Отчет о научной деятельности кафедры химической физики за 2007г.
I. Сведения о наиболее значимых научных результатах НИР
	Девиз (шифр) темы по приказу КГУ
	

	1. Наименование результата: 

	Создание симулятора квантовой телепортации

	2. Результат научных исследований и разработок (выбрать один из п. 2.1 или п. 2.2)

	2.1. Результат фундаментальных 
научных исследований
	2.2. Результат прикладных научных исследований и экспериментальных разработок

	- теория
	
	
	
	- методика, алгоритм
	

	- метод
	
	
	
	- технология
	

	- гипотеза
	
	
	
	- устройство, установка, прибор, механизм
	

	- другое (расшифровать): 
	
	- вещество, материал, продукт
	

	
	
	- штаммы микроорганизмов, культуры клеток
	

	
	- система (управления, регулирования, контроля, проектирования, информационная)
	

	
	- программное средство, база данных
	+

	
	- другое (расшифровать): 

	

	
	

	3. Коды ГРНТИ: 
	

	4. Назначение: 

	1. Поиск оптимальных магнитно-резонансных и молекулярно-кинетических параметров для успешной реализации квантовой телепортации в системе электронных спинов.

2. Использование в лекционном курсе по квантовой информатике.

	5. Описание, характеристики: 

	

	6. Преимущества перед известными аналогами: 

	

	7. Область(и) применения: 

	1. Поиск оптимальных магнитно-резонансных и молекулярно-кинетических параметров для успешной реализации квантовой телепортации в системе электронных спинов.

2. Использование в лекционном курсе по квантовой информатике.

	8. Правовая защита: 

	нет

	9. Стадия готовности к практическому использованию: 

	

	10. Авторы: 

	К.М. Салихов


	Девиз (шифр) темы по приказу КГУ
	

	1. Наименование результата: 

	Развит теоретический подход к описанию оптической квантовой памяти, основанной на использовании фотонного эха. Предложенная теория позволила найти общее аналитическое решение для волновой функции восстановленного светового поля, учитывая как линейные так и нелинейные эффекты взаимодействия фотонов со средой. Разработанная теория также позволила проанализировать качество восстановления световых полей в условиях влияния вести фазовой релаксации в атомной системе. 

	2. Результат научных исследований и разработок (выбрать один из п. 2.1 или п. 2.2)

	2.1. Результат фундаментальных 
научных исследований
	2.2. Результат прикладных научных исследований и экспериментальных разработок

	- теория
	+
	
	
	- методика, алгоритм
	

	- метод
	
	
	
	- технология
	

	- гипотеза
	
	
	
	- устройство, установка, прибор, механизм
	

	- другое (расшифровать): 
	
	- вещество, материал, продукт
	

	
	
	- штаммы микроорганизмов, культуры клеток
	

	
	- система (управления, регулирования, контроля, проектирования, информационная)
	

	
	- программное средство, база данных
	

	
	- другое (расшифровать): 

	

	
	

	3. Коды ГРНТИ: 
	

	4. Назначение: 

	Развитый теоретический подход и полученное аналитическое решение открывает ясные возможности для манипуляций с произвольными квантовыми состояниями света в технике фотонного эха. 

	5. Описание, характеристики: 

	Нами предложена новая разновидность реализации оптической квантовой памяти, основанной на оригинальном варианте фотонного эха в оптически плотной резонансной среде. Квантовая память реализуется следующим образом. Исходный импульс света попадает в среду и полностью поглощается атомами не неоднородно уширенном резонансном переходе. Квантовая информация из света затем переносится дополнительными лазерными импульсами на долгоживущие атомные уровни. Восстановление исходной информации достигается путем обращения неоднородного уширения и излечения сигнала эха в направлении, обратном к направлению распространения исходного импульса света. За отчетный период нами был развит общий теоретический подход к описанию свойств данной квантовой памяти

	6. Преимущества перед известными аналогами: 

	Показано, что в отличии от двух других известных вариантов квантовой памяти, основанных на использовании рамановского поглощения и электромагнитно-индуцированной прозрачности, квантовая память на фотонном эхо может работать в очень большом интервале интенсивностей, от однофотонных полей до световых полей, нелинейное взаимодействие которых с атомами оказывается существенным. Другим преимуществом данной квантовой памяти является разделение во времени квантовых полей от вспомогательных лазерных световых полей, что важно для подавления влияния квантовых шумов.

