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Н. Буртебаев
ВВЕДЕНИЕ

Общая характеристика работы. Работа посвящена изучению влияния фрактальных свойств образующихся на поверхности молекулярных композитов на кинетику межмолекулярных взаимодействий и установлению зависимости эффективности передачи энергии электронного возбуждения от скорости образования и геометрии фрактальных кластеров. 

Актуальность проблемы. Исследование влияния структурной организации неоднородных молекулярных систем на характер протекающих в них фотофизических процессов, и в первую очередь – процессов переноса энергии электронного возбуждения, представляет собой актуальную задачу современной физики конденсированного состояния. Это обусловлено тем, что реальные системы оптически анизотропны, неоднородны и обладают ближним порядком в микрообъеме системы, т.е. структурной организацией матрицы с внедренными активными молекулами. Микроскопические неоднородности таких систем приводят к изменению эффективной топологии пространства, в котором развиваются процессы переноса и межмолекулярного взаимодействия, возрастанию эффективности и селективности фотореакций, зависящих от топологии микрообластей с локально высокой концентрацией молекул, характера их распределения и транспорта энергии к реакционным центрам, оказывают влияние на образование и рост кластеров внедренных молекул. Вследствие этого, при анализе процессов межмолекулярного взаимодействия в неоднородных матрицах большое распространение в физике конденсированного состояния получили методы компьютерного моделирования, позволяющие существенно дополнить экспериментальные данные и теоретические расчеты, основанные на различных модельных приближениях. Применение компьютерного моделирования позволяет имитировать процессы функционирования системы во времени и в пространстве, и воспроизвести сложное поведение системы в целом при заданной энергии активации в указанном интервале температур с учетом начального распределения частиц по поверхности. Использование же представлений о фракталах позволяет лучше понять структурную организацию различных молекулярных систем и закономерностей протекания в них разнообразных процессов.

Таким образом, исследование особенностей протекания фотофизических процессов, имеющих место в реальных молекулярных системах и приводящих к образованию диссипативных структур, и разработка методов управления этими процессами, сильно влияющими на свойства твердых тел, является весьма актуальной задачей.

Целью настоящей работы является исследование влияния фрактальных свойств образующихся на поверхности молекулярных композитов на кинетику фотофизических процессов при различных термодинамических, кинетических и топологических условиях их формирования, анализ изменения их фрактальных свойств методами компьютерного моделирования и мультифрактального формализма, установление зависимости эффективности передачи энергии электронного возбуждения от скорости образования и геометрии фрактальных кластеров. 

Для достижения поставленной цели решались следующие задачи:

· Исследовать влияние топологических особенностей микроскопически неоднородных систем, их термодинамического состояния, особенностей распределения взаимодействующих реагентов на кинетику передачи электронного возбуждения для диффузионно- и кинетически-контролируемых реакций при разном типе начального распределения взаимодействующих пар. 

· Установить взаимосвязь теоретических параметров, получаемых при компьютерном моделировании бимолекулярных взаимодействий, данных мультифрактального анализа (МФА) образующихся на поверхности кластеров и экспериментальных данных по кинетике аннигиляционной замедленной флуоресценции (АЗФ) и фосфоресценции (ФОС).
· Выявить взаимосвязь между экспериментальными термодинамическими и фрактальными параметрами исследуемых объектов.
Объектами исследования являлись кремнеземные сорбенты, матрица с пространственно-неоднородным распределением реагентов.
Предметами исследования являлись кинетические, фрактальные, термодинамические характеристики рекомбинационной люминесценции и переноса энергии возбуждения в твердом теле.
В качестве методов исследования использованы экспериментальные данные кинетических характеристик люминесценции, компьютерное моделирование исследуемых физических процессов методом вероятностного клеточного автомата (ВКА) IV класса и мультифрактальный анализ (МФА) образующихся структур. Метод ВКА IV класса использован для моделирования разрушения гетерогенной структуры в процессе переноса энергии электронного возбуждения, а также для моделирования матриц со связанным распределением взаимодействующих реагентов. Метод МФА применялся для количественного описания структурных превращений, происходящих в конденсированных средах в различные моменты времени.

Научная новизна:

· экспериментально и теоретически показано, что в неоднородных системах кинетика гетероаннигиляционных взаимодействий определяется степенью начальной упорядоченности реагентов;
· впервые разработаны алгоритмы и оригинальная компьютерная программа для моделирования и исследования процессов переноса энергии электронного возбуждения в средах со связанным распределением реагентов;

· установлено, что независимо от температуры матрицы увеличение параметра упорядоченности в распределении реагентов ведет к увеличению плотности частиц в ячейках, уменьшению обобщенных фрактальных размерностей Реньи и информационной энтропии при всех рассматриваемых вероятностях взаимодействия, что определяет термодинамические условия формирования структур;
· экспериментально и теоретически показано, что в разные моменты времени эволюции донорно-акцепторных пар преобладают разные кинетические режимы протекания бимолекулярных взаимодействий, а установление соответствующего режима зависит от температуры матрицы и упорядоченности в распределении реагентов;
· установлено, что фрактальные размерности распределения взаимодействующих частиц определяют эффективность переноса энергии и изменяются в зависимости от их локального окружения; температура исследуемой матрицы определяет характер изменения степени ее неоднородности в процессе взаимодействия. 
Основные научные положения, выносимые на защиту:

1. В неоднородных взаимодействующих системах кинетика бимолекулярных взаимодействий определяется степенью начальной упорядоченности в распределении реагентов. 

2. При увеличении степени покрытия поверхности возбужденными донорно-акцепторными парами в результате процесса тушения фотовозбужденных частиц установлен эффект насыщения в изменении скорости тушения. При этом уменьшение скорости тушения при упорядочении системы и увеличении числа фотовозбужденных частиц связано с образованием областей с высокой плотностью. В этом случае система становится более упорядоченной в результате равномерного распределения частиц. 
3. Кинетика аннигиляции донорно-акцепторных пар замедляется при переходе от хаотического к кластерному распределению частиц донора в результате локализации возбуждения в пределах кластера. Перенос энергии и аннигиляционные взаимодействия приводят к образованию устойчивых фрактальных кластеров с однородной пористостью и увеличению параметра упорядоченности, причем время упорядочивания матрицы зависит от начального распределения реагентов.

Теоретическая и практическая значимость. Решение задач по выявлению факторов, оказывающих влияние на механизм протекания фотофизических процессов, имеет важное практическое значение также при решении прикладных задач, связанных с созданием первичных оптических преобразователей, с изготовлением функциональных элементов молекулярной оптоэлектроники, с развитием новых способов оптической записи и отображения информации в молекулярно-организованных системах. Численные значения мультифрактальных размерностей позволяют оценить количественные различия микроструктур и провести сопоставление синергетических характеристик системы с экспериментально определяемыми параметрами, что имеет важное практическое значение при создании новых материалов с заранее заданными свойствами. 

Личный вклад автора включает участие в разработке алгоритмов компьютерного моделирования, написание программного кода, проведение комплекса модельных экспериментов на ЭВМ по изучению явлений кинетики люминесценции, а также обработке экспериментальных данных. Автор непосредственно участвовала в обсуждении и анализе полученных данных.

Апробация работы. Результаты настоящей работы докладывались и обсуждались на следующих конференциях: на Международной школе- конференции молодых ученых «Физика и химия наноматериалов» (Томск, 2005); на 5-й, 6-й Международных научных конференциях «Хаос и структуры в нелинейных системах. Теория и эксперимент» (Астана, 2006, 2008); на V, VI Международных научных конференциях «Радиационно-термические эффекты и процессы в неорганических материалах» (Томск, 2006, 2008); на Международной научно-технической школе-конференции «Молодые ученые - науке, технологиями профессиональному образованию в электронике» (Москва, 2006); на 3rd International Conference on Optoelectronics and Spectroscopy of Nano-structured Thin Films and Materials (Beijing, China, 2007); на International school of Atomic and Molecular Spectroscopy «23th Course Frontier Developments in Optics and Spectroscopy» (Erice, Italy, 2007); на 7 Международной конференции «Взаимодействие излучений с твердым телом» (Минск, 2007); на Международной конференции «Физико-химические процессы в неорганических материалах» (Кемерово, 2007); на 6 Международной конференции «Ядерная и радиационная физика» (Алматы, 2007); на 10 Международной научной конференции «Физика твердого тела» (Караганды, 2008); на XVI Международной конференции студентов, аспирантов и молодых ученых «Ломоносов» (Москва, 2009).
Связь с другими научно-исследовательскими работами. Данная работа выполнялась в рамках бюджетной программы 055 «Фундаментальные проблемы физики, математики, механики и информатики» МОН РК по теме «Моделирование и мультифрактальный анализ радиационных, фото-, электро- и термостимулированных процессов на поверхности и в объеме материалов» (номер государственной регистрации 0106РК00340) на 2006-2008 гг.

Публикации. По материалам диссертации опубликовано 26 печатных работ, из них 5 статей в журналах, рекомендованных Комитетом по контролю в сфере образования и науки МОН РК, 1 свидетельство о регистрации объекта интеллектуальной собственности. 
Структура и объем работы. Диссертация состоит из введения, пяти разделов, заключения, списка использованных источников из 145 наименований, изложена на 139 страницах печатного текста, содержит 50 рисунков, 8 таблиц.
ОСНОВНАЯ ЧАСТЬ
Во введении дана общая характеристика, анализ современного состояния проблемы, обоснована актуальность темы, сформулированы цели и задачи исследования, научные положения, выносимые на защиту, научная новизна и практическая значимость.
В первом разделе представлен литературный обзор основных направлений исследований межмолекулярных взаимодействий, протекающих на поверхности твердого тела, а также методы по применению компьютерного моделирования для описания данных процессов на неоднородных поверхностях. 

