
�¥áâ¨ª �®áª®¢áª®£® ã¨¢¥àá¨â¥â . �¥à¨ï 3. �¨§¨ª . �áâà®®¬¨ï. 2005. ò6 37��� 533.9.082.5 ����������� ��������� �������������� ������������������� ������� �������� ���������� ������������ ����� ��� �� ��������������������������.�. �« ¤¨¬¨à®¢ , �.�. �à¨è ¨, �.� �¤ ®¢, �.�. � ¤ª®¢, �. � ª å è¨�)(ª ä¥¤à  ®¡é¥© ä¨§¨ª¨ ¨ ¢®«®¢ëå ¯à®æ¥áá®¢)E-mail: grishan@comsim1.phys.msu.ru�  ¯à¨¬¥à¥ ¯¥à¥ª¨á¨ ¢®¤®à®¤  ¡ë«¨ ¨áá«¥¤®¢ ë á¯¥æ¨ä¨ç¥áª¨¥ ®á®¡¥®áâ¨ « §¥à®£®ã¯à ¢«¥¨ï å¨à «ìë¬ á®áâ®ï¨¥¬ ¯¥à¢® ç «ì® à æ¥¬¨ç¥áª®© á¬¥á¨ ¯à¥¤¢ à¨â¥«ì® ¥®à¨¥â¨à®¢ ëå ¬®«¥ªã«. �ëï¢«¥  ®¯à¥¤¥«ïîé ï à®«ì ¢à é¥¨© ¬®«¥ªã« ¨ â¥¬¯¥à âãàë¬®«¥ªã«ïà®£®  á ¬¡«ï, ¯à¥¤«®¦¥ë ¯¥àá¯¥ªâ¨¢ë¥ áå¥¬ë « §¥à®£®  á¨¬¬¥âà¨ç®£® á¨â¥§ í â¨®¬¥à®¢ ¨§ à æ¥¬¨ç¥áª®© á¬¥á¨.�¢¥¤¥¨¥�¨à «ì®áâìî  §ë¢ ¥âáï á¢®©áâ¢® ®¡ê¥ªâ  ¥á®¢¯ ¤ âì á® á¢®¨¬ §¥àª «ìë¬ ®â®¡à ¦¥¨¥¬. �à¨-¬¥à ¬¨ ¯à®áâ¥©è¨å å¨à «ìëå ®¡ê¥ªâ®¢ ï¢«ïîâáï«¥¢ ï ¨ ¯à ¢ ï àãª  ç¥«®¢¥ª , ª«îç¨, ¢¨âë ¨ â. ¯.�®®â¢¥âáâ¢¥® ¯®ïâ¨¥ ¬®«¥ªã«ïà®© å¨à «ì®áâ¨á¢ï§ ® á áãé¥áâ¢®¢ ¨¥¬ à §«¨çëå ª®ä¨£ãà æ¨©®¤®© ¨ â®© ¦¥ ¬®«¥ªã«ë, ï¢«ïîé¨åáï §¥àª «ìë¬®â®¡à ¦¥¨¥¬ ¤àã£ ¤àã£ . �®«¥ªã«ë, ®¡à §ãîé¨¥â ªãî ¯ àã, ï¢«ïîâáï å¨à «ìë¬¨, ¨ á®®â¢¥âáâ¢ãî-é¨¥ ¬®«¥ªã«ïàë¥ ª®ä¨£ãà æ¨¨  §ë¢ îâáï <¯à -¢ë¬> (D ) ¨ <«¥¢ë¬> (L) í â¨®¬¥à ¬¨.�  á¥£®¤ïè¨© ¤¥ì ¤¢   á¯¥ªâ , á¢ï§ ë¥á å¨à «ìë¬¨ ¬®«¥ªã« ¬¨, ¢ë§ë¢ îâ ®á®¡ë© ¨â¥-à¥á. �¤¨ ¨§ ¨å | ä¥®¬¥  àãè¥¨ï §¥àª «ì®©á¨¬¬¥âà¨¨ ¢ ¡¨®®à£ ¨ç¥áª®¬ ¬¨à¥, § £ ¤ª  ª®â®à®-£® ¤® á¨å ¯®à ¯®«®áâìî ¥ à §à¥è¥ . �â®à®©  á-¯¥ªâ ®¡ãá«®¢«¥ ¯à®¡«¥¬ ¬¨  á¨¬¬¥âà¨ç®£® á¨â¥-§  ¨ íää¥ªâ¨¢®£® à §¤¥«¥¨ï à æ¥¬¨ç¥áª¨å á¬¥á¥©¨ á¢ï§  á ¯®¨áª®¬ ¬¥â®¤®¢ ã¯à ¢«¥¨ï å¨à «ìë¬¨á®áâ®ï¨ï¬¨ ¬®«¥ªã«.�à ¤¨æ¨®® ®á®¢ë¬¨ ¬¥â®¤ ¬¨ ã¯à ¢«¥¨ïå¨à «ìë¬¨ á®áâ®ï¨ï¬¨ ¬®«¥ªã« ï¢«ïîâáï å¨-¬¨ç¥áª¨¥ ¨ ¡¨®å¨¬¨ç¥áª¨¥. �ãé¥áâ¢ãîâ ¯à¨¬¥àëãá¯¥è®£® ¨á¯®«ì§®¢ ¨ï íâ¨å ¬¥â®¤®¢ ¤«ï å¨¬¨-ç¥áª®£®  á¨¬¬¥âà¨ç®£® á¨â¥§  á®¥¤¨¥¨©, à §à -¡®â ë íää¥ªâ¨¢ë¥ á¯®á®¡ë à §¤¥«¥¨ï à æ¥¬¨-ç¥áª¨å á¬¥á¥©. �¤ ª® ®¡é¨¬ ¥¤®áâ âª®¬ â ª¨å¬¥â®¤®¢ ï¢«ï¥âáï â®, çâ® à áá¬®âà¥¨¥ ª ¦¤®£®ª®ªà¥â®£® á«ãç ï á¢ï§ ® á ¨§®¡à¥â â¥«ìë¬ à¥-è¥¨¥¬ âàã¤®¥¬ª®© § ¤ ç¨.�§  àá¥ «  ä¨§¨ç¥áª¨å ¬¥â®¤®¢, ª ª ¯®ª §ë¢ îâ¨áá«¥¤®¢ ¨ï, â®«ìª® ®¯â¨ç¥áª¨¥ ¬¥â®¤ë ¯®§¢®«ïîâ¤®áâ®¢¥à® ®¯à¥¤¥«ïâì ¨ à §«¨ç âì í â¨®¬¥àëå¨à «ìëå ¬®«¥ªã«. �®íâ®¬ã ®¯â¨ç¥áª¨¥ ¬¥â®¤ë,¢ ç áâ®áâ¨ ¬¥â®¤ë « §¥à®© ä¨§¨ª¨, ¬®£ãâ íää¥ª-â¨¢® ¨á¯®«ì§®¢ âìáï ¥ â®«ìª® ¤«ï ¤¨ £®áâ¨ª¨å¨à «ìëå ¬®«¥ªã«ïàëå á®áâ®ï¨©, ® ¨ ¤«ï ã¯à ¢-«¥¨ï ¨¬¨ [1{7].

