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РЕФЕРАТ

Атомы водорода и водородные ионы, являющиеся относительно простыми ато

мными системами, высоко точные вычисления их атомных структур были фунд

аментальным направлением исследований в области физики на протяжении пос

ледних поколений, что имело важное значение для развития квантовой механик

и и т.д. В ней высоко-точное вычисление и теоретическое исследование степен

и поляризации атомов водорода и гипер-подобных атомов имеют важное значе

ние для изучения теоретических методов, которые являются основными атрибу

тами атомов, которые можно использовать для описания степени реакции элект

ронных облаков, распределяющих атомы или молекулы.Точные вычисления сте

пени поляризации играют важную роль. Например, первичные источники погре

шности в системе оптических часов включают в себя перемещение старка, пере

мещение радиации черного тела, которые напрямую зависят от степени поляриз

ации атома. Гиперполяризованность имеет важное применение в нелинейных о

птических материалах, и вычисление гиперполяризации является еще более осн

ованием для сложных системных вычислений. Эти вычисления имеют важное з

начение для того, чтобы комбинировать теорию с экспериментом с высокой точ

ностью для определения некоторых основных физических констант, таких как к

онстанта форт рид, соотношение массы протонов и электронов.Основываясь на

теории микропомех в квантовой механике, а также на общих псевдоспектральн

ых методах (Generalized Pseudo-spectral method), мы решили следующие пробле

мы.

1. Используя теорию микровозмущений и общий псевдо-спектральный подход

к разрешению скорости и скорости гиперполяризации, в первую очередь

выводятся формулы для коррекции энергии второго и четвертого порядка в

соответствии с теорией микровозмущений
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2. Использование методов GPS для обозначения Ek(4), позволяющих ему

осуществлять вычисления с высокой точностью, в которых скорость

статической диполярной поляризации (альфа) и сверхполяризованная (гамма)

одноэлектронных систем могут быть определены соответственно через

изменения энергии второго и четвертого порядка

3. Вычисление скорости поляризации и гиперполяризации атомов водорода под

кулоном и экранированием кулона, анализ точности вычислений и обобщение

характеристик двух методов.

Что касается методов общего псевдо-спектра (GPS), используемых в данной

статье, то он также известен как полуспектральный метод, успешно

применяемый в последние годы для изучения структурных характеристик

атомов и молекулярных систем, квантовых процессов рассеяния и

взаимодействия лазеров в ядерной физике и ядерной физике; И роль этого

метода в точном и эффективном географическом понимании уравнений

шрёдингера и дирака непрерывно проявляется.

Ключевые слова: общий псевдоспектр (GPS) метод, квантовая механика, теория

микропомех, скорость поляризации, гиперполяризация
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ВВЕДЕНИЕ

Скорость статической поляризации может быть определена корректировко

й энергии второго порядка в случае, когда атом помещен в слабое электрос

татическое поле, а степень статической гипер-поляризации может быть опр

еделена путем коррекции атома в энергии четвертого порядка, когда атом

находится в состоянии слабой электростатической поляризации, при котор

ой полюс, зависающий от (динамической) гиперполяризации, напрямую св

язан с двухфотонным возбуждением системы.Влияние плазменного отбора

на свойства и динамику рассеяния атомов вызвало значительный интерес в

последние десятилетия, поскольку оно имело важное значение в диагности

ке параметров плазмы и понимании основных процессов в плазме. Влияни

е плазменного отбора на атомную гиперполяризацию стало горячей точкой

исследований в последние годы. Такая величина тесно связана с трехступе

нчатым нелинейным оптическим процессом в атомном внешнем поле, таки

м как трехкратные гармонические процессы, производящие эффект постоя

нного тока, вторичные гармонические колебания, вызванные электрически

м полем, Джейн и четыре волны смешиваются и т.д.Тем не менее, даже в п

ростом из атомных систем водорода эти изменения далеко не были построе

ны, поэтому мы провели исследование атомов водорода, находящихся в ку

лонском потенциале, а также в свободной системе кулона, находящейся по

д плазменным потенциалом, Мы использовали методы GPS и теорию микр

опомех в квантовой механике для изучения возможностей поляризации ато

мов водорода, находящихся под кулоновым потенциалом и экранировавши

х потенциалом.Мишель и другие выдвинули теорию о Том, что атомные си

стемы в непроницаемом пространстве будут введены в системные модели

под очень высоким давлением. С тех пор был выработан значительный инт

ерес к изучению систем ограниченных пространств в физике и химии. Сам

ые простые системы одноэлектронных ограничений, такие как атомы водо

рода и изотропные резонаторы, обычно считаются сложными моделями си

стем и используются в качестве прототипов для тестирования теоретическ
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их методов и исследований фундаментальных явлений. Например, огранич

енные атомы водорода были использованы для изучения среды высокого д

авления внутри некоторых планет.Метод общего псевдоспектра (GPS) мож

ет быть использован для вычисления релятивистических поправок и сверхт

онких структур между атомами водорода, и для подтверждения эффективн

ости этих эффектов мы используем метод GPS для обработки энергетическ

их формул четвертого порядка, чтобы он мог производить более точные вы

числения. В этой статье мы используем sum-over-state formalism, чтобы опи

сать математическое состояние и сверхполяризованную способность атомо

в водорода. Помимо примечаний в исключительных случаях, в этой статье

используется атомная единица (Au), в которой статья делится на четыре се

кции, а вторая и третья части этой статьи подробно описывают теории и ме

тоды решения проблем, и в конце статьи мы резюмируем и обсуждаем циф

ры, которые мы получаем за счет вычислений.

Цель работы

Исходя из теории квантовой механики возмущений и методики GPS, мы

начинаем с вычисления многополярности простых атомов в внешнем

поле. переходить далее к сверхполяризации, это коррекция высокого порядка

атомной энергии в электрическом поле ,при применении метода

конфигурационного взаимодействия и методики GPS и разработанной модели

релятивистской структуры атомов, а также метода возмущения для всех

ступеней рассчитали диэлектронную атомную систему в электрическом поле и

удельную поляризацию многоэлементной и замкнутой атомных систем.
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ГЛАВА Ⅰ. ТЕОРЕТИЧЕСКИЕМЕТОДЫ РАСЧЕТА

За последние несколько лет методы широкого спектра псевдо-спектра

(GPS), также известные как полуспектральный метод или метод консоли,

успешно применялись к изучению структурных характеристик атомов и

молекулярных систем, квантовых процессов рассеяния в ядерной и атомной

физике и взаимодействия атомов лазера. В последние годы его роль в точном и

эффективном понимании уравнений шрёдингера и дирака, которые зависят от

времени, постоянно раскрывается. Метод GPS — метод дискретного

представления переменных (DVR), имеющий особое преимущество в

ограниченном дифференциале и ограниченном метаварианте. Например, метод

нумерова и лангер-кута.Метод GPS и различные варианты его различных форм

часто являются глобальным методом, использующим неизвестную функцию,

например тригонометрический метод, который обладает значительной

точностью по сравнению с другими методами DVR. Дискретные свойства

методов GPS также позволяют ему во многих отношениях превосходить методы

разложения в основе, широко применяемые в атомной и молекулярной физике.

Например, ему не нужно вычислять потенциальные матричные элементы,

которые иногда являются самыми трудными и затратными в структурных

вычислениях. Метод GPS также может быть легко реализована для решения

уравнения шрёдингера в моментальном пространстве, и помните, что решение

таких странных проблем в моментальном пространстве иногда является

трудной задачей для фундаментального разложения.

Некоторые авторы уже пытались расширить этот метод до сложных атомных и
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молекулярных систем. При приближении бонна-оппенгеймера можно

вычислить потенциальную кривую ионов водорода в длинных шаровых

координатах и изучить динамику реакции под сильным лазерным полем. Что

касается многоэлектронных систем, то совмещение методов GPS с методом

hartry -fock и теорией функционального функционального функта плотности

имеет свою эффективность в эффективных вычислениях полифотонных

процессов в сложных атомных и молекулярных структурах и в

немикроспойлерных процессах в лазерных полях.

ГЛАВА Ⅱ. ОБЩЕЕ ОПИСАНИЕ ПРОЦЕССА РАСЧЕТА

Основные математические и реализационные технологии методов GPS

включают в себя различные варианты сетки дискретности и ортогональных

многочленов, преобразование уравнения шрёдингера в матричную форму,

цифровые дифференциальные и интегральные технологии, а также

производные радиальных величин. На работе мы сначала протестировали этот

метод на точность атомов свободного водорода, а затем провели тщательное

сравнение с предыдущими вычислениями GPS и другими теоретическими

прогнозами радиальных размеров конечных атомов водорода и резонаторов.

Для того чтобы проверить и оценить точность экстраполяции GPS, мы

вычислили связывающее состояние свободного атома водорода, в котором

электронно-волновые функции и соответствующие значения нуля могут быть

проанализированы. В формуле ниже приведено значение c0 состояния nl

�0 =−
(� − � − 1)!

1
2

(� + �)!
3
2(2�)

1
2

(
2
�

)
3
2+1��+1

2�+1(0)

Нулевое значение функции лагеля, связанной с ним, было зачитано

��
�(0) = ( − 1)� �!2

(� − �)! (�)!

Наши простые тесты показали, что экстраполяция GPS с параметрами N =

500, L = 50 и k = 5 может успешно воспроизвести как минимум 20 значимых

значений анализа. В рамках методов GPS вычислены релятивистические
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поправки и супертонкие структуры, связанные атомами водорода, и

подтверждаются эффективность микроспойлеров этих эффектов. После этого

мы использовали метод GPS для обработки энергетической формулы 4 - го

порядка, чтобы он мог производить более точные вычисления.

Вычисление степени гиперполяризации атома

Степень гиперполяризации имеет важное применение в нелинейных

оптических материалах, и вычисления степени гиперполяризации атома

являются основой для более крупных системных вычислений.

Вычислительная формула степени поляризации и ступеней гиперполяризации

Из них

каждая отмечена по декартовым координатам. Альфа представляет собой

линейный тензор поляризации, бета и гамма соответственно 1 и 2

соответственно.

Как правило, сначала выбирается базовая группа, используемая для вычисления

энергии, а затем добавляется дисперсионная и поляризованная функции, чтобы

расчетная гиперполяризация была близкой или последовательной к

экспериментальным значениям. Этот метод представляет собой определенную

опасность.

Необходимо, чтобы по правилам была создана базовая группа, которая могла бы

стремиться к правильному гиперполяризованному уровню и исключать

неопределенность, возникающую при выборе базовой группы.

В этой статье рассматриваются атомы водорода, предлагающие принципы и

методы вычисления точных гиперполяризаций.Индекс альфа-функции в этой

статье определяется в форме геометрической прогрессии, в которой базовая

группа должна более точно описать распределение электронных облаков

молекул, не имеющих внешнего поля, включая две части, которые гарантируют

минимальное количество энергии без микропомех, а вторая часть — более

чувствительное описание изменений в электронных облаках в дальних ядерных

областях. Первая базовая группа определяется принципом изменения энергии и
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уделяет сравнительное внимание фундаментальным функциям, которые вносят

больший вклад в энергию. И природа реакции внешних электрических полей

состоит в основном из электронных облаков в дальних ядерных областях,

поэтому необходимо увеличить дисперсионную функцию.

Таким образом, можно использовать внешнее поле F как микропомехи, и,

согласно теории микропомех, волновые функции и энергия, находящиеся в

системе микропомех, могут быть расставлены в степенные последовательности

с добавлением электрического поля

С 1 - го по 3 - й степени функции микровозмущения можно вычислить до 3

- го уровня. В соответствии с точным решением квантовой механики атома

водорода в внешнем поле, чтобы получить правильную функцию

микровозмущённых волн первого порядка, необходимо Добавьть в базовую

группу фундаментальную функцию квантового числа более высокого порядка,

чем ее.

