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Н. П. Саргаева, А. Н. Барышев, П. М. Саргаев  
 

БОЗОНО-ФЕРМИОННЫЕ КОНТРАСТЫ  
СИНЕРГЕТИКИ СТРУКТУРНЫХ ЕДИНИЦ ЖИДКИХ D2O И H2O 

 
Конфигурационная теплоемкость протиевой и тяжелой воды диффе-

ренцирована на составляющие различимых и тождественных частиц. Первая 
— одинакова у H2O и D2O. Вторая — в области температур переохлаж-
денного состояния жидкости и гомеостаза зависит от содержания бозонов 
и фермионов, образует два бозонных пика, которые обусловлены участием 
катионов D+ и протонных пар в обратимых переходах «квантовый газ» — 
«квантовый конденсат», по Эйнштейну. По мере повышения температуры до 
350 K протонные пары распадаются, а конфигурационная теплоемкость 
тождественных частиц протиевой воды уменьшается до отрицательных 
значений. При температуре гомеостаза частоты конфигурационных колеба-
ний протонов лежат в области трансляционных частот, а катионов D+ и 
протонных пар — в области нижней границы частот либрационных колеба-
ний воды.  

 
Ключевые слова: бозоны, фермионы, протонные пары, D2O, H2O, тя-

желая вода, протиевая вода, конфигурационная теплоемкость, различимые 
частицы, тождественные частицы, частота колебаний, квантовый газ, кванто-
вый конденсат.  
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N. Sargaeva, A. Baryshev, P. Sargaev  
 

BOSE-FERMI SYNERGETIC CONTRASTS  
OF D2O AND H2O LIQUID STRUCTURE UNITS 

 
Configurational heat capacity of light (protium) and heavy water is differen-

tiated into the components of distinguishable and identical particles. D2O and H2O 
have the same first component. The second component from the temperature region 
of supercooled liquid and homeostasis depends on the boson and fermion content. In 
quantum gas — quantum condensate reversible transition by Einstein this compo-
nent forms two boson peaks conditioned by the presence of the cations D+ and the 
proton pairs. When the temperature increases to 350K, the proton pairs decay, and 
the configurational heat capacity of the protium water identical particles decreases 
to the negative meanings. At the temperature of the homeostasis frequencies of the 
configurational proton oscillations fall into the region of the translational frequen-
cies; however, cation D+ and proton pair oscillations are in the region of the low 
frequency threshold of the librational oscillations of water.  

 
Keywords: bosons, fermions, proton pairs, D2O, H2O, heavy water, light 

(protium) water, configurational heat capacity, distinguishable particles, identical 
particles, oscillation frequency, quantum gas, quantum condensate.  
 
Концентрированные растворы D2O в обычной воде являются токсичными 

[31; 37; 41; 43; 52; 54; 55]. Однако накопление новых сведений о влиянии тяже-
лых изотопов некоторых элементов на живой организм, в том числе продление 
жизни низших животных [54] и способность молекул D2O-среды промотиро-
вать гибель как здоровых, так и злокачественных клеток [29; 30; 48; 52; 55], от-
крывает новые перспективы применения различных изотопов в медицине. Это, 
в свою очередь, повышает актуальность исследования свойств изотопов водо-
рода в воде [11–22; 24; 49–51], которая является основой внутренней среды жи-
вого организма.  

Цель данной работы — моделирование проявлений фундаментальных 
различий свойств изотопов водорода путем сравнения частот колебаний и со-
ставляющих конфигурационной теплоемкости жидких H2O и D2O в стабильном 
и переохлажденном состояниях в рамках модели структурных единиц жидко-
сти, теории перколяции и теории идеального одноатомного квантового газа по 
Эйнштейну.  

