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Учебный компьютерный 
имитационный эксперимент 
«Визуализация в реальном времени 
квантовой интерференции одиночных 
молекул»
Принимая участие в организованной проектной деятельности, студенты технического университета 
создают виртуальные физические лаборатории. В статье приводится пример проектной разработ-
ки, связанной с имитационным компьютерным моделированием и визуализацией одного из удивитель-
ных проявлений реальности – квантовой интерференции частиц. В качестве прототипа для модели-
рования послужил реальный эксперимент с тяжелыми органическими молекулами флуоресцентных 
красителей. Студенческая программная разработка может быть использована в информационном 
пространстве системы открытого образования.

Ключевые слова: проектная деятельность, компьютерное моделирование физических процессов, вир-
туальная лаборатория, квантовая интерференция.

EDUCATIONAL COMPUTER SIMULATION EXPERIMENT 
«REAL-TIME SINGLE-MOLECULE IMAGING OF QUANTUM INTERFERENCE»

Taking part in the organized project activities students of the technical University create virtual physics 
laboratories. The article gives an example of the student’s project-computer modeling and visualization one 
of the most wonderful manifestations of reality-quantum interference of particles. The real experiment with 
heavy organic fl uorescent molecules is used as a prototype for this computer simulation. The student’s software 
product can be used in informational space of the system of open education.

Keywords: project activities, computer simulation of physical processes, virtual laboratory, quantum 
interference.

Введение

Внедрение информационных 
компьютерных технологий (ИКТ) 
в процесс обучения физике нахо-
дит все большее распространение 
в практике вузов и школ [1–9]. 
Одним из направлений использо-
вания ИКТ являются виртуальные 
лаборатории, позволяющие сущес-
твенно расширить дидактические 
возможности образовательного 
процесса [1–6]. Проведение вычис-
лительных экспериментов эффек-
тивно дополняет традиционный 
лабораторный практикум, облегчая 
изучение и понимание физики [6–
8]. Виртуальные лаборатории с ус-

пехом внедряются в интерактивные 
обучающие среды как элементы 
электронных учебников и в качест-
ве отдельных электронных демонс-
траций [9]. В свою очередь, для 
создания самих виртуальных лабо-
раторий (виртуальных физических 
установок) уже разрабатываются 
специализированные программные 
среды [1]. 

С дидактической точки зрения 
одним из наиболее интересных и 
продуктивных вариантов включе-
ния ИКТ в физический практикум 
является проведение обучающи ми-
ся вычислительных экспериментов 
с использованием самостоятельно 
разработанных компьютерных про-

грамм, реализующих математи-
ческое моделирование физических 
процессов. В технических уни-
верситетах такая практика вполне 
возможна и уже получила свое оп-
ределенное развитие [2–5]. Как по-
казывает опыт, студенты младших 
курсов технического университета 
могут быть вовлечены в проект-
ную деятельность по проведению 
виртуальных физических экспери-
ментов с разработкой собственных 
программных продуктов, которые в 
дальнейшем используются в откры-
том образовательном пространстве 
университетов и школ [4–6].

На кафедре общей физики Ново-
сибирского государственного тех-
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нического университета (НГТУ) 
организована студенческая проек-
тная деятельность компьютерного 
моделирования при изучении курса 
физики [2]. На добровольных нача-
лах бригады студентов участвуют в 
разработке программных продук-
тов для проведения виртуальных 
экспериментов. Последние исполь-
зуются как демонстрации на лекци-
ях и как дидактические средства, 
расширяющие возможности тради-
ционного лабораторного практику-
ма [4, 5].

Темы, предлагаемые для сту-
денческих проектных разработок, 
весьма разнообразны и требуют 
для своей реализации детального 
изучения моделируемых физичес-
ких процессов, освоения и приме-
нения различных численных мето-
дов и алгоритмов, определенных 
программистских приемов, ис-
пользования современных средств 
динамической компьютерной гра-
фики [2]. 

Большой интерес представляют 
собой программные разработки, в 
которых моделируются и визуали-
зируются физические процессы, 
характерные для малых временных 
и пространственных масштабов, 
когда, в частности, проявляются 
особые закономерности – кванто-
во-механические [3]. В статье рас-
сматривается пример проектной 
студенческой разработки, связан-
ной с имитационным компьютер-
ным моделированием и динами-
ческой визуализацией одного из 
удивительных проявлений реаль-
ности – квантовой интерференции 
частиц.

2. Проектная реализация 
компьютерного 
имитационного эксперимента 

Явление квантовой интерфе-
ренции частиц вещества (элемен-
тарных частиц, атомов и молекул) 
продемонстрировано в целом ряде 
замечательных физических экспе-
риментов. Наибольшее впечатле-
ние на разработчиков произвело 
знакомство с работами, подтверж-
дающими идею о том, что волно-
вые свойства присущи отдельно 
взятым частицам [10–14] (один 
из первых экспериментов был 

проведен в СССР в лаборатории 
В.А. Фабриканта [10]). 

