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Ìîëåêóëÿðíûé ïó÷îê, ñôîðìèðîâàííûé èç ñâåðõçâó-
êîâîé ñòðóè, ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé êîíå÷íóþ ñòàäèþ ñëîæ-
íîãî äâóìåðíîãî ïîòîêà, â êîòîðîì ðåàëèçóþòñÿ âñå ðå-
æèìû òå÷åíèÿ � îò êîíòèíóàëüíîãî äî ïî÷òè ñâîáîäíîìî-
ëåêóëÿðíîãî. Îñíîâíîé õàðàêòåðèñòèêîé ìîëåêóëÿðíîãî
ïó÷êà ÿâëÿåòñÿ ôóíêöèÿ ðàñïðåäåëåíèÿ ÷àñòèö ïî ñêîðîñ-
òÿì, à ìàêðîñêîïè÷åñêèå ïàðàìåòðû ïó÷êà îïðåäåëÿþòñÿ
åå ìîìåíòàìè. Èíôîðìàöèþ î ôóíêöèè ðàñïðåäåëåíèÿ
(ÔÐ) f(v) îáû÷íî ïîëó÷àþò èç ýêñïåðèìåíòàëüíûõ âðå-
ìÿïðîëåòíûõ ñïåêòðîâ. Ìåòîä èçìåðåíèÿ âðåìåí ïðîëåòà
÷àñòèöàìè èçâåñòíîãî ðàññòîÿíèÿ âïåðâûå áûë ðåàëèçî-
âàí â ðàáîòàõ [1, 2] è â äàëüíåéøåì ðàçâèò â [3–6]. Â
îáùåì ñëó÷àå äëÿ âîññòàíîâëåíèÿ ÔÐ èç âðåìÿïðîëåòíî-
ãî ñïåêòðà, êîòîðûé ïî-ñóùåñòâó ÿâëÿåòñÿ ñâåðòêîé ÔÐ ñ
àïïàðàòíîé ôóíêöèåé, íåîáõîäèìî èñêàòü òî÷íîå ðåøåíèå
äëÿ ñâåðòêè, èñïîëüçóÿ, íàïðèìåð, ìåòîä îïòèìàëüíîé
ôèëüòðàöèè èëè ìåòîä ðåãóëÿðèçàöèè [7]. Îøèáêà âîññòà-
íîâëåíèÿ ÔÐ è åå ìîìåíòîâ â äàííîì ñëó÷àå ñèëüíî çàâè-
ñèò îò âåëè÷èíû øóìà è ïàðàìåòðà ðåãóëÿðèçàöèè. Ïðè-
÷åì íàèìåíüøóþ îøèáêó ýòè ìåòîäû äàþò ïðè î÷åíü øè-
ðîêîé ôóíêöèè ïðîïóñêàíèÿ è ýòî îãðàíè÷èâàåò ïðèìåíè-
ìîñòü ðåãóëÿðèçàöèîííûõ ìåòîäîâ.

Äðóãèì ïîäõîäîì äëÿ îïðåäåëåíèÿ ôóíêöèè ðàñïðåäå-
ëåíèÿ èç âðåìÿïðîëåòíûõ ñïåêòðîâ ñëóæèò ìîäåëüíîå
ïðèáëèæåíèå ê ÔÐ. Â ðÿäå ñëó÷àåâ ìàêñâåëëîâñêîå ðàñ-
ïðåäåëåíèå äîñòàòî÷íî õîðîøî îïèñûâàåò ðàñïðåäåëåíèå
ñêîðîñòåé  íà îñè ñòðóè [8]. Îäíàêî â äàëüíåé îáëàñòè
ðàñøèðåíèÿ âèä ôóíêöèè ðàñïðåäåëåíèÿ îòêëîíÿåòñÿ îò
ìàêñâåëëîâñêîãî [9, 10] è â ýòîì ñëó÷àå ÔÐ àïïðîêñèìè-
ðóþò ñóììîé äâóõ èëè áîëåå ìàêñâåëëîâñêèõ ÔÐ ñ ðàç-
ëè÷íûìè òåìïåðàòóðàìè è ñðåäíèìè ñêîðîñòÿìè. Õîòÿ
îäíîçíà÷íî âîïðîñ î íàèëó÷øåì ìîäåëüíîì ïðèáëèæå-
íèè ê ÔÐ íå ðåøåí, ìîäåëüíîå ïðåäñòàâëåíèå ÔÐ ÿâëÿåò-