�  áâ®ïé¥© à ¡®â¥ à áá¬®âà¥ë ä¨§¨ç¥áª¨¥¬¥å ¨§¬ë ã¯à ¢«¥¨ï å¨à «ìë¬¨ á®áâ®ï¨ï¬¨¬®«¥ªã« ¯¥à¥ª¨á¨ ¢®¤®à®¤  (H2O2 ) ¢ ¨§ ç «ì®à æ¥¬¨ç¥áª®© á¬¥á¨ ¢ à ¬ª å à §¢¨â®©  ¬¨ à -¥¥ ª®æ¥¯æ¨¨ ã¯à ¢«¥¨ï å¨à «ìë¬¨ á®áâ®ï¨ï¬¨¬®«¥ªã« á ¯®¬®éìî ¥ª®¬¯«  àëå ª®ä¨£ãà æ¨©« §¥à®£® ¯®«ï [8]. �à¥¤«®¦¥  ®¢ ï áå¥¬  « §¥à-®£®  á¨¬¬¥âà¨ç®£® á¨â¥§  í â¨®¬¥à®¢ ¬®«¥ªã«¯¥à¥ª¨á¨ ¢®¤®à®¤  ¨§ à æ¥¬¨ç¥áª®© á¬¥á¨ ¡¥§ ¨å¯à¥¤¢ à¨â¥«ì®© ®à¨¥â æ¨¨.�¥à¥ª¨áì ¢®¤®à®¤  | ¯à®áâ¥©è ï å¨à «ì ï¬®«¥ªã« �®«¥ªã«  H2O2 (à¨á. 1) ï¢«ï¥âáï ¯à®áâ¥©è¥©å¨à «ì®© ¬®«¥ªã«®©, £¥®¬¥âà¨ï ª®â®à®© ¥¨¢ -à¨ â  ®â®á¨â¥«ì® ¯à¥®¡à §®¢ ¨ï (x0; y0; z0)!! (x0;�y0; z0) «î¡®© ¤¥ª àâ®¢®© á¨áâ¥¬ë ª®®à¤¨ â.�®á«¥ ¤ ®£® ¯à¥®¡à §®¢ ¨ï ¨áå®¤®¥ ¯®«®¦¥¨¥ â®¬®¢ ¬®«¥ªã«ë ¥ ¬®¦¥â ¡ëâì ¢®ááâ ®¢«¥® ¯à¥-®¡à §®¢ ¨¥¬ ¯®¢®à®â . �ë¡¥à¥¬ á¨áâ¥¬ã ª®®à¤¨ âfx0; y0; z0g ¯à¨¢ï§ ®© ª ¬®«¥ªã«¥ â ª, çâ®¡ë ®áì z0¯à®å®¤¨«  ç¥à¥§  â®¬ë ª¨á«®à®¤ , ¯«®áª®áâì x0z0 |ç¥à¥§ ¡¨áá¥ªâà¨áã ã£«  � = \HOOH (à¨á. 1). �ë¡®à ¯à ¢«¥¨ï ®á¨ z0 ¯®§¢®«ï¥â ¯à¨¯¨á âì â®àá¨®-®¬ã ã£«ã � ®¯à¥¤¥«¥ë© § ª â ª, çâ®¡ë «¥¢®-¬ã í â¨®¬¥àã á®®â¢¥âáâ¢®¢ «® � > 0 ,   ¯à ¢®¬ã� < 0 .
�������¨á. 1. �¥®¬¥âà¨ï ¬®«¥ªã«ë ¯¥à¥ª¨á¨ ¢®¤®à®¤  (H2O2 )¨ ¦¥áâª® á¢ï§  ï á ¥© á¨áâ¥¬  ª®®à¤¨ â x0; y0; z0 . �®à-á¨®ë© ã£®« � | ¤¢ã£à ë© ã£®«, ®¡à §®¢ ë© ¤¢ã¬ï¯«®áª®áâï¬¨ OOH. �á®¢®¬ã á®áâ®ï¨î á®®â¢¥âáâ¢ãîâ� = 112:5� , �1 = 99� , a1 = 1:451 �A, a0 = 0:962 �A [13]�) �¨¬¨ç¥áª¨© ä ªã«ìâ¥â, �¨¢¥àá¨â¥â � á¥¤ , �®ª¨® 169-8555, �¯®¨ï.



