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Ââåäåíèå

Àêòóàëüíîñòü òåìû äèññåðòàöèè

Àòîìû â ðèäáåðãîâñêèõ (âûñîêîâîçáóæä¼ííûõ) ñîñòîÿíèÿõ îáëàäàþò ðÿ-

äîì óíèêàëüíûõ ôèçè÷åñêèõ ñâîéñòâ: àíîìàëüíî áîëüøèå ðàçìåðû â îáû÷-

íûõ àòîìíûõ ìàñøòàáàõ, î÷åíü ìàëàÿ ýíåðãèÿ ñâÿçè âíåøíåãî ýëåêòðîíà ñ

èîííûì îñòîâîì, îãðîìíîå ðàäèàöèîííîå âðåìÿ æèçíè, ãèãàíòñêèå ïîëÿðèçó-

åìîñòè è ìàãíèòíûå âîñïðèèì÷èâîñòè, îãðîìíûå ñå÷åíèÿ ñòîëêíîâèòåëüíûõ

ïðîöåññîâ ïðè èõ âçàèìîäåéñòâèè ñ çàðÿæåííûìè è íåéòðàëüíûìè ÷àñòè-

öàìè. Ýòî äåëàåò èõ ÷ðåçâû÷àéíî èíòåðåñíûì îáúåêòîì ôóíäàìåíòàëüíûõ

èññëåäîâàíèé äëÿ ðÿäà àêòóàëüíûõ íàïðàâëåíèé àòîìíî-ìîëåêóëÿðíîé ôè-

çèêè [1�5], êâàíòîâîé è íåëèíåéíîé îïòèêè [6�10], êâàíòîâîé èíôîðìàòèêè

è êâàíòîâîé êðèïòîãðàôèè [11�13], àòîìíîé ñïåêòðîñêîïèè âûñîêîãî ðàçðå-

øåíèÿ [14, 15]. Íàðÿäó ñ ýòèì èññëåäîâàíèÿ ðàçíîîáðàçíûõ ðàäèàöèîííûõ è

ñòîëêíîâèòåëüíûõ ïðîöåññîâ ñ ó÷àñòèåì àòîìîâ â ðèäáåðãîâñêèõ ñîñòîÿíèÿõ

ïðåäñòàâëÿþò îãðîìíûé èíòåðåñ äëÿ ìíîãî÷èñëåííûõ ïðèëîæåíèé â àñòðî-

ôèçèêå, ðàäèîàñòðîíîìèè è â îïòèêå çâ¼çäíûõ àòìîñôåð [16�18]. Ïîíèìà-

íèå ôèçè÷åñêèõ ìåõàíèçìîâ óêàçàííûõ ýëåìåíòàðíûõ ïðîöåññîâ íåîáõîäèìî

òàêæå äëÿ ïîñòðîåíèÿ êèíåòèêè óäàðíî-ðàäèàöèîííîé èîíèçàöèè àòîìîâ, ðå-

êîìáèíàöèè ýëåêòðîíîâ ñ àòîìàðíûìè è ìîëåêóëÿðíûìè èîíàìè è ðåëàêñà-

öèè ýíåðãèè ýëåêòðîííîãî âîçáóæäåíèÿ â ãàçàõ è íèçêîòåìïåðàòóðíîé ïëàç-

ìå [19, 20] ñ ïðèëîæåíèÿìè ê ôèçèêå àêòèâíûõ ñðåä ãàçîâûõ è ïëàçìåííûõ

ëàçåðîâ [21�23].

Èññëåäîâàíèÿ â îáëàñòè ôèçèêè âûñîêîâîçáóæä¼ííûõ ñîñòîÿíèé àòîìîâ

èìåþò äàâíþþ èñòîðèþ (ñì. ìîíîãðàôèè [24�26] è îáçîðíûå ñòàòüè [27�29]).

Îãðîìíûì òîë÷êîì ê èõ èçó÷åíèþ â ëàáîðàòîðíûõ óñëîâèÿõ ïîñëóæèëà ðàç-

ðàáîòêà â ñåìèäåñÿòûõ�âîñüìèäåñÿòûõ ãîäàõ 20 âåêà íîâûõ ýôôåêòèâíûõ

ìåòîäîâ èõ ñåëåêòèâíîãî âîçáóæäåíèÿ â ñîñòîÿíèÿ ñ çàäàííûìè çíà÷åíèÿìè

êâàíòîâûõ ÷èñåë (â òîì ÷èñëå ãëàâíîãî n è îðáèòàëüíîãî l êâàíòîâûõ ÷èñåë,
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à òàêæå ïîëíîãî óãëîâîãî ìîìåíòà J) ñ ïîìîùüþ ïåðåñòðàèâàåìûõ ëàçåðîâ

íà êðàñèòåëÿõ è ïîëóïðîâîäíèêîâûõ ëàçåðîâ ñ äîñòàòî÷íî âûñîêîé ìîùíî-

ñòüþ è óçêîé ñïåêòðàëüíîé øèðèíîé. Áûëà òàêæå ñîçäàíà òåõíèêà, ïîçâîëÿ-

þùàÿ ïðîâîäèòü èññëåäîâàíèÿ ñ ðàçðåæåííûìè àòîìíûìè è ìîëåêóëÿðíûìè

ïó÷êàìè, ðàçðàáîòàíû íîâûå ìåòîäû ðåãèñòðàöèè ðèäáåðãîâñêèõ àòîìîâ è

ïîëó÷åíà íîâàÿ îáøèðíàÿ èíôîðìàöèÿ ïî ïîâåäåíèþ âûñîêîâîçáóæä¼ííûõ

àòîìîâ â ýëåêòðè÷åñêèõ è ìàãíèòíûõ ïîëÿõ [30]. Âñ¼ ýòî ïîçâîëèëî ïåðåâåñòè

ýêñïåðèìåíòàëüíûå è òåîðåòè÷åñêèå èññëåäîâàíèÿ â îáëàñòè ôèçèêè âûñîêî-

âîçáóæä¼ííûõ ñîñòîÿíèé àòîìîâ è ìîëåêóë íà êà÷åñòâåííî íîâûé óðîâåíü

(ñì. [29]). Â ÷àñòíîñòè, óäàëîñü ðàäèêàëüíî ïðîäâèíóòüñÿ â ïîíèìàíèè ðàç-

íîîáðàçíûõ ôèçè÷åñêèõ ìåõàíèçìîâ âçàèìîäåéñòâèÿ ðèäáåðãîâñêèõ àòîìîâ ñ

íåéòðàëüíûìè è çàðÿæåííûìè ÷àñòèöàìè [31] è âíåøíèìè ýëåêòðîìàãíèòíû-

ìè ïîëÿìè [32,33]. Áûëè íà÷àòû ðàáîòû ïî èçó÷åíèþ ýôôåêòîâ ñïîíòàííîãî

è âûíóæäåííîãî èçëó÷åíèÿ ðèäáåðãîâñêèõ àòîìîâ â ñâåðõïðîâîäÿùèõ ðåçî-

íàòîðàõ ñ âûñîêîé äîáðîòíîñòüþ [34�36] è ðàçðàáîòàíû íîâûå ïðåöèçèîííûå

ìåòîäû àòîìíîé ëàçåðíîé ñïåêòðîñêîïèè [37, 38]. Áîëüøîé ïðîãðåññ áûë äî-

ñòèãíóò è â îáëàñòè óäàðíîãî óøèðåíèÿ è ñäâèãà ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé ðèä-

áåðãîâñêèõ ñåðèé â ãàçàõ è ïëàçìå (ñì. Ãë. 9 â [2] è ïðèâåä¼ííûå òàì ññûëêè),

à òàêæå ïðè èçó÷åíèè êèíåòèêè ýëåìåíòàðíûõ ïðîöåññîâ â ãàçàõ è ïëàçìå ñ

ó÷àñòèåì âûñîêîâîçáóæä¼ííûõ ñîñòîÿíèé àòîìîâ [39�42].

Îáû÷íûå ðèäáåðãîâñêèå àòîìû, ñîñòîÿùèå èç ïîëîæèòåëüíîãî èîííîãî

îñòîâà è âûñîêîâîçáóæä¼ííîãî ýëåêòðîíà, ÿâëÿþòñÿ ìîäåëüíûì îáúåêòîì èñ-

ñëåäîâàíèÿ ïðè èçó÷åíèè ôèçè÷åñêèõ ñâîéñòâ è ìåõàíèçìîâ âçàèìîäåéñòâèÿ

â áîëåå ñëîæíûõ àòîìíî-ìîëåêóëÿðíûõ ñèñòåìàõ. Õàðàêòåðíûìè ïðèìåðàìè

òàêèõ ñèñòåì ÿâëÿþòñÿ, â ÷àñòíîñòè, ¾òÿæ¼ëûå ðèäáåðãîâñêèå àòîìû¿, ïðåä-

ñòàâëÿþùèå ñîáîé ïîëîæèòåëüíûé è îòðèöàòåëüíûé (àòîìàðíûé èëè ìîëå-

êóëÿðíûé) èîíû â ñëàáîñâÿçàííîì ñîñòîÿíèè (â ïðîñòåéøåì ñëó÷àå ñèñòåìà

H+−H− [43]). Îäèí èç ìåõàíèçìîâ ñîçäàíèÿ òàêèõ ¾òÿæåëûõ ðèäáåðãîâñêèõ

ñèñòåì¿ ñâÿçàí ñ ïåðåíîñîì ýëåêòðîíà ïðè òåïëîâûõ ñòîëêíîâåíèÿõ âûñî-

êîâîçáóæä¼ííîãî àòîìà ñ ìîëåêóëàìè, èìåþùèìè ìàëóþ ýíåðãèþ ñðîäñòâà

ê ýëåêòðîíó. Äðóãèìè ïîäîáíûìè ïðèìåðàìè ÿâëÿþòñÿ ýêçîòè÷åñêèå ñèñòå-

ìû, òàêèå êàê ¾ýëåêòðîí-ïîçèòðîí¿ è ¾ìþîíèé¿ (â êîòîðîì ýëåêòðîí âðà-

ùàåòñÿ âîêðóã ïîëîæèòåëüíî çàðÿæåííîãî ìþîíà: µ+), à òàêæå ìþîííûé

ãåëèé (Heµ), â êîòîðîì ýëåêòðîí âðàùàåòñÿ âîêðóã ¾ÿäðà¿, ñîñòîÿùåãî èç α-

÷àñòèöû è îòðèöàòåëüíîãî ìþîíà. Â ñîâðåìåííîé àòîìíî-ìîëåêóëÿðíîé ôè-
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çèêå ñóùåñòâåííî âîçðîñ èíòåðåñ ê èçó÷åíèþ òàêîãî ðîäà ñèñòåì, îáëàäàþùèõ

âîäîðîäîïîäîáíûìè ñâîéñòâàìè.

Îòìåòèì, ÷òî ñ óêàçàííûì âûøå êðóãîì âîïðîñîâ íåïîñðåäñòâåííî ñâÿ-

çàí è êëàññ çàäà÷, èññëåäóþùèõ ýôôåêòû äàëüíîäåéñòâóþùåãî âçàèìîäåé-

ñòâèÿ ïðè ïåðåõîäàõ ìåæäó âûñîêîâîçáóæä¼ííûìè ñîñòîÿíèÿìè è â ïðî-

öåññàõ èîíèçàöèè ðèäáåðãîâñêèõ àòîìîâ â ñòîëêíîâåíèÿõ ñ çàðÿæåííûìè è

íåéòðàëüíûìè ÷àñòèöàìè. Øèðîêî èññëåäóþòñÿ òàêæå ýôôåêòû äàëüíîäåé-

ñòâèÿ ïðè ñòîëêíîâåíèÿõ ðèäáåðãîâñêèõ àòîìîâ äðóã ñ äðóãîì, à òàêæå èõ

îáðàçîâàíèå â ðåçóëüòàòå òð¼õ÷àñòè÷íîé è ðàäèàöèîííîé ðåêîìáèíàöèè. Â

íàñòîÿùåå âðåìÿ, íàðÿäó ñ òðàäèöèîííûìè ëàáîðàòîðíûìè ýêñïåðèìåíòàìè

ñ ðèäáåðãîâñêèìè àòîìàìè â ñêðåù¼ííûõ àòîìíî-ëàçåðíûõ ïó÷êàõ è ðàäèî-

àñòðîíîìè÷åñêèìè íàáëþäåíèÿìè ñ ïîìîùüþ ðàäèîòåëåñêîïîâ, èíòåíñèâíî

ïðîâîäÿòñÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûå èññëåäîâàíèÿ ðàçíîîáðàçíûõ ìåõàíèçìîâ èõ

âçàèìîäåéñòâèÿ â óëüòðàõîëîäíûõ ãàçàõ. Ñðåäè ðàññìàòðèâàåìûõ òåîðåòè-

÷åñêè èëè ïîëó÷åííûõ â ëàáîðàòîðíûõ óñëîâèÿõ ÷àñòèö ñëåäóåò îòìåòèòü

òàêæå äâóõ- è òð¼õàòîìíûå ìîëåêóëû ãèãàíòñêèõ ðàçìåðîâ 103 − 105 àò. åä.

ñ ïðåäåëüíî íèçêèìè ýíåðãèÿìè ñâÿçè, êîòîðûå ñîñòîÿò èç ðèäáåðãîâñêîãî

àòîìà è àòîìà â îñíîâíîì ñîñòîÿíèè [44].

Ñòîëêíîâåíèÿ ðèäáåðãîâñêèõ àòîìîâ ñ íåéòðàëüíûìè ÷àñòèöàìè õàðàê-

òåðèçóþòñÿ ìíîãîîáðàçèåì âîçìîæíûõ ìåõàíèçìîâ âçàèìîäåéñòâèÿ, êîòîðûå

ïðèâîäÿò ê ðàçëè÷íûì òèïàì íåóïðóãèõ è êâàçèóïðóãèõ ïåðåõîäîâ ìåæäó

âûñîêîâîçáóæä¼ííûìè óðîâíÿìè, à òàêæå ê ïðîöåññàì èîíèçàöèè è ïåðåíî-

ñà ýëåêòðîíà. Ïîâåäåíèå è âåëè÷èíû âåðîÿòíîñòåé è ñå÷åíèé òàêèõ ïðîöåññîâ

çàâèñÿò îò íà÷àëüíîãî ðèäáåðãîâñêîãî ñîñòîÿíèÿ àòîìà, òèïà âîçìóùàþùå-

ãî àòîìà èëè ìîëåêóëû è ñêîðîñòè ñòîëêíîâåíèÿ. Òðàäèöèîííûé ìåõàíèçì

òàêîãî ðîäà ñòîëêíîâèòåëüíûõ ïðîöåññîâ, îáóñëîâëåííûé ðàññåÿíèåì ñëàáî-

ñâÿçàííîãî ýëåêòðîíà íà âîçìóùàþùåé ÷àñòèöå, áûë ðàññìîòðåí âî ìíîãèõ

òåîðåòè÷åñêèõ è ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ðàáîòàõ (ñì., íàïðèìåð, [31]).

Äëÿ íåéòðàëüíûõ àòîìîâ è ìîëåêóë, îáëàäàþùèõ ïîëîæèòåëüíûì ñðîä-

ñòâîì ê ýëåêòðîíó, ñóùåñòâóåò àëüòåðíàòèâíûé ìåõàíèçì, ïðîõîäÿùèé ÷å-

ðåç ñòàäèþ âðåìåííî îáðàçóþùèõñÿ îòðèöàòåëüíîãî è ïîëîæèòåëüíîãî èîíîâ:

A∗+B → A++B−
t → . . . Â ðåçóëüòàòå òàêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ âîçìîæíî îáðà-

çîâàíèå ïàðû èîíîâ (êàíàë îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû) ëèáî íåéòðàëüíûõ ÷à-

ñòèö â ñîñòîÿíèè, îòëè÷íîì îò íà÷àëüíîãî (êàíàë òóøåíèÿ). Ïðîöåññ çàõâàòà

ðèäáåðãîâñêîãî ýëåêòðîíà àòîìîì èëè ìîëåêóëîé ñ ìàëûìè çíà÷åíèÿìè ýíåð-
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ãèè ñðîäñòâà ê ýëåêòðîíó îáëàäàåò îïðåäåëåííîé ñïåöèôèêîé áëàãîäàðÿ îò-

íîñèòåëüíî áîëüøîìó ðàäèóñó îðáèòû âíåøíåãî ýëåêòðîíà â îáðàçîâàâøåìñÿ

îòðèöàòåëüíîì èîíå. Îí áûë øèðîêî èñïîëüçîâàí äëÿ ýêñïåðèìåíòàëüíîãî

èçó÷åíèÿ äèïîëüíî- è êâàäðóïîëüíî-ñâÿçàííûõ àíèîíîâ ñ ýíåðãèÿìè ñâÿçè â

äèàïàçîíå 10−1−101 ìýÂ. Ñîîòâåòñòâóþùàÿ ýêñïåðèìåíòàëüíàÿ ìåòîäèêà èç-

âåñòíà â ëèòåðàòóðå êàê RET (Rydberg Electron Transfer). Â ïîñëåäíåå âðåìÿ

èíòåðåñ ê ïðîöåññàì ïåðåíîñà ýëåêòðîíà ñ ó÷àñòèåì ðèäáåðãîâñêîãî àòîìà è

àòîìîâ è ìîëåêóë, îáëàäàþùèõ ìàëîé ýíåðãèåé ñðîäñòâà ê ýëåêòðîíó, âîçîá-

íîâèëñÿ â ñâÿçè ñ ýêñïåðèìåíòàìè ïî îáðàçîâàíèþ ¾òÿæ¼ëûõ ðèäáåðãîâñêèõ

ñèñòåì¿ [43, 45�47]. Òàêæå â íåäàâíåé ðàáîòå [48] áûë ïðåäëîæåí íîâûé ìå-

òîä ïîëó÷åíèÿ õîëîäíûõ ñèëüíîïîëÿðíûõ ìîëåêóë ïóò¼ì çàõâàòà ýëåêòðîíà

â ñòîëêíîâåíèè ñ ðèäáåðãîâñêèì àòîìîì è ïîñëåäóþùåãî òîðìîæåíèÿ èîíà â

ýëåêòðè÷åñêîì ïîëå.