ñÿ ðàñïðîñòðàíåííûì ìåòîäîì îáðàáîòêè ýêñïåðèìåí-
òàëüíûõ âðåìÿïðîëåòíûõ ñïåêòðîâ. Â ðÿäå ïðèëîæåíèé
ìåòîäà ìîëåêóëÿðíîãî ïó÷êà èíôîðìàöèÿ î ÔÐ ÿâëÿåòñÿ
èçëèøíåé è òðåáóåòñÿ òîëüêî çíàíèå åå ìîìåíòîâ, îïðåäå-
ëÿþùèõ ìàêðîïàðàìåòðû ìîëåêóëÿðíîãî ïó÷êà: ïëîòíîñ-
òè, ñðåäíåé ñêîðîñòè, òåìïåðàòóðû, òåïëîâîãî ïîòîêà.
Ïîýòîìó áûë ïðåäëîæåí ìåòîä íåïîñðåäñòâåííîãî îïðå-
äåëåíèÿ ìîìåíòîâ èç ýêñïåðèìåíòàëüíûõ âðåìÿïðîëåò-
íûõ ñïåêòðîâ â ñëó÷àå çàäàíèÿ ìàêñâåëëîâñêîãî ðàñïðå-
äåëåíèÿ è òèïè÷íûõ àïïàðàòíûõ ôóíêöèé [11]. Îäíàêî
ìîäåëüíîå ïðåäñòàâëåíèå ÔÐ íå ïîçâîëÿåò îöåíèâàòü òî÷-
íîñòü îïðåäåëåíèÿ ïàðàìåòðîâ ÔÐ èç ýêñïåðèìåíòàëüíûõ
äàííûõ. Êðîìå òîãî, èìååòñÿ ðÿä ñëó÷àåâ, êîãäà ÔÐ òðóä-
íî îïèñàòü ìîäåëüíûìè ïðåäñòàâëåíèÿìè.

Öåëüþ äàííîé ðàáîòû ÿâëÿåòñÿ ñîçäàíèå ìåòîäà îïðåäå-
ëåíèÿ ìàêðîïàðàìåòðîâ ìîëåêóëÿðíîãî ïó÷êà èç âðåìÿ-
ïðîëåòíûõ (ÂÏ) ñïåêòðîâ áåç àïïðîêñèìàöèè ôóíêöèè
ðàñïðåäåëåíèÿ ìîäåëüíûì ïðèáëèæåíèåì è áåç åå îïðåäå-
ëåíèÿ. Ìåòîä ïîçâîëÿåò îöåíèâàòü òî÷íîñòü îïðåäåëåíèÿ
ìàêðîïàðàìåòðîâ ìîëåêóëÿðíîãî ïó÷êà. Ìåòîä ïðèìåíèì
äëÿ äîñòàòî÷íî ìàëîãî âðåìåíè ïðîïóñêàíèÿ ìîäóëÿòîðà
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Ïðåäëîæåí ìåòîä îïðåäåëåíèÿ ïàðàìåòðîâ ñâåðõçâóêîâîãî ìîëåêóëÿðíîãî ïó÷êà èç ýêñïåðè-
ìåíòàëüíûõ âðåìÿïðîëåòíûõ ñïåêòðîâ áåç ïàðàìåòðè÷åñêîãî ïðåäñòàâëåíèÿ ôóíêöèè ðàñ-
ïðåäåëåíèÿ ïî ñêîðîñòÿì. Îñíîâíûå ñîîòíîøåíèÿ ìåòîäà âûâåäåíû èç óðàâíåíèÿ ñâåðòêè,
ñâÿçûâàþùåãî âðåìÿïðîëåòíûé ñïåêòð, àïïàðàòíóþ ôóíêöèþ è ôóíêöèþ ðàñïðåäåëåíèÿ,
ðàçëîæåíèåì ôóíêöèè ðàñïðåäåëåíèÿ ïî ñêîðîñòÿì â ðÿä ïî ìàëîìó ïàðàìåòðó. Ïîëó÷àåìûå
ðÿäû, ñâÿçûâàþùèå ìîìåíòû âðåìÿïðîëåòíîãî ñïåêòðà, àïïàðàòíîé ôóíêöèè è ôóíêöèè
ðàñïðåäåëåíèÿ, îáðûâàþòñÿ ïðè èñïîëüçîâàíèè ãèïåðçâóêîâîãî ïðèáëèæåíèÿ. Ñ òî÷íîñòüþ
äî ÷ëåíîâ âòîðîãî ïîðÿäêà ïîëó÷åíû âûðàæåíèÿ äëÿ ñðåäíåé ñêîðîñòè è òåìïåðàòóðû. Ìå-
òîä ïîçâîëÿåò îöåíèâàòü ïîãðåøíîñòü, âíîñèìóþ àïïàðàòíîé ôóíêöèåé â îïðåäåëåíèå ïàðà-
ìåòðîâ. Ïðèâåäåíû ïðèìåðû îïðåäåëåíèÿ ïàðàìåòðîâ ìîëåêóëÿðíîãî ïó÷êà èç ýêñïåðèìåí-
òàëüíîãî âðåìÿïðîëåòíîãî ñïåêòðà.

