиэнтропии, как самопроизвольного процесса упоря-
дочения без затраты работы для описания физико-химического моделиро-
вания процессов информа-ции и мышления, осуществлено в работе [17].
Возникно-вение в псевдоравновесных процессах областей самопроиз-
вольного упорядочения без затраты работы и потока такого упорядочения
- характеризует такую систему как систему с присущей ей самоорганиза-
цией, т. к. возникающие антиэн-тропия и поток антиэнтропии являются
причиной повыше-ния упорядоченности системы с течением времени. То
есть, самоорганизация физико-химической системы есть псев-
доравновесный процесс, обусловленный  возникновени-ем областей
антиэнтропии и ее потока.
Так как характер псевдоравновесного процесса зависит от вида кинетиче-
ского закона [11,15], по которому протекает процесс до момента kt->∞ ,
то организация и самоорганизация физико-химической системы может и
должна об-ладать всеми свойствами кинетической системы, т. е. разви-
ваться в зависимости от условий кинетики процесса и его закона по-
степенно или спонтанно, с индукционным периодом или без него [11]15
(см. стр. 4).
Исходя из определения самоорганизации физико-химической системы -
как псевдоравновесного процесса, следует отметить (формула 4), что воз-
никновение в псевдоравновесном процессе потока антиэнтропии, т. е.
упорядочение системы во времени, связано с компен-сацией потока эн-
тропии, т.е. направлено на уменьшение разупо-рядочения псевдоравно-
весной системы во времени.
В связи с этим целесообразно рассмотреть поведение орга-низации и са-
моорганизации физико-химической системы на реальном фронте времени.

2.НАПРАВЛЕНИЕ ВРЕМЕНИ В ОРГАНИЗАЦИИ И САМООРГАНИ-
ЗАЦИИ ФИЗИКО-ХИМИЧЕСКОЙ СИСТЕМЫ

Подход к проблеме времени с позиций многов-ременности был сделан
нами в работе [18], а в работах [19,20] показана возможность применения
дисперсионного и трансляцион-ного свойств времени в химической кине-

                                                          
15 . В этом смысле символическое тождество (5) характеризует от-сутствие

полного алгоритма между  процессом организации, т. е. Про-цессом сохранения
упорядочения и процессом возникновения упоря-
дочения системы на молекулярном уровне.



тике для класси-фикации мономолекулярных реакций и превращения ва-
лентных структур.
Возникновение организации физико-химической системы в псевдоравно-
весных процессах связано с появлением локаль-ного потока свободной
энергии, обусловленного неэргод-ным протеканием химической реакции.
Для некоторой об-ласти псевдоравновесного процесса порядка полного
дифференциала за промежуток смешанного времени dt, при постоянной
величине теплового эффекта Аv и неизменности кинетического закона
протекания псевдоравновесного про-цесса упорядочение (разупорядоче-
ние) системы, определя-ется изменением свободной энергии системы,
возникающей в результате протекания псевдоравновесного про-цесса в
дисперсионном и трансляционном времени. Т. е. из уравнения (3) следует:

( ) ( )
( ) ( ) ( )[ ]*' expexp

'

* ktktAIktdeAdF v
kt

kt
kt

v
−−−=−= ∫ − , (6)

где (kt)* и (kt)’-относятся к протеканию псевдорав-новесного процесса в
дисперсионном (собственном, колебательном) или трансляционном вре-
мени.
В работе [18] показано, что дисперсионное время, играя роль прошлого
по отношению к трансляционному, характеризует колебательные свойства

тяжелых частиц, обладающих скоростью колебания с*≅ 7⋅107 см/сек, в то
время, как на трансляционном фронте времени су-ществуют только све-
товые кванты со скоростью колебания близкой к скорости света.
Таким образом, сохранение организации (упорядочения) физико-
химической системой (dF<0) обусловлено протека-нием псевдоравновес-
ного процесса в дисперсионном време-ни за счет упорядочения тяжелых
частиц, в то время как хаотизация связана с протеканием процесса на
трансляцион-ном фронте времени за счет разупорядочения возникающих
на этом фронте времени световых квантов.
 То есть, разупорядочение системы в направлении будущего псевдоравно-
весного процесса компенсируется упорядоче-нием, возникающим за счет
собственного колебательного времени тяжелых частиц псевдоравновесно-
го процесса при неизменном законе кинетики процесса и постоянной ве-
личине теплового эффекта (Аv -const.).
Короче говоря, организация физико-химичесского псевдо-равновесного
процесса, возникшая в прошлом, стремится к уменьшению дезорганиза-
ции физико-химической системы, возникающей в будущем. Так как дис-
персионное время обладает свойствами  псевдовектора, т. е. в такой сис-
теме не обнаруживается идеальной симметрии, то локальное упоря-
дочение физико-химического процесса в дисперсионном времени являет-



ся устойчивым  против броунизации. «В море хаоса существует море по-
рядка». Для самоорганизации это соответствует рассеянию антиэнтропии
в будущем по отношению к прошлому псевдоравновесного процесса. Но
это не означает переход к обычному энтропийному состоянию молеку-
лярной системы, так как переход молекулярной энтропии через нулевое
значение запрещен теоремой Нернста-Планка [21]. С позиций многовре-
менности это означает, что в силу расслоенности и псевдовекторности
дисперсного времени молекулярную энтропию невозможно перевести в
состояние антиэнтропии псевдоравновесного процесса. Таким образом,
самоорганизация системы поддер-живается в состоянии упорядочения на-
правлением времени.

3.НАДЕЖНОСТЬ,МОЩНОСТЬ И БЫСТРОДЕЙСТВИЕ ПСЕВДО-
РАВНОВЕСНЫХ ПРОЦЕССОВ,ОБЛАДАЮЩИХ ОРГАНИЗАЦИЕЙ

ФИЗИКО-ХИМИЧЕСКОЙ СИСТЕМЫ
Пусть, физико-химическая система обладает организа-цией и самооргани-
зацией. Это означает, что она является псевдо-равновесной и должна об-
ладать потоком энтропии равным [16]:

∂S/ ∂ t = ∂2F/ ∂ t⋅ ∂ T + ∂ S / ∂ t -kS     (7)
Поток энтропии можно выразить и как произведение мощ-ности (Р) пере-
хода неупорядоченного состояния в упорядо-ченное на температуру про-
цесса (Т)

TP
t
S ⋅=

∂
∂

                                           (8)

 Из уравнений (7) и (8) следует (9):

P=(1/T)⋅( ∂2F/ ∂ t⋅ ∂ T + ∂ S / ∂ t -kS)(9)

т.е. мощность самоорганизации физико-химической систе-мы есть функ-
ция потока антиэнтропии, потока градиента свободной энергии, антиэн-
тропии псевдоравновесного про-цесса.
Надежность такой организации характеризуется  вероятнос-тью упорядо-
ченно-неупорядоченного (векторно-броунов-ского) перехода(γ), равного
отношению   априорных вероят-ностей неупорядоченного (броуновского)
и упорядоченного (векторного) состояния [9]:

,1 τσγ ⋅=−                                           (10)

где σ-характеризует интенсивность отказов такого пере-хода,τ-время.



 Из уравнений (2) и (10) можно записать выражение (11) для надежности
такой системы:

( )
TRF

ST 1lnln 1 ⋅+
∆
∆=− εστ                    (11)

Изменение энтропии для векторно-броуновского превра-щения может
быть определено по уравнению [22]:

γlnкS =∆         ,                                  (12)

где к-постоянная Больцмана.
Если полагать из уравнения (8), что имеет место в некоторый мо-

мент  τPTS =∆ , то:

( ) .ln 1−= σττ кTP                                            (13)

 Так что при интенсивности отказов для перехода: упо-рядоченное-
неупорядоченное состояние σ<10−10 сек-1 и времени перехода τ<10−6сек
при комнатной температуре мощность такого перехода не менее 10-19 дж,
или порядка одного электронвольта. Этой энергии перехода вполне доста-
точно для экспериментальной реализации упорядочен-но-
неупорядоченных превращений в элементах электрони-ки.
Более детальное изучение теорий псевдоравновесных про-цессов как про-
цессов, для которых свойственна организация и самоорганизация, может
представить на наш взгляд су-щественный интерес в будущем для пони-
мания не только химических, но и биохимических процессов, для по-
строения более полного механизма теории самоорганизации, пригод-ной
для описания широкого класса явлений органической и неорганической
природы.

выводы
Показано, что процессы организаций самоорганизации в физико-
химических системах представляют собой су-щественно псевдоравновес-
ный прoцeссы.
Организация и самоорганизация физико-химических систем зави-
сит от свойств временной системы отсчета (прошлого и будущего).
Оценена мощность, надежность и быстродействие систем, обла-
дающих организацией.
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   6.Структурно-теплофизическая  теория вязкости магматических
расплавов16
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Температурная зависимость вязкости магмати-ческих
расплавов.
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Степень поляризации немостикового кисло-рода θ и
структурно-химический показатель основнос-ти пород
К (степень деполимеризации расп-лава).
Вязкость и физико-химические,теплофизические свой-
ства и структура расплава.
Теория вязкости субликвидусных магматичес-ких рас-
плавов.
Зависимость вязкости магматических расплавов от дав-
ления.
Заключение.
Литература.

ВВЕДЕНИЕ
В настоящее время в области изучения вязкости магма-тических  распла-
вов накоплен обширный и разносторонний материал,  включающий экс-
периментальные данные и тео-ретические построения. Эти теории исполь-
зуют представ-ления физики,  химии и физической химии для описания
зависимости вязкости как функции температуры, давления, состава и
строения расплава, в том числе в области су-ществования субликвидусных
фаз. Несмотря на стройность и кажущуюся непротиворечивость теорети-
ческого аппарата  и в ряде случаев хорошее совпадение теории с результа-
тами эксперимента, в области теории вязкости,  в том числе и магматиче-
ских расплавов, возникла своеобразная проблем-ная ситуация.
С одной стороны,  применение к силикатным и алюмосили-катным рас-
плавам (О. А.  Есин,  П..  В.  Гельд [2],  Л.  Н.Ше-лудяков [15],  Э.  С.
Персиков [10]) формулы Аррениуса-Френкеля-Эйринга (сокращенно
формулы АФЭ) в виде экспоненциальной зависимости вязкости от темпе-
ратуры и кажущейся энергии активации расплава  свидетельствует о при-
менимости к расплавам теорий Я.  И.  Френкеля[13] и Е.  Андраде[16], а с
другой стороны (Г.  М.  Панченков[9], Л.  Н. Шелудяков[15]), предлагают-
ся более сложные теорети-ческие построения о физической и физико-
химической природе вязкости расплавов[17,19,20,21,24,26,28].Оставляя в
стороне  обсуждение по существу достоиинств  и недостат-ков  этих тео-
рий вязкости, можно указать на иной путь решения возникшей проблем-
ной ситуации, в основе которого лежит анализ теплофизических законо-
мерностей  реологических сред.Как известно, теория подобия и физиче-
ские модели такого подобия [5], теория теплопро-водности[7] позволяют
оперировать представлениями, в которых отсутствуют так часто встре-
чающиеся и вариация предэкспоненциальных членов в пределах несколь-
ких порядков, что даже для кинетики химических процессов вызывает
возражение у специалистов[3], а тем более представляется труднообъяс-



нимым явлением, для описания вязкости расплавов, где, скажем, для маг-
матических сос-тавов эти величины связываются не столько с химически-
ми реакциями в расплаве, сколько с явлением деполимеризации мостико-
вого (ковалентного) кислорода в сетке силиката или алюмосилика-
та.Можно ска-зать, что существующий аппарат теории теплопроводности
и физической химии пригоден для аналитического описания: во-первых,
зависимости вязкости с температурой и давлением от состава расплава;
во-вторых, количественного описания состава расплава как функции сте-
пени поляризации немостикового кислорода и его эффективного коорди-
национного числа, то есть в частности, теоретически получить “критерий
деполимеризации К“,ис-пользованный Э.  С.  Персиковым[10]; в-третьих,
показать, что эмпирические уравнения для расчета вязкости в суб-
ликвидусных расплавах могут быть выведены из пред-ставлений правила
фаз как для равновесных, так и псевдо-равновесных систем. При этом во
всех указанных случаях не требуется введения представлений кажущейся
энергии активации вязкости расплава, а величина предэкспонен-циального
члена для магматических расплавов определяется теплофизическими кри-
териями и может быть вычислена в рамках используемого метода.

ТЕМПЕРАТУРНАЯ ЗАВИСИМОСТЬ ВЯЗКОСТИ МАГМАТИЧЕ-
СКИХ РАСПЛАВОВ

Предположим, что температуропроводность и теплоотдача магматическо-
го расплава близки между собой. Для того чтобы охарактеризовать это ра-
венство численно и в пространстве, и во времени можем воспользоваться
кри-териями подобия соответственно, Фурье(F0) и, где, Био(Bi), как, это
представлено, например, в книге А.  В.  Лыкова[7]. Тогда:

 F0=at/ R2      (1)
где критерий Фурье-F0, есть число, которое харак-теризирует температу-
ропроводность α (см2/с) расплава во времени t(с) и координате R(см).
Критерий Био как критерий теплоотдачи в теории теплопроводности задан
соотно-шением для макропроцесса:

 Bi=(α/λ)H,           (2)
где  - коэффициент теплопередачи,  - коэффициент тепло-проводности, Н-
геометрическая координата тепловой кон-векции критерия Био, величина
которого характеризуется безразмерным числом Bi. Для макромолекуляр-
ных процес-сов аналогичный критерий Био записывается в, например, в
форме:

  Bi=D/(βR)
 где  - коэффициент теплоотдачи, D   - коэффициент диф-фузии (см2/с).
Поэтому размерности произведения [βR] тож-дественны размерности[D],



т.е. имеет место βR≡[D],R-геометрический параметр. Тогда в силу приня-
того условия близости температуропроводности и теплоотдачи ( α ≈ β )
магматического расплава критерий Био может быть записан в микромоле-
кулярной форме:
                                Bi=Dr/aR ,        (4)
где размерность [Dr]=[aR], r-радиус диффундирующего из мостиковой
структуры О0( ≡ Si-O-Si≡) в немостиковое О-(≡Si-O-Me-) состояние.R-
геометрический параметр пере-хода типа:O0 →  O .Теорией по-
добия, поскольку она оперирует с критериями подобия в форме отвлечен-
ных чисел, не накладывается никаких условий, кроме самих величин кри-
териев, при переходе от макропроцессов к макромолекулярным явлениям
и микропроцессам.
По-видимому, именно в этом и состоит одно из основных достоинств ме-
тода подобия при описании явлений в форме моделей прямой аналогии,
как это показали И.  М.  Тетельбаум, Я.  И.  Тетельбаум[11] на многочис-
лен-ных при-мерах решения практических задач, в том числе по геологии
и геофизике.
Учитывая температуропроводность расплава в форме кри-терия Fo(1) и
теплоотдачу в форме критерия Bi(4), можем написать скорость ионной
поляризации немостикового кислорода О- в расплаве:

                     D⋅r = Bi⋅Fo ⋅R3/ t,ñì3/c       (5)

