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1.3.17 Химическая физика, горение и взрыв,
физика экстремальных состояний вещества

(физико-математические науки, технические науки)

В основу настоящей программы положены следуIощие дисциплины: строение ве-
tцества; основы молекулярной фотоники; динамика атомов и молекул; основы химической
кинетики; основы синергетики; химическая физика горения и взрыва.

[. Строение вещества

основы квантовой теории многоэлектронных систем. Адиабатическое приблихtение
Борна-Оппенгеймера. Свойства симметрии многоэлектронной волновой функции,
основное И возбуrкденное состояния атома гелия. Многоэлектронные атомы и
периодическаlI система элементоВ, ОператорЫ момента импульса. Уровни энергии.
Основные rrринципы теории вilлентности.

электронное строение молекул. Метод молекулярньrх орбиталей и его применение
к двухатомным молекулам. Молекулярный ион водорода и молекула водорода.
молекулярные орбитали гомоядерных двухатомных молекул. Гетероядерные
двухатомНые молекУлы. Правило пересечения потенциальньIх кривых, Понятие о методе
самосогласованного поля. Гибридизация атомных волновых функций. Метод
молекулярньж орбиталей в приближении Хюккеля применительно к молекулам с
сопряженными связями.

электронное строение координационных соединений. Мелtмолекулярное
взаимодействие, Теория кристаллического поля. Комплексы со слабой и сильной связью.
спин-орбитапьное взаимодействие. Применение метода молекулярньн орбиталей к
координационным соединениям. Эффект Яна-Теллера. Силы Ван-дер-Ва.UIьса.
Щонорно-акцепторные комплексы. Водородная связь.

строение и свойства твердого тела. Природа сил взаимодействия в кристаллах.
Колебания и волны в одномерной решетке. Колебания атомов трехмерной
кристалличесrсой решетки. Нормальные колебания. Электрон в периодическом поле.
Приближение слабо и сильно связанных электронов. Зоны Бриллюэна. Структура
энергетических зон. Локализованные состояния электронов в кристалле.

2. Основы молекулярной фtlтоники

электронная структура молекул. Возбулценные состояния. Поглоrцение и испускание
света. Спектры поглощениJI и JIюминесценции. Флуоресценция и фосфоресценциrI. Теория и
методы расчёта электронно-колебательньж спектров многоатомньD( молекул. Прибпижения
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Герчберга-Теллера. Потенциальные поверхности электронно-

возбужденньD( состоfrIий. Переходы ме}цду состояниями. Матритrыо элементы переходов.

Релаксшшя. Взашлодействия в возбужденньD( состояниrD1 комплексы с перепосом заряда
эксимеры и эксшшексы. БезьвrцrчатеJъные элекIронные переходд. Неад,Iабамческое
взаrшодеЙствие. Перенос заряда. Перенос эноргии электронного возбуждеr*rя. trftlдктлвно-
РеЗОнаrrсньЙ механизм. Теория Ферстера-.Щекстера. Миграция возбуждениrI по донорtll\{.

Законы фотохишл.r. Классификшц{я фотохимических реакrцай. Фотодассоциация.
Фотогlрисоедш{ение. Фотозаллещение и фотоперегруппировка. Фотохлтtrлические окисJIитеJьно-
восстановитеJъные реакции. Фотохrдлическtш кинетика.

Основные принципы конструированиrI избирательньD( супраIvIолекуjIярньD( систем.
ФотоуправJuIемое комплексообразовшrие. Фотоинициированные струкгурные и фазовые
цРеВращениrI. Кинgгика тушениrI фrryоресценции в микроэмуJIьсилr. Мегоды огlп,lческой (в
ТоМ числе нелп,IнеЙноЙ) спектроскопии: адсорбционные, флrуоресцеrrпrые, поJIяризационные,
комбинационного рассеяния. Место фотохlлr,rии в области р€ц}вития современньж технологиtти
средств техники.

3. Щинамика атомов и молекул

ХИМИЧеСКая термодинамика и равновесие. Равновесное распред9ление молекул
ИДеального газа. Распределение Максвелла и распределение Больцмана. Распределение
БОЗе И Ферми. Статистика Гиббса. Термодинамические свойства идеальных газов.
Флуктуации. Равновесие фаз. Слабые растворы, Химические равновесия. Поверхностные
явления.

Элементарные атомно-молекулярные процессы. Упругие столкновения атомов.
Полное и дифференциальное сечения рассеяния. Неутругие столкновения, Вероятности
ПеРеХОДОв, сечения и константы скорости прямьж и обратньrх процессов. Поверхность
ПОТеНЦИаЛЬНОЙ Энергии дJuI системы 3-х атомов. Метод переходного состояния.
Неадиабатические процессы.

Мономолекулярные реакции. Механизм активации молекул. Сильные
СтОлкновения и ступенчатое возбуждение. СтатистическаJI модель мономолекулярньж

реакций.
Термический распад двухатомных молекул. Бимолекулярные реакции, идущие

череЗ образование промежуточного комплекса. Прямые бимолекулярные реакции:
РИКОШеТНЫЙ Механизм, механизм срыва, механизм прямого выбивания. Распределение
энергии в бимолекулярных реакциях.

Обмен Энергии при молекулярньж столкновениях. Превращение поступательной,
ВРаrЦаТеЛЬНОЙ И колебательноЙ энергиЙ при столкновениях. Релаксация по
ПОСТУПательным, вращательным и колебательньrм степеням свободы, Кинетические
УраВнения для заселенностей уровней энергии (в том числе при наличии химических
реакций).