38 �¥áâ¨ª �®áª®¢áª®£® ã¨¢¥àá¨â¥â . �¥à¨ï 3. �¨§¨ª . �áâà®®¬¨ï. 2005. ò6�®£« á® â¥®à¥â¨ç¥áª¨¬ à áç¥â ¬ ¨ íªá¯¥à¨¬¥-â «ìë¬ ¤ ë¬ [9{12], § ¢¨á¨¬®áâì ¯®â¥æ¨ «ì®©í¥à£¨¨ ®á®¢®£® á®áâ®ï¨ï ¬®«¥ªã«ë ®â â®àá¨®-®© (¨«¨ â ª  §ë¢ ¥¬®© à¥ ªæ¨®®©) ª®®à¤¨ âë �¨¬¥¥â ¢¨¤ á¨¬¬¥âà¨ç®£® ¤¢ãåêï¬®£® ¯®â¥æ¨ « á ¢ëá®â®© cis- ¨ trans-¡ àì¥à®¢ 2460 ¨ 386 á¬�1á®®â¢¥âáâ¢¥® ¨ â®çª ¬¨ ¬¨¨¬ã¬®¢ � � 110�120� .�®¡áâ¢¥ë¥ í¥à£¥â¨ç¥áª¨¥ á®áâ®ï¨ï ¬®«¥ªã«ëà á¯ ¤ îâáï   ¤ã¡«¥âë, á®áâ®ïé¨¥ ¨§ á¨¬¬¥âà¨ç-®£® ¨  â¨á¨¬¬¥âà¨ç®£® ¯® � á®áâ®ï¨© jSii¨ jAii .�«ï ¥¡®«ìè¨å ¥®à£ ¨ç¥áª¨å ¬®«¥ªã« â¨¯ H2O2 ¢à¥¬ï âã¥«¨à®¢ ¨ï ç¥à¥§ ¯®â¥æ¨ «ìë©trans-¡ àì¥à �tun , ª ª ¯à ¢¨«®, ¬ «®, ¯®íâ®¬ã à á-é¥¯«¥¨¥ ¢ ¤ã¡«¥â å �!AS = 2�=�tun ¤®áâ â®ç®¢¥«¨ª® ¨ ª ª á«¥¤áâ¢¨¥ D - ¨ L-í â¨®¬¥àë â ª¨å¬®«¥ªã« ¥ ï¢«ïîâáï áâ ¡¨«ìë¬¨, ¢á¥ ¢à¥¬ï ¯à¥-®¡à §ãïáì ¤àã£ ¢ ¤àã£ . �®«¥ªã«ïà ï å¨à «ì®áâì¢ ¬®«¥ªã« å â ª®£® â¨¯   §ë¢ ¥âáï ¤¨ ¬¨ç¥áª®©(¨«¨ ®áæ¨««¨àãîé¥©).� ¯¥à¥ª¨á¨ ¢®¤®à®¤  í¥à£¥â¨ç¥áª®¥ à áé¥¯«¥¨¥¬¥¦¤ã á®áâ®ï¨ï¬¨ ¨¦¥£® ¤ã¡«¥â  jS0i ¨ jA0iá®áâ ¢«ï¥â �!(0)AS = 11:4 á¬�1 , çâ® á®®â¢¥âáâ¢ã¥â¢à¥¬¥¨ âã¥«¨à®¢ ¨ï � (0)tun = 2:9 ¯á. �â® ¢à¥¬ï¡ëáâà® à áâ¥â á ¯¥à¥å®¤®¬ ¬®«¥ªã«ë ¢ ¡®«¥¥ ¢ë-á®ª¨¥ â®àá¨®ë¥ á®áâ®ï¨ï ¨ áãé¥áâ¢¥® ¬¥ï-¥âáï ¯à¨ ¢®§¡ã¦¤¥¨¨ ¤àã£¨å ª®«¥¡ â¥«ìëå ¬®¤¬®«¥ªã«ë. � ¯®á«¥¤¨¬ ®â®áïâáï ¤¥ä®à¬ æ¨®ë¥¬®¤ë �1 ¨ �5 , á®®â¢¥âáâ¢ãîé¨¥ ª®«¥¡ ¨ï¬ ¤«¨á¢ï§¥© OH, ¨ ¢ «¥â ï ¬®¤  �2 , á¢ï§  ï á ¨§¬¥¥-¨¥¬ ã£«®¢ \OOH. �¨§è¨¬ ¢®§¡ã¦¤¥¨ï¬ íâ¨å ¬®¤®â¢¥ç îâ á®áâ®ï¨ï á à áé¥¯«¥¨ï¬¨ â®àá¨®ëå¤ã¡«¥â®¢ �!(�1)AS = 8:2 á¬�1 , �!(�5)AS = 8:1 á¬�1 ,�!(�2)AS = 2:4 á¬�1 . �¥ª®â®àë¥ å à ªâ¥à¨áâ¨ª¨ á®®â-¢¥âáâ¢ãîé¨å ª®«¥¡ â¥«ìëå ¯¥à¥å®¤®¢, à ááç¨â -ë¥ ¢ [13], ¯à¨¢¥¤¥ë ¢ â ¡«¨æ¥. �¥¯«®¢ë¬ § á¥-«¥¨¥¬ íâ¨å ¢®§¡ã¦¤¥ëå ãà®¢¥© ¯à¨ ®à¬ «ì-ëå ãá«®¢¨ïå (T � 200 á¬�1 ) ¬®¦® ¯à¥¥¡à¥çì.