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Òåîðåòè÷åñêè èññëåäóåòñÿ êóëîíîâñêèé ðàçëåò ìîëåêóëû H2O ïîä äåéñòâèåì èìïóëüñà
ðåíòãåíîâñêîãî ëàçåðà íà ñâîáîäíûõ ýëåêòðîíàõ. Â ðàìêàõ êëàññè÷åñêîé ìåõàíèêè ðàñ-
ñìîòðåíû ñëåäóþùèå âîïðîñû: îïèñàíèå äâèæåíèÿ êóëîíîâñêèõ öåíòðîâ äëÿ ñëó÷àÿ ìãíî-
âåííîé ïîëíîé èîíèçàöèè ìîëåêóëû; ôåíîìåíîëîãè÷åñêèé ó÷åò ïîñëåäîâàòåëüíîé èîíèçà-
öèè ìîëåêóëû âî âðåìÿ îáëó÷åíèÿ; äèàãðàììû Äàëèöà ñ ó÷åòîì îñîáåííîñòåé äèíàìèêè
êóëîíîâñêîãî ðàçëåòà.

PACS: 34.80.Ht, 33.80-b ÓÄÊ: 539.196.6
Êëþ÷åâûå ñëîâà: ðåíòãåíîâñêîå èçëó÷åíèå, òðåõàòîìíàÿ ìîëåêóëà, äèññîöèàöèÿ, èîíèçàöèÿ, êóëîíîâñêèé âçðûâ,
ëàçåð íà ñâîáîäíûõ ýëåêòðîíàõ, âîäà.

ÂÂÅÄÅÍÈÅ

Ðåíòãåíîâñêèå ëàçåðû íà ñâîáîäíûõ ýëåêòðîíàõ
(ÐËÑÝ) èçëó÷àþò êîðîòêèå èíòåíñèâíûå èìïóëüñû
â ðåíòãåíîâñêîì äèàïàçîíå. Ïîä èõ âîçäåéñòâèåì ïðî-
èñõîäèò áûñòðàÿ èîíèçàöèÿ ìèøåíè, íàïðèìåð, ìîëå-
êóëû. Ñêîðîñòü ýòîé èîíèçàöèè ìîæåò áûòü òàêîâà, ÷òî
â òå÷åíèå íåñêîëüêèõ ôåìòîñåêóíä ïðîèñõîäèò ïîë-
íàÿ èîíèçàöèÿ ìîëåêóëû, ïðè êîòîðîé ÿäðà àòîìîâ,
èç êîòîðûõ ñîñòîèò ìîëåêóëà, îñòàþòñÿ ïðàêòè÷åñêè
íåïîäâèæíûìè. Íåäàâíî ïîëíàÿ èîíèçàöèÿ áûëà çà-
ðåãèñòðèðîâàíà äëÿ ìîëåêóëû âîäû H2O, îáëó÷åííîé
â ýêñïåðèìåíòå íà Åâðîïåéñêîì ÐËÑÝ [1]. Ïðè ýòîì
íàáëþäàëèñü íà ñîâïàäåíèÿ âñå òðè ïðîäóêòà äèññî-
öèàöèè âîäû: äâà ïðîòîíà è ÿäðî êèñëîðîäà. Òàêèì
îáðàçîì, â ìîëåêóëå îñóùåñòâëÿåòñÿ òàê íàçûâàåìûé
"êóëîíîâñêèé âçðûâ". Ïðè êóëîíîâñêîì âçðûâå H2O
ðàçëåòàþòñÿ òðè ïîëîæèòåëüíî çàðÿæåííûå ÷àñòèöû.
Â íà÷àëüíîé êîíôèãóðàöèè àòîìû âîäîðîäà ïðèñîåäè-
íåíû ê àòîìó êèñëîðîäà, îáðàçóÿ óãîë 104.45◦ ìåæäó
ñâÿçÿìè (ðèñ. 1). Âñëåäñòâèå ýòîãî ìîãóò íàáëþäàòü-
ñÿ ýôôåêòû, îòñóòñòâóþùèå ïðè ëèíåéíîì ðàñïîëîæå-
íèè ÿäåð àòîìîâ (íàïðèìåð, â ìîëåêóëå óãëåêèñëîãî
ãàçà CO2). Çàäà÷ó ðàçëåòà òðåõ êóëîíîâñêèõ öåíòðîâ
â íàøåì ñëó÷àå ìîæíî, â õîðîøåì ïðèáëèæåíèè, ðå-
øàòü ìåòîäàìè êëàññè÷åñêîé íåðåëÿòèâèñòñêîé äèíà-
ìèêè. Íàñêîëüêî íàì èçâåñòíî, òàêàÿ êëàññè÷åñêàÿ çà-
äà÷à òðåõ òåë ñ çàðÿäàìè îäíîãî çíàêà äî ñèõ ïîð íå
ïðèâëåêàëà ê ñåáå âíèìàíèÿ íå òîëüêî â ñâÿçè ñ òåì,
÷òî îíà íå èìåëà ïðàêòè÷åñêèõ ïðèëîæåíèé, íî è êà-
çàëàñü òðèâèàëüíîé. Îäíàêî ñåé÷àñ ïîÿâèëàñü ïðàêòè-
÷åñêàÿ íåîáõîäèìîñòü â àíàëèçå ïîâåäåíèÿ òàêèõ òðåõ
(è áîëåå) ÷àñòèö.
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Ðèñ. 1: Ñõåìàòè÷åñêîå èçîáðàæåíèå ìîëåêóëû âîäû H2O