Во втором разделе описаны методика измерения спектральных характеристик люминесценции, методы компьютерного моделирования, применяемые для исследования процессов межмолекулярного взаимодействия. Методы клеточного автомата применяются для моделирования процессов переноса энергии электронного возбуждения и ее миграции в результате гетероаннигиляционных взаимодействий между донорами и акцепторами энергии электронного возбуждения при начальном хаотическом, мультифрактальном, кластерном распределениях взаимодействующих частиц для кинетически- и диффузионно-контролируемых реакций. Для количественного анализа образующихся фрактальных структур на поверхности твердого тела, установления связи между фрактальными и кинетическими параметрами системы применяется метод мультифрактального анализа. При этом вычислялись следующие параметры: обобщенные фрактальные размерности Реньи 
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, условный потенциал взаимодействия 
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, параметр однородности R2. 
Третий раздел посвящен анализу изменения фрактальных свойств образующихся структур при переносе энергии электронного возбуждения на основе экспериментальных данных по кинетике затухания люминесценции, результатов компьютерного моделирования бимолекулярных взаимодействий и данных МФА образующихся на поверхности кластеров. В первой серии экспериментов в качестве доноров энергии были выбраны адсорбаты молекул красителя эритрозина (Эр) и ароматического углеводорода (Ан) на пористой поверхности кремнезема С-80. Исследования показали, что в исследуемой системе имеют обменные процессы триплет-триплетного переноса энергии, эффективность протекания которых зависит от физико-химических параметров адсорбционного слоя и характера распределения реагентов по поверхности. Неэкспоненциальный характер затухания ФОС молекул Эр, являющегося донором триплетной энергии, в начальный момент времени связан с неравновесным переносом энергии ввиду разного характера распределения взаимодействующих триплетно-возбужденных молекул на поверхности С-80 (рисунок 1). Со временем эффективность миграции энергии уменьшается за счет того, что количество мест, доступных для переноса энергии уменьшается. Это происходит до тех пор, пока в системе не установится термодинамическое равновесие. Временные зависимости 
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 во всем рассматриваемом температурном диапазоне не являются линейными, что указывает на изменение параметра неоднородности h, а соответственно и фрактальной размерности f исследуемых матриц в процессе дезактивации. С увеличением температуры матрицы наблюдается более резкое изменение параметров 
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 (рисунок 2). 
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Рисунок 1 -Кинетика затухания ФОС красителя Эр на поверхности кремнезема С-80 
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Рисунок 2 - Временные зависимости параметра неоднородности 
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 (а) и фрактальной размерности 
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 (б) при различных температурах исследуемых молекулярных матриц адсорбатов молекул Эр и Ан на пористой поверхности кремнезема
Уменьшение начального значения параметра 
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 с увеличением температуры матрицы свидетельствует о расширении области равновесной миграции триплетных возбуждений и переходе к классическому поведению во всем временном интервале. Увеличение параметра неоднородности 
[image: image13.wmf]h

, а соответственно уменьшение 
[image: image14.wmf]f

 образующихся на поверхности сорбента молекулярных кластеров, при аннигиляции взаимодействующих молекул приводит к увеличению гетерогенности исследуемой матрицы в результате образования на поверхности «микрокластеров» и их пространственного разделения. Полученные при компьютерном моделировании временные зависимости фрактальной размерности Реньи 
[image: image15.wmf]0

D

 аналогичны экспериментально полученным временным зависимостям фрактальной размерности 
[image: image16.wmf]f

. Уменьшение размерности 
[image: image17.wmf]0

D

 сопровождается увеличением гетерогенности моделируемой матрицы и замедлением скорости убыли взаимодействующих молекул.

Вторая серия экспериментов посвящена исследованию влияния свойств неоднородной матрицы на кинетику тушения внешними тяжелыми атомами (ВТА) (соль LiI) люминесценции молекул красителя родамин 6Ж (Р6Ж), адсорбированных на поверхности кремнеземов марки «ХЧ» с различными значениями удельной поверхности 
[image: image18.wmf]уд
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 и диаметром пор 
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: Силохром С-80 (
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 ~ 78 м2/ г, 
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 ~ 80 нм), КСКГ (
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 ~ 200 м2/ г, 
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 ~ 20 нм), КСМ (
[image: image24.wmf]уд

S

 ~ 270 м2/ г, 
[image: image25.wmf]b

 ~ 0,8 ÷ 1,2 нм), Аэросил (непористый сорбент).

Сложная зависимость константы скорости тушения 
[image: image26.wmf]J

k

 от радиуса пор 
[image: image27.wmf]П

R

сорбентов обусловлена изменением характера распределения люминесцирующих центров по поверхности и доступности их молекулам тушителя. Объяснить наблюдаемую зависимость можно, предположив образование на поверхности молекулярных кластеров, различных по форме и размерам, что приводит к различным кинетическим режимам, характеризуемым различными значениями констант 
[image: image28.wmf]J

k

. В случае, когда концентрация тушителя близка к концентрации люминофора более быстрое затухание люминесценции красителя наблюдается на поверхности аэросила, в этом случае кинетика затухания подчиняется простому экспоненциальному закону (кривая 3 на рисунке 3). При аналогичном соотношении поверхностных концентраций красителя и ВТА кинетика затухания замедленной флуоресценции красителя неэкспоненциальна. Увеличение концентрации тушителя оказывает более заметное влияние на кинетику затухания замедленной флуоресценции красителя, адсорбированного на поверхности аэросила (кривая 5). Как видно из рисунка 3, кинетика затухания в этом случае становится неэкспоненциальной. 

При этом для мелкопористых сорбентов значения радиуса сферы тушения при всех концентрациях ВТА превышают аналогичную величину, рассчитанную при тушении молекул красителя, адсорбированных на поверхности широкопористого сорбента. Показано, что, смена кинетических режимов определяется соотношением концентраций тушителя и люминофора, геометрией пористой матрицы и особенностями распределения молекул люминофора и ВТА на поверхности разнопористых сорбентов. Наблюдаемые экспериментально кинетические зависимости хорошо согласуются с результатами компьютерного моделирования кинетики тушения в матрицах с различной начальной степенью упорядоченности реагентов и при различных поверхностных концентрациях реагентов.

При проведении моделирования адсорбции молекул красителя и тяжелых атомов на поверхности аэросила соответствовало случайное распределение реагентов, адсорбции на поверхности разнопористых сорбентов соответствовало распределение реагентов по плоской решетке с разной степенью упорядоченности.
Как показали результаты компьютерного моделирования, при равных значениях поверхностных концентраций тушителя и люминофора более быстрая убыль взаимодействующих пар наблюдается в системе со случайным распределением реагентов (рисунок 4). 
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1) CLiI=10-3 моль/л, адсорбция на С-80; 2) CLiI=10-3моль/л, адсорбция на КСМ; 3) CLiI=10-3моль/л, адсорбция на поверхности аэросила; 4)CLiI=10-2 моль/л, адсорбция на КСМ; 5) CLiI=10-2моль/л, адсорбция на поверхности аэросила

Рисунок 3 - Нормированные полулогарифмические кинетические кривые затухания ЗФ молекул красителя Р6Ж, адсорбированных  на поверхности  сорбентов С-80, КСМ, аэросил при различных значениях объемных концентраций тяжелых атомов
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1) случайное распределение; 2) (=0,244; 3) (=0,25; 4) (=0,397
Рисунок 4 - Кинетика тушения люминесценции в моделируемых матрицах с различной начальной степенью упорядоченности в распределения реагентов 
Таким образом, на поверхности непористого сорбента распределение взаимодействующих пар можно считать случайным. На поверхности пористых сорбентов кинетика затухания замедленной люминесценции в присутствии ВТА определяется характером распределения реагентов и доступностью центров люминесценции тушителям. При этом, в более упорядоченных матрицах процессы взаимодействия протекают преимущественно между кластеризованными частицами, в то время как в системах со случайным распределением реагентов преобладает тушение одиночных центров люминесценции. Скоростные коэффициенты реакции тушения различаются для систем с различной начальной степенью упорядоченности и изменяются на разных временных участках кинетических зависимостей.
Четвертый раздел посвящен исследованию термодинамических, кинетических условий формирования устойчивых фрактальных поверхностных структур и их влиянию на кинетику убыли энергии электронного возбуждения. Моделирование парных гетероаннигиляционных взаимодействий  проводилось на регулярной решетке размером 500х500 узлов в диапазоне температур 193-273К для матриц с начальным хаотическим и мультифрактальным распределениями взаимодействующих реагентов при вероятности взаимодействия 
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=0.2÷1. 
Результаты компьютерного моделирования показали, что в системе происходит периодическая перестройка, сопровождающаяся изменением 
[image: image30.wmf]U

. Его увеличение с понижением температуры показывает, что число микрокластеров из однотипных частиц увеличивается и наоборот уменьшение 
[image: image31.wmf]U

 говорит о разрушении кластеров, и о переходе к макрокластерам (рисунок 5). 
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Рисунок 5- Изменение условного потенциала взаимодействия 
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 частиц в процессе эволюции бимолекулярной системы и температурах матрицы 

Данный процесс сопровождается увеличением энергии активации, причем при любом типе распределения для больших вероятностей взаимодействия 
[image: image34.wmf]2
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 наблюдается более резкое ее увеличение. 
Моделирование диффузионно- и реакционно-контролируемых реакций в матрицах с разной степенью начальной упорядоченности методом ВКА IV класса позволило обнаружить корреляции между термодинамическими и фрактальными параметрами системы. Независимо от температуры матрицы T увеличение 
[image: image35.wmf]D

 в распределении реагентов ведет к увеличению плотности частиц в ячейках 
[image: image36.wmf]V

A

I

, уменьшению 
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 и 
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 при всех рассматриваемых вероятностях взаимодействия
[image: image39.wmf]р

 при фиксированном расстоянии между частицами. Данная зависимость определяет термодинамические условия формирования поверхностных структур. Меньшие значения энтропии 
[image: image40.wmf]инф
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 и соответственно фрактальной размерности 
[image: image41.wmf]2
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 соответствуют наиболее равновесным условиям формирования структур и более высокому уровню самоорганизации системы.

Наблюдаемая более быстрая кинетика убыли доноров при увеличении степени покрытия поверхности 
[image: image42.wmf]s

 и 
[image: image43.wmf]р

 объясняется тем, что в разные моменты времени преобладают различные кинетические режимы бимолекулярных взаимодействий. Установление соответствующего режима зависит от ряда таких параметров, как: температура матрицы, упорядоченность в распределении реагентов. Увеличение Δ при низких температурах (
[image: image44.wmf]K
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»

) приводит к увеличению скорости убыли доноров и к замедлению кинетики при более высоких температурах (
[image: image45.wmf]K
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»

). Это можно объяснить предположив, что с повышением температуры происходит быстрая смена кинетических режимов, влияющих на пространственное разделение реагентов и образование неоднородностей распределения частиц.
Моделирование изменения структурной организации молекулярной матрицы при тушении фотовозбужденных молекул позволило установить, что при всех рассматриваемых степенях покрытия фотоактивных молекул 
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 кинетика затухания остается неэкпоненциальной, скорость дезактивации возбужденных молекул увеличивается. При малых концентрациях тушителя 
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 увеличение начальной концентрации фотовозбужденных молекул приводит к уменьшению скорости затухания, что связано с увеличением числа пар тушитель+фотовозбужденная молекула, расстояние между которыми равно радиусу тушения. При больших концентрациях тушителя 
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 аналогичных закономерностей не наблюдается. Анализ распределения частиц по ячейкам исследуемой поверхности на разных временных участках кривых (рисунок 6) и данные МФА показали, что увеличение концентрации тушителя при малых степенях покрытия 
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 (
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) сопровождается уменьшением 
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, увеличением 
[image: image52.wmf]инф

S

, плотности частиц в ячейках 
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. С повышением концентрации 
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 система становится менее упорядоченной, а 
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 не зависит от концентрации тушителя.
В результате дезактивации возбужденных молекул при взаимодействии с молекулами тушителя Δ увеличивается, плотность частиц в ячейках уменьшается, распределение реагентов стремится к равномерному.
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Рисунок 6 -Функция распределения частиц при 
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Пятый раздел посвящен исследованию влияния структурной организации образующихся композитов на кинетику переноса энергии электронного возбуждения для разных типов начального распределения взаимодействующих частиц.
Моделирование бимолекулярных взаимодействий было проведено для матриц с начальным хаотическим, мультифрактальным, кластерным распределениями при вероятности взаимодействия 
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 в диапазоне температур 193-273К. Кинетика аннигиляции замедляется при переходе от хаотического к кластерному распределению молекул донора в результате локализации возбуждения в пределах кластера. Перенос энергии и аннигиляционные взаимодействия приводят к образованию на поверхности устойчивых фрактальных кластеров с однородной пористостью и увеличению параметра упорядоченности, причем время упорядочивания матрицы зависит от начального распределения реагентов. При этом скорость аннигиляции уменьшается с понижением температуры и увеличением размеров кластера.