�â¬¥â¨¬, çâ® à¥§® á®¥ ¤¨¯®«ì®¥ ¢®§¡ã¦¤¥¨¥â®àá¨®ëå ¬®¤ ¢®§¬®¦® «¨èì ¯à¨ ¨á¯®«ì§®¢ -¨¨ ¨¬¯ã«ìá®¢ á ç áâ®â ¬¨, «¥¦ é¨¬¨ ¢ ¤ «ì¥¬��-¤¨ ¯ §®¥, ¨ ¯®íâ®¬ã § âàã¤¨â¥«ì®.� á¢ï§¨ á ¡®«ìè®© à §¨æ¥© ¢ ¬ áá å  â®¬®¢ O¨ H á å®à®è¥© â®ç®áâìî ¬®¦® áç¨â âì, çâ® £« ¢-ë¥ ®á¨ ¨¥àæ¨¨ ¢ ¬®«¥ªã«¥ H2O2 á®¢¯ ¤ îâ á ®áï-¬¨ x0; y0; z0   à¨á. 1, ¯à¨ç¥¬ £« ¢ë¥ ¬®¬¥âë ¨¥à-æ¨¨ ã¤®¢«¥â¢®àïîâ á®®â®è¥¨ï¬: Ix0 ; Iy0 � Iz0 ,Ix0 ' Iy0 . �®íâ®¬ã ¬®¦® ¨á¯®«ì§®¢ âì ã¯à®é¥ë¥

á¯®á®¡ë ãç¥â  ¢à é â¥«ì®£® ¤¢¨¦¥¨ï ¤«ï á®áâ®-ï¨© á ¬ «ë¬¨ § ç¥¨ï¬¨ ¬®¬¥â  ¨¬¯ã«ìá  J ,¯¥à¥ç¨á«¥ë¥ ¨¦¥.1. �¯¯à®ªá¨¬ æ¨ï á¨¬¬¥âà¨çë¬ ¢®«çª®¬, § -ª«îç îé ïáï ¢ â®¬, çâ® ¬ë ¯à¨¡«¨¦¥® ¯®« £ -¥¬ Ix0 = Iy0 = I . �®®â¢¥âáâ¢ãîé¨¥ ®æ¥ª¨ ¯®ª § -«¨, çâ® ¢®á¨¬ë¥ ¯à¨ íâ®¬ ®è¨¡ª¨ ¤«ï ¨¦¨å¢à é â¥«ìëå ¯®¤ãà®¢¥© á J < 4 ¥ ¯à¥¢ëè îâ¥áª®«ìª¨å ¤¥áïâëå ¯à®æ¥â , á«¥¤®¢ â¥«ì®, â ª ï ¯¯à®ªá¨¬ æ¨ï ï¢«ï¥âáï ¤®áâ â®ç® â®ç®©.2. �¤®¬¥à®¥ à¥¤ãæ¨à®¢ ¨¥ ¢à é¥¨©. �à¥¥-¡à¥¦¥¬ ¢à é¥¨¥¬  â®¬®¢ ª¨á«®à®¤ , â. ¥. ¡ã¤¥¬ áç¨-â âì  ¯à ¢«¥¨¥ ®á¨ z0 § ¤ ë¬ ä¨ªá¨à®¢ ë¬¨ã£« ¬¨ ' ¨  ®â®á¨â¥«ì® ¥¯®¤¢¨¦®© á¨áâ¥¬ëª®®à¤¨ â x; y; z . �à¨ íâ®¬ § ¤ ç  ® ¢à é¥¨ïå¬®«¥ªã«ë á¢®¤¨âáï ª ®¤®¬¥à®© á ã£«®¬ ~� ¬¥¦¤ã®áìî x0 ¨ ¯«®áª®áâìî xz0 ¢ ª ç¥áâ¢¥ ¢à é â¥«ì®©ª®®à¤¨ âë. �ëà ¦¥¨ï ¤«ï ¢à é â¥«ìëå á®¡áâ-¢¥ëå á®áâ®ï¨© ¯à¨®¡à¥â îâ ¢¨¤jJAi= 1p� sin(J ~�);jJSi=8>><>>: 1p2� ¯à¨ J = 0;1p� cos(J ~�) ¯à¨ J > 0: (1)� ¬¥â¨¬, çâ® ¤«ï ¢á¥å à áá¬ âà¨¢ ¥¬ëå ¢®§¡ã¦¤¥-¨© ª®«¥¡ â¥«ìë¥ ¨ ¢à é â¥«ìë¥ áâ¥¯¥¨ á¢®¡®¤ë¬®«¥ªã«ë ¬®¦® áç¨â âì ¥§ ¢¨á¨¬ë¬¨.�æ¥ à¨© « §¥à®£®  á¨¬¬¥âà¨ç®£® á¨â¥§ í â¨®¬¥à®¢ ¬®«¥ªã«ë H2O2¨§ à æ¥¬¨ç¥áª®© á¬¥á¨� áá¬®âà¨¬ ¢®§¬®¦®áâì ã¯à ¢«¥¨ï å¨à «ìë-¬¨ á®áâ®ï¨ï¬¨ ¬®«¥ªã«ë H2O2 c ¯®¬®éìî ¥-áª®«ìª¨å ¯¨ª®á¥ªã¤ëå «¨¥©® ¯®«ïà¨§®¢ ëå¨¬¯ã«ìá®¢ Ek = �kAk(t) cos(!kt + 'k) á ç áâ®â -¬¨ !k ¢ ¡«¨¦¥¬ ��-¤¨ ¯ §®¥, ª®â®àë¥ à¥§® á®¢®§¡ã¦¤ îâ ¯®á«¥¤®¢ â¥«ì®áâì ª®«¥¡ â¥«ì®-¢à -é â¥«ìëå ¤¨¯®«ìëå ¯¥à¥å®¤®¢ ¬®«¥ªã«ë. �®áâ®ï-¨ï, á®®â¢¥âáâ¢ãîé¨¥ «¥¢®© ¨ ¯à ¢®© ª®ä¨£ãà æ¨-ï¬ ¬®«¥ªã«ë, ¨¬¥îâ ¢¨¤jLii= 1p2(jSii+ jAii); jDii= 1p2(jSii� jAii):(2)� à ¡®â å [8, 14] ¡ë«® ¤®ª § ®, çâ® ¥®¡å®¤¨¬ë¬ãá«®¢¨¥¬ « §¥à®£®  á¨¬¬¥âà¨ç®£® á¨â¥§  í -�á®¢ë¥ å à ªâ¥à¨áâ¨ª¨ à áá¬ âà¨¢ ¥¬ëå ¯¥à¥å®¤®¢�®«¥¡ â¥«ìë© ¯¥à¥å®¤ � áâ®â  ¯¥à¥å®¤  (á¬�1) � ¯à ¢«¥¨ï(X;Y = S;A; X 6= Y ) ¢ á¨áâ¥¬¥ fx0; y0; z0g ¤¨¯®«ìëå ¬®¬¥â®¢jX�0i, jY�1i 3610 f1, 0, 0gjX�0i, jX�5i 3611 f0, 1, 0gjX�0i, jX�5i 3611 f0, 0, 1gjX�1i, jY�2i 2213 f1, 0, 0gjX�0i, jY�2i 1396 f1, 0, 0g



�¥áâ¨ª �®áª®¢áª®£® ã¨¢¥àá¨â¥â . �¥à¨ï 3. �¨§¨ª . �áâà®®¬¨ï. 2005. ò6 39â¨®¬¥à®¢ ¢ á«ãç ¥ ¯à®¨§¢®«ì® ®à¨¥â¨à®¢ ®©¬®«¥ªã«ë ï¢«ï¥âáï ¨á¯®«ì§®¢ ¨¥ ¯®«¥© á ¥ª®¬¯« - àë¬¨ ¯®«ïà¨§ æ¨ï¬¨, ¯à¨ç¥¬ ¯à¨ ¨¢¥àá¨¨ ¯®«ï¤®«¦ë ¢®§¡ã¦¤ âìáï å¨à «ìë¥ á®áâ®ï¨ï ¯à®â¨-¢®¯®«®¦®£® § ª , çâ® ¨ ®¯à¥¤¥«ï¥â ¢ áæ¥ à¨¨(áå¥¬¥) « §¥à®© ¤¨áâ¨««ïæ¨¨ ¬¨¨¬ «ì®¥ ç¨á«®¯®«¥©, à ¢®¥ âà¥¬. �«ï ¨¤ãæ¨à®¢ ¨ï å¨à «ìëå¬®«¥ªã«ïàëå á®áâ®ï¨© ¥®¡å®¤¨¬®, çâ®¡ë â®àá¨-®ë¥ ¤ã¡«¥âë ¡ë«¨ ª®£¥à¥â® á¢ï§ ë¬¨ ¯®áà¥¤-áâ¢®¬ ¯®á«¥¤®¢ â¥«ì®áâ¨ ¯¥à¥å®¤®¢ ç¥à¥§ ¯à®¬¥-¦ãâ®çë¥ á®áâ®ï¨ï. �à®áâ®©   «¨§ ¯®ª §ë¢ ¥â,çâ® ¢ á«ãç ¥ ¥®à¨¥â¨à®¢ ëå ¬®«¥ªã« ç¨á«® â -ª¨å ¯¥à¥å®¤®¢ ®¡ï§ â¥«ì® ¤®«¦® ¡ëâì ¥ç¥âë¬.�à®¬¥ â®£®, ¥á«¨ n� | ç¨á«® à¥§® áëå ¯®«¥©¢ íâ®© ¯®á«¥¤®¢ â¥«ì®áâ¨,  ¯à ¢«¥¨ï ¯®«ïà¨§ -æ¨¨ ª®â®àëå «¥¦ â ¢ ¥ª®â®à®© ¯«®áª®áâ¨ � ,   ¯®-«ïà¨§ æ¨¨ ®áâ «ìëå n? ¯®«¥© ¯®á«¥¤®¢ â¥«ì®áâ¨®àâ®£® «ìë ª ¥©, â® n? ¤®«¦® ¡ëâì ¥ç¥âë¬.�à®áâ¥©è¨© áæ¥ à¨© « §¥à®£®  á¨¬¬¥âà¨ç®-£® á¨â¥§  í â¨®¬¥à®¢ ¨§ à æ¥¬¨ç¥áª®© á¬¥á¨,à¥ «¨§ã¥¬ë© ¯à¨ ¯®¬®é¨ ¯®á«¥¤®¢ â¥«ì®áâ¨ âà¥å« §¥àëå ¨¬¯ã«ìá®¢, ¯à¨¢¥¤¥   à¨á. 2. �á¯®«ì-§®¢ ¨¥ ¢ íâ®© áå¥¬¥ ¢à é â¥«ìëå ¯®¤ãà®¢¥©®á®¢®£® á®áâ®ï¨ï ¢ ª ç¥áâ¢¥ à §«¨çëå ¯à®¬¥-¦ãâ®çëå ãà®¢¥© ¢ ¯®á«¥¤®¢ â¥«ì®áâ¨ ¯¥à¥å®¤®¢¯®§¢®«¨«® á¤¥« âì ç¨á«® ¢®§¤¥©áâ¢ãîé¨å ¨¬¯ã«ì-á®¢ ¬¨¨¬ «ì® ¢®§¬®¦ë¬, à ¢ë¬ âà¥¬.