Если волновая функция уже достигла минимального уровня энергии без

микропомех E0, то интеграция 1 не повлияет на E. (в случае атома, по причинам

симметрии, функции квантовых чисел высшего порядка не участвуют в

функции без микроспоймовых волн, которые автоматически гарантируются в

этой точке). Согласно вышеуказанной формуле, наибольшее воздействие на

энергию во время изменения климата во внешнем поле F будет иметь значение

альфа, что соответствует тому, что самая большая волновая функция альфа

будет иметь наименьшую волновую функцию во время существования внешних

полей. Альфа (то есть E2) в основном определяется функцией микроспойлера

первого порядка. Так что можно оптимизировать волновую функцию, чтобы

сделать альфа максимальным.Многополярная поляризуемость и

суперполярность водородоподобных атомов с потенциалом Гесса были

рассчитаны методом суммарного состояния, а системно-связанное состояние и

псевдоконтинуум получены обобщенным псевдоспектральным методом.
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Рассчитана и сопоставлена с предыдущими расчетами ненулевая энергия,

прочность переходного осциллятора и дипольная поляризуемость основного

состояния атома водорода. Изучено комбинированное влияние потенциала

электрического поля и непроницаемой сферы на поляризуемость.

r = L (1 + x) /(1 − x)

Новая переменная x затем дискретизируется в соответствии с абсциссой

ортогональности Лежандра-Гаусса-Лобато. Приближение конфигурации

подтверждает тот факт, что неизвестная волновая функция является точной во

всех точках конфигурации. Исходное дифференциальное уравнение уравнения

затем преобразует 2 в конечномерную задачу собственного значения, из которой

получается внутренняя энергия системы и соответствующая волновая функция.

Точность и связанные с этим свойства методов GPS для расчета связанных

состояний зависят главным образом от количества сконфигурированных точек

N и свободных с параметром отображения L. Сходимость вычисления всегда

может быть увеличена на N. Когда система очень свободна, для покрытия

диффузионных характеристик распределения электронной плотности следует

использовать относительно большое значение L. Начиная с теории возмущений

первого порядка, статическая многополярная поляризуемость одноэлектронной

системы может быть удобно рассчитана с помощью уплотнения и

метаморфических форм.

ГЛАВА 3. ТЕОРЕТИЧЕСКИЙМЕТОД

Для того чтобы решить вопрос о степени поляризации и гипер-поляризации, в

первую очередь необходимо выработать вторую и четвертую энергетические

поправки по теории микровозмущений, процесс которых состоит из следующих:

Это уравнение гамильтона оригинальной системы.

H（0）|ψ�
（0）⟩ = ��

（0）|ψ�
（0）⟩

Полное количество гамильтона в системе состоит из двух частей:

(H（0）+H‘) |ψ� ⟩ = �� |ψ� ⟩ [a]
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Потому что квантовое состояние, вызванное H ', очень мало изменилось с

энергией

Таким образом, новые состояния и энергия могут быть использованы для

многоступенчатого развертывания, как ниже:

|�� ⟩ = |��
(0)⟩ + |��

(1)⟩ + |��
(2)⟩+............

�� = ��
(0) + ��

(1) + ��
(2) + ⋯ [b]

Так что доставьте [b] в [a] доступно

[�(0) + �′][|��
(0)⟩ + |��

(1)⟩ + |��
(2)⟩ + ⋯]

= [��
(0) + ��

(1) + ��
(2) + ⋯][|��

(0)⟩ + |��
(1)⟩ + |��

(2)⟩ + ⋯]

Развернув формулу верхней колонны, можем

получить

[�(0)|��
(0)⟩ − �

(0) |��
(0)⟩� ]

+ [�(0)|��
(1)⟩ + �′|��

(0)⟩ − �
(0) |��

(1)⟩� − �
(1) |��

(0)⟩� ]
+ [�(0)|��

(2)⟩ + �′|��
(1)⟩ − �

(0) |��
(2)⟩� − �

(1) |��
(1)⟩� − �

(2) |��
(0)⟩� ]

+ ⋯
= 0

[�(0)|��
(0)⟩ − �

(0) |��
(0)⟩� =0

[�(0)|��
(1)⟩ + �′|��

(0)⟩ − �
(0) |��

(1)⟩� − �
(1) |��

(0)⟩� =0

[�(0)|��
(2)⟩ + �′|��

(1)⟩ − �
(0) |��

(2)⟩� − �
(1) |��

(1)⟩� − �
(2) |��

(0)⟩� =0

......

Формула в верхней скобках, которые мы называем "i", "ii", "iii"...

Проецировать [ii] на | ��
(0) >

⟨ �
(0) |�(0)|ψ ��

(1)⟩ + ⟨ �
(0) |�′|ψ ��

(0)⟩ − ⟨ �
(0) |��

(0)|ψ ��
(1)⟩ − ⟨ �

(0) |��
(1)|ψ ��

(0)⟩ = 0

Получить после упрощения

��
(1)=���

′

Проецировать [iii] на | ��
(0)⟩

�
(0) ⟨��

(0)∣��
(2)⟩� + ⟨ �

(0) |�′|ψ ��
(1)⟩ − �

(0) ⟨��
(0)∣��

(2)⟩� − �
(1) ⟨��

(0)∣��
(1)⟩� − ��

(2)

= 0
Можно получить формулу
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��
(2)=⟨ �

(0) |�′|ψ ��
(1)⟩

если развернуть |��
(1)⟩ с |��

(0)⟩ ，можно получить,

��
(2) = ∑

�(≠�)

��
′ ⟨ �

(0) |�′|ψ ��
(0)⟩H

��
(0) − ��

(0) = ∑
�(≠�)

|���
′ |2

��
(0) − ��

(0)

Для уравнения четвертого уровня

(�0-��
(0)) � �

(3)= -(H-��
(1))� �

(2) + ��
(2） ��

1 + ��
(3） ��

(3)

Умножить на целое уравнение слева от ��
(0) и затем использовать встроенный

символ, который можно получить

(��
(0), (�0 − ��

(0))��
(3)) =− (��

(0), (�′ − ��
(1))��

(2)) +

�
(2) (��

(0), ��
(1))� + �

(3) (��
(0), ��

(0))�

Поскольку (�0-��
(0))— это эрмический оператор, левая сторона вышеуказанного

уравнения равна нулю, можно получить после упрощения ��
(3）= （ ��

(0)，

（H’-��
(1))��

(2))-��
(2）(��

(0),��
(1))

Первая часть справа =

（ ��
(0)，H’，��

(2))=∑��
(2)(��

(0),H’��
(0))=∑��

(2)���’+��
(2)���’

Пункт 2 = -��
(1）（ ��

(0)，��
(2)）=-��

(1）��
(2)-�'����

(2)

Можно получить следующую формулу

��
(3) = ∑

�(�≠�)
��

(2)���
′ =

�(�≠�)

[ ∑
�(1≠�)

���
′ �′

��

(��
(0) − ��

(0))(��
(0) − ��

(0))
−

���
′ ���

′

(��
(0) − ��

(0))2
]�

= ∑
�(�≠�)

∑
�(1≠�)

�′
���′

�����
′

(��
(0) − ��

(0))(��
(0) − ��

(0))
− ∑

�(�≠�)

�′
�����

′

(��
(0) − ��

(0))2
�′

��

= ∑
�(�≠�)

∑
�(1≠�)

���
′ �′

���′
��

(��
(0) − ��

(0))(��
(0) − ��

(0))
− ���

′ ∑
�(�≠�)

|���
′ |2

(��
(0) − ��

(0))2

Для вывода энергетической формулы четвертого порядка, У нас есть
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（�0-��
(0））��

(4)=-（H’-��
(1））��

(3)+��
(2）��

(2)+��
(3）��

(0)+��
(4）��

(0)

Можно получить

（��
(0)，（�0-��

(0））��
(4)）=-（��

(0)，（H’-��
(1））��

(3)）+��
(2）（��

(0)，��
(2)）

+��
(3）（��

(0)，��
(1)）+��

(4）（��
(0)，��

(0)）

Поскольку (�0-��
(0))— это эрмический оператор, левая сторона вышеуказанного

уравнения равна нулю

��
(2）（��

(0)，��
(2)）= 0， ��

(3）（��
(0)，��

(1)）=0 ， ��
(4）（��

(0)，��
(0)）=��

(4）

И мы сможем получить

��
(4）=（��

(0)，（H’-��
(1））��

(3)）=（��
(0)，（H’）��

(3)）

��
(4) =

�∈�

′

(�
�∈�,�

′

�∈�

′

��
��,�

′ ��,�
′ ��,�

′ ��,�
′

(��
(0) − ��

(0))(��
(0) − ��

(0))(��
(0) − ��

(0))

−
�∈�

′
|��,�

′ |2|��,�
′ |2

(��
(0) − ��

(0))2(��
(0) − ��

(0))
� )

Уравнение шрёдингера одноэлектронного атома, не относящееся к времени ,

может быть записано

H|ψ�⟩ = ��|ψ�⟩ , (1)

Полное количество гамильтона в системе состоит из двух частей

H = H(0) + FH′. (2)

V（r）= -�
�

（CP) V（r）=-�
�
�−�� （SCP）（4）

Примечательно, что когда λ = 0, SCP и ECSCP восстанавливаются до

кулонского потенциала в ионе свободной H-категории. В Eq 2 F обозначает

интенсивность однофазного электростатического поля, в диполярном

аппроксимации, вызванного

H′ = −r cos θ. (5)
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Здесь мы выбираем электрическое поле F в направлении z, Когда электрическое

поле относительно слабо, что позволяет рассматривать поле-атомное

взаимодействие в качестве возмущения для взаимодействия с кулоном, то

система с реальной энергией и волновой функцией может быть расформирована

в степенной ряд относительно сильного F поля

�� = ��
(0) + ���

(1) + �2��
(2) + �3��

(3) + �4��
(4) + …, ( 6)

|��⟩ = |��
(0)⟩ + �|��

(1)⟩ + �2|��
(2)⟩ + �3|��

(3)⟩ + �4|��
(4)⟩ + … (7)

Наименьшая энергетическая и волновая функция удовлетворяет уравнение

шрёдингера невозмущённого гамильтона H(0)

H（0）|ψ�（0）⟩ = ��（0）|ψ�（0）⟩ (8)

И волновые функции формируют набор полноценных ортогональных

настоящих функций

⟨ ψ�（0）′ |ψ�（0）⟩ = δ��’ . (9)

Скорость статической поляризации (альфа) и гиперполяризации (гамма) в

моноэлектронных системах определяются соответственно через коррекции

энергии второго и четвертого порядка

α = −2��(2) (10)

γ = −24��(4). (11)

В форматизме sum-over-states (18) коррекции энергии второго и четвертого

уровней могут быть официально описаны

��
(2) = �∈�

′ |��,�
′ |2

��
(0)−��

(0)∑ (12)

��
(4) = �∈�

′ (∑ �∈�,�
′

�∈�
′∑∑

��,�
′ ��,�

′ ��,�
′ ��,�

′

(��
(0)−��

(0))(��
(0)−��

(0))(��
(0)−��

(0))
− �∈�

′ |��,�
′ |2|��,�

′ |2

(��
(0)−��

(0))2(��
(0)−��

(0))
∑ )

(13)

"Hji" означает матричный элемент,От i ⟩ до j ⟩
H′j,i = ⟨ ψj(0)|H′|ψi(0)⟩ . (14)

В этой работе нас интересует скорость поляризации в волновых состояниях
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типа h атома s. Таким образом, в formula_12 и 13 экспоненциальные n и j

функционируют на всех p-волновых состояниях, а индекс i — на всех s-

волновых и d-волновых состояниях. Эт из-за дипольн переход прост позволя

углов момент выбра прав ∆ l = ± 1.

Варп-матрица типа 14, может быть сокращена до

��,�
′ = ⟨�⟩����

���� (2�� + 1){�� 1 ��
0 0 0

}2 (15)

Радиальная составляющая

⟨�⟩����
���� = ∫0

∞�����(�)������(�)�2�� (16)

Среди них Rnili (r) и Rnjlj (r) являются радиальными и окончательными

волновыми функциями соответственно. Для точных вычислений

коэффициентов поляризации и гипер-поляризации требуется полное спектр (a),

включающий в себя системы недеформации в связывающих и (псевдо)

континуальных состояниях, а также (b) точные вычисления каждого

радиального метатрона матрицы.

В этой работе мы используем обобщённый метод псевдо-спектра (GPS)

для выполнения этой задачи. метод GPS является цифровым способом

представления дискретных переменных, показывая высокую гибкость и

быструю сходимость при вычислении связывающих состояний и функций волн

одной электронной системы.