Тогда по определению R в условии(4) величину R3/t следует считать ско-
ростью электронной  поляризации (см3/с) немос-тикового кислорода, ко-
торая для некоторой скорости поля-ризации А пусть не превышает сред-
негеометрической флюк-туации температуропроводности расплава, т.е.
определяется величиной не более √Fo . Тогда имеем:

                      R3/t= A⋅√ Fo             (6)

Из (5) и (6) получаем:
        Dr=ABi√F0⋅F0 =A ⋅Ti⋅F0                 (7)

где  Ti назван А. В.  Лыковым (7) критерием Тихонова, макрофизическое
определение, которого дается соотно-шение:

   Ti=Bi √F0=(α√t)/ √γcλ=(αε)/√t        (8)
где с,γ, соответственно удельная теплоемкость и плот-ность расплава, а  ε
- коэффициент тепловой активности тела. Критерий Тихонова численно
равен отношению количества тепла, передаваемого к единице поверхно-
сти тепла в первую единицу времени при разности температур между по-



верхностью расплава и окружающей средой в один градус, к коэффициен-
ту тепловой активности расплава. Таким обра-зом, условие(6) ,  которое
кажется, несколько искусствен-ным не нарушает общей тепло-физической
модели расплава, а, наоборот, позволяет учитывать такое явление, как
кон-векция (условие третьего рода), в рамках критерия Тихо-нова.
    Полученные результаты позволяют написать известный закон диффузии
Эйнштейна:

                                                                                   Dr=(RT)/6πη,

где  η  -вязкость расплава  в пуазах , используя критерии подобия уравне-
ния(7).Отсюда можно получить уравнение для расчета вязкости как функ-
ции температуры и критериев Ti,F0,или Bi,F0,в форме соотношения:

   η=(RT)/6π⋅A⋅Bi ⋅F0⋅√F0=(RT)/ 6π⋅A⋅Ti⋅ F0  (9)

 Ясно, что в зависимости от характера поляризации немостикового кисло-
рода    (которая, как в дальнейшем будет показано, может быть рассчита-
на, например,  и как степень деполимеризации расплава), введенная П.
Сосье [27] и Дж. Карроном[18] и широко использованная Э.С. Пер-
сиковым [10].Степень поляризации немостикового кислоро-да для распла-
ва с повышением температуры Т выше тем-пературы ликвидуса Тл можно
считать относительной величиной порядка:

     θT = (Т-Тл)/Tл   (9)

Которая будет изменяться в зависимости от величины кри-териев Ti и Fo
,т.е. теплофизической картины расплава, а при температуре ликвидуса
расплава Тл эта величина будет полностью определятся степенью поляри-
зации   немостико-вого кислорода в структуре расплава и значениями ве-
личин Ti и Fo.
Тем самым, зная функциональную зависимость  θ =(Ti, Fo), можно по
расплава заданного   состава определить Ti и Fo, а, следовательно, при
данной величине Тл определить вяз-кость расплава. Для расчета величин
Ti и Fo по данным, или наоборот, можно воспользоваться (см. рисунок 1)
номограм-мой   θ =f(Ti,Fo), приводимой в работе А. В. Лыкова [7] .Из
уравнения (9) фактически следует :

 lg  η теор=lg [RT/(6π⋅Bi⋅Fo ⋅√ Fo ) -  lg A  (10)

и,  полагая для температуры Тл ликвидуса вязкость:

  lg ηл теор=lg[RT/ (6π⋅Bi⋅Fo√ Fo )]          (11)              .



 получаем:
 lg η теор =lg ηл теор –lgA         (12)

Если скорость электронной поляризации немостикового кис-лорода О-
определяется единичным объемом электронной поляризации А=1,то тео-
ретическая вязкость в точности рав-на теоретической вязкости расплава
при температуре лик-видуса:

  lg η теор=lg ηл теор                 (13)

В этом случае, задаваясь величиной θ при условии равенства температу-
ропроводности теплоотдаче расплава, т.е. Fo=Bi, можно определить теп-
лофизические условия, при которых экспериментальная вязкость расплава
и ее теоретическое значение совпадают, т.е. имеет место равенство:

lgηлэ=lg ηл теор                        (14)

В табл.1 приведены результаты такого расчета для расплавов гранита, ан-
дезита, толеита, лерцолита, дунита, где в качестве функции основности
пород сопоставляются вели-чины степени поляризации немостикового ки-
слорода θ, структурно-химический показатель основности пород, который
вычисляется по методике Э. С. Персикова (10) как степень деполимериза-
ции расплава К=О-/Оо по формуле (15) и термодинамический показатель
основности ∆ ZH2O в 2980K, предложенный А. А. Маракушевым [8].

 К=О-/Оо=[2 (О-2 Н)/H]⋅100  (15)

где О-число грамм-ионов кислорода и Н-число грамм-ионров сеткообра-
зователя в расплаве для данного состава горной породы.
Из табл. 1 следует, что формулы (10)-(14) и необходимые расчеты по но-
мограмме (см. рисунок) удовлетворительно описывают уменьшение вяз-
кости расплава с увеличением температуры. Увеличение температуропро-
водности и тепло-отдачи, определяемое ростом критериев Fo и Bi соот-
ветствует уменьшению вязкости и сопровождается, естест-венно, увеличе-
нием степени поляризации немостикового кислорода θ в распла-
ве.Величина же θ изменяется симбатно структурно-химическому показа-
телю основности пород (степень деполимеризации расплава) К и термо-
динами-ческому показателю основности  ∆ Z Н2О 298 .
Из результатов расчета, приведенных в табл.1 и номограммы (рисунок),
следует достаточно любопытный факт, чтобы оставить его незамеченным.



При весьма малых величинах температуропроводности и теплоотдачи
расплава, когда степень поляризации немостикового кислорода в расплаве
близка нулю, десятичный логарифм критерия Тихонова стремится ко
вполне определенной величине:lg Ti=-3,5.Можно лишь предпо-ложить,
что именно этим теплофизическим фактом и объясняется близкое по ве-
личине значение десятичного логарифма вязкости предэкспоненциального
члена для большинства расплавов в известной формуле Аррениуса-
Френкеля-Эйринга, когда оказывается:lg η0~-3,5[10]. Симбатность изме-
нения величин θ и К в определении основности магматических пород и
сходство в определении этих понятий по своей физико-химической при-
роде позволяет надеяться на более строгое определение этих понятий на
основе, например, представ-лений структурной хиии.

Таблица1
Показатели основности магматических пород и теплофизическая

характеристика расплавов
Средний
состав
по[10]

Тем
пера
тура
лик
виду
са

(Тл)
0К

lgηэл lgηтл Bi Fo lgTi 1
2√Fo

θ K ∆Z298

(
H2O)
ккал

Гранит
(Nн2о=0)

1323 8.0 7.8 0.01 0.01 -3.42 7.07 0 0.03 1.02

Гранит
(NH2O=2
% масс.)

1173 6.0 6.1 0.03 0.03 -2.38 3.16 0 15.3 -

Андезит
(NН2О=0)

1373 4.5 4.61 0.10 0.10 -1.49 1.6 0 17.2 1.88

Толеит
(NH2O=2

%масс)

1373 2.5 2.52 0.7 0.7 -0.23 0.6 0.4 85.2 -

Лерцо-
лит

(NH2O=0)

1623 0.71 0.72 4.0 4.0 0.89 0.25 0.7 215 4.07

Дунит
(NH2O=0)

1973 -0.74 -0.75 17.0 17.0 1.83 0.12 0.9 372 4.84



Рис.: зависимость между степенью поляризации немостикового кислорода распла-
ва и критерием Тихонова для разных значений критерия Фурье.

CТЕПЕНЬ ПОЛЯРИЗАЦИИ
НЕМОСТИКОВОГО КИСЛОРОДА МАГМАТИЧЕСКИХ РАСПЛА-

ВОВ

Поскольку теплофизическая картина расплава опреде-ляет степень поля-
ризации немостикового кислорода, то важным моментом является точное
определение величены θ  для расплавов различного состава. От точности
определения величины θ  зависит точность определения величины Fo, по
которой согласно условию, принятому для расплава, когда температуро-
проводность равна теплоотдаче, т. е. Fo=Bi, можно определить Ti.И, на-
оборот, задаваясь Fo=Bi,по вели-чине Ti находилиθ (см. рисунок).
Пусть процесс поляризации мостикового кислорода Око и его превраще-
ния в немостиковый кислород О- под-чиняется схеме:

                                 Oк
о!кО-,

тогда можно считать, что степень поляризации немос-тикового кислорода
есть произведение ионности кислорода io вещества данного состава на
число независимых ком-понентов К, учитывающих химическую рекомби-
нацию чис-ла атомов немостикового кислорода кО - в расплаве и их пре-
вращение в мостиковый кислород Око. Таким образом, можно написать:

             θ=io⋅K=io (k-1).                                        (16)
Поскольку к в описании величины числа атомов немос-тикового кислоро-
да кО-  есть среднее число атомов, окру-жающих данный атом, относя-
щийся или к катиону, или к аниону расплава, то можно рассматривать ве-
личину к как среднее геометрическое от величины координационного
числа, образуемого немостиковыми кислородами и поэтому к= √(Кz),т.е.
(16) можно записать в форме соотношения:

                θ=io (k-1)=io √ [(Kz)-1].                                  (17)



Ионность кислорода, например, в соединении MmAOn, будет по С.С. Баца-
нову[1,с.281-286] равна:

                io=(ZA iA+m ZM iM) / ZA +mZM                   (18)

где ZA, ZM-заряды ионов атомов в соединении;iA ,iM-ионности связей А-О
и М-О с учетом их валентностей, значения которых могут быть взяты из
таблиц 1 и 2 при-ложения в монографии С.С. Бацанова [1].
Так, например, в СаСO3:

 io=4C-O[+2] + Ca-O        =38%
6

при i C-O=0,15 и i Са-О=0,84[12].
  Из (17) следует любопытный вывод.Если ионность кис-лорода соедине-
ния не равен нулю, то во всяком случае, величина поляризации немости-
кового кислорода θ может быть близкой к нулю в том случае, если коор-
динационные числа (КЧ) немостикового кислорода невелики.Это значит,
что расплавы веществ однотипного состава могут обладать различной ве-
личиной КЧ и, следовательно, иметь различные значения  θ при близких io
, а потому могут обладать раз-личной зависимостью вязкости от темпера-
туры и давления. С целью иллюстрации возможности использования ра-
зоб-ранных представлений  произведем соответствующие рас-четы вели-
чины степени ионности кислорода io по формуле (18) и привлекая сообра-
жения о значениях КЧ для этих мине-ралов. Можно полагать, что в ряду:
кварц-альбит-ортоклаз-жадеитовый состав (NaAlSi2O6) при атмоcферном
давлении величины КЧ поляризованного немостикового кислорода в
структуре сетки будут невелики. По существу степень ковалентности мос-
тикового кислорода по оценкам длинноволновой ИК-спектроскопии дос-
таточно велика, и поэтому в этих случаях можно положить θ~0,т.е. (КЧ-
1)~0.
В таблице 2 приведены расчетные значения θ= θ (io, КЧ) и показатели ос-
новности породообразующих минералов: термодинамический показатель
∆ZH2O

1200, степень деполи-меризации расплава К и условный потенциал
ионизации Y. Обращает на себя внимание тот факт, что  θ оказывается
фактически непрерывной функцией, которая в пределах заданных КЧ из-
меняется симбатно величинам ∆ZH2O

1200 иY. В таблице 3 приведены ре-
зультаты расчета вязкости данных расплавов породообразующих минера-
лов, вычисленные по формуле (11) для температуры ликвидуса Тл по дан-
ным теплофизических параметров Fo, Ti, Bi, которые были определены по
расчетным значениям величин θ (табл.2) и номограмме (см. рисунок). Ре-
зультаты расчета вязкости хорошо совпадают с эмпирическими значения-
ми и могут тем самым также служить характеристикой основности рас-
плава. На примере данных табл.2 убеждаемся, что рас-сматриваемая



структурно-теплофизическая модель расплава удовлетворительно описы-
вает изменение вязкости с температурой. Более того, сопоставление ре-
зультатов рас-чета вязкости при температуре ликвидуса, приведенных  в
табл. 1 и 2 могут служить «стандартом», по которому для расплава неиз-
вестного состава по известной в эксперименте вязкости, могут быть оце-
нены его теплофизические харак-теристики, степень поляризации немос-
тикового кислорода, а сами таблицы 1 и 2 могут служить шкалой основно-
сти магматических пород и породообразующих минералов в области их
температур ликвидуса. В области температуры ликвидуса при величинах
теплофизических критериев Фурье Fo << 0,33 и Био Bi <<0,33 экспери-
ментальное значение вязкости лежит в области 106 ÷108 пуаз (θ~0);при
критериях температуропроводности и теплоотдаче 0,33 <<Fo =Bi ≤1 вели-
чина вязкости расплава  η=102÷104 пуаз (θ=0,22 +0,50);в области 1,5 ≤
Fo=Bi ≤7,2  η =101,87  ÷1,12 пуаз (θ=0,56+0,80)а в области Fo=Bi >15 вяз-
кость расплавов при температуре ликвидуса  η <0,20 пуаз (θ=0,90+0,97).
Чем выше степень поляризации немостикового кислорода в расплаве, тем
меньше вязкость расплава при температуре ликвидуса.

СТЕПЕНЬ ПОЛЯРИЗАЦИИ НЕМОСТИКОВОГО КИСЛОРОДА  θ  И
СТРУКТУРНО-ХИМИЧЕСКИЙ ПОКАЗАТЕЛЬ ОСНОВНОСТИ ПОРОД

 К - (степень деполимеризации расплава)
Величина степени деполимеризации К оказывается раз-рывной функцией
основности расплава. Этот момент услож-няет возможность оперирования
с такой величиной при количественных практических расчетах. Действи-
тельно, Э. С. Персиков указывает следующие пределы операции с ве-
личинами К, расчет которых производится по формуле (150:1)0< =K<
=17;2) 17<=K< =K< =100;3) 100<=K<=400.Таким образом ,величины сте-
пени деполиме-ризации расплава К практически могут быть использованы
в различных формулах для определения вязкости ,что уве-личивает неод-
нозначность метода расчета .Учитывая ,что по своей физической сущно-
сти величины  θ и К близки и представляют собой один и тот же подход к
определению поляризации немостикового кислорода О- в структуре рас-
плава ,состоянием которого определяется вязкость рас-плава ,можно рас-
сматривать величину θ как удвоенное зна-чение степени деполи-
меризации немостикового кислорода, отнесенное к 1 литру (1000мл) рас-
плава(19),(20).

             θ=          2 K                       (19)
 1000,

     К=io √[(КЧ)-1] ⋅ 103                 (20)



                                               2
 «Исправленные« значения величин К в форме Киспр при-ведены в табл. 2.
При этом можно отметить разумную корреляцию между К и Киспр с учетом
высказанных замечаний.