���������	
��¨á. 2. �å¥¬  ¨¤ãæ¨à®¢ ëå « §¥àëå ¯¥à¥å®¤®¢ ¢ áæ¥- à¨¨ « §¥à®£®  á¨¬¬¥âà¨ç®£® á¨â¥§  í â¨®¬¥à®¢¬®«¥ªã«ë H2O2 ¨§ à æ¥¬¨ç¥áª®© á¬¥á¨. �âà¥«ª ¬¨ ¯®-ª § ë ¯¥à¥å®¤ë, ¢®§¡ã¦¤ ¥¬ë¥ à §«¨çë¬¨ ¨¬¯ã«ìá ¬¨�à®¤¥¬®áâà¨àã¥¬ à ¡®â®á¯®á®¡®áâì ¤ ®©áå¥¬ë ¤«ï ¬®¤¥«¨  á ¬¡«ï á«ãç ©® ®à¨¥â¨à®-¢ ëå ¬®«¥ªã« H2O2 ¢ ¯à¨¡«¨¦¥¨¨ ®¤®¬¥à®£®à¥¤ãæ¨à®¢ ¨ï ¢à é¥¨©. �«ï ã¯à®é¥¨ï à áç¥â®¢¢ ª ç¥áâ¢¥  ç «ì®£® á®áâ®ï¨ï ¬®«¥ªã« ¢®§ì¬¥¬áâ æ¨® à®¥ ¯à¨ ã«¥¢®© ¢à é â¥«ì®© â¥¬¯¥à âã-à¥ á®áâ®ï¨¥ (J = 0), ¢ ª®â®à®¬ ¨§ ¢á¥å ª®«¥¡ â¥«ì-ëå ¯®¤ãà®¢¥© § á¥«¥ «¨èì ¨¦¨© â®àá¨®ë©¤ã¡«¥â, ®¯¨áë¢ ¥¬ë© ¬ âà¨æ¥© ¯«®â®áâ¨�̂0 = (1=p2) (jS0i hS0j+ jA0i hA0j): (3)� «¥¥, ¯à¥¤¯®«®¦¨¬, çâ® « §¥àë¥ ¨¬¯ã«ìáë¢ áå¥¬¥ ¢®§¡ã¦¤¥¨ï ï¢«ïîâáï ¥¯¥à¥ªàë¢ îé¨-¬¨áï ¨ ¥ ¡ã¤¥¬ ãç¨âë¢ âì ¯à®æ¥ááë à¥« ªá æ¨¨

¨ ¥à¥§® áë¥ ¯¥à¥å®¤ë. �¥§® áë¬¨ áç¨â îâ-áï â¥ ¯¥à¥å®¤ë, ¤«ï ª®â®àëå ®âáâà®©ª  ®â ç áâ®âë¯®«ï ¥ ¯à¥¢ëè ¥â 30 á¬�1 (çâ®¡ë íâ® ¡ë«® á¯à -¢¥¤«¨¢®, ¨¬¯ã«ìáë ¥ ¤®«¦ë ¡ëâì ª®à®ç¥ ¯¨ª®-á¥ªã¤ëå). �®£¤  ¬®¦® áç¨â âì ¢®¢«¥ç¥ë¬¨ ¢®¢§ ¨¬®¤¥©áâ¢¨¥ «¨èì ãà®¢¨ á J < 2 . �®íâ®¬ã ®¯¨-á ¨¥ ¤¨ ¬¨ª¨ ¬®¦® ¯à®¢®¤¨âì ¢ ¯à¨¡«¨¦¥¨¨¢à é îé¨åáï ¢®« (���) ¢ 24-ãà®¢¥¢®¬ ¡ §¨á¥fjS�ii j0Si; jA�ii j0Si; jSi�i j1Si; jA�ii j1Si; jS�ii j1Ai;jA�ii j1Aig; £¤¥ i ¯®á«¥¤®¢ â¥«ì® ¯à¨¨¬ ¥â § ç¥-¨ï 0; 2; 5 ¨ 1.� áç¥â ¯®ª § «, çâ® ¢ à¥§ã«ìâ â¥ â ª®£® ¢®§¤¥©-áâ¢¨ï ¢ ¨§ ç «ì® à æ¥¬¨ç¥áª®© á¬¥á¨ å¨à «ìëå¬®«¥ªã« ¨¤ãæ¨àã¥âáï áâ¥¯¥ì å¨à «ì®áâ¨ ��0 ¨«¨��2 ¤«ï ¬®«¥ªã«,  å®¤ïé¨åáï ¢ ®á®¢®¬ �0 ¨«¨¢®§¡ã¦¤¥®¬ �2 ª®«¥¡ â¥«ìëå á®áâ®ï¨ïå á®®â-¢¥âáâ¢¥®. �®áª®«ìªã �!(�0)AS 6=�!(�2)AS , â® ¨ áâ¥¯¥ìå¨à «ì®áâ¨ � áà¥¤ë ¢ æ¥«®¬ â ª¦¥ áâ ®¢¨âáï®â«¨ç®© ®â ã«ï. �á«¨ ¢¢¥áâ¨ ®¡®§ ç¥¨ï�1;1('; ) = 1~p2 hX�0 j �1; d̂ jX�1i;�1;2('; ) = 1~p2 hX�0 j �1; d̂ jY�5i;�1;3('; ) = hX�0 j �1; d̂ jX�5i;�2('; ) = 1~p2 hX�1 j �2; d̂) jX�2i;�3('; ) = 1~p2 hX�0 j �3; d̂ jX�2i;	1('; ) =q�41;1 + 16�21;2�21;3;	2('; ) = �21;1 +2�21;2 + 2�21;3;Sj = Z Aj(t)2 dt;
(4)

£¤¥ X;Y = S;A ; X 6= Y , â® c ãç¥â®¬ (1), (2) ¨ (3)¢ëà ¦¥¨ï ¤«ï áâ¥¯¥¨ å¨à «ì®áâ¨ ¯à¥¤áâ ¢«ïîâ-áï ¢ ¢¨¤¥��0('; ) = �02 cos(2��!�0ASt+'0);��2('; ) =��02 cos(2��!�2ASt+'0);�('; ) =��0 sin(�(�!�0AS +�!�2AS)t)�� sin(�(�!�0AS ��!�2AS)t); (5)£¤¥�0('; ) = 4 �1;1�1;2�1;3 ���sin S1p	2�	1p2 p	1 +	2(	1��21;1) ++ sin S1p	1 +	2p2 p	2�	1(�21;1 +	1)�� (6)