Чтобы подробно рассказать о методах GPS, мы начинаем с

нерелятивистского уравнения шродингера, не относящихся к теории времени, с

одной электронной системой С шаровой потенциальной энергией

��（r）=[-1/2�2+V（r）] �（r）=E �（r） (17)

Заменив лапланта в формуле, Мы можем выделить секцию угловой части из

общей волновой функции

�（r）=�� （r）���(r) (18)
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Определи новую функцию направления

�（r）= r��（r） (19)

У нас есть радиальное уравнение шрёдингера, которое обычно определяется,

например, ниже

[ − 1
2

�2

��2 + �(�+1)
2r2 + �(�)]�(�) = ��(�) （20）

Ограниченная потенциал атома деградирует до свободного атомного

потенциала в пределах предельного Rmax, мы будем использовать

вышеуказанные ограничения потенциал в качестве общей ситуации . Для

одноэлектронных систем радиальная функция должна быть в определенном

поле [0,r max]

0
���� |∫ �(�)|2�� = 1, (21)

И удовлетворять пограничные условия диликре

�(0) = �(����)=0 (22)

Мы также знаем об асимптотических условиях limr → 0�2 V(r)=0

До того, как использовать метод GPS для решения формулы (4), Нужн отпуст

Радиальная область на ограничен интерва [− 1,1] ,Для свобод атомн r∈ [0,

бесконечн], сам прост может быт рациональн карт

� = �(�) = � 1+�
1−�' (23)

� = �(�) = � 1+�
1−�'+�

(24)

� = 2�
rmax

(25)

Как отмечали такие люди, как чу, [3,9] введение нелинейной функции

отображения дает асимметричную матрицу величины гамильтона, которая, в

свою очередь, создает проблему обобщённых характеристических значений.

Известно, что решения многих универсальных библиотек линейной алгебры,

таких как EISPACK и LAPACK, [46] асимметричные матрицы всегда менее

точны, чем симметричные. Чтобы избежать такой нежелательной черты, автор

представил следующий процесс симметризации
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�(�) = �′(�)�(�) (26)

Добавьте верхнее преобразование в формулу (4), а затем введите

алгебраическому дифференциалу

�2

��2 �(�) = 1

�′
( �′′

�′2 − 0.5�′′′�

�′3 − 2�′′�′

�′3 + 1.25�′′2�

�′4 ) = 1

�′
( 1

�′
�2

��2
1

�′ � −

2��(�)�) (27)

��(�) = 3�′2−2�′′′�′

8�′4 (28)

У нас есть радиальное уравнение шредингера после преобразования φ (x）

[ − 1
2

1

�′
�2

��2
1

�′ + �(�+1)
2�(�)2 + �(�(�)) + ��(�)]�(�) = ��(�) (29)

Для специальных рациональных отображений, которые определены

выше, легко проверить три порядка f(x)

�′（x）=L (�+2)
(�−�+1)2 (30)

�′′（x）=L 2(�+2)
(�−�+1)3 (31)

�′′′(X )=L 6(�+2)
(�−�+1)4 (32)

будет получ ��(�) =0,

Это еще больше упрощает потенциальную энергию радиального

уравнения шрёдингера

[ − 1
2

1

�′
�2

��2
1

�′ + �(�+1)
2�(�)2 + �(�(�)]�(�) = ��(�) (33)

Дискрей граничные условия также могут использоваться для преобразования

функции φ (x) ϕ (-1)=ϕ (1)=0

−1
1 |∫ �(�)|2�� = 0

���� |∫ �(�)|2�� = 1 (34)

Для детального изучения различий между методом GPS и методом

развертывания методологии в расчетах ограниченной атомной системы < ��>,

мы следуем за выбором людей, таких как чу (39) в следующих случаях. В

legendre-gaus-lobatto интегрир, В предел [− 1,1] гладк функц "f" (x) интегральн

определя как
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∫−1
1 �(�)�� = �=0

� �∑ (��)�� (35)

Для абсцисса �0 =− 1, ��(�=1,…,�−1) = ������ �� ��
′ , �� = 1 ，

�� = 2
�(�+1)

1
[ � (��)]� 2 , (36)

Среди них �� (x)'s является многочлен лежандра n-го порядка.

Применение этой ортогональной функции к радиальной радиальной корреляции

(x) является простым

−1
1 |∫ �(�)|2�� = �=0

� |�(��)|2∑ �� = 1 (37)

Поперечные координаты или узлы типа гаусса играют важную роль в

параллельной аппроксимации, т.е. они являются точками сортировки, которые

требуют решения интегральных или дифференциальных уравнений. [14]

дискретное представление функции (гладкие, с числом порядка меньше N + 1)

представлено в форме базовой функции, в которой коэффициент представляет

собой собственное значение, Это может быть написано как формула

�(�) ≈ ��(�) = �=0
� ��∑ (�)�(��), （38）

��(�) = �� �=0
� � (��)� (�)

��
∑ （39）

�� = {(� + 1/2)−1 ��� � < �
2/� ��� � = � （40）

Децентрализованный фактор в многочлене лежандра γl

Или по характеру, определяемого полином лагранжа в точке Gauss-Lobatto

��（x）= 1
N(N+1)

(1−x2)
�
' (��)�

(xj−x) � (��)�
（41）

Мы использовали последний метод, используемый в работе таких людей, как чу,

Интегрировать спектральный аппроксимативный спектр�(�) ≈ ��(�) =

�=0
� ��∑ (�)�(��) в [ − 1

2
1

�′
�2

��2
1

�′ + �(�+1)
2�(�)2 + �(�(�)]�(�) = ��(�) （42）

а затем получить диссоциативное радиальное уравнение шрёдингера

�=0
� [∑ ℎ(�)��(�)]�(��) = � �=0

� ��∑ (�)�(��), （43）

h(x)=− 1
2

1

�′
�2

��2
1

�′ + �(�+1)
2�(�)2 + �(�(�)) （44）
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Обе вышеуказанные формулы должны быть эффективными для всех x-

значений, включая точки сопоставления в определении. Таким образом,

непрерывная переменная x может быть еще более дискретирована. Возвращаясь

к свойствам базовой функции gj (xi ) = δij, Мы получили окончательную

стандартную проблему характеристических значений

[ℎ][�] = [�][�], （45）

Где матричный элемент

hij = h(x)��(�)| �=��'

[φ] это вектор левиафана N + 1

В вышеуказанных рассмотрениях дифференциальный оператор φ (x)

представлен дифференциальным числом функции �� (x), которое может быть

определено в определении ��（x）= 1
N(N+1)

(1−x2)
�
' (��)�

(xj−x) � (��)�

Произвольная гладкая функция u(x)

�(�)= �=0
� gj∑ (��)�(��) （46）

Производная первого порядка в произвольных координатах имеет следующую

форму:
�
��

�(�)|�=�� = �=0
� ��

′∑ (��)�(��) = �=0
� (�1)��∑ �(��) =

�=0
� (�1)��∑ � (��)�

� (��)�
�(��), （47）

(�1)�� =

+ 1
��−��

(� ≠ �)

0 (� = � ∈ [1, � − 1])
− (�+1)�

4
(� = � = 0)

(�+1)�
4

(� = � = �)

（48）

Вторая производная u (x) похожа на форму первой производной,
�2

��2 �(�)|�=�� = �=0
� ��

′′∑ (��)�(��) = �=0
� (�2)��∑ �(��) =

�=0
� (�2)��∑ � (��)�

� (��)�
�(��), （49）
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(�2)�� =

− 2
(��−��)2 (� ≠ �, � ∈ 1, � − 1 , � ∈ 0, � )

− �(�+1)
3(1−xi

2)
(� = � ∈ [1, � − 1])

�(�+1)(�2+�−2)
24

(� = � = (0 �� �)
�(�+1)(1+��)−4

2(1+xj)2 (� = 0, � ∈ 1, � )

(50)

�(�+1)(1−��)−4
2(1−xj)2 (� = �, � ∈ 0, � − 1 )

Используя уравнение выше, мы можем получить матричный элемент (h) формы

ℎ�� =− 1
2

1

�′(��)
(�2)��

1

�′(��)
� (��)�

� (��)�
+ �(�+1)

2�(��)2 ��� + �(�(��))��� (51)

В настоящее время матрица гамильтона (h) остается асимметричной, поскольку

hij ≠ hji，Один из способов превратить его в симметрию— это использовать

преобразование

��� = ℎ��
� (��)�

� (��)�
=− 1

2
1

�′(��)
(�2)��

1

�′(��)
+ �(�+1)

2�(��)2 ��� + �(�(��))��� (52)

Соответственно, характерный вектор равен

�� = �(��)

� (��)�
=

�′�(�(��))

� (��)�
(53)

Окончательная форма стандартной симметричной проблемы

характеристических величин довольно проста

[�][�] = [�][�], (54)

Прежде чем использовать волновую функцию для вычисления физических

величин,Важно пересмотреть условия нормализация волновой функции

системы Это видно по выражению "��"

−1
1 |∫ �(�)|2�� = �=0

� |�(��)|2∑ �� = �=0
� ��

2∑ [ � (��)� 2 2
�(�+1)

1
[ � (��)� 2 =

2
�(�+1) �=0

� ��
2∑ = 2

�(�+1)
(55)

�� обычно нормализоватся в eigen функциях ,Преобразование

характеристических векторов в радиальную функцию должно привести к

дополнительному нормализационному фактору ,которые обычно

нормализоватся.
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�(��) = �(�+1)
2

�� � (��)� (56)

Упрощенный процесс поиска матрицы H,Используйте GPS，Будет r ∈ [0, ∞]

по полубесконечн отобража на x ∈ [− 1,1] ,Для диссоциации переменной x

требуется интеграция на основе legendre-gaussian-lobatto, После поиска

решения стандартной проблемы характеристических значений уравнения

шрёдингера для определения пути после изменения,Радиальная составляющая

преобразующей матрицы представлена в виде

⟨�⟩����
���� = �=0

� �∑ (��) ����
(��)� �i�i

(��)� �� (57)

Возвращение уравнения （ 57） в формулу энергии четвертого порядка дает

выражение гиперполяризуемости，Выражаем формулу гиперполяризуемости в

компьютерной программе Fortran

Мы используем программу Fortran для сокращения процесса расчета，

Измените некоторые параметры, чтобы реализовать расчет различных

состояний атомов водорода.(z -Ядерный заряд, m- Ядерная масса,l-Момент

импульса

Vtype-Тип потенциальной энергии , n-Количество баллов N,ra-Внутриатомный

сферический радиус , rb- Внесферический радиус , L-Параметр карты L,

nout- Количество выходных значений, istate- состояние состояния 4s атома

nspol-Статическая поляризуемость, ndpol-Динамическая поляризуемость.

nshypol-Статическая Гиперполяризуемость, ndhypol-Динамическая

гиперполяризуемость.)
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Скорость поляризации атомов водорода под CP в 1S,2S,3S и 4S

z=1 s state1=0 CP

GPS L=100 N=100

a=0

b 1s 2s 3s 4s

1 0.28792022583155476198E-01 0.44140109457946475707E-02 0.18874693486934996738E-02 0.10536214475130537095E-02

1.5
0.12682577463550382529E+00

0.95287504241803123925E-02 0.42761888578640827637E-02 0.24693615531065199494E-02

2
0.34255810851526008283E+00

-0.16885021101075626591E-

01

-0.43611459175439477229E-

02

-0.16308022738956929950E-

02

2.5 0.70067517621317908875E+00
-

0.17605479648217270662E+00

-0.57571125653985912886E-

01

-0.28020833110408600437E-

01

3 0.11917060582434664905E+01
-

0.69622844975314524884E+00

-

0.22430284395009266032E+00

-

0.11018754212951281523E+00

3.5 0.17722625642292222521E+01
-

0.20182241397126869219E+01

-

0.62563416246678048896E+00

-

0.30505531466347078205E+00

4 0.23779823295401327030E+01
-

0.49132609132832711942E+01

-

0.14552647644925372304E+01

-

0.70061864858286784992E+00

4.5 0.29438223390189197691E+01
-

0.10634973752301569699E+02

-

0.30043930964098422303E+01

-

0.14245789046965547841E+01

5 0.34224542232395200048E+01
-

0.21106573097342555486E+02

-

0.56916404376335380569E+01

-

0.26540783309122132608E+01

5.5 0.37929337400728411923E+01
-

0.39149616312588319833E+02

-

0.10098808592704553518E+02

-

0.46266236019291858021E+01
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6 0.40581404981081768755E+01
-