Изменение температуры матрицы оказывает наиболее существенное влияние на скорость аннигиляции в случае, когда распределенные по поверхности молекулы донора образуют кластеры малых размеров (
[image: image62.wmf]s

<100, т.е. кластер образован менее, чем 5% молекул донора от их общего числа). Так, например, увеличение температуры матрицы от 213К до 273К приводит к увеличению скоростного коэффициента 
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<50 более чем в 20 раз. С увеличением размеров кластеров аналогичные изменения скоростных коэффициентов реакции аннигиляции как на ближне- (
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), так и на дальневременном (
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) участках кинетических зависимостей составляют 5(7 раз. Сопоставление наблюдаемых изменений в кинетике гетероаннигиляционных взаимодействий при изменении начальных размеров молекулярных размеров кластеров с параметрами, характеризующими изменения в структурной организации матрицы, показали, что параметр начальной упорядоченности матрицы 
[image: image67.wmf]D

 увеличивается с увеличением начального размера кластера, образованного молекулами донора. Полученные зависимости 
[image: image68.wmf]D

 от начального размера кластера указывают на то, что увеличение периодической составляющей в распределении локальных областей (кластеров) при увеличении размера кластера и изменении его топологии приводит к замедлению реакции гетероаннигиляции, что свидетельствует о наличии корреляций между кинетическими параметрами, характеризующими изменение структурной организации матрицы в результате межмолекулярных взаимодействий, и начальной структурной организацией молекулярной матрицы, количественно описываемой параметром упорядоченности 
[image: image69.wmf]D

.

Исходя из полученных данных, можно утверждать, что при всех рассматриваемых температурах матрицы кинетика гетероаннигиляции замедляется при больших размерах кластеров. Наоборот, скорости гетероаннигиляции увеличиваются при уменьшении размеров кластеров и повышении температуры матрицы. При этом характерным является то, что для случаев, когда молекулы донора образуют молекулярные кластеры заданного размера, отношение концентраций молекул донора 
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при разных температурах матрицы 
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 на всей временной шкале эксперимента 
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 подчиняется простому линейному закону:
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 – коэффициент температурного тушения, зависящий от топологии образующихся на поверхности кластеров.
Разрушение кластеров при гетероаннигиляционных взаимодействиях или случайное образование кластеров разных размеров и  топологии в результате миграции энергии электронного возбуждения по донорной подсистеме приводит к отклонению от зависимостей, получаемых на основе формально-кинетических уравнений. При этом следует применять фрактально-кинетический подход, позволяющий учитывать топологические особенности образующих матрицу неоднородно распределенных локальных структурных элементов.  
ЗАКЛЮЧЕНИЕ

Совокупность проведенных исследований позволяет сделать следующие основные выводы:
1. Фрактальные размерности распределения взаимодействующих частиц определяют эффективность переноса энергии и изменяются при изменении локального окружения каждой частицы. Температура исследуемой матрицы определяет характер изменения степени ее неоднородности в процессе межмолекулярного взаимодействия.
2. Полученные экспериментально и рассчитанные при компьютерном моделировании кинетические зависимости позволили установить, что на поверхности непористого сорбента распределение взаимодействующих пар можно считать случайным. На поверхности пористых сорбентов кинетика затухания замедленной люминесценции в присутствии внешних тяжелых атомов определяется характером распределения реагентов и доступностью центров люминесценции тушителям. 
3. В неоднородных системах кинетика гетероаннигиляционных взаимодействий существенно зависит от степени начальной упорядоченности реагентов и локальных условий формирования структур на поверхности. 

4. Результаты компьютерного моделирования тушения фотовозбужденных донорно-акцепторных пар позволили установить эффект насыщения в изменении скорости тушения с увеличением степени покрытия поверхности возбужденными частицами и частицами тушителя. В процессе тушения система становится более упорядоченной в результате того, что распределение частиц по ячейкам стремится к равномерному. 

5. Установлено, что кинетика аннигиляции замедляется при переходе от хаотического к кластерному распределению частиц донора в результате  локализации возбуждения в пределах кластера. Перенос энергии и аннигиляционные взаимодействия приводят к образованию на поверхности устойчивых фрактальных кластеров с однородной пористостью и увеличению параметра упорядоченности, причем время упорядочивания зависит от начального распределения реагентов. 
6. Показано, что относительные температурные изменения кинетики гетероаннигиляции при кластерном распределении частиц донора могут быть описаны простой линейной зависимостью с коэффициентом температурного тушения 
[image: image75.wmf]Т
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, зависящим от топологии образующихся на поверхности кластеров и обратно пропорционального размеру кластера. 
7. Анализ кинетики гетероаннигиляции показал, что исследуемая система ведет себя аналогично гомогенной в случаях, когда локальные структурные элементы (кластеры) имеют одинаковые размеры. Это позволяет применять простой формально-кинетический подход для описания протекающих в системе межмолекулярных взаимодействий. 

8. Образование при гетероаннигиляции или миграции энергии электронного возбуждения по донорной подсистеме локальных структурных элементов,  различающихся размером и топологией, приводит к необходимости использовать фрактально-кинетический подход, позволяющий учитывать топологические особенности образующих матрицу неоднородно распределенных структурных элементов и появление различных кинетических режимов на разных временных  участках кинетической зависимости.

Оценка полноты решения поставленных задач. Поставленные в работе задачи исследования, посвященные исследованию влияния фрактальных свойств образующихся на поверхности молекулярных композитов на кинетику фотофизических процессов, а также установлению зависимости эффективности передачи энергии электронного возбуждения от скорости образования и геометрии фрактальных кластеров, решены полностью.

Оценка научного уровня работы в сравнении с лучшими достижениями в данной области. Представленная работа соответствует современному мировому уровню исследований в  данной области.
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Өлшемдігі ФРАКТАЛДЫҚ БЕТТЕРДЕ ФОТОФИЗИКАЛЫҚ ПРОЦЕСТЕРДІ ЗЕРТТЕУ
тақырыбына 01.04.07- конденсацияланған күй физикасы мамандығы бойынша физика-математика ғылымдарының ғылыми дәрежесін алуға арналған диссертацияның авторефератына 

ТҮЙІН

Зерттеу нысандары – кремнеземдік сіңіргіштер, реагенттердің кеңістіктік үлестірілуі біртекті емес матрица. 
Рекомбинациялық люминесценцияның және қатты денеде қоздыру энергиясын тасымалдаудың кинетикалық, фракталдық, термодинамикалық сипаттамалары зерттеудің мәні болып табылды.

Фотофизикалық процестер кинетикасына молекулалық композиттердің бетінде олардың қалыптасуының әртүрлі термодинамикалық, кинетикалық және топологиялық жағдайлары кезінде пайда болатын фракталдық қасиеттердің ықпалын зерттеу, компьютерлік моделдеу және мультифракталдық формализм әдістерімен олардың фракталдық қасиеттерінің өзгеруін талдау, электрондық қоздыру энергиясының берілісі тиімділігінің фракталдық кластерлердің пайда болу жылдамдығы мен геометриясына тәуелділігін белгілеу осы жұмыстың мақсаты болып табылады.
Қойылған мақсатқа жету үшін келесі міндеттердің шешімі қаралды:

· Диффузиялық және кинетикалы-бақыланатын реакциялар үшін өзара рекеттесуші жұптардың бастапқа үлестірілуінің әртүрлі типі кезінде электрондық қоздыру берілісінің кинетикасына мейлінше ұсақ біртекті емес жүйелердің топологиялық ерекшеліктерінің, олардың термодинамикалық, күйінің, өзара әрекететуші реагенттердің үлестірілу ерекшеліктерінің ықпалын зерттеу.
· Бимолекулалық өзара әрекеттерді компьютерлік моделдеу кезінде алынған теориялық параметрлердің, беттікте пайда болушы кластерлерді мультифракталдық талдау деректерінің және баяулаған флуоресценция мен фосфоресценцияның аннигиляция кинетикасы бойынша эксперименттік деректердің өзара байланасын белгілеу. 
· Зерттеленетін нысандардың термодинамикалық және фракталдық параметрлерінің арасындағы өзара байланысты айқындау.
Зерттеу әдістері ретінде люминесценцияның кинетикалық сипаттамаларының эксперименттік деректері, IV топтың ықтималдық клеткалық автомат әдісімен зерттелетін физикалық процестерді компьютерлік моделдеу және пайда болушы құрылымдарды мультифракталдық талдау пайдаланылған. IV топтың ықтималдық клеткалық автомат әдісі электрондық қоздыру энергиясын тасымалдау процесінде гетерогендік құрылымның бұзылуын моделдеу үшін, сондай-ақ өзара әрекеттесуші реагенттердің байланысқан үлестірімі бар матрицаларды моделдеу үшін пайдаланылған. Мультифракталдық талдау әдісі, конденсацияланған ортада әралуан уақыт мезетінде жүріп жататын, құрылымдық түрленулерді сандық мазмұндау үшін қолданылды. 
Ғылыми сонылық:
· Біртекті емес жүйелерде гетероаннигиляциялық өзара әрекеттер кинетикасы реагенттердің бастапқы реттелу дәрежесімен анықталатыны экспериментпен және теория түрінде көрсетілген;
· электрондық қоздыру энергиясын тасымалдау процестерін реагенттердің байланысқан үлестірімі бар орталарда моделдеу және зерттеу үшін алгоритмдер мен компьютерлік соны бағдарлама алғашқы рет әзірленген;
· реагенттердің үлестірімінде реттелу параметрінің матрица температурасына тәуелсіз артуы ұяшықтарда бөлшектер тығыздығының артуына, жалпылама фракталдық Реньи өлшемдіктерінің және құрылымдардың қалыптасуының термодинамикалық жағдайларын анықтайтын, өзара әрекеттің барлық қаралатын ықтималдықтары кезінде ақпараттық энтропияның кемуіне алып келетіні табылған;
· донор-акцепторлық жұптар эволюциясының әртүрлі уақыт мезеттерінде бимолекулалық өзара әрекеттер болып өтуінің әртүрлі кинетикалық режімдері басым болатыны экспериментпен және теория түрінде көрсетілген, ал сәйкесетін режімнің орнауы матрица температурасына және реагенттердің үлестіріміндегі реттілікке тәуелді;
· өзара әрекеттесуші бөлшектер үлестірімінің фракталдық өлшемдіктері энергияны тасымалдаудың тиімділігін анықтайтыны және олардың оқшаулап шектелген қоршауға байланысты өзгеретіні табылған; зерттелетін матрицаның теспературасы өзара әрекеттесу процесіндегі оның біртекті еместік дәрежесінің өзгеру сипатын анықтайды.
Фотофизикалық процестер болып отыру өту тетігіне ықпал жасаушы факторларды айқындау жөнінде міндеттерді шешудің, сондай-ақ алғашқы оптикалық түрлендіргіштер құрумен, молекулалық оптоэлектрониканың функционалдық элементтерін жасап шығарумен, молекулалық ұйымдастырылған жүйелерде оптикалық жазу мен ақпаратты бейнелеудің жаңа тәсілдерін дамытумен байланысқан, қолданбалы міндеттерді шешкен кезде маңызды практикалық мәні бар. Мультифракталдық өлшемдіктердің сандық мәндері микроқұрылымдардың мөлшерлік өзгешеліктерін бағалауға және экспериментпен анықталатын параметрлері бар жүйелердің синергетикалық сиппатамаларына салғастыру жүргізуге мүмкіндік береді, бұның алдын ала берілген қасиеттері бар жаңа материалдар жасағанда маңызды практикалық мәні бар.
SUMMARY
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Baratova Aliya Amirkhanovna