Ñóùåñòâóþùèå òåîðåòè÷åñêèå ìåòîäû îïèñàíèÿ ïðîöåññîâ ñòîëêíîâåíèÿ

ñ ó÷àñòèåì ðèäáåðãîâñêèõ àòîìîâ áûëè èçíà÷àëüíî ðàçðàáîòàíû äëÿ ñëó÷àÿ

âîçìóùàþùèõ íåéòðàëüíûõ ÷àñòèö, ýíåðãèè ñðîäñòâà ê ýëåêòðîíó êîòîðûõ

íå ÿâëÿþòñÿ ìàëûìè, è â ïðèáëèæåíèè ïðåíåáðåæèìî ìàëîãî äàëüíîäåéñòâó-

þùåãî âçàèìîäåéñòâèÿ. Â îáëàñòè èõ ïðèìåíèìîñòè õàðàêòåðíûé ðàçìåð âçà-

èìîäåéñòâèÿ ýëåêòðîíà ñ ÷àñòèöåé-ìèøåíüþ B, à òàêæå ðàäèóñ àíèîíà B−

ñ÷èòàëèñü ìàëûìè ïî ñðàâíåíèþ ñ ðàññòîÿíèåì, íà êîòîðîì âîëíîâàÿ ôóíê-

öèÿ ðèäáåðãîâñêîãî àòîìà çàìåòíî èçìåíÿåòñÿ. Ïîýòîìó íà íà÷àëüíîì ýòàïå

èññëåäîâàíèé â òîì èëè èíîì âèäå èñïîëüçîâàëîñü ïðèáëèæåíèå òî÷å÷íûõ ñî-

óäàðåíèé (ïðèáëèæåíèå ïñåâäîïîòåíöèàëà íóëåâîãî ðàäèóñà Ôåðìè). Îäíàêî

äëÿ ñòîëêíîâåíèé ñ àòîìàìè ùåëî÷íîçåìåëüíûõ ìåòàëëîâ è ïîëÿðíûìè ìîëå-

êóëàìè ñ ýíåðãèÿìè ñðîäñòâà â íåñêîëüêî äåñÿòêîâ ìèëëèýëåêòðîíâîëüò êîð-

ðåêòíîå êà÷åñòâåííîå îïèñàíèå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ âîçìîæíî òîëüêî

ñ ó÷¼òîì ýôôåêòîâ äàëüíîäåéñòâèÿ [49�51]. Ñòðîãîé òåîðèè, ó÷èòûâàþùåé

äàëüíîäåéñòâóþùåå âçàèìîäåéñòâèå è ðàçìåðû âîëíîâîé ôóíêöèè àíèîíà,

äî íåäàâíåãî âðåìåíè íå èìåëîñü. Ïîýòîìó â áîëüøèíñòâå ñëó÷àåâ ïðèõîäè-

ëîñü èñïîëüçîâàòü ïîëóýìïèðè÷åñêèå ïîäõîäû. Êðîìå òîãî, òåîðåòè÷åñêèå è

ýêñïåðèìåíòàëüíûå èññëåäîâàíèÿ â îñíîâíîì áûëè ñîñðåäîòî÷åíû íà êàíàëå

îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû. Ñîîòâåòñòâåííî, îíè íå ïðèíèìàëè âî âíèìàíèå

èíôîðìàöèþ, êîòîðóþ ìîæíî èçâëå÷ü èç äîïîëíèòåëüíîãî ê íåìó êàíàëà òó-

øåíèÿ.

Ñ ôóíäàìåíòàëüíîé òî÷êè çðåíèÿ ðèäáåðãîâñêèå àòîìû èíòåðåñíû òàê-

8



æå êàê ñèñòåìû, îáëàäàþùèå îäíîâðåìåííî êëàññè÷åñêèìè è êâàíòîâûìè

ñâîéñòâàìè. Íàèáîëåå ÿðêî êëàññè÷åñêèå ñâîéñòâà âûðàæåíû ó öèðêóëÿðíûõ

ðèäáåðãîâñêèõ ñîñòîÿíèé, â êîòîðûõ âîëíîâàÿ ôóíêöèÿ âíåøíåãî ýëåêòðîíà

ëîêàëèçîâàíà â óçêîì òîðå ñ öåíòðîì íà ÿäðå � àíàëîã áîðîâñêîé îðáèòû.

Ýòè àòîìû ïðåäñòàâëÿþò îáðàçåö äâóõóðîâíåâîé ñèñòåìû è èñïîëüçóþòñÿ â

ïðåöèçèîííûõ ýêñïåðèìåíòàõ ïî âçàèìîäåéñòâèþ ñ ýëåêòðè÷åñêèìè è ìàã-

íèòíûìè ïîëÿìè. Ñðåäè ñîâðåìåííûõ íàïðàâëåíèé èññëåäîâàíèé, ñâÿçàííûõ

ñ öèðêóëÿðíûìè è áëèçêèìè ê íèì ýëëèïòè÷åñêèìè ñîñòîÿíèÿìè � ýêñïåðè-

ìåíòû ïî âíóòðèîáîëî÷íûì ïåðåõîäàì, âîëíîâûì ïàêåòàì è ýôôåêòàì âçà-

èìîäåéñòâèÿ óëüòðàõîëîäíûõ àòîìîâ, à òàêæå òåîðåòè÷åñêèå ðàáîòû ïî äè-

ïîëüíîé áëîêàäå ðèäáåðãîâñêèõ àòîìîâ, äâàæäû âîçáóæäåííûì êîãåðåíòíûì

ýëëèïòè÷åñêèì ñîñòîÿíèÿì è ðèäáåðãîâñêèì êâàçèìîëåêóëàì.

Ïî ñðàâíåíèþ ñ íåïëîõî èçó÷åííûìè ïðîöåññàìè âçàèìîäåéñòâèÿ àòîìîâ

â öèðêóëÿðíûõ ñîñòîÿíèÿõ ñ ýëåêòðîìàãíèòíûì èçëó÷åíèåì è çàðÿæåííûìè

÷àñòèöàìè òåïëîâûå ñòîëêíîâåíèÿ òàêèõ àòîìîâ ñ íåéòðàëüíûìè ÷àñòèöà-

ìè áûëè ïðàêòè÷åñêè íå èññëåäîâàíû. Åäèíñòâåííîå òåîðåòè÷åñêîå îïèñà-

íèå èõ ñîóäàðåíèé ñ íåéòðàëüíûìè àòîìàìè ïðè òåïëîâûõ ñêîðîñòÿõ ìîæíî

íàéòè â ðàííèõ ðàáîòàõ [52,53] ïî ðàñ÷åòó ñå÷åíèé ñòîëêíîâèòåëüíûõ ïåðåõî-

äîâ â ðàìêàõ òðàäèöèîííîé ìîäåëè êâàçèñâîáîäíîãî ýëåêòðîíà. Ðàññìîòðåíèå

ïðîâîäèëîñü ñ ïîìîùüþ èìïóëüñíîãî ïðèáëèæåíèÿ, òàê ÷òî èñïîëüçîâàííûé

â [52, 53] ïîäõîä áûë ïðèìåíèì ëèøü â îáëàñòè äîñòàòî÷íî âûñîêèõ çíà÷å-

íèé ãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà n è íå ó÷èòûâàë âñåõ âîçìîæíûõ ôèçè÷åñêèõ

ìåõàíèçìîâ îïóñòîøåíèÿ öèðêóëÿðíûõ ñîñòîÿíèé.

Öåëü ðàáîòû

Îñíîâíîé öåëüþ ðàáîòû ÿâëÿåòñÿ òåîðåòè÷åñêîå èññëåäîâàíèå íîâîãî ôè-

çè÷åñêîãî ìåõàíèçìà ðåçîíàíñíîãî îïóñòîøåíèÿ ñåëåêòèâíî âîçáóæäåííûõ

ðèäáåðãîâñêèõ ñîñòîÿíèé àòîìîâ ïðè òåïëîâûõ ñòîëêíîâåíèÿõ ñ íåéòðàëü-

íûìè ÷àñòèöàìè, ñïîñîáíûìè ê îáðàçîâàíèþ îòðèöàòåëüíûõ èîíîâ ñ ìàëîé

ýíåðãèåé ñâÿçè. Â êà÷åñòâå êîíêðåòíûõ îáúåêòîâ èññëåäîâàíèÿ â äèññåðòà-

öèè èçó÷àþòñÿ àòîìû ùåëî÷íûõ ìåòàëëîâ â âûñîêîâîçáóæä¼ííûõ ñîñòîÿíè-

ÿõ, à òàêæå àòîìû ùåëî÷íîçåìåëüíûõ ýëåìåíòîâ â îñíîâíîì ñîñòîÿíèè Ca,

Sr, Ba è ñèëüíîïîëÿðíûå ìîëåêóëû ñ çàêðèòè÷åñêèìè çíà÷åíèÿìè äèïîëü-

íîãî ìîìåíòà. Â öåëè ðàáîòû âõîäèò ðàçðàáîòêà ñàìîñîãëàñîâàííîãî òåîðå-
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òè÷åñêîãî ïîäõîäà äëÿ îïèñàíèÿ äâóõ âîçìîæíûõ êàíàëîâ òàêèõ ïðîöåññîâ,

ñîïðîâîæäàþùèõñÿ îáðàçîâàíèåì èîííîé ïàðû è òóøåíèåì âûñîêîâîçáóæ-

ä¼ííûõ óðîâíåé, ïðîâåäåíèå äåòàëüíûõ ðàñ÷¼òîâ ñîîòâåòñòâóþùèõ ñå÷åíèé è

êîíñòàíò ñêîðîñòåé, ïîäðîáíûé àíàëèç ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ â çàâèñèìî-

ñòè îò êâàíòîâûõ ÷èñåë ðèäáåðãîâñêîãî àòîìà, ýíåðãèè ñðîäñòâà ê ýëåêòðîíó

âîçìóùàþùåãî àòîìà èëè ìîëåêóëû, îòíîñèòåëüíîé ñêîðîñòè ñòîëêíîâåíèÿ.

Çíà÷èòåëüíîå âíèìàíèå óäåëÿåòñÿ èçó÷åíèþ îòíîñèòåëüíîé ðîëè òîãî èëè

èíîãî êàíàëà ðåàêöèè, à òàêæå èññëåäîâàíèþ îðèåíòàöèîííûõ ýôôåêòîâ â

ñòîëêíîâåíèÿõ öèðêóëÿðíûõ ðèäáåðãîâñêèõ àòîìîâ è àòîìîâ ñ ìàëîé ýíåðãè-

åé ñðîäñòâà ê ýëåêòðîíó.

Ðåøàåìûå çàäà÷è

Â ñîîòâåòñòâèè ñ ïîñòàâëåííûìè öåëÿìè ðåøàåìûå â äèññåðòàöèè êîíêðåò-

íûå çàäà÷è ìîãóò áûòü ñôîðìóëèðîâàíû ñëåäóþùèì îáðàçîì:

� Ðàçðàáîòêà ýôôåêòèâíîé ìåòîäèêè è ÷èñëåííûõ àëãîðèòìîâ ðàñ÷¼òà ðå-

çîíàíñíûõ ïðîöåññîâ, ñâÿçàííûõ ñ íåàäèàáàòè÷åñêèìè ïåðåõîäàìè ìåæ-

äó èîííûì è ðèäáåðãîâñêèìè êîâàëåíòíûìè òåðìàìè êâàçèìîëåêóëû,

îáðàçóþùåéñÿ â õîäå ñòîëêíîâåíèÿ ðèäáåðãîâñêîãî àòîìà ñ âîçìóùàþ-

ùèì àòîìîì èëè ìîëåêóëîé, êîòîðûå îáëàäàþò ìàëîé ýíåðãèåé ñðîäñòâà

ê ýëåêòðîíó.

� Ñðàâíèòåëüíûé àíàëèç âêëàäîâ êàíàëîâ òóøåíèÿ è îáðàçîâàíèÿ èîí-

íîé ïàðû â ïðîöåññû ðåçîíàíñíîãî îïóñòîøåíèÿ ðèäáåðãîâñêèõ àòîìîâ

àòîìàìè ùåëî÷íîçåìåëüíûõ ýëåìåíòîâ, à òàêæå èññëåäîâàíèå çàâèñèìî-

ñòè ñå÷åíèé êàíàëîâ îò ãëàâíîãî è îðáèòàëüíîãî êâàíòîâûõ ÷èñåë ðèä-

áåðãîâñêèõ ñîñòîÿíèé, îòíîñèòåëüíîé ñêîðîñòè ñòîëêíîâåíèé è ýíåðãèè

ñðîäñòâà âîçìóùàþùåé ÷àñòèöû ê ýëåêòðîíó.

� Îïðåäåëåíèå îáëàñòè ãëàâíûõ êâàíòîâûõ ÷èñåë, â êîòîðîé ïðåîáëàäàåò

ðåçîíàíñíûé ëèáî íåðåçîíàíñíûé ìåõàíèçì òóøåíèÿ ðèäáåðãîâñêèõ ñî-

ñòîÿíèé â ñòîëêíîâåíèÿõ ñ àòîìàìè Ca(4s2), Sr(5s2), Ba(6s2), à òàêæå

íàõîæäåíèå óñëîâèé, ïðè êîòîðûõ óêàçàííûå ìåõàíèçìû íå ìîãóò áûòü

ðàññìîòðåíû íåçàâèñèìî äðóã îò äðóãà.

� Îáîáùåíèå òåîðåòè÷åñêîãî ïîäõîäà, ïåðâîíà÷àëüíî ðàçðàáîòàííîãî äëÿ

ñåëåêòèâíî âîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé ñ ìàëûìè çíà÷åíèÿìè îðáèòàëüíî-
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ãî ìîìåíòà (l ≪ n), íà ñëó÷àé âûñîêîâîçáóæä¼ííûõ ñîñòîÿíèé ñ l = n−1

è ôèêñèðîâàííûì çíà÷åíèåì ìàãíèòíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà m.

� Ñðàâíåíèå âåëè÷èí ñå÷åíèé òóøåíèÿ öèðêóëÿðíûõ è áëèçêèõ ê íèì ñî-

ñòîÿíèé ñ ñå÷åíèÿìè äëÿ ñîñòîÿíèé ñ l ∼ 1; èññëåäîâàíèå îðèåíòàöèîí-

íûõ ýôôåêòîâ â ñòîëêíîâåíèÿõ öèðêóëÿðíûõ ðèäáåðãîâñêèõ àòîìîâ è

àòîìîâ ñ ìàëîé ýíåðãèåé ñðîäñòâà ê ýëåêòðîíó.

� Ðàñïðîñòðàíåíèå ìåòîäà ðàñ÷¼òà ñå÷åíèé ðåçîíàíñíûõ ïðîöåññîâ íà ñëó-

÷àé ñòîëêíîâåíèé ñ ñèëüíîïîëÿðíûìè ìîëåêóëàìè ñ çàêðèòè÷åñêèìè

çíà÷åíèÿìè äèïîëüíîãî ìîìåíòà. Àíàëèç çàâèñèìîñòè ñå÷åíèé îò ïàðà-

ìåòðîâ ñòàëêèâàþùèõñÿ ÷àñòèö. Ïîëó÷åíèå ïîëóýìïèðè÷åñêîãî âûðàæå-

íèÿ, ñâÿçûâàþùåãî êîîðäèíàòó ìàêñèìóìà â çàâèñèìîñòè ñå÷åíèÿ òóøå-

íèÿ îò ýôôåêòèâíîãî ãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà ðèäáåðãîâñêîãî ñîñòî-

ÿíèÿ è ýíåðãèþ ñðîäñòâà ìîëåêóëû ê ýëåêòðîíó.

� Ñðàâíåíèå ïîëó÷åííûõ â äèññåðòàöèè ðåçóëüòàòîâ ðàñ÷åòîâ ñ èìåþùè-

ìèñÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè è êîëè÷åñòâåííîå îáúÿñíåíèå ðå-

çóëüòàòîâ ýêñïåðèìåíòîâ äëÿ èññëåäóåìûõ ïðîöåññîâ.

Íàó÷íàÿ íîâèçíà ðàáîòû

Íàó÷íàÿ íîâèçíà ðàáîòû ñîñòîèò â ðåøåíèè ðÿäà íîâûõ çàäà÷ â ôèçèêå

ýëåìåíòàðíûõ ïðîöåññîâ, ñâÿçàííûõ ñ ïåðåíîñîì ñëàáîñâÿçàííîãî ýëåêòðîíà

ïðè òåïëîâûõ ñòîëêíîâåíèÿõ âûñîêîâîçáóæä¼ííûõ àòîìîâ ñ àòîìíûìè è ìî-

ëåêóëÿðíûìè ÷àñòèöàìè, ñïîñîáíûìè ê îáðàçîâàíèþ ñëàáîñâÿçàííûõ îòðè-

öàòåëüíûõ èîíîâ. Ïðè òàêèõ ñòîëêíîâåíèÿõ, ñîïðîâîæäàþùèõñÿ íåàäèàáàòè-

÷åñêèìè ïåðåõîäàìè ìåæäó èîííûì è ðèäáåðãîâñêèì êîâàëåíòíûì òåðìàìè

êâàçèìîëåêóëû, èìååòñÿ äâà âîçìîæíûõ êàíàëà ðåàêöèè: îáðàçîâàíèå èîííîé

ïàðû è ðåçîíàíñíîå òóøåíèå ðèäáåðãîâñêèõ óðîâíåé. Ñïåöèôèêà ðàññìàòðè-

âàåìûõ ñèñòåì çàêëþ÷àåòñÿ â øèðîêîé îáëàñòè íåàäèàáàòè÷íîñòè, âûçâàí-

íîé, ñ îäíîé ñòîðîíû, áîëüøîé âåëè÷èíîé íàâåä¼ííîãî ëèáî ñîáñòâåííîãî äè-

ïîëüíîãî ìîìåíòà âîçìóùàþùåé ÷àñòèöû, ïðèâîäÿùåé ê íåîáõîäèìîñòè ó÷è-

òûâàòü äàëüíîäåéñòâóþùóþ ÷àñòü ïîòåíöèàëà âçàèìîäåéñòâèÿ, ñ äðóãîé �

áîëüøèìè â àòîìàðíûõ ìàñøòàáàõ ðàññòîÿíèÿìè, íà êîòîðûõ ïðîèñõîäÿò ïå-

ðåõîäû. Â äèññåðòàöèè âïåðâûå áûë ïðåäëîæåí è ðàçðàáîòàí îðèãèíàëüíûé
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ñàìîñîãëàñîâàííûé òåîðåòè÷åñêèé ïîäõîä äëÿ îïèñàíèÿ äèíàìèêè èçó÷àå-

ìûõ ðåçîíàíñíûõ ïðîöåññîâ. Ïîäõîä îñíîâàí íà èíòåãðèðîâàíèè ñâÿçàííûõ

óðàâíåíèé äëÿ àìïëèòóä âåðîÿòíîñòåé ñ ó÷¼òîì âîçìîæíîñòè ðàñïàäà àíèî-

íà â êóëîíîâñêîì ïîëå ïîëîæèòåëüíîãî èîííîãî îñòîâà âûñîêîâîçáóæä¼ííîãî

àòîìà. Åãî íîâèçíà ñîñòîèò â òîì, ÷òî îí ó÷èòûâàåò îñîáåííîñòè çàäà÷è, ñâÿ-

çàííûå ñî ñòðóêòóðîé âîëíîâîé ôóíêöèè ðèäáåðãîâñêîãî ýëåêòðîíà, à òàêæå

ýôôåêòû äàëüíîäåéñòâóþùåãî âçàèìîäåéñòâèÿ ñëàáîñâÿçàííîãî ýëåêòðîíà ñ

íåéòðàëüíûì îñòîâîì àòîìàðíîãî èëè ìîëåêóëÿðíîãî îòðèöàòåëüíîãî èîíà â

ïðîìåæóòî÷íîì èëè êîíå÷íîì ñîñòîÿíèè. Íà åãî îñíîâå óäàåòñÿ ñóùåñòâåííî

òî÷íåå, ÷åì â ðàìêàõ ìîäèôèöèðîâàííîé êâàçèêëàññè÷åñêîé ìîäåëè Ëàíäàó-

Çèíåðà, îïèñàòü äèíàìèêó ýëåêòðîííûõ ïåðåõîäîâ, ñîïðîâîæäàþùèõ ñòîëê-

íîâåíèÿ àòîìîâ, è ýôôåêòèâíî ó÷åñòü ìíîãîêàíàëüíîñòü ðåøàåìîé çàäà÷è.