0.68772881822257247492E+02

-

0.17013497026648584487E+02

-

0.76522953161477654787E+01

6.5 0.42355757556245275085E+01
-

0.11555397771226417796E+03

-

0.27479975645592917319E+02

-

0.12127351149355899253E+02

7 0.43476380268111377788E+01
-

0.18715935885275477924E+03

-

0.42860192487641065642E+02

-

0.18549349780635334277E+02

7.5 0.44150474480473192341E+01
-

0.29406258989177375925E+03

-

0.64907344524256833240E+02

-

0.27533950196876481852E+02

8 0.44539647196154176053E+01
-

0.45054166837730410239E+03

-

0.95854995690951332603E+02

-

0.39833575360464523336E+02

8.5 0.44756655282401098257E+01
-

0.67606959453257932010E+03

-

0.13852523653254659729E+03

-

0.56358168581857445452E+02

9 0.44874133904215166195E+01
-

0.99726321499249503043E+03

-

0.19645980994926381820E+03

-

0.78198313215894843154E+02

9.5 0.44936134640698919496E+01
-

0.14506302600100068217E+04

-

0.27407846516139006576E+03

-

0.10665102986824081177E+03

10 0.44968141841818480246E+01
-

0.20864637078758443112E+04

-

0.37686905862072519606E+03

-

0.14324860938997826690E+03

∞ 0.45000000000000000000E+01 0.12000000000000000000E+03
0.10125000000000000000E+04

0.49920000000000000000E+04

Скорость гипер-поляризации атомов водорода под CP в 1S,2S,3S и 4S

z=1 s state1=0 CP

GPS L=100 N=100

a=0

b 1s 2s 3s 4s

1
-0.23573547497810385869E-

03

-0.27444675798394007609E-

03

-0.53111315229842736911E-

04

-0.16541650700421779103E-

04

1.5
-0.64516527319205627283E-

02

-0.42557640646711578237E-

01

-0.75761040638316835476E-

02

-0.22960406637135209450E-

02

2
-0.29068070527119383638E-

01

-0.48780955391251549658E-

01

-0.11273226119531000805E-

01

-0.34460180360404325434E-

02

2.5 0.19890777190443094300E+00
0.15431425936436291636E+02

0.21463037752442148924E+01 0.60581099344942447438E+00

3
0.25699026843271435560E+01

0.76988508988069837188E+02 0.89704715441773136730E+01 0.24172440220989261552E+01

3.5 0.13239709030540353789E+02 0.40639307004502789210E+03 0.38191658739655523450E+02 0.97395365601404729813E+01

4 0.44231487957345516829E+02 0.20426129760428508343E+04 0.15028958151320394049E+03 0.35948192831402068027E+02

4.5 0.11017032207894369971E+03 0.95864569604881799648E+04 0.54305872146362539681E+03 0.12082366983449954303E+03

5 0.22006445473464248863E+03 0.41797805609685609294E+05 0.18157816810254124788E+04 0.37310910407489524933E+03

5.5 0.37019512973298442830E+03 0.16930299687505092608E+06 0.56700822282735411746E+04 0.10700638222493734650E+04

6 0.54436427417898230656E+03 0.63918899891856367455E+06 0.16671813754812343661E+05 0.28781948249862384054E+04

6.5 0.72104086639954756431E+03 0.22619107907492392557E+07 0.46474981376085971933E+05 0.73207077394179062004E+04
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7 0.88162630936716328648E+03 0.75541318883463971435E+07 0.12353305906219669840E+06 0.17728495458956391523E+05

7.5 0.10150666985526211792E+04 0.23985112325435357247E+08 0.31462130812246880013E+06 0.41107276388175341208E+05

8 0.11180946846316241576E+04 0.72930079694813249443E+08 0.77102901845079348159E+06 0.91688910372243091303E+05

8.5 0.11929581241416917104E+04 0.21383893731110482684E+09 0.18249694561093344335E+07 0.19749615942192996750E+06

9 0.12446687637064388820E+04 0.60852738408348495291E+09 0.41859711451968057188E+07 0.41217002076086091122E+06

9.5 0.12788887155787814682E+04 0.16906678738324827669E+10 0.93325415471840480586E+07 0.83578919485814082622E+06

10 0.13007174918263419366E+04 0.46107227842285041530E+10 0.20278851080122202415E+08 0.16507560048503412924E+07

∞ 0.13331250000000000000E+04 0.12643200000000000000E+08 0.37294536476250000000E+10 0.24801627340800000000E+12

Скорость поляризации атомов водорода под SCP в 1S,2S,3S и 4S

z=1 s state1=0 SCP

GPS L=100 N=100

a=0

b 4s 2s 3s 1s

1 0.10621989407396735934E-02 0.45201876708404657243E-02 0.19120579949454962566E-02 0.29184643726886880361E-01

1.5 0.26059867651355001045E-02 0.11329124561124048889E-01 0.46732904724494577002E-02 0.13226425491777535883E+00

2
-0.67280835753307476086E-

03

-0.33288826051748687442E-

02

-0.15333189260395096607E-

02
0.37556695268397803589E+00

2.5
-0.23729400518457482173E-

01

-

0.11049509584055746671E+00

-0.44690005961049498367E-

01
0.82789180054247830715E+00

3
-0.95692367376958562459E-

01

-

0.45674045232562944810E+00

-

0.18002176662671307815E+00
0.15585931419196757012E+01

3.5
-

0.26473135866238367213E+00

-

0.12989088372601240034E+01

-

0.50018960401721995515E+00
0.26360807638097494543E+01

4
-

0.60324043879973723460E+00

-

0.30463488629279909164E+01

-

0.11466658541136731720E+01
0.41272610061793548881E+01

4.5
-

0.12134152365213080551E+01

-

0.63125367923986181143E+01

-

0.23225613754463214855E+01
0.60971825213896168330E+01

5
-

0.22333051613549356706E+01

-

0.11978775326087982947E+02

-

0.43071905496611329075E+01
0.86085956689398575697E+01

5.5
-

0.38434235101826073571E+01

-

0.21273796080136626118E+02

-

0.74726830610830199228E+01
0.11721353544849753219E+02

6
-

0.62740003464562293638E+01

-

0.35874719260316139921E+02

-

0.12302992180483253641E+02
0.15491676600282694442E+02

6.5
-

0.98129668976025669354E+01

-

0.58037143610649963566E+02

-

0.19415714926963580996E+02
0.19971335064655693923E+02

7 - - - 0.25206807895474346302E+02
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0.14814766811820021122E+02 0.90765511937849538881E+02 0.29587234780519968521E+02

7.5
-

0.21710099651016586708E+02

-

0.13803992003822169964E+03

-

0.43781826773151882528E+02
0.31238470395629735320E+02

8
-

0.31016716042324977985E+02

-

0.20512320737429973547E+03

-

0.63185533246603977808E+02
0.38099852623931666853E+02

8.5
-

0.43351402469973738070E+02

-

0.29898418019710798981E+03

-

0.89245834562515983863E+02
0.45817000532497754968E+02

9
-

0.59443317273541232764E+02

-

0.42889212161790818502E+03

-

0.12371841500969484709E+03
0.54407962603807862717E+02

9.5
-

0.80148868626596579506E+02

-

0.60726963367719817234E+03

-

0.16872267823361848140E+03
0.63882416933729727506E+02

10
-

0.10646836086957672632E+03

-

0.85094517321858887614E+03

-

0.22680812464006325597E+03
0.74241447150533506396E+02

∞ 0.33291215175262047681E+18 0.33024694507664158617E+22 0.12084038592001461023E+20 0.78347657464284419499E+03

Скорость гипер-поляризации атомов водорода под SCP в 1S,2S,3S и 4S

z=1 s state1=0 SCP

GPS L=100 N=100

a=0

b 1s 2s 3s 4s

1 -0.24946408875379444930E-03 -0.26382183970970741439E-03 -0.52049961063582504485E-04 -0.16335796022164052484E-04

1.5 -0.80256986259948552694E-02 -0.34558722935268374207E-01 -0.67725591378941419971E-02 -0.21359506252493841724E-02

2 -0.65670314530458686422E-01 -0.25017631995200176067E+01 -0.75449191738246361492E+00 -0.34100240197998376895E+00

2.5 -0.13173559881276322997E+00 0.40466446878374734935E+02 0.33237205778974084270E+01 0.79548715743944059105E+00

3 0.11597366745243983904E+01 0.11574102902810933249E+03 0.11675535138569885318E+02 0.28935829421642848649E+01

3.5 0.11507676615552075451E+02 0.47302758432527420605E+03 0.46328414531546833847E+02 0.11276665043354316766E+02

4 0.58847348391966466217E+02 0.18825648633198864213E+04 0.17232880278727882612E+03 0.40674359208547349356E+02

4.5 0.22243794796821370318E+03 0.69621807415787247788E+04 0.58805442565742320117E+03 0.13378368959167194880E+03

5 0.69310105740746822552E+03
0.23844433776795389343E+

05
0.18480372643553397902E+04 0.40378019721269057197E+03

5.5 0.18785054842092889649E+04 0.76074831775501520244E+05 0.53951091588513281011E+04 0.11294050711361970779E+04

6 0.45731893261305664814E+04 0.22787521513258041381E+06 0.14760815574686457990E+05 0.29559061562258264067E+04

6.5 0.10216190036959677854E+05 0.64582743481907878412E+06 0.38146261344841976255E+05 0.11294050711361970779E+04
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РЕЗУЛЬТАТЫИ ОБСУЖДЕНИЕ

1.Сходимость расчетов

Чтобы проверить сходимость и точность математических

вычислений, основанных на методах GPS, в таблице I мы предлагаем базовую

энергию, дипольную поляризацию и гиперполяризацию атомов H под SCP в

определенных параметрах. Общее число сетки N постепенно увеличивалось,

чтобы гарантировать, что численные результаты всех отчетов сходятся с

последним числом, указанным в таблице. Для свобод H атом основн состоян,

существ энергетическ (E = − 0,5), из них дипольн поляризуем (α = 4,5) и

поляризуем (гамм - = 1333 125) точн результат, мы в рисунок 1 презентац на

определен числов вычислен относительн погрешн

7 0.21261189945712387694E+05 0.17442679507885328925E+07 0.93747140270053389172E+05 0.17133307760088024740E+05

7.5 0.41684463020300553271E+05 0.45188360835933504661E+07 0.22035858248490684563E+06 0.72999717918397301818E+04

8 0.77654185202513270088E+05 0.11296757576315302929E+08 0.49785981978877192155E+06 0.82903106598495461849E+05

8.5 0.13838052737336078909E+06 0.27403158095492174967E+08 0.10857555753084411549E+07 0.38446691273522019987E+05

9 0.23715923952517155897E+06 0.64839252494692147440E+08 0.22940694956462447992E+07 0.34772540684247373468E+06

9.5 0.39261221319963996423E+06 0.15040509739501583894E+09 0.47112501806914891898E+07 0.68097890139129413424E+06

10 0.63011705427694265279E+06 0.34376601067249812141E+09 0.94311913148782143910E+07 0.12992834052235038204E+07

∞ 0.62784403196729366662E+10 -0.31071571679482138450E+55 -0.30311283178892976336E+51 -0.41784496726451970267E+47
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Рис1. Относительные погрешности энергии основного состояния, диполя поляризуемость и

гиперполяризуемость для свободного атома H с увеличением числа точек сетки N. Точное

значение энергии E = −0,5. Точная дипольная поляризуемость и гиперполяризуемость

составляют 4,5 и 1333,125 соответственно. Точки представляют собой настоящие численные

вычисления GPS, а линии относятся к фитингам, основанным на силовых функциях Eqs. 24-

26.

Энергия системы демонстрирует самую быструю сходимость, потому

что ее численная точность является лишь вторым порядком точности волновой

функции системы. Точность дипольной поляризуемости и

суперполицируемости связана с четвертой и восьмой степенями точности

системной волновой функции соответственно. Следовательно, скорость

сходимости поляризуемости медленнее относительно скорости сходимости

энергии, а скорость сходимости гиперполяризуемости медленнее.

При λ = 0,1, 1,0 и 1,15 энергия основного состояния, поляризуемость и

гиперполяризуемость экранированного атома H в плазме Дебая показаны в

первой половине таблицы. По мере увеличения параметров экранирования все

три величины сходятся медленнее, поэтому для достижения одинаковой

точности часто требуется больше точек сетки.

Это связано с тем, что по мере увеличения λ притягивающее

экранированное кулоновское взаимодействие ослабевает, и плотность

электронной вероятности распределяется дальше от ядра.

(Например, когда λ = 0,1, 1,0 и 1,15, средние значения радиуса
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основного состояния атома H равны 1,5133, 4,3667 и 17,4465 соответственно).