RESEARCh of photophysical processes on the surfaces with fractal dimension
Objects of this work are siliceous sorbents, matrix with spatial heterogenous distribution of reagents.
Kinetical, fractal, thermodynamical characteristics of recombinational luminescence and energy excitation transfer in solid state are the subjects of the research.

Purpose of this work is investigation of formed on the surface molecular composites fractal properties influence on photophysical processes kinetics at different thermodynamical, kinetical, topological conditions of their formation, variation analysis of their fractal properties by the methods of computer modeling and multifractal formalism, assignment of electron excitation energy efficiency transfer dependence on formation rate and fractal clusters geometry.
To reach the purpose following problems have been solved: 
· To research influence of topological singularities of microscopical heterogenous systems, their thermodynamical state, singularities of interacting reagents distribution on electron excitation transfer kinetics for diffuse- and kinetic- controlled reactions at different type of initial distribution of interacting рairs. 

· To ascertain interrelation of theoretical parameters deriving at computer modelling of bimolecular interactions, data of multifractal analysis of formed on the surface clusters and experimental data of slow fluorescence annihilation kinetics and phosphorescence.

· To reveal interrelation between experimentally thermodynamical and fractal parameters of observable objects.
The methods of the research are experimental data of kinetical characteristics of luminescence, computer modelling of observable physical processes by IV class probability cellular automata method and multifractal analysis of formed structures. IV class probability cellular automata method is used for modelling destruction of heterogenous structure in process of electron excitation energy transfer and also for modelling matrixes with coupled distribution of interacting reagents. Multifractal analysis is applied for quantitative description of structural transformations taking place in condensed media at different time spans.

Scientific novelty of this work is:

· experimentally and theoretically is revealed that in heterogenous systems kinetics of heteroannihilation interactions is determined by initial order strength of reagents;
· for the first time algorithm and computer program for modelling and investigation of electron excitation energy transfer in media with coupled reagents distribution have been developed;

·  it is established that independently of matrix temperature order strength increase in distribution of reagents reduces to increase of particles density in cells, to decrease of Renye generalized fractal dimensions and informational entropy at all under consideration interaction probabilities that determines thermodynamical conditions of structure formation;
· experimentally and theoretically is revealed that at different time spans of donor-acceptor pairs evolution different kinetic regimes of bimolecular interactions dominate, assignment of applicable regimes depends on matrix temperature and order in distribution of reagents;
· it is established that fractal dimensions of interacting particles distribution determine energy transfer efficiency and are variated subject to their local environment; temperature of observable matrix determines character of heterogenous degree variation in interaction process. 
Decision of problems on reveal factors, influencing on percolation mechanism of photophysical processes has important practical significance also at decision of applied problems associated with creation original optical converter, with  production of molecular optoelectronics functional elements, with new methods of optical record and representation of information in molecular organized systems. Computational significances of multifractal dimensions allow to appreciate quantitative differents of microstructures and transact comparison of synergetic characteristics of system with experimental assignable parameters that has important practical significance at creation of new materials with a priori properties. 
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		1900		0.0536		0.1896		0.2088		0.0888		0.1844				1900		0.134		0.237		0.1305		0.02775		0.0384198683				1900		0.0536		0.1348		0.1284		0.0688		0.1436		1900		-2.9262062109		-2.0039630805		-2.0526048877		-2.676551534		-1.9407236224		0.3256038647		0.3101449275		0.1507449606		0.3409306743

		2000		0.0508		0.1776		0.2		0.0844		0.1756				2000		0.127		0.222		0.125		0.026375		0.0365863822				2000		0.0508		0.1288		0.1244		0.0648		0.1388		2000		-2.9798589244		-2.0494944653		-2.0842530987		-2.7364496756		-1.9747212309		0.3111111111		0.3004830918		0.1419807187		0.3295346629

		2100		0.0464		0.1688		0.1872		0.0776		0.1684				2100		0.116		0.211		0.117		0.02425		0.0350862572				2100		0.0464		0.1224		0.1192		0.0616		0.1348		2100		-3.0704558197		-2.1004609089		-2.1269525244		-2.7870934084		-2.0039630805		0.2956521739		0.2879227053		0.1349693252		0.3200379867

		2200		0.0436		0.1608		0.1788		0.0732		0.1604				2200		0.109		0.201		0.11175		0.022875		0.0334194516				2200		0.0436		0.1172		0.1148		0.0592		0.1284		2200		-3.1326981286		-2.1438734018		-2.1645637951		-2.8268337371		-2.0526048877		0.2830917874		0.277294686		0.12971078		0.3048433048

		2300		0.0396		0.1548		0.1692		0.0688		0.1572				2300		0.099		0.1935		0.10575		0.0215		0.0327527294				2300		0.0396		0.1116		0.1096		0.0572		0.1252		2300		-3.2289261607		-2.192834229		-2.2109179045		-2.8612013806		-2.0778428203		0.2695652174		0.2647342995		0.1253286591		0.2972459639

		2400		0.036		0.1464		0.1612		0.0648		0.152				2400		0.09		0.183		0.10075		0.02025		0.0316693058				2400		0.036		0.108		0.1068		0.0544		0.1216		2400		-3.3242363405		-2.2256240519		-2.2367973525		-2.9113911251		-2.1070183095		0.2608695652		0.2579710145		0.1191936897		0.2886989554

		2500		0.034		0.1412		0.1564		0.0616		0.146				2500		0.085		0.1765		0.09775		0.01925		0.0304192016				2500		0.034		0.1028		0.1048		0.0508		0.1168		2500		-3.3813947544		-2.274969926		-2.2557015071		-2.9798589244		-2.1472922086		0.2483091787		0.2531400966		0.111305872		0.277302944

		2600		0.0324		0.1348		0.1524		0.0592		0.1436				2600		0.081		0.1685		0.09525		0.0185		0.0299191599				2600		0.0324		0.0988		0.0988		0.0492		0.112		2600		-3.4295968562		-2.3146576742		-2.3146576742		-3.0118616555		-2.1892564077		0.238647343		0.238647343		0.1078001753		0.2659069326

		2700		0.0288		0.1288		0.1424		0.0572		0.1388				2700		0.072		0.161		0.089		0.017875		0.0289190766				2700		0.0288		0.0916		0.0948		0.0444		0.1076		2700		-3.5473798918		-2.3903240073		-2.3559858697		-3.1145158095		-2.2293346313		0.2212560386		0.2289855072		0.097283085		0.2554605888

		2800		0.0268		0.1224		0.1344		0.0544		0.1348				2800		0.067		0.153		0.084		0.017		0.0280856738				2800		0.0268		0.0892		0.0932		0.0412		0.1048		2800		-3.6193533915		-2.4168742394		-2.3730075573		-3.1893170226		-2.2557015071		0.2154589372		0.2251207729		0.0902716915		0.2488129155

		2900		0.0248		0.1172		0.1284		0.0508		0.1284				2900		0.062		0.1465		0.08025		0.015875		0.0267522294				2900		0.0248		0.0852		0.0908		0.0384		0.0996		2900		-3.6969116258		-2.4627538451		-2.3990959934		-3.2596978194		-2.3065931144		0.2057971014		0.2193236715		0.0841367222		0.2364672365

		3000		0.0236		0.1116		0.1244		0.0492		0.1252				3000		0.059		0.1395		0.07775		0.015375		0.0260855071				3000		0.0236		0.082		0.09		0.0364		0.0968		3000		-3.746508567		-2.5010360317		-2.4079456087		-3.3131865043		-2.3351082847		0.1980676329		0.2173913043		0.0797546012		0.2298195632

		3100		0.0228		0.108		0.1192		0.0444		0.1216				3100		0.057		0.135		0.0745		0.013875		0.0253354446				3100		0.0228		0.0792		0.0872		0.0352		0.0924		3100		-3.780994743		-2.5357789802		-2.4395509481		-3.3467091964		-2.3816283003		0.1913043478		0.2106280193		0.0771253287		0.2193732194

		3200		0.0212		0.1028		0.1148		0.0412		0.1168				3200		0.053		0.1285		0.07175		0.012875		0.0243353613				3200		0.0212		0.076		0.0836		0.0332		0.0892		3200		-3.8537540973		-2.5770219387		-2.4817117589		-3.4052054031		-2.4168742394		0.1835748792		0.2019323671		0.0727432077		0.2117758784

		3300		0.0204		0.0988		0.1096		0.0384		0.112				3300		0.051		0.1235		0.0685		0.012		0.0233352779				3300		0.0204		0.0724		0.0788		0.032		0.0876		3300		-3.8922203781		-2.6255489796		-2.5408422821		-3.4420193762		-2.434974281		0.1748792271		0.1903381643		0.0701139351		0.207977208