ВЗаИМОдействие электронов с атомаj\{и и молекулами. Возбуждение атомов и молекул
элеltтронНьIм удароМ. ИонизацИя атомоВ и молекул электронным ударом. Фотоионизация.
Рекомбинация эпектронов и атомов.
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4. Основы химической кинетики

Механизм и скорость химической реакции. Закон действующих масс. Порядок ре-
аКЦии, Константа скорости. Закон Аррениуса. Кинетика сложных реакций. Обратимые,
последовательные, параллельные процессы. Прямая и обратная кинетическая задача. Ме-
тод квазистационарных концентраций. Лимитируюtцая стадия сложного химического
ПРОЦеССа. Кинетикахимических реакциЙ в открытых системах. Стационарные ре)tимы.

Химические реакции в жидкой фазе. Роль среды в элементарном акте химической
реакции. Влияние диффузии на скорость реакции. Клеточный эффект. Влияние диэлек-
трической постоянной и ионной силы на скорости химических реакций в растворах. Со-
левой эффект. Влияние давления на скорость реакции. объем активации. Соотношения
структура - реакционная способность. Уравнения Гаммета и Тафта, Влияние магнитного
поля на скорость химической реакции.

ИНДУЦИРОВанные и гомогенно-каталитические реакции. Сопряхсенные реакции.
Фотохимические и радиационно-химические реакции. Механизм гомогенного катализа.
кинетика гомогенно-каталитических реакций. Кислотно-основной катализ. Зависимость
скорости химической реакции от функции кислотности Гаммета, Ферментативный ката-
лиз. Уравнение Михаэлиса - Ментен. Катализ комплексами и ионами ме,гаJIлов перемен-
ной валентности. Автоката_пиз.

гетерогенный катализ. Равновесие и кинетика адсорбции на однородных и неод-
НОРОДНЬЖ ПОВеРХНОСтях. Изотерма адсорбции Лэнгмюра. Хемосорбция. Моно- и полимо-
лекулярные слои адсорбатов на поверхности. Ингибирование и конкуренция реакций на
поверхности. Механизмы гетерогенного катализа. Уравнения Лэнгмюра - Хиншельвудаи
Ридила.

5. Основы синергетики

проблема порядка и беспорядка В структуре материи. Щинамика и информация.
проблема необратимости. Щинамический хаос. Щиссипативные динамические системы.

ПараметР порядка в критических явлеНиях И фазовых переходах. Теория фазовых
переходоВ I-го и II-го рода. Теория Ландау. Флуктуационная теория фазовых переходов.
гипотеза подобия. Скейлинговая теория критических показателей.

Неравновесные фазовые переходы. Вынухtденный порядок в открытых физических
системах. Принцип Пригоltина-гленсдорфа. Самоорганизация. Пространственные и
временные диссипативные структуры. Генерация когерентного излучения в лазере как
пример неравновесного фазового перехода.

Пространственно-временные диссипативные сlруктуры в химии. Реакция
Белоусова-Жаботинского.

б. Химическая физика горения и взрыва

теория процессов горения. Уравнения теплопроводности и диффузии в химически
реагирующей среде. Теория и критерий теплового взрыва. I]епной взрыв. Пределы
цепного взрыва, Воспламенение и зажигание. Захсигание накаJIенной стенкой. Захсигание
искрой. очаговое воспламенение и миним€шьная энергия за)Itигания.

Теория и закономерности стационарного горения газовой смеси. Нормальная
скоростЬ распростРанения пламени, Пределы распространения пламеFIи, предельный
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ДиаМеТр и предельнаjI концентрация компонентов смеси. Щиффузионно-тепловая
неУстоЙчивость пламони. Представлоние о турбулентном гор9нии. Холодныо пламёна.
Горение неперемешанных газов.

Горение твердых и яtидких веществ в окислительной атмосфере. Заrrtигание и
ГОРение частиц и капель горючего в окислительной среде. Горение летучих и нелетучих
взрывчатых веществ, порохов, смесей горючего с окислителем. Физика нестационарного
горения.

ГОрение жидких взрывчатых веществ. Горение пористых зарядов взрывчатых
ВеЩеств и порохов. Фильтрационное горение. Условия перехода послойного горения на
конвективный реrким и во взрыв.

Ударные волны и детонация. Система уравнений газовой динамики для
ОДНОмерных двияtений в координатах Лагранжа и Эйлера. Характеристики, инварианты
Римана. Понятие простой волны. Ударные волны. Уравнения сохранения массы,
ИМПУЛЬСа И Энергии на фронте уларноЙ волны. Уравнения состояния газа и
КОнденсированных сред. Ударная адиабата, изоэнтропы, их взаимное расположение.
Ударные волны в реагирующих и релаксирующих средах. Взаимодействие волн 

-
распады разрывов, затухание ударных волн.

Современная теория детонации. Правило отбора скорости стационарной детона-
ЦИИ. СтрУкТУра детонационноЙ волны. Устойчивость детонационньIх волн. Пределы де-
ТОнации. Пределы возбуждения детонации. Принцип Харитона. Особенности механизма
ЭНеРГОвыделения в гомогенных и гетерогенных конденсированных веществах. Методы
иЗмерения основных параметров детонации. Современные методы решения задач физи-
ки горения и взрыва.

Критический и предельный диаметр, взаимосвязь со структурой и плотностыо,
Теория критического диаметра Кобылкина. Характеристики взрывчатых веществ. Кисло-
РОДНЫЙ баланс. Чувствительность ВВ к внешним воздействиям. Ударно-волновая чув-
СТВИТеЛЬность (УВЧ), анизотропия УВЧ. Теория горячих точек. Современные теории

развития химической реакции при внешнем воздействии на ВВ.
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