40 �¥áâ¨ª �®áª®¢áª®£® ã¨¢¥àá¨â¥â . �¥à¨ï 3. �¨§¨ª . �áâà®®¬¨ï. 2005. ò6��p2	21q	22 �	21��1 sin(S2�2) sin(2S3�3)���cos S1p	2 �	1p2 � cos S1p	1 +	2p2 ��� sin('1 �'2 �'3)|  ¬¯«¨âã¤  (¢ ®¡é¥¬ á«ãç ¥ ¯à®¨§¢®«ì®£®§ ª ) ®áæ¨««ïæ¨© áâ¥¯¥¨ å¨à «ì®áâ¨. �â¥¯¥ìå¨à «ì®áâ¨ ¤®áâ¨£ ¥â ¬ ªá¨¬ «ì®£® § ç¥¨ï�0 = 0:85 ¯à¨ ®à¨¥â æ¨¨ ®á¨ z0 , á®®â¢¥âáâ¢ãî-é¥© '1 � '2 � '3 = �=2 , S2�2 = �=2 , S3�3 = �=4 ,S1�1;1 = 1:22 , S1�1;2 = 1:19 , S1�1;3 = 1:19 .�â¨ ®æ¥ª¨ £®¢®àïâ ® â®¬, çâ® ¯à¥¤«®¦¥ ï áå¥-¬  ¤«ï ç áâ¨ç® ®à¨¥â¨à®¢ ëå ¬®«¥ªã« ¯® á¢®¥©íää¥ªâ¨¢®áâ¨ ¯à ªâ¨ç¥áª¨ ¥ ãáâã¯ ¥â áå¥¬ ¬,¯à¥¤«®¦¥ë¬ ¢ [1{7] ¤«ï ¯à¥¤¢ à¨â¥«ì® ®à¨¥â¨-à®¢ ëå ¬®«¥ªã«. �â«¨ç¨¥ ¤ ®© áå¥¬ë á®áâ®¨â¢ â®¬, çâ® h�0i 6= 0 ¯à¨ ãáà¥¤¥¨¨ ¯® ¢á¥¢®§-¬®¦ë¬ ®à¨¥â æ¨ï¬ ®á¨ z0 . �à¥¤¥¥ § ç¥¨¥  ¬-¯«¨âã¤ë h�0i = 0:23 á®®â¢¥âáâ¢ã¥â ¢§ ¨¬® ®àâ®£®- «ìë¬ ¯®«ïà¨§ æ¨ï¬ ¨¬¯ã«ìá®¢  ª çª¨ (â. ¥. ¨å¬ ªá¨¬ «ì®© ¥ª®¬¯«  à®áâ¨) á ¯ à ¬¥âà ¬¨S1 = 6:02�10�4 � �á �¬�1 , S2 = 1:39�10�2 � �á �¬�1 ,S3 = 4:49� 10�4 � �á �¬�1 , '1 �'2 �'3 = �=2 .�¥§ã«ìâ âë à áç¥â   ¬¯«¨âã¤ë ®áæ¨««ïæ¨© áâ¥-¯¥¨ å¨à «ì®áâ¨, ¯à¨¢¥¤¥ë¥   à¨á. 3, ¯®ª §ë-¢ îâ, çâ® ¤«ï ¨á¯®«ì§®¢ ëå § ç¥¨© ¯ à ¬¥âà®¢¯à¨ «î¡ëå ®à¨¥â æ¨ïå ¬®«¥ªã«ë § ª  ¬¯«¨âã¤ë¨¤ãæ¨àã¥¬®© áâ¥¯¥¨ å¨à «ì®áâ¨ �0 ¢á¥£¤  ¯®«®-¦¨â¥«¥. �â¬¥â¨¬, çâ® à¥§ã«ìâ âë ¯à®¢¥¤¥ëå  -¬¨ ¡®«¥¥ â®çëå à áç¥â®¢ á ¨á¯®«ì§®¢ ¨¥¬ ¬®¤¥«¨á¨¬¬¥âà¨ç®£® ¢®«çª  á®¢¯ ¤ îâ á ¯à¨¢¥¤¥ë¬¨ ¯®¯®àï¤ªã ¢¥«¨ç¨ë.
�����������������¨á. 3. � ¢¨á¨¬®áâì  ¬¯«¨âã¤ë �0 ¨¤ãæ¨à®¢ ®© å¨-à «ì®áâ¨ ®â ã£«®¢ ';  , § ¤ îé¨å ¯à®áâà áâ¢¥ãî ®à¨-¥â æ¨î ¬®«¥ªã«ë ¢ ¬®¤¥«¨ á ®¤®¬¥à®©  ¯¯à®ªá¨¬ æ¨¥©¢à é¥¨©�à¨¢¥¤¥ë© à áç¥â  £«ï¤® ¯®ª §ë¢ ¥â, çâ®¯à¥¤«®¦¥ë© áæ¥ à¨©  á¨¬¬¥âà¨ç®£® á¨â¥§ í â¨®¬¥à®¢ ¨§ à æ¥¬¨ç¥áª®© á¬¥á¨ à ¡®â ¥â ¢ â®¬ç¨á«¥ ¨ ¤«ï ¥®à¨¥â¨à®¢ ëå ¬®«¥ªã«, ¯® ªà ©¥©¬¥à¥ ¤«ï  ç «ìëå ãá«®¢¨© (3), â. ¥. ¯à¨ ã«¥¢®©

¢à é â¥«ì®© â¥¬¯¥à âãà¥ ¬®«¥ªã« ¢ á¬¥á¨. �ªá¯¥-à¨¬¥â «ì® â ª ï á¨âã æ¨ï ¬®¦¥â ¡ëâì à¥ «¨§®¢ -  ¢ ¬®«¥ªã«ïà®© á¢¥àå§¢ãª®¢®© áâàã¥, ¢®§¨ª î-é¥© ¯à¨ ¨áâ¥ç¥¨¨ ¬®«¥ªã« £ §  ¨§ ¥¬ª®áâ¨ ¢ ¢ -ªãã¬ë© à¥§¥à¢ã à. � â ª®© áâàã¥ ¢á«¥¤áâ¢¨¥ ¯à®-æ¥áá®¢  ¤¨ ¡ â¨ç¥áª®£® à áè¨à¥¨ï ¢à é â¥«ìë¥áâ¥¯¥¨ á¢®¡®¤ë ¬®«¥ªã« á¨«ì® <¢ë¬®à ¦¨¢ îâáï>á ¯®¨¦¥¨¥¬ ¢à é â¥«ì®© â¥¬¯¥à âãàë Trot ¤®¥áª®«ìª¨å ª¥«ì¢¨ [15, 16].