1. ÇÀÄÀ×À ÒÐÅÕ ÎÒÒÀËÊÈÂÀÞÙÈÕÑß
ÊÓËÎÍÎÂÑÊÈÕ ÖÅÍÒÐÎÂ

Çàäà÷ó ðàçëåòà òðåõ ìàññèâíûõ êóëîíîâñêèõ öåíòðîâ
áóäåì ðåøàòü â ðàìêàõ êëàññè÷åñêîé íåðåëÿòèâèñò-
ñêîé ìåõàíèêè, èñïîëüçóÿ â êà÷åñòâå ïðèìåðà ìîëå-
êóëó H2O.
Êóëîíîâñêîå âçàèìîäåéñòâèå ìåæäó òðåìÿ ÷àñòèöà-

ìè çàïèøåì â âèäå

U(r0, r1, r2) =
Z0Z1

|r0 − r1| +
Z0Z2

|r0 − r2| +
Z1Z2

|r1 − r2| . (1)
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Óðàâíåíèÿ äâèæåíèÿ òðåõ ÷àñòèö c âçàèìîäåéñòâè-
åì (1) èìåþò âèä:

m0
d2r0

dt2
= −∇0U(r0, r1, r2) ,

m1
d2r1

dt2
= −∇1U(r0, r1, r2) ,

m2
d2r2

dt2
= −∇2U(r0, r1, r2) ,

ãäå r0, r1, r2 � ðàññòîÿíèÿ îò öåíòðà ìàññ äî ÿäðà
êèñëîðîäà è äâóõ ïðîòîíîâ ñîîòâåòñòâåííî; Z0, Z1, Z2

è m0, m1, m2 � çàðÿäû è ìàññû ñîîòâåòñòâóþùèõ ÷à-
ñòèö, êîòîðûå ìû çàïèñàëè â îáùåì âèäå.
Â ýòîé ðàáîòå ìû ïðåíåáðåãàåì ìàãíèòíîé ñèëîé Ëî-

ðåíöà, ïîÿâëÿþùåéñÿ ïðè âçàèìîäåéñòâèè äâèæóùèõ-
ñÿ çàðÿäîâ, ñïèí-îðáèòàëüíûì âçàèìîäåéñòâèåì ñîá-
ñòâåííîãî ìàãíèòíîãî ìîìåíòà ïðîòîíà, äâèæóùåãîñÿ
â ïîëå äâóõ äðóãèõ çàðÿäîâ, è âçàèìîäåéñòâèåì ñïèí�
ñïèí ìåæäó ïðîòîíàìè. Ïðîâåäåííûå îöåíêè ïîêàçàëè,
÷òî âêëàäîì ýòèõ âçàèìîäåéñòâèé ìîæíî ïðåíåáðå÷ü.

Ðèñ. 2: Òðàåêòîðèè ðàçëåòà ïðîòîíîâ H1 è H2 è ÿäðà
êèñëîðîäà O â ðåçóëüòàòå êóëîíîâñêîãî âçðûâà ìîëåêóëû
H2O(Z0 = 8, Z1 = 1, Z2 = 1). Íà÷àëî êîîðäèíàò ðàñïî-
ëîæåíî â öåíòðå ìàññ. Ðàçëåò ïðîìîäåëèðîâàí íà âðåìåííîì
èíòåðâàëå 5 ôåìòîñåêóíä

Ïîëó÷åííàÿ ñèñòåìà äèôôåðåíöèàëüíûõ óðàâíåíèé
äâèæåíèÿ ðåøàëàñü ñ èñïîëüçîâàíèåì ïðîãðàììíîãî
ïàêåòà Wolfram Mathematica. Äëÿ ìîëåêóëû H2O òðà-
åêòîðèè ïåðâîíà÷àëüíî ïîêîÿùèõñÿ ÷àñòèö ïðè ðàçëå-
òå ïðàêòè÷åñêè ïðÿìîëèíåéíû (ðèñ. 2).