Таблица 2
Cопоставление результатов расчета степени поляризации не-мостикового
кислорода  θ с показателями основности породо-образующих минералов

Вещество Степень
ионности
кислоро-
да

КЧ θ
 ∆ Z H2O

1200,ккал К
 Y,
ккал
/моль

К испр

KAlSi2O6
(лейцит)

0,52
2

0,22 0,537     0 195,7 118

NaAlSiO4
(нефелин)

0,44
4

0,44 2,055     0 185,2 220

CaAl2Si2O8
(анортит)

0,46
4

0,46 1,458     0 197,0 230

KAlSiO4
(кальсилит)

0,56
4

0,56 2,463     0 182,4 280

CaMgSi2O6
(диопсид)

0,52
6

0,75 1,546 200 191,7 375

MgSiO3
(энстатит)

0,54
6

0,78 1,858 200 197,1 390

Fe2SiO4
(фаялит)

0,43
8

0,79 1,872 400 189,0 395

Mg2SiO4
(форстерит)

0,49
8

0,90 4,006 400 184,5 450

CaSiO4
(ларнит)

0,53
8

0,97 5,818 400 169,0 500

 Однако расчет θ по данным К требует уяснения масштаба значений вели-
чины lgA в уравнении (12), которая для расчетных значений θ по формуле
(17) была принята равной нулю по условию (13) ,поскольку А есть ско-
рость реф-ракции немостикового кислорода, т.е. изменение рефракции в
единицу времени (см3/c). Если в качестве величины А избрать относитель-
ный объем рефракции Р3 немостикового кислорода ,отнесенный к относи-
тельному объему поляри-зуемостей всех немости-ковых кислородов О-  в



1000 мл расплава , то заведомо можно сказать ,что такая относи-тельная
величина А в единицу времени будет величиной постоянной  и равной  в
точности  π, так как Р=3/4πNα ,где Р-рефракция , α-поляризируемость ,N-
число Авогадро и от-ношение (0,75 Р/N α )3=A=π3.

    Таблица 3.
Результаты расчета вязкости расплавов породообразующих минералов по
данным степени поляризации немостикового кислорода θ при температуре
ликвидуса Тл.

Вещест-
во

Тл,К θ Fo Bi lg Ti lgηл теор lgηлэ
(10)

D,A

SiO2
(кварц)

1953 0 0,007  0,007 -3,200  7,62  7,7 5,75

NaASi3O8
(альбит)

1393 0 0,009  0,009 -0,038  7,20  7,16 9,40

KAlSi3O8
(орто-
клаз)

1423 0 0,012 0,012 -2,852  6,91  6,94 9,58

NaAlSi2O6(
аналь-цим)

1413 0 0,021  0,021 -2,492  6,30  6,10 8,62

KAlSi2O6
(лейцит)

1959 0,22   0,33   0,33 -0,715  3,48  3,42 8,84

NaAlSiO4
(нефелин)

1799 0,44  0,80   0,80 -0,144  2,49  2,45 7,66

CaAl2Si2O8
(анортит)

1823 0,46   0,90   0,90 -0,068  2,37  2,38 7,87

KAlSiO4
(каль-
силит)

2023 0,56   1,50   1,50  0,262  1,87  1,79 7,90

CaMgSi2O6(
диопсид)

1664 0,75   4,1   4,1  0,910  0,705  0,695 8,82

MgSiO3
(энстатит)

1813 0,78   5,9   5,9  1,145  0,350  0,351 6,83

Fe2SiO4
(фаялит)

1478 0,79   7,2   7,2  1,273  0,048  0,049 8,64

Mg2SiO4
(форсте-
рит)

2163 0,90 23 23  2,022 -1,036 -1,065 7,64



Ca2SiO4
(ларнит)

2403 0,97 30 30  2,194 -1,277 -1,306 8,17

Поэтому, если величина θ оценивается через величину К как удвоенная
степень где полимеризации, отнесенная к 1000 мл расплава, т.е. как
θ=2К/1000 ,то формулу (12) следует записать, принимая во внимание
A=π3:

lgηтеор =lg(RT/6η⋅Fo⋅Bi⋅√Fo
 ) -lgπ3                       (21)

Полученный результат не является надуманным, а отражает изменение
«масштаба» измерения величины  θ при  ее рас-чете через К.Оценка
«масштаба»  такого перехода в фор-мулах (12) и (21) убеждает в справед-
ливости сделанных допущений, в том числе и относительно величины
А=π3, поскольку предлагаемый  «способ выражения концен-трации»
Q,отнесенный к 1000 мл расплава  и величина А=π3 отличаются друг от
друга , принимая во внимание условие о «средней геометричности» явле-
ния(6) на :
                                        (√1000- π3) ⋅100%=1,9%
                                           √1000

Поэтому (21) тождественно (22):
lgηтеор =lg[RT/6η⋅(√1000)⋅Fo⋅Bi⋅√Fo ] - RT/6η4⋅ Fo⋅Bi⋅√Fo (22)

Таким  образом , уравнение (22) по которому можно вычис-лить вязкость
расплава  при температуре ликвиду-са,когда величина степени поляриза-
ции немостикового кислорода расплава θ оценивается по данным струк-
турно-химического критерия Э.С . Персикова К  как величина  θ=2 К /1000
отличается от уравнения (11)-(14) только «масштабным фактором»
(√1000).В табл.4 приведены результаты расчета вязкости расплавов гор-
ных пород и по уравнению (22) , когда:

 θ=2 К/1000,
которые сопоставлены с экспериментальными величи-нами вязкости по
методу Э. С. Персикова (10), расчеты которого по вязкости расплавов
осуществлялись полуэмпирическим методом  на основании экспоненци-
альной зависимости вяз-кости от температуры. Настоящие расчеты прове-
дены на основании теоретической формулы (22) и хорошо сог-ласуются
как с экспериментальными данными , так и с данными полуэмпирического
метода Э. С. Персикова .Кроме того,табл.4 иллюстрирует в том числе и
тот факт ,что структурно-химический критерий К может быть исполь-
зован в рассматриваемой структурно-теплофизической модели расплавов
без применения категорий «энергия активации«  и  «предэкспоненциаль-
ный член« уравнения вязкости АФЭ.

Таблица4



Вязкость расплавов пород структурно-химические (θ,К) пока-затели и те-
плофизические критерии расплава.

    Порода,
данные
из (10)

К θ=
=2K/1000

T,K lg πэ Bi Fo +lgTi lgηтео
по
(22)

lgηтр,
по
[10]

Лунный ба-
зальт

193 0.384 1668 1.0 0.694 0.694 -0.235  1.1  0.83

Базальт
Апохончич

103 0.206 1373 1.82 0.309 0.309 -0.757  1.92  1.98

Базальт   91 0.182 1473 2.08 0.277 0.277 -1.104  2.06  2.05
Базальт
Апохончич

  70 0.140 1573 1.91 0.227 0.227 -1.276  2.31  1.98

Андезит   19 0.038 1573 3.8 0.111 0.111 -1.418  3.07  3.2
Андезит   30 0.060 1673 3.89 0.148 0.148 -1.232  2.79  2.43
Гранит
средний

    5 0.010 1373 - 0.005 0.005 -3.417  6.35  6.64

Дунит 380 0.76 2153 0.35 5.165 5.165  1.059 -0.92 -0.93

ВЯЗКОСТЬ И ФИЗИКО-ХИМИЧЕСКИЕ,
ТЕПЛОФИЗИЧЕСКИЕ СВОЙСТВА И СТРУКТУРА РАСПЛАВА

С увеличением температуры расплава выше темпе-ратуры ликвидуса воз-
растает температуропроводность и теплоот-дача расплава, т.е. увеличива-
ются значения критериев Fo и Bi .В полном соответствии с этими  фактами
вязкость расплава должна уменьшаться, что и подтверждается рас-четами.
При этом, например, для расплавов  в системах Li2O-SiO2 и Na2O-SiO2
происходит  с возрастанием темпе-ратуры увеличение степени поляриза-
ции немостикового кис-лорода:

θ=io[(√КЧ)-1],
связанное с изменением координационного числа . Ес-тественно полагать,
что при определенных внешних ус-ловиях воздействия на расплав (темпе-
ратура, давление) воз-можно не только возрастание КЧ, но и его умень-
шение, что может привести как к повышению, так и к понижению вязко-
сти, например, при повышении давления. Тем самым, по величине вязко-
сти расплава можно судить и о темпе-ратуропроводности, теплоотдаче
расплава, и о степени поля-ризации немостикового кислорода в расплаве,
изменении его координационного числа (табл.5) Из таблицы 5 следует,
что с увеличением температуры расплава понижение вяз-кости связано с
ростом температуропроводности и теп-лоотдачи вследствие роста числа
немостикового кислорода КЧ, что, соответственно при заданной ионности
кислорода сопровождается ростом степени поляризации немости-кового
кислорода .То, что значение КЧ немостикового кислорода О- принимает в
ряде случаев необычные численные значения ,отличные от 4 и 6, связано



скорее всего с тем. Что расчет по формуле (17) производится на один атом
немостикового кислорода О- принимает всегда зна-чение кратное 2. Одна-
ко вполне возможно , что и нечетные значения КЧ немостикового кисло-
рода существуют в расплаве как форма нарушения ближнего порядка ме-
жду атомами , форма , которая и обуславливает ионную про-водимость
расплава,а величинаКЧo-=( θ/ i0+1)2  есть вели-чина из формулы (17).
Воспользуемся  формулой Герцога, приведенной в учебнике И. И. Котю-
кова (4) по физической химии, для определения молекулярного веса рас-
плава:
               M=(RT)3 / 152⋅N2⋅π2η3D3V             (23)

Таблица5
Вязкость и структурные теплофизические свойства некоторых силикатных
расплавов в зависимости от температуры.

Li2O-SiO2(мол%-30);(17.6%)

T,K lgηэ Bi Fo lgTi θ i0 KЧо- КЧo2
-

1473 2.06 1.1 1.1  0.061 0.46 0.46 4.18  8
1573 1.74 1.5 1.5  0.26 0.57 0.46 5.01 10
1673 1.45 2.0 2.0  0.447 0.62 0.46 5.51 10
1773 1.2 2.7 2.7  0.640 0.67 0.46 6.03 12

Na2O-SiO2(мол.%-40);(40.9%-мас.)

T,K lgηэ Bi Fo lgTi θ i0 KЧо- КЧо-
1273 2.65 0.6 0.6 -0.329 0.36 0.47 3.12  6
1473 1.75 1.5 1.5  0.262 0.57 0.47 3.32  6
1673 1.15 2.7 2.7  0.640 0.67 0.47 5.88 12

Запишем формулу Эйнштейна диффузии немостикового кислорда для 1
моля расплава:
                   r = RT / 6πηΝD,                                (24)

где N-число Авогадро. Возведем (24) в третью степень и поделим на соот-
ношение (23), получаем:

r3 / M =3/4⋅V / Nπ                             (25)   
И для удельного объема V=1 имеем соотношение:

 r = (3.96⋅ 10-25⋅M)1/3                          (26)
которое позволяет оценить размер диффундирующих в расплаве частиц
D=2 r по формуле (27), зная молекулярный вес расплава М:



                         D = 2⋅ 108   (3.96 ⋅ 10-25⋅Μ)1/3        (27)
                                                                                                              Результа-
ты расчета приведенные в табл. 3 для  расплавов породообразующих ми-
нералов ,близки к описанным в лите-ратуре [10] и свидетельствуют
,вообще говоря ,о том, что размеры частиц в расплаве идентичны или дис-
кретному аниону с размером ~5А°, или удвоенной его величине .
    Попытаемся теперь разобраться в том, как структура расплава с разме-
рами частиц D=2 r влияет на диффузию немостикового кислорода О-, на-
пример в минералах горных пород при температуре ликвидуса . В какой
степени механизм такой диффузии отличается от механизма диффузии
мостикового кислорода в минералах горных пород , в расплавах которых
при температуре ликвидуса сте-пень поляризации немостикового кисло-
рода θ=~0 (кварц , альбит, ортоклаз)?
Наконец,какими механизмами и теплофизическими вели-чинами будет
при температуре ликвидуса обуславливаться электропроводность и как
можно представить себе раздель-ный вклад мостикового и немостикового
кислорода в такую электропроводность на примере расплавов породооб-
разую-щих минералов?
    Из уравнения Герцога (23) для молекулярной диффузии расплава при
температуре Тл можно написать уравнение(28), связывающее через инва-
риант вязкость n, коэффициент диффузии D и молекулярный вес расплава.
При эффек-тивной температуре переноса единицы объема кислорода в
расплаве равной Т эф=Тл3,
                      Dη⋅(3√ M) = Tл3⋅const / (3√ V) ,           (28)
где отношение:const/(3√V), определяется лишь величиной удельного объ-
ема, равной по (26) единице. Таким об-разом,соотношение const /(3√
V),которое может быть близко 2÷12 (см. цитируемый учебник И. И. Ко-
тюкова [4]), можно рассматривать как эффективное КЧ частиц, диффун-
дирующих в расплаве. На основании табл.2,где приводятся значения КЧ
для минералов горных пород, выберем const /(3√V)=6.Тогда имеем соот-
ношение (29) для расчета коэффициента диффузии единицы объема рас-
плава по данным табл.3:
                        D = 6Tл3 / η⋅ (3√Μ)                      (29)
Определив таким независимым способм коэффициент диффузии кислоро-
да по уравнению, которое не является следствием рассматриваемой струк-
турно-теплофизической теории расплава (СТТР), можно  по уравнениям
(5),(6),(7) оценить ,наконец, значение коэффициента А, который заведомо
принимали близким 1 и который до сих пор имел смысл «масштабного«
фактора в определении скорости электронной поляризации (рефракции)
немостикового кислорода в расплаве. Таким образом, из (5)-(7) и(29)
должно следовать:



                  A = 6Tл3 / η⋅ (3√Μ)⋅Βi⋅Fo⋅(√ Fo)        (30)
Наконец, зная величину D,по уравнению Нернста (4),сравнивающему ко-
эффициент диффузии с абсолютными значениями скорости движения ка-
тиона и аниона lk: la, получим:
                            D = (2RTл)-1 ⋅ (1/lk +1/la)              (31)
Полагая, что скорость lk =2la(это вполне разумно, так как по данным
табл.3)размеры диффундирующих частиц лежат в пределах 2 r =5 A° и
2r=~10 A° , имеем :
                         D = (2RTл⋅la)-1   ,                         (32)
 откуда получаем:
                                  la,k =3/4 RTлD                     (33)
Знание абсолютных скоростей движения иона позволяет определить зна-
чение подвижностей ионов (Ua,Uk)в рас-плаве, оценить значение эквива-
лентной электропровод-ности и величину электропроводности λv распла-
ва, свя-занных известными в физической химии соотношениями [4]:
              Ua=96500Nla;Uk=96500N2la   ,           (34)
где F=96500-постоянная Фарадея; N-число грамм-эквива-лентов анионов
из расчета анионов,содержащих 4валент-ный кремний, С=М/4(М-
молекулярный вес рас-плава) в 1000 мл расплава,т.е. N=1000/c.

