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Ñàìîîðãàíèçóþùèåñÿ ìàòåðèàëû â íàñòó-
ïèâøåì âåêå ñîñòàâÿò ñóùåñòâåííóþ êîíêóðåí-
öèþ òðàäèöèîííûì ñïëàâàì è ïëàñòìàññàì. Ýòè
ìàòåðèàëû ñîçäàþòñÿ íà îñíîâå ìåæàòîìíûõ
è ìåæìîëåêóëÿðíûõ âçàèìîäåéñòâèé, îòëè÷à-
þùèõñÿ îò èçâåñòíûõ êîâàëåíòíûõ, èîííûõ è
ìåòàëëè÷åñêèõ ñâÿçåé.  Ñàìîîðãàíèçàöèÿ ìà-
òåðèàëîâ áàçèðóåòñÿ íà ÿâëåíèè èåðàðõè÷íîñ-
òè ïðîñòðàíñòâåííûõ è âðåìåííûõ ìàñøòàáîâ,
ïðîòåêàþùèõ â âåùåñòâå ïðîöåññîâ. ßðêèé
ïðèìåð òàêèõ ñèñòåì äàþò áèîëîãè÷åñêèå
îáúåêòû, êîòîðûå äåìîíñòðèðóþò ôóíêöèè
ðåãåíåðàöèè è ñàìîêîïèðîâàíèÿ, îòñóòñòâóþ-
ùèå ó «íåèíòåëëåêòóàëüíûõ» ìàòåðèàëîâ [1].

Òåîðåòè÷åñêèå ðàçðàáîòêè â îáëàñòè ñàìî-
îðãàíèçàöèè õèìè÷åñêèõ ñèñòåì è ìàòåðèàëîâ
èñõîäÿò èç ïðåäïîëîæåíèé î ðåøàþùåé ðîëè
â ýòèõ ÿâëåíèÿõ áàëàíñà ýíåðãåòè÷åñêèõ ñèë,
ýíòðîïèè è ýôôåêòîâ òåïëîâûõ, ìåõàíè÷åñêèõ,
ýëåêòðîìàãíèòíûõ ôëóêòóàöèé. Òàê êàê ñèëû,
îòâåòñòâåííûå çà ýôôåêòû ñàìîîðãàíèçàöèè,
çíà÷èòåëüíî ñëàáåå òèïè÷íûõ õèìè÷åñêèõ ñèë
ñâÿçè, òî ïðîñòðàíñòâåííî-âðåìåííûå ñòðóêòó-
ðû «èíòåëëåêòóàëüíûõ» ìàòåðèàëîâ ìåíåå óïî-
ðÿäî÷åíû, ÷åì òèïè÷íûå õèìè÷åñêèå ñòðóêòó-
ðû. Îäíàêî èõ îòëè÷èå ñîñòîèò è â òîì, ÷òî
ñàìîîðãàíèçóþùèåñÿ ìàòåðèàëû îáëàäàþò èí-
ôîðìàöèîííûìè ðåñóðñàìè � ãëàâíûì íåîñïî-
ðèìûì äîñòîèíñòâîì ýòîãî êëàññà âåùåñòâ.

Â ïîñëåäíèå ãîäû ñòàëî ÿñíî, ÷òî îñîáûå
êà÷åñòâà ñàìîîðãàíèçóþùèõñÿ ìàòåðèàëîâ
ñâÿçàíû ñ òåì, ÷òî îíè îáëàäàþò îïðåäåëåí-
íûì íàíîñòðóêòóðíûì ñòðîåíèåì [2]. Ñâÿçü
ìåæäó íàëè÷èåì íàíîñòðóêòóðíûõ êëàñòåð-
íûõ ýëåìåíòîâ â âåùåñòâå è íàëè÷èåì ó íåãî
ñâîéñòâ ñàìîîðãàíèçàöèè ÿâëÿåòñÿ ïðåäìåòîì
äàííîãî èññëåäîâàíèÿ.

Ìû ðàññìàòðèâàåì îñíîâíûå äåòàëè ìàòå-
ìàòè÷åñêîãî îïèñàíèÿ òåðìîñòàòèñòè÷åñêèõ
ñèñòåì õèìè÷åñêèõ ÷àñòèö. Çäåñü îñíîâíîå âíè-
ìàíèå óäåëÿåòñÿ ýôôåêòàì, ñâÿçàííûì ñ âû-
ðîæäåíèåì ýëåêòðîííûõ ñòåïåíåé ñâîáîäû
âíóòðè õèìè÷åñêèõ ÷àñòèö è íàëè÷èåì ñîîòíî-
øåíèé íåîïðåäåëåííîñòåé äëÿ êâàíòîâûõ è òåï-
ëîâûõ ïðîöåññîâ. Âî âòîðîé ÷àñòè ðàáîòû àíà-
ëèçèðóåì îñíîâíûå ïðè÷èíû ýôôåêòîâ
ñàìîîðãàíèçàöèè òåðìîñòàòèñòè÷åñêèõ ñèñòåì
õèìè÷åñêèõ ÷àñòèö â ðåçóëüòàòå ïðîÿâëåíèÿ
ýôôåêòîâ îáìåííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó

õèìè÷åñêèìè ÷àñòèöàìè. Çäåñü ïîêàçàíî, ÷òî
ôîðìèðîâàíèå îáìåííûõ êëàñòåðîâ õèìè÷åñ-
êèõ ÷àñòèö îáóñëàâëèâàåò ïîÿâëåíèå ìåçîñêî-
ïè÷åñêîãî óðîâíÿ íàíîñòðóêòóð, êîòîðûé ýâî-
ëþöèîíèðóåò ïî çàêîíàì êâàíòîâîé
ñòàòèñòèêè. Ýòî è ñîçäàåò èåðàðõèþ ñàìîîð-
ãàíèçóþùèõñÿ ïðîöåññîâ â ôîðìå òðèàäû
êâàíòîâî-ìåõàíè÷åñêèõ, êâàíòîâî-ñòàòèñòè-
÷åñêèõ è òåðìîñòàòèñòè÷åñêèå ïðîöåññîâ  â
ñèñòåìàõ õèìè÷åñêèõ ÷àñòèö.

Òåðìîñòàòèñòè÷åñêèå ñèñòåìû õèìè÷åñêèõ
÷àñòèö. Ïóñòü N ýëåêòðîíîâ è Y ÿäåð îáðàçó-
þò òåðìîñòàòèñòè÷åñêóþ ñèñòåìó M õèìè÷åñ-
êèõ ÷àñòèö, íàõîäÿùóþñÿ â òåïëîâîì êîíòàêòå
ìåæäó ñîáîé è ñ òåðìîñòàòîì. Êèíåìàòè÷åñêàÿ
ñòðóêòóðà òåðìîñòàòèñòè÷åñêîé ñèñòåìû çàäà-
åòñÿ ýêñòåíñèâíûìè íàáëþäàåìûìè � ìåõàíè-
÷åñêîé ýíåðãèåé E, çàíèìàåìûì îáúåìîì  V è
õèìè÷åñêèì ñîñòàâîì  {M

a
}, ãäå à � ñîðò õè-

ìè÷åñêîé ÷àñòèöû. Õèìè÷åñêàÿ ÷àñòèöà ÿâëÿ-
åòñÿ êâàíòîâî-ìåõàíè÷åñêîé ñèñòåìîé Y

à
 ÿäåð

è N
a
 ýëåêòðîíîâ, çàïåðòûõ â êîìïàêòíîì áëî-

êå V
a
  ôèçè÷åñêîãî ïðîñòðàíñòâà [3].

Ðåàëüíûå êâàíòîâî-ìåõàíè÷åñêèå ïðîöåññû
èìåþò âðåìÿ æèçíè ∆t, êîòîðîå ñâÿçàíî ñ ýíåð-
ãèåé ôëóêòóàöèé ñðåäû ∆E  ñîîòíîøåíèåì íåî-
ïðåäåëåííîñòåé Ãåéçåíáåðãà äëÿ áåçûçëó÷àòåëü-
íûõ êâàíòîâî-ìåõàíè÷åñêèõ ïåðåõîäîâ �  ∆t∆E
≥  �/2 è äëÿ èçëó÷àòåëüíûõ ïåðåõîäîâ � ∆t∆E  ≥
h, ãäå h � êâàíòîâàÿ ïîñòîÿííàÿ Ïëàíêà.

Ïîäñèñòåìà ýëåêòðîíîâ õèìè÷åñêîé ÷àñòè-
öû îáðàçóåò àáñîëþòíî âûðîæäåííûé ïî ÷èñ-
ëó ïðîñòðàíñòâåííûõ ñòåïåíåé ñâîáîäû êâàí-
òîâî-ìåõàíè÷åñêèé ðîé [4], ïîýòîìó ïîëíîå
÷èñëî òåðìîëèçèðóåìûõ ïðîñòðàíñòâåííûõ ñòå-
ïåíåé ñâîáîäû õèìè÷åñêîé ÷àñòèöû  � 3Y

à
 +1.

Òåðìîñòàò çàäàåò êàíîíè÷åñêè ñîïðÿæåí-
íûå ñ íàáëþäàåìûìè âåëè÷èíàìè ñèñòåìû
õèìè÷åñêèõ ÷àñòèö òåðìîäèíàìè÷åñêèå èí-
òåíñèâíûå ïàðàìåòðû � òåìïåðàòóðó T,
äàâëåíèå P,  õèìè÷åñêèå ïîòåíöèàëû  {µ

à
}.

Äèíàìè÷åñêàÿ ñòðóêòóðà òåðìîñòàòèñòè÷åñ-
êîé ñèñòåìû çàäàåòñÿ êèíåòè÷åñêèìè óðàâ-
íåíèÿìè òåïëîâîãî, ìåõàíè÷åñêîãî è õèìè-
÷åñêîãî ðàâíîâåñèÿ.