Когда прочитали сообщение о 
наблюдении явления интерферен-
ции одиночных тяжелых органи-
ческих молекул [12], было принято 
решение создать программный 
продукт, позволяющий осущест-
влять имитационный виртуальный 
эксперимент, визуально воспро-
изводящий появление интерфе-
ренционной картины в процессе 
прохождения молекул через диф-
ракционную решетку. 

В эксперименте [12], использо-
вавшем ряд современных ориги-
нальных технологий, наблюдалась 
квантовая интерференция (диф-
ракция) для двух видов тяжелых 
молекул флуоресцентных красите-
лей – фталоцианина (C32H18N8) и 
его производной (C48H26F24N8O8). 
После прохождения дифракцион-
ной решетки одиночные молекулы 
попадали в кварцевое окно, где 
на них воздействовало излучение 
красного лазера (длина волны 661 
нм). Возникающая флуоресценция 
возбужденных молекул снималась 
с использованием объектива мик-
роскопа и светочувствительной 
матрицы с электронным умноже-
нием.

Для имитационного моделиро-
вания процесса в качестве выра-
жения, определяющего пространс-
твенную компоненту плотности 
распределения вероятности (квад-
рат волновой функции), использо-
валось приближение Фраунгофера 
для углового распределения интен-
сивности при дифракции плоских 
волн на решетке: 

где  b – ширина щели,
 d – период решетки, 
 N – количество щелей,
 λ –  дебройлевская длина волны, 

определяемая значением им-
пульса молекулы,

 α – угол дифракции,
 I1(0) –  интенсивность центрального 

дифракционного максимума 
для одной щели.

Как продемонстрировано в 
[11], данное распределение хо-
рошо соответствует результатам 
реальных экспериментов по диф-
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ракции частиц на системе парал-
лельных щелей.

Одна из задач, которая сразу 
появилась в начале работы над 
проектом, заключалась в создании 
программного механизма реали-
зации во времени псевдослучай-
ного процесса последовательного 
попадания отдельных молекул на 
экран после прохождения дифрак-
ционной решетки. Этот временной 
процесс должен, в конечном сче-
те, приводить к требуемому про-
странственному распределению 
молекул на экране в соответствии с 
заданной плотностью распределе-
ния вероятности как функции угла 
дифракции.

В подобных случаях для органи-
зации псевдослучайного временного 
процесса чаще всего используется 
метод Монте-Карло [15,16] в сочета-
нии со стандартными программными 
функциями рандомизации, генериру-
ющими, как правило, равномерные 
распределения. Однако применение 
этого метода для большого количес-
тва событий оказывается достаточно 
затратным с точки зрения процессор-
ного времени.

Поскольку конечной целью 
программной разработки являлась 
визуальная имитация временного 
процесса последовательной диф-
ракции большого количества оди-
ночных молекул (несколько тысяч), 
было решено использовать более 
экономичный алгоритм, минимизи-
рующий время проведения вирту-
ального эксперимента.

Такой алгоритм был разрабо-
тан и программно реализован с ис-
пользованием метода тасования 
Ричарда Дурштенфельда [17]. Яв-
ляясь улучшенным вариантом из-
вестного метода Фишера-Йетса, он 
позволяет более эффективно осу-
ществлять случайную перестанов-
ку элементов заданного массива. 
В варианте Дурштенфельда осу-
ществляется тасование «на мес-
те». Элементы тасуются внутри 
массива без создания его копии с 
перестановками. Такая версия ал-
горитма даёт существенное пре-
имущество при тасовании больших 
массивов данных.

Одним из задаваемых парамет-
ров для имитационного модели-
рования процесса является полное 

количество молекул, участвующих 
в виртуальном эксперименте. 
В программе сначала происходит 
заполнение элементов массива, 
в котором будут храниться после-
довательные значения координат 
дифрагировавших молекул на эк-
ране в каждом небольшом интер-
вале значений угла дифракции 
в соответствии с заданной функцией 
распределения вероятности (осу-
ществляется последовательный пе-
ребор во всем интервале предельных 
углов). После этого включается ме-
ханизм тасования Дурштенфельда, с 
помощью которого образуется псев-
дослучайная последовательность 
индексов. Эта последовательность 
и используется далее с целью визу-
альной имитации временного про-
цесса дифракции отдельных молекул 
в пространственном направлении, 
ортогональном направлению щелей 
решетки. В направлении, параллель-
ном щелям, используется псевдослу-
чайное равномерное распределение, 
программно генерируемое стандарт-
ной библиотечной функцией. 

Для реализации проекта в ка-
честве языка программирования 
был выбран язык высокого уровня 
C++ по следующим причинам:

 В основу языка заложены 
принципы объектно-ориентирован-
ного программирования.

 Имеется возможность работы 
с открытой графической библиоте-
кой OpenGL.

Программная разработка проис-
ходила в среде Qt Creator. Данная 
среда, в частности, позволяет созда-
вать исполняемые файлы, внутри 
которых подключены необходимые 
функции библиотек. Последнее 
делает возможным разработку не-
зависимых и кроссплатформенных 
программных продуктов.