2. ÄÈÀÃÐÀÌÌÛ ÄÀËÈÖÀ

Ïðè ðàñïàäå îäíîé ÷àñòèöû íà òðè íîâûõ âûïîëíÿ-
þòñÿ ñëåäóþùèå çàêîíû ñîõðàíåíèÿ [2]:

{
T0 + T1 + T2 = Q,

P0 + P1 + P2 = 0
(2)

ãäå Q � ýíåðãèÿ ðàñïàäà (â ñëó÷àå ðàñïàäà H2O � ýòî
ïîòåíöèàëüíàÿ ýíåðãèÿ òðåõ îòòàëêèâàþùèõñÿ ïîêîÿ-
ùèõñÿ çàðÿäîâ), T0, T1, T2 � êèíåòè÷åñêèå ýíåðãèè ñî-
îòâåòñòâóþùèõ ÷àñòèö ïîñëå ðàñïàäà, à P0, P1, P2 �
èõ èìïóëüñû.
Äëÿ ðåàêöèè ðàñïàäà äèàãðàììó Äàëèöà â ïëîñêî-

ñòè ìîæíî îïðåäåëèòü êàê îáëàñòü, â êîòîðîé âûïîë-
íÿþòñÿ çàêîíû ñîõðàíåíèÿ ýíåðãèè-èìïóëüñà [3]. Äëÿ
ìîëåêóëû âîäû H2O ìû ïðèíèìàåì ïîëîæåíèå ÿäåð äî
êóëîíîâñêîãî âçðûâà ôèêñèðîâàííûì. Ïîâåäåíèå ÷à-
ñòèö ïîëíîñòüþ äåòåðìèíèðîâàíî êëàññè÷åñêèìè óðàâ-
íåíèÿìè äâèæåíèÿ. Äëÿ èëëþñòðàöèè äèíàìèêè ðàç-
ëåòà ìû âûáèðàåì äèàãðàììû Äàëèöà, íà êîòîðûõ îò-
ðàæàþòñÿ àáñîëþòíûå âåëè÷èíû èìïóëüñîâ ÷àñòèö ïî-
ñëå âçðûâà. Çà âûñîòó ðàâíîñòîðîííåãî òðåóãîëüíèêà
(ðèñ. 3) áåðåòñÿ åäèíèöà, à ðàññòîÿíèå îò ëþáîé òî÷êè
âíóòðè òðåóãîëüíèêà äî ñòîðîí îïðåäåëÿåòñÿ ôîðìóëîé

(
2∑

i=0

|Pi|2
)−1

|Pk|2, ãäå k = 0, 1, 2.

Ðèñ. 3: Äèàãðàììà Äàëèöà äëÿ êóëîíîâñêîãî âçðûâà ìîëåêó-
ëû H2O äëÿ ðàçëè÷íûõ çàðÿäîâ âûëåòàþùåãî èîíà êèñëîðî-
äà Oq+ (öèôðàìè ïîêàçàíû çíà÷åíèÿ q = 0, 1, . . . , 8)

Äèàãðàììà Äàëèöà â òàêîì ñëó÷àå ïðåäñòàâëÿåò ñî-
áîé òî÷êó, ðàññòîÿíèÿ îò êîòîðîé äî ñòîðîí ïîêàçû-
âàþò îòíîøåíèå êâàäðàòà èìïóëüñà ÷àñòèöû ê èõ ñóì-
ìå. Äî ýòîãî ìîìåíòà îáñóæäàëñÿ ñëó÷àé, êîãäà ðàçëåò
ïðîèñõîäèò ïðè ôèêñèðîâàííûõ è ìàêñèìàëüíûõ çàðÿ-
äàõ ðàçëåòàþùèõñÿ ÷àñòèö. Îäíàêî â äåéñòâèòåëüíî-
ñòè ýëåêòðîíû ïîêèäàþò îáîëî÷êó ìîëåêóëû H2O ïî-
ñòåïåííî è ñëåäóåò ðàññìàòðèâàòü ñëó÷àè çàâèñÿùèõ
îò âðåìåíè çàðÿäîâ. Çäåñü ìû ñäåëàåì òîëüêî ïåðâûé
øàã â îòêëîíåíèè îò ìîäåëè ìãíîâåííîé ïîëíîé èîíè-
çàöèè è ðàññìîòðèì ÷àñòè÷íî èîíèçèðîâàííûé êèñëî-
ðîä ïðè äâóõ ÿäðàõ âîäîðîäà. Íà äèàãðàììå (ðèñ.3)
îòîáðàæåíû ñëó÷àè ñ ðàçëè÷íûìè çàðÿäàìè èîíà êèñ-
ëîðîäà Oq+, ãäå q = 0, 1, . . . , 8. Ìû îæèäàåì â ýêñïåðè-
ìåíòàëüíî èçìåðåííûõ äèàãðàììàõ Äàëèöà ÿñíûé âåð-
òèêàëüíûé ñëåä îò ñîáûòèé ñ âûëåòîì äâóõ ïðîòîíîâ
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Ðèñ. 4: Äèàãðàììà Äàëèöà äëÿ êóëîíîâñêîãî âçðûâà ìîëåêó-
ëû HDO äëÿ ðàçëè÷íûõ çàðÿäîâ âûëåòàþùåãî èîíà êèñëîðî-
äà Oq+ (öèôðàìè ïîêàçàíû çíà÷åíèÿ q = 0, 1, . . . , 8)