�®¢ëè¥¨¥ ¢à é â¥«ì®© â¥¬¯¥à âãàë ¬®«¥ªã«¯à¨¢®¤¨â ª áãé¥áâ¢¥®¬ã ¢®§à áâ ¨î à®«¨ ¢à -é â¥«ì®-â®àá¨®ëå ®âáâà®¥ª ®â à¥§® á  ¨ ª¢®§¡ã¦¤¥¨î ¡®«ìè®£® ç¨á«  ¢à é â¥«ìëå á®áâ®-ï¨©, á ª®â®àë¬¨ ¨¬¯ã«ìáë ¯à ªâ¨ç¥áª¨ ¥ ¢§ ¨-¬®¤¥©áâ¢ãîâ. �â®, ¥áâ¥áâ¢¥®, ã¬¥ìè ¥â íää¥ªâà §¤¥«¥¨ï à æ¥¬¨ç¥áª®© á¬¥á¨. �®íâ®¬ã ¯à¨ à á-á¬®âà¥¨¨ áæ¥ à¨ï  á¨¬¬¥âà¨ç®£® « §¥à®£® á¨-â¥§  ¤«ï  ç «ìëå ãá«®¢¨© á ¢ëá®ª¨¬ § ç¥¨-¥¬ Trot , á®®â¢¥âáâ¢ãîé¨å,  ¯à¨¬¥à,  áëé¥ë¬¯ à ¬ H2O2 ¯à¨ ®à¬ «ìëå ãá«®¢¨ïå, ¥®¡å®¤¨¬¡®«¥¥ â®çë© ãç¥â ¢à é¥¨©. � áç¥âë ¯à®¢®¤¨«¨áìá à áá¬®âà¥¨¥¬ ¢à é¥¨©   ®á®¢¥ ¬®¤¥«¨ á¨¬-¬¥âà¨ç®£® ¢®«çª . �à¨ ¨á¯®«ì§®¢ ¨¨ ¨¬¯ã«ìá®¢á ¤«¨â¥«ì®áâï¬¨ � 1 ¯á ¬®¦® ¯®¤®¡à âì ç áâ®âë¨¬¯ã«ìá®¢ â ª, çâ® ¢ ¤¨ ¬¨ªã ¡ã¤ãâ ¢®¢«¥ç¥ë¯à¥¨¬ãé¥áâ¢¥® ãà®¢¨ á J < 3 . �®®â¢¥âáâ¢ãî-é¨© íâ®¬ã á«ãç î à áç¥â ¤ ¥â ¤«ï ãáà¥¤¥®© ¯®®à¨¥â æ¨ï¬ «®ª «ì®©  ¬¯«¨âã¤ë ¨¤ãæ¨àã¥¬®©áâ¥¯¥¨ å¨à «ì®áâ¨ ®æ¥ªã �10�3 ¯à¨ ¢§ ¨¬®®àâ®£® «ìëå ¯®«ïà¨§ æ¨ïå ¨¬¯ã«ìá®¢ á ¨â¥-á¨¢®áâï¬¨ �1012 �â/á¬2 . � ¦® ®â¬¥â¨âì, çâ®,¥á¬®âàï   á¨«ì®¥ ¥£ â¨¢®¥ ¢«¨ï¨¥ ¢à é¥¨©  íää¥ªâ¨¢®áâì áå¥¬ë, ¨¬¥®  «¨ç¨¥ ¢à é -â¥«ì®£® à áé¥¯«¥¨ï á¤¥« «® ¢®§¬®¦ë¬ ¨á¯®«ì-§®¢ ¨¥ ¢à é â¥«ìëå ¯®¤ãà®¢¥© ®á®¢®£® á®áâ®-ï¨ï ¢ ª ç¥áâ¢¥ à §«¨çëå ¯à®¬¥¦ãâ®çëå ãà®¢¥©¢ ¯®á«¥¤®¢ â¥«ì®áâ¨ ¯¥à¥å®¤®¢.� ª¨¬ ®¡à §®¬, ¯à¨ ®à¬ «ìëå  ç «ìëå ãá«®-¢¨ïå ¯à¥¤«®¦¥ë© áæ¥ à¨© â ª¦¥ ¯à¥¤áâ ¢«ï¥âáï¤®áâ â®ç® íää¥ªâ¨¢ë¬ ¨ ¢®§¬®¦  ¥£® íªá¯¥à¨-¬¥â «ì ï à¥ «¨§ æ¨ï ¢  áëé¥ëå ¯ à å H2O2 .�à¨ íâ®¬ ¯®¤ ¢®§¤¥©áâ¢¨¥¬ âà¥å « §¥àëå ¨¬¯ã«ì-á®¢ ¢ ®¡« áâ¨ c å à ªâ¥àë¬ à §¬¥à®¬ � 1 ¬¬3¨¤ãæ¨àã¥âáï ¯à®áâà áâ¢¥®¥ à á¯à¥¤¥«¥¨¥ áâ¥-¯¥¨ å¨à «ì®áâ¨ ¢ ¢¨¤¥ ®¡ê¥¬®©  ¢¥¤¥®©à¥è¥âª¨. � à¥§ã«ìâ â¥ «¨¥©®£® ª¢ ¤àã¯®«ì®£®¢§ ¨¬®¤¥©áâ¢¨ï ¥à æ¥¬¨ç¥áª®© áà¥¤ë á å¢®áâ®¬¯®á«¥¤¥£® ¨§ ¨¬¯ã«ìá®¢ áå¥¬ë ¢®§¨ª ¥â ¨¬¯ã«ìá®âª«¨ª  á ®¯à¥¤¥«¥®© ¯®«ïà¨§ æ¨¥© ¨  ¯à ¢«¥-¨¥¬ à á¯à®áâà ¥¨ï, ®â«¨çë¬ ®â  ¯à ¢«¥¨ïà á¯à®áâà ¥¨ï ¯®á«¥¤¥£® ¨§ ¨¬¯ã«ìá®¢ áå¥¬ë.�«ï ¨â¥á¨¢®áâ¨ ®âª«¨ª  á®®â¢¥âáâ¢ãîé ï ®æ¥-ª  ¢ íâ®¬ á«ãç ¥ á®áâ ¢«ï¥â 10�8 �â/á¬2 .�ë¢®¤ë� ª¨¬ ®¡à §®¬,   ¯à¨¬¥à¥ í â¨®¬¥à®¢ ¬®«¥ªã-«ë H2O2 ¯à®¤¥¬®áâà¨à®¢   ¢®§¬®¦®áâì ã¯à ¢-«¥¨ï å¨à «ìë¬¨ á®áâ®ï¨ï¬¨ ¬®«¥ªã« ¨ ¯à¥¤-
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