          λ∞ =Ua+Uk;                                 (35)
         λv =i0(Ua+Uk),                                 ( 36)

где io-степень основности кислорода минерала горной породы (см. табл.2).
    В таблице 6 приведены результаты расчетов значений физико-
химических параметров расплава породообразу-ющих минералов при
температуре ликвидуса Тл.
Как показывают результаты расчета по уравнению (30), среднее арифме-
тическое значение величины А=0,977; что действительно близко 1. Это
важный результат теории. Он показывает, что уравнения для расчета вяз-
кости (10)-(12) применимы к явлениям микромолекулярного порядка в
расплавах. Следует иметь в виду, что этот результат получен путем расче-
та коэффициента диффузии D и размера диф-фундирующих частиц в рас-
плаве по формуле Герцога, выведенной независимым методом. Таким об-
разом, тепло-физические критерии теплоотдачи и теплопроводности при-
годны для описания микро-молекулярных явлений диф-фузии в расплавах
горных пород.
Сам фактор А имеет вполне определенный физичес-кий смысл. Это ско-
рость рефракции немостикового кислорода в расплаве; когда критерий
температуро-проводности (√Fo)!1,то R/ t=A, по формуле (6).
Равенство А=1 означает для расплава минералов горных пород, что ско-
рость изменения рефракции кислорода есть довольно медленный процесс,



и поэтому именно ей, наи-более медленной стадией процесса, лимитиру-
ется диффузия и изменение вязкости с температурой.
Действительно,в ряду: фаялит (Fe2SiO4) -форстерит (Mg2SiO4)- лар-
нит(Ca2SiO4) рефракция кислорода (Ro), по данным С. С. Бацанова
[1],составляет 3,68см3;3,43см3 и 3,92см3 .

Таблица 6
Результаты расчета значений физико-химических параметров расплава
породообразующих минералов при температуре ликвидуса Тл.

Вещество М r108

см
 θ D,

cм2/c
Ao,
см3/
c

io la105,
см/c

lk105,
см/c

Ua Uk  λ∞   λ  v

SiO2

(кварц)

 60.06 2.8
8

0 114.12 0.80 0.3
7

0.17 0.34 10.9 21.9 32.8 12.1

NaAlSi3O8

(альбит)

262.18 4.7
0

0 253.78 1.55 0.5
0

0.11 0.21  1.6  3.2  4.8  2.4

KAlSi3O8

(ортоклаз)

278.18 4.7
9

0 264.84 0.80 0.5
0

0.10 0.20  1.4  2.8  4.2  2.1

KAlSi2O6

 (лейцит)

218.12 4.4
2

0.22 7.5⋅
105

0.53 0.5
2

0.3⋅

10-4

0.5⋅

10-4

 4.4⋅

10-4

 8.8⋅

10-4

 1.3⋅

10-3

 6.9⋅

10-4

KAlSiO4

(каль

силит)

158.06 3.9
5

0.56 7.7⋅
107

1.09 0.5
6

0.2⋅

10-6

0.4⋅

10-6

 4.9⋅

10-6

 9.8⋅

10-6

 1.5⋅

10-5

 8.2⋅

10-6

MgSiO3

 (энстатит)

100.38 3.4
2

0.78 2.7⋅
109

1.09 0.5
4

0.7⋅

10-8

1.3⋅

10-8

 2.5⋅

10-7

 5.0⋅

10-7

 7.5⋅

10-7

 4.0⋅

10-7

 Следовательно, скорость изменения рефракции кислорода за каждые 4
секунды составит соответственно величины А=Ro/4= =0,92см3/c;
0,86см3/c;0,98см3/c, что весьма близко расчетным значениям для рассмат-
риваемого класса. Итак, можно считать доказанным, что лимитирующей
стадией диффузии в расплавах минералов горных пород является диффу-
зия кислорода. Табл.6 позволяет оценить по приведенным в ней расчет-
ным величинам коэффициентов диффузии и параметрам электропровод-
ности расплава, какой из конкурирующих процессов (мостиковый или не-
мостиковый кислород) дает основной вклад в явление диффузии и элек-
тропроводность расплава. Совершенно  очевидно, что при величинах сте-
пени поляризации немос-тикового кислорода равных нулю(θ=0),вся элек-
тро-прово-дность расплава окислов щелочных, щелочно-земельных ме-
таллов, паров воды коэффициент диффузии немости-кового кислорода
возрастает (на несколько порядков). Поэтому роль мостикового кислорода
падает в механизме электропроводности расплава. Результаты табл.6 сви-
де-тельствуют, что немостиковый кислород не принимает фактически уча-
стия  в механизме электропроводности рас-плава, так как он поляризирует
катионы щелочного, щелочноземельного металла в расплаве, образуя



сложные ионы, подвижность меньше. Чем флюктуация мостикового ки-
слорода, но  концентрация таковых в силу образования немостикового ки-
слорода в расплаве падает, что и понижает электропроводность расплава.
Данный расчет проведен относительно разделения вклада мостикового  и
немости-кового кислорода в диффузию и электропроводность рас-плава,
но он не касается расчета диффузии и электро-проводности ионов и ион-
ных комплексов. Разумеется, в этом последнем случае все параметры,  да
и результаты бу-дут другими.

ТЕОРИЯ ВЯЗКОСТИ СУБЛИКВИДУСНЫХ МАГМАТИЧЕСКИХ РАС-
ПЛАВОВ

Экспериментальное изучение реологических свойств суб-ликвидусных ге-
терогенных (жидкость-кристалл-газ) магма-тических расплавов сопрово-
ждается обычно обработкой полученных данных по одному из следующих
уравнений :
Теоретическое уравнение Эйнштейна используется при концентрациях
кристаллической фазы Ф<1:
                                       ηэ =ηж(1+2.5⋅Φ),          (37)
где Ф-объемная доля твердой фазы; ηэ , ηж соответству-ющие эффектив-
ная вязкость смеси и вязкость жидкой фазы.
При 0,5<Ф <0,9; т.е. более высоких концентрациях твердой фа-
зы,применяются эмпирические уравнения Э. Гатчека(38) и Р. Роско
(0,1<Ф<0,95)(39)
                                 ηэ = ηж (1-3√Φ)-1 ,              (38)
                                 ηэ = ηж (1- Ф)-2.5 ,              (39)
а для расчета эффективной вязкости магматических рас-плавов в широком
диапазоне концентраций газовых пузырей К. Юхирой [29]было получено
эмпирическое уравнение вида:

 ηэ = ηж (1- 1.5Ф)-0.55 (0,01<Ф<0.4).  (40)
    Насколько можно судить, в литературе не делалось попыток понять
теоретический смысл уравнений (38)-(40).Тем не менее,можно несложны-
ми выкладками показать, что все эти уравнения принадлежат к одной ге-
неральной зависимости, а таковая зависимость есть условие, во-первых,
сохранения правила фаз для равновесных систем, а, во-вторых,есть ре-
зультат отклонения гетерогенных реологи-ческих субликвидусных рас-
плавов от состояния равновесия. отклонение правила фаз от равновесия
назовем псевдо-равновесным состоянием.Общеизвестно , что правило фаз
о сосуществующих фазах вещества было выведено Дж. В. Гиббсом для
принципиально равновесных процессов:
                                        С -2 = К - Ф0  ,            (41)



где С-число степеней свободы (в форме давления, тем-пературы, состава),
которые нельзя изменить, не изменяя числа фаз–Фо и числа независимых
компонентов –К.
Поскольку правило фаз в равновесных системах фор-мулируется при по-
стулируемом равенстве химических потенциалов Mr в этих фазах, то для
псевдоравновесных процессов предельное значение химического потен-
циала в статистике Гиббса следует принять равным:

Mр=Мr ехр(- Ψpr),
где Ψpr-предельное значение потенциала управления равно-весием. Тогда
общее число уравнений в отличие от рав-новесных состояний в области
псевдоравновесия будет иметь вид:
                                   (Φ0−1)⋅Κ⋅ ехр(- Ψpr).        (42)

Эти уравнения связывают химические потенциалы компо-нетов и, следо-
вательно,уменьшают число независимых переменных, характеризующих
систему, на:

  (Φ0−1)⋅Κ⋅ ехр(- Ψpr).

Тогда число независимых переменных, или число степеней свободы С,
будет равно:

С=Фо (К-1) ехр(- Ψpr )+2 -  (Φ0−1)⋅Κ⋅ ехр(- Ψpr),       (43)

                 С = (К -Ф0) ехр(- Ψpr) +2                             (44)

Естественно когда    Ψpr !Ψr , т.е. к условию равновесия, где  Ψr =0,то
имеет место (41).При С=3 и К=1 Фо=0, а при С=2 и К=1 Фо=1.Это означа-
ет, что изменяя число степеней свободы жидкой фазы (К=1) С=3,когда од-
новременно можно изменять и давление, и температуру, и состав системы,
величина Фо=0. Это значит что все фазы при за-данных условиях могут
сосуществовать только в одной точ-ке .Однако уже при Фо=1, т.е. в облас-
ти существования толь-ко одной фазы в жидкой однокомпонентной сис-
теме ,число степеней свободы С=2. Тогда можно для какой-то гете-
рогенной системы с эффективной вязкостью ηэ и вязкостью чистой жид-
кости ηж положить:

        ηэ / ηж  = (1-Ф0)-1 = 1/ (C-2).        (45)



Это означает, что вязкости ηэ и ηж по величине отличаются в 1/ (C-2)
раз.Если между равновесной фазой Фо и долей объема твердой фазы Ф
ввести условие:

Фо3=Ф,

  то, подставив (46) в (45),получим:

          ηэ = ηж (1-3√Φ)-1.                        (47)

                                                                                                            Уравнение
(47) есть в точности эмпирическое уравнение Э. Гатчека (38). Но в данном
случае оно выведено из теоретических соображений и является следстви-
ем правила фаз (41) в равновесных условиях.Для псевдо-равновесных ус-
ловий (правило фаз в форме уравнения(44)) , которое соответствует дис-
персным системам (типа суспензии ,пены  и для которых (как еще указы-
валось Оствальдом) правило фаз Гиббса неприменимо, учитывая соотно-
шение (44), (45), можно записать :

ηэ / ηж  = ехр( Ψpr) / (1-Ф0).              (48)

 В таблице (7) приведены интервалы значений Ψpr, для которых теорети-
ческое условие (49) сводится к эмпири-ческим соотношениям (39 ),(40 ) и
соотношению (37 ) Эйнштейна. Более того в этой таблице показано, что
если представить Ψpr= ∆S/R  , где  ∆S -изменение энтропии системы Ж
⇔Тв или ж⇔газ в псевдоравновесных условиях, когда Sж ≠ Sr и Sж ≠  Sтв
ниже температуры ликвидуса, то значение  ∆S ≥≤ 0 может служить крити-
ческим условием при данном значении Тл для подбора соответствующего
уравнения, определяющего эффективную вязкость, и оз-начают изменение
энтропии субликвидусной системы в псевдоравновесных условиях, т.е. по
существу определяется потоком энтропии (изменением энтропии во вре-
мени), в реальных условиях измерения вязкости [23].

Таблица 7



Область применимости уравнения
для описания вязкости субликвидусных расплавов

Субликвидусная система Интервал значений Интервал значений Т ,К дS-Изменение 
об'емной доли фазы Ypr энтропии процесса
(ф) кал/моль*град

Равновесная субликвидусная
система (47) уравнение 0,5<ф<0,9 Ypr= 0 1473 дS=0 

Гатчека
Псевдоравновесная 

субликвидусная система  (39) 0,1<ф<0,5 0,36< Ypr   <0,15 1473 0,72< д S<0,3
уравнение Роско

Псевдоравновесная 
субликвидусная система  (37) ф<0,1 Ypr -0,34 1473 дS< -0,67

уравнение Энштейна
Псевдоравновесная 

субликвидусная система  (40) 0,01<ф<0,4 0,23< Ypr  <  0,83 1473 дS< -1,65
уравнение Юхира

ЗАВИСИМОСТЬ ВЯЗКОСТИ МАГМАТИЧЕСКИХ РАСПЛАВОВ ОТ
ДАВЛЕНИЯ

С повышением давления вязкость магматических расплавов может увели-
чиваться или уменьшаться, а также обнару-живать сложную зависимость
от этого параметра, сначала уменьшаясь, а потом увеличиваясь [17,20,22].
Кислые и средние расплавы уменьшают   свою вязкость с повышением
давления, а ультра-основные увеличивают её [17]. Выразим относитель-
ную величину пьезокоэффициента вязкости α  в долях от единицы как:

lgηp-lgηл/ lgηл=αР ,                            (50)

где lgηp , lgηë логарифмы вязкости расплава при давлении Р≠ 1 и темпе-
ратуре ликвидуса Тл; α-пьезокоэффициент вязкости, Р - давление в МПа.
При этом оказывается, что по крайней мере, положительное значение пье-
зокоэффициента вязкости α , т.е. увеличение вязкости расплава с давлени-
ем, может быть разумно объяснено из термодинамических соображений в
предпо-ложении увеличения энергии связи и, следовательно, вязкости по
мере роста давления [9].
Необъяснимым до настоящего времени фактом является   уменьшение
вязкости с давлением алюмосиликатных рас-плавов.
Полагают, что подобного рода явление обусловлено пере-ходом алюми-
ния в расплавах из А1 IV  в А1VI  , что и приводит к отрицательным
.значениям пьезокоэф-фициентов [10,14,22]. Однако  непосредственное
экспери-ментальное изучение этого явления сотрудниками Геофи-
зической лаборатории Карнеги [25] методами Раман-спектроскопии не
подтверждает гипотезы о превращении А1 IV —» А1VI .



Действительны, как показывает анализ литературы [6], изменение коорди-
национного числа в силикатах с дав-лением   происходит при более высо-
ких величинах дав-лений, чем те, при которых исследуется вязкость рас-
плавов. Поэтому можно полагать, что увеличение давления в силикатных
или алюмосиликатных расплавах выше тем-пературы ликвидуса приводит
к образованию кластеров, ко-торые в дальнейшем могут служить как цен-
трами крис-таллизации, так и центрами расслаивания расплава. Если такой
кластер, возникающий в расплаве с увеличением давления, представляет
собой группировку катионов n + и анионов n - расплава, каждая из которых
окружена атомами кислорода с ионностью по кислороду i 0 , то при увели-
чении давления, например, для силикатных пород возможно образование
"кластеров кристаллизации" до наступления явления кристаллизации рас-
плава, что соответствует поло-жительному значению пьезо-коэффнциента.
При возник-новении , например, в   алюмосиликатах,с увеличением давле-
ния "кластеров расслаивания" до  наступления явления расслаивания воз-
можно, наоборот, уменьшение   вязкости расплава, что соответствует от-
рицательному значению  пьезокоэффициента вязкости расплава. Ход рас-
суждений может быть отражен в следующих простых зависимостях, по-
зволяющих оценить   значение пьезокоэффициента вяз-кости α.
     Без увеличения давления величина α ≡1 для расплава  при температуре
ликвидуса. С увеличением давления Р величина α будет связана с концен-
трацией кластеров и их "ка-чеством", т.е. α>0 для "кластеров кристалли-
зации" и α < 0 для "кластеров расслаивания". Тогда общее число класте-
ров, определяющих величину α для объема расплава в 1000мл, будет рав-
но на основании изло-женного хода рассуждения:

α=(1+
n n

i+ −+
•

2 0 ) 103 =(1+
n

i
±

2 0 )10 −3МПα −1   (51)

Тогда из (51) следует, что величина "кластеров крис-таллизации" + n ±  и
"кластеров расслаивания "- n +  может быть определена из (50) и (51) при
заданном давлении  Р  для различных расплавов, и для пьезокоэффициен-
тов α .
Например, могут быть предсказаны интервалы соответ-ствующих значе-
ний с точностью до знака. Как следует из табл. 8, значение пьезокоэффи-
циента для расплавов сили-катов действительно положительно и равно

α=+2,93 • 10 −3  МПа−1 , для алюмосиликатов отрицательно и лежит в
пределах значений:

α = - 4,7 • 10 −4  до -4,7 • 10 −3  МПа−1 .