Íà îñíîâå ðàçðàáîòàííîãî ïîäõîäà â äèññåðòàöèè âïåðâûå ïðîâåäåíû ñè-

ñòåìàòè÷åñêèå ðàñ÷¼òû âåðîÿòíîñòåé, ñå÷åíèé è êîíñòàíò ñêîðîñòåé èññëåäó-

åìûõ ïðîöåññîâ äëÿ ðèäáåðãîâñêèõ àòîìîâ ùåëî÷íûõ ìåòàëëîâ ïðè èõ òåï-

ëîâûõ ñòîëêíîâåíèÿõ ñ àòîìàìè Ca, Sr, Ba â îñíîâíîì ñîñòîÿíèè è ñ öåëûì

ðÿäîì ìíîãîàòîìíûõ ìîëåêóë. Ê ïðèíöèïèàëüíî íîâûì ðåçóëüòàòàì îòíî-

ñèòñÿ ïðîâåä¼ííîå â ðàáîòå èññëåäîâàíèå ðåçîíàíñíîãî ìåõàíèçìà òóøåíèÿ

ðèäáåðãîâñêèõ óðîâíåé ñèëüíîïîëÿðíûìè ìîëåêóëàìè è äåìîíñòðàöèÿ äîìè-

íèðóþùåãî õàðàêòåðà ýòîãî êàíàëà ðåàêöèè ïî ñðàâíåíèþ ñ êîíêóðèðóþùèì

êàíàëîì îáðàçîâàíèÿ ïîëîæèòåëüíîãî èîíà è äèïîëüíî ñâÿçàííîãî àíèîíà.

Äåòàëüíîå ñðàâíåíèå äâóõ âçàèìíî äîïîëíÿþùèõ êàíàëîâ ðåçîíàíñíîãî ìå-

õàíèçìà îïóñòîøåíèÿ ðèäáåðãîâñêèõ ñîñòîÿíèé àòîìîâ ïðîâåäåíî äëÿ âñåõ

èññëåäóåìûõ â äèññåðòàöèè âîçìóùàþùèõ àòîìîâ è ìîëåêóë ñ ìàëûì çíà÷å-

íèåì ýíåðãèè ñðîäñòâà ê ýëåêòðîíó. Âïåðâûå äåòàëüíî èçó÷åíà çàâèñèìîñòü

ñå÷åíèé ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ è îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû îò îðáèòàëüíî-

ãî êâàíòîâîãî ÷èñëà ðèäáåðãîâñêîãî àòîìà â ñòîëêíîâåíèÿõ ñ àòîìàìè ùå-

ëî÷íîçåìåëüíûõ ýëåìåíòîâ è ñèëüíîïîëÿðíûìè ìîëåêóëàìè. Íå ðàññìàòðè-

âàëèñü ðàíåå è ðåçîíàíñíûå ïðîöåññû îïóñòîøåíèÿ öèðêóëÿðíûõ è îêîëî-

öèðêóëÿðíûõ ðèäáåðãîâñêèõ ñîñòîÿíèé ïðè òåïëîâûõ ñòîëêíîâåíèÿõ ñ íåé-

òðàëüíûìè ÷àñòèöàìè, ñïîñîáíûìè ê îáðàçîâàíèþ ñëàáîñâÿçàííûõ îòðèöà-

òåëüíûõ èîíîâ. Ïîëó÷åííûå ïðè ýòîì ðåçóëüòàòû îïðåäåë¼ííî óêàçûâàþò íà

áîëüøóþ óñòîé÷èâîñòü öèðêóëÿðíûõ ñîñòîÿíèé àòîìîâ ïî îòíîøåíèþ ê èõ

âîçìóùåíèþ íåéòðàëüíûìè ÷àñòèöàìè ïî ñðàâíåíèþ ñ ñåëåêòèâíî âîçáóæ-

ä¼ííûìè ðèäáåðãîâñêèìè ñîñòîÿíèÿìè ñ ìàëûìè çíà÷åíèÿìè l ≪ n. Îðè-
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åíòàöèîííûå ýôôåêòû â òàêèõ ñòîëêíîâåíèÿõ, èññëåäîâàííûå ðàíåå ëèøü â

ðàìêàõ èìïóëüñíîãî ïðèáëèæåíèÿ äëÿ ðàññåÿíèÿ ýëåêòðîíà íà âîçìóùàþùåé

÷àñòèöå, çäåñü âïåðâûå ðàññìîòðåíû è ÷èñëåííî ïðîàíàëèçèðîâàíû äëÿ ðåçî-

íàíñíîãî ìåõàíèçìà òóøåíèÿ öèðêóëÿðíûõ è áëèçêèõ ê íèì ðèäáåðãîâñêèõ

ñîñòîÿíèé.

Íàó÷íàÿ è ïðàêòè÷åñêàÿ öåííîñòü ðàáîòû

Íàó÷íàÿ è ïðàêòè÷åñêàÿ öåííîñòü ðàáîòû îïðåäåëÿåòñÿ àêòóàëüíîñòüþ

òåìàòèêè, íîâèçíîé ðåøàåìûõ çàäà÷ è âàæíîñòüþ ïîëó÷åííûõ â äèññåðòà-

öèè ðåçóëüòàòîâ äëÿ ñîâðåìåííîé ôèçèêè àòîìíûõ è àòîìíî-ìîëåêóëÿðíûõ

ñòîëêíîâåíèé, îïòèêè è ñïåêòðîñêîïèè âûñîêîâîçáóæä¼ííûõ ñîñòîÿíèé àòî-

ìîâ, ôèçèêè ñëàáîñâÿçàííûõ îòðèöàòåëüíûõ èîíîâ è äðóãèõ àòîìíûõ è ìî-

ëåêóëÿðíûõ ñèñòåì, â êîòîðûõ äîìèíèðóþò ýôôåêòû äàëüíîäåéñòâóþùåãî

âçàèìîäåéñòâèÿ ÷àñòèö. Èçó÷åííûé â äèññåðòàöèè íîâûé ðåçîíàíñíûé ìå-

õàíèçì ñòîëêíîâèòåëüíîãî òóøåíèÿ ðèäáåðãîâñêèõ àòîìíûõ óðîâíåé ñóùå-

ñòâåííî ðàñøèðÿåò òðàäèöèîííûå ïðåäñòàâëåíèÿ î âîçìîæíûõ ýôôåêòèâíûõ

ìåõàíèçìàõ âçàèìîäåéñòâèÿ âûñîêîâîçáóæä¼ííûõ àòîìîâ ñ íåéòðàëüíûìè

÷àñòèöàìè. Ðàçðàáîòàííûå ìåòîäû îïèñàíèÿ ôèçè÷åñêèõ ïðîöåññîâ, ïðîèñ-

õîäÿùèõ â ðåçóëüòàòå ïåðåíîñà ñëàáîñâÿçàííîãî ýëåêòðîíà ïðè ñòîëêíîâåíè-

ÿõ íåâîçáóæäåííûõ àòîìîâ è ìîëåêóë ñ àòîìàìè â ðèäáåðãîâñêèõ ñîñòîÿíè-

ÿõ, íåîáõîäèìû äëÿ êîëè÷åñòâåííîãî îáúÿñíåíèÿ ðåçóëüòàòîâ áîëüøîé ñîâî-

êóïíîñòè ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ðàáîò ïî îáðàçîâàíèþ ïîëîæèòåëüíûõ èîíîâ è

àòîìàðíûõ (ìîëåêóëÿðíûõ) àíèîíîâ ñ ìàëîé ýíåðãèåé ñâÿçè. Ïîëó÷åííîå â

äèññåðòàöèè ïðîñòîå âûðàæåíèå, ñâÿçûâàþùåå ïîëîæåíèå ìàêñèìóìà çàâè-

ñèìîñòè ñå÷åíèé ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ îò ýôôåêòèâíîãî ãëàâíîãî êâàíòîâî-

ãî ÷èñëà ðèäáåðãîâñêîãî àòîìà è ýíåðãèþ ñðîäñòâà ìîëåêóëû ê ýëåêòðîíó,

ìîæåò áûòü ýôôåêòèâíî èñïîëüçîâàíî äëÿ îïðåäåëåíèÿ ýíåðãèè ñâÿçè îòðè-

öàòåëüíûõ ìîëåêóëÿðíûõ èîíîâ â ìèëëèýëåêòðîíâîëüòíîì äèàïàçîíå. Â ýòîì

äèàïàçîíå ýíåðãèé èñïîëüçîâàíèå òðàäèöèîííûõ îïòè÷åñêèõ ìåòîäîâ, îñíî-

âàííûõ íà ôîòîîòðûâå ýëåêòðîíà îò ñëàáîñâÿçàííûõ ìîëåêóëÿðíûõ àíèîíîâ,

îáû÷íî ñâÿçàíî ñ îïðåäåëåííûìè ýêñïåðèìåíòàëüíûìè òðóäíîñòÿìè.

Çíà÷èìîñòü ïðîâåäåííîé ðàáîòû äëÿ ñîâðåìåííîé àòîìíî-ìîëåêóëÿðíîé è

îïòè÷åñêîé ôèçèêè îïðåäåëÿåòñÿ òàêæå è òåì, ÷òî ðÿä ïîëó÷åííûõ â íåé ðå-

çóëüòàòîâ â ïåðñïåêòèâå ìîæåò áûòü îáîáùåí è èñïîëüçîâàí â òåîðåòè÷åñêèõ
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è ýêñïåðèìåíòàëüíûõ èññëåäîâàíèÿõ ðîññèéñêèõ è çàðóáåæíûõ àâòîðîâ ïî

ôèçèêå ¾òÿæåëûõ ðèäáåðãîâñêèõ ñèñòåì¿ áîëüøîãî ðàäèóñà, ñîñòîÿùèõ èç

ïîëîæèòåëüíîãî è ñëàáîñâÿçàííîãî îòðèöàòåëüíîãî èîíîâ. Ðåçóëüòàòû äèñ-

ñåðòàöèè ìîãóò áûòü òàêæå èñïîëüçîâàíû â ðàáîòàõ ïî îïòèêå è ñïåêòðîñêî-

ïèè öèðêóëÿðíûõ è îêîëî-öèðêóëÿðíûõ ðèäáåðãîâñêèõ àòîìíûõ ñîñòîÿíèé,

à òàêæå äëÿ ðàçðàáîòêè íîâûõ ìåòîäîâ îõëàæäåíèÿ ïîëÿðíûõ ìîëåêóë ïî-

ñðåäñòâîì èõ òðàíñôîðìàöèè â îòðèöàòåëüíûå èîíû. Ïðè îïðåäåëåííîé ìî-

äèôèêàöèè ðàçðàáàòûâàåìûå â äèññåðòàöèè ïîäõîäû ìîãóò áûòü ïðèìåíåíû

äëÿ èçó÷åíèÿ ïðîöåññîâ ïåðåíîñà çàðÿäà â óëüòðàõîëîäíûõ ãàçàõ.

Äîñòîâåðíîñòü ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ

Ðàñ÷åòû ñòîëêíîâèòåëüíûõ õàðàêòåðèñòèê èññëåäóåìûõ â äèññåðòàöèè ýëå-

ìåíòàðíûõ ïðîöåññîâ è àíàëèç ïîëó÷åííûõ íà èõ îñíîâå ðåçóëüòàòîâ âû-

ïîëíåíû íà îñíîâå ñàìîñîãëàñîâàííûõ òåîðåòè÷åñêèõ ïîäõîäîâ â àòîìíîé,

ìîëåêóëÿðíîé è îïòè÷åñêîé ôèçèêå è ñ ïîìîùüþ ýôôåêòèâíûõ ÷èñëåííûõ

ìåòîäîâ. Â ðàñ÷åòàõ áûëè èñïîëüçîâàíû íàäåæíûå ñîâðåìåííûå äàííûå ïî

ôèçè÷åñêèì êîíñòàíòàì èññëåäóåìûõ àòîìîâ è ìîëåêóë. Â îòäåëüíûõ ñëó-

÷àÿõ äîñòîâåðíîñòü ðåçóëüòàòîâ ðàáîòû ïîäòâåðæäåíà ñðàâíåíèåì ðåçóëüòà-

òîâ ïðîâåäåííûõ ðàñ÷åòîâ ñ èìåþùèìèñÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè äëÿ

òåïëîâûõ ñòîëêíîâåíèé ðèäáåðãîâñêèõ àòîìîâ ñ àòîìàìè êàëüöèÿ â îñíîâíîì

ñîñòîÿíèè è íåñêîëüêèìè ñèëüíîïîëÿðíûìè ìîëåêóëàìè, à òàêæå ñ ðåçóëü-

òàòàìè ðàñ÷åòîâ äðóãèõ àâòîðîâ. Ñå÷åíèÿ ðÿäà ïðîöåññîâ áûëè ïîëó÷åíû

â äèññåðòàöèè ðàçëè÷íûìè ìåòîäàìè (â ðàìêàõ ìîäèôèöèðîâàííîé òåîðèè

Ëàíäàó-Çèíåðà, äîïîëíåííîé ðàñ÷åòàìè ôàêòîðîâ âûæèâàíèÿ àíèîíîâ â êó-

ëîíîâñêîì ïîëå ïîëîæèòåëüíîãî èîííîãî îñòîâà, è ñ ïîìîùüþ ÷èñëåííîãî

èíòåãðèðîâàíèÿ óðàâíåíèé ñèëüíîé ñâÿçè äëÿ àìïëèòóä âåðîÿòíîñòåé ïåðå-

õîäîâ). Â îáëàñòè èõ ïðèìåíèìîñòè ýòè ìåòîäû ïðèâåëè ê î÷åíü áëèçêèì

ðåçóëüòàòàì.

Îñíîâíûå ïîëîæåíèÿ, âûíîñèìûå íà çàùèòó

Àâòîð âûíîñèò íà çàùèòó:

1. Ðàçðàáîòàííûå â äèññåðòàöèè ìåòîäèêè è ÷èñëåííûå àëãîðèòìû ðàñ÷å-

òîâ âåðîÿòíîñòåé è ñå÷åíèé ñòîëêíîâèòåëüíûõ ïðîöåññîâ, ïðîèñõîäÿùèõ
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â ðåçóëüòàòå ïåðåíîñà ñëàáîñâÿçàííîãî ýëåêòðîíà â ñèñòåìå ¾âûñîêîâîç-

áóæä¼ííûé àòîì + àòîì/ìîëåêóëà¿, êîòîðûå ñîïðîâîæäàþòñÿ íåàäèà-

áàòè÷åñêèìè ïåðåõîäàìè ìåæäó èîííûì è êîâàëåíòíûìè òåðìàìè êâà-

çèìîëåêóëû, îáðàçóþùåéñÿ â õîäå ñòîëêíîâåíèÿ ðèäáåðãîâñêîãî àòîìà

è íåéòðàëüíîé ÷àñòèöû ñ ìàëûì ñðîäñòâîì ê ýëåêòðîíó.

2. Ðåçóëüòàòû ÷èñëåííûõ ðàñ÷¼òîâ è äåòàëüíîãî òåîðåòè÷åñêîãî èññëåäîâà-

íèÿ ïîëó÷åííûõ çàâèñèìîñòåé ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ ïåðåõîäà, âåðîÿòíî-

ñòåé, ñå÷åíèé è êîíñòàíò ñêîðîñòåé ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ è îáðàçîâàíèÿ

èîííîé ïàðû îò êâàíòîâûõ ÷èñåë ðèäáåðãîâñêîãî àòîìà â èñõîäíîì ñî-

ñòîÿíèè, îòíîñèòåëüíîé ñêîðîñòè ñòîëêíîâåíèÿ è ýíåðãèè ñðîäñòâà âîç-

ìóùàþùåé íåéòðàëüíîé ÷àñòèöû ê ýëåêòðîíó.

3. Ðåçóëüòàòû ñðàâíèòåëüíîãî àíàëèçà âêëàäîâ êàíàëîâ ðåçîíàíñíîãî òó-

øåíèÿ è îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû â ïîëíûå (óñðåäíåííûå ïî ìàãíèòíî-

ìó êâàíòîâîìó ÷èñëó m) ñå÷åíèÿ îïóñòîøåíèÿ ðèäáåðãîâñêèõ ñîñòîÿíèé

àòîìàìè Ca(4s2), Sr(5s2), Ba(6s2) è ïîëÿðíûìè ìîëåêóëàìè ñ çàêðèòè-

÷åñêèìè çíà÷åíèÿìè äèïîëüíîãî ìîìåíòà.

4. Òåîðåòè÷åñêîå îïèñàíèå èññëåäóåìûõ ðåçîíàíñíûõ ïðîöåññîâ äëÿ ñëó÷à-

åâ ñåëåêòèâíî-âîçáóæä¼ííûõ ñîñòîÿíèé ñ ôèêñèðîâàííûìè çíà÷åíèÿìè

ãëàâíîãî n, îðáèòàëüíîãî l = n− 1 è ìàãíèòíîãî m êâàíòîâûõ ÷èñåë (â

òîì ÷èñëå äëÿ öèðêóëÿðíûõ ðèäáåðãîâñêèõ ñîñòîÿíèé ñ l = |m| = n−1),

à òàêæå ïîëó÷åííûå íà ýòîé îñíîâå çàâèñèìîñòè ñå÷åíèé îò âåëè÷èíû

m è óãëà ìåæäó îñüþ êâàíòîâàíèÿ è âåêòîðîì îòíîñèòåëüíîé ñêîðîñòè

ñòîëêíîâåíèÿ ÷àñòèö.

