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В данной работе численно показано, что скорость диффузионной 
диссоциации системы нелинейно связанных частиц (типа моле-
кулы HCl) в поле лазерного излучения имеет пороговую зависи-
мость от интенсивности излучения, начальной энергии колеба-
ний и вращения молекулы и уменьшается по мере перехода от 
линейной поляризации излучения к циркулярной. 
Ключевые слова: диффузионная диссоциация, система нели-
нейно связанных частиц, интенсивность лазерного излучения, 
энергия колебаний и вращения, переход от линейной поляриза-
ции излучения к циркулярной.  
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In the given work it is numerically shown, that the nonlinear coupled 
particle systems (type of the HCl molecule) diffusive dissociation rate 
has the threshold dependence on the laser radiation intensity, the 
vibrate and rotate particles system energy and decreases in process 
of transition from linear polarization of radiation to the circular. 
Key words: diffusive dissociation, nonlinear coupled particle system, 
laser radiation intensity, vibrate and rotate energy, transition from 
linear polarization of radiation to the circular. 

 
Наиболее обстоятельно диффузионная 

модель возбуждения и развала систем нели-
нейно связанных частиц во внешнем поле 
изучена теоретически и экспериментально в 
случае высоковозбужденного атома водорода 
в сильном СВЧ поле, исследовались также 
тяжелые атомы во внешних полях [1]. «При-
готовленный» в высоковозбужденном со-
стоянии (n > 30) атом водорода подчиняется 
законам классической механики. В достаточ-
но сильном электромагнитном поле (с часто-
той ω) нелинейные колебания электрона ста-
новятся хаотическими, что приводит к диф-
фузионной ионизации атома водорода. При 
этом  электрон  набирает  энергию  постепен-
но − через большое число актов поглощения 
и излучения фотонов, и время ионизации 
атома существенно (на два−три порядка) 
превышает период обращения электрона по 
невозмущенной орбите. Вероятность диффу-
зионной ионизации резко возрастает, если 

поле  достигает  критической  величины  Ес = 
= Ωn / (ωn

4), где Ωn = n
−3 – частота обращения 

электрона. При дальнейшем увеличении ин-
тенсивности поля экспериментально наблю-
дается стабилизация и даже подавление ве-
роятности ионизации. Ряд моделей этого эф-
фекта обсуждается в работах [2, 3]. Величина 
Ес зависит от частоты, поляризации электро-
магнитного поля, а также от внешнего квази-
статического магнитного поля, тепловых 
флуктуаций [4]. Ес минимально при ω = Ωn . 
Имеющиеся аналитические и наши числен-
ные оценки указывают на отсутствие влия-
ния электрического поля на вероятность 
диффузионной ионизации (см., например, 
[5]) и стабилизацию магнитным полем сис-
темы связанных частиц от развала. Причина 
указанной стабилизации состоит в «закручи-
вании» сильным магнитным полем траекто-
рии заряженной частицы, а это увеличивает 
время «огибания» или «туннелирования» 
частицей потенциального барьера соответст-
венно в классическом или квантовом подхо-
дах [6].  

При ω << Ωn хаотическая ионизация ис-
чезающе мала и преобладает туннельная ио-
низация. Хаотическая ионизация исчезает и 
при ω >> Ωn , в этом пределе улучшаются ус-
ловия применимости теории возмущений, 
т.е. условия использования многофотонного 
предела. Туннельная и многофотонная иони-
зации, в отличие от диффузионной, происхо-
дят приблизительно за время одного оборота 
электрона по невозмущенной орбите. 

Аналогичные явления возможны и в 
случае молекул в поле интенсивного ИК ла-
зерного излучения. Однако прямые экспери-
ментальные данные для этого случая отсут-
ствуют [7]. Что касается молекул, находя-
щихся в высоковозбужденном электронном 
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состоянии, то не вызывает сомнений, что к ним 
в полной мере относится сказанное выше от-
носительно высоковозбужденных атомов. 

В случае молекул, возбужденных в вы-
сокие колебательные состояния [8], наиболее 
доступна для теоретического исследования 
двухатомная молекула в поле ИК излучения. 
При циркулярной поляризации излучения в 
двухатомной молекуле реализуется режим 
изолированного нелинейного резонанса, и 
динамика молекулы имеет регулярный ха-
рактер [9]. Принципиально иной становится 
динамика молекулы при линейной поляриза-
ции излучения. В этом случае в системе реа-
лизуется режим взаимодействующих нели-
нейных резонансов, и имеет место квазислу-
чайное изменение поляризации молекулы во 
времени, что приводит к квазинепрерывному 
спектру собственного излучения. 