 
Конфигурационная теплоемкость тождественных частиц  

и различие свойств изотопов водорода 
 
Путем моделирования термодинамических свойств [12–19; 24; 49–51] и 

структуры [14; 22; 50] воды удалось обнаружить различие вкладов в тепло-
емкость частиц с массой D+ и H+ [16–18; 24; 51]. Эти успехи достигнуты в рам-
ках модели структурных единиц жидкости [19; 23, с. 14], теории перколяции [4, 
с. 432; 35; 40] и теории квантового газа по Эйнштейну [28]. Различие свойств D+ 
и H+ проявляется в конфигурационной теплоемкости (Cc), которую можно 
представить из двух слагаемых Cc1 и Cc2 [12]. Первое слагаемое — (Cc1) практи-
чески одинаково для H2O и D2O и может классифицироваться как конфигура-
ционная теплоемкость различимых частиц [19]. Вклады конфигурационных 
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колебаний изотопов водорода входят во второе слагаемое (Cc2), которое, в от-
личие от (Cc1), будем называть конфигурационной теплоемкостью тождест-
венных частиц.  

Значения составляющей Cc1 находятся теоретически [19] методами ком-
бинаторики [25, с. 447] в рамках модели структурных единиц жидкости [19; 23, 
с. 27] и теории перколяции [4, с. 432–440; 35; 40] по формуле [19] 

 

Cc1 = R⋅G⋅ln (g⋅f0
p),                                                    (1) 

 

где R — универсальная газовая постоянная; f0 — число активных центров моле-
кулы; G, p — гель-фракция и доля занятых активных центров молекулы (рас-
считываются по теории перколяции, формализм расчета в зависимости от тем-
пературы и давления приведен в работах [12–14; 17–22; 49–51]). В теплоемко-
сти Cc1 учитываются конфигурационные колебания (движения) только одно-
родных с позиции теории перколяции принципиально различимых частиц (мо-
лекул), образующих структурную единицу жидкости.  

Составляющая Сс2 может быть найдена по разности Сс2 = Cc – Сc1. Конфи-
гурационные колебания изотопов водорода проявляются совместно с таковыми 
других «неоднородных» с позиций теории перколяции частиц, входящих в со-
став: двух типов молекул первой координационной сферы [1; 2; 3; 46]; интерье-
ра (объема) и экстерьера (поверхностей) структурной единицы; соседних струк-
турных единиц жидкости. Непосредственно из данных по теплоемкости невоз-
можно объяснить причины различия значений Сс2 протиевой и дейтериевой во-
ды. В работах [16–19; 24] дифференциация вкладов различных частиц в Сс2 ос-
нована на сравнении скорости звука в жидкости и идеальном одноатомном 
квантовом газе, по Эйнштейну [28, с. 481–502]. Необходимость привлечения 
дополнительных методик обусловлена сложностью задачи оценки и классифи-
кации вкладов в теплоемкость Сс2 по типу тождественных частиц. В связи с 
этим остановимся на некоторых особенностях взаимодействия последних.  

Конфигурационные колебания можно отнести к числу обменных взаимо-
действий. Обменное взаимодействие имеет специфический квантовый характер 
[9, c. 267]. При взаимодействии (интерференции) тождественных частиц ампли-
туды колебаний могут вычитаться или складываться. По этому признаку пер-
вые из них называются фермионами, а вторые — бозонами [26, с. 31].  

Различие свойств легкого (протия, H) и тяжелого (дейтерия, D) изотопов 
водорода обнаруживаются в процессах рассеяния нейтронов [39; 5, с. 437–443], 
в которых проявляется тождественность нейтронов и протонов [9, с. 271; 26,  
с. 24]. У протия, в отличие от дейтерия и других атомов, длина нейтронного 
рассеяния оказывается отрицательной, а замена протия на дейтерий проявля-
ется в виде «бозонных пиков» [56].  

В D2O и H2O жидкостях могут проявляться как бозоны (например, D2O, 
H2O, D+, OD–, H, OH), так и фермионы (D, OD, H+, OH– и другие частицы). Этот 
перечень может быть продлен включением в число бозонов электронных [34] и 
протонных [26, с. 56] пар. Взаимодействие фермионов может привести к затуха-
нию колебаний частиц и к понижению теплоемкости среды. Напротив, следст-
вием взаимодействия бозонов может быть возбуждение колебаний и повышение 
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Рис. 1. Составляющая конфигурационной теплоемкости (Cс2, J/(mole K))  

тождественных частиц тяжелой (D2O) и протиевой (H2O) воды  
на линии насыщения жидкости при температурах (T, K) 

 
теплоемкости среды. Из сравнения значений теплоемкости Cc2 протиевой и тя-
желой воды (см. рис. 1) следует, что в конфигурационной теплоемкости D2O 
проявляются свойства бозонов. Наличие отрицательных и положительных зна-
чений теплоемкости Cc2 в случае H2O жидкости свидетельствует о фермионных 
и бозонных вкладах.  