5. Ïîëóýìïèðè÷åñêóþ ôîðìóëó äëÿ îïðåäåëåíèÿ ýíåðãèé ñâÿçè äèïîëüíî-

ñâÿçàííûõ îòðèöàòåëüíûõ ìîëåêóëÿðíûõ èîíîâ ïî ïîëîæåíèÿì ìàêñè-

ìóìîâ â çàâèñèìîñòÿõ ñå÷åíèé ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ îò ýôôåêòèâíîãî

ãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà ðèäáåðãîâñêîãî ñîñòîÿíèÿ àòîìà. Ïðåäëîæåí-

íûé íà åå îñíîâå ñïåêòðîñêîïè÷åñêèé ìåòîä îïðåäåëåíèÿ çíà÷åíèé ïî-

ëîæèòåëüíîãî ñðîäñòâà ìîëåêóë è êëàñòåðîâ ê ýëåêòðîíó â ìèëëèýëåê-

òðîíâîëüòíîì äèàïàçîíå ýíåðãèé (∼ 1− 100 ìýÂ).
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Ëè÷íûé âêëàä àâòîðà äèññåðòàöèè

Äèññåðòàöèÿ ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ðåçóëüòàò ñàìîñòîÿòåëüíîé íàó÷íîé ðà-

áîòû àâòîðà, âûïîëíåííîé ïîä ðóêîâîäñòâîì åãî íàó÷íîãî ðóêîâîäèòåëÿ è

íàó÷íîãî êîíñóëüòàíòà. Ëè÷íûé âêëàä àâòîðà äèññåðòàöèè ñîñòîèò â ïðîâå-

äåíèè âñåõ ÷èñëåííûõ ðàñ÷¼òîâ, â ïîäáîðå è àíàëèçå ëèòåðàòóðû ïî òåìå

äèññåðòàöèè, â àêòèâíîì ó÷àñòèè â îáñóæäåíèè ïîñòàíîâêè ðåøàåìûõ çà-

äà÷, â ñîâìåñòíîì ñ ñîàâòîðàìè àíàëèçå ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ ðàáîòû, â

ñîâìåñòíîì íàïèñàíèè ñòàòåé, â ñàìîñòîÿòåëüíîé ôîðìóëèðîâêå âûâîäîâ äèñ-

ñåðòàöèè.

Àïðîáàöèÿ ðàáîòû

Ðåçóëüòàòû ðàáîòû áûëè äîëîæåíû íà ñëåäóþùèõ êîíôåðåíöèÿõ: 54-ÿ

íàó÷íàÿ êîíôåðåíöèÿ ÌÔÒÈ ¾Ïðîáëåìû ôóíäàìåíòàëüíûõ è ïðèêëàäíûõ

åñòåñòâåííûõ è òåõíè÷åñêèõ íàóê â ñîâðåìåííîì èíôîðìàöèîííîì îáùåñòâå¿,

Ìîñêâà-Äîëãîïðóäíûé-Æóêîâñêèé, 10�30 íîÿáðÿ 2011 ã.; 44th Conference of

the European Group for Atomic Systems (EGAS), University of Gothenburg,

Sweeden, July 9�13, 2012; 55-ÿ íàó÷íàÿ êîíôåðåíöèÿ ÌÔÒÈ ¾Ñîâðåìåííûå

ïðîáëåìû ôóíäàìåíòàëüíûõ è ïðèêëàäíûõ, åñòåñòâåííûõ è òåõíè÷åñêèõ íà-

óê â ñîâðåìåííîì èíôîðìàöèîííîì îáùåñòâå¿, Ìîñêâà �Äîëãîïðóäíûé �Æó-

êîâñêèé, 22�25 íîÿáðÿ 2012 ã.; XIV Øêîëà ìîëîäûõ ó÷åíûõ ¾Àêòóàëüíûå

ïðîáëåìû ôèçèêè¿, Çâåíèãîðîä, 11�15 íîÿáðÿ 2012 ãîäà; XX Êîíôåðåíöèÿ

ïî ôóíäàìåíòàëüíîé àòîìíîé ñïåêòðîñêîïèè (ÔÀÑ-XX), Âîðîíåæ, 23�27 ñåí-

òÿáðÿ 2013 ã.; V Âñåðîññèéñêàÿ ìîëîä¼æíàÿ êîíôåðåíöèÿ ïî ôóíäàìåíòàëü-

íûì è èííîâàöèîííûì âîïðîñàì ñîâðåìåííîé ôèçèêè, Ìîñêâà, ÔÈÀÍ, 10�15

íîÿáðÿ 2013ã.; First International Moscow Institute of Physics and Technology

(Moscow, Russia) � University of Electro-Communications (Tokyo, Japan) Work-

shop (MIPT-UEC): Atomic, Molecular and Optical Physics, Moscow, October 30

- November 1, Russia (2013); Second MIPT - UEC Joint Workshop on Optical

Science, University of Electro-Communications, Chofu, Tokyo, Japan, October

16�21 (2014); XV Øêîëà ìîëîäûõ ó÷åíûõ ¾Àêòóàëüíûå ïðîáëåìû ôèçèêè¿,

ÔÈÀÍ-Ìîñêâà, 16�20 íîÿáðÿ 2014 ã.; 57-ÿ íàó÷íàÿ êîíôåðåíöèè ÌÔÒÈ ñ

ìåæäóíàðîäíûì ó÷àñòèåì, ïîñâÿùåííàÿ 120-ëåòèþ ñî äíÿ ðîæäåíèÿ Ï. Ë. Êà-

ïèöû ¾Àêòóàëüíûå ïðîáëåìû ôóíäàìåíòàëüíûõ è ïðèêëàäíûõ íàóê â îáëà-
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ñòè ôèçèêè¿, Ìîñêâà-Äîëãîïðóäíûé-Æóêîâñêèé, 24�29 íîÿáðÿ 2014 ã.; III

International Workshop MIPT � UEC: Atomic, Molecular and Optical Physics,

Moscow Institute of Physics and Thechnology � P.N. Lebedev Physical Institute,

Moscow, Russia, 20�23 October, 2015; 6 Âñåðîññèéñêàÿ ìîëîäåæíàÿ êîíôå-

ðåíöèÿ ¾Ôóíäàìåíòàëüíûå è èííîâàöèîííûå âîïðîñû ñîâðåìåííîé ôèçèêè¿,

ÔÈÀÍ, Ìîñêâà, 15�20 íîÿáðÿ 2015 ã.; 58-ÿ íàó÷íàÿ êîíôåðåíöèè ÌÔÒÈ ñ

ìåæäóíàðîäíûì ó÷àñòèåì ¾Àêòóàëüíûå ïðîáëåìû ôóíäàìåíòàëüíûõ è ïðè-

êëàäíûõ íàóê â îáëàñòè ôèçèêè¿, Ìîñêâà �Äîëãîïðóäíûé �Æóêîâñêèé, 23�

28 íîÿáðÿ 2015 ã.

Ïóáëèêàöèè

Ìàòåðèàëû äèññåðòàöèè îïóáëèêîâàíû â 6 ñòàòüÿõ â ðåöåíçèðóåìûõ æóð-

íàëàõ, âõîäÿùèõ â ïåðå÷åíü æóðíàëîâ ÂÀÊ, è 13 ðàáîòàõ, îïóáëèêîâàííûõ

â òåçèñàõ äîêëàäîâ íà ðîññèéñêèõ è ìåæäóíàðîäíûõ êîíôåðåíöèÿõ è ñèìïî-

çèóìàõ.

Ñòðóêòóðà è îáú¼ì äèññåðòàöèè

Äèññåðòàöèÿ ñîñòîèò èç Ââåäåíèÿ, ÷åòûð¼õ Ãëàâ, Âûâîäîâ è Ñïèñêà ëè-

òåðàòóðû. Îáú¼ì äèññåðòàöèè ñîñòàâëÿåò 172 ñòðàíèöû òåêñòà, â òîì ÷èñëå

54 ðèñóíêà, 5 òàáëèö, 200 íàèìåíîâàíèé â ñïèñêå ëèòåðàòóðû.
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Ãëàâà 1. Îáçîð ñîâðåìåííîãî ñîñòîÿíèÿ

èññëåäîâàíèé ïðîöåññîâ òóøåíèÿ è

ïåðåíîñà ýëåêòðîíà ïðè ñòîëêíîâåíèÿõ

ðèäáåðãîâñêèõ àòîìîâ ñ íåéòðàëüíûìè

÷àñòèöàìè

1.1. Ñâîéñòâà ðèäáåðãîâñêèõ àòîìîâ

Ðèäáåðãîâñêèìè íàçûâàþòñÿ àòîìû, ó êîòîðûõ îäèí èç ýëåêòðîíîâ íàõî-

äèòñÿ â ñîñòîÿíèè ñ áîëüøèì ãëàâíûì êâàíòîâûì ÷èñëîì n≫ 1. Èõ ñâîéñòâà

çíà÷èòåëüíî îòëè÷àþòñÿ îò ñâîéñòâ íåâîçáóæä¼ííûõ è ñëàáîâîçáóæä¼ííûõ

÷àñòèö, è ýòî, â ïåðâóþ î÷åðåäü, ïðîÿâëÿåòñÿ âî âçàèìîäåéñòâèè ñ äðóãèìè

÷àñòèöàìè, à òàêæå ñ ýëåêòðè÷åñêèìè è ìàãíèòíûìè ïîëÿìè. Â ñèëó ïðèí-

öèïà ñîîòâåòñòâèÿ àòîìû ñ áîëüøèì ãëàâíûì êâàíòîâûì ÷èñëîì ñ íåïëî-

õîé òî÷íîñòüþ îïèñûâàþòñÿ â ðàìêàõ êëàññè÷åñêîé ìåõàíèêè, â ÷àñòíîñòè,

ê íèì ïðèìåíèìû ïîíÿòèÿ ïåðèîäà è ñðåäíåé ñêîðîñòè âðàùåíèÿ âíåøíåãî

ýëåêòðîíà âîêðóã àòîìíîãî îñòîâà. Ðàññòîÿíèÿ îò ÿäðà äî âíåøíåãî ýëåêòðî-

íà âåëèêè â àòîìíîì ìàñøòàáå, ïðè ýòîì ïîëå, äåéñòâóþùåå íà ýëåêòðîí,

ïðåèìóùåñòâåííî êóëîíîâñêîå è îñíîâíûå ñâîéñòâà ëþáîãî ðèäáåðãîâñêîãî

àòîìà áëèçêè ê ñâîéñòâàì àòîìà âîäîðîäà.

Âñå îñíîâíûå ôîðìóëû äèññåðòàöèè çàïèñàíû â àòîìíûõ åäèíèöàõ: e =

me = ~ = 1. Àòîìíûå åäèíèöû äëèíû, ñêîðîñòè è ýíåðãèè ðàâíû, ñîîòâåò-

ñòâåííî: a0 = ~2/(mee
2) = 0.53 × 10−8 ñì, v0 = e2/~ = 2.19 × 108 ñì/ñ,

2Ry = mee
4/~2 = 2× 13.6 ýÂ (Ry � ïîñòîÿííàÿ Ðèäáåðãà). Íèæå ïðèâîäÿòñÿ

õàðàêòåðíûå ìàñøòàáû îñíîâíûõ ïàðàìåòðîâ âîäîðîäîïîäîáíûõ ðèäáåðãîâ-

ñêèõ àòîìîâ ñ çàðÿäîì ÿäðà Z.

1. Ðàäèóñ àòîìà rn ∼ n2a0/Z, ãäå n� ãëàâíîå êâàíòîâîå ÷èñëî. Äëÿ n > 100

ðàäèóñ rn ïðåâûøàåò 1 ìêì, ÷òî ñîîòâåòñòâóåò ìàêðîñêîïè÷åñêèì ðàçìå-
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ðàì. Áîëüøèå ðàçìåðû àòîìà ïðèâîäÿò ê îãðîìíûì ñå÷åíèÿì ñòîëêíîâå-

íèé ñ çàðÿæåííûìè è íåéòðàëüíûìè ÷àñòèöàìè, êîòîðûå îïðåäåëÿþòñÿ

â îñíîâíîì âçàèìîäåéñòâèåì âîçìóùàþùåé ÷àñòèöû ñ êâàçèñâîáîäíûì

ýëåêòðîíîì. Â ðÿäå ñëó÷àåâ ñóùåñòâåííóþ ðîëü èãðàåò âçàèìîäåéñòâèå

ñ èîííûì îñòîâîì âûñîêîâîçáóæä¼ííîãî àòîìà (èîíà).

2. Ïåðèîä îáðàùåíèÿ âíåøíåãî ýëåêòðîíà ïî îðáèòå Tn ∼ 2πn3/Z2(a0/v0),

÷òî ñîîòâåòñòâóåò ñðåäíåé ñêîðîñòè îðáèòàëüíîãî äâèæåíèÿ vn ∼ v0Z/n.

Ýòè âåëè÷èíû ñëàáî çàâèñÿò îò îðáèòàëüíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà l, êîòî-

ðîå îïðåäåëÿåò ôîðìó êëàññè÷åñêîé îðáèòû ýëåêòðîíà. Îòìåòèì, ÷òî â

àòîìíîì ìàñøòàáå äâèæåíèå ýëåêòðîíà ìåäëåííîå.

3. Ýíåðãèÿ âíåøíåãî ýëåêòðîíà â êóëîíîâñêîì ïîëå ÿäðà En = −Z2Ry/n2

áûñòðî óáûâàåò ñ ðîñòîì ãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà n. Ïîýòîìó ðèä-

áåðãîâñêèå àòîìû ÿâëÿþòñÿ ìîäåëüíîé ñèñòåìîé äëÿ èçó÷åíèÿ äðóãèõ

ñëàáîñâÿçàííûõ àòîìíî-ìîëåêóëÿðíûõ ñèñòåì. Ìàëûé ïîòåíöèàë èîíè-

çàöèè In = |En| â ñî÷åòàíèè ñ áîëüøèìè ýëåêòðè÷åñêîé ïîëÿðèçóåìîñòüþ
è ìàãíèòíîé âîñïðèèì÷èâîñòüþ äåëàþò ðèäáåðãîâñêèå àòîìû î÷åíü ÷óâ-

ñòâèòåëüíûìè ê âîçäåéñòâèþ âíåøíèõ âîçìóùåíèé è ïîëåé.

4. ×àñòîòà ïåðåõîäîâ ìåæäó ñîñåäíèìè ýíåðãåòè÷åñêèìè óðîâíÿìè ïðè

n ≫ 1: ωn,n±1 ≈ 2Z2Ry/(~n3). Îíà íàçûâàåòñÿ êåïëåðîâñêîé ÷àñòîòîé

ðèäáåðãîâñêîãî ýëåêòðîíà è ñîîòâåòñòâóåò äëèíå âîëíû â ìèêðîííîì,

ñàíòèìåòðîâîì èëè ìåòðîâîì äèàïàçîíå (ïðè n ≈ 10, 100 è > 300, ñî-

îòâåòñòâåííî). Ñïåêòðàëüíûå æå ëèíèè ïåðåõîäîâ â îñíîâíîå ñîñòîÿíèå

íåéòðàëüíîãî àòîìà ëåæàò â âèäèìîé èëè óëüòðàôèîëåòîâîé îáëàñòè.

5. Ðàñùåïëåíèå êîìïîíåíò òîíêîé ñòðóêòóðû çà ñ÷¼ò ñïèí-îðáèòàëüíîãî

âçàèìîäåéñòâèÿ äà¼òñÿ ïîïðàâêîé ê ýíåðãèè nl-ïîäóðîâíÿE
(1)
nJ = −α2Z4Ry

n3 ·(
1

J+1/2 −
3
4n

)
, ãäå J = |l ± 1/2| � ïîëíûé óãëîâîé ìîìåíò ýëåêòðîíà,

α = e2/(~c) = 1/137 � ïîñòîÿííàÿ òîíêîé ñòðóêòóðû. Êàê âèäíî, ïî-

ïðàâêà áûñòðî óáûâàåò ñ ðîñòîì n, à âòîðûì ÷ëåíîì ïðè n ≫ 1 ìîæíî

ïðåíåáðå÷ü.

6. Îòìåòèì òàêæå âûñîêóþ ïëîòíîñòü áëèçêî ðàñïîëîæåííûõ ýíåðãåòè÷å-

ñêèõ óðîâíåé â ðèäáåðãîâñêîì àòîìå: ïîëíûé ñòàòèñòè÷åñêèé âåñ óðîâíÿ

ñ ãëàâíûì êâàíòîâûì ÷èñëîì n ðàâåí gtot = 2n2, à ïëîòíîñòü ñîñòîÿíèé
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íà åäèíè÷íûé èíòåðâàë ýíåðãèè ρ(En) = gtot|dn/dEn| îïðåäåëÿåòñÿ ôîð-
ìóëîé ρ(En) = n5/(Z2Ry) ∼ |En|−5/2.

7. Ðàäèàöèîííîå âðåìÿ æèçíè óðîâíÿ ñ ôèêñèðîâàííûìè n, l ðàñò¼ò ïðî-

ïîðöèîíàëüíî n3 ïðè ìàëûõ çíà÷åíèÿõ l è ïðîïîðöèîíàëüíî n5 ïðè l ≈ n.

Îñíîâíîé âêëàä â ïîëíóþ âåðîÿòíîñòü ñïîíòàííîãî ðàñïàäà äàííîãî n-

óðîâíÿ âíîñÿò ïåðåõîäû â ñîñòîÿíèÿ ñ ìàëûìè çíà÷åíèÿìè n′, à òàêæå

áëèæàéøèìè ïî ýíåðãèè êîíå÷íûìè çíà÷åíèÿìè n′ è l′ = l ± 1.

Â íåâîäîðîäîïîäîáíûõ àòîìàõ â ôîðìèðîâàíèè ýíåðãåòè÷åñêèõ óðîâíåé

àòîìà, ïîìèìî êóëîíîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ, ïðèíèìàþò ó÷àñòèå áëèçêîäåé-

ñòâóþùåå âçàèìîäåéñòâèå âíåøíåãî ýëåêòðîíà ñ àòîìíûì îñòîâîì, äàëüíî-

äåéñòâóþùåå ïîëÿðèçàöèîííîå âçàèìîäåéñòâèå è ðàçëè÷íûå êîððåëÿöèîííûå

ýôôåêòû ìåæäó ýëåêòðîíàìè. Íàèáîëåå àêòèâíî èññëåäîâàëèñü âûñîêîâîç-

áóæä¼ííûå àòîìû ùåëî÷íûõ ìåòàëëîâ è èíåðòíûõ ãàçîâ. Â ïîñëåäíåå âðåìÿ

òàêæå âîçðîñ èíòåðåñ ê ùåëî÷íîçåìåëüíûì àòîìàì â ðèäáåðãîâñêèõ ñîñòîÿ-

íèÿõ, èìåþùèõ íåêîòîðûå ïðåèìóùåñòâà äëÿ ëàçåðíîãî îõëàæäåíèÿ, äèàãíî-

ñòèêè óëüòðàõîëîäíîé íåéòðàëüíîé ïëàçìû è ñìåæíûõ îáëàñòåé èññëåäîâà-

íèé [54]. Â ñëó÷àå ùåëî÷íûõ ìåòàëëîâ, îáëàäàþùèõ îäíèì ýëåêòðîíîì ñâåðõ

çàïîëíåííîé ýëåêòðîííîé îáîëî÷êè, âûðàæåíèÿ äëÿ õàðàêòåðèñòèê âîäîðî-

äîïîäîáíîãî àòîìà îñòàþòñÿ ñïðàâåäëèâûìè, åñëè âìåñòî ãëàâíîãî êâàíòî-

âîãî ÷èñëà n ïîäñòàâèòü åãî ýôôåêòèâíîå çíà÷åíèå n∗ = n − δl. Ïîïðàâêà

δl, íàçûâàåìàÿ êâàíòîâûì äåôåêòîì, ñëàáî çàâèñèò îò n, íî ðåçêî ñïàäàåò ñ

óâåëè÷åíèåì îðáèòàëüíîãî ìîìåíòà l, òàê ÷òî δl ≈ 0 ïðè l ≥ 3 (äëÿ ñàìîãî

òÿæ¼ëîãî èç ðàññìàòðèâàåìûõ ýëåìåíòîâ öåçèÿ â nf -ñîñòîÿíèè δf = 0.03). Â

ñëó÷àå âûñîêîâîçáóæä¼ííûõ àòîìîâ èíåðòíûõ ãàçîâ ýíåðãåòè÷åñêèé ñïåêòð

èìååò áîëåå ñëîæíóþ ñòðóêòóðó, îäíàêî è çäåñü ìîæíî ïîëüçîâàòüñÿ ïîíÿòè-

åì êâàíòîâîãî äåôåêòà, à ïðè l ≥ 3 ýòè àòîìû ñòàíîâÿòñÿ ïðàêòè÷åñêè âîäî-

ðîäîïîäîáíûìè. Âåëè÷èíû êâàíòîâûõ äåôåêòîâ ìîæíî ïîëó÷èòü èç ñëîæíûõ

êâàíòîâîìåõàíè÷åñêèõ ðàñ÷¼òîâ, îäíàêî ÷àùå èñïîëüçóþòñÿ çíà÷åíèÿ, èçâëå-

÷¼ííûå èç ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ ïî ñïåêòðàì.