	7. Область(и) применения: 

	Оптическая квантовая память рассматривается в настоящее время очень важным элементом для различных процессов в квантовой информатике. В связи с чем квантовая память на фотонном эхо также начала интенсивно исследоваться в ряде известных центрах квантовой информатики.

	8. Правовая защита: 

	

	9. Стадия готовности к практическому использованию: 

	

	10. Авторы: 

	С.А.Моисеев


	Девиз (шифр) темы по приказу КГУ
	

	1. Наименование результата: 

	Применение квантовомеханического метода функционала плотности для  предсказания механизмов химических реакций практически важных фосфорорганических соединений

	2. Результат научных исследований и разработок (выбрать один из п. 2.1 или п. 2.2)

	2.1. Результат фундаментальных 
научных исследований
	2.2. Результат прикладных научных исследований и экспериментальных разработок

	- теория
	+
	
	
	- методика, алгоритм
	

	- метод
	
	
	
	- технология
	

	- гипотеза
	
	
	
	- устройство, установка, прибор, механизм
	

	- другое (расшифровать): 
	
	- вещество, материал, продукт
	

	
	
	- штаммы микроорганизмов, культуры клеток
	

	
	- система (управления, регулирования, контроля, проектирования, информационная)
	

	
	- программное средство, база данных
	

	
	- другое (расшифровать): 

	

	
	

	3. Коды ГРНТИ: 
	31.21.18, 31.21.27

	4. Назначение: 

	Управление химическими реакциями с целью получения продуктов с наперед заданными свойствами

	5. Описание, характеристики: 

	Методы функционала плотности впервые применены для изучения механизма практически важных  реакций сложных ФОС с молекулами непредельных соединений. Установлено, что эти методы могут с большой степенью достоверности предсказать электронную и пространственную структуру всех реакционных частиц, образующихся  на пути реакции. Было найдено несколько возможных направлений (каналов) химических реакций, в результате которых были получены разные продукты с циклическим и ациклическим строением. Установлены  структуры всех экстремальных точек на поверхности потенциальной энергии.

	6. Преимущества перед известными аналогами: 

	Используемые методы функционала плотности, с одной стороны, позволяют эффективно учитывать эффекты электронной корреляции. А с другой стороны, их применение требует значительно меньших затрат компьютерного времени.

	7. Область(и) применения: 

	Результаты могут быть использованы во всех учреждениях, где проводится  синтез  новых органических соединений, основанный на предварительных квантовомеханических исследованиях  возможных каналов конкретных химических реакций

	8. Правовая защита: 

	

	9. Стадия готовности к практическому использованию: 

	

	10. Авторы: 

	Аминова Р.М., Савостина Л.И.


	1. Наименование результата: 

	Получены теоретические данные о константах ядерного магнитного экранирования для молекулярных кластеров наноразмерных молекулярных систем, полученные  на основе методов квантовой химии. Установлены важные закономерности относительно вандерваальсовых вкладов в химические сдвиги молекул

	2. Результат научных исследований и разработок (выбрать один из п. 2.1 или п. 2.2)

	2.1. Результат фундаментальных 
научных исследований
	2.2. Результат прикладных научных исследований и экспериментальных разработок

	- теория
	+
	
	
	- методика, алгоритм
	

	- метод
	
	
	
	- технология
	

	- гипотеза
	
	
	
	- устройство, установка, прибор, механизм
	

	- другое (расшифровать): 
	
	- вещество, материал, продукт
	

	
	
	- штаммы микроорганизмов, культуры клеток
	

	
	- система (управления, регулирования, контроля, проектирования, информационная)
	

	
	- программное средство, база данных
	

	
	- другое (расшифровать): 

	

	
	

	3. Коды ГРНТИ: 
	

	4. Назначение: 

	Полученные результаты предостерегают от ошибок при интерпретации химических сдвигов , проводимых без учета дальних нековалентных взаимодействий

	5. Описание, характеристики: 

	Получены функциональные зависимости (корреляции) между константами ядерного магнитного экранирования и геометрическими параметрами наноразмерных молекулярных структур – молекул в окружении молекул растворителей.  Полученные корреляции позволяют выделить линейные и квадратичные члены относительно электронной плотности и зарядов на  соседних молекулярных фрагментах.

