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В работе с позиций квантовой механики проработан вопрос дегидроксилации в минералах. Предлагае-
мой моделью является процесс перемещения протонов (негомогенный или гетерогенный процесс). Процесс 
потери гидроксильной группы рассмотрен – как процесс делокализации протона в системе «два атома кис-
лорода и протон между ними». Такое перемещение протона обусловлено его переходом в возбуждённое со-
стояние из-за нагрева системы. Данный механизм дегидроксилации представляется более правдоподобным. 
Вероятность обнаружения микрочастицы вблизи второго атома кислорода мала. Однако наличие промежу-
точного потенциального барьера изменяет данную вероятность. При нагреве в минерале из-за увеличения 
энергии протона растёт прозрачность среднего барьера. Учтено и наличие туннельного эффекта – вероят-
ность перехода частицы непосредственно сквозь барьер. Увеличение вероятности нахождения протона вбли-
зи второго потенциального источника соответствует процессу дегидроксилации рассматриваемой системы. 
Найдены уравнения, определяющие спектр энергии системы. При сближении двух источников их волновые 
функции и  энергетический спектр взаимно нарушаются. Определено нахождение новых энергетических 
уровней и возмущённых волновых функций, характеризующих взаимодействие рассматриваемых объектов. 
Проведя соответствующие расчёты, получены уравнения, позволяющие определить степень локализации 
протона вблизи соответствующих атомов кислорода, и тем самым установить положение новых энергети-
ческих уровней и степень их локализации. Последующий анализ зависимости интенсивности полос погло-
щения в рассматриваемых системах, с учётом полученных формул, приводит к выводу о том, что интенсив-
ность полос ОН уменьшается с ростом температуры. В рамках модели, в  которой протон гидроксильной 
группы находится в «двойной потенциальной яме», удовлетворительно объясняется уменьшение интенсив-
ности полос поглощения гидроксилов при повышении температуры. 

Ключевые слова: квантовая механика, дегидроксилация, волновая функция, энергетические уровни, 
потенциальная яма, ИК-спектры, интенсивность полос поглощения
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The work from the standpoint of quantum mechanics to study the issue dehydroxylation in minerals. The 
proposed model is a process of moving protons (non-homogeneous or heterogeneous process). The process of loss 
of the hydroxyl group is considered as the process of proton delocalization in the system – two atoms of oxygen and 
a proton between them. This movement is caused by its proton transfer in the excited state due to the heating system. 
This mechanism dehydroxylation seems more plausible. The probability of detecting micro-particles near the second 
atom of oxygen is low. However, the presence of intermediate potential barrier changes this probability. When 
heated in a mineral due to the increase in proton energy increases the transparency of the barrier medium. Taken into 
account the presence of the tunnel effect – the probability of transition of a particle directly through the barrier. The 
increase in the probability of finding the proton near the second potential source corresponds to the dehydroxylation 
process of the system. The energy spectrum equations of the analyzed system are determined. When moving towards 
two sources of the wave functions and energy spectrum mutually violated. New energy levels and perturbed wave 
function describing the interaction of these objects are determinated. After appropriate calculations, the equations 
for the degree of localization of the proton near the corresponding oxygen atoms, and thus the new position of 
the energy levels and the degree of their localization were determined. Subsequent analysis of the intensity of the 
absorption bands in the systems, taking into account the formulas obtained, leads to the conclusion that the intensity 
of the bands decreases with increasing temperature. The model in which the proton of the hydroxyl group is in the 
«double potential well», satisfactorily explains decreasing of the intensity of the absorption frequency bands of the 
hydroxyls groups at higher temperatures.
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Несмотря на многочисленные работы по 
дегидроксилации минералов, детального по-
нимания и теоретического анализа процесса 
дегидроксилации до сих пор нет [2, 3, 5–13]. 

Ранее нами в  статье [14] с  позиций 
квантовой механики рассмотрен механизм 
дегидроксилации минералов. Процесс де-
гидроксилации представлен как процесс 
локализации протона в  системе «два ато-

ма кислорода и  протон между ними». Та-
кое перемещение протона обусловлено его 
переходом в возбуждённое состояние. При 
нагреве в минерале происходит увеличение 
энергии протона, в связи с этим растёт про-
зрачность среднего барьера.

Недостаточно изучен вопрос об изме-
нении интенсивности полосы валентных 
колебаний ОН. Таким образом, существует 
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необходимость поиска ряда количествен-
ных характеристик в системе ОН…О. 

Была выбрана модель из двух источни-
ков с параболической зависимостью потен-
циальной энергии U. Две потенциальные 
зависимости (U1 и  U2), характеризуют воз-
действие двух рассматриваемых атомов на 
протон, при этом учтено  смещение мини-
мумов потенциальных энергий данных ис-
точников на величину ΔU = U2 min  – U 1 min. 
Определена координата промежуточного 
барьера, разделяющего потенциальные ямы, 
его высота.

Локализация протона, связанного с одним 
из атомов кислорода, определяется его волно-
вой функцией. Поведение микрочастицы со-
размерно волновому уравнению Шрёдингера, 
полностью определяющего её движение.