Õàðàêòåðíûå çíà÷åíèÿ ãëàâíûõ êâàíòîâûõ ÷èñåë àòîìîâ çàâèñÿò îò ïî-

ñòàíîâêè çàäà÷è è óñëîâèé íàáëþäåíèÿ. Îáû÷íî â ëàáîðàòîðíûõ óñëîâèÿõ

(îïûòû ñ àòîìíûìè ïó÷êàìè, ðàçðåæåííûìè ãàçàìè, íèçêîòåìïåðàòóðíîé

ïëàçìîé) ðàáîòàþò ñ n ∼ 10 − 100, õîòÿ áûëà ïðîäåìîíñòðèðîâàíà âîçìîæ-

íîñòü ïîëó÷èòü çíà÷åíèÿ 500 − 1000 [55, 56]. Â êîñìè÷åñêîì ïðîñòðàíñòâå ñ
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ïîìîùüþ ðàäèîòåëåñêîïîâ áûëè çàðåãèñòðèðîâàíû ðèäáåðãîâñêèå àòîìû ñ

òèïè÷íûìè çíà÷åíèÿìè n ∼ 100 − 300 â îáëàñòè ãàëàêòèê, íàáëþäàëèñü è

çíà÷åíèÿ n ∼ 800 [57, 58]. Äëÿ ðàññìàòðèâàåìûõ â äàííîé ðàáîòå ðàçëè÷íûõ

ìåõàíèçìîâ ñòîëêíîâåíèé ðèäáåðãîâñêèõ àòîìîâ ñ íåâîçáóæä¼ííûìè àòîìà-

ìè è ìîëåêóëàìè íàèáîëüøèé èíòåðåñ ïðåäñòàâëÿåò îáëàñòü n ∼ 5− 20.

1.2. Íàïðàâëåíèÿ èññëåäîâàíèé â îáëàñòè ôèçèêè âû-

ñîêîâîçáóæä¼ííûõ àòîìîâ

Èññëåäîâàíèÿ â îáëàñòè ðèäáåðãîâñêèõ ñîñòîÿíèé àòîìîâ èìåþò äàâíþþ

èñòîðèþ. Èíòåðåñ ê àòîìàì â âûñîêîâîçáóæä¼ííûõ ñîñòîÿíèÿõ çàìåòíî àê-

òèâèçèðîâàëñÿ â 30-å ãîäû ÕÕ âåêà â õîäå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ èññëåäîâàíèé

óøèðåíèÿ è ñäâèãà ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé â ãàçàõ íà ïåðåõîäàõ ìåæäó ñëà-

áî è ñèëüíî âîçáóæä¼ííûìè óðîâíÿìè àòîìîâ. Òåîðåòè÷åñêèå îñíîâû çäåñü

áûëè çàëîæåíû ïèîíåðñêîé ðàáîòîé Ôåðìè 1934 ãîäà [59]. Â êîíöå 50-õ �

íà÷àëå 60-õ ãîäîâ ðèäáåðãîâñêèå àòîìû ñòàíîâÿòñÿ ïðåäìåòîì èçó÷åíèÿ â

êèíåòèêå íåðàâíîâåñíîé íèçêîòåìïåðàòóðíîé ïëàçìû [19,20]. Îíè âîçíèêàþò

â ëàáîðàòîðíîé ïëàçìå âñëåäñòâèå ìíîãèõ ïðîöåññîâ, â ÷àñòíîñòè, âîçáóæäå-

íèÿ àòîìà ýëåêòðîííûì óäàðîì; ïåðåçàðÿäêè èîíîâ íà àòîìàõ è ìîëåêóëàõ;

ôîòîðåêîìáèíàöèè; ðåêîìáèíàöèè ýëåêòðîíà ñ àòîìàðíûì èîíîì â òðîéíûõ

ñòîëêíîâåíèÿõ ñî ñâîáîäíûì ýëåêòðîíîì, íåéòðàëüíûì àòîìîì ëèáî ìîëå-

êóëîé. Ïîñëåäóþùåå äåâîçáóæäåíèå ðèäáåðãîâñêèõ àòîìîâ ïðîèñõîäèò, êàê

ïðàâèëî, íå çà åäèíûé àêò, à âñëåäñòâèå êàñêàäíûõ ìíîãîñòóïåí÷àòûõ ïå-

ðåõîäîâ [19]. Ïî äàííûì î ñêîðîñòÿõ óêàçàííûõ ïðîöåññîâ ìîæíî èçâëåêàòü

îïðåäåë¼ííóþ èíôîðìàöèþ î ñâîéñòâàõ è ïàðàìåòðàõ ïëàçìû. Â ýòîò æå

ïåðèîä â õîäå ðàçðàáîòêè ìåòîäîâ äèàãíîñòèêè ïëàçìû íà÷àëîñü àêòèâíîå

èññëåäîâàíèå ïðîöåññîâ è ìåõàíèçìîâ óøèðåíèÿ óðîâíåé àòîìîâ ñ áîëüøèì

ãëàâíûì êâàíòîâûì ÷èñëîì ýëåêòðîíàìè è èîíàìè ïëàçìû (ñì. [2] è ïðèâå-

ä¼ííûå òàì ññûëêè). Èçìåðåíèÿ øèðèí è ñäâèãîâ ñïåêòðàëüíûõ ëèíèé ïå-

ðåõîäîâ ìåæäó âûñîêîâîçáóæä¼ííûìè ñîñòîÿíèÿìè ïîçâîëÿëè, â ÷àñòíîñòè,

ïîëó÷àòü äàííûå ïî ðàññåÿíèþ ñâîáîäíûõ óëüòðàìåäëåííûõ ýëåêòðîíîâ íà

àòîìàõ è ìîëåêóëàõ â ìèëëè- è ìèêðîýëåêòðîíâîëüòíûõ äèàïàçîíàõ ýíåðãèè,

êîòîðûå áûëè òðóäíîäîñòèæèìû äðóãèìè ýêñïåðèìåíòàëüíûìè ìåòîäèêàìè.

Âî âòîðîé ïîëîâèíå 60-õ ãîäîâ ïîÿâëÿåòñÿ ðÿä òåîðåòè÷åñêèõ ðàáîò ñ öå-

ëüþ îïèñàòü íåóïðóãèå ïåðåõîäû ìåæäó ðèäáåðãîâñêèìè óðîâíÿìè è èîíè-

21



çàöèþ ðèäáåðãîâñêîãî àòîìà ïðè ñòîëêíîâåíèè ñ çàðÿæåííûìè ÷àñòèöàìè.

Ñ ñåðåäèíû 60-õ ãîäîâ íà÷àëîñü àêòèâíîå èçó÷åíèå ðèäáåðãîâñêèõ àòîìîâ â

ìåæçâ¼çäíîé ñðåäå è ïëàíåòàðíûõ òóìàííîñòÿõ. Äåòåêòèðîâàíèå ïåðåõîäîâ

ìåæäó ñîñòîÿíèÿìè ñ n ≈ 100− 800 îñóùåñòâëÿëîñü ïðè ïîìîùè ðàäèîòåëå-

ñêîïîâ. Ïî ïîëó÷åííûì ñïåêòðàì ìîæíî áûëî èäåíòèôèöèðîâàòü ýëåìåíòû

â ðàçëè÷íûõ îáëàñòÿõ ãàëàêòèêè. Ðàäèîàñòðîíîìè÷åñêèå íàáëþäåíèÿ âûñî-

êîâîçáóæä¼ííûõ àòîìîâ âîäîðîäà, îáðàçóþùèõñÿ â ðåçóëüòàòå ôîòîðåêîìáè-

íàöèè ïðîòîíîâ ñ ýëåêòðîíàìè, äàâàëè âîçìîæíîñòü îöåíèòü îòíîñèòåëüíûå

êîíöåíòðàöèè çàðÿæåííûõ è íåéòðàëüíûõ ÷àñòèö â ìåæçâ¼çäíîì ïðîñòðàí-

ñòâå [29].

Ñ êîíöà 70-õ ãîäîâ áûëè îñâîåíû ìåòîäû ñåëåêòèâíîãî âîçáóæäåíèÿ àòî-

ìà â ñîñòîÿíèå ñ çàäàííûìè êâàíòîâûìè ÷èñëàìè n, l, J ïðè ïîìîùè ïåðå-

ñòðàèâàåìûõ ëàçåðîâ íà êðàñèòåëÿõ, à òàêæå ðàçðàáîòàíû íîâûå ñïîñîáû èõ

äåòåêòèðîâàíèÿ ñ âûñîêèì ðàçðåøåíèåì. Ýòî îòêðûëî íîâûå ïåðñïåêòèâû

äëÿ ôóíäàìåíòàëüíûõ è ïðèêëàäíûõ èññëåäîâàíèé ðèäáåðãîâñêèõ àòîìîâ. Â

ðåçóëüòàòå ê íàñòîÿùåìó âðåìåíè â èçó÷åíèè ðèäáåðãîâñêèõ àòîìîâ ñôîðìè-

ðîâàëîñü íåñêîëüêî ñàìîñòîÿòåëüíûõ êðóïíûõ íàïðàâëåíèé, ñðåäè êîòîðûõ

ìîæíî íàçâàòü ñëåäóþùèå: à) ñïåêòðîñêîïèÿ ðèäáåðãîâñêèõ àòîìîâ (â òîì

÷èñëå ïðåöèçèîííàÿ ëàçåðíàÿ ñïåêòðîñêîïèÿ) â êîìáèíàöèè ñ èññëåäîâàíèåì

èõ ñâîéñòâ â ñêðåù¼ííûõ àòîìíî-ëàçåðíûõ ïó÷êàõ [1�3, 5]; á) èññëåäîâàíèå

ïîâåäåíèÿ ðèäáåðãîâñêèõ àòîìîâ â ïîñòîÿííûõ ýëåêòðè÷åñêîì è ìàãíèòíîì

ïîëÿõ [4, 47]; â) èçó÷åíèå ýôôåêòîâ âçàèìîäåéñòâèÿ ðèäáåðãîâñêèõ àòîìîâ ñ

ïåðåìåííûì ýëåêòðîìàãíèòíûì ïîëåì, â òîì ÷èñëå èçó÷åíèå òîíêèõ êâàíòî-

âîýëåêòðîäèíàìè÷åñêèõ ýôôåêòîâ â ñâåðõïðîâîäÿùèõ ðåçîíàòîðàõ è øèðî-

êîãî êðóãà êâàíòîâî-îïòè÷åñêèõ ÿâëåíèé [6�10, 33]; ã) ôèçèêà ýëåìåíòàðíûõ

ðàäèàöèîííûõ è ñòîëêíîâèòåëüíûõ ïðîöåññîâ ñ ó÷àñòèåì àòîìîâ â âûñîêî-

âîçáóæä¼ííûõ ñîñòîÿíèÿõ ñ ïðèëîæåíèÿìè ê êèíåòèêå ãàçîâ è ïëàçìû è ê

ôèçèêå ãàçîâûõ è ïëàçìåííûõ ëàçåðîâ [19�23]; ä) èññëåäîâàíèÿ ðèäáåðãîâ-

ñêèõ àòîìîâ â àñòðîôèçè÷åñêèõ óñëîâèÿõ, â òîì ÷èñëå â çâ¼çäíûõ àòìîñôå-

ðàõ è â ìåæçâ¼çäíîé ñðåäå [16�18]. Â íàñòîÿùåå âðåìÿ, íàðÿäó ñ îáû÷íûìè

ðèäáåðãîâñêèìè àòîìàìè, ñîñòîÿùèìè èç èîííîãî îñòîâà è âíåøíåãî âûñîêî-

âîçáóæä¼ííîãî ýëåêòðîíà, àêòèâíî èçó÷àþòñÿ êàê òåîðåòè÷åñêè, òàê è ýêñïå-

ðèìåíòàëüíî áîëåå ñëîæíûå ñëàáîñâÿçàííûå àòîìíî-ìîëåêóëÿðíûå ñèñòåìû,

îáðàçóþùèåñÿ â óëüòðàõîëîäíûõ ãàçàõ â õîäå ðàäèàöèîííûõ è ñòîëêíîâè-

òåëüíûõ ïðîöåññîâ ñ ó÷àñòèåì âûñîêîâîçáóæä¼ííûõ àòîìîâ. Ê íèì, â ÷àñòíî-
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ñòè, îòíîñÿòñÿ ¾òÿæ¼ëûå ðèäáåðãîâñêèå àòîìû¿, â êîòîðûõ âíåøíèé ýëåêòðîí

çàìåù¼í îòðèöàòåëüíûì èîíîì, à òàêæå ÷ðåçâû÷àéíî ñëàáîñâÿçàííûå äèìå-

ðû è òðèìåðû ãèãàíòñêèõ ðàçìåðîâ, ñîñòîÿùèå èç ðèäáåðãîâñêèõ è íåâîç-

áóæäåííûõ àòîìîâ [43, 45�47]. Äëÿ çàäà÷ êâàíòîâîé èíôîðìàòèêè èíòåí-

ñèâíî èññëåäóþòñÿ òàêæå äîëãîæèâóùèå öèðêóëÿðíûå, îêîëî-öèðêóëÿðíûå

è ýëëèïòè÷åñêèå ñîñòîÿíèÿ ðèäáåðãîâñêèõ àòîìîâ. Ê ýòîìó êðóãó âîïðî-

ñîâ íåïîñðåäñòâåííî ïðèìûêàþò èññëåäîâàíèÿ ñâîéñòâ äèïîëüíî-ñâÿçàííûõ,

êâàäðóïîëüíî-ñâÿçàííûõ è ïîëÿðèçàöèîííî-ñâÿçàííûõ îòðèöàòåëüíûõ èîíîâ

ñ àíîìàëüíî íèçêèìè ýíåðãèÿìè ñâÿçè ∼ ìýÂ.

1.3. Ìåòîäû ñîçäàíèÿ è äåòåêòèðîâàíèÿ àòîìîâ â ðèä-

áåðãîâñêèõ ñîñòîÿíèÿõ

Âûñîêîâîçáóæä¼ííûå àòîìû â ëàáîðàòîðíûõ óñëîâèÿõ âîçíèêàþò, êàê óæå

óïîìèíàëîñü, â ãàçîðàçðÿäíîé ïëàçìå, à òàêæå ïðè íàãðåâàíèè ãàçà â óäàð-

íûõ òðóáàõ, ïðè âîçäåéñòâèè íà ãàç ïó÷êà ýëåêòðîíîâ èëè ýëåêòðîìàãíèòíîãî

èçëó÷åíèÿ [25, 60]. Îäíàêî àòîìû, ïîëó÷åííûå â ðåçóëüòàòå òàêèõ íåñåëåê-

òèâíûõ ïðîöåññîâ, îêàçûâàþòñÿ, êàê ïðàâèëî, âîçáóæä¼ííûìè ñ øèðîêèì

ðàçáðîñîì çíà÷åíèé ãëàâíîãî n è îðáèòàëüíîãî l êâàíòîâûõ ÷èñåë.

Äëÿ ïðèãîòîâëåíèÿ àòîìîâ â ñîñòîÿíèÿõ ñ çàäàííûìè çíà÷åíèÿìè n, l è J

ïðèìåíÿþò ôîòîâîçáóæäåíèå ïðè ïîìîùè ïåðåñòðàèâàåìûõ ëàçåðîâ íà êðà-

ñèòåëÿõ [1, 29]. Ïåðåñòðîéêà íåîáõîäèìà äëÿ òî÷íîé íàñòðîéêè â ðåçîíàíñ

ñ äàííûì ïåðåõîäîì, à òàêæå äà¼ò âîçìîæíîñòü â îäíîé óñòàíîâêå ïîëó-

÷àòü ðàçíûå çàäàííûå çíà÷åíèÿ ãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà. Èç-çà çàïðåòà

ïî ÷¼òíîñòè ïðè îäíîñòóïåí÷àòîì âîçáóæäåíèè âîçìîæíî ïåðåâåñòè àòîì èç

îñíîâíîãî s-ñîñòîÿíèÿ (àòîìû ùåëî÷íûõ ýëåìåíòîâ, íàèáîëåå ÷àñòî èñïîëü-

çóåìûå â ïîäîáíûõ ýêñïåðèìåíòàõ) â np-ñîñòîÿíèå, ïðè äâóõñòóïåí÷àòîì �

â ñîñòîÿíèÿ ns è nd, òð¼õñòóïåí÷àòîì � np è nf . Âîçáóæäåíèå òàêèì ìå-

òîäîì ñîñòîÿíèé ñ áîëüøèìè l íå î÷åíü óäîáíî. Îäíàêî çà ñ÷¼ò âûñîêîé

ïîëÿðèçóåìîñòè ðèäáåðãîâñêèõ ñîñòîÿíèé ïðèëîæåíèå íåáîëüøîãî ýëåêòðè-

÷åñêîãî ïîëÿ âåä¼ò ê ñìåøåíèþ ñîñòîÿíèé ñ ïðîòèâîïîëîæíîé ÷¼òíîñòüþ è

íàðóøåíèþ çàêîíà å¼ ñîõðàíåíèÿ. Ýòî îòêðûâàåò âîçìîæíîñòü âîçáóæäåíèÿ

ïðîèçâîëüíûõ çíà÷åíèé l â îäíîñòóïåí÷àòîì ðåæèìå. Ïîäáîðîì ïîëÿðèçà-

öèè ëàçåðíîãî èçëó÷åíèÿ ìîæíî ïîëó÷èòü îïðåäåë¼ííóþ ïðîåêöèþ ñïèíà êî-

íå÷íîãî ñîñòîÿíèÿ. Ñóùåñòâóåò ðÿä äðóãèõ ìåòîäîâ ôîòîâîçáóæäåíèÿ. Òàê,

23



â ðàáîòàõ [61, 62] ïó÷îê âûñîêîâîçáóæä¼ííûõ àòîìîâ Xe(nf) ïîëó÷àëè îä-

íîôîòîííûì âîçáóæäåíèåì èç ìåòàñòàáèëüíûõ ñîñòîÿíèé, îáðàçîâàâøèõñÿ

â ðåçóëüòàòå áîìáàðäèðîâêè àòîìîâ ýëåêòðîíàìè. Ñòîèò îòìåòèòü, ÷òî âîç-

áóæäåíèå àòîìà èç îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ â ðèäáåðãîâñêîå òðåáóåò, ïî êðàéíåé

ìåðå íà ïåðâîé ñòóïåíè, âûñîêîé èíòåíñèâíîñòè ëàçåðíîãî èçëó÷åíèÿ, ÷åì

îáóñëîâëåíî øèðîêîå ïðèìåíåíèå ëàçåðîâ íà êðàñèòåëÿõ. Â ÷àñòíîñòè, îä-

íîôîòîííûé ïðîöåññ ïðèãîòîâëåíèÿ ðèäáåðãîâñêèõ ñîñòîÿíèé ñ l = 1 (óäîá-

íûé â îïûòàõ ïî ñîçäàíèþ ðèäáåðãîâñêèõ äèìåðîâ, íàïðèìåð, Rb2) ìåíåå

ýôôåêòèâåí, ÷åì äâóõôîòîííûé, è â ñëó÷àå ðóáèäèÿ âîçíèêàþò ïðîáëåìû ñ

ïîëó÷åíèåì ìîùíîãî óëüòðàôèîëåòîâîãî èçëó÷åíèÿ. Âûõîäîì ÿâëÿåòñÿ ïðè-

ëîæåíèå äîïîëíèòåëüíîãî ýëåêòðè÷åñêîãî ïîëÿ â çîíå âîçáóæäåíèÿ, êîòîðîå

äà¼ò âîçìîæíîñòü ïîëó÷èòü ñîñòîÿíèÿ ñ l = 1, 3 â äâóõôîòîííîì ïåðåõîäå.