 
Частота конфигурационных колебаний как критерий  

сравнения свойств изотопов водорода 
 
Заметное обменное взаимодействие может иметь место лишь в случаях, 

когда тождественные частицы находятся в близких состояниях — локализо-
ваны в малой области пространства или имеют близкие значения энергии и им-
пульса [9, с 270]. Локализация частиц и распределение значений энергии и им-
пульса зависит от параметров состояния, поэтому и проявление различий 
свойств фермионов и бозонов в составляющих теплоемкости является перемен-
ной величиной.  

В данной работе вклады в конфигурационную теплоемкость Сс2 класси-
фицируем по типу тождественных частиц. Для этого (совместно с методикой 
работ [16–18; 24]) используем сравнение частот конфигурационных колебаний 
(fc, см–1) частиц жидкости с частотами колебаний частиц идеального одноатом-
ного квантового газа по Эйнштейну (fE) и частотами мод межмолекулярных 
(либрационных fL и трансляционных fT, cm–1) колебаний воды.  

Положим, что в случае идеального одноатомного квантового газа, по 
Эйнштейну, скорость движения частиц (v) совпадает со скоростью звука.  

v = ((Cp/Cv) R⋅T / M)1/2,                                                (2) 
где Cp/Cv — показатель адиабаты; Cp и Cv — изобарная и изохорная теплоемко-
сти газа; M — молярная масса частицы; T — температура.  

Особенностью частот колебаний частиц идеального квантового газа (FE) 
является то, что они определяются температурой и показателем адиабаты, но не 
зависят от массы частицы: 

λ = N⋅h /(M⋅v).                                                      (3) 

С
с2

, J
/(м

ол
ь·
К

) 
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FE= v/λ = Cp/Cv)⋅R⋅T /(N⋅h).                                            (4) 

Или (см–1): 

fE = (Cp/Cv)⋅R⋅T /(c⋅N⋅h),                                               (5) 

где c — скорость света (см/с); h — постоянная Планка; N — число Авогадро;  
λ — длина волны по де Бройлю.  

Насыщенному идеальному одноатомному квантовому газу, по Эйнштей-
ну, соответствует показатель адиабаты Cp/Cv = 3/2, тогда как в случае ненасы-
щенного газа он изменяется от 5/3 до 3/2 [28]. Частицам квантового газа с «теп-
ловой длиной волны» [9, с. 606] соответствует показатель адиабаты Cp/Cv = 2⋅π, 
критической адиабате — Cp/Cv = 1.  

В отличие от частот колебаний идеального газа, частоты конфигурацион-
ных колебаний частиц жидкости (fc), найденные по изложенной выше методике, 
зависят от массы частицы и скорости звука в жидкости (Cs): 

fc = Cs/λ = C2
s⋅M / (c⋅N⋅h).                                          (6) 

Сравнивая значения частот fc и fE при одних и тех же температурах, мож-
но оценить область температур возможного равновесного перехода «квантовый  
газ — квантовый конденсат» и массу частиц, участвующих в этом переходе. 
Сопоставление особенностей кривых температурной зависимости конфигура-
ционной теплоемкости Сс2 и частот fc и fE может нести информацию, необходи-
мую для дифференциации вкладов в величину Сс2 по типу тождественных час-
тиц и связи конфигурационной теплоемкости тождественных частиц с возмож-
ностью равновесного перехода «квантовый газ — квантовый конденсат».  

Значения величины Cc, необходимые для оценки конфигурационной со-
ставляющей теплоемкости Сс2, представленной на рис. 1, находили вычитанием 
колебательной (Ckol) и инфинитной (Cinf) составляющих из значений изохорной 
(Cv) теплоемкости. Расчеты выполнены с использованием данных, взятых из 
работ [1–3; 8, с. 14; 44–47; 27; 32; 33; 36; 42]. В области переохлажденного со-
стояния воды при отсутствии данных изохорную теплоемкость и ее составляю-
щие оценивали по методикам, изложенным в работах [14; 17; 20–22; 24]. Разли-
чия значений Cc2 в области температур стабильного состояния D2O и H2O воды 
надежно установлены. Менее обоснованы результаты сравнения в области тем-
ператур переохлажденного состояния жидкости, поскольку в этом случае раз-
личие значений сравниваемых величин не превышает 3 J/(моль⋅K), что нахо-
дится в пределах погрешностей оценки значений теплоемкости [32–33].  