Ðåàëüíûå òåðìîñòàòèñòè÷åñêèå ïðîöåññû
èäóò â ñòîðîíó òåðìîäèíàìè÷åñêè ðàâíîâåñ-
íîãî ñîñòîÿíèÿ. Ñîãëàñíî âòîðîìó íà÷àëó òåð-
ìîäèíàìèêè ñóùåñòâóåò ôóíêöèÿ êèíåìàòè-
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÷åñêîé ñòðóêòóðû òåðìîñòàòèñòè÷åñêîé ñèñ-
òåìû, ýíòðîïèÿ S, îáëàäàþùàÿ ñâîéñòâîì âîã-
íóòîñòè â òåðìîäèíàìè÷åñêîì ðàâíîâåñèè.
Îíà âûðàæàåòñÿ ôîðìóëîé Áîëüöìàíà S =
klnW, ãäå W � ÷èñëî ìèêðîñîñòîÿíèé íàèâåðî-
ÿòíîé êèíåìàòè÷åñêîé ñòðóêòóðû, à k � óíè-
âåðñàëüíàÿ ïîñòîÿííàÿ Áîëüöìàíà [5]. Â ðàâ-
íîâåñíîì ñîñòîÿíèè íàèâåðîÿòíåéøåå çíà÷åíèå
ëþáîé íàáëþäàåìîé ñèñòåìû ñîâïàäàåò ñ òåð-
ìîñòàòèñòè÷åñêèì ñðåäíèì çíà÷åíèåì. Ïðè
ýòîì òåïëîâûå ôëóêòóàöèè íàáëþäàåìûõ ñèñ-
òåì ðàñïðåäåëåíû ïî çàêîíó ñëó÷àéíûõ îøè-
áîê Ãàóññà îòíîñèòåëüíî ñðåäíåãî çíà÷åíèÿ. Â
ñëó÷àå äîñòàòî÷íî âûñîêèõ òåìïåðàòóð òåðìî-
ñòàòà T íà êàæäóþ òåðìîëèçóåìóþ ñòåïåíü ñâî-
áîäû ïðèõîäèòñÿ â ñðåäíåì ýíåðãèÿ òåïëîâûõ
ôëóêòóàöèé ∆E

T
, êîòîðàÿ îïèñûâàåòñÿ ñîîòíî-

øåíèåì íåîïðåäåëåííîñòåé âèäà

∆ (1/T) ∆E
T
 ≥ k.                                 (1)

Ïðåäåëüíûìè ïî ÷èñëó òåðìîëèçóåìûõ ïðî-
ñòðàíñòâåííûõ ñòåïåíåé ñâîáîäû ÿâëÿþòñÿ äâå
êèíåìàòè÷åñêèå ñòðóêòóðû. Íàèáîëüøèì ÷èñ-
ëîì îáëàäàåò ïîëíîñòüþ èîíèçèðîâàííàÿ ïëàç-
ìà. Â òàêîé ïëàçìå õèìè÷åñêèìè ÷àñòèöàìè
ÿâëÿþòñÿ îòäåëüíûå ÿäðà è îòäåëüíûå ýëåêò-
ðîíû (Y +N õèìè÷åñêèõ ÷àñòèö). Ýëåêòðîííàÿ
ïîäñèñòåìà ïîëíîñòüþ íå âûðîæäåíà, è ïîýòî-
ìó ïîëíîå ÷èñëî ïðîñòðàíñòâåííûõ òåðìîëè-
çóåìûõ ñòåïåíåé ñâîáîäû ìàêñèìàëüíî �
3Y + 3N. Â ïðåäåëüíîì ñëó÷àå êèíåìàòè÷åñ-
êîé ñòðóêòóðû òâåðäîãî òåëà ýëåêòðîííàÿ
ïîäñèñòåìà ïîëíîñòüþ âûðîæäåíà, è ïîëíîå
÷èñëî ïðîñòðàíñòâåííûõ òåðìîëèçèðóåìûõ
ñòåïåíåé ñâîáîäû ìèíèìàëüíî �  3Y + 1. Êè-
íåìàòè÷åñêèå ñòðóêòóðû îñòàëüíûõ ïî ñîñòà-
âó òåðìîñòàòèñòè÷åñêèõ ñèñòåì èìåþò ïðî-
ìåæóòî÷íîå ÷èñëî òàêèõ ñòåïåíåé ñâîáîäû
èç-çà ÷àñòè÷íîé âûðîæäåííîñòè ýëåêòðîíîâ
âíóòðè ðîåâ M õèìè÷åñêèõ ÷àñòèö. Ýôôåêòèâ-
íîå ÷èñëî òåðìîëèçóåìûõ ïðîñòðàíñòâåííûõ
ñòåïåíåé ñâîáîäû â ýòèõ ñëó÷àÿõ � 3Y + Ì.

Óìåíüøåíèå ÷èñëà òåðìîëèçóåìûõ ñòåïå-
íåé ñâîáîäû ñíèæàåò òåïëîåìêîñòü è ýíòðîïèþ
ñèñòåìû. Çà ñ÷åò ïðåäåëüíîãî âûðîæäåíèÿ
ýëåêòðîííûõ ñòåïåíåé ñâîáîäû ýíòðîïèÿ òâåð-
äîãî òåëà çíà÷èòåëüíî íèæå ýíòðîïèè ïëàç-
ìû. Èçìåíåíèå ÷èñëà õèìè÷åñêèõ ÷àñòèö
ïðîïîðöèîíàëüíî èçìåíÿåò ÷èñëî ýëåêòðîííûõ
ñòåïåíåé ñâîáîäû, çàäåéñòâîâàííûõ â òåïëî-
îáìåíå, èçìåíÿÿ òåðìîäèíàìè÷åñêîå ðàâíîâå-
ñèå ñèñòåìû â öåëîì.