Îïèñàííûå ìåòîäû ïðèãîòîâëåíèÿ ðèäáåðãîâñêèõ ñîñòîÿíèé ïðèìåíÿþò êàê

ê ïó÷êàì àòîìîâ òåïëîâûõ ñêîðîñòåé, òàê è ê óëüòðàõîëîäíîìó ãàçó â ìàã-

íèòîîïòè÷åñêèõ ëîâóøêàõ. Â ïîñëåäíåå âðåìÿ âìåñòî ëàçåðîâ íà êðàñèòåëÿõ

âñ¼ ÷àùå èñïîëüçóþò ïåðåñòðàèâàåìûå äèîäíûå ëàçåðû.

Ñðåäè ìåòîäîâ ðåãèñòðàöèè ðèäáåðãîâñêèõ ñîñòîÿíèé íàèáîëüøåé ÷óâ-

ñòâèòåëüíîñòüþ è ñåëåêòèâíîñòüþ îáëàäàåò ìåòîä èîíèçàöèè ýëåêòðè÷åñêèì

ïîëåì [63, 64], â îñíîâå êîòîðîãî ëåæèò çàâèñèìîñòü ãðàíèöû èîíèçàöèè îò

êâàíòîâûõ ÷èñåë n, l,m. Ðåãèñòðàöèÿ ìîæåò îñóùåñòâëÿòüñÿ êàê â ïîðîãîâîì

ðåæèìå ñ ïîìîùüþ ïðÿìîóãîëüíîãî èìïóëüñà ïîëÿ, òàê è â ðåæèìå âðåìåí-

íîãî ðàçðåøåíèÿ, êîãäà ïëàâíàÿ ïåðåñòðîéêà âåëè÷èíû èîíèçèðóþùåãî ïîëÿ

ïîçâîëÿåò ôèêñèðîâàòü ñèãíàëû èîíèçàöèè íåñêîëüêèõ ñîñòîÿíèé. Íà äåòåê-

òèðîâàíèè çàðÿæåííûõ ÷àñòèö îñíîâàíû òàêæå îïòîãàëüâàíè÷åñêèé ìåòîä è

ìåòîä ðåãèñòðàöèè ñ ïîìîùüþ òåðìîýëåêòðîííîãî äèîäà [29]. Ïðåèìóùåñòâà-

ìè ïîñëåäíèõ ÿâëÿþòñÿ ïðîñòîòà, óíèâåðñàëüíîñòü è âûñîêàÿ ÷óâñòâèòåëü-

íîñòü, îäíàêî ñòîëêíîâåíèÿ ñ íåéòðàëüíûìè èëè çàðÿæåííûìè ÷àñòèöàìè,

íåîáõîäèìûå äëÿ ðåãèñòðàöèè, à òàêæå íàëè÷èå âíåøíèõ ïîëåé èçìåíÿþò

èñõîäíîå ðèäáåðãîâñêîå ñîñòîÿíèå; êðîìå òîãî, íàçâàííûå ìåòîäû îáëàäàþò

ìàëîé ñåëåêòèâíîñòüþ ïî êâàíòîâûì ÷èñëàì âûñîêîâîçáóæä¼ííûõ ñîñòîÿ-

íèé. Ïðîäóêòû ñòîëêíîâèòåëüíîé èîíèçàöèè ðèäáåðãîâñêèõ àòîìîâ ëèáî èî-

íû è ýëåêòðîíû, îáðàçîâàâøèåñÿ âñëåäñòâèå èîíèçàöèè íåéòðàëüíûõ ÷àñòèö

èìïóëüñíûì ýëåêòðè÷åñêèì ïîëåì, äåòåêòèðóþò ñ ïîìîùüþ âðåìÿïðîë¼òíûõ

ìàññ - ñïåêòðîìåòðîâ, ôîòîýëåêòðîííûõ óìíîæèòåëåé èëè ìèêðîêàíàëüíûõ

ïëàñòèí (ÌÊÏ). Ïîñëåäíèå äàþò âîçìîæíîñòü äåòåêòèðîâàòü âðåìÿ è êî-
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îðäèíàòó ïðèõîäà çàðÿæåííîé ÷àñòèöû, îäíîâðåìåííî óñèëèâàÿ ñèãíàë [65].

Àëüòåðíàòèâó ñîñòàâëÿþò ôëóîðåñöåíòíûå ìåòîäû äåòåêòèðîâàíèÿ [66, 67],

ñ ïîìîùüþ êîòîðûõ ìîæíî îñóùåñòâëÿòü êîíòðîëü îáùåãî ÷èñëà îáðàçîâàâ-

øèõñÿ âûñîêîâîçáóæä¼ííûõ àòîìîâ, à òàêæå ðåãèñòðèðîâàòü ïîëíîå ÷èñëî

ðàñïàäîâ ðèäáåðãîâñêèõ ñîñòîÿíèé, íåçàâèñèìî îò êàíàëà ðàñïàäà. Â òî âðå-

ìÿ êàê ìåòîä èîíèçàöèè ýëåêòðè÷åñêèì ïîëåì íàèáîëåå ýôôåêòèâåí ïðè âû-

ñîêèõ n & 15, îïòè÷åñêèå ìåòîäû ìîæíî ïðèìåíÿòü ïðè óìåðåííîì âîçáóæ-

äåíèè ðèäáåðãîâñêèõ àòîìîâ n ≈ 10− 20.

1.4. Öèðêóëÿðíûå è ýëëèïòè÷åñêèå ðèäáåðãîâñêèå ñî-

ñòîÿíèÿ

Ñàìîñòîÿòåëüíûé èíòåðåñ äëÿ èññëåäîâàíèé ïðåäñòàâëÿþò ñîñòîÿíèÿ àòî-

ìîâ, ó êîòîðûõ êâàçèêëàññè÷åñêèå ñâîéñòâà âûðàæåíû íàèáîëåå ÿðêî. Òàêè-

ìè ÿâëÿþòñÿ ýëëèïòè÷åñêèå è öèðêóëÿðíûå ðèäáåðãîâñêèå ñîñòîÿíèÿ.

Öèðêóëÿðíûìè íàçûâàþòñÿ ðèäáåðãîâñêèå ñîñòîÿíèÿ àòîìà ñ ìàêñèìàëü-

íûì ïðè äàííîì n ìàãíèòíûì ìîìåíòîì: |m| = l = n − 1. Êëàññè÷åñêóþ

òðàåêòîðèþ âûñîêîâîçáóæä¼ííîãî ýëåêòðîíà ëþáîãî ðèäáåðãîâñêîãî àòîìà

ìîæíî ïðåäñòàâèòü ñåáå íåçàìêíóòûì ýëëèïñîì ñ ýêñöåíòðèñèòåòîì ε = (1−
(l + 1)2/n2)1/2. Â öèðêóëÿðíîì ñîñòîÿíèè îðáèòàëü âíåøíåãî ýëåêòðîíà âû-

ðîæäàåòñÿ â òîð, ïåðïåíäèêóëÿðíûé îñè êâàíòîâàíèÿ, ðàäèóñîì r = n2a0

è øèðèíîé d = na0 ñ öåíòðîì â ÿäðå. Öèðêóëÿðíûå ñîñòîÿíèÿ èìåþò ðÿä

îñîáåííûõ ñâîéñòâ ïî ñðàâíåíèþ ñ äðóãèìè ðèäáåðãîâñêèìè àòîìàìè:

� ìèíèìàëüíàÿ îáëàñòü ïåðåêðûòèÿ âîëíîâîé ôóíêöèè âíåøíåãî ýëåêòðî-

íà ñ àòîìíûì îñòàòêîì, èç-çà ÷åãî ñâîéñòâà àòîìà ïðàêòè÷åñêè íå çàâè-

ñÿò îò õèìè÷åñêîãî ýëåìåíòà;

� ýíåðãèÿ ñâÿçè âíåøíåãî ýëåêòðîíà òàêàÿ æå, êàê ó àòîìà âîäîðîäà, ñ

ìàëîé ïîïðàâêîé: Eñâ = En + δEn, En = − e2

2a0n2 , δEn = − α0e
2

2a40n
8 , ãäå α0 �

ïîëÿðèçóåìîñòü èîííîãî îñòîâà;

� äèïîëüíûé ìîìåíò âäîëü îñè êâàíòîâàíèÿ ðàâåí íóëþ, ïîýòîìó, â îò-

ëè÷èå îò ñîñòîÿíèé ñ l ≪ n, àòîì ìàëî÷óâñòâèòåëåí ê ýëåêòðè÷åñêîìó

ïîëþ â ýòîì íàïðàâëåíèè (íàáëþäàåòñÿ êâàäðàòè÷íûé ýôôåêòØòàðêà);

� ðàçðåøåíû äèïîëüíûå èçëó÷àòåëüíûå ïåðåõîäû òîëüêî ñ ∆ml = ∆n =
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±1, ïîýòîìó äëÿ àòîìîâ õàðàêòåðíû áîëüøèå ðàäèàöèîííûå âðåìåíà

æèçíè τn ∼ n5 (äëÿ n = 30 τn ∼ 2 ìñ);

� âûñîêàÿ àíèçîòðîïèÿ ñå÷åíèé ñòîëêíîâåíèé [52].

Êàê ñëåäñòâèå, áûë ïðåäëîæåí ðÿä ïðèëîæåíèé öèðêóëÿðíûõ ðèäáåðãîâ-

ñêèõ ñîñòîÿíèé â ïðåöèçèîííîé ñïåêòðîñêîïèè, íàïðèìåð, äëÿ ýêñïåðèìåí-

òàëüíîãî îïðåäåëåíèÿ ïîñòîÿííîé Ðèäáåðãà íåïîñðåäñòâåííî â åäèíèöàõ ÷à-

ñòîòû [68]; â êà÷åñòâå ìîäåëüíîãî îáúåêòà äëÿ èçó÷åíèÿ äâóõóðîâíåâîé êâàí-

òîâîé ñèñòåìû [69]; äëÿ èññëåäîâàíèÿ îðèåíòàöèîííûõ ýôôåêòîâ â ñòîëêíî-

âåíèÿõ ñ íåéòðàëüíûìè è çàðÿæåííûìè ÷àñòèöàìè [52, 53, 70], à òàêæå äëÿ

ïðîâåðêè êâàíòîâîé ýëåêòðîäèíàìèêè � ýôôåêòà ïîäàâëåíèÿ ñïîíòàííîãî

èçëó÷åíèÿ â êþâåòå [71]. Êðîìå ýòîãî, îíè ïðèìåíÿëèñü äëÿ èññëåäîâàíèé

êëàññè÷åñêèõ ñâîéñòâ êâàíòîâûõ îáúåêòîâ [72], èçìåíåíèÿ ñïåêòðà äâóõóðîâ-

íåâîãî àòîìà èç-çà âçàèìîäåéñòâèÿ ñ êþâåòîé [73], êîíòðîëÿ êâàíòîâûõ ñî-

ñòîÿíèé âíåøíèìè ïîëÿìè [74].

Ñòîëü øèðîêèé ñïåêòð èññëåäîâàíèé ñòàë âîçìîæåí ïîñëå ðàçðàáîòêè ýô-

ôåêòèâíûõ ìåòîäîâ ïðèãîòîâëåíèÿ òàêèõ ñîñòîÿíèé. Âïåðâûå öèðêóëÿðíûå

ðèäáåðãîâñêèå ñîñòîÿíèÿ áûëè ïîëó÷åíû â 1983 ãîäó â ðàáîòå [75], â íåé æå

áûë ââåä¼í òåðìèí ¾öèðêóëÿðíûå ñîñòîÿíèÿ¿. Çà ïîñëåäóþùåå äåñÿòèëåòèå

áûëè ðàçâèòû òðè ýôôåêòèâíûå ìåòîäèêè èõ ñîçäàíèÿ [76].

Â ïåðâîì ìåòîäå, íàçûâàåìîì ìåòîäîì àäèàáàòè÷åñêèõ ìèêðîâîëíîâûõ

ïåðåõîäîâ [75], ïó÷îê àòîìîâ â ñëàáîì âíåøíåì ïîñòîÿííîì ýëåêòðè÷åñêîì

ïîëå ñ ïîìîùüþ ëàçåðíûõ èìïóëüñîâ ñòóïåí÷àòî âîçáóæäàåòñÿ â ñîñòîÿíèå ñ

âûñîêèì çíà÷åíèåì n ∼ 20 è ìàãíèòíûì êâàíòîâûì ÷èñëîì |ml| = 2. Çàòåì

ïîëå àäèàáàòè÷åñêè óìåíüøàåòñÿ íà íåñêîëüêî ïðîöåíòîâ, è îäíîâðåìåííî

ïåðïåíäèêóëÿðíî åìó âêëþ÷àåòñÿ ïåðåìåííîå ðàäèî÷àñòîòíîå (Ð×) ïîëå, êî-

òîðîå èíäóöèðóåò ïîñëåäîâàòåëüíûå ïåðåõîäû ìåæäó ðàñùåïë¼ííûìè øòàð-

êîâñêèìè ïîäóðîâíÿìè |ml| → |ml| + 1 → |ml| + 2 → ... Ïîñêîëüêó ñ óâåëè-

÷åíèåì |ml| âåëè÷èíà ðàñùåïëåíèÿ óâåëè÷èâàåòñÿ, Ð×-ïîëåì ôèêñèðîâàííîé

÷àñòîòû ìîæíî âîçáóäèòü ïåðåõîäû ìåæäó ðàçíûìè ïîäóðîâíÿìè, åñëè èç-

ìåíÿòü âåëè÷èíó ïîñòîÿííîãî ïîëÿ. Íåäîñòàòêîì ýòîãî ìåòîäà ÿâëÿåòñÿ òî,

÷òî îí ðàáîòàåò äëÿ ë¼ãêèõ âîäîðîäîïîäîáíûõ àòîìîâ (ýêñïåðèìåíòû ïðîâî-

äèëèñü ñ ëèòèåì), à äëÿ òÿæ¼ëûõ (ðóáèäèé, öåçèé) íåîáõîäèìî ïðèêëàäûâàòü

íåñêîëüêî ìèêðîâîëíîâûõ ïîëåé [71].

Àëüòåðíàòèâîé åìó ñëóæèò ìåòîä âîçáóæäåíèÿ öèðêóëÿðíûõ ðèäáåðãîâ-
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ñêèõ ñîñòîÿíèé â ñêðåù¼ííûõ ýëåêòðè÷åñêîì è ìàãíèòíîì ïîëÿõ, ïðåäëîæåí-

íûé â ðàáîòå [77] è âïåðâûå ðåàëèçîâàííûé â ýêñïåðèìåíòå [78]. Îí ïðèìå-

íèì äëÿ ëþáîãî õèìè÷åñêîãî ýëåìåíòà è çàêëþ÷àåòñÿ â ïðèãîòîâëåíèè àòîìà

â ðèäáåðãîâñêîì ñîñòîÿíèè ñ ìàêñèìàëüíûì äèïîëüíûì ìîìåíòîì â ñëàáîì

ïîñòîÿííîì ýëåêòðè÷åñêîì ïîëå, êîòîðîå çàòåì àäèàáàòè÷åñêè âûêëþ÷àåò-

ñÿ. Â ýòî æå âðåìÿ ïðîèñõîäèò àäèàáàòè÷åñêîå âêëþ÷åíèå ìàãíèòíîãî ïîëÿ,

ïåðïåíäèêóëÿðíîãî ýëåêòðè÷åñêîìó, êîòîðîå ïåðåâîäèò èñõîäíîå ñîñòîÿíèå â

ñîñòîÿíèå ñ ìàêñèìàëüíûì ìàãíèòíûì äèïîëüíûì ìîìåíòîì, òî åñòü â öèð-

êóëÿðíîå ñîñòîÿíèå (â îòñóòñòâèè âíåøíåãî ýëåêòðè÷åñêîãî ïîëÿ). Ê ïðåèìó-

ùåñòâàì ìåòîäà îòíîñèòñÿ íåðåçîíàíñíûé õàðàêòåð ïîëåé, òî åñòü âîçìîæ-

íîñòü èñïîëüçîâàíèÿ îäíîé è òîé æå óñòàíîâêè äëÿ ïðèãîòîâëåíèÿ öèðêó-

ëÿðíûõ ðèäáåðãîâñêèõ ñîñòîÿíèé ñ ðàçíûìè n è äëÿ ðàçíûõ òèïîâ àòîìîâ,

â òîì ÷èñëå àòîìà âîäîðîäà, äëÿ êîòîðîãî ýëåêòðè÷åñêîå ïîëå äîëæíî áûòü

ìàëûì. Íåäîñòàòîê � ïðèìåíåíèå ìàãíèòíûõ ïîëåé íåäîïóñòèìî â ïðåöèçè-

îííîé âðåìÿïðîë¼òíîé ñïåêòðîñêîïèè.