Ñõåìà âðåìÿïðîëåòíîãî ýêñïåðèìåíòà
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ïî ñðàâíåíèþ ñî ñðåäíèì âðåìåíåì ïðîëåòà ÷àñòèö äî äå-
òåêòîðà è ñèììåòðè÷íîé àïïàðàòíîé ôóíêöèè. Îòíîøåíèå
ýòèõ âðåìåí ÿâëÿåòñÿ ìàëûì ïàðàìåòðîì çàäà÷è.

×èñëî ÷àñòèö â äåòåêòîðå (Ä) (ðèñóíîê) â ìîìåíò t,
îáëàäàþùèõ ñêîðîñòÿìè îò v äî v+dv, ðàâíî ñ òî÷íîñòüþ
äî ïîñòîÿííîãî ìíîæèòåëÿ

                     dI = S(t � L/v) f (v)dv,

ãäå L � ðàññòîÿíèå ïðîëåòà (áàçà), f(v) � ôóíêöèÿ ðàñïðå-
äåëåíèÿ ïî ñêîðîñòÿì, S(t) � ôóíêöèÿ ïðîïóñêàíèÿ ìîäó-
ëÿòîðà (àïïàðàòíàÿ ôóíêöèÿ). Ïîëíîå ÷èñëî ÷àñòèö â äå-
òåêòîðå â ìîìåíò t  ðàâíî

Ïîñëå çàìåíû ïåðåìåííûõ τ = L/v, R(τ) = (v2/L)f(v)
ïîëó÷èì óðàâíåíèå òèïà ñâåðòêè

Âåëè÷èíà τ èìååò ñìûñë âðåìåíè ïðîëåòà èç ìîäóëÿòîðà
â äåòåêòîð. R(τ) – èñêîìàÿ ôóíêöèÿ, íàïðÿìóþ ñâÿçàííàÿ ñ
ôóíêöèåé ðàñïðåäåëåíèÿ. Áóäåì ñ÷èòàòü, ÷òî àïïàðàòíàÿ
ôóíêöèÿ îòëè÷íà îò íóëÿ ëèøü íà ìàëîì âðåìåííîì èíòåð-
âàëå (ò.å. äîñòàòî÷íî óçêàÿ ùåëü â áûñòðî âðàùàþùåìñÿ
äèñêå ìîäóëÿòîðà) è ñèììåòðè÷íà îòíîñèòåëüíî ñâîåãî
ìàêñèìóìà. Íåîáõîäèìàÿ ñòåïåíü ìàëîñòè ðàáî÷åãî èíòåð-
âàëà ìîäóëÿòîðà τ0 áóäåò îïðåäåëåíà â äàëüíåéøåì. Ðàçëî-
æèì R(t–τ') â ðÿä ïî ñòåïåíÿì (τ' – τ0/2):