Êâàíòîâî-ñòàòèñòè÷åñêèå ïðîöåññû ñàìî-
îðãàíèçàöèè êëàñòåðîâ õèìè÷åñêèõ ÷àñòèö.
Ïðè çàäàííîì ñîñòàâå M õèìè÷åñêèõ ÷àñòèö

ôèêñèðîâàíî ÷èñëî òåðìîëèçóåìûõ ïðîñòðàí-
ñòâåííûõ ñòåïåíåé ñâîáîäû ýëåêòðîíîâ:
èõ ñòîëüêî, ñêîëüêî âûðîæäåííûõ ðîåâ � Ì.
Â ñèëó êîìïàêòíîñòè ðîåâûõ áëîêîâ âîçìîæíû
äâà òèïà èõ ñòîëêíîâåíèé â ôèçè÷åñêîì ïðî-
ñòðàíñòâå: áåç ïåðåñå÷åíèÿ íîñèòåëåé è ñ ÷àñ-
òè÷íûì ïåðåêðûâàíèåì íîñèòåëåé. Â ïîñëåäíåì
ñëó÷àå âîçíèêàåò îáìåííîå âçàèìîäåéñòâèå
ýëåêòðîííûõ ðîåâ, ëîêàëèçîâàííîå  â îáëàñòè
èõ ïåðåñå÷åíèé. Êèíåìàòè÷åñêóþ ñòðóêòóðó îá-
ìåííîãî êëàñòåðà m õèìè÷åñêèõ ÷àñòèö (m <<
M) çàäàþò êâàíòîâî-ñòàòèñòè÷åñêèé îïåðàòîð
ñîñòîÿíèÿ DAmbi è êâàíòîâî-ñòàòèñòè÷åñêèå îïå-
ðàòîðû íàáëþäàåìûõ {FAmbi}, çàäàííûå â ñåïà-
ðàáåëüíîì ïðîñòðàíñòâå Ãèëüáåðòà G

Ambi
, êî-

òîðîìó ïðèíàäëåæàò âîëíîâûå ôóíêöèè
êëàñòåðà âèäà [6]:

Çäåñü À
mbi

 � îïåðàòîð àíòèñèììåòðèçàöèè
ïðîèçâåäåíèÿ âîëíîâûõ ôóíêöèé õèìè÷åñêèõ
÷àñòèö {Ψmbi

ð
, p = 1,...., m}, çàäàííûé ãðàôîì

ñêëåéêè êëàñòåðà. Êâàíòîâî-ñòàòèñòè÷åñêîå
ñîñòîÿíèe êëàñòåðà èìååò àääèòèâíûå âêëà-
äû îò m ñòàòèñòè÷åñêèõ îïåðàòîðîâ ýëåêò-
ðîííûõ ðîåâ õèìè÷åñêèõ ÷àñòèö è îò b ñòàòî-
ïåðàòîðîâ ìåæðîåâûõ îáìåííûõ ñêëååê:

Òàêèì îáðàçîì, ïðè çàäàííîì ñîñòàâå M
õèìè÷åñêèõ ÷àñòèö â òåðìîñòàòèñòè÷åñêîé ñè-
ñòåìå âîçìîæíî ôîðìèðîâàíèå êâàíòîâî-ñòà-
òèñòè÷åñêèõ íàíîñòðóêòóð èç m-÷àñòè÷íûõ
êëàñòåðîâ çà ñ÷åò îáìåííî-êîððåëÿöèîííûõ
ñêëååê èõ ýëåêòðîííûõ ðîåâ.

Â ðàìêàõ òåîðåòè÷åñêîãî ïîäõîäà ìàòåìà-
òè÷åñêîãî ôîðìàëèçìà êâàíòîâî-ïîëåâîé õè-
ìèè [3] ñàìîîðãàíèçîâàííûé êëàñòåð õèìè÷åñ-
êèõ ÷àñòèö èìååò âíóòðåííåå èçìåðåíèå ïî
òèïó èçîòîïè÷åñêîãî «ñïèíà» b. Îíî ðàññëàè-
âàåò êèíåìàòè÷åñêóþ ñòðóêòóðó m-êëàñòåðà ïî
èçîòîïè÷åñêîìó «ñïèíó» � b-÷èñëó òîïîëîãè-
÷åñêèõ ñêëååê â êëàñòåðå. Â çàäàííîì ñëîå èçî-
òîïè÷åñêîãî ñïèíà b-êëàñòåðà ëåæàò  ðàçëè-
÷èìûå ìåæäó ñîáîé ïî ïðîñòðàíñòâåííûì
ïåðåñòàíîâêàì ñêëååê ãðàôû A

mbi
, îáðàçóþùèå

ìóëüòèïëåò èçîòîïè÷åñêîãî ñïèíà êëàñòåðà.
Âíóòðè êëàñòåðà ñâÿçíîñòü ýëåêòðîííûõ

ðîåâ ÷åðåç îáëàñòè ñêëååê õèìè÷åñêèõ ÷àñòèö
äàåò îáìåííî-êîððåëÿöèîííûå âêëàä â êèíå-
ìàòè÷åñêóþ ñòðóêòóðó êëàñòåðà îò äîïîëíè-
òåëüíûõ ýëåêòðîííûõ b-êâàçè÷àñòèö ñêëåéêè.
Ïî àíàëîãèè ñ òåîðèåé ñòðîåíèÿ ÿäðà ìîæíî
ãîâîðèòü î ðàçëè÷íûõ «èçîòîïàõ» êëàñòåðà, ñî-
äåðæàùèõ m-õèìè÷åñêèõ ÷àñòèö è b-êâàçè÷à-