Колебательную теплоемкость рассчитывали по Эйнштейну. При оценке 
температурного сдвига частот учитывали коэффициенты расширения двух ти-
пов молекул первой координационной сферы [20] по данным работ [1–3; 46]. В 
области температур переохлажденного состояния жидкости коэффициенты 
расширения молекул второго типа (α2) корректировали по конфигурационной 
теплоемкости (Cc). Для перехода от значений Cc к α2

2 использовали формулу 
α2

2 = = Cc⋅βT / (V⋅T), по Путинцеву [10, с. 125], которая в области температур, 
прилегающих к тройной точке воды, дает значения, совпадающие с данными 
[2]. Значения объема (V) и изотермического коэффициента сжимаемости (βT) 
оценивали по результатам расчетов изобарной и изохорной теплоемкости мето-
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дом последовательных приближений. Методика перехода от дифференциаль-
ных к интегральным значениям коэффициента температурного сдвига частот 
взята по работе [53]. Частоты мод межмолекулярных колебаний при температу-
рах плавления взяты из работы [10, с. 121]. Полученные значения частот меж-
молекулярных колебаний представлены на рис. 2 и 3. Температурная зависи-
мость частот мод как либрационных (fL1, fL2, fL3), так и трансляционных (fT1, fT2, 
fT3) колебаний имеет одинаковый вид, поскольку связывается с одним и тем же 
коэффициентом, который уменьшается практически в два раза по мере нагрева-
ния воды от 0 K до критической температуры.  

Частоты конфигурационных колебаний (fc, см. рис. 2 и 3) рассчитывали по 
формуле (6), используя молярные массы молекул (D2O, H2O) и изотопов водо-
рода (D+, H+). При расчетах приведенной массы (µ) протонной пары (2H+) учи-
тывали массу атома кислорода (MO) и удвоенную массу протона (M2H+) по фор-
муле из работы [6, с. 194; 7, c. 280–285]: 

1/µ = 1/MO + 1/M2H+.                                                  (7) 

Результаты расчетов значений конфигурационной теплоемкости (Сс2, 
J/(mole⋅K)) для D2O и H2O на линии насыщения жидкости в зависимости от 
температуры (T, K) представлены на рис. 1. На рис. 2 и 3 вместе с частотами 
конфигурационных и межмолекулярных колебаний приведены рассчитанные 
по формуле (5) частоты колебаний частиц идеального одноатомного квантового 
газа ненасыщенного (f3) и насыщенного (f2), по Эйнштейну, а также значения 
частот частиц газа с критической адиабатой (f1) и «тепловой длиной волны» (f4). 

В случае D2O-жидкости можно выделить три максимума значений Cc2 (см. 
рис. 1): первый (низкотемпературный) — при 240 K, второй — при 300 K и тре- 

 

 
Рис. 2. Частоты колебаний (f, см–1) частиц с массой катиона дейтерия (D+) и молекул (D2O), 
конфигурационных (fcD+, fcD2O) в жидком состоянии D2O воды в ортобарных условиях,  
а также в идеальном одноатомном квантовом газе ненасыщенном (f3) и насыщенном (f2),  

по Эйнштейну, с адиабатой 2π (f4) и критической (f1) в сравнении с частотами  
мод либрационных (fL1, fL2, fL3) и трансляционных (fT1, fT2, fT3) межмолекулярных  

колебаний в зависимости от температуры (T, K) 

f, 
см

–1
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Рис. 3. Частоты колебаний (f, см–1) частиц с массой молекул (H2O), протона (H+)  

и протонной пары (2H+) конфигурационных (fcH2O, fcH+, fc2H+) в H2O на линии насыщения 
жидкости, а также в ненасыщенном (f3) и насыщенном (f2) квантовом газе, по Эйнштейну,  