Поэтому в более сильных экранированных средах требуется большее

количество точек сетки для дискретизации функции системной волны в

конфигурационном пространстве. Тем не менее, экспоненциальная сходимость

все еще может наблюдаться во всех численных расчетах. Быстрая конвергенция,

показанная в таблице I, показывает, что метод GPS эффективен и точен в

прогнозировании
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ЗАКЛЮЧЕНИЕ

В этой работе мы используем детали методов GPS и применяем их к

вычислению различных физических величин ограниченных одноэлектронных

атомов,Мы исследовали свободную и ограниченную систему атомов водорода в

кулонском потенциале и плазменных моделях, и мы использовали методы GPS

и теорию микропомех в квантовой механике, чтобы изучить возможность

поляризации атомов водорода, находящихся в кулонском потенциале, а также

сверхполярную способность,Мы провели краткий обзор применения общего

псевдо-спектра (GPS) методов в вычислениях атомных систем, в частности,

расчетов атомов ограниченного водорода в пространстве,В то же время мы

просто выработали формулу коррекции энергии второго и четвертого порядка

под теорией микропомех.Метод GPS очень быстр и точен в расчетах различных

физических величин для вычисления ограниченных одноэлектронных атомных

систем,Для низковозбужденных s-волновых состояний, ограниченных атомами

водорода, были получены результаты, которые соответствовали ранее

предсказанным прогнозам,Сначала мы вычислили скорость многополярной

поляризации и гиперполяризацию s- состояния (1s-4) под CP и обнаружили

явление, которое сначала уменьшалось, а затем увеличилось после того, как

появилась скорость поляризации атомов водорода в возбужденном состоянии.

Далее мы расширяем область вычислений до возбуждения атомов водорода

в SCP. Интересно то, что когда эффект щита был введен в систему,

гиперполяризация перевернулась с конечного значения свободного атома в

отрицательную бесконечность, вызванную резким сокращением энергии и

резким устранением углового момента орбиты. По мере того как интенсивность

отбора растет, уровень гиперполяризации переходит через ноль в так

называемых «настроенных» параметрах отбора, и в конечном счете следует

асимптотическому поведению рядом с соответствующими ключевыми

параметрами отбора. Эта различная тенденция между возбуждёнными и

базовыми состояниями предполагает дисперсное поведение максимального

поля F, которое определяется путем равного регулирования энергии второго и
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четвертого порядка макса.

В будущем процесс расчета теории требует детального обсуждения, которое

помогает понять, как распределение заряда ядра влияет на результаты спектра

распада.Интенсивность и жесткость методов GPS позволяют самому методу

вычислять различные физические величины. В этой работе мы применили этот

метод для изучения релятивистских тонких структурных изменений и

гиперполяризации, связанных атомами водорода в электрическом поле, где

энергия четвертого порядка и волновые функции исходной точки играют

ключевую роль. Сравнение с другими теоретическими прогнозами в литературе

показывает, что нынешние вычисления превосходят все предыдущие работы и

имеют более высокую точность. Мы также получаем соответствующую

энергию в состоянии повышенного возбуждения.

ГЛАВА 4. ФИНАНСОВЫЙ МЕНЕДЖМЕНТ,

РЕСУРСОЭФФЕКТИВНОСТЬ И РЕСУРСОСБЕРЕЖЕНИЕ

В настоящее время перспективы научных исследований определяется не

столько размером открытий, сколько сложностью оценки на первом этапе

жизненного цикла высокотехнологичных и ресурсосберегающих продуктов,

сколько коммерческой ценностью развития. Оценка коммерческой ценности

развития (потенциал) является необходимым условием для поиска источников

финансирования научных исследований и коммерциализации их результатов.

Это важно для разработчиков, которые должны представлять состояние и

перспективы текущих научных исследований. С такой оценкой ученые могут

найти партнеров для дальнейших научных исследований, которые будут

коммерциализировать и вести свои дела.

Цель этой главы — рассчитать стоимость исследований и разработок.

 Оценка коммерческого потенциала разработки;

 Планирование научно-исследовательской работы;

 Расчет бюджета научно-исследовательской работы;
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 Определение ресурсной, финансовой, бюджетной эффективности

исследования.

4.1 Потенциальные потребители результатов исследования

Потенциальными потребителями результатов являются компании,

работающие над умным домом, автомобильным интернетом, промышленным

Интернетом вещей и так далее. С быстрым развитием Интернета вещей как

внутри страны, так и за рубежом, глобальный рынок Интернет вещей

продолжает расти, и все больше и больше компаний размещают индустрию

Интернет вещей.

Для определения группы потребителей, которых может заинтересовать

результаты данных научных исследований, необходимо провести

сегментирование рынка. Поскольку в настоящее время встроенные устройства

используются для оффлайн - данных двигателя, полевые сценарии применения

мониторинга далеки от удовлетворения потребностей пользователей в более

удобном использовании, более простой работе и дистанционном

мониторинге. Поэтому разработка системы удаленного мониторинга

встроенных устройств, которые отделены от базовой структуры оборудования и

имеют стабильную производительность, имеет большое значение для

обеспечения хорошей работы оборудования и интеллектуального и

многофункционального расширения. Поэтому большинство компаний

проявляют большой интерес к результатам.
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В настоящее время крупными компаниями, участвующими в

исследованиях и разработках IoT в Китае, являются Huawei, China Telecom,

Alibaba и другие. Эти предприятия имеют сильное финансирование, сильную

способность к исследованиям и разработкам, высокую эффективность

интегрированных ресурсов.

4.2 Оценка коммерческого потенциала и перспективности

проведения научного исследования с позиции ресурсоэффективности и

ресурсосбережения.

4.2.1 Анализ конкурентных технических решений с позиции

ресурсоэффективности и ресурсосбережения

Большинство недавних исследований предпочитают добавлять устройства

отображения данных непосредственно к контроллеру двигателя, поэтому

требуется перепроектировать аппаратное и программное обеспечение

устройства, что увеличивает нестабильность устройства. Этот метод лучше

подходит для встроенных устройств с отличной производительностью системы

и большим количеством ресурсных функций. Общие встроенные устройства в

основном являются передними и задними системами, не имеют мощного

распределения ресурсов и возможностей обработки задач операционной

системы, а аппаратные ресурсы просты, меньше внешних модулей,

ограниченное обновление. Таким образом, метод добавления только модулей

4G может эффективно снизить сложность устройства, улучшить стабильность

устройства и высвободить производительность системы.

4.2.2 SWOT – анализ

SWOT – Strengths (сильные стороны), Weaknesses (слабые стороны),

Opportunities (возможности) и Threats (угрозы) – представляет собой

комплексный анализ научно-исследовательского проекта.

Сильные стороны – это факторы, которые характеризуют

конкурентоспособную сторону научно-исследовательского проекта. Указывают
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на отличительное преимущество проекта или ресурсы, являющиеся

особенными с точки зрения конкуренции.

Слабые стороны – это недостаток, упущение или ограниченность

научно-исследовательского проекта, которые препятствуют достижению его

целей.

Возможности включают в себя предпочтительную ситуацию в

настоящем или будущем, возникающую в условиях окружающей среды проекта,

например, тенденцию, изменение или предполагаемую потребность, которая

поддерживает спрос на результаты проекта и позволяет руководству проекта

улучшить свою конкурентную позицию.

Угроза – это любая нежелательная ситуация, тенденция или изменение в

условиях окружающей среды проекта, которая имеет разрушительный или

угрожающий характер для его конкурентоспособности в настоящем или

будущем.

SWOT-анализ можно осуществить и представить в виде интерактивной

матрицы работы, таблица 2, а также результирующих таблиц возможностей и

угроз НИР, таблицы 3.

Каждый фактор таблицы 2 помечается либо знаком «+» (означает

сильное соответствие сильных сторон возможностям), либо знаком «-» (что

означает слабое соответствие); «0» – если есть сомнения в том, что поставить

«+» / «-».

Таблица 2. Интерактивная матрица проекта

Сильные стороны проекта
Возможности

проекта
С1 С2 С3 С4

В1 + + + 0
В2 + + + -
В3 - - - 0

Таблица 3. SWOT-анализ
Сильные стороны проекта:
С1. Низкие затраты .
С2. Применение зрелого
современного оборудования .
С3. Опыт разработки
зрелый .

Слабые стороны проекта:
Сл1. Оборудование точное,
легко поврежденное .
Сл2. Низкий спрос.
Сл3. Нехватка кадровых
резервов.
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С4. Заявленная
экономичность и
энергоэффективность
технологии.

Сл4. Отсутствие прототипа
научной разработки.

Возможности:
В1. Появление
дополнительного спроса на
новый продукт.
В2. Снижение таможенных
пошлин на сырье и
материалы, используемые
при научных исследованиях.
В3. Повышение стоимости
конкурентных разработок.

Результаты анализа
интерактивной матрицы
проектаполей «Сильные
стороны и возможности»:
1. Создание условий для
дальнейшего
интеллектуального
развития двигателя

Результаты анализа
интерактивной матрицы
проекта полей «Слабые
стороны и возможности»:
1. Повышение внимания
общества .
2. Усиление подготовки
соответствующих кадров .

Угрозы:
У1. Низкий спрос на рынке
У2. Сильная конкуренция на
рынке
У3. Введение
дополнительных
государственных требований
к сертификации продукции.

Результаты анализа
интерактивной матрицы
проекта полей «Сильные
стороны и угрозы»:
1. Благодаря возможностям
системы своевременному
финансированию
продвижение на рынок может
стать успешным.
2. Повышение
конкурентоспособности после
модернизации разработки.

Результаты анализа
интерактивной матрицы
проекта полей «Слабые
стороны и угрозы»:
1.Повышение спроса
потребителей к продукту.

Результаты SWOT-анализа учитываются при разработке структуры

работ, выполняемых в рамках научно-исследовательского проекта.

Приведённый анализ показал, что технология, находясь на этапе разработки,

имеет хорошие шансы на коммерциализацию, с учетом проявляемого интереса

партнеров и удачных исследований. При этом если переход разработки в

стадию коммерциализации затянется, то возможна потеря спроса на готовую

технологию.

4.3 Планирование научно-технического исследования

В данном разделе составлен перечень этапов и работ в рамках

проведения научного исследования и проведено распределение исполнителей

по видам работ. Планирование комплекса предполагаемых работ

осуществлялось в следующем порядке:

- разработка задания;

- теоретические исследования;

- составление порядка эксперимента, выбор технических режимов;
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- изготовление исследуемых образцов;

- изготовление подготовка исследуемых образцов к исследованиям;

- экспериментальные исследования;

- оценка результатов экспериментов;

- оформление отчёта по ВКР;

- подготовка к защите ВКР.

Порядок составления этапов и работ, распределение исполнителей по

данным видам работ приведен в таблице 5.

Таблица 5. Распределение исполнителей и этапы выполняемых работ

Основные этапы №
раб

Содержание работ Должность
исполнителя

Разработка
технического

задания

1 Составление и утверждение
технического задания

Руководитель

Выбор
направления
исследований

2 Подбор и изучение материалов
по теме

Руководитель,
инженер

3 Проведение патентных
исследований

Руководитель,
инженер

4 Выбор направления
исследований

Руководитель,
инженер

5 Календарное планирование
работ по теме

Руководитель,
инженер

Теоретические и
экспериментальные

исследования

6 Проведение теоретических
расчетов и обоснований

Руководитель,
инженер

7 Составление порядка
эксперимента, выбор
технических режимов

Руководитель,
инженер,

сотрудник-техник
8 Изготовление исследуемых

образцов
Инженер

9 Подготовка исследуемых
образцов к проведению

экспериментов

Инженер

10 Проведение экспериментов Руководитель,
инженер,

сотрудник-техник
11 Сопоставление результатов

экспериментов с
теоретическими

исследованиями и подготовка к
участию в конференции

Руководитель,
инженер
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Обобщение и
оценка результатов

12 Оценка эффективности
полученных результатов и
участие в конференции

Руководитель,
инженер

13 Определение целесообразности
проведения ОКР

Руководитель,
инженер

Данная таблица отображает вклад каждого участника исследовательской

работы. Наибольшая часть работы приходится на инженера (дипломника).

4.3.1 Определение трудоемкости выполнения работ

Трудовые затраты в большинстве случаях образуют основную часть

стоимости разработки, поэтому важным моментом является определение

трудоемкости работ каждого из участников научного исследования.

