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Специально формируемые смеси изотопов имеют значительно 

лучшие характеристики, чем их смеси природного состава. Широкому 

использованию изотопов препятствует высокая себестоимость 

технологии. Обменные методы разделения изотопов широко 

используются при промышленном получении многих изотопов. В связи 

с перспективами расширения сферы применения изотопов является 

актуальным поиск методов увеличения эффективности метода. 

При теоретическом описании процесса изотопного обмена можно 

использовать несколько подходов. В первом порядке 

термодинамической теории возмущений к перераспределению 

стабильных изотопов -фактор можно выражать через кинетическую 

энергию колебательного движения и разность масс рассматриваемых 

изотопов [1] 
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где EК - кинетическая энергия (на один моль) колебаний; М - масса 

изотопа. 

Выражение для расчета β-фактора может быть записано через спектр 

колебательных частот исходного и замещенного по изотопам 

соединения [2] 
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где ui = ihc/kT - приведенная частота колебания i, см
-1

, di - кратность 

вырождения Зеемановских уровней. 

Здесь частоты с верхними штрихами относятся к изотопным формам, 

содержащим большее количество тяжелых изотопов замещаемого 

атома, а символы без штриха — формам, имеющим большее число 

легких изотопов.  

Известно, что во внешнем магнитном поле происходит расщепление 

вырожденных электронных уровней на Зеемановские состояния и, 

соответственно, перераспределение Больцмановского распределения по 

возбужденным электронным состояниям. Каждому возбужденному 
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состоянию соответствуют свой колебательный спектр. Во внешнем 

постоянном магнитном поле происходит изменение -факторов 

взаимодействующих фаз вещества, а формула для расчета β-фактора 

приобретает вид 
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Очевидно, что изменение -факторов соединений, обменивающихся 

изотопами, тем значительнее, чем больше величина магнитного поля, 

приводящего к более значительной перестройке электронного, а 

поэтому и колебательного спектра. При этом должно наблюдаться 

изменение однократного коэффициента разделения.  

Анализировали пары обменивающихся изотопами молекул: NO и 

HNO3ж, Н2О(г) и НD(г). Спектр колебательных частот, без магнитного 

поля, и вычисляли с помощью программ HYPERCHEM и GAUSSIAN, 

по которому рассчитывали β-факторы. Для расчета β-факторов в 

магнитном поле учитывали расщепление вырожденных линий 

изотопных модификаций. 

В докладе приводятся результаты анализа рассчитанных значений 

коэффициента однократного разделения при изотопном обмене во 

внешнем магнитном поле. 
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