с адиабатой 2π (f4) и критической (f1) в сравнении с частотами мод либрационных  
(fL1, fL2, fL3) и трансляционных (fT1, fT2, fT3) межмолекулярных колебаний  

при температурах (T, K) 
 

тий (высокотемпературный) — в области температур выше 640 K. В случае 
H2O-жидкости в кривой температурной зависимости Cc2 имеется ряд особенно-
стей: все значения Cc2 понижены относительно таковых для D2O-жидкости; в 
области температур второго максимума, который сливается с первым, значения 
Cc2 уменьшаются по мере повышения температуры; имеется обширная область 
температур от 350 K до 640 K, в которой значения (Cc2, H2O) отрицательны.  

Линии тренда трансляционных и либрационных частот, представленных 
на рис. 2 и 3, выпуклы к оси температур. При температуре гомеостаза (310 K) в 
области первых из них располагаются частоты конфигурационных колебаний 
частиц с массой H+ (см. рис. 3), а в области вторых — частоты частиц с массой 
D+ (см. рис. 2). Частоты колебаний идеального квантового газа с различными 
значениями показателя адиабаты (f1, f2, f3, f4) равны нулю при температуре 0 K 
и под разными углами расходятся лучами по мере повышения температуры. 
Частоты конфигурационных колебаний молекул жидкости (fcD2O и fcH2O) распо-
ложены в области околокритических температур. Кривые температурной зави-
симости конфигурационных частот фрагментов молекул с массой D+, H+ и про-
тонной пары (2H+) с повышением температуры круто падают вниз в области 200–
240 K, проходят через минимум при 240–250 K и через максимум при 350 K.  

Наибольшее отклонение от нуля конфигурационной теплоемкости тожде-
ственных частиц Cc2 можно ожидать при температурах, при которых переходы 
частиц жидкости из состояния «квантовый газ» в состояние «квантовый кон-
денсат» могут быть обратимыми. В свою очередь, переходы «квантовый газ» — 
«квантовый конденсат» наиболее вероятны в области перекрывания частот 
конфигурационных колебаний частиц и квантового газа, по Эйнштейну. Часто-
ты колебаний квантового газа, по Эйнштейну (см. рис. 2. и 3), располагаются 
между лучами (f3) и (f2). В случае тяжелой воды при температурах первых двух 
бозонных пиков в эту область попадают частоты конфигурационных колебаний 

f, 
см

–1
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частиц с массой D+ (fcD+, рис. 2), а в области высокотемпературного бозонного 
пика Cc2 — частоты частиц с массой молекул жидкости (fcD2O) и надмолекуляр-
ных образований.  

Из сравнения рис. 1 и 3 следует, что высокотемпературный бозонный пик 
Cc2 протиевой воды классифицируется подобно D2O, как проявление конфи-
гурационных колебаний тяжелых частиц — молекул и более крупных частиц, 
которые могут участвовать в обратимых переходах «квантовый газ» — «кван-
товый конденсат», что подтверждает ранее полученный результат [18; 24]. В 
этой области температур, как и при других температурах, проявляются и фер-
мионы. Это следует из сравнения значений Cc2, которые включают слагаемое 

Cc3 = K3⋅R⋅G⋅(s⋅g) 4 ⋅ ln (4⋅g),                                            (8) 

где s = 1-G — золь-фракция; K3 — коэффициент. Из сравнения расчетных и 
экспериментальных значений изохорной теплоемкости следует, что в случае 
H2O коэффициент K3 равен 1, а в случае D2O — в два раза больше.  

Для объяснения происхождения положительных значений конфигураци-
онной теплоемкости тождественных частиц протиевой воды, наблюдающихся 
при температурах первых двух пиков Cc2 тяжелой воды, пришлось предполо-
жить возможность участия в конфигурационных колебаниях протиевой воды 
протонных пар как бозонов. Оказалось, что линия тренда частот конфигураци-
онных колебаний протонной пары (fc2H+, рис. 3) повторяет таковую (fcD+, рис. 2) 
для катионов D+ в том случае, когда масса протонной пары рассчитывается как 
приведенная по формуле (7). В таком случае температурное уменьшение и пе-
реход в отрицательную область значений Cc2 протиевой воды при температурах 
второго бозонного пика D2O объясняется уменьшением концентрации протон-
ных пар вследствие распада последних и конверсии протонов в состояние фер-
мионов. Такой вывод согласуется с увеличением координационных чисел моле-
кул и трансформации преимущественно тетраэдрической структуры воды в 
пентагональную структуру по мере нагревания жидкости в рассматриваемой 
области температур [50; 14; 22].  