		3400		0.0164		0.0916		0.1068		0.0364		0.1076				3400		0.041		0.1145		0.06675		0.011375		0.0224185349				3400		0.0164		0.0704		0.0748		0.0292		0.0852		3400		-4.1104739442		-2.6535620158		-2.592937394		-3.5335865697		-2.4627538451		0.1700483092		0.1806763285		0.0639789658		0.2022792023

		3500		0.0144		0.0892		0.1048		0.0352		0.1048				3500		0.036		0.1115		0.0655		0.011		0.0218351529				3500		0.0144		0.0684		0.0692		0.0268		0.082		3500		-4.2405270724		-2.6823824544		-2.6707544164		-3.6193533915		-2.5010360317		0.1652173913		0.1671497585		0.0587204207		0.1946818613

		3600		0.0128		0.0852		0.0988		0.0332		0.0996				3600		0.032		0.1065		0.06175		0.010375		0.0207517293				3600		0.0128		0.0656		0.0664		0.0244		0.08		3600		-4.3583101081		-2.724179583		-2.7120582225		-3.7131721467		-2.5257286443		0.1584541063		0.1603864734		0.0534618755		0.1899335233

		3700		0.0116		0.082		0.0948		0.032		0.0968				3700		0.029		0.1025		0.05925		0.01		0.0201683474				3700		0.0116		0.062		0.0656		0.0236		0.0776		3700		-4.4567501809		-2.7806208939		-2.724179583		-3.746508567		-2.5561878518		0.1497584541		0.1584541063		0.0517090272		0.1842355176

		3800		0.0104		0.0792		0.0932		0.0292		0.0924				3800		0.026		0.099		0.05825		0.009125		0.0192516043				3800		0.0104		0.0608		0.0628		0.0236		0.0752		3800		-4.5659494728		-2.80016549		-2.7678002055		-3.746508567		-2.587604048		0.1468599034		0.1516908213		0.0517090272		0.1785375119

		3900		0.0096		0.076		0.0908		0.0268		0.0892				3900		0.024		0.095		0.05675		0.008375		0.0185848821				3900		0.0096		0.0588		0.06		0.022		0.0732		3900		-4.6459921805		-2.8336134241		-2.8134107168		-3.8167128256		-2.614559858		0.1420289855		0.1449275362		0.0482033304		0.1737891738

		4000		0.0096		0.0724		0.09		0.0244		0.0876				4000		0.024		0.0905		0.05625		0.007625		0.018251521				4000		0.0096		0.0576		0.058		0.0212		0.0712		4000		-4.6459921805		-2.8542327113		-2.8473122684		-3.8537540973		-2.6422624606		0.1391304348		0.1400966184		0.046450482		0.1690408357

		4100		0.0096		0.0704		0.0872		0.0236		0.0852				4100		0.024		0.088		0.0545		0.007375		0.0177514793				4100		0.0096		0.0564		0.0564		0.0204		0.0688		4100		-4.6459921805		-2.8752861205		-2.8752861205		-3.8922203781		-2.676551534		0.1362318841		0.1362318841		0.0446976337		0.16334283

		4200		0.0088		0.0684		0.0836		0.0236		0.082				4200		0.022		0.0855		0.05225		0.007375		0.0170847571				4200		0.0088		0.0532		0.0528		0.0192		0.066		4200		-4.7330035575		-2.9336968826		-2.9412440883		-3.9528449999		-2.718100537		0.1285024155		0.1275362319		0.0420683611		0.1566951567

		4300		0.008		0.0656		0.0788		0.022		0.08				4300		0.02		0.082		0.04925		0.006875		0.0166680557				4300		0.008		0.0512		0.05		0.0188		0.0644		4300		-4.8283137373		-2.9720157469		-2.9957322736		-3.9738984091		-2.7426416459		0.1236714976		0.1207729469		0.0411919369		0.1528964862

		4400		0.0076		0.062		0.0748		0.0212		0.0776				4400		0.019		0.0775		0.04675		0.006625		0.016168014				4400		0.0076		0.0484		0.0468		0.0184		0.062		4400		-4.8796070317		-3.0282554653		-3.0618720761		-3.9954046144		-2.7806208939		0.1169082126		0.1130434783		0.0403155127		0.1471984805

		4500		0.0072		0.0608		0.0692		0.0204		0.0752				4500		0.018		0.076		0.04325		0.006375		0.0156679723				4500		0.0072		0.0476		0.0464		0.0184		0.0596		4500		-4.933674253		-3.0449225177		-3.0704558197		-3.9954046144		-2.8200997049		0.1149758454		0.1120772947		0.0403155127		0.1415004748

		4600		0.0068		0.0588		0.0664		0.0192		0.0732				4600		0.017		0.0735		0.0415		0.006		0.0152512709				4600		0.0068		0.0472		0.0448		0.0168		0.0568		4600		-4.9908326668		-3.0533613864		-3.1055471396		-4.0863763926		-2.8682189533		0.1140096618		0.1082125604		0.036809816		0.1348528015

		4700		0.0068		0.0576		0.0656		0.0188		0.0712				4700		0.017		0.072		0.041		0.005875		0.0148345695				4700		0.0068		0.046		0.044		0.0152		0.0556		4700		-4.9908326668		-3.0791138825		-3.1235656451		-4.1864598511		-2.8895720777		0.1111111111		0.1062801932		0.0333041192		0.1320037987

		4800		0.0068		0.0564		0.0628		0.0184		0.0688				4800		0.017		0.0705		0.03925		0.00575		0.0143345279				4800		0.0068		0.044		0.0432		0.0128		0.0544		4800		-4.9908326668		-3.1235656451		-3.1419147837		-4.3583101081		-2.9113911251		0.1062801932		0.1043478261		0.0280455741		0.1291547958

		4900		0.0064		0.0532		0.06		0.0184		0.066				4900		0.016		0.0665		0.0375		0.00575		0.0137511459				4900		0.0064		0.0424		0.0428		0.012		0.0528		4900		-5.0514572886		-3.1606069167		-3.1512171764		-4.4228486292		-2.9412440883		0.1024154589		0.1033816425		0.0262927257		0.1253561254

		5000		0.0056		0.0512		0.058		0.0168		0.0644				5000		0.014		0.064		0.03625		0.00525		0.0134177848				5000		0.0056		0.042		0.0408		0.0116		0.0512		5000		-5.1849886812		-3.1700856607		-3.1990731976		-4.4567501809		-2.9720157469		0.1014492754		0.0985507246		0.0254163015		0.1215574549

		5100				0.0484		0.0564		0.0152		0.062				5100				0.0605		0.03525		0.00475		0.0129177431				5100				0.0388		0.0396		0.0116		0.0512		5100				-3.2493350324		-3.2289261607		-4.4567501809		-2.9720157469		0.0937198068		0.0956521739		0.0254163015		0.1215574549

		5200				0.0476		0.0528		0.0128		0.0596				5200				0.0595		0.033		0.004		0.0124177015				5200				0.0372		0.038		0.0112		0.0496		5200				-3.2914465177		-3.2701691193		-4.4918415007		-3.0037644453		0.0898550725		0.0917874396		0.0245398773		0.1177587844

		5300				0.0472		0.05		0.012		0.0568				5300				0.059		0.03125		0.00375		0.0118343195				5300				0.0368		0.0376		0.0108		0.0488		5300				-3.3022574338		-3.2807512286		-4.5282091449		-3.0200249661		0.0888888889		0.090821256		0.0236634531		0.1158594492

		5400				0.046		0.0468		0.0116		0.0556				5400				0.0575		0.02925		0.003625		0.0115842987				5400				0.0352		0.0364		0.0108		0.0468		5400				-3.3467091964		-3.3131865043		-4.5282091449		-3.0618720761		0.0850241546		0.0879227053		0.0236634531		0.1111111111

		5500				0.044		0.0464		0.0116		0.0544				5500				0.055		0.029		0.003625		0.0113342779				5500				0.0344		0.036		0.01		0.0464		5500				-3.3696987146		-3.3242363405		-4.605170186		-3.0704558197		0.0830917874		0.0869565217		0.0219106047		0.1101614435

		5600				0.0424		0.0448		0.0112		0.0528				5600				0.053		0.028		0.0035		0.0110009167				5600				0.0332		0.0348		0.01		0.0448		5600				-3.4052054031		-3.3581378922		-4.605170186		-3.1055471396		0.0801932367		0.084057971		0.0219106047		0.106362773

		5700				0.042		0.044		0.0108		0.0512				5700				0.0525		0.0275		0.003375		0.0106675556				5700				0.0316		0.0336		0.01		0.0432		5700				-3.4545981584		-3.393229212		-4.605170186		-3.1419147837		0.0763285024		0.0811594203		0.0219106047		0.1025641026

		5800				0.0388		0.0432		0.0108		0.0512				5800				0.0485		0.027		0.003375		0.0106675556				5800				0.0312		0.0332		0.01		0.0428		5800				-3.4673371842		-3.4052054031		-4.605170186		-3.1512171764		0.0753623188		0.0801932367		0.0219106047		0.1016144349

		5900				0.0372		0.0428		0.01		0.0496				5900				0.0465		0.02675		0.003125		0.0103341945				5900				0.0296		0.0308		0.01		0.0428		5900				-3.5199809177		-3.480240589		-4.605170186		-3.1512171764		0.0714975845		0.0743961353		0.0219106047		0.1016144349

		6000				0.0368		0.0408		0.01		0.0488				6000				0.046		0.0255		0.003125		0.010167514				6000				0.0284		0.03		0.01		0.042		6000				-3.5613661338		-3.5065578973		-4.605170186		-3.1700856607		0.0685990338		0.0724637681		0.0219106047		0.0997150997

		6100				0.0352		0.0396		0.01		0.0468				6100				0.044		0.02475		0.003125		0.0097508126				6100				0.0272		0.0292		0.01		0.0412		6100				-3.6045383057		-3.5335865697		-4.605170186		-3.1893170226		0.0657004831		0.070531401		0.0219106047		0.0978157645

		6200				0.0344		0.038		0.01		0.0464				6200				0.043		0.02375		0.003125		0.0096674723				6200				0.0256		0.028		0.0088		0.0404		6200				-3.6651629275		-3.5755507688		-4.7330035575		-3.208925494		0.0618357488		0.0676328502		0.0192813322		0.0959164292

		6300				0.0332		0.0376		0.01		0.0448				6300				0.0415		0.0235		0.003125		0.0093341112				6300				0.0244		0.0268		0.0088		0.0404		6300				-3.7131721467		-3.6193533915		-4.7330035575		-3.208925494		0.0589371981		0.0647342995		0.0192813322		0.0959164292

		6400				0.0316		0.0364		0.01		0.0432				6400				0.0395		0.02275		0.003125		0.0090007501				6400				0.0232		0.026		0.0088		0.0404		6400				-3.7636030003		-3.649658741		-4.7330035575		-3.208925494		0.0560386473		0.0628019324		0.0192813322		0.0959164292