Последние величины согласуются о данными, приводимыми в литературе

[10], где они оцениваются интервалом зна-чений от -5,02 • 10 −4  МПа−1

до -1,2 • 10 −3МПа−1 . Мож-но было бы показать, что формирование
кластеров n с про-извольным числом частиц допускается структурной хи-
мией в теории кластеров, но это выходит за рамки задачи, пос-тавленной в
этом обзоре.

Таблица. 8

Результаты расчета "кластеров кристаллизации" n ± > О
и "кластеров расслаивания" n±<0 по экспериментальным данным влияния

давления на вязкость силикатных в алюмосиликатных -расплавов
(экспериментальные данные заимствованы из [10])

Состав P,MПA T,0C lgηp-lgηл
 lgηл

эксп./ теор

n± i0 α,
ΜΠΑ −1

CaMgSi2O6 1500 1640 +2.67/+2.67 3 0.5
2

+1.78⋅10-3

Na2SiO3 2000 1300 +6.50/+6.40 8 0.5
5

+3.4⋅10-3

 Na2SiO5 1500 1200 +3.11/+3.06 4 0.5
3

+2.06⋅10-3

Среднее                                                                                           +2.93⋅10-3

NaAlSi2O6 2000 1350 -0.90/-0.94 -6 0.4
9

-0.47⋅10-3

NaAlSi3O8 2000 1400 -0.84 / -0.94 -6 0.4
9

-0.47⋅10-3

Андезит 2000 1350 -0.51 / -0.45 -5 0.4
9

-0.23⋅10-3

NaAlSi3O8+H2O 400 1200 -1.880 / -1.756 -22 0.5
2

-4.72⋅10-3

Совершенно ясно, однако, что структурный аспект и      раз-виваемая
структурно - теплофизичеокая теория расплава (СТТР)не противоречат
друг другу и в данном случае. Увеличение давления в расплаве выше тем-
пературы ликвидуса обязано приводить к увеличению энергии, получае-
мой расплавом с уменьшением его физического объема.
Это приводит к изменению критериев температуропровод-ности и тепло-
отдачи.



Расплав же в соответствии с принципом Ле-Шателье стремится сохранить
свои теплофизические характеристики неизменными.   Это возможно или
за счет образования кластеров кристаллизации в  силикатных расплавах,
или за счет образования кластеров расслаивания в алюмоси-ликатных -
расплавах.

ЗАКЛЮЧЕНИЕ
Структурно-теплофизическая теория расплавов ( СТТР), развитая в на-
стоящей работе, позволила дать теоретический расчет вязкости расплавов
при температуре ликвидуса, не прибегая к теории вязкости по модели Ар-
рениуса - Френкеля - Эйринга,.    т.е.  не используя для расчета вязкос-ти с
температурой  экспоненциальной зависимости и не рассчитывая значений
кажущихся энергий активации магматических расплавов.
Обнаружено, что для проведения необходимых расчетов зависимости вяз-
кости расплавов с температурой как для породообразующих минералов
горных пород, так и магматических расплавов можно воспользоваться те-
пло-физическими критериями Фурье ( Fo ), Био ( Bi ) и Тихонова
(Тi).Полагая, что для исследуемых расплавов температу-ропроводность и
теплоотдача близки между собой, в рамках соответствующих критериев
подобия можно получить   видоизмененное соотношение закона Эйн-
штейна, позво-ляющее рассчитывать изменение вязкости расплава с тем-
пературой ликвидуса как функцию  безразмерных критериев Bi, Fо, Ti.
Связь между этими критериями   в расплавах пола-гается точно такой же,
как и в теории теплопроводности, например по А.В. Лыкову, и устанавли-
вается по номограмме путем  введения степени поляризации не мостико-
вого кис-лорода расплава  θ силиката или алюмосиликата.
В рамках теории химического строения вещества,  во-первых, показано,
что θ  для расплава силикатов и алю-мисиликатов есть функция степени
ионности кислорода соединения и координационного числа атомов не
мости-кового кислорода; во-вторых, найдена аналитическая зави-симость
между  θ и величиной структурно-химического критерия К  (критерия де-
полимеризации мостикового кис-лорода),введенного Э.С. Персиковым.
Это позволило при-вести к одному" "масштабу" зависимости изменения
вяз-кости расплава от температуры и по данным величины К рассчитать
значения вязкости расплава, не прибегая к расчету энергии активации.
Обнаружено, что величина θ может служить естественной мерой основно-
сти расплавов породообразующих минералов, как и величины,например,
термодинамического показателя основности и  условного потенциала ио-
низации.



Предлагаемый структурно-теплофизический анализ строе-ния расплавов
позволяет оценить дисперсность, коэффи-циент диффузии, диффунди-
рующие в расплаве частицы кислорода, размеры которых близки размеру
дискретного аниона с радиусом ~ 5А°, а также  используя теорию элек-
тропроводности расплавов, объяснить высокие значения вязкости распла-
вов как результат ничтожной степени поляризации в них не мостикового
кислорода.
Используя известную в физической химии формулу Герцога, удалось по-
казать независимым для СТТР методой, что скорость рефракции не мос-
тикового кислорода в сили-катных и алюмосиликатных расплавах есть ве-
личина прак-тически тождественная А ≡ 1 см 3 /с.
Это позволило уяснить тонкий механизм диффузии. Диф-фузия мостико-
вого кислорода протекает по типу "флюк-туации", а не мостикового ки-
слорода, которая и лимитирует наиболее медленную  стадию процесса
диф-фузии, объясня-ется малой скоростью изменения» реф-ракции такого
кисло-рода: A ≅ 1 см 3 /с.
Для субликвидусных расплавов обнаружено, что известный эмпирический
закон Э. Гатчека есть следствие правила фаз  Гиббса, а эмпирические за-
висимости Роско, Юхира и теоретическая   формула Эйнштейна для вы-
числения эф-фективной вязкости как  функции вязкости расплава при
температуре ликвидуса есть квази-(псевдо) равновесный, т.е. почти равно-
весный) процесс, для описания которого (сус-пензии, пены) найден более
общий закон.
Метод СТТР позволил объяснить и дать количественный расчет зависи-
мости расплава с увеличением давлением . Явление увеличение вязкости
расплавов с давлением ( си-ликаты) интерпретируются образованием в
расплаве " кластеров кристаллизации ", а уменьшение вязкости (алю-
мосиликаты) образованием "кластеров  расслаивания".
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6.Неорганические элементы электроники
 и физико-химическое управление ими.17

ВВЕДЕНИЕ
Применение неорганических материалов в качестве функ-циональных
устройств электроники, использующих физико-химические свойства со-
единения для выполнения необ-ходимой электронной или молекулярной
функции [1—5], является одной из основных задач в области материа-
ловедения электроники.

НЕОРГАНИЧЕСКИЕ МАТЕРИАЛЫ,
ПРИМЕНЯЕМЫЕ В ЭЛЕМЕНТАХ МИКРОЭЛЕКТРОНИКИ

В процессе производства гибридных и интегральных схем, а также
микромодульных систем неорганические материалы выполняют
как основные, так и вспомогательные функции, необходимые для
стабильной и эффективной работы сис-темы, способной передавать
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электрическую информацию при минимальном уровне помех, яв-
ляющихся функцией тех-нологии и свойств материала.
Диэлектрики.Диэлектрические материалы используют-ся для полу-
чения жестких подложек, емкостей (пассивные эле-менты), управ-
ляемых электродов, защиты и масок, а также для изготовления ак-
тивных полупроводниковых  элементов.
Основное требование, предъявляемое к подложкам такого типа,
состоит в хорошем сцеплении с предварительным пок-рытием под
контакты и определяется малой величиной коэффициента термиче-
ского расширения и электрических потерь.
В табл.1 сопоставлены электрофизические свойства диэ-
лектрических материалов, используемых для изготовления емко-
стей. Как видно из таблицы, для большинства используемых в ка-
честве емкостей материалов экспериментальное значение η (меры
упорядоченности электронов относитель-но ионов кристалличе-
ской решетки) колеблется в пределах 0,48 — 0,55. Величина η оп-
ределяется по формуле:

η=Ρэл ⁄  Ρполн.= [(n2-1)(ε+2)/ (n2+2)( ε -1)] , (1)

где ε — диэлектрическая постоянная; Рполн , Рэл — полная и элек-
тронная поляризации;η —  показатель преломления материала.
Из таблицы также следует, что даже сравнительно незначитедьное
отклонение равенства между величинами ионной и электронной
поляризаций приводит к сущест-венному изменению свойств пас-
сивных элементов.
Чем выше диэлектрическая постоянная материала, тем более упо-
рядочена электронная поляризация относительно полной поляри-
зации материала и тем больше возможности упра-вления такой по-
ляризацией с помощью электрического поля (например, для соеди-
нений, обладающих диэлектрической постоянной, нелинейно из-
меняющейся частотой). Для оцен-ки качества сцепления диэлек-
триков, применяемых в пас-сивных элементах, с подложкой на ос-
нове окислов металлов может служить величина свободной энер-
гии (изобарный потенциал) образования окислов металлов, как ме-
ра упо-рядоченной энергии, затрачиваемой на образование хими-
ческой связи металл–кислород (см табл.1).



Полупроводники.Полупроводниковые материалы в микроэлек-
тронике используются для изготовления активных тонкопленоч-
ных элементов в дискретных, гибридных, и монолитных инте-
гральных схемах.
Для  элементраных полупроводников (кремний, теллур) найдены
некоторые новые применения. Свойства таких мете-риалов, как
кремний, влияющие на скорость срабатывания схемы, улучшены
так, что большинство быстродействующих схем может быть удов-
летворено качеством кремния.
Тем не менее, потенциальные возможности использования таких
соединений, как AIIIBV , достаточно велики, так как они обладают
большим разнообразием электронных свойств (табл.2). Высокая под-
вижность, большая ширина запрещенной зоны этих материалов позволяют получать быст-
родействующие приборы, прямые электрон-ные переходы в инжекционных диодах и лазе-
рах, рабочую функцию с заданными характеристиками.

Таблица 1
Физико-химическая характеристика и свойства диэлектрических материа-
лов, используемых в качестве емкостей в элементах микроэлектроники

Материал Емкость,
мкф/см2

Коэф-
фици-
ент по-
терь на
103 гц,
%

Про-
бивное
напря-
жение,
В
(2000°
А)

Диэ-
лек-
триче-
ская
прони-
цае-
мость,
ε на
103 гц

η–фак-
тор

Стандарт-
ный изобар-
ный потен-
циал образо-
вания оки-
слов,
ккал/моль

Пятиокись тан-
тала

0,15 1,5 25 25 0,48 -434,9

Окись аллю-
миния

0,085 1,0 15 10 0,49 -362,1

Силикат аллю-
миния

0,01 0,3 150 6-7 0,50 -579,9

Моноокись
кремния

0,014 0,1 50 6 0,52 -320

Двуокись
кремния

0,0046 0,1 50 4 0,55 -217,8



Наиболее перспективными свойствами для тонкопленочных транзисторов,
в которых используются данные соединения, являются: большая ширина
запрещенной зоны, прямые переходы и пьезо-электрические эффекты.
Взаимная диф-фузия CdTe и HgTe приводит к переменной ширине запре-
щенной зоны, и такие соединения используются для получения фотоэлек-
трических и фотомагнитоэлектрических эффектов в области широкого ин-
тервала длин волн.
Основная электрофизическая характеристика этих сое-динений –
ширина запрещенной зоны – есть линейная функция температур
плавления данных материалов[6-9]. Это не является неожиданным:
величина изменения изобарного потенциала для соединений типа
AIIBVI и AIIIBV (при комнатной температуре) по уравнению Гиббса-
Гельмгольца (2) харак-теризует меру упорядоченной энергии, вы-
деляемой бинарной системой для образования химической связи в
соединениях типа AIIIBV  и AIIBVI . Следовательно, величина изо-
барного потенциала данных соединений равна ширине запрещен-
ной зоны для материалов AIIIBV , AIIBVI [10-11]:

где ∆Eg – ширина запрещенной зоны для некоторых соединений
AIIIBV , AIIBVI ;
∆F, ∆U, ∆S – измерения стандартных термодинамических функций.

Таблица2

∆Eg = ∆F = ∆U - T∆S,                (2)

Мате-
риал

Ширина
запре-
щенной
зоны, ∆Еg,
эВ (экспе-
римент)

Подвиж-
ность,

 см2 в сек,
µэксп

Тип
струк-
туры

Гиб-
ри-
диза-
ция

Стан-
дартный
изобарный
потенциал,

эВ

Значение
∆Еg,
рассчи-
танное
по теории
хими-

ческой связи,
эВ

Ge 0.66 3640 - -
Si 1.107 1400 - -

CdS 2.59 340 2.9 2.4



НОВЫЕ НЕОРГАНИЧЕСКИЕ МАТЕРИАЛЫ
 В ЭЛЕМЕНТАХ МИКРОЭЛЕКТРОНИКИ

Одной из основных особенностей строения неоргани-ческих мате-
риалов, определяющией функции материалов в элек-тронике неза-
висимо от принадлежности данного материала к типу связи (ме-
талл – металлическая связь, диэлектрик – преимущественно ион-
ный тип связи, полупроводник – преимущественно ковалентный
тип связи), является мера неупорядоченности физико-
химической системы, с помощью которой можно характеризовать
термодинамичес-кое состояние системы: порядок – хаос. Мерой
такой неупорядоченности может служить и симметрия кристалла, и
величина поляризации материала, и, наконец, величина энтропии
системы. Исходя из весьма общих сопоставлений физико-
химических свойств материалов с функциями, выполняемыми ими
в микроэлектронике, можно предложить новые, более эффектив-
ные материалы, перспективные в эле-ментах микроэлектроники.
В табл.3 сопоставлены электрофизические свойства нит-ридов пе-
реходных материалов, имеющих высокосиммет-ричные кубиче-
ские решетки. Нитриды могут использо-ваться в качестве контак-
тов в элементах электроники и при низких температурах обладают
свойствами сверхпроводи-мости. В таблице приводятся также
свойства гексаго-нальных нитридов, которые могут применяться в
качестве резисторов в микроэлектронных устройствах. Из вышепе-
ре-численных нитридов только нитриды хрома и тантала успешно
опробованы в качестве перспективных материалов для резисторов.
В таблице 4 сопоставлены свойства тонкопленочных емкос-тей,
полученных на основе нитридов, окислов и соединений типа ABO3,



обладающих более высокими электрофизи-ческими параметрами,
чем используемые для этих целей материалы.

Таблица 3
Нитриды переходных металлов,перспективные в качестве контактов и резисторов

в элементах электроники

Тонкопленочные покрытия материалами данного состава мо-
нокристаллического кремния приводят к получению диодных
структур или MOS-емкостей с эф-фективными и надежными
характеристиками.
Выходные характеристики МОП-триодов, получаемые на ос-
нове различных полупроводников и диэлектриков,  позволя-
ют использовать новый круг неорганических материалов,
приводимых,например в табл.4 .