Диффузионный механизм диссоциации 
многоатомных молекул возможен при порого-
вой интенсивности ИК излучения ≥ 109

 Вт/см2. 
Для двухатомных молекул требуется более 
интенсивное    импульсное    ИК    излучение    
≥ 1013 Вт/см2 длительностью ≥ 1 пс, что в 
принципе достижимо при фокусировке излу-
чения импульсных лазеров.  

Отметим, что с развитием техники гам-
ма-лазеров, по-видимому, реальны экспери-
менты по образованию из вакуума пар лег-
чайших частиц – электронов и позитронов 
(здесь интересна аналогия с фотообразовани-
ем пар «электрон−дырка» в полупроводни-
ках) [6], катализу ядерных реакций, в том 
числе и диффузионной «диссоциации» ядер 
[10]. Соответствующие оценки также сдела-
ны в данной работе (λ ~ 0,1 нм, τ ~ 80 пс). 

Родственность диффузионного меха-
низма диссоциации молекул в поле лазерного 
излучения с явлением «термализации» нели-
нейной струны и другими хаотическими эф-
фектами неоднократно подчеркивалась в ли-
тературе (см., например, [8]). В данной рабо-
те сделана оценка пороговой интенсивности I 
лазерного излучения, ведущей к межмодовой 
(диффузионной) передаче энергии и в конеч-
ном счете к диффузионной диссоциации мо-
лекулы: 

 
 

Молекула COS CCl4 OsO4 SF6 BCl3 

I, Вт/см2 1012 1010 109 3⋅108 108 

Эти оценки согласуются с экспериментом: 
при I ≤ 109 Вт/см2 наблюдалась диссоциация 
молекул OsO4, SF6, BCl3, тогда как другие 
указанные выше молекулы не диссоциирова-
ли. Рассматриваемый механизм диссоциации 
является «классически разрешенным», но из-
за квантовых («туннельных») эффектов по-
роговое значение I может быть ниже. На-
пример, для молекулы SF6 эксперименталь-
ная величина I на порядок меньше. Более 
точные оценки пороговой интенсивности I 
выполнить не удается, так как отсутствует 
необходимая для этого подробная спектро-
метрическая информация. В работе [8] также 
приведено качественное объяснение меха-
низма неограниченного набора энергии мо-
лекулой. Воздействие на данную моду со 
стороны других мод сбивает нерегулярно ее 
фазу. Это эквивалентно воздействию на не-
линейную систему случайной внешней силы, 
а здесь накачка энергии в моду очевидна.  

В работе [9] численно-аналитически ис-
следовалась динамика двухатомной молеку-
лы типа GeO в циркулярно и линейно-
поляризованном ИК излучении высокой ин-
тенсивности 1010÷1011 

Вт/см2 с учетом вра-
щения молекулы. В случае циркулярно поля-
ризованного излучения проанализирован 
спектр квазиэнергии молекулы. Было пока-
зано, что при линейно-поляризованном излу-
чении имеет место хаос в динамике молеку-
лы. В частности, изменение поляризации мо-
лекулы со временем носит квазислучайный 
характер, что приводит к квазинепрерывному 
спектру собственного излучения молекулы. 

Ограниченностью известных работ яв-
ляется то, что в них рассматриваются лишь 
малые, по сравнению с межатомным взаимо-
действием, энергии колебаний и вращения 
молекулы (малые квантовые числа). В дан-
ной работе исследуется на примере двух-
атомной молекулы (типа хлористого водоро-
да HCl) зависимость скорости диффузионной 
диссоциации молекулы от интенсивности (I) 
и эллиптичности поляризации (Р) ИК излу-
чения, от начальной энергии возбуждения 
колебательной (Е0

v) и вращательной (E0
r) 

степеней свободы. При этом рассмотрение не 
ограничено малыми колебаниями или жест-
костью ротатора. 
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Уравнения движения двухатомной мо-
лекулы в (х, у)-плоскости, нормальной вол-

новому вектору поля ИК излучения, имеют 
вид [11]: 

 

2 ( cos cos( ) sin sin( )),x y

dU
r r q E wt E wt

dr
µ µθ θ θ= − + +&&&  

 

2 ( cos cos( ) sin sin( )),x y

dU
r r q E wt E wt

dr
µ µθ θ θ= − + +&&&                             (1) 

 

2 ( sin cos( ) cos sin( ))x yr r q E wt E wtµ θ µ θ θ θ= − − −&& && , 

 
 

где точка означает производную по времени, 
µ = 1.63·1−24 г, q = 0.8·10−10 CGSE – эффек-
тивный заряд с учетом частично ионной свя-
зи молекулы НСl, r – расстояние между ато-
мами молекулы (в равновесии re = 1.29 ангс-
трем), w, E – частота и напряженность элек-
трического поля инфракрасного излучения 
(Р = Еy / Ех), θ − фаза вращения вектора r, U – 
потенциал  Морзе  с  параметрами D = 4.5 эВ, 
а = 3.66 Å−1. 