Òðåòèé ìåòîä � ïîëó÷åíèå öèðêóëÿðíûõ ðèäáåðãîâñêèõ ñîñòîÿíèé ïðè

ïîìîùè ìèêðîâîëíîâîãî ïîëÿ êðóãîâîé ïîëÿðèçàöèè � áûë ïðåäëîæåí â ðà-

áîòå [79], ìîäèôèöèðîâàí â [80] è ïðèìåí¼í íà ïðàêòèêå â [76]. Åãî èäåÿ

çàêëþ÷àåòñÿ â òîì, ÷òî àòîì â ïåðåìåííîì ïîëå ìîæíî îïèñàòü ñ ïîìîùüþ

ôèêòèâíûõ ¾îäåòûõ¿ ñîñòîÿíèé, êîòîðûå ÿâëÿþò ñîáîé ëèíåéíóþ êîìáèíà-

öèþ ñîñòîÿíèé ñ ðàçíûìè óãëîâûìè ìîìåíòàìè. Ïðè àäèàáàòè÷åñêîì âûêëþ-

÷åíèè ïåðåìåííîãî (Ð×) ïîëÿ êàæäîå îäåòîå ñîñòîÿíèå ïåðåõîäèò â ñîñòîÿíèå

ñ îïðåäåë¼ííûì óãëîâûì ìîìåíòîì, à åñëè Ð×-ïîëå èìååò êðóãîâóþ ïîëÿðè-

çàöèþ, òî ïðåîáëàäàþò ïåðåõîäû â ñîñòîÿíèÿ ñ l = m [79]. Êàê ïîêàçàíî

â [80], ýòîò ìåòîä ýêâèâàëåíòåí ïðåäûäóùåìó, åñëè ðàññìàòðèâàòü åãî â ñè-

ñòåìå îòñ÷¼òà, âðàùàþùåéñÿ ñ ÷àñòîòîé ìèêðîâîëíîâîãî ïîëÿ. Â ýòîé ðàáîòå

áûëî ïðåäëîæåíî âìåñòî ìîùíîãî Ð×-ïîëÿ, íåîáõîäèìîãî äëÿ ýôôåêòèâíîãî

l-ïåðåìåøèâàíèÿ ïðè ëàçåðíîì âîçáóæäåíèè, èñïîëüçîâàòü Ð×-ïîëå íåáîëü-

øîé àìïëèòóäû è äîïîëíèòåëüíîå ïîñòîÿííîå ïîëå, íàïðàâëåííîå âäîëü îñè

âðàùåíèÿ ïîëÿðèçàöèè. Âíà÷àëå àäèàáàòè÷åñêè óìåíüøàþò ïîñòîÿííîå ïî-

ëå, çàòåì âûêëþ÷àþò ìèêðîâîëíîâîå (íåáîëüøîå îñòàòî÷íîå ïîëå íåîáõîäèìî

äëÿ ñîõðàíåíèÿ øòàðêîâñêîãî ðàñùåïëåíèÿ).

Òàêèì îáðàçîì, ê 1997 ãîäó â öèðêóëÿðíûõ ñîñòîÿíèÿõ óäàëîñü ïðèãîòî-

âèòü áîëüøèíñòâî ùåëî÷íûõ ýëåìåíòîâ, áàðèé è âîäîðîä [81]. Çàòåì èíòåðåñ

ê íèì íåñêîëüêî óãàñ, åñëè íå ñ÷èòàòü èññëåäîâàíèÿ ãðóïïû S. Haroche, êîòî-
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ðàÿ çàíèìàëàñü èçó÷åíèåì ýôôåêòîâ âçàèìîäåéñòâèÿ èçëó÷åíèÿ îäèíî÷íûõ

àòîìîâ â öèðêóëÿðíûõ ñîñòîÿíèÿõ ñ ìîäàìè êþâåòû [82].

Ïðåäìåòîì èññëåäîâàíèé â 90-õ ãîäàõ ñòàëè ýëëèïòè÷åñêèå ñîñòîÿíèÿ, â

ïåðâóþ î÷åðåäü îðèåíòàöèîííûå ýôôåêòû â ñòîëêíîâåíèÿõ ñ ïåðåçàðÿäêîé

â êèëîýëåêòðîíâîëüòíîì äèàïàçîíå ýíåðãèé [83]. Ýëëèïòè÷åñêèì íàçûâàåòñÿ

ñîñòîÿíèå àòîìà, íàïîìèíàþùåå êëàññè÷åñêóþ êåïëåðîâñêóþ ýëëèïòè÷åñêóþ

îðáèòó, ñ ìèíèìàëüíûìè êâàíòîâûìè ôëóêòóàöèÿìè. Ïîëóîñè ýëëèïñà èìå-

þò ìàñøòàá n2a0, èõ ãåîìåòðè÷åñêèå ôëóêòóàöèè � n3/2a0. Âîëíîâàÿ ôóíê-

öèÿ ýëåêòðîíà ëîêàëèçîâàíà âáëèçè íóëÿ îñè êâàíòîâàíèÿ z ñ ìàêñèìóìàìè

â àôåëèè è ïåðèãåëèè; åñëè óñðåäíèòü äâèæåíèå ïî êîîðäèíàòå z, îñòà¼òñÿ

îäèí ìàêñèìóì â àôåëèè, ãäå â êëàññèêå ñêîðîñòü ìèíèìàëüíà. Ýëëèïòè-

÷åñêèå ñîñòîÿíèÿ ÿâëÿþòñÿ êîãåðåíòíûìè ñîñòîÿíèÿìè ãðóïïû ñèììåòðèè

SO(4) êóëîíîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ â òð¼õìåðíîì ïðîñòðàíñòâå è ïðåäñòàâ-

ëÿþòñÿ â âèäå ñóïåðïîçèöèè ñôåðè÷åñêèõ ñîñòîÿíèé |nlm⟩ ñ ðàçíûìè l è

m [84]. Â ýêñïåðèìåíòå èõ ïîëó÷àþò êàê ïðîìåæóòî÷íûå ñîñòîÿíèÿ â ìå-

òîäå ñêðåù¼ííûõ ýëåêòðè÷åñêîãî è ìàãíèòíîãî ïîëåé [78], êîãäà âêëþ÷åíû

îáà ïîëÿ. Ñîîòíîøåíèå âåëè÷èí ïîëåé îïðåäåëÿåò ýêñöåíòðèñèòåò ýëëèïñà: â

ïðåäåëå íóëåâîãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ ýëëèïñ âûðîæäàåòñÿ â îòðåçîê, à íóëåâîãî

ýëåêòðè÷åñêîãî � â êðóã (öèðêóëÿðíîå ñîñòîÿíèå).

Ôóíäàìåíòàëüíûé èíòåðåñ ïðåäñòàâëÿþò êàê ñàìè ýëëèïòè÷åñêèå ñîñòîÿ-

íèÿ � êîãåðåíòíàÿ ñóïåðïîçèöèÿ ñîñòîÿíèé ñî âñåìè âîçìîæíûìè çíà÷åíè-

ÿìè êâàíòîâûõ ÷èñåë l è m, òàê è èçó÷åíèå ñ èõ ïîìîùüþ àâòîèîíèçàöèè

ñîñòîÿíèé ñ áîëüøèìè l è äâàæäû âîçáóæä¼ííûõ ñèñòåì.

Èññëåäîâàíèÿ öèðêóëÿðíûõ è ýëëèïòè÷åñêèõ ñîñòîÿíèé â ïîñëåäíèå ãî-

äû âêëþ÷àþò ýêñïåðèìåíòû ïî âíóòðèîáîëî÷å÷íûì ïåðåõîäàì [85], âîëíî-

âûì ïàêåòàì [86,87] è ýôôåêòàì âçàèìîäåéñòâèÿ óëüòðàõîëîäíûõ àòîìîâ [88].

Èìååòñÿ òàêæå ðÿä òåîðåòè÷åñêèõ ðàáîò ïî äèïîëüíîé áëîêàäå ðèäáåðãîâñêèõ

àòîìîâ [89, 90], äâàæäû âîçáóæäåííûì êîãåðåíòíûì ýëëèïòè÷åñêèì ñîñòîÿ-

íèÿì [91] è ðèäáåðãîâñêèì êâàçèìîëåêóëàì [92].

Â îòëè÷èå îò ïåðå÷èñëåííûõ âûøå ïðîöåññîâ, ñòîëêíîâåíèÿ àòîìîâ â öèð-

êóëÿðíûõ ðèäáåðãîâñêèõ ñîñòîÿíèÿõ ñ íåéòðàëüíûìè àòîìàðíûìè è ìîëåêó-

ëÿðíûìè ìèøåíÿìè ïðè òåïëîâûõ ñêîðîñòÿõ èññëåäîâàíû ìàëî. Â òåîðåòè-

÷åñêèõ ðàáîòàõ [52,53] áûëè ðàññìîòðåíû ñòîëêíîâåíèÿ ñ àòîìàìè èíåðòíûõ

ãàçîâ â ðàìêàõ ìîäåëè êâàçèñâîáîäíîãî ýëåêòðîíà íà îñíîâå èìïóëüñíîãî ïðè-

áëèæåíèÿ. Ïîäõîä íå ó÷èòûâàë âñåõ âîçìîæíûõ ìåõàíèçìîâ òóøåíèÿ öèðêó-
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ëÿðíûõ ñîñòîÿíèé. Â íåñêîëüêèõ òåîðåòè÷åñêèõ ðàáîòàõ [83, 93, 94] èññëåäî-

âàëñÿ ïðîöåññ ïåðåíîñà çàðÿäà â ñòîëêíîâåíèÿõ âûñîêîâîçáóæä¼ííûõ àòîìîâ

ñ ïîëîæèòåëüíûì èîíîì ïðè îòíîñèòåëüíûõ ñêîðîñòÿõ àòîìîâ, ñðàâíèìûõ ñ

îðáèòàëüíîé ñêîðîñòüþ ðèäáåðãîâñêîãî ýëåêòðîíà. Äëÿ ðàñ÷¼òà ñå÷åíèé ðå-

àêöèè â íèõ ÷àñòî ïðèìåíÿëñÿ ìåòîä êëàññè÷åñêèõ òðàåêòîðèé Ìîíòå-Êàðëî.

Óêàçàííûå ðàáîòû ïîñâÿùåíû îðèåíòàöèîííûì ýôôåêòàì â ñòîëêíîâåíèÿõ.

Àíàëîãè÷íûå ÿâëåíèÿ â ðåàêöèÿõ ñ íåéòðàëüíûìè ìèøåíÿìè, íàñêîëüêî èç-

âåñòíî, íå èññëåäîâàëèñü ïîñëå ðàáîò [52, 53], âûïîëíåííûõ íà îñíîâå ìî-

äåëè êâàçèñâîáîäíîãî ýëåêòðîíà. Â ñâÿçè ñ àêòèâèçàöèåé ðàáîò â îáëàñòè

êâàíòîâîé èíôîðìàöèè è êâàíòîâîé îïòèêè (ñì. [11, 95] è ïðèâåäåííûå òàì

ññûëêè) è èçó÷åíèåì ðàçëè÷íûõ ñïîñîáîâ ðàçðóøåíèÿ öèðêóëÿðíûõ è îêîëî-

öèðêóëÿðíûõ ðèäáåðãîâñêèõ ñîñòîÿíèé çíà÷èòåëüíûé èíòåðåñ ïðåäñòàâëÿåò

èññëåäîâàíèå äðóãèõ âîçìîæíûõ ìåõàíèçìîâ âçàèìîäåéñòâèÿ àòîìîâ â òàêèõ

ñîñòîÿíèÿõ ñ íåéòðàëüíûìè ÷àñòèöàìè.

Îòìåòèì, ÷òî ïîñêîëüêó ýëëèïòè÷åñêèå ñîñòîÿíèÿ íå ÿâëÿþòñÿ ñîáñòâåí-

íûìè ñîñòîÿíèÿìè ãàìèëüòîíèàíà ñâîáîäíîãî àòîìà è ìîãóò ñóùåñòâîâàòü

òîëüêî â ïðèñóòñòâèè âíåøíèõ ýëåêòðè÷åñêèõ è ìàãíèòíûõ ïîëåé, ïîëÿðèçà-

öèîííîå âçàèìîäåéñòâèå ñ âîçìóùàþùåé ÷àñòèöåé èçìåíÿåò ïàðàìåòðû ýòèõ

ñîñòîÿíèé. Ïîýòîìó îïèñàíèå ñòîëêíîâèòåëüíîãî òóøåíèÿ äàííûõ ñîñòîÿíèé

òðåáóåò ðàçðàáîòêè îòäåëüíîãî ïîäõîäà è â äèññåðòàöèè íå ðàññìàòðèâàåòñÿ.

1.5. Êëàññèôèêàöèÿ ýëåìåíòàðíûõ ïðîöåññîâ ñ ó÷àñòè-

åì àòîìîâ â âûñîêîâîçáóæä¼ííûõ ñîñòîÿíèÿõ

Ïåðåéä¼ì ê ðàññìîòðåíèþ îñîáåííîñòåé ïðîöåññîâ ñòîëêíîâåíèé ðèäáåð-

ãîâñêèõ àòîìîâ ñ íåéòðàëüíûìè àòîìàìè è ìîëåêóëàìè [96]. Ïóñòü α � íàáîð

êâàíòîâûõ ÷èñåë âûñîêîâîçáóæä¼ííîãî àòîìà A (α = (n, l,m)), β � íàáîð

êâàíòîâûõ ÷èñåë íàëåòàþùåé ÷àñòèöû B. Ïî êîíå÷íûì ïðîäóêòàì âçàèìî-

äåéñòâèÿ ðåàêöèè êëàññèôèöèðóþò ñëåäóþùèì îáðàçîì:

1. Óïðóãîå ðàññåÿíèå:

A(α) +B → A(α) +B

2. Ïåðåõîäû ìåæäó âûñîêîâîçáóæä¼ííûìè óðîâíÿìè:

à) ìåæäó êîìïîíåíòàìè òîíêîé ñòðóêòóðû (J-ïåðåìåøèâàíèå)

A(nlJ) +B → A(nlJ ′) +B (J ̸= J ′, J = |l ± 1/2|)
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á) ñ èçìåíåíèåì îðáèòàëüíîãî óãëîâîãî ìîìåíòà (l-ïåðåìåøèâàíèå)

A(nl) +B → A(nl′) +B (l ̸= l′)

â) ñ èçìåíåíèåì ãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà (n-ïåðåìåøèâàíèå)

A(nl) +B → A(n′l′) +B (n ̸= n′),

A(nl) +B(j) → A(n′l′) +B(j′) (n ̸= n′, j ̸= j′)

� âðàùàòåëüíî-íåóïðóãèå ñòîëêíîâåíèÿ, B � ìîëåêóëà

3. Èîíèçàöèÿ ðèäáåðãîâñêîãî àòîìà:

à) ïðÿìàÿ è àññîöèàòèâíàÿ

A(α) +B(β) →
{
A+ +B(β′) + ē

BA+ + ē

á) ñ îáðàçîâàíèåì ïîëîæèòåëüíîãî è îòðèöàòåëüíîãî èîíîâ

A(α) +B(β) → A+ +B−(γ)

â) ñîïðîâîæäàåìàÿ äèññîöèàòèâíûì ïðèëèïàíèåì ýëåêòðîíà

A(α) + CD → A+ + C− +D

Îáû÷íî ðàçìåðû îáëàñòåé âçàèìîäåéñòâèÿ ìèøåíè ñ ðèäáåðãîâñêèì ýëåê-

òðîíîì è àòîìíûì îñòîâîì A+ çíà÷èòåëüíî ìåíüøå ðàäèóñà ðèäáåðãîâñêîãî

àòîìà rn ∼ n2a0, ïîýòîìó ïðîöåññû âçàèìîäåéñòâèÿ ñ ýëåêòðîíîì è îñòîâîì

ìîæíî ðàññìàòðèâàòü íåçàâèñèìî, ÷òî ñóùåñòâåííî óïðîùàåò çàäà÷ó. Äàëåå,

îòíîñèòåëüíûå âêëàäû ýòèõ ïðîöåññîâ â ñóììàðíîå ñå÷åíèå ðåàêöèè îïðå-

äåëÿåòñÿ ýíåðãèåé, ïåðåäàííîé òðàíñëÿöèîííîìó äâèæåíèþ ñèñòåìû. Åñëè

ïåðåäà÷à ýíåðãèè ìàëà, ïðåîáëàäàþùèì ÿâëÿåòñÿ êàíàë ðàññåÿíèÿ íà ýëåê-

òðîíå, êîòîðûé îáû÷íî ñ÷èòàåòñÿ êâàçèñâîáîäíûì. Ýòî îçíà÷àåò, ÷òî ðîëü

àòîìíîãî îñòîâà â äàííîì áèíàðíîì ñîóäàðåíèè ñâîäèòñÿ ëèøü ê çàäàíèþ

íà÷àëüíîãî è êîíå÷íîãî ñîñòîÿíèé ýëåêòðîíà (åãî ðàñïðåäåëåíèÿ ïî èìïóëü-

ñàì). Òàêàÿ ñèòóàöèÿ ðåàëèçóåòñÿ â ñëó÷àÿõ óïðóãèõ ñîóäàðåíèé (ðåàêöèÿ 1),

à òàêæå êâàçèóïðóãèõ ïåðåõîäîâ ìåæäó êîìïîíåíòàìè òîíêîé ñòðóêòóðû (2à)

è l-ïåðåìåøèâàíèÿ ñîñòîÿíèé ñ ìàëûìè êâàíòîâûìè äåôåêòàìè δl, δl′ → 0.

Íàïðîòèâ, â ñëó÷àÿõ, êîãäà ïåðåäà÷è ýíåðãèè áîëüøèå (l-ïåðåìåøèâàíèå ñ
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ñóùåñòâåííûì êâàíòîâûì äåôåêòîì, ñòîëêíîâåíèÿ ñ èçìåíåíèåì n è èîíèçà-

öèÿ), îñíîâíóþ ðîëü èãðàåò âçàèìîäåéñòâèå ìèøåíè ñ àòîìíûì îñòîâîì. Èñ-

êëþ÷åíèÿ ñîñòàâëÿþò ñòîëêíîâåíèÿ ñ ìîëåêóëàìè, êîãäà èçìåíåíèå ýíåðãèè

ðèäáåðãîâñêîãî àòîìà âûçâàíî îáìåíîì ýíåðãèåé ñ âíóòðåííèìè êîëåáàòåëüíî-

âðàùàòåëüíûìè ñòåïåíÿìè ñâîáîäû ìîëåêóëû è, òàêèì îáðàçîì, êèíåòè÷å-

ñêàÿ ýíåðãèÿ ñèñòåìû èçìåíÿåòñÿ íåçíà÷èòåëüíî. Îñîáîãî âíèìàíèÿ çàñëóæè-

âàþò íåóïðóãèå ïåðåõîäû è èîíèçàöèîííûå ïðîöåññû ñ ó÷àñòèåì àòîìà èëè

ìîëåêóëû, èìåþùèõ ïîëîæèòåëüíîå ñðîäñòâî ê ýëåêòðîíó (òî åñòü ñïîñîáíû-

ìè îáðàçîâàòü ñòàáèëüíûé îòðèöàòåëüíûé èîí B−). Â ýòîì ñëó÷àå ñå÷åíèÿ

ñòîëêíîâåíèÿ ñ ýëåêòðîíîì áóäóò èìåòü ðåçîíàíñíûé õàðàêòåð.