ЭЛЕМЕНТЫ ТЕОРИИ ФИЗИКО-ХИМИЧЕСКОГО УПРАВЛЕНИЯ
СВОЙСТВАМИ НЕРГАНИЧЕСКИХ МАТЕРИАЛОВ

В работе не рассматривается влияние способа обработки на кри-
сталлохимические, электронные и молекулярные свойст-ва неорга-
нических материалов, хотя влияние газовых сред [12-13], высоких
давлений [14], когерентного[15] и радиа-ционного облучений [16-

Элек-
троны
недос-
троен-
ного
уровня

Соеди-
нение

Тип решетки Хими-
ческая
связь

Темпе-
ратура
сверх-
прово-
димости,
°К (10-23

ом*см)

Коэф-
фициент
терми-
ческого
расши-
рения
X10-6

град-1

Удель-
ное соп-
ротив-
ление,
10-6

ом*см

Наз-
наче-
ние

3d2 TiN Кубическая 5.8 9.3 11.1 Кон-
такты

3d3 VN прими-
тивная

d-sp3 8.2 8.5 85.9

4d2 ZrN O5
n – Fm3m 9.5 6.9 13.6

4d4 NbN 14.9 7.0 80-
110.0

3d5 CrN Д2
3 – С 32,
гексаг.

10,1

5d3 TaN Дn
1–P8 10,2

4d5 MoN Дn
1–Pm, гек-
саг.

d – p 1,28 10,0 150 Рези-
сторы

5d4 WN Дn
1–Pm, гек-
саг.

10,0



17], взрыва [18-19], катодного распыления [20] приводят к измене-
нию структурных, элек-тронных и молекулярных свойств неорга-
нических мате-риалов, и, следовательно, свойств элементов элек-
троники, получаемых на их основе.

Физико-химическое управление этими свойствами, рассмат-
риваемое выше, носит чисто эмпирический характер, кото-рый ос-
нован на аналогии в строении структуры, химической связи и ха-
рактере поляризации неорганических материалов. Тем не менее,
функции неорганических материалов, используемые в элементах
электроники, отличает одно общее для них свойство: мера нейпо-
рядоченного состояния свойств неорганических материалов, выра-
жаемая типом симметрии структуры, изобарным потенциалом
(свободной энергией), η - фактором. По существу, речь идет о вве-
дении меры, характеризующей равновесие между упорядоченными
(векторными) и неупорядоченными (броуновскими) фор-мами
энергии, определяющими физико-химические свойства неоргани-
ческих материалов. В качестве таких критериев могут быть выбра-
ны свободная энергия (F) и ее изменение (∆F), соответствующие
векторной (упоря-доченной) форме энергии, и произведение

Таблица 4.
Неорганические материалы, перспективные в качестве тонкоп-

леночных емкостей
Материал Ем-

кость,
мкф/см2

Коэф-
фициент
потерь
на 103 гц

Пробив-
ное на-
пря-
жение,
В/ом

Диэ-
лектр.
прони-
цае-

мость на
103 гц

η -
фак-
тор

Стан-
дарт-
ный
изобар-
ный по-
тен-
циал,
ккал/
моль

Нитрид
кремния

состава Si3N

0.04 0,0012 6*106-107 6,3-7 0,94 -56,0

Нитрид аллюминия
состава AlN

0.045 0,01 6*106 7,2 0,75 -65,0

Окислы редкозе-
мельных металлов
состава R2O3

(La2O3)

0.05-1.0 0,02 (3-7)*106 18-80
Нели-
ней-
ность

0,60 -408,7

Метатанталаты
щелочных метал-
лов типа NaTaO3

до 0,6 0,01-0,6 (3-8)*106 1000÷20 0,50 -520



температуры (T) на энтропию (ее изменение ∆S), соответствующее
броуновской (неупорядо-ченной) форме энергии. Связь между ∆F и
T∆S обычно определяется известным уравнением Гиббса-
Гельмгольца:
                             ∆F = ∆U - T∆S,                       (3)
где ∆U – изменение внутренней энергии.
Из уравнения (3) следует, что векторизированная энергия характе-
ризует значение ширины запрещенной зоны (см. табл. 2) и элек-
трофизические свойства материалов (см. табл. 2 и 4). Важная роль
векторно-броуновских форм энергии для процессов, обладающих
физико-химической природой, впервые была отмечена проф.
Н.И.Кобозевым и в даль-нейшем получила распространение в ин-
формационно-логи-ческих процессах и термодинамике мышления
[21-23].
В литературе уже указываласт возможность изспользования элек-
тронных и молекулярных свойств неорганических материалов в
элементах микроэлектроники для получения приемно-
усилительных информационно-логических сигна-лов [24], модели-
рования сложных биологических функций [25] и поднимался во-
прос о необходимости изучения соотношений между теорией ин-
формации и химической термодинамикой для получения основных
сведений о пропускной способности канала передачи информации
через различные среды. [26] Поэтому имеет смысл дать феномено-
логическую интерпретацию физико-химического управления свой-
ствами неорганических материалов, используя элементы химиче-
ской термодинамики и теории связи для представления информа-
ции и емкости неорга-нического канала связи через физико-
химические величины.
Соотношение между свободной и связанной формами энергии, оп-
ределяемое уравнением Гиббса-Гельмгольца (3), может быть запи-
сано по Н.И.Кобозеву в виде:

                            Τ⋅∆S ⁄ ∆F = 1-ψ /ψ=γ⋅ e± ε ⁄  RΤ ,(4)
где γ = Ps/PF  отношение априорных вероятностей броуновского и
векторного состоянийвыделявшегося элемента энергии;ε - кибер-
нетический потенциал, уподоб-ляемый потенциалу управляющего
электрода в МОП-триоде (заложен в самой физико-химической



системе, поэтому на его создание не требуется затраты специаль-
ной работы);
ψ  - степень векторизации.
Соотношение между векторной и броуновской формами энергии и
взаимное превращение этих форм энергии определяются схемой:

(5)

Из комбинации уравнений (3-4) для изменения энтропии можно
получить уравнение:
∆S = [∆U/ T⋅(γ ⁄ (γ+e−ε ⁄  RΤ )]→0, когдаT→0               (6)
То есть, при абсолютном нуле химические процессы в конденсиро-
ванных фазах идут без изменения энтропии, что означает справед-
ливость теоремы Нернста для меры превращения векторно-
броуновских форм энергии (4) и статистики (7) степени векториза-
ции процесса:

      ψ=1/ (1+ γ e−ε ⁄  RΤ   )                                           (7)
Так как величина кибернетического потенциала определяет затра-
ты энергии на векторизацию или броунизацию процесса за счет
имеющегося энергетического состояния системы (определенные
значения ∆F и T∆S энергии) без добавки извне энергии к самому
процессу, то экспе-риментально значения величин ε и γ могут быть
определены графически из логарифмической формы уравнения (3):

  ln(Τ⋅∆S ⁄ ∆F) = lnγ - ε/ RT                                        (8)
Используя экспериментальные значения величин ∆F и T∆S для
групп исследуемых соединений (см. табл. 1,2,4) в интервале темпе-
ратур 125-300 °К, из уравнения (8), получаем значение кибернети-
ческого потенциала ε = 1 – 4 ккал/моль и γ = 0,2 – 0,6, совпадаю-
щие с порядком величин ε и γ для векторно-броуновских процессов
[22].
Таким образом, для перевода неупорядоченной броунов-ской энер-
гии (тепла) в упорядоченную форму – в свободную энергию (рабо-
ту), необходимое значение кибернетического потенциала лежит в
пределах сравнительно небольших величин энергии 1 – 4
ккал/моль и позволяет с помощью, например, температурных ме-

    упорядоченная (векторная) неупорядоченная (броуновская)
    форма энергии ∆F         ↔    ôîðìà ýíåðãèè T⋅∆S± ε



тодов обработки материалов, влиять на значения ε и γ. С повыше-
нием температурной обработки неорганических материалов, то
есть с увели-чением броунизации молекул твердого тела, энергети-
ческий барьер кибернетического потенциала ε, защищающий упо-
ря-доченные  уровни молекул и ионов от теплового возмуще-ния
(броунизации), возрастает одновременно с относи-тельной априор-
ной вероятностью броуновского состояния энергии γ.
Элементы микроэлектроники, обладая физико-химической приро-
дой, в электрических системах выполняют инфор-мационно-
логические функции. По аналогии с процессами химической тер-
модинамики в работах [27-29] устанав-ливается корреляция между
методами химической термо-динамики и процессами информации,
то есть методами теории связи, основная задача которой состоит в
точном или приближенном воспроизведении сообщения, выбран-
ного для передачи в другом месте. Если энтропия физико-
химической системы (S) есть характеристическая функция объема
(V) и температуры (T), т.е. S=f(V,T), то информация такой системы
(I) является характеристической функцией шума (m), и управления
(n) системой: I=I(m,n). Между изменением энтропии (dS) и инфор-
мации системы (dI) имеет место равенство:  dS=cdI, где c – коэф-
фициент размерности, определяемый с точностью до знака.
Полный дифференциал выбранных характеристических функций
данной физико-химической системы представля-ется в виде сите-
мы уравнений (9), из которых следует, что передача информации и
изменение энтропии – взаимоодноз-начные процессы:
                        dS= [ (∂ S ⁄∂T)vdT + (∂ S ⁄∂V)TdV      (9)
                        dI= [ (∂ I ⁄∂m)ndm + (∂ I ⁄∂n)mdn
Поэтому символам и понятиям обратимой термодинамики можно
сопоставить символы и понятия обратимой инфор-модинамики.
Таким образом, любой термодинамический процесс системы мо-
жет быть однозначно определен и как информодинами-ческий, а
частные производные свободной энергии (изобар-ного потенциала)
и энтропии по параметрам состояния системы являются источни-
ками управления информацией системы. В этом смысле уравнения
(4,7,8), описывающие условия взаимного превращения векторно-
броуновских форм энергии, определяют передачу информационно-
логи-ческих сигналов в неорганических каналах связи:



                    dI/dt =1.443A⋅ln(1+P/N) ,                   (10)

где A – полоса частот или частотный член, сек-1;P/N – отношение
мощности переданного сигнала к мощности шу-ма.
По аналогии с уравнением Шеннона (10) поток информации для
термодинамической системы в неорганическом канале связи может
быть выражен уравнением (11) путем под-становки уравнения (4) в
уравнение (10):

dI/dt =1.443A⋅ln(1+ ∆F ⁄  T∆S)= 1.443Aln[1+ exp(-ε / RT)/ γ ] (11)
Кибернетический потенциал, являющийся энергетическим барье-
ром для упорядоченных уровней молекул и ионов от теплового
возмущения (броунизации), может быть коли-чественно вычислен
из отношения (12). Оно представляет собой распределение энергии
активации информационного процесса относительно величины
частотного члена A, характеризующего колебательное и враща-
тельное состояния возмущенных (броунизированных) уровней:

ε=Εa / k lgA  ,                                          (12)
где k – размерность активации (k = 1, 2, 3 – линейная, поверхност-
ная и объемная активации соответственно);
lg A – логарифмы предэкспоненциального члена, сек-1.
В работах [30-32] было показано, что расчетные величины, полу-
чаемые по формуле (12) действительно находятся в пределах зна-
чений кибернетического потенциала.
В окончательном виде уравнение (11) можно записать так:

dI/dt=1.443 A ⋅ln[1 + exp(ε=Εa / RT lgA )/ γ ], (13)

Из уравнения  (13) следует, что емкость неограниченного канала,
или поток информации, зависит от величин, опре-деляющих физи-
ко-химическое состояние системы, то есть от энергии активации и
ее размерности, температуры, величины частотного члена и веро-
ятности броуновского состояния энергии (γ).
Величина информации, передаваемой по данному каналу связи,
может быть представлена интегралом  (14):
               t

I =1.443⋅∫ A ⋅ln[1 + exp(ε=Εa / RT lgA )/ γ]dt (14)



              0
Достаточно четкий физический смысл используемых урав-нений
позволяет оценить информацию и емкость неорга-нического кана-
ла связи в смысле векторно-броуновских пре-вращений энергии в
неорганических материалах, а также дает возможность отказаться
от вещественного кода, опре-деляемого энергетикой физико-
химического процесса, и перейти к представлению информации в
виде символичес-кого кода в двоичных единицах.
Автор признателен проф. Н.И. Кобозеву (МГУ) за обсуждение работ по информо-
динамике и зарубежным ученым:Б Ракову (Институт физической химии, ГДР),
Г.Карреману (Институт мускульных исследований, США) за представление воз-
можности ознакомиться с результатами их оригиналь-ных исследований примени-
тельно к использованию теории информации в физико-химических процессах.
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 7.Моделирование нейристороподобных элементов
 на основе молекулярной и структурной организации

физико-химических систем18

Нейристоролодобные элементы (электрические аналоги нейрона) были смо-делированы на
основе многокомпонентных физико-химических систем элементов 4—5—6 групп периоди-
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ческой системы химических элементов. Нейристоропо-добные элементы обладают функ-
циональными свойствами в условиях внешних воздействий (электрическое поле, температу-
ра, облучение), проявляя себя как переключающие элементы, генераторы, элементы памяти.
Многофункциональные свойства нейристороподобных элементов интерпрети-рованы

свойствами молекулярной и структурной организации, физико-химических систем, локали-
зацией связевых электронов. Результаты подтверждаются изучени-ем оптических, электро-
физических и структурных свойств вещества.
Молекулярная и структурная организация физико-химических состояний функциональ-

ного элемента интерпретирована в терминах теории высказываний. Физико-химические
системы, обладающие упорядоченностью и организацией, могут быть описаны методами
математической логики.
Возможно, что понижение энтропии в указанных системах обус-

ловлено существованием фермионов с малой внутричастичной плотно-
стью, . представляющих собой электронный аналог психо-нов Кобозева.