С целью определения ожидаемого (среднего) значения трудоемкости

используем следующую формулу:

,
5
23 maxmin tttОЖ


 (5.2)

где �ож – ожидаемая трудоёмкость выполнения работы, чел.дн.; ���� –

минимально возможная трудоёмкость выполнения работы, чел.дн.; ���� –

максимально возможная трудоёмкость выполнения работы, чел.-дн. Оценка

трудоёмкости выполнения научного исследования для научного руководителя:

..2.62
5

912433 днчелtОЖ 




Трудоёмкость выполнения научного исследования для сотрудника –

техника:

..8.10
5

18263 днчелtОЖ 




Трудоёмкость выполнения научного исследования для лаборанта:

..2.88
5

1292613 днчелtОЖ 




Далее определим продолжительность каждой работы в рабочих днях Тр,

учитывая параллельность выполнения работ несколькими исполнителями, по

следующей формуле:



43

i

ож
р Ч

t
Т i

i
 (5.3)

где Тдi – продолжительность одного этапа работы, раб.дн.; tожi – ожидаемая

трудоемкость выполнения одной работы, чел.-дн.; Чi – численность

исполнителей, выполняющих одновременно одну и ту же работу на данном

этапе, чел.

Произведем длительно работ в рабочих днях.

Расчёт продолжительности работы выполнения научного исследования

для научного руководителя:

днираб
днчел

К
К
tТ Д
ВН

ож
РД .2.621

1
..2.62






Продолжительность работы выполнения научного исследования для

сотрудника-техника:

днираб
днчел

Т РД .8.101
1

..8.10





Продолжительность работы выполнения научного исследования для

лаборанта:

днираб
днчел

Т РД .2.881
1

..2.88





Ленточный график проведения научных работ изображается в форме

диаграммы Ганта. Для построения диаграммы необходимо перевести рабочие

дни в календарные дни, для чего воспользуемся следующим соотношением:

,КРДКД ТТТ  (5.4)

где Ткд – продолжительность выполнения этапа в календарных днях; ТК –

коэффициент календарности, определяющийся выражением 4.4.

,
ПДВДкал

кал
К ТТТ

ТТ


 (5.5)

где Ткал – количество календарных дней в году; Твд – количество выходных

дней в году; Тпд – количество праздничных дней.

Рассчитаем коэффициент календарности по формуле 4.4:
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22.1
66365

365



КТ

Построим таблицу по результатам расчётов, в которой укажем

трудоёмкости работ, название работы, а также укажем длительность работ в

рабочих и календарных днях, таблица 6.



Таблица 6. Временные показатели проведения научного исследовании

Название работы Трудоемкость работ Длит. работ в
раб. дни ТРД

Длит. работ в
кален. дни ТКДtmin, чел.-дн tmax, чел.-дн tОЖ, чел.-дн

Н
Р

С
Т

Л
А
Б

Н
Р

С
Т

Л
А
Б

Н
Р

С
Т

Л
А
Б

Н
Р

С
Т

Л
А
Б

Н
Р

С
Т

Л
А
Б

Составление и утверждение технического задания 2 - - 4 - - 2.8 - - 2.8 - - 3.4 - -
Подбор и изучение материалов по теме 10 - 10 21 - 30 14.4 - 18 14.4 - 18 17.6 - 21.96
Проведение патентных исследований 5 - 7 8 - 15 6.2 - 10.2 6.2 - 10.2 7.6 - 12.4
Выбор направления исследований 3 - 5 4 - 7 3.4 - 5.8 3.4 - 5.8 4.2 - 7.1
Календарное планирование работ по теме 2 - 3 3 - 4 2.4 - 3.4 2.4 - 3.4 2.9 - 4.2
Проведение теоретических расчетов и
обоснований

4 - 7 6 - 10 4.8 - 8.2 4.8 - 8.2 5.9 - 10

Составление порядка эксперимента, выбор
технических режимов

1 1 2 3 3 4 1.8 1.8 2.8 1.8 1.8 2.8 2.2 2.2 3.4

Изготовление исследуемых образцов - - 2 - - 3 - - 2.4 - - 2.4 - - 2.9
Подготовка образцов к проведению
экспериментов

- - 7 - - 12 - - 9 - - 9 - - 11

Проведение экспериментов 5 5 5 15 15 15 9 9 9 9 9 9 11 11 11
Сопоставление результатов экспериментов с
теоретическими исследованиями; подготовка к
конференции*

5 - 7 10 - 12 7 - 9 7 - 9 8.5 - 11

Оценка эффективности полученных результатов;
участие в конференции**

3 - 3 10 - 10 5.8 - 5.8 5.8 - 5.8 7.1 - 7.1

Определение целесообразности проведения ОКР 3 - 3 7 - 7 4.6 - 4.6 4.6 - 4.6 5.6 - 5.6
Итог 43 6 61 91 18 129 62.2 10.8 88.2 62.2 10.8 88.2 75.9 13.2 107.6
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На основе таблицы 6, построим календарный план-график. График построим для максимального по длительности

исполнения работ в рамках научно-исследовательского проекта, с разбивкой по месяцам и декадам за период времени

дипломирования. Отметим области в зависимости от исполнителей, ответственных за конкретную работу, таблица 7.

Таблица 7 – Календарный план-график (график Ганта) проведения НИОКР

№
работ Вид работ Исполнители

ТКi,
кал.
дн.

Продолжительность выполнения работ
январь февраль март апрель май июнь

3 1 2 3 1 2 3 1 2 3 1 2 3 1 2
1 Составление и

утверждение
технического

задания

Руководитель
темы

4.88

2 Подбор и
изучение

материалов по
теме

Руководитель 25.6
Инженер 36.6

3 Проведение
патентных

исследований

Руководитель 9.8
Инженер 18.3

4 Выбор
направления
исследований

Руководитель 4.9
Инженер 8.5

5 Календарное
планирование
работ по теме

Руководитель 3.7
Инженер 4.9

6 Проведение
теоретических
расчетов и

Руководитель 7.3
Инженер 12.2
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обоснований
7 Составление

порядка
эксперимента,

выбор
технических
режимов

Руководитель 3.7
Инженер 4.9
Сотрудник-
техник

3.7

8 Изготовление
исследуемых
образцов

Инженер 3.7

9 Построение 3Д
моделей

Инженер 14.6

10 Проведение
экспериментов

Руководитель 18.3
Инженер 18.3
Сотрудник-
техник

18.3

11 Сопоставление
результатов

экспериментов с
теоретическими
исследованиями;*

Руководитель 12.2
Инженер 14.6

12 Оценка
эффективности
полученных
результатов;**

Руководитель 12.2
Инженер 12.2

13 Определение
целесообразности
проведения ОКР

Руководитель 8.5
Инженер 8.5

- Руководитель темы - Инженер - Сотрудник-техник
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Таким образом, в ходе данного этапа работы были определены

длительности и обозначены сроки выполнения всех запланированных видов

работ. Была построена диаграмма Ганта, наглядно демонстрирующая этапы

выполнения проекта участниками.

В результате выполнения подраздела был разработан план-график

выполнения этапов работ для руководителя и инженера, позволяющий

оценить и спланировать рабочее время исполнителей, а также рассчитано

количество дней, в течение которых работал каждый из исполнителей.

4.4 Бюджет научного исследования

4.4.1 Расчет материальных затрат НТИ

В данном разделе составлен полный бюджет научных исследований.

Расходы научных исследований состоят из материальных затрат, расходов на

специальные оборудования, основной и дополнительной заработной платы,

социальные отчисления и накладные расходы.

В статью расходов входят затраты на приобретение материалов,

комплектующих изделий, необходимых для выполнения работ по данному

научному исследованию. В таблице 8 приведены расходы по данной статье.

Таблица 8. Сырье, материалы, комплектующие изделия

Наименование Марка,
размер

Кол-
во

Цена за единицу,
руб.

Сумма,
руб.

STM32F405 Плата
разработки

110мм*150м
м

1 5478 5478

SIM7600CE Полносетевой
модуль

30*30*2.9мм 1 2563 2563
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Всего за материалы 8041
Транспортно-заготовительные расходы (3-5%) 242

Итого по статье 8283

По полученным данным, наибольшие расходы приходятся на порошок

для печати образцов.

4.4.2 Расчет затрат на специальное оборудование для научных

работ

В этом эксперименте для проектирования плат и разработки

программных программ используются частные компьютеры, а также для

записи программ с помощью соответствующего программного обеспечения,

поэтому нет потерь специального оборудования для научной работы.

4.4.3 Основная заработная плата исполнителей темы

Статья включает основную заработную плату работников,

непосредственно занятых выполнением проекта, (включая премии, доплаты)

и дополнительную заработную плату.

Основная заработная плата работников вычисляется по формуле:

ДОПОСНЗП ЗЗЗ  (5.7)

где ЗОСН – основная заработная плата; ЗДОП – дополнительная

заработная плата (12-20% от ЗОСН).

Основная заработная плата одного работника:

РДНОСН ТЗЗ  (5.8)
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где ТР – продолжительность работ, выполняемых научно-техническим

работников, раб. дн.; ЗДН – среднедневная заработная плата работника, руб.

Среднедневная заработная плата рассчитывалась по формуле:

Д

М
ДН F

МЗЗ 
 (5.9)

где ЗМ – месячный должностной оклад работника, руб; М –

количество месяцев работы без отпуска в течение года; FД – действительный

годовой фонд рабочего времени научно-технического персонала, раб. дн.

Месячный должностной оклад работника:

Зм = Зтс ⋅ �р (5.10)

В таблице 10 представлен годовой баланс рабочего времени для 6-

дневной рабочей недели, в таблице 11 представлен расчет основной

заработной платы.

Таблица 10. Баланс рабочего времени

Показатели рабочего времени Руководитель Инженер
Календарное число дней 365 365
Количество нерабочих дней
- выходные дни
- праздничные дни

52
14

104
14

Потери рабочего времени
- отпуск
- невыходы по болезни

48
5

24
10

Действительный годовой фонд рабочего
времени

246 213

Таблица 11. Расчёт основной заработной платы

Исполнители Оклад,
руб/мес

Среднедневная
ставка, руб/раб.

день

Затраты
времени,
раб. дни

Основная
заработная плата,

руб
Научный

руководитель
39000 1695.65 62.2 105469.43

Сотрудник- 13000 772.73 10.8 8345.48
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техник
Инженер 13000 772.73 88.2 68154.79

Итого 181969.7

По данным таблицы 11 получены данные по затратам на заработную

плату сотрудников за весь период ВКР.

4.4.4 Дополнительная заработная плата

Расчет дополнительной заработной платы ведется по следующей

формуле:

ОСНДОПДОП ЗkЗ  (5.11)

где, kДОП – коэффициент дополнительной заработной платы (на стадии

проектирования принимается равным 0.12-0.15).

Дополнительная заработная плата руководителя:

ЗДОП = 0.13 ⋅ 105469.43 = 13711.02руб.

Дополнительная заработная плата сотрудника-техника:

ЗДОП = 0.13 ⋅ 8345.48 = 1084.91руб.

Дополнительная заработная плата инженера:

ЗДОП = 0.13 ⋅ 68154.79 = 8860.12руб.

Суммарная дополнительная заработная плата равна 23656.05 рубль.

4.4.5 Отчисления во внебюджетные фонды

Данные расходы включают обязательные отчисления по

установленным законодательством Российской Федерации нормам органам

государственного социального страхования (ФСС), пенсионного фонда (ПФ)

и медицинского страхования (ФФОМС) от затрат на оплату труда

работников. Ставка отчислений во внебюджетные фонды для учреждений,
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осуществляющих научную и образовательную деятельность, на 2021 год

составляет 30% (ПФ – 22%, ФФОМС – 5.1%, ФСС – 2.9%)

Отчисления во внебюджетные фонды:

Звнеб. = �внеб ⋅ Зосн. = 181969.7 ⋅ 0.3 ≈ 54590.91руб (5.12)

где kвнеб – коэффициент отчислений на уплату во внебюджетные

фонды (kвнеб = 0,3).

4.4.6 Расчет затрат на электроэнергию

Потребляемая мощность анализатора составляет 7 кВт/час.

Длительность еженедельной работы на комплексной технологической

установке составляет 2 часа. Стоимость электроэнергии в Томске составляет

5.748 рубля за 1 кВт/час. Стоимость электропотребления за 5 месяцев

рассчитывается по формуле:

,.. обЭобобэл tЦРС  (5.13)

где Роб – мощность, потребляемая оборудованием, кВт; ЦЭ – тариф на

1 кВт∙час; �об – время работы оборудования, час.

Затраты на электроэнергию для технологических целей приведены в

таблице 12.

Таблица 12. Затраты на электроэнергию

Наименование
оборудования

Время работы
оборудования

Потребляемая
мощность Роб, кВт

Затраты Сэл.об.,
руб.

Персональный
компьютер

646 0.3 1113,96

Комплексная
технологическая
установка

40 7 1609,44

Итого 2723,4
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4.4.7 Расчет затрат на научные и производственные командировки

и накладные расходы

Данных затрат нет.