Вероятность локализации  частицы 
в  пространстве определяется её волновой 
функцией, а квадрат её модуля даёт значе-
ние плотности вероятности нахождения ча-
стицы в данной области. 

Вероятность обнаружения микрочасти-
цы вблизи второго атома кислорода мала. 
Однако, наличие второго потенциального 
барьера, меняет данную вероятность. Также 
понятно, что при увеличении энергии про-
тона (т.е. при его переходе в возбуждённое 
состояние) растёт прозрачность среднего 
барьера вследствие туннельного эффекта. 
Изменение вероятности нахождения про-
тона вблизи второго потенциального источ-
ника соответствует процессу дегидроксила-
ции рассматриваемой системы.

Общая потенциальная энергия системы 
двух близко расположенных осцилляторов 
U(x) имеет промежуточный барьер ΔU с ко-
ординатой 

	 .	 (1)

Выражение (1) соответствует пересече-
нию потенциальных функций гармонических 
осцилляторов U1 (x) и U2 (x), имеющих вид:

	 , 	  (2)

	 . 	  (3)

Высота промежуточного барьера, разде-
ляющего потенциальные ямы, определяется 
выражением:

	(4) 

или 

	
2

1
2 2

UU ∗  ∆
= κ + κ 





. 	 (5)

Локализация протона, связаная с одним 
из атомов кислорода, определяется его вол-
новой функцией ψ(x). 

Для первого изолированного атома с по-
тенциальной энергией U1 (x) запишем:

	 0 0 0
1 1 1 1Ĥ Eψ = ψ .	 (6)

Здесь волновая функция ψ является ре-
шением стационарного уравнения Шрёдин-
гера, для второго атома

	 0 0 0
2 2 2 2Ĥ Eψ = ψ .	 (7)

Функции 0
1ψ  и  0

2ψ  – волновые функции, 
которые соответствуют двум близко распо-
ложенным изолированным потенциальным 
источникам с невозмущёнными энергетиче-
скими уровнями.

Отказавшись от описания движения ча-
стицы с помощью траекторий, получаемых 
из законов  динамики, и  определив вместо 
этого волновую функцию, необходимо вве-
сти в рассмотрение уравнение, эквивалент-
ное законам Ньютона и дающее рецепт для 
нахождения ψ в  частных физических зада-
чах. Таким уравнением является уравнение 
Шрёдингера [6, 7]:

	 	 (8) 

или 

	 .	 (9)

В квантовой механике вводят оператор 

Гамильтона  – ( )
2ˆ

ˆ | |
2
pH U r
m

= +


  кванто-

во-механический оператор, соответствую-
щий функции Гамильтона в  классической 
механике:

	 .	 (10)

В представлении Шрёдингера эволю-
ция системы описывается зависимостью 



179

 УСПЕХИ СОВРЕМЕННОГО ЕСТЕСТВОЗНАНИЯ    № 12, 2015 

 Науки о Земле (25.00.00) 
от времени вектора состояния ψ  систе-
мы [1, 4]:

 	 ˆi H
t
∂

ψ = ψ
∂


.	 (11)

Если классическая функция Гамиль-
тона не зависит явно от времени, то она 
является интегралом движения и  значе-
ние её совпадает с  энергией системы. 
Соответственно гамильтониан системы 
в  этом случае является оператором энер-
гии. Уравнение (11) при этом имеет част-
ные решения в  виде стационарных со-
стояний ( ) ( ) /, i E t

Er t r e −Ψ = ψ 

   или 
/i E t

E e −Ψ = ψ  . Вектор состояния Eψ  
не зависит от времени и является собствен-
ным вектором гамильтониана Ĥ , соответ-
ствующим значению энергии E: 

	 ˆ
E EH Eψ = ψ .	 (12)

Данное уравнение определяет спектр 
энергии системы.

Для нашей задачи гамильтониан имеет вид:

( )
2 2 2 2

2 2 2
ˆ , ,

2
H U x y z

m x y z
 ∂ ∂ ∂

= − + + + ∂ ∂ ∂ 



 
или 

	 ( )
2 2

2
ˆ

2
H U x

m x
 ∂

= − + ∂ 



.	 (13).

С учётом (2) и (3) перепишем (13) в виде:

	 .	 (14)

и 

	 .	 (15)

Функция Eψ  определяет квантовое 
состояние и  должна быть однозначна, ко-
нечна и непрерывна. В системе, занимаю-
щей реальный объём, решение имеется не 
для любых значений энергии. Допустимые 
значения энергии Ei являются дискрет-
ными величинами, при этом набор этих 
значений (собственные значения операто-
ра Гамильтона) образует энергетический 
спектр. 