		6500				0.0312		0.036		0.01		0.0428				6500				0.039		0.0225		0.003125		0.0089174098				6500				0.022		0.0256		0.0084		0.0404		6500				-3.8167128256		-3.6651629275		-4.7795235731		-3.208925494		0.0531400966		0.0618357488		0.018404908		0.0959164292

		6600				0.0296		0.0348		0.0088		0.0428				6600				0.037		0.02175		0.00275		0.0089174098				6600				0.0216		0.0252		0.0084		0.0392		6600				-3.8350619643		-3.6809112845		-4.7795235731		-3.2390785322		0.052173913		0.0608695652		0.018404908		0.0930674264

		6700				0.0284		0.0336		0.0088		0.042				6700				0.0355		0.021		0.00275		0.0087507292				6700				0.0212		0.0244		0.0076		0.0384		6700				-3.8537540973		-3.7131721467		-4.8796070317		-3.2596978194		0.0512077295		0.0589371981		0.0166520596		0.0911680912

		6800				0.0272		0.0332		0.0088		0.0412				6800				0.034		0.02075		0.00275		0.0085840487				6800				0.0204		0.0232		0.0076		0.0376		6800				-3.8922203781		-3.7636030003		-4.8796070317		-3.2807512286		0.0492753623		0.0560386473		0.0166520596		0.0892687559

		6900				0.0256		0.0308		0.0084		0.0404				6900				0.032		0.01925		0.002625		0.0084173681				6900				0.0204		0.0228		0.0072		0.0372		6900				-3.8922203781		-3.780994743		-4.933674253		-3.2914465177		0.0492753623		0.0550724638		0.0157756354		0.0883190883

		7000				0.0244		0.03		0.0084		0.0404				7000				0.0305		0.01875		0.002625		0.0084173681				7000				0.0196		0.0224		0.0072		0.0364		7000				-3.9322257127		-3.7986943201		-4.933674253		-3.3131865043		0.0473429952		0.0541062802		0.0157756354		0.0864197531

		7100				0.0232		0.0292		0.0076		0.0404				7100				0.029		0.01825		0.002375		0.0084173681				7100				0.0188		0.022		0.0068		0.0352		7100				-3.9738984091		-3.8167128256		-4.9908326668		-3.3467091964		0.045410628		0.0531400966		0.0148992112		0.0835707502

		7200				0.022		0.028		0.0076		0.0404				7200				0.0275		0.0175		0.002375		0.0084173681				7200				0.0184		0.022		0.0064		0.0332		7200				-3.9954046144		-3.8167128256		-5.0514572886		-3.4052054031		0.0444444444		0.0531400966		0.014022787		0.0788224122

		7300				0.0216		0.0268		0.0072		0.0392				7300				0.027		0.01675		0.00225		0.0081673473				7300				0.018		0.0208		0.006		0.0312		7300				-4.0173835211		-3.8728022923		-5.1159958098		-3.4673371842		0.0434782609		0.0502415459		0.0131463628		0.0740740741

		7400				0.0212		0.026		0.0072		0.0384				7400				0.0265		0.01625		0.00225		0.0080006667				7400				0.0176		0.02		0.006		0.0304		7400				-4.0398563769		-3.9120230054		-5.1159958098		-3.4933126706		0.0425120773		0.0483091787		0.0131463628		0.0721747388

		7500				0.0204		0.0256		0.0068		0.0376				7500				0.0255		0.016		0.002125		0.0078339862				7500				0.0164		0.02		0.0044		0.0304		7500				-4.1104739442		-3.9120230054		-5.4261507381		-3.4933126706		0.0396135266		0.0483091787		0.0096406661		0.0721747388

		7600				0.0204		0.0252		0.0064		0.0372				7600				0.0255		0.01575		0.002		0.0077506459				7600				0.0164		0.0192		0.0044		0.0304		7600				-4.1104739442		-3.9528449999		-5.4261507381		-3.4933126706		0.0396135266		0.0463768116		0.0096406661		0.0721747388

		7700				0.0196		0.0244		0.006		0.0364				7700				0.0245		0.01525		0.001875		0.0075839653				7700				0.016		0.0188		0.004		0.0304		7700				-4.1351665567		-3.9738984091		-5.5214609179		-3.4933126706		0.038647343		0.045410628		0.0087642419		0.0721747388

		7800				0.0188		0.0232		0.006		0.0352				7800				0.0235		0.0145		0.001875		0.0073339445				7800				0.0152		0.0184		0.0036		0.0296		7800				-4.1864598511		-3.9954046144		-5.6268214335		-3.5199809177		0.0367149758		0.0444444444		0.0078878177		0.0702754036

		7900				0.0184		0.0228		0.0044		0.0332				7900				0.023		0.01425		0.001375		0.0069172431				7900				0.0148		0.0176		0.0036		0.0296		7900				-4.2131280982		-4.0398563769		-5.6268214335		-3.5199809177		0.0357487923		0.0425120773		0.0078878177		0.0702754036

		8000				0.018		0.0224		0.0044		0.0312				8000				0.0225		0.014		0.001375		0.0065005417				8000				0.014		0.0168		0.0036		0.0292		8000				-4.2686979494		-4.0863763926		-5.6268214335		-3.5335865697		0.0338164251		0.0405797101		0.0078878177		0.069325736

		8100				0.0176		0.022		0.004		0.0304				8100				0.022		0.01375		0.00125		0.0063338612				8100				0.0136		0.0164		0.0036		0.0284		8100				-4.2976854862		-4.1104739442		-5.6268214335		-3.5613661338		0.0328502415		0.0396135266		0.0078878177		0.0674264008

		8200				0.0164		0.022		0.0036		0.0304				8200				0.0205		0.01375		0.001125		0.0063338612				8200				0.0132		0.016		0.0036		0.028		8200				-4.3275384494		-4.1351665567		-5.6268214335		-3.5755507688		0.031884058		0.038647343		0.0078878177		0.0664767331

		8300				0.0164		0.0208		0.0036		0.0304				8300				0.0205		0.013		0.001125		0.0063338612				8300				0.0128		0.0148		0.0036		0.0272		8300				-4.3583101081		-4.2131280982		-5.6268214335		-3.6045383057		0.0309178744		0.0357487923		0.0078878177		0.0645773979

		8400				0.016		0.02		0.0036		0.0304				8400				0.02		0.0125		0.001125		0.0063338612				8400				0.0124		0.0148		0.0024		0.0264		8400				-4.3900588064		-4.2131280982		-6.0322865416		-3.6343912688		0.0299516908		0.0357487923		0.0052585451		0.0626780627

		8500				0.0152		0.02		0.0036		0.0296				8500				0.019		0.0125		0.001125		0.0061671806				8500				0.012		0.0148		0.0024		0.0256		8500				-4.4228486292		-4.2131280982		-6.0322865416		-3.6651629275		0.0289855072		0.0357487923		0.0052585451		0.0607787274

		8600				0.0148		0.0192		0.0036		0.0296				8600				0.0185		0.012		0.001125		0.0061671806				8600				0.0116		0.014		0.0024		0.024		8600				-4.4567501809		-4.2686979494		-6.0322865416		-3.7297014486		0.0280193237		0.0338164251		0.0052585451		0.056980057

		8700				0.014		0.0188		0.0036		0.0292				8700				0.0175		0.01175		0.001125		0.0060838403				8700				0.0112		0.014		0.0024		0.024		8700				-4.4918415007		-4.2686979494		-6.0322865416		-3.7297014486		0.0270531401		0.0338164251		0.0052585451		0.056980057

		8800				0.0136		0.0184		0.0024		0.0284				8800				0.017		0.0115		0.00075		0.0059171598				8800				0.0108		0.014		0.0024		0.0232		8800				-4.5282091449		-4.2686979494		-6.0322865416		-3.7636030003		0.0260869565		0.0338164251		0.0052585451		0.0550807217

		8900				0.0132		0.0176		0.0024		0.028				8900				0.0165		0.011		0.00075		0.0058338195				8900				0.01		0.0136		0.0024		0.0232		8900				-4.605170186		-4.2976854862		-6.0322865416		-3.7636030003		0.0241545894		0.0328502415		0.0052585451		0.0550807217

		9000				0.0128		0.0168		0.0024		0.0272				9000				0.016		0.0105		0.00075		0.0056671389				9000				0.0092		0.0128		0.0024		0.0232		9000				-4.6885517949		-4.3583101081		-6.0322865416		-3.7636030003		0.0222222222		0.0309178744		0.0052585451		0.0550807217

		9100				0.0124		0.0164		0.0024		0.0264				9100				0.0155		0.01025		0.00075		0.0055004584				9100				0.0088				0.0024		0.0228		9100				-4.7330035575				-6.0322865416		-3.780994743		0.0212560386						0.0541310541

		9200				0.012		0.016		0.0024		0.0256				9200				0.015		0.01		0.00075		0.0053337778				9200				0.0088				0.0024		0.0224		9200				-4.7330035575				-6.0322865416		-3.7986943201		0.0212560386						0.0531813865

		9300				0.0116		0.0148		0.0024		0.024				9300				0.0145		0.00925		0.00075		0.0050004167				9300				0.0084				0.0024		0.0224		9300				-4.7795235731				-6.0322865416		-3.7986943201		0.0202898551						0.0531813865

		9400				0.0112		0.0148		0.0024		0.024				9400				0.014		0.00925		0.00075		0.0050004167				9400								0.0024				9400								-6.0322865416

		9500				0.0108		0.0148		0.0024		0.0232				9500				0.0135		0.00925		0.00075		0.0048337361				9500								0.0024				9500								-6.0322865416

		9600				0.01		0.014		0.0024		0.0232				9600				0.0125		0.00875		0.00075		0.0048337361				9600								0.002				9600								-6.2146080984

		9700				0.0092		0.014		0.0024		0.0232				9700				0.0115		0.00875		0.00075		0.0048337361				9700												9700

		9800				0.0088		0.014		0.0024		0.0228				9800				0.011		0.00875		0.00075		0.0047503959				9800												9800

		9900				0.0088		0.0136		0.0024		0.0224				9900				0.011		0.0085		0.00075		0.0046670556				9900												9900

		10000				0.0084		0.0128		0.002		0.0224				10000				0.0105		0.008		0.000625		0.0046670556				10000												10000





Лист1

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0



08_08

16_16

32_32

48_48

N

cдонора

нормированная кинетика псевдомономолекулярных взаимодействий

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0



Лист2

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0

		0		0		0		0



08_08

16_16

32_32

48_48

N

cдонора

нормированные сдвинутые  конценрации 0,4 кинетики псевдомономолекулярных взаимодействий