	6. Преимущества перед известными аналогами: 

	Результаты получены впервые.  Они уточняют существующие в литературе подходы к интерпретации экспериментальных констант ядерного магнитного экранировния

	7. Область(и) применения: 

	Полученные теоретические результаты позволяют критически анализировать экспериментальные данные о ЯМР параметрах молекул в растворах и в твердой фазе, учитывая важные вклады в химические сдвиги электрических эффектов нековалентных взаимодействий

	8. Правовая защита: 

	

	9. Стадия готовности к практическому использованию: 

	

	10. Авторы: 

	Р.М.Аминова, А.А.Нафикова, А.Р.Юльметов


II.  Дополнительная  информация:

1. Перечень конференций (название, сроки), проведенных Вашим подразделением  на базе КГУ в 2007г.
1) “Modern Development of Magnetic Resonance”, Казань, 24 – 29 сентября 2007 г.

2. Участие сотрудников факультета (института) в конференциях РТ, РФ, международных, по форме:

	Название конференции,

время и место проведения
	Список участвующих

(Фамилия И.О.)

	Международные

	10th International symposium on spin and magnetic field effects in chemistry and related phenomena. Servolo, Italy, 18-21st June, 2007.
	Салихов К.М.

	8th International Conference CASYS’07 on Computing Anticipatory Systems, August 6-11, 2007, HEC-ULg, Liège, Belgium, organized by the ASBL CHAOS.
	Моисеев С.А.

	International symposium on spin science. Shizuoka, Japan, 6-9 November, 2007
	Салихов К.М.

	International Workshop in Molecular Photoscience Research Center “Low Energy excitation in Condensed Phases”, Kobe, 10 November, Japan, 2007.
	Салихов К.М.

	РФ

	XI Всероссийской школы-семинара «Физика и применение микроволн» Звенигород, Московская область, 21-26 мая 2007 г.
	Моисеев С.А.

	XIV Всероссийской конференции “Структура и динамика молекулярных систем» “Структура и динамика молекулярных систем», 27 июня - 3 июля 2007 г., Яльчик.
	Салихов К.М., Аминова Р.М., Савостина Л.И., Аухадеев Ф.Л.

	XI International Youth Scientific School “Actual problems of magnetic resonance and its application”. - Kazan, Russia, September, 23-28, 2007.
	Салихов К.М.

	XIX Симпозиум «Современная химическая физика», Туапсе, 22.09-3.10.2007
	Аминова Р.М., Савостина Л.И.

	International Conference “Modern Development of Magnetic Resonance”, Kazan, 24-29 September, 2007.
	Салихов К.М.

	XV Туполевские чтения, Казань, 9-10 ноября 2007 г.
	Моисеев С.А.

	Одиннадцатая Международная молодежная научная школа «Когерентная оптика и оптическая спектроскопия» г. Казань, 25-27 октября 2007 г.
	Моисеев С.А.

	РТ

	VII Научная конференция молодых ученых, аспирантов и студентов научно-образовательного центра Казанского государственного университета "Материалы и технологии XXI века". 26-27 апреля 2007 года, Казань
	Аминова Р.М., Савостина Л.И., Моисеев С.А.


3. -
4. -
4.1. -
4.2. - 
4.3. - 
5. -
6. -
7. -
8. Салихов К.М. – орден «За заслуги перед Отечеством» IV степени. 
9. -
III. Список публикаций сотрудников Вашего подразделения за 2007г. (с полным библиографическим описанием), по разделам:

1. Монографии* (индивидуальные и коллективные), изданные:

     1.1. – зарубежными издательствами (все зарубежье, искл. Россию);

     1.2. – российскими издательствами,

               из них: - издательством “Высшая школа”;

                             - издательскими структурами КГУ;

                             - прочими издательствами РФ.

2. Сборники научных трудов – перечень с названиями сборников, изданных КГУ (труды конференций, симпозиумов, чтений; тематические сборники трудов ученых, аспирантов и студентов КГУ; периодические издания науки и техники):

     2.1. – международных и всероссийских конференций, симпозиумов;

     2.2. – другие сборники.

3. Учебники и учебные пособия* (а также, переиздания учебников):

    3.1. с грифом учебно-методического объединения (УМО) КГУ или научно-методического совета (НМС) Минобрнауки России;

     3.2. с грифом Минобрнауки России; 

     3.3. с грифами других федеральных органов исполнительной власти;

     3.4. с другими грифами.

4. Статьи, опубликованные сотрудниками Вашего подразделения (в т.ч. в сборниках научных  трудов, указанных в п.2):

     4.1. – в зарубежных изданиях
1) Moiseev, S.A. Photon echo based quantum memory of arbitrary light field states [Text]/ S.A. Moiseev // J. Phys.B: Atomic, Molecular & Optical Physics. – 2007. – V. 40. – P. 3877–3891. 