5.4.8 Формирование бюджета затрат НТИ

Расчет бюджета затрат в результате проведения НТИ представлен в

таблице 12.

Величина накладных расходов определяется по следующей формуле:

(5.14)

Знакл = 0.16 ∗ 54590.91 + 23656.05 + 181969.7 = 41634.66 руб.

Величину коэффициента накладных расходов можно взять в размере

16 %

Таблица 12. Бюджет затрат

Наименование статьи Сумма, руб
Материальные затраты 8283

Затраты на специальное оборудование для научных работ 0
Затраты по основной заработной плате исполнителей темы 181969.7

Затраты по доп. заработной плате исполнителей темы 23656.05
Отчисления во внебюджетные фонды 54590.91

Затраты на электроэнергию 2723,4
Затраты на научные производственные командировки 0

Накладные расходы 41634.66
Бюджет затрат 312857.72
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4.5 Ресурсоэффективность

Определение эффективности происходит на основе расчёта

интегрального показателя эффективности научного исследования. Его

нахождение связано с определением двух величин: финансовой

эффективности и ресурсоэффективности.

Интегральный показатель финансовой эффективности научного

исследования получают в ходе оценки бюджета затрат трёх вариантов

исполнения научного исследования. Для этого наибольший интегральный

показатель реализации технической задачи принимается за базу расчёта, с

которым соотносится финансовые значения по всем вариантам исполнения.

Интегральный финансовый показатель разработки определяется по

следующей формуле:

,
maxФ
ФI PiИСПi

ФИН  (5.15)

где ФР� – стоимость i-го варианта исполнения; Ф��� – максимальная

стоимость исполнения научно-исследовательского проекта.

Интегральный показатель ресурсоэффективности вариантов

исполнения объекта исследования можно определить по формуле:

  ,iipi baI (5.16)

В таблице 13 представлена сравнительная оценка характеристик

вариантов исполнения проекта. Данный проект сравнивается с методикой

качественного анализа материалов, заложенной в программе как базовая.

Таблица13. Сравнительная оценка характеристик
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Критерии Весовой
коэффициент
параметра

Данный
проект

Основные
методы

Способствует росту
производительности труда

0.25 5 4

Соответствует требованиям
потребителей

0.15 4 3

Энергосбережение 0.2 4 2
Надежность 0.2 4 3
Материалоемкость 0.2 5 4
Интегральный показатель ресурсоэффективности 4.40 3.25

Характеристики имеют схожие критерии, так как методики

реализованы для одного прибора. Каждая из представленных методик

реализована для определённой задачи.

Пример расчёта интегрального показателя ресурсоэффективности:

�� = 0.25 ⋅ 5 + 0.15 ⋅ 5 + 0.2 ⋅ 4 + 0.2 ⋅ 4 + 0.2 ⋅ 4 = 4.40

Интегральный показатель эффективности вариантов исполнения

разработки определяется на основании интегрального показателя

ресурсоэффективности и интегрального финансового показателя по

следующей формуле:

,ИСПi
ФИН

Pi
ИСП I

II


 (5.17)

Сравнительная эффективность проекта определяется по следующей

формуле:

,,.

ИСП

ПД
СР I

I
Э  (5.18)

В таблице 14 представлена сравнительная эффективность данного

проекта с базовой методикой качественного анализа материалов.

Таблица 14. Сравнительная эффективность

Показатели Данный проект Основные методы
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Интегральный
финансовый показатель

1,25 1

Интегральный
показатель
ресурсоэффективности

4,40 3,25

Интегральный
показатель
эффективности

4,40 3,25

Сравнительная
эффективность
вариантов исполнения

1,15 0.85

Анализируя данные таблицы 14, разработанная методика эффективнее

стандартной. Традиционная оценка экономической эффективности

полученных результатов невозможны, т.к. они носят чисто научный характер.

Выводы по главе «Финансовый менеджмент,

ресурсоэффективность и ресурсосбережение»

В ходе выполнения раздела «Финансовый менеджмент» был

выполнен анализ конкурентоспособности. Проведён SWOT-анализ проекта, в

ходе которого были выявлены потенциальные внутренние и внешние

сильные и слабые стороны, возможности и угрозы. Из анализа выяснили, что

потенциальных сильных сторон у проекта больше, чем слабостей, что

свидетельствует о перспективности исследования. Сильными сторонами

можно назвать то, что технология является экономичной, энергоэффективной

и экологичной, имеет маленький срок готовых результатов при проведении

научного исследования и имеет квалифицированный персонал. К слабым

сторонам можно отнести отсутствие прототипа научной разработки,

Недостаток финансовых средств, большой срок поставок материалов и

комплектующих, используемых при проведении научного исследования.
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При планировании научно-исследовательской работы был произведен

подсчет бюджета исследования по материальным затратам (8238 руб.),

затратам по основной заработной плате исполнителей тем (181969.7руб.),

затратам по дополнительной заработной плате (23656.05 руб.), отчислениям

во внебюджетные фонды (54590.91), затратам на электроэнергию (2723,4 руб.)

и накладным расходам (41634.66 руб.). Всего бюджет составил 312857.72руб.

Проведена оценка результатов ресурсоэффективности, которая

составила 4,40 из 5, что говорит о хорошей эффективности реализации

технического проекта.

5 СОЦИАЛЬНАЯ ОТВЕТСТВЕННОСТЬ

Объектом исследования являются водородоподобные атомы

Объектом исследования являются водородоподобные атомы, размером

помещения 4 м, шириной 3,5 м, длиной 3 м и площадью 42 м3. Рабочее

устройство персонального компьютера

В ходе исследования поляризуемость и гиперполяризуемость некоторых

структур были рассчитаны с помощью программного обеспечения Fortran.

Затем результаты расчета сравниваются со структурой уровня атомной энергии

водорода, рассчитанной с использованием обычных методов.

Для оценки уровня безопасности в настоящем разделе следует

рассмотреть правовые и институциональные аспекты охраны и безопасности;

потенциально вредные и факторы риска и пути снижения их воздействия;
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Экологическая безопасность научных проектов и безопасность в чрезвычайных

ситуациях.

5.1 Правовые и организационные вопросы обеспечения

безопасности

5.1.1 Специальные (характерные для рабочей зоны исследователя)

правовые нормы трудового законодательства

Организации должны соблюдать требования трудового кодекса

Российской Федерации от 30.12.2001 № 197-ФЗ [1].

Согласно данному документу, нормальная продолжительность

рабочего времени не может превышать 40 часов в неделю, в данном случае

продолжительность рабочей недели составляет шесть дней. Как следствие,

применяется следующий режим работы: с понедельника по пятницу 7 часов в

день, в субботу 5 часов в день. Оплата труда производится в размере не ниже

уровня МРОТ, и нормы труда установлены в соответствии с уровнем техники,

технологии, организации производства и труда.

Компенсации и гарантии регламентируются в трудовом кодексе

Российской Федерации [1], в локальных нормативных актах, в коллективном

договоре и трудовом договоре.

5.1.2 Организационные мероприятия при компоновке рабочей

зоны исследователя

Место работы - комната 202, Школа физики, Цзилиньский

университет. Студия представляет собой комнату длиной 10 метров, шириной
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5 метров и высотой 3 метра с 2 окнами (видимый свет) в лаборатории и 12

людьми внутри. Работайте непрерывно.

При лабораторных работах работники лаборатории стоят или сидят.

Следовательно, при организации рабочего места лаборанта требуется

соблюдение нормативов ГОСТ 12.2.032-78 [2] и ГОСТ 12.2.033-78 [3].

Лаборатория оснащена отоплением и вентиляцией. Для отделки

помещений используют диффузно-отражающие материалы. Поверхность

пола соответствует следующим требованиям: ровность, удобство для очистки,

наличие антистатических свойств, отсутствие выбоин. В помещении держат

аптечку первой медицинской помощи и огнетушитель. Расположение

рабочего стола обеспечивает удобство работы за ним и дает возможность

осмотра, а также ремонта находящегося на нем оборудования.

5.2 Производственная безопасность

Исследование проводилось в лаборатории 202 на втором этаже Школы

физики Цзилиньского университета. В исследовании использовались

суперкомпьютеры и персональные компьютеры из Цзилиньского

университета.

Для идентификации потенциальных факторов использован ГОСТ

12.0.003-2015 [4]. Перечень выявленных возможных опасных и вредных

факторов представлен в таблице 5.1.

Таблица 5.1 – Возможные опасные и вредные факторы
Факторы Этапы Нормативные
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(ГОСТ

12.0.003-2015)

работ документы

Р

аз
ра
бо
тк

И

зг
от
ов
ле

Э

кс
пл
уа
та

1. Превышение

уровня шума

+ + ГОСТ 12.1.003-2014 [5]

СН 2.2.4/2.1.8.562-96 [6]

ГОСТ 12.1.029-80. ССБТ [7]

2. Отклонение

показателей микроклимата

+ ГОСТ 12.1.005-88 [8]

ГОСТ 12.1.007-76.ССБТ [9]

СанПиН 1.2.3685-21 [10]

ГОСТ 12.4.011-89 [11]

3. Повышенно

е значение напряжения в

электрической цепи,

замыкание которой может

произойти через тело

человека

+ + + ГОСТ 12.1.038-82 [12]

ГОСТ Р 12.1.019-2009 [13]

4. Недостаточн

ая освещенность рабочей

зоны

+ + + СанПиН 1.2.3685-21 [10]

5.2.1 Анализ опасных и вредных производственных факторов

5.2.1.1 Анализ показателей шума

Гигиенические нормативы по шуму устанавливаются национальным

законодательством [5].

В таблице 5.2 показаны допустимые уровни шума представленные в

Санитарных нормах [6].

Таблица 5.2 – Предельно допустимые уровни звука и эквивалентные

уровни звука на рабочих местах для трудовой деятельности разных категорий

тяжести и напряженности в дБА



61

Категория

напряженности

трудового процесса

Категория тяжести трудового процесса

л

егкая

физичес

кая

нагрузк

а

с

редняя

ф

изическая

н

агрузка

т

яжелый

т

руд

1

степени

т

яжелый

т

руд

2

степени

т

яжелый

т

руд

3

степени

Напряженность

легкой степени

8

0

8

0

7

5

7

5

7

5

Напряженность

средней степени

7

0

7

0

6

5

6

5

6

5

Напряженный

труд 1 степени

6

0

6

0

- - -

Напряженный

труд 2 степени

5

0

5

0

- - -

Работа исследователей в лаборатории относится к категории работ со

световым напряжением и легким движением. Для таких работников

максимально допустимый уровень шума составляет 80 дБа. Длительное

воздействие шума является причиной возникновения определенных

заболеваний нервной системы.

С воздействием шума, превышающего норму, связано повышение

артериального давления, снижение слуха, и т. п. [15].

Показатели уровня шума в лаборатории соответствуют нормативам.

При превышении норм по шуму нужно принимать меры по снижению
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уровня шума и защите работников от его воздействия в соответствии с [7],

используя в том числе такие меры, как:

– применение противошумных наушников;

– оборудование акустических экранов;

Кроме того, необходимо рационально размещать рабочие места, а

также создавать шумозащищенные зоны.

5.2.1.2 Анализ показателей микроклимата

Показателями микроклимата производственных помещений

называются температура и относительная влажность воздуха, скорость

движения воздуха [15].

В таблице 5.3 обозначены оптимальные и допустимые показатели

микроклимата в рабочей зоне производственного помещения для категории

работ «Легкая Iа» по ГОСТ 12.1.005-88 [8].

Таблица 5.3 – Требования к микроклимату помещения для

категории работ

«Легкая Iа»

П
ер
ио
д
го
да

Температура, °С

Отн

осительная

влажность, %

Ско

рость

движения,

м/со

пт
им

ал

ьн
ая

д

оп
ус
ти

ма
я

о

пт
им

ал

ьн
аях

ме
ст
ах

по
ст
оя

нн
ы
х
и

пт
им

ал

ьн
ая
,

не х

ме
ст
ах
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верх

няя граница

ниж

няя граница

на рабочих местах

п

осто-

янных

н

е-

посто

-

янны

х

п

ос-

тоян-

ных

н

е-

посто

-

янны

х

Х

олод-

ный

2

2-24

2

5

2

6

2

1

1

8

4

0-60

7

5

0

,1

Н

е

более

0,1

Т

еплый

2

3-25

2

8

3

0

2

2

2

0

4

0-60

5

5

(

при

28°С)

0

,1

0

,1-0,2

Влажность воздуха влияет на терморегуляцию организма: с высокой

влажностью связано затруднение терморегуляции, слишком низкая

влажность приводит к пересыханию слизистой оболочки дыхательных путей.