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0



Лист3

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0



1

2

3

5

4

04_04

08_08

16_16

32_32

48-48

N

c

сдвинутые к концентрации 0,4 кинетики убыли доноров до 0,4 бимолекулярные взаимодействия, потом псевдомономолекулярные взаимодействия

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0



		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0

		0		0		0		0		0



1

2

3

5

4

N

ln c

сдвинутые к концентрации 0,4 кинетики убыли доноров до 0,4 бимолекулярные взаимодействия, потом псевдомономолекулярные взаимодействия

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0

0



		





		0		0		0		0

		1		1		1		1

		100		100		100		100

		200		200		200		200

		300		300		300		300

		400		400		400		400

		500		500		500		500

		600		600		600		600

		700		700		700		700

		800		800		800		800

		900		900		900		900

		1000		1000		1000		1000

		1100		1100		1100		1100

		1200		1200		1200		1200

		1300		1300		1300		1300

		1400		1400		1400		1400

		1500		1500		1500		1500

		1600		1600		1600		1600

		1700		1700		1700		1700

		1800		1800		1800		1800

		1900		1900		1900		1900

		2000		2000		2000		2000

		2100		2100		2100		2100

		2200		2200		2200		2200

		2300		2300		2300		2300

		2400		2400		2400		2400

		2500		2500		2500		2500

		2600		2600		2600		2600

		2700		2700		2700		2700

		2800		2800		2800		2800

		2900		2900		2900		2900

		3000		3000		3000		3000

		3100		3100		3100		3100

		3200		3200		3200		3200

		3300		3300		3300		3300

		3400		3400		3400		3400

		3500		3500		3500		3500

		3600		3600		3600		3600

		3700		3700		3700		3700

		3800		3800		3800		3800

		3900		3900		3900		3900

		4000		4000		4000		4000

		4100		4100		4100		4100

		4200		4200		4200		4200

		4300		4300		4300		4300

		4400		4400		4400		4400

		4500		4500		4500		4500

		4600		4600		4600		4600

		4700		4700		4700		4700

		4800		4800		4800		4800

		4900		4900		4900		4900

		5000		5000		5000		5000

		5100		5100		5100		5100

		5200		5200		5200		5200

		5300		5300		5300		5300

		5400		5400		5400		5400

		5500		5500		5500		5500

		5600		5600		5600		5600

		5700		5700		5700		5700

		5800		5800		5800		5800

		5900		5900		5900		5900

		6000		6000		6000		6000

		6100		6100		6100		6100

		6200		6200		6200		6200

		6300		6300		6300		6300

		6400		6400		6400		6400

		6500		6500		6500		6500

		6600		6600		6600		6600

		6700		6700		6700		6700

		6800		6800		6800		6800

		6900		6900		6900		6900

		7000		7000		7000		7000

		7100		7100		7100		7100

		7200		7200		7200		7200

		7300		7300		7300		7300

		7400		7400		7400		7400

		7500		7500		7500		7500

		7600		7600		7600		7600

		7700		7700		7700		7700

		7800		7800		7800		7800

		7900		7900		7900		7900

		8000		8000		8000		8000

		8100		8100		8100		8100

		8200		8200		8200		8200

		8300		8300		8300		8300

		8400		8400		8400		8400

		8500		8500		8500		8500

		8600		8600		8600		8600

		8700		8700		8700		8700

		8800		8800		8800		8800

		8900		8900		8900		8900

		9000		9000		9000		9000

		9100		9100		9100		9100

		9200		9200		9200		9200

		9300		9300		9300		9300

		9400		9400		9400		9400

		9500		9500		9500		9500

		9600		9600		9600		9600

		9700		9700		9700		9700

		9800		9800		9800		9800

		9900		9900		9900		9900

		10000		10000		10000		10000



08_08

16_16

32_32

48_48

N

cдонора

нормированная кинетика псевдомономолекулярных взаимодействий

1

1

1

1

0.997

0.99425

0.894

1

0.8635

0.73075

0.273875

0.2271022585

0.7645

0.58525

0.185625

0.1590965914

0.6915

0.4895

0.142625

0.1285940495

0.6305

0.424

0.118

0.110175848

0.5685

0.371

0.10475

0.0966747229

0.5175

0.336

0.090875

0.0877573131

0.483

0.306

0.082375

0.0809234103

0.4495

0.2825

0.074375

0.0735894658

0.4165

0.25875

0.067125

0.0670055838

0.3875

0.23725

0.061

0.0615884657

0.362

0.21825

0.05575

0.057171431

0.3385

0.20475

0.0495

0.0535044587

0.3245

0.1895

0.045375

0.0501708476

0.308

0.17625

0.042625

0.048504042

0.2925

0.17025

0.039125

0.0461705142

0.276

0.1585

0.035125

0.0441703475

0.26

0.148

0.0325

0.042503542

0.245

0.13825

0.02975

0.0405867156

0.237

0.1305

0.02775

0.0384198683

0.222

0.125

0.026375

0.0365863822

0.211

0.117

0.02425

0.0350862572

0.201

0.11175

0.022875

0.0334194516

0.1935

0.10575

0.0215

0.0327527294

0.183

0.10075

0.02025

0.0316693058

0.1765

0.09775

0.01925

0.0304192016

0.1685

0.09525

0.0185

0.0299191599

0.161

0.089

0.017875

0.0289190766

0.153

0.084

0.017

0.0280856738

0.1465

0.08025

0.015875

0.0267522294

0.1395

0.07775

0.015375

0.0260855071

0.135

0.0745

0.013875

0.0253354446

0.1285

0.07175

0.012875

0.0243353613

0.1235

0.0685

0.012

0.0233352779

0.1145

0.06675

0.011375

0.0224185349

0.1115

0.0655

0.011

0.0218351529

0.1065

0.06175

0.010375

0.0207517293

0.1025

0.05925

0.01

0.0201683474

0.099

0.05825

0.009125

0.0192516043

0.095

0.05675

0.008375

0.0185848821

0.0905

0.05625

0.007625

0.018251521

0.088

0.0545

0.007375

0.0177514793

0.0855

0.05225

0.007375

0.0170847571

0.082

0.04925

0.006875

0.0166680557

0.0775

0.04675

0.006625

0.016168014

0.076

0.04325

0.006375

0.0156679723

0.0735

0.0415

0.006

0.0152512709

0.072

0.041

0.005875

0.0148345695

0.0705

0.03925

0.00575

0.0143345279

0.0665

0.0375

0.00575

0.0137511459

0.064

0.03625

0.00525

0.0134177848

0.0605

0.03525

0.00475

0.0129177431

0.0595

0.033

0.004

0.0124177015

0.059

0.03125

0.00375

0.0118343195

0.0575

0.02925

0.003625

0.0115842987

0.055

0.029

0.003625

0.0113342779

0.053

0.028

0.0035

0.0110009167

0.0525

0.0275

0.003375

0.0106675556

0.0485

0.027

0.003375

0.0106675556

0.0465

0.02675

0.003125

0.0103341945

0.046

0.0255

0.003125

0.010167514

0.044

0.02475

0.003125

0.0097508126

0.043

0.02375

0.003125

0.0096674723

0.0415

0.0235

0.003125

0.0093341112

0.0395

0.02275

0.003125

0.0090007501

0.039

0.0225

0.003125

0.0089174098

0.037

0.02175

0.00275

0.0089174098

0.0355

0.021

0.00275

0.0087507292

0.034

0.02075

0.00275

0.0085840487

0.032

0.01925

0.002625

0.0084173681

0.0305

0.01875

0.002625

0.0084173681

0.029

0.01825

0.002375

0.0084173681

0.0275

0.0175

0.002375

0.0084173681

0.027

0.01675

0.00225

0.0081673473

0.0265

0.01625

0.00225

0.0080006667

0.0255

0.016

0.002125

0.0078339862

0.0255

0.01575

0.002

0.0077506459

0.0245

0.01525

0.001875

0.0075839653

0.0235

0.0145

0.001875

0.0073339445

0.023

0.01425

0.001375

0.0069172431

0.0225

0.014

0.001375

0.0065005417

0.022

0.01375

0.00125

0.0063338612

0.0205

0.01375

0.001125

0.0063338612

0.0205

0.013

0.001125

0.0063338612

0.02

0.0125

0.001125

0.0063338612

0.019

0.0125

0.001125

0.0061671806

0.0185

0.012

0.001125

0.0061671806

0.0175

0.01175

0.001125

0.0060838403

0.017

0.0115

0.00075

0.0059171598

0.0165

0.011

0.00075

0.0058338195

0.016

0.0105

0.00075

0.0056671389

0.0155

0.01025

0.00075

0.0055004584

0.015

0.01

0.00075

0.0053337778

0.0145

0.00925

0.00075

0.0050004167

0.014

0.00925

0.00075

0.0050004167

0.0135

0.00925

0.00075

0.0048337361

0.0125

0.00875

0.00075

0.0048337361

0.0115

0.00875

0.00075

0.0048337361

0.011

0.00875

0.00075

0.0047503959

0.011

0.0085

0.00075

0.0046670556

0.0105

0.008

0.000625

0.0046670556



		0		0		0		0

		1		1		1		1

		100		100		100		100

		200		200		200		200

		300		300		300		300

		400		400		400		400

		500		500		500		500

		600		600		600		600

		700		700		700		700

		800		800		800		800

		900		900		900		900

		1000		1000		1000		1000

		1100		1100		1100		1100

		1200		1200		1200		1200

		1300		1300		1300		1300

		1400		1400		1400		1400

		1500		1500		1500		1500

		1600		1600		1600		1600

		1700		1700		1700		1700

		1800		1800		1800		1800

		1900		1900		1900		1900

		2000		2000		2000		2000

		2100		2100		2100		2100

		2200		2200		2200		2200

		2300		2300		2300		2300

		2400		2400		2400		2400

		2500		2500		2500		2500

		2600		2600		2600		2600

		2700		2700		2700		2700

		2800		2800		2800		2800

		2900		2900		2900		2900

		3000		3000		3000		3000

		3100		3100		3100		3100

		3200		3200		3200		3200

		3300		3300		3300		3300

		3400		3400		3400		3400

		3500		3500		3500		3500

		3600		3600		3600		3600

		3700		3700		3700		3700

		3800		3800		3800		3800

		3900		3900		3900		3900

		4000		4000		4000		4000

		4100		4100		4100		4100

		4200		4200		4200		4200

		4300		4300		4300		4300

		4400		4400		4400		4400

		4500		4500		4500		4500

		4600		4600		4600		4600

		4700		4700		4700		4700

		4800		4800		4800		4800

		4900		4900		4900		4900

		5000		5000		5000		5000

		5100		5100		5100		5100

		5200		5200		5200		5200

		5300		5300		5300		5300

		5400		5400		5400		5400