è êèñëîðîäà â ñîñòîÿíèÿõ ñ ðàçíîé ñòåïåíüþ èîíèçà-
öèè.
Ðàññìîòðèì ñëó÷àé ¾ïîëóòÿæåëîé¿ âîäû, ãäå îäèí

ïðîòîí â àòîìå âîäîðîäà çàìåíåí íà äåéòðîí. Ñëåäóåò
îæèäàòü, ÷òî ýòî íàðóøèò ñèììåòðèþ äèàãðàììû Äà-
ëèöà íà ðèñ. 3 îòíîñèòåëüíî âåðòèêàëè. Êóëîíîâñêèé
âçðûâ â òàêîì ñëó÷àå îòîáðàæàåòñÿ äèàãðàììîé Äàëè-
öà íà ðèñ.4. Ñðàâíåíèå ñ ðèñ.3 ïîêàçûâàåò, ÷òî ñ óâåëè-
÷åíèåì çàðÿäà âûëåòàþùåãî èîíà êèñëîðîäà âñå áîëåå
çàìåòíî ñòàíîâèòñÿ âëèÿíèå ðàçíîñòè ìàññ âûëåòàþ-
ùåãî äåéòðîíà è ïðîòîíà.

ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅ

Ïðåäñòàâëåííàÿ ìîäåëü ìîæåò áûòü ðàçâèòà âî ìíî-
ãèõ îòíîøåíèÿõ, íàïðèìåð, ââåäåíèåì ðàñïðåäåëåíèÿ
àòîìîâ â ìîëåêóëå ïî íà÷àëüíûì ñêîðîñòÿì, çàâèñè-
ìîñòè ýôôåêòèâíûõ çàðÿäîâ îò âðåìåíè, ïåðåõîäîì ê
áîëåå ñëîæíûì ãðóïïàì ñèììåòðèè è ò.ä. Ñðàâíåíèå
ñ îæèäàåìûìè ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè, êîòî-
ðûå ìîæíî ïîëó÷èòü ñ èñïîëüçîâàíèåì ¾ðåàêöèîííîãî
ìèêðîñêîïà¿ COLTRIMS (COLd Target Recoil Ion Mo-
mentum Spectrometer) [4], äîëæíî ïîêàçàòü, íàñêîëüêî
àäåêâàòíî ïðîñòàÿ êëàññè÷åñêàÿ ìîäåëü ðàçëåòà òðåõ
çàðÿæåííûõ ôðàãìåíòîâ ïîçâîëÿåò îïèñàòü êóëîíîâ-
ñêèé âçðûâ ðåàëüíûõ ìîëåêóë.
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The Coulomb explosion of the H2O molecule under the influence of a pulse of an X-ray free electron laser is studied theoretically.
The following points are considered within the framework of the classical mechanics: a description of the motion of Coulomb
centers for the case of instantaneous complete ionization of the molecule; phenomenological accounting of sequential ionization of
the molecule during irradiation; Dalitz diagrams accounting for peculiar dynamical properties of the Coulomb explosion.
PACS: 34.80.Ht, 33.80-b
Keywords: X-rays, three-atomic molecule, dissociation, ionization, Coulomb explosion, free-electron laser, water
Received 26 February 2020.

Ñâåäåíèÿ îá àâòîðàõ

1. Ïèð÷õàäçå Ñåìåí Çóðàáîâè÷ � ñòóäåíò; e-mail: pirchkhadze.sz16@physics.msu.ru.
2. Ãðóì-Ãðæèìàéëî Àëåêñåé Íèêîëàåâè÷ � äîêòîð ôèç.-ìàò. íàóê, âåä. íàó÷. ñîòðóäíèê; e-mail: grum@sinp.msu.ru.

ÓÇÔÔ 2020 2020202�3