2) Gisin, N. Storage and retrieval of time-bin qubits with photon-echo-based quantum memories [Text]/ N. Gisin, S.A. Moiseev, C. Simon// Phys. Rev. A. – 2007. – V. 76. – P. 014302.

3) Arslanov, N.M. Ultrahigh interference spatial compression of light inside the subwavelength aperture of a near-field optical probe [Text]/ N.M. Arslanov, S.A. Moiseev // J. Opt. Soc. Am. A. – 2007. – V. 24, №3. – P. 831-838. 
4) Lobkov, V.S. Femtosecond Primary and Stimulated Photon Echoes in a Dye-Doped Polymer Film at Room Temperature [Text]/ V.S. Lobkov, A.V. Leontiev, K.M. Salikhov, V.V. Samartsev, G.M. Safiullin, A.Yu. Vorobyev, V.A. Zuikov// Laser Phys.  – 2007. – V.17, №4. – P. 332-338.
5) Lobkov, V.S. Femtosecond Photon Echo in a Dye-Doped Polymer Film and the Possibility of Coherent Optical Cooling [Text] / V.S. Lobkov, S.V. Petrushkin, K.M. Salikhov, V.V. Samartsev, G.M. Safiullin, A.Yu. Vorobyov// Laser Physics. – 2007. -  V.17, № 5. - P.647-651.
6) Sukhanov, A.A. Time Resolved EPR of the Excited Triplet States Using ELEXYS E580 [Text] / A.A. Sukhanov, R.B. Zaripov, V.K. Vorononkova, K.M. Salikhov, C. Corvaja //  Proceedings of XI International Youth Scientific School “Actual problems of magnetic resonance and its application”. - Kazan, Russia, September, 23-28, 2007. - P.36-37.
7) Iyudin, V.S. The application of time resolved EPR to the study of energy transfer processes  in photodynamic therapy / V.S. Iyudin, A.A Obynochny, K.M. Salikhov //  Proceedings of XI International Youth Scientific School “Actual problems of magnetic resonance and its application”. - Kazan, Russia, September, 23-28, 2007. - P.24-29.

8) Salikhov,  K.M. Quantum teleportation across a biological membrane by means of correlated spin pair dynamics in photosynthetic reaction centers [Text]/ K.M. Salikhov,  J.H. Golbeck, D.Stehlik // Appl.Magn.Reson. - 2007. - V.31. - P.237-252

     4.2. – в российских изданиях, рекомендованных ВАК (см. сайт УНИ, Справочники: Перечень ведущих рецензируемых научных журналов и изданий, выпускаемых в Российской Федерации, в которых должны быть опубликованы основные научные результаты диссертаций на соискание ученой степени доктора наук (редакция июль 2007г.).

1) Обыночный, А.А. Особенности химической поляризации ядер в бирадикалах при фотолизе алифатических циклических кетонов в газовой фазе [Текст]/ А.А. Обыночный, П.А. Пуртов, К.М. Салихов // Журн. Физич. Химии. – 2008. – Т.82, №2. – С. 1-6.
2) Moiseev, S.A. Quantum control and manipulation of Multi-Color Light fields [Text]/ S.A. Moiseev, B.S. Ham // Оптика и спектроскопия. – 2007. - Т. 103, №. 2. – P. 219–227.
3) Нафикова, А.А. Квантово-химическое исследование влияния нековалентных взаимодействий на константы ядерного магнитного экранирования в ассоциатах пиримидиновых оснований / А.А.Нафикова, Р.М. Аминова, А.В.Аганов, В.С. Резник // Журнал структурной химии. – 2007. - Т. 48. - S71-S85.

     4.3. - в прочих российских изданиях.
1) Савостина, Л.И. Моделирование динамических процессов в реакциях фосфорсодержащих молекул с применением метода функционала плотности [Электронный журнал] / Л.И. Савостина, Р.М. Аминова // «Структура и динамика молекулярных систем», Яльчик-2007. – 2007. -  Вып. XIV. – C. 714-717.
2) Клековкина, В.В. Изучение временных диапазонов в реакции бимолекулярного взаимодействия производных фосфина с молекулой СS2  методом прямой молекулярной динамики [Электронный журнал]/ В.В. Клековкина, Р.М. Аминова, Л.И. Савостина // «Структура и динамика молекулярных систем», Яльчик-2007. –2007. – Вып. XIV. – C. 680-683.
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