Термин “нейристор” применяется к классу устройств, которые как и
“нейрон” характеризуются порогом воз-буждения, скоростью рас-
пространения сигнала и периодом рефрактерности [1]. Активной частью
такой системы является прибор, обладающий S-образной вольт-амперной
характеристикой. Приборы этого класса исследуются за рубежом и в
СССР [2—5]. В наших работах [6, 7] методами планарной технологии
микроэлектроники были получены приборы с S-образной вольт-амперной
характеристикой на основе ионно-ковалентной среды, состоящей из эле-
ментов 4—5—6 групп периодической системы.
Выходная характеристика, конструкция и топология таких элементов
представлена на рис.1.
Были исследованы электрофизические свойства халькоге-нидных мате-
риалов следующего состава:
Аm

6Вn
6Cк6 , Аm

4Вn
6Сk

6, Аm
4Вn

5Ck
6,   где верхний индекс означает макси-

мальную валентность элемента, а индексы m, п,  k — число атомов в со-
единении, которое изменялось от 1 до 6. В качестве исходных материалов
были использованы элементарные: кремний, германий, сурьма, мышьяк,
сера, селен, теллур реактивной чистоты. Халькогенидные мате-риалы раз-
личных составов были синтезированы методами ампульной технологии и
толщина халькогенидного материала в активных приборах составляла от
0,3 до 70 мкм.
Было обнаружено, что исследуемые приборы на основе одного и того же
халькогенидного состава (преиму-щественно типа Аm

4Вn
5Сk

6) способны
проявлять много-функциональные свойства при заданном виде внешнего
воздействия: температуры, электрического поля. В этом случае прибор
может работать не только в режиме “да” — “нет”, т. е. порогового пере-
ключателя, но и в режимах элемента памяти и генератора. На рис. 2 пока-
зана зависимость частоты генерации от амплитуды импульса на входе
схемы. Начало генерации наблюдается в системе при напряжении 5 в. При



напряжении 10—16 в в системе генерируется по существу две частоты,
одна из которых на синусоиде представлена точками. Переход из непрово-
дящего состояния в проводящее происходит при напря-жении 32 в, т. е.
напряжение 32 в для данного элемента является пороговым и в дальней-
шем он работает как астабильный переключающий элемент. Перевод эле-
мента в закрытое состояние осуществляется импульсом тока, а в открытое
состояние напряжением. Сопротивление в зак-рытом состоянии для ис-
следуемого типа приборов может достигать величины 5⋅109 ом, а в откры-
том 30—102 ом. Собственное время переключения для элементов такого
типа много меньше 10-8 сек и по данным работы [4] составляет 150 псек.

Рис. 1. Семейство ВАХ (а), конструкция (б) (1 — подложка; 2,5—  электроды Мо;
3—  диэлектрик;4—  халькогенидный материал),

                (1)                                           (2)                                   (3)



Рис. 2. Зависимость частоты генерации от амплитуды импульса. Осцилло-
граммы:1—начало генерации, при напряжении Uвх =5 в; 2—генерации при на-
пряжении 14 в; 3—  перехода в проводящее состояние при напряжении 32 в
Малое собственное время переключения, изменение сопро-тивления мате-
риала .при переходе в открытое состояние на несколько порядков говорит
в пользу электронного механизма превращения, происходящего в таких
физико-хими-ческих системах. С другой стороны, влияние температуры
на величину порога переключающего элемента говорит в пользу струк-
турной перестройки системы, затрагивающей молекулярные слои и пе-
риодичность атомов структуры ма-териала.

Рис. 3. а— ИК-спектры пропускания халькогенидных материалов состава:

б —  изменение сопротивления материалов с тем-
пературой:

Наблюдаемое равенство оптической энергии полос поглощения в ИК-
спектрах и термической энергии актива-ции, определяемой по изменению
удельного сопротивления с температурой (рис. 3), позволяет утверждать,



что элек-тронный механизм работы нейристороподобпых элементов на
основе халькогенидных материалов обусловлен локали-зованными со-
стояниями связевых электронов, оптимальная область распределен и я ко-
торых лежит в пределах 0,06—0,43 эв.В ультрафиолетовой области спек-
тра у образцов с высокой проводимостью наблюдается экстремум полосы
отражения с энергией 4,1—4,0 эв, которая отсутствует у образцов с  низ-
кой проводимостью. Материалы с областью локализованных состояний
электронов больше или меньше указанной не обладают многофунк-
циональными свойства-ми или нестабильны в работе. Рентгенографиче-
ским и элек-тронографическим анализом обнаружено, что процедура за-
поминания у системы всегда сопровождается  островковой или  троповид-
ной макрокристаллизацией фаз исходных ма-териалов, твердого раствора
фазы, например теллура и химических соединений на его основе. Поэтому
перевод системы из открытого состояния в закрытое осуществляется им-
пульсом тока и переводом упорядоченной фазы крис-талла в неупорядо-
ченное аморфное состояние.
Таким образом, “память” халькогенидной системы нейрис-тороподобного
элемента рассматривается как спо-собность элемента не растрачивать
свою упорядоченность, т. е. организацию системы, после снятия внешнего
воздействия (электрического поля). Сопоставление различных составов и
фазового состава одной и той же халькогенидной физико-химической сис-
темы по данным рентгенофазового и элек-тронографического анализа с
функциональными электрофи-зическими свойствами системы позволяет
сделать заклю-чение об аналогии между логической функцией, выполня-
емой нейристоро-подобным элементом, и характером струк-турной орга-
низации физико-химической системы. То есть система памяти, например,
находится после снятия внеш-него воздействия в открытом состоянии, и
оно может быть изображено логической функцией на диаграмме Венна в
рамках метода исчисления высказываний в виде знака:
 •Х•. Тогда для порогового переключателя  невозбуж-денное   состояние
можно записать диаграммой Венна вида: X, а возбужденное тем же знач-
ком, что и для элемента памяти:                        •

 • Х • .
•

Для генератора диаграмма Венна примет вид:
Х
•

постольку, поскольку процедура возникновения генерации не является по-
вторением перехода сигнала ни в открытое, ни в закрытое состояние.
Так как функциональные свойства нейристороподобных элементов есть
результат структурной организации самой халькогенидной физико-



химической системы, т. е. Перио-дического чередования атомов и локали-
зо-ванных связевых электронов, то логическое содержание, приписывае-
мое фун-кциям нейристороподобного элемента, должно быть свойственно
и самой структурной организации физико-химической системы. Это озна-
чает, что в структурной организации физико-химической системы могут
быть выде-лены области, ответственные за появление определенных логи-
ческих функций и электрических состояний.
Табл. 1 иллюстрирует состояние упорядоченной физико-химической сис-
темы и ее логическое и электрическое содержание в исчислений высказы-
ваний, где знаки “•”, “~”, “V”— соответственно, означают операции “и”,
“нет”, “или”.Таким образом можно утверждать, что построение функцио-
нальной электрической цепи на основе структурных свойств физико-
химической системы возможно путем ис-пользования логического содер-
жания, которым обладает организация физико-химической системы.

Таблица   1
Символическое изображение 6-основных состоянии нейристоро-подобного эле-
мента и логическое содержание халькогенидной физико-химической системы в
исчислении высказываний



 
Установив взаимнооднозначное соответствие между функ-циональными
электрическими свойствами халько-генидной системы, ее логическим со-
держанием и характером упорядоченности (организации) можно показать,
чго носителем электричества в исследуемых функциональных системах
являются фермионы с малой внутричастичной плотностью, т. е. электроны
с эффективной массой m*=10-4 тe, где me — масса свободного электрона
(известно, что для InSb n-типа m*= 10-2 тe).
В работе [8] была развита модель нейронной'сети в предположении суще-
ствования фермионов с малой внутричастичной плотностью, так называе-
мых ψ-частиц, или психонов.
Электронный аналог психонов, обладающий внутричас-тичной плотно-
стью  (эффективной массой) m*=10-4me, вре-менной амплитудой (време-
нем релаксации) τ=10-14—10-15сек при концентрации носителей N=1017—
1018см-3 и значением оптической диэлектрической проницаемости ε∞= 13
(обычной для аморфных материалов на основе Те), дает возможность оп-
ределить по известным соотношениям (1)— (3) плазменную частоту ωp,
минимум отражения (ωm) системы в спектре и проводимость (σvc)  нейрис-
тора выше критического напряжения Vс (табл.2).

  (1)

где εв — диэлектрическая проницаемость вакуума.



    (2)
σ=   e2Nτ/ m*                   (3)

Полученные значения ωm близки (табл. 2) к величине, наблюдаемой в
спектре халькогенидных материалов с вы-сокой проводимостью ~0,3 мкм
(4,1 эв), так же как и величина σvc , которая по порядку совпадает с наблю-
даемой экспериментально.

Энтропия состояния (5) такой системы может быть оценена по формуле:

           (4)

где I — плотность тока, Т —  температура.

Таблица   2
Минимум плазменной частоты в спектре отражения и удельная проводи-
мость системы

Тогда энтропия системы нейристора выше критического напряжения Vс при I2/Т = const ;
может быть вычислена по формуле:

   (5)

То есть, энтропия нейристора в проводящем (открытом) состоянии Svc меньше энтропии
нейристора в непроводящем (закрытом) состоянии Sv на несколько порядков, что опре-
деляется отношением σv/σvc и свидетельствует об изме-нении характера упорядоченности
нейристорной системы и возможности получения состояний нейристора с низкой энтропи-
ей.
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ÊÎÌÏÜÞÒÅÐÍÛÕ ÌÎÄÅËÅÉ
È ÌÅÕÀÍÈÊÈ ÇÅÐÍÈÑÒÎÉ ÑÐÅÄÛ

Â ÇÀÐÓÁÅÆÍÛÕ ÈÇÄÀÍÈßÕ

1.Zum Pseudogleichgewicht in den reversiblen Systemen
der chemischen Thermodynamik19

         Zusammenfassung

In des reversiblen Prozessen der chemischen Thermodynamik, die bei den grossen Waermeeffekten
velaufen, kann die Kinetik des Prozesses einen wirklichen Einfluss auf die Aenderung
∆ZT wegen der Entstehung des Entropiestromes ausueben, der gegen Null konvergiert, wenn die
Umwandlungsstufe der Augangskomponenten ins Reak-tionsprodukt maximal ist, ausueben .
Es wird die Einfuerung einer Korrektur bei der Berechnung der Aenderung der freien Enthalpie bei
gegebener Temperatur fuer die Pseudogleichgewichtsvorgaenge begruendet,die bei grossen Waer-
meeffekten verlaufen.
Die einefuhrte Korrektur ( )APTe kt− wird durch den Entropiestrom im reversiblen System

bedingt, das durch Kinetik entsteht und konvergiert gegen Null, wenn die vollige Umsetzung der
Ausgangsstoffe zum Reaktionsprodukt verlauft, d . h . α →1 .
Die Einfuhrung einer solchen Korrektur wird thermodynamisch moglich die prinzipielle
Ungeschlossenheit in den reversiblen Vorgangen der chemischen Thermodynamik .
Die Groesse Anderung der freien Enthalpie bei der Temperatur ( )∆ZT dient als
Wahrscheinlichkeitskriterium des Prozesses im reversiblen System . In einer
Reihe von Arbeiten wurden die Originalmethoden zur Berechnung der freien
                                                          
19.Zeitschr. fur physikalische Chemie,B.236,s.103,1967.-Chem.Abstr.,68,54139z (1968).



Enthalpie bei gegebener Temperatur beschrieben[1-4].Es ist bekannt,dass der
im reversiblen System berechnete Wert ∆ZT besonders bei mittleren Tem-
peraturen groesser als Null sein kann, obgleich der Bildungsprozess des Reak-
tionsprodukts bei der gegebenen Tem-peratur chemisch verlaeuft .
Keine experimentell betimmten Werte der thermodynamischen Funktionen ko-
ennen diese Ercheinung erklaren . Man braucht sie wahrsheinlich in der Phae-
nomenologie und Terminologie der chemischen Thermodynamik, um die Toler-
anz des wesentlichen Einflusses zu einem beliebigen Zeitpunkt auf die thermo-
dynamischen Funktionen des Kinetikfaktorenzustandes zu su-chen . Die letzte
Toleranz scheint gewohnlich in den Bedin-gungen der chemischen Gleichge-
wichtsthermodynamik absurd .
Bie der Annaeherung an das Gleichgewicht liegt System der Bedingungen ( 1 )
und ( 2 ) vor :

        
∂α
dt

→ 0,  d . h . α →1                                        ( 1 )

wobei 
∂α
∂tt

die Lokalgeschwindigkeit des Prozesses und α  die Umwand-

lungsstufe der Ausgangsphase ins Reaktions-produkt bedeuten .
Da die Entropie und die Potentiale in den Gleich-gewichts-bedingugen extrem
sind, gild dann fuer jedes Potential und auch fuer die Entropie Gl . ( 2 ) .

   
∂
∂α

i S = 0                                                                  ( 2 )

wobei 
∂
∂α

i S  die Lokalentropieanderung innerhalb des Gleich-gewichtssystems

ist .
In den chemischer reversiblen Gleichgewichtsprozessen ist der Bestand der von
Null verschiedenen Abhaengigkeiten zwischen den kinetischen und thermody-
namischen Werten unmoeglich . In den Bedingungen die vom Gleichgewicht
nur gering abweichen, sind Gl . und ( 2 ) nicht erfullbar .
Das bedeutet, dass sich die Entropieaenderung innerhalb dieses Systems im
Verlauf der chemischen Reaktion, naemlich im Prozess der kinetischen Um-
wandlungen, von Null unterscheidet . Wir bezeichnen diesen Zustand als Pseu-
dogleichgewicht . Im ersten Augenblick ist es unverstaendlich, inwieweit Ener-
gie in den Bedingungen des chemischen reversiblen Prozesses, bei Entstehung
des Entropiestroms gebraucht wird . N. I. Kobosew zeigte in seiner Arbeit [ 5 ],
dab reversiblen Prozesse der chemischen Thermodynamik im besonderen Pha-
senraum ver-laufen, der vom Phasenraum der irreversiblen Prozesse entfernt



liegt . Ausserdem sind die reversiblen Prozesse der chemischen Thermody-
namik tatsaechlich zum Teil oder  voll unabge-schlosses .Man darf annehmen
dab die Entstehung des Entropiestroms in den reversiblen Pseudogleich-
gewichts-prozessen als Resultat der Unabgeschlossenheit der chemischen re-
versiblen Prozesse anzusehen ist . Die quantitative Berechnung eines solchen
Stroms koennte als Mass der Unabgeschlossenheit der reversiblen Pseu-
dogleich-gewichtsprozesse gelten . Man sollte die Notierungsforn des Entropi-
estroms der reversiblen Pseudogleichgewichtsprozesse in Form der kovarianten
Notierung des Entropiestroms der irreversiblen Prozesse suchen, weil der Pha-
senraum der reversiblen Prozesse von den irre-versiblen um den Skalarwent
unterschiedlich ist . Die Enthalpie-aenderung bei der Temperatur wurd durch
das bekannte Verhalt-nis ausgedrueckt :

         ∆ ∆ ∆Z H T ST T T= −                                               ( 3 )

wobie T die Temperatur in [ ]; ,0K H ST T∆ ∆  die Enthalpie - und Entro-
pieaenderung des Systems bie gegebener Tem-peratur bedeuten .Fur den Pseu-
dogleichgewichtsprozess, der vom Prozess ( 3 ) um den Wert des totalen Dif-
ferentials unterschiedlich ist, gilt die Gl ( 4 )

        d Z d H Td ST
n

T
n

T
n∆ ∆ ∆= −  ,                                        ( 4 )

worin ∆ ∆ ∆T H ST
n

T
n

T
n, ,  die thermodynamischen Pseudogleich-

gewichtsfunktionen sind .
Jetzt betrachten wir den Entropiestrom in reversiblen Pseudo-

gleichgewichtsprozessen 
d S

dt
T
n∆

 in Form der Gl. ( 3 ) des kova-rianten Entro-

piestroms in den irreversiblen Prozessen :

         
d S

dt
A
T

d
dt

T
n

P T∆
= , α

         ,                                         ( 5 )

wobei AP T,  die Reaktionswarme bei konstanter Temperatur und konstantem
Druck bedeutet .
Aus Gl. ( 5 ) erhalten wir Gl ( 6 ) :

         
d S

dt
A
T

T
n

P T∆
= ,

                                                       ( 6 )