Уравнения движения (1) решались чис-
ленно. При этом частота w выбиралась рав-
ной характерной частоте колебаний двух-
атомной молекулы wve = 0.36 эВ (5.45·10+16

 Гц), 
для оценок на ядерных масштабах соответст-
венно   [12]   принимались   величины   wve  =   
= 2.2·10+06 ТГц, re = 1,2·10−06 нм, D = 2.0 МэВ. 
Скорость диффузионной диссоциации двух-
атомной молекулы оценивалась по времени τ 
увеличения межатомного расстояния (в мо-
мент распада молекулы) до удвоенного рав-
новесного значения.  

Расчеты показали, что (r, dr/dt) – диа-
грамма процесса диффузионной диссоциа-
ции молекулы в поле линейно-поляризован-
ного инфракрасного излучения, не описыва-
ется регулярной кривой. Предельное множе-
ство сечения Пуанкаре является подмноже-
ством этой нерегулярной диаграммы, что 
позволяет сделать вывод о хаотичности ди-
намики молекулы. Об этом же свидетельст-
вует и явно положительное значение макси-
мального ляпуновского показателя.  

Расчетная зависимость времени диффу-
зионной диссоциации τ от интенсивности ли-
нейно-поляризованного ИК излучения имеет, 
как это видно из рис. 1, пороговый характер. 

Пороговое    значение    интенсивности    
≈ 1014 

Вт/см2 
диффузионной диссоциации мо-

лекулы и число участвующих в диффузии 
резонансов (n ≥ 4) согласуется с аналитиче-
скими оценками.  

 τ⋅ω 

 
I ⋅ 10−13, Вт/см2 

Рис. 1. Зависимость времени диффузионной диссоциации 
двухатомной молекулы  от  интенсивности ИК излучения 

(E0
v = 3.55 эВ,  E0

r = E0
v·10−5) 

 

Зависимость времени диффузионной 
диссоциации двухатомной молекулы в поле 
линейно-поляризованного ИК излучения от 
начальной энергии ее колебаний представле-
на на рис. 2. Видно, что скорость диссоциа-
ции увеличивается с ростом Е0

v. 
 

  τ⋅ω 

 
E

0
v, эВ 

Рис. 2. Зависимость времени диффузионной диссоциации 
двухатомной молекулы от начальной энергии ее колеба-

ний (I = 1.4·10+15 Вт/см2 ,  Е0
r = E0

v·10−5) 
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На рис. 3 показано влияние начальной 
энергии вращения двухатомной молекулы на 
скорость ее диссоциации. Имеет место ста-
билизация динамики молекулы с увеличени-
ем E0

r (порог ≈ 10−2
 эВ). Это объясняется пря-

мой зависимостью потенциала радиальных 
колебаний молекулы от энергии вращения и 
согласуется с результатами работы [11]. 
 

    τ⋅ω 

 
E

0
v ⋅ 103, эВ 

Рис. 3. Зависимость времени диффузионной диссоциации 
двухатомной молекулы от начальной энергии ее вращения 

(I = 1.4·10+15 Вт/см2,  E0
v = 3.55 эВ,  Р = 0) 

 

Наконец, на рис. 4 представлена зависи-
мость τ от эллиптичности поляризации ИК 
излучения.  

 

   τ⋅ω 

 
                                                                                Р 

Рис. 4. Зависимость времени диффузионной диссоциации 
двухатомной молекулы от эллиптичности поляризации ИК 
излучения (I = 1.4·1015 

Вт/см2,  E0
v = 3.55 эВ,  E0

r = E0
v·10−5) 

 

Наблюдается сильное подавление диф-
фузионной диссоциации двухатомной моле-
кулы по мере перехода от линейной поляри-
зации ИК излучения к циркулярной, что со-
гласуется с результатами работы [9]. 

Таким образом, в данной работе чис-
ленно показано, что скорость диффузионной 
диссоциации гетерополярной молекулы (ти-
па HCl) в поле лазерного ИК излучения име-
ет пороговую зависимость от интенсивности 
излучения, начальной энергии колебаний и 
вращения молекулы и уменьшается по мере 
перехода от линейной поляризации ИК излу-
чения к циркулярной. В работе также сдела-
ны соответствующие оценки для систем свя-
занных частиц на ядерных масштабах. 
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