).(mbiAmbi
mbi
ð

m
ð

A Ψ⊗=Ψ

.
}'{

'∑∑ +=
b

pp

Ambi
pp

m

p

Ambi
p

Ambi DDD

ÕÈÌÈß
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ñòèö ñêëåéêè.  Âíóòðåííèå èçîòîïè÷åñêèå
êîíôèãóðàöèè çàäàþòñÿ òîïîëîãèåé êèíåìà-
òè÷åñêîé ñòðóêòóðû ãðàôà A

mbi
. Ñëîæíîñòü

ñòðîåíèÿ èçîòîïà êëàñòåðà êîëè÷åñòâåííî
îïèñûâàåòñÿ  åãî ìóëüòèïëåòíîñòüþ W

mb
:

W
mb

 = [m(m - 1)/2]!/{[m(m - 1)/2 - b]!b!}    (2)

è èíôîðìàöèåé Õàðòëè êàê äâîè÷íîãî ëîãàðèô-
ìà ìóëüòèïëåòíîñòè:

Êîîðäèíàòó èçìåíåíèÿ ÷èñëà b ìîæíî íà-
çâàòü èíôîðìàöèîííîé, òàê êàê ñäâèã êëàñòå-
ðà ïî âíóòðåííåé èçîòîïè÷åñêîé êîîðäèíàòå b
èçìåíÿåò èíôîðìàöèþ êëàñòåðà ïðè çàäàííîì m.

Äèíàìè÷åñêàÿ ñòðóêòóðà êëàñòåðà çàäàåòñÿ
óðàâíåíèåì Íåéìàíà äëÿ êâàíòîâîãî ñòàòèñ-
òè÷åñêîãî îïåðàòîðà êàæäîé ð-é õèìè÷åñêîé
÷àñòèöû âíóòðè êëàñòåðà âèäà [6]:

Çäåñü îïåðàòîð FðAmbi â ïðàâîé ÷àñòè åñòü
ñòîõàñòè÷åñêèé ôëóêòóèðóþùèé îïåðàòîð. Îí
ïîÿâëÿåòñÿ èç-çà êâàíòîâî-ñòàòèñòè÷åñêèõ
ôëóêòóàöèé ôàçû â îáëàñòÿõ ëîêàëèçàöèè
ñêëååê  â êëàñòåðå. Â ñèëó êàíîíè÷åñêîé ñî-
ïðÿæåííîñòè ôàçîâûå ôëóêòóàöèè ∆θpp� ñâÿ-
çàíû êâàíòîâî-ñòàòèñòè÷åñêèì ñîîòíîøåíèåì
íåîïðåäåëåííîñòåé ñ ôëóêòóàöèåé ÷èñëà ýëåê-
òðîíîâ ∆Ν

pp�
 âíóòðè ñêëåéêè pp� ïî ñëåäóþ-

ùåé ôîðìóëå [6]:

∆θ
pp�

∆Ν
pp�

 ≥ 1/2.                                (4)

Â ñîîòâåòñòâèè ñî ñòðóêòóðîé óðàâíåíèÿ
Íåéìàíà âçàèìîäåéñòâèå õèìè÷åñêèõ ÷àñòèö
ïîñðåäñòâîì êâàçè÷àñòèö ñêëåéêè çàäàåò êâàí-
òîâûé ñòîõàñòè÷åñêèé ïðîöåññ äèôôóçèè ãðà-
íèö îáëàñòåé ñêëååê è ñâÿçàííûé ñ ýòèì ïðî-
öåññ ôëóêòóèðîâàíèÿ êâàíòîâî-ìåõàíè÷åñêèõ
íàáëþäàåìûõ õèìè÷åñêèõ ÷àñòèö â êëàñòåðå.
Êâàíòîâî-ñòàòèñòè÷åñêèå ôëóêòóàöèè îòëè÷à-
þòñÿ îò òåïëîâûõ ôëóêòóàöèé, âîçíèêàþùèõ
ïðè òåïëîâîì êîíòàêòå êëàñòåðà õèìè÷åñêèõ
÷àñòèö ñ òåðìîñòàòîì ïðè òåìïåðàòóðå Ò.