		5500		5500		5500		5500

		5600		5600		5600		5600

		5700		5700		5700		5700

		5800		5800		5800		5800

		5900		5900		5900		5900

		6000		6000		6000		6000

		6100		6100		6100		6100

		6200		6200		6200		6200

		6300		6300		6300		6300

		6400		6400		6400		6400

		6500		6500		6500		6500

		6600		6600		6600		6600

		6700		6700		6700		6700

		6800		6800		6800		6800

		6900		6900		6900		6900

		7000		7000		7000		7000

		7100		7100		7100		7100

		7200		7200		7200		7200

		7300		7300		7300		7300

		7400		7400		7400		7400

		7500		7500		7500		7500

		7600		7600		7600		7600

		7700		7700		7700		7700

		7800		7800		7800		7800

		7900		7900		7900		7900

		8000		8000		8000		8000

		8100		8100		8100		8100

		8200		8200		8200		8200

		8300		8300		8300		8300

		8400		8400		8400		8400

		8500		8500		8500		8500

		8600		8600		8600		8600

		8700		8700		8700		8700

		8800		8800		8800		8800

		8900		8900		8900		8900

		9000		9000		9000		9000

		9100		9100		9100		9100

		9200		9200		9200		9200

		9300		9300		9300		9300

		9400		9400		9400		9400

		9500		9500		9500		9500

		9600		9600		9600		9600

		9700		9700		9700		9700

		9800		9800		9800		9800

		9900		9900		9900		9900

		10000		10000		10000		10000



08_08

16_16

32_32

48_48

N

cдонора

сдвинутые к конценрации 0,4кинетики псевдомономолекулярных взаимодействий

0.414

0.414

0.4564

0.4212

0.3864

0.3796

0.3776

0.3884

0.3596

0.3492

0.3352

0.3532

0.3332

0.3276

0.2908

0.3216

0.31

0.3032

0.2636

0.2956

0.2896

0.282

0.238

0.2744

0.2708

0.2724

0.2148

0.2568

0.2596

0.2536

0.1952

0.2408

0.2464

0.2368

0.1784

0.2328

0.234

0.2212

0.1584

0.2216

0.2208

0.2088

0.1452

0.212

0.208

0.2

0.1364

0.204

0.196

0.1872

0.1252

0.1948

0.1896

0.1788

0.1124

0.1844

0.1776

0.1692

0.104

0.1756

0.1688

0.1612

0.0952

0.1684

0.1608

0.1564

0.0888

0.1604

0.1548

0.1524

0.0844

0.1572

0.1464

0.1424

0.0776

0.152

0.1412

0.1344

0.0732

0.146

0.1348

0.1284

0.0688

0.1436

0.1288

0.1244

0.0648

0.1388

0.1224

0.1192

0.0616

0.1348

0.1172

0.1148

0.0592

0.1284

0.1116

0.1096

0.0572

0.1252

0.108

0.1068

0.0544

0.1216

0.1028

0.1048

0.0508

0.1168

0.0988

0.0988

0.0492

0.112

0.0916

0.0948

0.0444

0.1076

0.0892

0.0932

0.0412

0.1048

0.0852

0.0908

0.0384

0.0996

0.082

0.09

0.0364

0.0968

0.0792

0.0872

0.0352

0.0924

0.076

0.0836

0.0332

0.0892

0.0724

0.0788

0.032

0.0876

0.0704

0.0748

0.0292

0.0852

0.0684

0.0692

0.0268

0.082

0.0656

0.0664

0.0244

0.08

0.062

0.0656

0.0236

0.0776

0.0608

0.0628

0.0236

0.0752

0.0588

0.06

0.022

0.0732

0.0576

0.058

0.0212

0.0712

0.0564

0.0564

0.0204

0.0688

0.0532

0.0528

0.0192

0.066

0.0512

0.05

0.0188

0.0644

0.0484

0.0468

0.0184

0.062

0.0476

0.0464

0.0184

0.0596

0.0472

0.0448

0.0168

0.0568

0.046

0.044

0.0152

0.0556

0.044

0.0432

0.0128

0.0544

0.0424

0.0428

0.012

0.0528

0.042

0.0408

0.0116

0.0512

0.0388

0.0396

0.0116

0.0512

0.0372

0.038

0.0112

0.0496

0.0368

0.0376

0.0108

0.0488

0.0352

0.0364

0.0108

0.0468

0.0344

0.036

0.01

0.0464

0.0332

0.0348

0.01

0.0448

0.0316

0.0336

0.01

0.0432

0.0312

0.0332

0.01

0.0428

0.0296

0.0308

0.01

0.0428

0.0284

0.03

0.01

0.042

0.0272

0.0292

0.01

0.0412

0.0256

0.028

0.0088

0.0404

0.0244

0.0268

0.0088

0.0404

0.0232

0.026

0.0088

0.0404

0.022

0.0256

0.0084

0.0404

0.0216

0.0252

0.0084

0.0392

0.0212

0.0244

0.0076

0.0384

0.0204

0.0232

0.0076

0.0376

0.0204

0.0228

0.0072

0.0372

0.0196

0.0224

0.0072

0.0364

0.0188

0.022

0.0068

0.0352

0.0184

0.022

0.0064

0.0332

0.018

0.0208

0.006

0.0312

0.0176

0.02

0.006

0.0304

0.0164

0.02

0.0044

0.0304

0.0164

0.0192

0.0044

0.0304

0.016

0.0188

0.004

0.0304

0.0152
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		УПВ		размер клетки 4 на 4		УПВ

				число итераций		0		100		200		300		400		500		600		700		800		900		1000		1100		1200		1300		1400		1500		1600		1700		1800		1900		2000		2100		2200		2300		2400		2500		2600		2700		2800		2900		3000

				173K

				193K

				253 К		32.7039353161		69.4452325763		40.3707635198		39.3873784262		26.7700969194		27.4244172961		24.8228833239		18.6330290413		18.3731358556		15.417614807		12.0314950691		14.9787086646		12.7386018503		11.7716018834		11.0314950691		9.6577216213		9.5644951022		9.3243882879		9.1577216213		6.9101747256		8.2435080589		6.3573883211		7.1172815067		7.1172815067		5.9101747256		6.4629611301		6.9629611301		6.4299610969		6.0157475346		5.7962944634		5.5157475346

				273 К		32.7039353161		47.5136049783		23.1528154127		19.998495036		18.7583882217		14.7913882548		14.0157475346		16.312041998		12.1700679112		11.47530742		9.3086407534		11.0561876491		8.7558543489		8.3490808679		8.7558543489		9.4629611301		7.394427191		6.394427191		8.0487475677		7.6015339722		6.894427191		7.4472135955		5.4472135955		8.1015339722		6.3416407865		6.8614271579		6.2805469288		3.4472135955		5.1543203767		4.4472135955		4.1543203767

				293 К		32.7039353161		38.7692295477		34.959951202		24.8154432425		17.1123752982		17.7188154789		15.0274562323		11.4629611301		13.7188154789		8.5157475346		10.7558543489		6.8614271579		10.2756407202		7.6543203767		8.3614271579		6.1543203767		5.0404401145		10.0157475346		6.3614271579		7.6015339722		5.6543203767		7.6015339722		6.3086407534		7.1543203767		6.5487475677		7.1543203767		6.1543203767		6.5685339391		5.1543203767		5.8614271579		5.1543203767

				265 K		32.7039353161		63.7719932		38.0457376397		29.8765371002		22.8963234716		21.0876827182		19.3277895325		13.9663623746		15.4135759701		10.7962944634		11.5034012446		10.5561876491		12.2105080258		14.7632944303		12.523187616		9.5561876491		9.523187616		9.1089740536		9.5561876491		8.6089740536		8.2962944634		7.4018672724		7.4018672724		7.7352006057		6.9018672724		6.6947604912		7.1947604912		8.7632944303		6.1947604912		6.9018672724		5.98765371

				218 K		32.7039353161		110.1395852548		84.1813005538		87.3994784405		65.1012876965		75.177261717		52.8164721513		54.5063946765		46.0672587546		48.2537117926		35.7660580826		34.6323914491		33.2700969194		28.5151099423		28.1496439476		27.2354303853		24.4746698278		22.4944561992		24.9293235047		23.4416697947		21.0762038		20.7543493849		22.08855009		19.6330290413		18.9746698278		18.6858154458		13.8441746593		14.7386018503		14.2707345117		14.0314950691		13.7913882548

				237K		32.7039353161		81.5963814879		58.1300191133		50.8330870577		48.2364592941		35.6843104818		36.9120710061		32.1562166573		29.7040968532		28.6315240773		26.9688962474		27.7296568049		25.4210160515		18.6932555272		15.3524821125		15.5719351836		14.8648284025		13.3648284025		13.917614807		12.3978284356		10.8367345779		11.6577216213		11.3648284025		10.4506148401		10.7105080258		10.7105080258		12.5034012446		8.7435080589		8.0364012777		8.0364012777		9.5034012446

		D2		число итераций		0		100		200		300		400		500		600		700		800		900		1000		1100		1200		1300		1400		1500		1600		1700		1800		1900		2000		2100		2200		2300		2400		2500		2600		2700		2800		2900		3000

				173K

				193K

				253 К				1.99600076								1.9903639871										1.9811999428										1.967220867										1.9554625395										1.9486588535										1.9490821972

				273 К				1.9955631329																																																1.9318339677

				293 К				1.9965457105																																																1.9741804268

				265 K				1.997587717																																																1.9612742798

				218 K				1.9952727725		1.9947317447		1.9959308266		1.9955215509		1.9942773346		1.994077676		1.9940638617		1.9945486707		1.99532372		1.9964122527		1.997630393		1.9976262226		1.9967422215		1.9965405602		1.9969715394		1.9961910206		1.9951475929		1.9946293378		1.9938778676		1.9954370641		1.9946068945		1.9938623276		1.9924497175		1.992874731		1.9876987417		1.983948459		1.9840769718		1.9837708987		1.986809605		1.9844541899

				237K				1.9958933495								1.9888510323										1.9935090963										1.9884767055										1.9848659555										1.9766549011										1.9678531616

		100 итерация		T,K		D2		U		U*-2

				218		1.9952727725		110.1395852548		1.1014

				237		1.9958933495		81.5963814879		0.815964

				253		1.99600076		69.4452325763		0.694452

				265		1.997587717		63.7719932		0.63772

				273		1.9955631329		47.5136049783		0.475136

				293		1.9965457105		38.7692295477		0.387692

		2500 итерация		T,K		D2		U		U*-1

				218		1.9876987417		18.6858154458		1.86858

				237		1.9766549011		10.7105080258		1.07105

				253		1.9486588535		6.4629611301		0.646295

				265		1.9612742798		6.6947604912		0.669478

				273		1.9318339677		6.8614271579		0.686143

				293		1.9741804268		7.1543203767		0.715432
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