Ïîäñòàâëÿÿ ýòî ðàçëîæåíèå â (1) è ó÷èòûâàÿ ñèììåò-
ðèþ S(t)  îòíîñèòåëüíî t = τ0/2, ïîëó÷èì:

ãäå

Ïðîèçâåäÿ çàìåíó  R0 (t) = I(t + τ/2), îêîí÷àòåëüíî ïî-
ëó÷àåì

Òàêèì îáðàçîì, èç (2) âèäíî, ÷òî ÂÏ-ñïåêòð R0 ÿâëÿåòñÿ
èñêàæåííîé âõîäíîé ôóíêöèåé R, ïðè÷åì ÷åì óæå àïïà-

ðàòíàÿ ôóíêöèÿ (τ0→0), òåì ìåíüøå èñêàæåí âõîäíîé
ñèãíàë. Èñïîëüçóÿ óðàâíåíèå (2), óñòàíîâèì ñâÿçü ìåæäó
ìîìåíòàìè ôóíêöèé R0, R è S. Ââåäåì ñëåäóþùèå îáî-
çíà÷åíèÿ:

(u0 � ñðåäíÿÿ ñêîðîñòü, îïðåäåëåííàÿ êàê ìîìåíò ñïåêòðà
áåç ðåøåíèÿ îáðàòíîé çàäà÷è).

â ÷àñòíîñòè,

Öåíòðàëüíûå è íåöåíòðàëüíûå ìîìåíòû ñâÿçàíû ìåæ-
äó ñîáîé ñîîòíîøåíèÿìè

Àíàëîãè÷íûå ñîîòíîøåíèÿ âûïîëíÿþòñÿ è äëÿ ìîìåí-
òîâ R0.
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Áóäåì îáðàçîâûâàòü ìîìåíòû óðàâíåíèÿ (2) ïóòåì óì-
íîæåíèÿ íà t–k è èíòåãðèðîâàíèÿ ïî âðåìåíè

Ïðè k = 0

ò.å.

Ïðè k = 1

Èñïîëüçóÿ (3), ïîëó÷èì

ïðè k = 2

Ó÷èòûâàÿ (3), èç (4) ïîëó÷àåì:

Àíàëîãè÷íûì îáðàçîì ìîæíî ïîëó÷èòü ëþáîå êîëè÷å-
ñòâî ÷ëåíîâ â (4) è (5), à òàêæå âûðàæåíèÿ äëÿ ìîìåíòîâ
ïðè k≥ 3. Äëÿ äàëüíåéøåãî èñïîëüçîâàíèÿ íàäî íàéòè óñ-
ëîâèÿ îáðûâàíèÿ ýòèõ ðÿäîâ ñ ïðèåìëåìîé òî÷íîñòüþ.
Äëÿ ýòîãî èñïîëüçîâàëè êèíåòè÷åñêèå ñâîéñòâà ñâîáîä-
íîé ñòðóè [12]. Ìîìåíòû ôóíêöèè ðàñïðåäåëåíèÿ îáðàçó-
þò ñëåäóþùóþ èåðàðõèþ:

Òîãäà  îïðåäåëåííûå âûøå âðåìåíà îáðàçóþò
èåðàðõèþ

Ñëåäóåò ó÷åñòü, ÷òî àïïàðàòíàÿ ôóíêöèÿ óçêà:

Âîñïîëüçîâàâøèñü óñëîâèÿìè (6) è (7), ïîëó÷àåì ñ
òî÷íîñòüþ äî ÷ëåíîâ âòîðîãî ïîðÿäêà ìàëîñòè