Ïðèíöèï ìèíèìàëüíîñòè ìåõàíè÷åñêîé ýíåð-
ãèè (äåéñòâèÿ ïðîöåññà) âåäåò ê âûðîæäåíèþ
ýëåêòðîííûõ òåðìîëèçóåìûõ ñòåïåíåé ñâîáî-
äû Ì→1. Ðåëàêñàöèÿ ê òåðìîäèíàìè÷åñêîìó
ðàâíîâåñèþ çà ñ÷åò ïîâûøåíèÿ ýíòðîïèè âå-
äåò ê ñíÿòèþ ýòîãî âûðîæäåíèÿ: Ì→3N. Â çà-
äàííûõ èíòåíñèâíûìè ïàðàìåòðàìè òåðìîñòà-
òà óñëîâèÿõ âîçíèêàåò âðåìåííîé ïðîöåññ
ýâîëþöèè òåðìîñòàòèñòè÷åñêîé ñèñòåìû, îï-

ðåäåëåííûé êîìïðîìèññîì ìåæäó ìåõàíè÷åñ-
êîé è òåïëîâîé ýíåðãèÿìè. Ñîãëàñíî [5] ïðî-
öåññ íà÷èíàåòñÿ è çàêàí÷èâàåòñÿ àêòàìè èçî-
ëÿöèè òåðìîñòàòèñòè÷åñêîé ñèñòåìû îò
òåðìîñòàòà. Ïðîöåññ ýâîëþöèè òåðìîñòàòèñ-
òè÷åñêîé ñèñòåìû âêëþ÷àåò â ñåáÿ êâàíòîâî-
ñòàòèñòè÷åñêèå ñóáïðîöåññû èçìåíåíèÿ èçî-
òîïè÷åñêîãî ñïèíà b-êëàñòåðîâ. Ýâîëþöèÿ
èçîòîïè÷åñêîãî ñïèíà êëàñòåðà èçìåíÿåò åãî
ñëîæíîñòü è åãî çàïàñ èíôîðìàöèè. Êàæäûé
êâàíòîâî-ñòàòèñòè÷åñêèé ñóáïðîöåññ ýâîëþ-
öèè íà÷èíàåòñÿ è çàêàí÷èâàåòñÿ èçìåíåíèåì
õèìè÷åñêîãî ñîñòàâà êëàñòåðîâ.

Õèìè÷åñêèé ñîñòàâ êëàñòåðîâ ìåíÿåòñÿ çà
ñ÷åò õèìè÷åñêèõ ðåàêöèé è àäñîðáöèîííî-äå-
ñîðáöèîííûõ ïðîöåññîâ. Èçìåíåíèå íóêëåàð-
íîñòè m êëàñòåðà ïðîèñõîäèò â ðåçóëüòàòå õè-
ìè÷åñêèõ ðåàêöèé: ñëèÿíèÿ õèìè÷åñêèõ
÷àñòèö (∆m < 0) è èõ ðàñïàäà  (∆m > 0). Îáà
êàíàëà èçìåíåíèÿ íóêëåàðíîñòè äîïîëíÿþò-
ñÿ ñêà÷êàìè õèìè÷åñêîãî ñîñòàâà áåç èçìå-
íåíèÿ m çà ñ÷åò îáìåíà ãðóïïàìè àòîìîâ ìåæ-
äó õèìè÷åñêèìè ÷àñòèöàìè âíóòðè êëàñòåðà.

Âàæíî îòìåòèòü, ÷òî êâàíòîâî-ñòàòèñòè÷åñ-
êèå ñóáïðîöåññû èìåþò íåîáðàòèìûé õàðàê-
òåð, çàäàâàÿ íàïðàâëåíèå ðàçâèòèÿ òåðìîñòà-
òèñòè÷åñêîãî ïðîöåññà âî âðåìåíè ÷åðåç
íàëè÷èå îáðàòíûõ ñâÿçåé ìåæäó ÷èñëîì ñêëå-
åê è íóêëåðíîñòüþ êëàñòåðîâ. Â ñàìîì äåëå,
ðîñò ÷èñëà ñêëååê óâåëè÷èâàåò óðîâåíü êâàí-
òîâî-ñòàòèñòè÷åñêèõ ôëóêòóàöèé ýíåðãèè õè-
ìè÷åñêèõ ÷àñòèö. Ïðåâûøåíèå óðîâíÿ ôëóê-
òóàöèé ýíåðãèè ñðåäû îïðåäåëåííîãî ïîðîãà
äåôàçèðóåò âîëíîâûå ôóíêöèè è êàòàñòðîôè-
÷åñêè íàðóøàåò êâàíòîâî-ìåõàíè÷åñêóþ ýâî-
ëþöèþ. Â ðåçóëüòàòå ïðîèñõîäÿò õèìè÷åñêèå
ðåàêöèè ðàñïàäà õèìè÷åñêèõ ÷àñòèö èëè èõ
ñèíòåçà. Èçìåíåíèå íóêëåàðíîñòè m êëàñòå-
ðîâ íàðóøàåò áàëàíñ ìåæäó ìåõàíè÷åñêîé
ýíåðãèåé è òåïëîâîé ýíåðãèåé è èçìåíÿåò  âðå-
ìåííîé ïðîöåññ ýâîëþöèè òåðìîñòàòèñòè÷åñêîé
ñèñòåìû.