Движение воздуха в значительной степени отражается на

самочувствии человека: результатом движения воздуха меньше нормы

является головная боль; вследствие движения воздуха больше нормы

возможны переохлаждение и простудные заболевания.
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Если температуры окружающего воздуха высокие, то это может

приводить к перегреву, обмороку, тепловому удару, обезвоживанию. Если

температура окружающего воздуха на рабочем месте слишком низкая, то это

может приводить к простудным заболеваниям, снижению иммунитета,

замерзанию [16].

В случае превышения ПДК вредных веществ в воздухе у работников

лаборатории может случится головокружение, потеря сознания, нарушение

памяти и пр. Порошки могут вызвать бронхиальную астму и расстройство

кишечного тракта. Возможно раздражение кожного покрова, глаз. Порошки

способны вызывать аллергические заболевания. Последствия для человека от

запылённости наночастицами могут быть весьма серьезны – это болезни

дыхательной системы, ее внутренние повреждения, повышенная вероятность

появления аллергий и раздражений.

На предприятиях, производственная деятельность которых связана с

вредными веществами, должны быть разработаны нормативно-технические

документы по безопасности труда при производстве, применении и хранении

вредных веществ, а также выполнены комплексы организационно-

технических, санитарно-гигиенических и медико-биологических

мероприятий.

Необходимо аккуратно работать с порошками, при проветривании

помещения, необходимо убирать порошки от прямого воздействия

поступающего воздуха. Уменьшению запыленности помещений могут

служить также следующие меры: соблюдение герметичности оборудования;
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недопущение скопления оседающей пыли на оборудовании; ежедневная

текущая очистка помещений и регулярная генеральная уборка пыли с

использованием централизованной системы пневмоуборки. Для

предотвращения попадания вредных веществ в организм работника

рекомендуется использовать респираторы, противогазы, маски; очки;

перчатки; специальная противопылевая одежда; защитные пасты и мази [11].

Контролем содержания вредных примесей в воздухе и на рабочих местах

занимается санитарная лаборатория.

Для обеспечения соответствия показателей микроклимата требуемым

оптимальным и допустимым нормам следует проводить измерение

показателей микроклимата в соответствии с требованиями, представленными

в СанПиН 1.2.3685-21 [10].

Чтобы поддерживать требуемые параметры микроклимата в рабочей

зоне, используют защиту от источников теплового излучения, систему

вентиляции, кондиционирование воздуха, отопление, влажную уборку,

увлажнение воздуха.

В лабораториях материаловедения требуется выполнение санитарно-

гигиенических, медико-биологических и организационно-технических

мероприятий:

– вентиляция и очистка воздуха;

– кондиционирование воздуха;

– локализация вредных факторов;

– отопление;
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– автоматический контроль и сигнализация;

– дезодорация воздуха;

– использование оборудования и препаратов для дезинфекции,

оградительных устройств, знаков безопасности;

– применение перчаток и респираторов в качестве средств защиты рук

и органов дыхания [11].

5.2.1.3 Анализ электробезопасности

Электрический ток рассматривается в качестве повышенного

источника опасности. В таблице 5.4 выделены предельно допустимые

значения электрического тока при неаварийном режиме работы

электрооборудования [12].

Таблица 5.4 – Предельно допустимые значения напряжений

прикосновения

и токов

Род тока U, В I, мА

не более

Переменный,

50 Гц

2,0 0,3

Переменный,

400 Гц

3,0 0,4

Постоянный 8,0 1,0

Основными источниками поражения электрическим током являются
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поврежденная проводка, розетка, выключатель и открытые металлические

участки электроприборов.

К основным причинам воздействия тока на человека относятся

ситуации: 1) человек случайно прикасается или приближается на опасное

расстояние к токоведущим частям; 2) в результате повреждения изоляции или

ошибочных действий персонала на металлических частях оборудования

появляется напряжение; 3) напряжение появляется на отключённых

токоведущих частях, где работают люди, в связи с ошибочным включением

установки; 4) провод замыкается на землю, в результате чего появляется

шаговое напряжение на поверхности земли [17].

Электрический ток оказывает на человека следующие виды

воздействия:

1) термическое – приводит к ожогам, нагреву кровеносных сосудов и

других органов, вследствие чего в них появляются функциональные

расстройства;

2) электролитическое – для электролитического действия тока

характерно разложение крови и других органических жидкостей, что

приводит к нарушениям их физико-химического состава;

3) механическое – повреждения (разрыв, расслоение и др.) различных

тканей организма в результате электродинамического эффекта;

4) биологическое – может являться причиной нарушения и полного

прекращения деятельности органов дыхания и кровообращения [18].

Электробезопасность включает следующие технические и
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организационные средства и мероприятия, предназначенные для обеспечения

защиты людей от воздействия тока:

– выполнение электроустановок в соответствии с требованиями

электробезопасности;

– использование электрического разделения;

– применение системы защитных проводов; применение

электрического разделения сети [18].

5.2.1.4 Анализ показателей освещенности рабочей зоны

Нормы освещения лабораторий по [10] представлены в таблице 5.5.

Таблица 5.5 – Нормируемые показатели естественного,

искусственного и совмещенного освещения в лабораториях
Р

абочая

поверхно

сть и

плоскость

нормиров

ания КЕО

и

освещённ

ости (Г –

горизонта

льная, В –

вертикаль

ная) и

высота

плоскости

над

полом, м

Естестве

нное освещение

КЕО

ен, %

Совмещ

ённое освещение

КЕО

ен, %

Искусственное освещение

п

ри верхнем

или

комбиниро

ванном

освещении

п

ри

боково

м

освещ

ении

п

ри верхнем

или

комбиниро

ванном

освещении

п

ри

боково

м

освещ

ении

Освеще

нность, лк

П

оказател

ь

дискомф

орта, М,

не более

К

оэффици

ент

пульсаци

и

освещён

ности,

КЕО

ен, %, не

более

п

ри

комбиниро

ванном

освещении

п

ри

общем

освещ

ении

в

сег

о

о

т

обще
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го

Г

-0,8

2

.4

1

.9

2

.0

0

,5

3

97

2

55

3

67

3

7

3

7

В результате неблагоприятных условий освещения может утомляться

зрительный анализатор, снижаться работоспособность, могут появляться

профессиональные заболевания [19].

С неблагоприятными условиями освещения связано повышенное

утомление и развитие близорукости. Неблагоприятные условия освещения

вызывают повышенное утомление и апатию.

Длительное пребывание в условиях недостаточного освещения

способствует световому голоданию и снижении интенсивности обмена

веществ в организме.

Для правильного освещения в лаборатории необходимо верно

выбирать вид освещения, количество и расположение ламп, тип

осветительных приборов. Лаборатория должна быть освещена верхним

общим освещением.

Используемое в лаборатории освещение обеспечивает достаточную

освещенность рабочей поверхности, освещенность стабильная, без блескости

и без теней.

5.3 Экологическая безопасность

При написании ВКР вредных выбросов в атмосферу, почву и водные

источники не производилось, радиационного заражения не произошло,

чрезвычайные ситуации не наблюдались, поэтому не оказывались
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существенные воздействия на окружающую среду, и никакого ущерба

окружающей среде не было нанесено.

Тематика исследования была теоретической, но соответствующие

исследования проводились на компьютере.Итак, с точки зрения воздействия

на окружающую среду, давайте посмотрим на влияние компьютерных

технологий на окружающую среду.Компьютерная техника потребляет

сравнительно небольшое количество электроэнергии, поэтому по затратам на

электроэнергию оно не оказывает существенной опасности для окружающего

мира.

Компьютеры, утратившие способность потреблять, подразделяются на

четыре категории опасностей (малоопасные отходы). Обработкой и

утилизацией отходов I и IV категорий занимаются лицензированные

организации. При неправильном обращении это может серьезно повлиять на

среду компьютера, поэтому предлагаются следующие обработчики:

1. Удалите все опасные ингредиенты;

2. Снимите все основные пластиковые детали. Остальное

отправляется в большой измельчитель, где все дальнейшие операции

автоматизированы.

3)Компьютерные фрагменты измельчаются в гранулы, а затем

сортируются. Сначала магнит удаляет весь металл. Затем стали отделять

цветные металлы, которых довольно много в персональных компьютерах.

Все материалы, полученные в процессе переработки, могут быть

повторно использованы в различных производственных процессах.
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5.4 Безопасность в чрезвычайных ситуациях

Под чрезвычайными ситуациями понимаются опасные события или

явления, в результате чего нарушается безопасность жизнедеятельности.

К основным причинам возникновения чрезвычайных ситуаций

относятся две категории: 1) внешние – стихийные бедствия, неожиданное

прекращение подачи электроэнергии, воды, технологических продуктов

и т. д.; 2) внутренние – сложность технологий, недостаточная квалификация

персонала, проектно-конструкторские недоработки, физический и моральный

износ оборудования, низкая трудовая и технологическая дисциплина и т. п.

В лаборатории наиболее вероятно возникновение чрезвычайных

ситуаций (ЧС) техногенного характера. ЧС техногенного характера

называются ситуации, которые возникают в результате производственных

аварий и катастроф на объектах; пожаров, взрывов на объектах; загрязнения

атмосферы отравляющими веществами. Следствием ЧС техногенного

характера могут быть внезапное обрушение зданий и сооружений, нарушение

работы энергетических сетей, коммунального жизнеобеспечения, очистных

сооружений, технологических линий и т. д.

В случае возникновения ЧС на предприятии, в лаборатории

необходимо выполнить следующий комплекс мероприятий: 1) эвакуация;

2) укрытие людей в защитных сооружениях; 3) обеспечение

индивидуальными средствами защиты; 4) организация медицинской помощи

пострадавшим.

В качестве наиболее распространенной вероятной ЧС в лаборатории
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выделяют пожар.

Помещение лаборатории по степени пожароопасности относится к

классу П-II, так как в нем т. к. в нём присутствует выделение пыли и волокон

во взвешенном состоянии [21].

Причины возникновения пожара могут быть электрического и

неэлектрического характера.

Причины возникновения пожара электрического характера: короткое

замыкание, перегрузки по току, искрение и электрические дуги, статическое

электричество и т. п.

Причины возникновения пожара неэлектрического характера:

халатное неосторожное обращение с огнем (курение, оставленные без

присмотра нагревательные приборы, использование открытого огня);

самовоспламенение и самовозгорание веществ.

Для устранения причин возникновения пожаров в помещении

лаборатории должны проводиться следующие мероприятия: а) сотрудникам

лаборатории необходимо пройти противопожарный инструктаж;

б) необходимо знание сотрудниками расположения средств пожаротушения и

умение ими пользоваться; в) требуется обеспечить правильный тепловой и

электрический режим работы оборудования; г) пожарный инвентарь и

первичные средства пожаротушения необходимо содержать в исправном

состоянии и располагать на видном и легко доступном месте.

Если в организации возник пожар, то после его ликвидации

определяется возможность дальнейшего использования оборудования и
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имеющихся коммуникаций. В лаборатории исследовательское оборудование,

трубопроводы, электрооборудование проверяются на соответствие их

состояния нормам пожарной безопасности. В случае отсутствия повреждений

можно продолжать работу [22].

Выводы по разделу

В исследовании в разделе «Социальная ответственность» изучаются

правовые нормы трудового права, изучается структура боргидрид при

высоком давлении.

Проанализированы основные опасности и факторы риска, которые

могут возникнуть при проведении исследований, разработки и эксплуатации

проекта: показатели микроклимата, уровень шума, освещенность рабочей

зоны, степень опасности контура, потенциальная пожарная опасность.

Описаны меры по снижению воздействия этих факторов.

Рассмотрим воздействие предлагаемого решения на окружающую

среду. В ходе исследования было установлено, что отходы, образующиеся во

время исследования, не оказывали никакого влияния на воздушные шары и

скальные образования. Во избежание загрязнения отходы утилизируются в

строгом соответствии с соответствующими документами.

Анализируются чрезвычайные ситуации природного и техногенного

характера, которые могут возникнуть в лаборатории. В целях

предотвращения чрезвычайных ситуаций разработаны превентивные меры и

процедуры ликвидации чрезвычайных ситуаций. Таким образом,

лабораторные исследования могут применять требования и меры на работе, а
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процедуры в аварийных ситуациях также могут использоваться на

производстве.
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