Для реализации псевдослучай-
ной последовательности в програм-
ме создан массив Queue [] размер-
ности M со значениями Queue[i] = i,
i = 0, …, M – 1. К массиву применен 
метод тасования Дурштенфельда, в 
результате чего сформирована пос-
ледовательность чисел, хранящая-
ся в массиве Queue[]. 

Фрагмент кода программы, реа-
лизующий алгоритм создания псев-
дослучайной последовательности 
индексов методом тасования:
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С помощью библиотечных фун-
кций создан интерактивный гра-
фический интерфейс, содержащий 
стилизованное 3D изображение экс-
периментальной установки в основ-
ном окне и набор элементов управ-
ления, позволяющих, в частности, 
осуществлять выбор типа молекул, 
задавать их скорость, изменять пери-
од решетки и ширину щели. 

На рис. 1. представлено окно 
графического интерфейса. В изоб-
ражении виртуальной установки 
отражены лишь наиболее сущес-
твенные элементы для динами-
ческой визуализации процесса 
дифракции молекул. В качестве 
системы регистрации распределе-
ния молекул в виртуальном экспе-
рименте используется экран. Для 
сравнения приведено изображение 
реальной установки из статьи [12].

Элементы управления интер-
фейса:

Кнопки
«Старт» – последовательный 

пуск одиночных молекул.
«Пауза» – прерывание процесса.
«Масс-старт» – отображение 

всех дифрагировавших молекул на 
экране.

«Очистить» – очистка экрана.
«График» – дополнительное 

окно для построения графика рас-
пределения.

«Выход» – завершение работы 
программы.

Флажки
«Экран» – увеличение изобра-

жения экрана.

«Сетка» – наложение сетки на 
экран.

«Ускорение» – увеличение визу-
альной скорости воспроизведения 
движения молекул. 

Список молекул для выбора
C32H18N8 или С48H26F24N8O8

Изменение значений параметров
Изменяя положение ползунков, 

можно задавать различные зна-
чения скорости молекул, периода 
дифракционной решётки и ширины 
щели. 

Скорость молекул v: от 150 м/с 
до 250 м/с.

Период решетки d: от 50 нм до 
150 нм.

Ширина щели b: от 25 нм до 75 нм.
После активизации исполняе-

мого файла и выбора параметров 
моделирования нажатие кнопки 
«Старт» запускает процесс дина-
мическая визуализация движения 
молекул от источника к решетке с 
последующим появлением изобра-
жения молекул на регистрирующем 
экране.

С готовым программным про-
дуктом была проведена серия 
виртуальных экспериментов, поз-
воливших сделать вывод о соот-
ветствии результатов компьютер-
ного моделирования реальному 
эксперименту по дифракции отде-

Рис. 1. Интерактивный графический интерфейс программы. В главном окне сти-
лизованное 3D изображение установки. Справа панель с элементами управления. 

Внизу изображение реальной установки [12] 

Рис. 2. Случайное распределение молекул на экране, полученное в виртуальном 
эксперименте, и фотография распределения в реального эксперименте [12]
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льных тяжелых органических мо-
лекул [12]. 

На рис. 2. изображена картина 
распределения молекул на экране, 
полученная во время выполнения 
одного из виртуальных экспери-
ментов, параметры которого соот-
ветствовали реальному экспери-
менту [12].

Распределение в виртуальном 
эксперименте даже в количест-
венном отношении хорошо согла-
суется с результатами реального 
эксперимента. Поскольку в имита-
ционном эксперименте не учиты-
валось влияние гравитационного 
поля на распределение молекул 
по скоростям (оно присутствует в 
реальном эксперименте), то в рас-
считанной дифракционной картине 
отсутствуют характерные измене-
ния в вертикальном направлении, 
обусловленной гравитацией. 

Использование данной про-
граммной разработки в лаборатор-
ном практикуме позволяет с опре-
деленной степенью наглядности 
визуализировать процесс дифрак-
ции молекул на решетке, ставить 
виртуальные эксперименты по про-
верке справедливости формулы де 
Бройля (связь длины волны с им-
пульсом молекул), а также основ-
ных количественных соотношений 
для дифракционного распределе-
ния молекул.

Заключение

Работа над реализацией данно-
го виртуального проекта характе-
ризуется следующими важными 
аспектами для образовательного 
процесса:

Бригада студентов (второй 
курс) приняла участие в комплекс-

ной межпредметной проектной де-
ятельности, способствующей фор-
мированию их профессиональных 
компетенций в области программи-
рования и компьютерного модели-
рования.

Разработано программное 
средство, позволяющее проводить 
учебные имитационные виртуаль-
ные эксперименты, наглядно де-
монстрирующие проявление кван-
товой реальности – интерференции 
одиночных молекул. Виртуальные 
эксперименты будут способство-
вать более адекватному воспри-
ятию обучающимися необычных 
свойств микрообъектов.

Студенческая программная раз-
работка может быть использована 
в информационном пространстве 
системы открытого образования 
как дополнительное дидактическое 
средство при изучении физики.
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