Èíôîðìàöèîííûé «ïðèíöèï ìèíè-ìàêñà»
äëÿ êâàíòîâî-ñòàòèñòè÷åñêîé ýâîëþöèè ñà-
ìîîðãàíèçóþùèõñÿ êëàñòåðîâ õèìè÷åñêèõ
÷àñòèö. Ðàññìîòðèì âîïðîñ î ñîäåðæàíèè è ôîð-
ìå èíôîðìàöèîííîãî ïðèíöèïà, óïðàâëÿþùå-
ãî êâàíòîâî-ñòàòèñòè÷åñêèìè ïðîöåññàìè ýâîëþ-
öèè êëàñòåðîâ. Ðîñò ÷èñëà ñêëååê b ïîíèæàåò
ìåõàíè÷åñêóþ ýíåðãèþ êëàñòåðà, ïîýòîìó âà-
ðèàöèîííûé ïðèíöèï êâàíòîâîé ìåõàíèêè áó-
äåò ñïîñîáñòâîâàòü óâåëè÷åíèþ èçîòîïè÷åñêî-
ãî ñïèíà b→b

max
. Ìàêñèìàëüíîå ÷èñëî ñêëååê

b
max

 îïðåäåëÿåòñÿ ÷èñëîì íóêëåàðíîñòè m  è
åãî ãåîìåòðèåé g

m
. Ïîñëåäíÿÿ çàâèñèò îò ôîð-

ìû è ðàçìåðà õèìè÷åñêèõ ÷àñòèö â ñîñòàâå

.],[/ Ambi
p

Ambi
p

Ambi
p

Ambi
p

Ambi
p DFDHtD +=∂∂

Íàíîñòðóêòóðíàÿ ñàìîîðãàíèçàöèÿ...

I
mb

=Log
2
W

mb
=Log

2
{[m(m�1)/2]!}�Log

2
{[m(m-1)/2-b]!}� Log

2
{b!}.   (3)
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êëàñòåðà, à òàêæå îò äîñòóïíîé êëàñòåðó ïðî-
ñòðàíñòâåííîé ïîëîñòè âíóòðè ïðîñòðàíñòâà
òåðìîñòàòèñòè÷åñêîé ñèñòåìû. Òàêèì îáðà-
çîì, äëÿ êëàñòåðà ñ íóêëåàðíîñòüþ m êèíå-
ìàòè÷åñêîé ñòðóêòóðîé äîïóñêàþòñÿ ñäâèãè
èçîòîïè÷åñêîãî ÷èñëà ëèøü â îãðàíè÷åííîé
îáëàñòè ïåðåìåííîé b:

b
min

≤b≤b
max

; b
min

=m�1; b
max

=b
max

(m, g
m

)≤m(m�1)/2;    (5)

ïðè íàëè÷èè â êâàíòîâî-ñòàòèñòè÷åñêîé ýâî-
ëþöèè òåíäåíöèè:

b→b
max

(m,  g
m
).                                    (6)

Ñîîòâåòñòâåííî, äëÿ èçìåíåíèÿ èíôîðìàöèè
â õîäå êâàíòîâî-ñòàòèñòè÷åñêîãî ïðîöåññà ýâî-
ëþöèè ìû ïîëó÷àåì èíôîðìàöèîííî-ýíåðãåòè-
÷åñêèé çàêîí:

I
mb

 → I (b
max

(m, g
m

 )) = Log
2
{[m(m�1)/2]!}�

         Log
2
{[m(m�1)/2�b

max
(m,g

m
)]!}�Log

2
{b

max
(m, g

m
)!}.  (7)

Ýòîò çàêîí êâàíòîâî-ñòàòèñòè÷åñêîé ýâîëþ-
öèè êëàñòåðîâ íå îïèñûâàåòñÿ óíèâåðñàëüíîé
ôîðìóëîé ìèíèìàëüíîñòè èëè ìàêñèìàëüíîñ-
òè èíôîðìàöèè â êîíå÷íîì èçîòîïè÷åñêîì ñî-
ñòîÿíèè êëàñòåðà. Èòîãîâîå ñîñòîÿíèå èçîòîïà
ñîîòâåòñòâóåò ïðèíöèïó ìèíèìàëüíîñòè âíóò-
ðåííåé ìåõàíè÷åñêîé ýíåðãèè êëàñòåðà õèìè-
÷åñêèõ ÷àñòèö ïðè ñîáëþäåíèé óñëîâèé êèíå-
ìàòè÷åñêèõ ñâÿçåé, êîòîðûå íàêëàäûâàþòñÿ
èçâíå òåðìîñòàòèñòè÷åñêèì ïðîöåññîì. Â  êâàí-
òîâî-ñòàòèñòè÷åñêîì ïðîöåññå âñåãäà ïðîèñõî-
äèò «ðàçìíîæåíèå» èíôîðìàöèîííûõ âíóòðåí-
íèõ ýëåêòðîííûõ ñòåïåíåé ñâîáîäû b ïðè
ïîñòîÿíñòâå âíåøíèõ ýíòðîïèéíûõ � m.

Óñëîâèå (7) ìîæíî ïåðåôîðìóëèðîâàòü êàê
«ìèíè-ìàêñà» óñëîâèå äëÿ èíôîðìàöèè â çà-
âèñèìîñòè îò ðàçìåùåíèÿ ìàêñèìàëüíî âîç-
ìîæíîãî èçîòîïè÷åñêîãî ÷èñëà b

max 
(m, g

m
) ïî

îòíîøåíèþ ê àáñîëþòíîìó ìàêñèìóìó èíôîð-
ìàöèè êëàñòåðà. Ìàêñèìóì ïðèõîäèòñÿ íà ñå-
ðåäèíó èíòåðâàëà ÷èñåë ñêëåéêè b [0, m (m�
1)/2].  Ïîýòîìó èìåþòñÿ òîëüêî äâà ñëó÷àÿ:

I
mb

→I
max

 (b
max

(m, g
m

); b
max

(m, g
m

) ≤ m (m�1)/4; (8)
I

mb
→I

min
 (b

max
(m, g

m
); b

max
(m, g

m
) > m (m�1)/4.  (9)

Äëÿ ñëó÷àÿ (8) èíôîðìàöèîííî-ýíåðãåòè-
÷åñêèé çàêîí ãëàñèò, ÷òî êâàíòîâî-ñòàòèñòè-
÷åñêèé ïðîöåññ èäåò íåîáðàòèìî â ñòîðîíó óâå-
ëè÷åíèÿ èíôîðìàöèè äî ìàêñèìàëüíî
âîçìîæíîãî çíà÷åíèÿ I

max
 [7]. Äëÿ âòîðîãî ñëó-

÷àÿ (9), íàîáîðîò, êâàíòîâî-ñòàòèñòè÷åñêèé
ïðîöåññ èäåò íåîáðàòèìî â ñòîðîíó óìåíüøå-
íèÿ èíôîðìàöèè äî ìèíèìàëüíî âîçìîæíîãî
çíà÷åíèÿ I

min
. Â îáîèõ ñëó÷àÿõ ôîðìóëà (7)

äàåò «ìèíè-ìàêñíîå» çíà÷åíèÿ çàïàñà èíôîð-
ìàöèè â êëàñòåðå.

Èç âûøåèçëîæåííîãî âèäíî, ÷òî ïðèðîä-
íûå ïðîöåññû, óïðàâëÿåìûå â òåðìîñòàòèñòè-
÷åñêèõ ñèñòåìàõ áàëàíñîì ïðèíöèïîâ êâàíòî-
âîé ìåõàíèêè è êëàññè÷åñêîé  òåðìîäèíàìèêè,
íà óðîâíå êâàíòîâî-ñòàòèñòè÷åñêèõ íàíîñèñòåì
êëàñòåðîâ óïðàâëÿþòñÿ äîïîëíèòåëüíî «ïðèí-
öèïîì ìèíè-ìàêñà» èíôîðìàöèè, ïîýòîìó ïðî-
öåññû êëàñòåðíîé ñàìîîðãàíèçàöèè òåðìîñòà-
òèñòè÷åñêèõ ñèñòåì ìîãóò èäòè â ðàçëè÷íûõ
ðåæèìàõ ïî òàêîìó ïàðàìåòðó, êàê èíôîðìà-
öèÿ .

Ðåãóëèðîâàíèå èíôîðìàöèîííîãî ðåæèìà
ïðîöåññîâ ñàìîîðãàíèçàöèè êëàñòåðîâ â òåð-
ìîñòàòèñòè÷åñêèõ ñèñòåìàõ õèìè÷åñêèõ ÷àñòèö
ñ öåëüþ  ïîâûøåíèÿ, ïîíèæåíèÿ èëè ñòàáèëü-
íîñòè èíôîðìàöèîííîé åìêîñòè ïðåäñòàâëÿåò
íåñîìíåííûé èíòåðåñ äëÿ èíôîðìàöèîííûõ
òåõíîëîãèé è áèîòåõíîëîãèé. Âîçìîæíîñòü öå-
ëåíàïðàâëåííîãî ðåãóëèðîâàíèÿ ðåæèìîâ ïðî-
öåññîâ ñàìîîðãàíèçàöèè êëàñòåðîâ â òåðìîñòà-
òèñòè÷åñêèõ ñèñòåìàõ õèìè÷åñêèõ ÷àñòèö
ëåæèò â îñíîâå ñîâðåìåííîé íàíîòåõíîëîãèè.

Âàæíûì ÿâëÿåòñÿ òî, ÷òî ïîäáîðîì èíòåí-
ñèâíûõ ïàðàìåòðîâ òåðìîñòàòà (òåìïåðàòóðà,
äàâëåíèå, õèìè÷åñêèé ïîòåíöèàë, íàïðÿæåí-
íîñòè ðàçëè÷íûõ âíåøíèõ ñèëîâûõ ïîëåé), ñî-
ñòàâà ýëåìåíòàðíûõ ÷àñòèö ÿäåð è ýëåêòðîíîâ
ìîæíî ïîäîáðàòü è ñîçäàòü ðåæèì òåðìîñòà-
òèñòè÷åñêîãî ïðîöåññà êëàñòåðíîé ñàìîîðãàíè-
çàöèè, ïðè êîòîðîì èíôîðìàöèîííàÿ åìêîñòü
âñåé ñèñòåìû áóäåò âûõîäèòü íà ìàêñèìóì è
ïîääåðæèâàòüñÿ â óñòîé÷èâîì ñîñòîÿíèè.  Ïî-
âèäèìîìó, ýòîò ðåæèì ðåàëèçóåòñÿ â áèîëî-
ãè÷åñêèõ ñèñòåìàõ íà ñòàäèÿõ èõ ðîñòà è çðå-
ëîñòè. Åñòåñòâåííûé ïðîöåññ ïîòåðè
èíôîðìàöèè ðåàëèçóåòñÿ íà ñòàäèÿõ ñòàðå-
íèÿ áèîëîãè÷åñêèõ îðãàíèçìîâ.
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