Åñëè ñ÷èòàòü, ÷òî îòáðîøåííûå ÷ëåíû ïî ïîðÿäêó âå-
ëè÷èíû ìåíüøå, ÷åì îñòàâëåííûå, òî ìîæíî îöåíèòü òî÷-
íîñòü ïðåäëàãàåìîãî ïðèáëèæåíèÿ:

Òàêèì îáðàçîì, ïîãðåøíîñòü, âíîñèìàÿ àïïàðàòíîé
ôóíêöèåé â èçìåðÿåìóþ ñðåäíþþ ñêîðîñòü, èìååò ïîðÿ-
äîê êâàäðàòà îòíîøåíèÿ øèðèíû àïïàðàòíîé ôóíêöèè ê
ñðåäíåìó âðåìåíè ïðîëåòó ÷àñòèö îò ìîäóëÿòîðà äî äå-
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Ïîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 27.11.97

òåêòîðà. Â òî æå âðåìÿ ïîãðåøíîñòü â îïðåäåëåíèè
òåìïåðàòóðû èìååò ïîðÿäîê êâàäðàòà îòíîøåíèÿ øèðèíû
àïïàðàòíîé ôóíêöèè ê øèðèíå ðàñïðåäåëåíèÿ ÷àñòèö ïî
ñêîðîñòÿì. Åñëè ïåðâàÿ èç ýòèõ âåëè÷èí ìàëà âî âñåõ
âðåìÿïðîëåòíûõ ýêñïåðèìåíòàõ, òî âòîðàÿ ìîæåò áûòü
çíà÷èòåëüíîé (äî äåñÿòêîâ ïðîöåíòîâ). Åñëè τ0 ~ t1

2/t2, ò.å.
øèðèíà àïïàðàòíîé è èñêîìîé ôóíêöèé ñðàâíèìà, òî ìû
èìååì äåëî ñ íåñîâåðøåííûì ÂÏ ýêñïåðèìåíòîì è äàí-
íûé ìåòîä îáðàáîòêè íåïðèìåíèì äëÿ ïîëó÷åíèÿ òåìïå-
ðàòóð, òàê êàê ðÿä (5) ðàñõîäèòñÿ.  Äëÿ îïðåäåëåíèÿ ñêî-
ðîñòåé â ýòîì ñëó÷àå ìîæíî ïîëüçîâàòüñÿ  ïðèáëèæåíèåì
(4). Óìåíüøèòü ïîãðåøíîñòü îïðåäåëåíèÿ ìàêðîïàðàìåò-
ðîâ ïó÷êà ìîæíî èëè óìåíüøàÿ øèðèíó àïïàðàòíîé ôóí-
êöèè (óìåíüøèâ øèðèíó ùåëè ìîäóëÿòîðà èëè óâåëè÷èâ
ñêîðîñòü âðàùåíèÿ äèñêà), èëè óâåëè÷èâàÿ âðåìÿ ïðîëåòà
çà ñ÷åò óâåëè÷åíèÿ áàçû L.

Ðåøèòü óðàâíåíèå (4) ìîæíî ïðè ïîìîùè èòåðàöèîí-
íîé ïðîöåäóðû, åñëè ïåðåïèñàòü åãî â âèäå

Íà ïåðâîì øàãå íóæíî ïîëîæèòü â ïðàâîé ÷àñòè t1 = t1
0.

Çàòåì ïîäñòàâèòü íàéäåííîå ïðèáëèæåííîå çíà÷åíèå t1

îïÿòü â ïðàâóþ ÷àñòü. Îáû÷íî äëÿ óäîâëåòâîðèòåëüíîé
ñõîäèìîñòè òðåáóþòñÿ îäíà-äâå èòåðàöèè. Ïîñëå ýòîãî íàé-
òè t2 ïðè ïîìîùè óðàâíåíèÿ (5) íå ïðåäñòàâëÿåò òðóäà. Òîã-
äà âûðàæåíèÿ äëÿ ñêîðîñòè è òåìïåðàòóðû  ïðèíèìàþò âèä:

ãäå kÁ � ïîñòîÿííàÿ Áîëüöìàíà, à m � ìàññà ÷àñòèöû.
Â ïðèíöèïå  ïðåäëîæåííûé ìåòîä ïîçâîëÿåò îïðåäåëèòü

ïîãðåøíîñòè, ñâÿçàííûå ñ òî÷íîé ôîðìîé àïïàðàòíîé
ôóíêöèè. Ïðè ýòîì âûêëàäêè àíàëîãè÷íû ïðèâåäåííûì.