Auf diese Weise wird der Entropiestrom ( 6 ) durch die Eigentumlichkeit der
Kinetik des chemischen Reaktionsverlaufs bedingt .
Wenn wir uns auf das exponentiale Kinetikgesetz ( 7 ) be-schranken, so erhalten
wir den Pseudogleichgewichtsentropie-wert in Form der Gl ( 8 ) :

         d ke dtktα = −                                                        ( 7 )

wobei K die Konstante der Reaktionsgeshwindigkeit ist;

d S
A
T

ke dtT
n P T kt∆ = −,

                                                    ( 8 )

Durch Integration von Gl ( 8 ) kann man die Entropiaenderung im System de-
finieren, die durch die Kinetik des chemischen Prozesses bis zu der Erreichung
des chemischen Gleich-gewichtszustands ( 9 ) bedingt ist . Das heisst, der Um-
satz ist maximal ( )α →1 , und fur die Zunahme der Entropie ∆ST

n → 0  gilt :

     ∆S
A
T

e d ktT
n PT ktkt

= − −−∫ ( )
0

                                     ( 9 )

Hieraus folgt

       ∆S
A
T

eT
n PT kt= − −                                                  ( 10 )

Dann folgt aus Gl. ( 10 ), dass die Pseudogleichgewichts-entropieanderung des
chemischen reversiblen Prozesses im Anfangsmoment ( )kt → 0 in den iso-
thermischen Bedingungen beim Waermeaustausch mit der Umgebung verlaeuft
. Waeh-rend des chemischen Prozesses zur Zeit ( )kt → ∞  strebt die Pseu-

dogleichgewichtsentropieaenderung dem Wert Null zu, ( )∆ST
n → 0 . Es be-

deutet, dass man ∆ST
n = 0   in den Gleichgewichtsbedingungen und die

Aenderung ∆ZT  nach Gl. ( 3 ) ohne zusaetzliche Einfuehrungskorrektur der
Pseudo-gleichgewichtsentropieaenderung berechnen kann . Diese Kor-rektur
wird jedoch fur die Berechnung notwendig, wenn α <1 .
Setzen wir die Gl. ( 10 ) in Gl ( 3 ) ein, so erhalten wir :

  ∆ ∆Z H A e TST T PT
kt

T= + −−( )                                       ( 11 )



die sich von der Gl. ( 3 ) um A ePT
kt−  unter Beruecksichtigung der Kinetik der

exothermen und endothermen Reaktionsverlaufs unterscheidet . Wenn APT

einige Zehner [ kcal/Mol ] betragen kann, so hat dann der Wert A ePT
kt−  sogar

bei einem chemischen Reaktionsverlauf von 50 % einen wesentlichen Einfluss
auf die Enthalpieaenderung . Es ist deshalb besonders notwendig, bei der
chemischen Reaktion, die grossen Waermeeffekten verlaeuft, diese Korrektur
zu beachten .
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 2.CHIMIE MINERALE . -  Prevision par ordinateur de la composition et
des proprietes physico - chimiques  des halogeno - chalcogenures  des

elements des groupes A3
 et A A B C A B CV

m n q m n q( ,3 4 5 5 6 7
 avec A Ga3 = ,  ln ; A AsV = ,

Sb, Bi ; B4 0= ,  S, Se, Te ; C F7 = ,  Cl, Br, I ) . 20

La possibilite d’ existence, la composition et les proprietes physico - chimiques
des composes du titre sont calculees par ordinateur, a l’ aide de fonctions
discriminantes etablies a partir des coefficients de Chebichev Xi des elements
constituants . La prevision de l’ existence des composes est faite de la somme
des produits Y a Xi i i

i
=

=
∑
1

42

suivant la methode de Koutolin . Pres de 200 halogeno

chalcogenures ont ete analyses, dont la moitie ont ete anterieu-rement decrits
par les diagrammes de phase et par cristallographie .

                                                          
20 C.R. Acad. Sc. Paris, t. 301, Serie 2,  №5, 1985.Note de Sardar Gadjiev et Sergej Koutolin,
presentee par Jean Flahaut .-Chem.Abstr.,103,166504n(1985).



INORGANIC CHEMISTRY . - Computer foerecast of compositions and physical - chemical

properties of the Chalcogenid ( Oxo ) - halides formed by elements of the A2
and AV

groups .
( , , , ln, , , , , , , , , , , )A B C A B C A Ga A As Sb Bi B S Se Te C F Cl Br Im n q m

V
n q

V3 4 7 6 7 3 6 70= = = = .

Formation possibility, composition and physico - chemical properties of the title compounds are
forecast by computer, from the discriminant functions calculated with the Chebyschev
Xi coefficients of the constituting elements . The formation of these compounds is forecast from

the sum of the Y a Xi i i
i

=
=
∑
1

42 functions, according to the Koutolin’ s method . About 200

halogeno  chalcogenides   are analyzed, half of them having their existence
previously shown by phase diagrams and crystallographic studies .

Chaque constituant des composes A B C etA B Cm n q m
V

n q
3 4 7 4 7

est affecte de 13

coefficients de Chebichev X I  [ 1 ] qui, sous forme polynomiale, representent
les variations d’ energie des electrons de valence des bandes s, p et d de l’
element a l’ etat condense, en relation avec le quasi - moment correspondant
aux premieres, seuxiemes et troisiemes zones de Brillouin, et avec la position
du niveau de Fermi . Les 3 constituants de chaque compose font intervenir 39
coefficients de Chebichev auxquels on ajoute 3 autres coefficients
correspondant aux poids relatifs des cofficients  stoechiometriques:
X m m n q X n m n q X q m n q40 41 42= + + = + + = + +/ , / , / . Connaissant

les valeurs Xi  d’ apres Koutolin et coll . [ 1 ], nous avons calcule les valeurs
des coefficients m, n, q dans les composes consideres . L’ emploi de la methode

des fonctions discriminantes conduit a une fonction de la forme Y a Xi i
i

=
=
∑
1

42

dont la valeur est calculee par ordinateur « BESM - 6 « , et qui permet de
prevoir la possibilite de formation d’ un compose . Les composes
A B C etA B Cm n q m

V
n q

3 4 7 4 7
sont stables pour les valeurs de Yi  superieures a - 1,60 . Les

composes suivants, pour lesquels Yi < −160, , sont instables : GaOF ( , )Y =187 ,
GaSeF ( Y = - 1,82 ), GaTef ( Y = - 2,18 ), InOF ( Y = - 1,91 ), InTeF
( , )Y = −2 13  en accord avec les observations de Hahn et Nickels ([ 4 ], [ 5 ]) et
Hahn et Katscher [6 ] . Les thiochalcogenurse de gallium
Ga S Cl etGa S Br9 8 11 9 8 11 et Ga S Cl etGa S Br9 8 11 9 8 11 ( Hardy et Cottreau [ 7 ]) ont



des valeurs respectives de Y egales a - 1,261 et 1,293, correspondant a la
stabilite .

Cependant les valeurs de Yi  voisines de la limite - 1,60 ne permettent pas une
prevision satisfaisante et des determi-nations experimentales sont alsors
necessaires .
Parmi les  composes A B Cm n q

5 6 7
correspondant a m = n = q = 1, les suivants, pour

lesquels Yi  est inferieur a - 1,60, n’existent theoriquement pas :AsOF ( Y = -
1,88 ), AsSF ( Y = - 1,70 ), AsSBr ( Y = - 1,80 ), AsSeF ( Y = - 1,83 ) et
AsSeBr (Y = - 1,78)
Par contre, les composes signales par [ 8 ] ont des valeurs de Y superieures a -
1,60 :

           
 TABlEAU 1

  Densite des composes A B C3 6 7

      A B C3 6 7
               Exp Calc

g cm
D

( )
( . )

7

3−
% &' ('

     A B C3 6 7
            Exp Calc

g cm
D

( )
( . )

7

3−

% &' ('

GaOBr...............3,510    3,669 InSeCl...............4,520    4,381
GaSeBr..............3,920    3,755 InSBr....... ........4,290     4,188
GaSi...................3,700    3,562 InSel..................4,580     4,381

     TABLEAU 2

         Enthalpie de formation standard des composes A B CV 6 7

      A B CV 6 8
              E x p C a lc

K i m o lc

H

( )
( )/

8

2 9 8
0− ∆

% &' ('

       A B CV 6 7
               E xp C alc

K i m o lc

H

( )
( )/

8

29 8
0− ∆

% &' ('

SbSbr......1210 12, ±      120,90 SbTeI........ 5 8 8, ,±         57,5
SbSi........106 10,±          89,61 BiTeI......... 77 0 9, ±         77,5
SbSeI...... 93 12,±           89,61 BiSeI......114 10±         113,5

  TABLEAU 3

        Entropie de formation des composes A B C5 6 7



      A B C5 6 7
             E x p C a lc

J m o le K
S

( )
( / )

8

2 9 8
0

% &' ('

       A B C5 6 7
                Exp Calc

J moleK
S

( )
( / )

8

298
0

% &' ('

SbSBr....132 13±           132,0 SbTeI.......156 15±         143
SbSi..... 113 6±              113,0 BiSeI.......140 11±       142,5
SbSeI..130 7±                143,0  -

SbOI Y( , )= −0 654 , Sb O I Y4 5 2 0 793( , )= − , Sb O I Y8 7 0 913( , )= − ,

Sb O I Y8 11 2 0 835( , )= − ,  Si O I Y4 5 2 1 411( , )= − , Bi O I Y8 11 2 1 399( , )= −  et leur
existence est ainsi theoriquement confirmee .
La methode d’ analyse de regression [ 1 ] conduit a des relations permettant le
calcul des proprietes physico - chimiques .
Masse specifique :

            D g cm X X( . ) , , ,− = + +3
6 1634 769 6 04116 4 4314    ( tableau 1 ) ;

Enthalpie de formation standard :
   − = + +−∆H kj mol X X298 7

0 1
26 271166516 63486 04 63 27, ( . ) , , ,   ( tableau 2 );

Entropie de formation standard :
         S joule mol K X X298 7

0 1 1
26 311178 68 27924 5, ( . ) , ,− − = +          ( tableau 3 ) ;

expressions dans lesquelles les termes Xi  representent les coefficients de
Chebichev des atomes A, B et C .
La comparaison de nos previsions aves les observations experimentales ( 4 a 11
) prouve que 140 combinaisons peuvent etre prevues et que leurs proprietes
physico chimiques concordent avec les determinations experimentales a
Approximation de 10 a 15 pour cent .
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3.Physical - chemical model compositly grainy of enviromment, strength
and unbakly wally stone from garbage of mountrain rocks the area of

Novosibirsk21

ABSTRACT : Fast of « know - how « compositlyes grainyes of environments (glass, the
ceramics, concrete ), having quassielastic ( quasifrail ) condition, is possible to consider
from uniform positions of application of viscosity solidly solution,
structurewarmthphysical the gear of change of which is described appropriate integrated
structure - warmthpysicales by criteria simlariness . Linke S . A . Kutolin & V. A.
Kutolin .

            I.CONCEPTUAL MODEL AND RESULTS

Undemensionly criterion of deformation seating KN relative size of the
geometrical sizes solidly grainy of environment Dr ( where a t - time diffusion
of a liquid in the area of sol - gel - cut ) and linear is defined as area such cut
r 2

:

                                                          
21.PROCEEDINGS THE FOURTHINTRNATIONAL CONFERENCE ON TAILINGS AND
MINE ‘ 97 / FORT COLLINS / COLORADO / USA 13 - 17 JANUARY 1997. -Tailings and
Mine Waste‘ 97.with V.A.Kutolin,S.A.Shinin.



                   KN Dt r= / 2
       ( 1 . 1 )

The bond of criterion of deformation seating ( KN ) with strength ( R ) and
module of elasticity ( E ) is defined under the formula Griffiths :

 KN E R v v= − =2 1 0 4372 2/ ( ), .π       (1.2)

Kynertic of deformation grainly of environment ε ( r, t ) for a simplified linear
take a Fokker - Planck is described the equation and can be for a limiting stage
diffusion shown to the decision of a equation Fick ( Link S . A . Kutolin & A . I
. Nejch ) :

     [ ]ε εσ= erf KN( / )/1 2 1 2
                                        ( 1 . 3 )

εσ  - average of defofmation grainly of environment ε( , )r t .

The strength as function KN is well described hyperbole of a sighthy :

       [ ]R KN MPA= +11316 43332. . / ,                         ( 1 . 4 )

That is confirmed ( S. A. Kutolin & V. V. Nigshevjasov etc. ) on a data of
normative documents : SNIP 2. 05. 03 - 84 and SN 365 - 67
The raw min for unbakly wally of a stone was produced from garbage mountain
magmatics rocks with addition up to 20 %  of a cement of the mark 400,
condensation of a mix  on vibration - desk, formation of samples and intersteam
of a material during 15 hours at temperature 60 650... .C A  Water, used for
preparation a wall stone - activator « Bulsak « , the way and structure of
preparation of which is protected a. c. N888339 .
Conducted after this test of a building brick by size 250 x 120 x 65 mm on
GOST 8462 - 85 have allowed to receive average strength at compression and
respectively, 10. 83 MPA, 4. 14 MPA ; tests on GOST 7025 - 78 have allowed
to establish, that the brick of the given structure provides the mark on
frostfirmness more than 35 cycles, and factor of warmthconucttivity limits at
2970

 K : 0. 67 ... 0. 76 wt  MK at conduct of measurements on GOST 8. 140 -
82 .
At normal hardenize during 29 days of strength of these samples on
compression   - 16. 9 MPA, and module of elasticity 0174 105. ⋅  MPA, that
corresponds KN = 6.9 for unbakly wally of a stone . At a given time hardenize
at least two samples the formula of account KN permits to define sizes : D, r -
required model physical  chemical hardenize grainy of enviroment . And, on the



contrary, being set parameters D, r at fixed sizes t, can predict on size KN
strength and module of elasticity of samples grainy of environment .

   2 .SUMMARY AND CONCLUSIONS

Characteristic of a Brick, executed from waste mountains rocks and cement of
the mark M - 400 :
The size 250 x 120 x 65 MM GOST 530 - 71
Mark 100
Weight 4,4 KGS

Average density 2 3 18 3, ,− −tm
Waterabsorbing  of 5,7 % - 8 %
Frostfirmness of 35 cyckles - 25 cycles of the contents of a cement .
Cement in a BRICK 17 % - use of a catalyst .
Catalyst « BULCAK « YES

Factor of Warmthconucttivity 0 6 0 8 0 51 1, , . , .− −− −WT M WT M

Main advantages of a brick, made under the given recipe before a earthenware
brick of the mark « 100 « : The low cost price .
High strength - practically not pricked at unloading and transport convey . After
of 8 - 10 hours prosteam it has the mark 100, through month - be strengthened
in 1,5 time is received . Mark produceed from sitting from splitting on road -
metal magmaticrocks ( granits, doiriths, cerathofirs, alibitofirs, ande-site, dacits
and etc.)
High frostfirness - 35 of cycles against 25 cycles of a red brick . Low
waterabsorbing - 5 of % against 8 % a red brick . Ecology is pure, there is the
permission for the manufacture of the given brick oblses and use it in residential
and public buildings .
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