Частоты (f4), соответствующие «тепловой длине волны частиц», исполь-
зуются в теории БЭК-газов [38]. В случае воды при температуре максимума 
произведения давления и объема насыщенного пара (около 505 K), частоты f4 
перекрываются с частотами конфигурационных колебаний молекул fcD2O и fcH2O 
(на рис. 2 и 3 не показано), а при более высоких температурах — с частотами 
надмолекулярных соединений. Пересечение кривых fcD+ и fcH+ с лучом (f4) при 
210–220 K находится в области левой (низкотемпературной) границы бозонных 
пиков теплоемкости переохлажденных D2O и H2O жидкостей.  

Конфигурационная теплоемкость протиевой и тяжелой воды дифферен-
цирована на составляющие различимых и тождественных частиц. Первая — 
одинакова у H2O и D2O. Вторая — в области температур переохлажденного со-
стояния жидкости и гомеостаза зависит от содержания бозонов и фермионов, 
образует два бозонных пика, которые обусловлены участием катионов D+ и 
протонных пар в обратимых переходах «квантовый газ» — «квантовый конден-
сат», по Эйнштейну. При повышении температуры до 350 K из-за распада про-
тонных пар конфигурационная теплоемкость тождественных частиц протиевой 
воды уменьшается до отрицательных значений. При температуре гомеостаза 
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конфигурационные колебания протонов лежат в области трансляционных час-
тот, а катионов D+ и протонных пар — в области нижней границы частот либ-
рационных колебаний воды.  
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Е. В. Стукова, А. Ю. Милинский, В. В. Маслов 

 
ДИЭЛЕКТРИЧЕСКИЕ СВОЙСТВА ТВЕРДЫХ РАСТВОРОВ Na1–xKxNO2 

 
Исследовано влияние ионов K+ на свойства твердых растворов  

Na1–xKxNO2, таких как температуры фазовых переходов, диэлектрическая 
проницаемость, электропроводность во всем интервале от x = 0 до x = 1. 
Обсуждены механизмы изменений физических свойств.  

Ключевые слова: сегнетоэлектрики, диэлектрическая проницаемость, 
смешанные поликристаллы, несоразмерная фаза.  

 
E. Stukova, A. Milinski, V. Maslov 

 
DIELECTRIC PROPERTIES OF SOLID SOLUTIONS NA1–XKXNO2 

 
An influence of ions K+ on physical properties of solid solutions Na1–xKxNO2 

such as temperatures of phase transition, permittivity, electroconductivity in the 
whole interval from x = 0 to x = 1 has been investigated. The mechanisms of modifi-
cations of physical properties have been discussed.  

 
Keywords: ferroelektrics, dielectric permittivity, mixed polycristals, nondi-

mentional phase.  
 
Нитрит натрия при комнатной температуре является сегнетоэлектриком со 

структурой, принадлежащей к объемно-центрированной ромбической группе. 
При Т ≈ 436 К имеет место фазовый переход, выше этой температуры кристал-
лическая структура неполярна и принадлежит к орторомбической системе. 
Особенность фазового перехода нитрита натрия заключается в том, что сегне-
тоэлектрическая упорядоченная фаза отделена от неупорядоченной параэлек-
трической фазы несоразмерной фазой, стабильной лишь в узком температурном 
интервале около 1,0…1,5 К.  

Структура кристаллов KNO2 при комнатной температуре является моно-
клинной, причем расположение атомов в элементарной ячейке близко к распо-
ложению в нитрите натрия. Для нитрита калия известны два фазовых перехода, 
по некоторым данным, несегнетоэлектрического типа, в ромбоэдрическую (при 
260 К) и в кубическую (при 313 К) фазы [2, с. 453; 3, с. 1277]. Нитрит калия хо-
рошо смешивается с нитритом натрия в расплаве, образуя непрерывный ряд 
твердых растворов [2, с. 453; 3, с. 1277].  