Â êà÷åñòâå èëëþñòðàöèè â òàáëèöå ïðèâåäåíû ïàðàìåò-
ðû ìîëåêóëÿðíîãî ïó÷êà äëÿ ñìåñè ãåëèé�àðãîí ñ ñîîò-
íîøåíèåì 15:1, ïîëó÷åííûå íåïîñðåäñòâåííî èç ÂÏ-
ñïåêòðîâ. Äàâëåíèå â èñòî÷íèêå ñòðóè èçìåíÿëîñü â äèà-
ïàçîíå 1�5 àòì, òåìïåðàòóðà êàìåðû ñîïëà ñîñòàâëÿëà
300 Ê. ÂÏ-ñïåêòðû àðãîíà è ãåëèÿ â ýòîì ñëó÷àå îáëàäàþò
îïðåäåëåííîé àñèììåòðèåé è èõ äîñòàòî÷íî òðóäíî îáðà-
áîòàòü ñ èñïîëüçîâàíèåì ìîäåëüíîé ôóíêöèè ðàñïðåäå-
ëåíèÿ, íàïðèìåð ìàêñâåëëîâñêèì ðàñïðåäåëåíèåì. Íàø
ìåòîä ïîçâîëÿåò ïîëó÷èòü ïàðàìåòðû ìîëåêóëÿðíîãî ïó÷-
êà, òàêèå êàê ñðåäíÿÿ ñêîðîñòü è ïàðàëëåëüíàÿ òåìïåðàòó-
ðà, áåç çàäàíèÿ ìîäåëüíîé ôóíêöèè ðàñïðåäåëåíèÿ è ñ
ó÷åòîì îøèáîê îïðåäåëåíèÿ ïàðàìåòðîâ.

Ïàðàìåòðû ìîëåêóëÿðíîãî ïó÷êà ñìåñè ãåëèÿ è àðãîíà,

îïðåäåëåííûå íåïîñðåäñòâåííî èç

 âðåìÿïðîëåòíûõ ñïåêòðîâ

Ìàññà
(à.å.ì.)

Äàâëåíèå â
èñòî÷íèêå
ð(àòì)

Ñðåäíÿÿ
ñêîðîñòü v(ì/ñ)

Ïàðàëëåëüíàÿ
òåìïåðàòóðà

Ò(K)

Èíòåíñèâíîñòü
(îòí. åä.)

 4 1.0 1334(5)    14.0(0.8) 815(7)

 4 1.4 1331(5) 11.2(0.6) 1233(11)

 4 2.0 1326(2) 8.4(0.3) 2207(11)

 4 2.8 1324(2) 7.0(0.2) 4413(29)

 4 4.0 1325(2) 5.5(0.1) 6178(22)

 4 5.0 1325(2) 4.8(0.1) 7472(60)

40 5.0 1283(1) 18.5(0.1) 22617(24)

40 4.0 1278(2) 18.9(0.3) 17373(42)

40 2.8 1271(1) 19.6(0.4) 12659(51)

40 2.0 1260(2) 22.0(0.2) 9770(15)

40 1.4 1246(2) 25.4(1.2) 6931(85)

40 1.0 1228(1) 28.7(1.0) 4998(9)

Ðàáîòà âûïîëíåíà ïðè ôèíàíñîâîé ïîääåðæêå Ðîñ-
ñèéñêîãî ôîíäà ôóíäàìåíòàëüíûõ èññëåäîâàíèé (êîä

ïðîåêòà 96-03-33807).

( )
.

t
tt














+=

1
2

2
0
11

ô
1

,
)t(

L

k

m
T,t/Lu

2
2

2

1
Á

==