При сближении двух источников их вол-
новые функции и  энергетический спектр 
взаимно нарушаются. Важной задачей при 
этом является нахождение новых энергети-
ческих уровней и  возмущённых волновых 
функций, характеризующих взаимодей-
ствие рассматриваемых объектов. Результи-
рующая волновая функция ψ исследуемой 
системы в соответствии с законами кванто-
вой механики может быть найдена как ли-
нейная комбинация невозмущённых волно-
вых функций 

0
1ψ  и 

0
2ψ  изолированных друг 

от друга источников:

	 0 0
1 1 2 2c cΦ = ψ + ψ .	 (16)

Уравнение (12) примет вид: 

	 Ĥ EΦ = Φ .	 (17)

Энергетический спектр такой системы 
определяется соответственно стандартным 
выражением:

	 ( ) ( )
1

1

2 2
1 1 2 2 2 1 2 1 2

2 2 2 2
1 2 2 1 2 1 2

ˆ ˆ ˆ ˆ* * * 2

* 2

o o o o o o o o
o

o o o o o o

H dx c H dx c H dx c c H dx
E

dx c dx c dx c c dx

Φ Φ ψ ψ + ψ ψ + ψ ∗ ψ
= =

Φ Φ ψ + ψ + ψ ∗ψ
∫ ∫ ∫ ∫
∫ ∫ ∫ ∫

. 	 (18)

После ввода упрощающих обозначений

	
1 2

1 2

ˆ*

*

o o o

o o o

H dx

dx

β = ψ ψ

γ = ψ ψ

∫
∫

	 (19)

получим: 

	 1

1

2 2
1 2 1 1 2
2 2

2 1 2

2
2

o o o
o

o

c H c H c c
E

c c c c
+ + β

=
+ + γ

.	 (20)
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Используя метод вторичного квантова-

ния [1], основанный на том, что состояния 
микрочастиц характеризуют набором чи-
сел – числами заполнения, определим иско-
мые величины. При этом вместо волновых 
функций частиц в  координатном представ-
лении вводятся волновые функции в пред-
ставлении чисел заполнения различных со-
стояний одной частицы. Удобство метода 
вторичного квантования в  том, что он по-
зволяет единообразно описывать системы 
с  различным числом частиц, как с  конеч-
ным фиксированным (в задачах физики кон-
денсированных сред), так и с переменным. 

Переходы между различными состояниями 
(например, из состояния k в  состояние q 
одной частицы при этом описываются как 
уменьшение числа заполнения, соответ-
ствующего одной волновой функции на еди-
ницу (Nk ⇒  Nk – 1), и увеличение числа за-
полнения другого состояния на единицу (Nq 
⇒  Nq + 1). Вероятности этих процессов 
зависят не только от элементарной вероят-
ности перехода, но и  от чисел заполнения 
участвующих в процессе состояний.

С учётом (6) и  (7) и  (14) и  (15) решим 
уравнение второго порядка (20), определив 
соответствующие коэффициенты  и  :

	 	 (21)

и 

	 .	 (22)

Также можно рассчитать новые значения энергии волновой функции и для возбуждён-
ных уровней. В основном и первом возбуждённом состояниях выражения волновых функ-
ций протона и значений его энергий имеют вид для n = 0 и n = 1 соответственно:

	
20 x 24 e − αα

ψ = ⋅
π

, 
1
2

o hΕ = ν  	 (23) 
и

	 , 
3
2

h′Ε = ν , 	 (24) 

где 
24
h
π µν

α =  и ν – частота, μ – приведённая масса осциллятора.

Из (2), (3) и (23) получим в рассматриваемом случае:

	  	  (25)

и 

	 .	 (26)

Для волновых функций, соответствующих возбуждённым состояниям, запишем с учё-
том выражения (24):

	   	  (25)
и 

	 .	 (26)

Также определяются и другие параметры задачи: oγ , oβ , 1
oH , 2

oH  и соответственно γ’, 
β’ и 1H ′ , 2H ′ . 
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Введём параметр η, определяемый сле-

дующим равенством:

	 2
h
µν

η = α = π  .	 (27)

Здесь , так как частота осцилля-
тора и его приведённая масса μ связаны со-
отношением: 

	
κ

ω =
µ
.	 (28)

В результате расчётов получим уравне-
ния, связывающие частоту ν изолированно-
го источника с безразмерным параметром η, 
задаваемым выражениями (28) и (29) и ха-
рактеризующим ширину потенциального 
барьера.

Из (1)–(3) получим:

	
2

2
U U
h h

∗ ∆
= + η

ν ν
	 (29) 

или 

	
( )2

2
U U U

h h

∗ −∆ ∆
= − η

ν ν
.	 (30)

Уравнения (21) и  (22) позволяют опре-
делить степень локализации протона вбли-
зи соответствующих атомов кислорода, вы-
числяя   – отношение квадратов 
коэффициентов общей волновой функции 
системы.

Задавая  различные значения ∆U и  η, 
можно найти положение энергетических 
уровней и степень их локализации. 

Последующий анализ зависимости 
интенсивности полос поглощения в  рас-
сматриваемых системах, с  учётом полу-
ченных формул, приводит к выводу о том, 
что интенсивность полос ОН уменьшается 

с  ростом температуры. В рамках модели, 
в  которой протон гидроксильной группы 
находится в «двойной потенциальной яме», 
удовлетворительно объясняется уменьше-
ние интенсивности полос поглощения ги-
дроксилов при повышении температуры. 

Таким образом, предложенная модель 
позволяет выявить основные черты меха-
низма дегидроксилации в минералах. 
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