Íèæå ðàññìîòðåíû îñíîâíûå òåîðåòè÷åñêèå ïîäõîäû äëÿ îïèñàíèÿ ïðî-

öåññîâ ñòîëêíîâåíèÿ ñ ó÷àñòèåì ðèäáåðãîâñêîãî àòîìà.

1.6. Ìåòîäû îïèñàíèÿ ïðîöåññîâ ñòîëêíîâåíèÿ ðèäáåð-

ãîâñêèõ àòîìîâ ñ íåéòðàëüíûìè ÷àñòèöàìè

Êâàçèêëàññè÷åñêèé ïîäõîä. Óðàâíåíèÿ ñèëüíîé ñâÿçè

Ïðåäïîëîæèì, ÷òî îòíîñèòåëüíîå äâèæåíèå ñòàëêèâàþùèõñÿ ÷àñòèö ìîæ-

íî çàäàòü ïðè ïîìîùè êëàññè÷åñêîé òðàåêòîðèè R(t). Òàêîé (èìïóëüñíûé)

ïîäõîä îïðàâäàí, åñëè ñêîðîñòü ñáëèæåíèÿ ÷àñòèö ìíîãî ìåíüøå ñêîðîñòè

îðáèòàëüíîãî äâèæåíèÿ ýëåêòðîíà ve ∼ 1/n, ãäå n � ãëàâíîå êâàíòîâîå ÷èñ-

ëî ðèäáåðãîâñêîãî àòîìà, íî âñ¼ åù¼ íå ñëèøêîì ìàëû, òàê ÷òî äëèíà âîëíû

äå Áðîéëÿ ìíîãî ìåíüøå õàðàêòåðíûõ ðàçìåðîâ âçàèìîäåéñòâóþùèõ ñèñòåì.

Òåïëîâûå ñêîðîñòè (v = 10−4÷10−3 àò. åä.) óäîâëåòâîðÿþò ýòèì óñëîâèÿì äëÿ

ðàññìàòðèâàåìûõ â äèññåðòàöèè ñèñòåì. Â ýòîì ñëó÷àå íàèáîëåå ýôôåêòèâ-

íûì ìåòîäîì îïèñàíèÿ âçàèìîäåéñòâèÿ ÿâëÿåòñÿ êâàçèêëàññè÷åñêèé ïîäõîä â

ïðèáëèæåíèè ïðèöåëüíîãî ïàðàìåòðà. Â ðàìêàõ ýòîãî ïîäõîäà íàëåòàþùàÿ

÷àñòèöà B ñîçäà¼ò âîçìóùåíèå V̂ (t) ãàìèëüòîíèàíà ðèäáåðãîâñêîãî àòîìà

ĤA, êîòîðîå çàâèñèò îò âðåìåíè. Çàïèøåì âðåìåííîå óðàâíåíèå Øðåäèíãåðà

äëÿ âûñîêîâîçáóæä¼ííîãî ýëåêòðîíà:

i~
∂

∂t
ψ(r,R(t)) = [ĤA + V̂ (r,R(t))]ψ(r,R(t)). (1.1)

Çäåñü r � êîîðäèíàòà ýëåêòðîíà, íà÷àëî êîîðäèíàò íàõîäèòñÿ â èîííîì
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îñòîâå A+, à îòíîñèòåëüíîå äâèæåíèå ìèøåíè B ñ÷èòàåòñÿ ïðÿìîëèíåéíûì:

R(t) = ρ+ vt.

Äàííîå ïðèáëèæåíèå ñïðàâåäëèâî, ïîñêîëüêó îñíîâíîé âêëàä â âåðîÿòíî-

ñòè ïåðåõîäîâ âíîñÿò áîëüøèå ðàññòîÿíèÿ R ìåæäó ÷àñòèöàìè. Âåêòîð ρ(⊥v)

îáîçíà÷àåò ïðèöåëüíûé ïàðàìåòð. Âîñïîëüçóåìñÿ ìåòîäîì ñèëüíîé ñâÿçè è

ïðåäñòàâèì âîëíîâóþ ôóíêöèþ ýëåêòðîíà â âèäå ñóïåðïîçèöèè ñîáñòâåííûõ

ôóíêöèé íåâîçìóù¼ííîãî ãàìèëüòîíèàíà

ψ(r,R(t)) =
∑
α

aα(t)ψα(r)exp(−
i

~
Eαt), (1.2)

ãäå ψα ÿâëÿåòñÿ ðåøåíèåì ñòàöèîíàðíîãî óðàâíåíèÿ Øðåäèíãåðà ĤAψα(r) =

Eαψα(r), à êîýôôèöèåíòû ðàçëîæåíèÿ � àìïëèòóäû ïåðåõîäîâ � çàâèñÿò

îò âðåìåíè. Ïîäñòàâëÿÿ äàííîå ðàçëîæåíèå â óðàâíåíèå (1.1), äîìíîæàÿ íà

ψ∗
α è èíòåãðèðóÿ ïî r, ïîëó÷àåì ñèñòåìó äèôôåðåíöèàëüíûõ óðàâíåíèé äëÿ

àìïëèòóä ïåðåõîäîâ [97]:

i~
daα
dt

=
∑
α′

Vαα′(R(t))exp(iωαα′t)aα′(t), (1.3)

ãäå ââåäåíû îáîçíà÷åíèÿ

Vαα′(R(t)) = ⟨α|V̂ (r,R(t))|α′⟩ =
∫
ψ∗
α(r)V̂ (r,R(t))ψα′(r)dr,

ωαα′ = (Eα − Eα′)/~.

Ñèñòåìà (1.3) íàçûâàåòñÿ ñèñòåìîé óðàâíåíèé ñèëüíîé ñâÿçè. Åñëè â íà-

÷àëüíûé ìîìåíò âðåìåíè ýëåêòðîí íàõîäèëñÿ â ñîñòîÿíèè |i⟩, lim
t→−∞

a
(i)
α (ρ, v, t) =

δiα, òî âåðîÿòíîñòü ïåðåõîäà â êîíå÷íîå ñîñòîÿíèå |f⟩ è ñå÷åíèå ïåðåõîäà

|i⟩ → |f⟩ âû÷èñëÿþòñÿ ïî ôîðìóëàì:

Wfi(ρ, v) = lim
t→∞

∣∣∣a(i)f (ρ, v, t)
∣∣∣2 ,

σfi(v) = 2π

∞∫
0

Wfi(ρ, v)ρdρ. (1.4)

Ñèñòåìà (1.3) ñîñòîèò èç áåñêîíå÷íîãî ÷èñëà äèôôåðåíöèàëüíûõ óðàâ-

íåíèé, ïîýòîìó äëÿ íàõîæäåíèÿ ðåøåíèé å¼ îáû÷íî ïðèõîäèòñÿ îáðåçàòü.
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Îñîáåííîñòüþ ðèäáåðãîâñêèõ àòîìîâ ÿâëÿåòñÿ áîëüøîå ÷èñëî áëèçêî ðàñïî-

ëîæåííûõ ÷àñòè÷íî âûðîæäåííûõ ýíåðãåòè÷åñêèõ ïîäóðîâíåé, òàê ÷òî ðå-

øåíèå äàæå óñå÷¼ííîé ñèñòåìû ïðåäñòàâëÿåò çíà÷èòåëüíûå âû÷èñëèòåëüíûå

ñëîæíîñòè.

Íîðìèðîâàííàÿ òåîðèÿ âîçìóùåíèé

Â ñëó÷àå ñëàáîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó ÷àñòèöàìè, êîãäà âåðîÿòíîñòü

ïåðåõîäà ìàëà Wfi ≪ 1, äëÿ å¼ âû÷èñëåíèÿ ìîæíî âîñïîëüçîâàòüñÿ òåîðè-

åé âîçìóùåíèé. Â ïåðâîì ïîðÿäêå äëÿ íàõîæäåíèÿ àìïëèòóäû ïåðåõîäà â

ñîñòîÿíèå |f⟩ â ïðàâóþ ÷àñòü óðàâíåíèÿ (1.3) âìåñòî aα′(t) ïîäñòàâëÿåòñÿ

íà÷àëüíîå óñëîâèå:

i~
daf
dt

=
∑
α′

Vfα′(R(t))exp(iωfα′t)δiα′ = Vfi(R(t))exp(iωfit).

Ðåøåíèå ýòîãî óðàâíåíèÿ â èíòåãðàëüíîì âèäå è ñîîòâåòñòâóþùåå âûðà-

æåíèå äëÿ âåðîÿòíîñòè ïåðåõîäà

a
(i)
f (ρ, v, t) = − i

~

t∫
−∞

Vfi(R(τ))exp(iωfiτ)dτ

WB
fi(ρ, v) = lim

t→∞

∣∣∣a(i)f (ρ, v, t)
∣∣∣2 (1.5)

îòâå÷àþò áîðíîâñêîìó ïðèáëèæåíèþ.

Åñëè ïîòåíöèàë âçàèìîäåéñòâèÿ íåëüçÿ ñ÷èòàòü ìàëûì, áîðíîâñêîå ïðè-

áëèæåíèå ìîæåò äàòü çíà÷åíèÿ âåðîÿòíîñòè áîëüøå åäèíèöû. ×òîáû èñïîëü-

çîâàòü ðåçóëüòàòû (1.5) è â ýòîì ñëó÷àå, Seaton [98] ïðåäëîæèë íîðìèðîâàòü

âåðîÿòíîñòü. Êàê ïðèìåð ïðèâåä¼ì îäèí èç íàèáîëåå ïðîñòûõ ñïîñîáîâ íîð-

ìèðîâêè:

Wfi(ρ, v) =

{
WB

fi(ρ, v), ρ ≥ ρ0 ,

c, ρ < ρ0 .
(1.6)

Çäåñü c � êîíñòàíòà ïîðÿäêà åäèíèöû, êîòîðóþ ïðèâîäÿò â ñîîòâåòñòâèå ñ

ýêñïåðèìåíòàëüíî èçìåðåííûìè ñå÷åíèÿìè σfi(v), à ïðèöåëüíûé ïàðàìåòð ρ0

îïðåäåëÿåòñÿ èç óñëîâèÿ WB
fi(ρ0, v) = c.
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Ïîëóêëàññè÷åñêèé ïîäõîä â ïðåäñòàâëåíèè ïðèöåëüíîãî ïàðàìåòðà
ñ ïñåâäîïîòåíöèàëîì Ôåðìè

Âåñüìà ïðîäóêòèâíûì îêàçàëîñü èñïîëüçîâàíèå äëÿ îïèñàíèÿ ñòîëêíîâè-

òåëüíûõ ïðîöåññîâ ñ ó÷àñòèåì ðèäáåðãîâñêèõ àòîìîâ ïñåâäîïîòåíöèàëà íóëå-

âîãî ðàäèóñà (Ôåðìè, [59]), òàê êàê â ýòîì ñëó÷àå óäà¼òñÿ ïîëó÷èòü àíàëèòè-

÷åñêèå âûðàæåíèÿ äëÿ âåðîÿòíîñòåé è ñå÷åíèé ïåðåõîäîâ. Ïîòåíöèàë èìååò

âèä

VeB(r−R) =
2π~2L
m

δ(r−R) (1.7)

è îïèñûâàåò êîðîòêîäåéñòâóþùåå âçàèìîäåéñòâèå ýëåêòðîíà ñ âîçìóùàþùåé

÷àñòèöåé B áåç ó÷¼òà ýôôåêòà äàëüíîäåéñòâèÿ (ïîëÿðèçóåìîñòè ÷àñòèöû B).

Ïàðàìåòð L � ýòî äëèíà ðàññåÿíèÿ ýëåêòðîíà íà âîçìóùàþùåé ÷àñòèöå Â.

Ìàòðè÷íûé ýëåìåíò ïåðåõîäà â äàííîì ïîòåíöèàëå èìååò âèä:

Vfi(R(t)) = ⟨ψf(r)|V̂ (r−R)|ψi(r)⟩ =
2π~2L
m

ψ∗
f(R(t))ψi(R(t)).

Ïðèâåä¼ì ïðèìåðû ðåøåíèé äëÿ âåðîÿòíîñòè â ðàìêàõ êâàçèêëàññè÷å-

ñêîãî ïîäõîäà ïðèöåëüíîãî ïàðàìåòðà. Âîëíîâûå ôóíêöèè nlsJM -ñîñòîÿíèé

(s = 1/2 � ñïèí ýëåêòðîíà ñ ïðîåêöèåé σ = ±1/2, J = |l±1/2| � åãî ïîëíûé

óãëîâîé ìîìåíò, M � ïðîåêöèÿ J íà îñü z) ïðåäñòàâèìû â âèäå ðàçëîæåíèÿ

|nlJM⟩ = Rn∗l(r)Y
ls
JM(θr, φr),

Y ls
JM(θr, φr) =

∑
mσ

CJM
lmsσYlm(θr, φr)χsσ, (1.8)

ãäå Rn∗l � ðàäèàëüíàÿ âîëíîâàÿ ôóíêöèÿ, Y ls
JM � ñôåðè÷åñêèé ñïèíîð, âû-

ðàæåííûé ÷åðåç ñôåðè÷åñêèå ôóíêöèè Ylm è ñïèíîâûå ôóíêöèè χsσ ïðè ïî-

ìîùè êîýôôèöèåíòîâ Êëåáøà-Ãîðäàíà CJM
lmsσ; n∗ = n − δlJ � ýôôåêòèâíîå

ãëàâíîå êâàíòîâîå ÷èñëî. Òîãäà îáùàÿ ôîðìóëà äëÿ âåðîÿòíîñòè ïåðåõîäîâ

|nlJ⟩ → |n′l′J ′⟩ ïðèîáðåòàåò âèä [2]:

W n′l′J ′

nlJ (ρ, v) =
1

2J + 1

∑
MM ′

W n′l′J ′M ′

nlJM (ρ, v) =

=
~2L2

4m2

l′+l∑
κ=|l′−l|

A
(κ)
l′J ′,lJ

∞∫
−∞

dt

∞∫
−∞

dt′exp(−iωfi(t− t′))Pκ(cosΘR′R)×
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×Rn′
∗l

′(R(t))Rn∗l(R(t))Rn′
∗l

′(R(t′))Rn∗l(R(t
′)),

ãäå êîýôôèöèåíòû A
(κ)
l′J ′,lJ âûðàæàþòñÿ ÷åðåç 3j- è 6j- ñèìâîëû:

A
(κ)
l′J ′,lJ = (2l+1)(2l′+1)(2J ′+1)(2κ+1)

{
l′ J ′ 1/2

J l κ

}2(
l′ κ l

0 0 0

)2

. (1.9)

Ïðåíåáðåãàÿ ðàñùåïëåíèåì óðîâíåé ïî J , ïîëó÷èì îòñþäà àíàëîãè÷íîå

âûðàæåíèå äëÿ ïåðåõîäîâ nl → n′l′ [2]. ×òîáû ïðîâåñòè èíòåãðèðîâàíèå,

íåîáõîäèìî çàäàòü òðàåêòîðèþ ÷àñòèö R(t). Â ïðèáëèæåíèè ïðÿìîëèíåéíîãî

äâèæåíèÿ, èìååì

R(t) =
√
ρ2 + v2t2, dt =

RdR

v
√
R2 − ρ2

.

Åñëè íàïðàâèòü îñè x è y âäîëü âåêòîðîâ ρ è v, ñîîòâåòñòâåííî, òî óãëîâûå

êîîðäèíàòû ýëåêòðîíà â òî÷êàõ r = R, r′ = R′ îïðåäåëÿþòñÿ âûðàæåíèÿìè:

θR = π/2, φR = arctg(vt/ρ), cosΘR′R = (ρ2 + v2tt′)/(RR′).

Â ïðîñòåéøåì ñëó÷àå óïðóãîãî ñîóäàðåíèÿ ñ l = 0 (ns→ ns) è êâàçèêëàñ-

ñè÷åñêîãî âûðàæåíèÿ äëÿ Rnl(R) (ñì. [97]) èíòåãðèðîâàíèå ïî êëàññè÷åñêè

ðàçðåø¼ííîé îáëàñòè çíà÷åíèé R, 0 ≤ R ≤ 2n2∗a0, äà¼ò [99]

W óïð
ns (ρ, v) =

L2

π2n6∗ρa0
(v0/v

2)K2[k(ρ)],

K(k) =
π/2∫
0

(1− k2 sin2 θ)−1/2dθ, k(ρ) = 2−1/2

(
1− ρ

2n2∗a0

)1/2

.

Â áîëåå îáùåì ñëó÷àå êâàçèóïðóãèõ ïåðåõîäîâ nl → nl′ (ωnl′,nl = 0) áûëà

ïîëó÷åíà ïðîñòàÿ àíàëèòè÷åñêàÿ ôîðìóëà äëÿ ìàëûõ l′, l [100]:

σnl′,nl =
1

2l + 1

∑
mm′

σnl
′m′

nlm =
2πCl′lL

2

(v/v0)2n4∗
, n∗ ≫

(
v0|L|
4va0

)1/4

,

êîòîðàÿ ðàáîòàåò â îáëàñòè ñëàáîé ñâÿçè (çäåñü Cl′l � áåçðàçìåðíûå êîýô-

ôèöèåíòû, çàâèñÿùèå îò êîíêðåòíûõ çíà÷åíèé l è l′). Àíàëèòè÷åñêèå âûðà-

æåíèÿ äëÿ íåóïðóãèõ ïåðåõîäîâ nl → n′, n → n′ â ðàìêàõ ðàññìîòðåííîãî

ïðèáëèæåíèÿ áûëè ïîëó÷åíû â ðàáîòå [101] (ñì. òàêæå ìîíîãðàôèþ [2]).

Îòìåòèì, ÷òî ïðèìåíåíèå êëàññè÷åñêîãî ïîíÿòèÿ òðàåêòîðèè äîïóñòèìî

ïðè âûïîëíåíèè äâóõ óñëîâèé: à) äëèíà âîëíû äå Áðîéëÿ âîçìóùàþùåé
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÷àñòèöû çíà÷èòåëüíî ìåíüøå õàðàêòåðíîãî ðàçìåðà ïîòåíöèàëà âçàèìîäåé-

ñòâèÿ λBäÁ = 1/q ≪ Râç, èëè, ÷òî òî æå ñàìîå, äåéñòâèå S ≈ ~qRâç ≫ ~; á)
ýíåðãèÿ, ïåðåäàííàÿ òðàíñëÿöèîííîìó äâèæåíèþ ñèñòåìû (A+B) â ðåçóëü-

òàòå ñòîëêíîâåíèÿ, çíà÷èòåëüíî ìåíüøå êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè ÷àñòèöû B:

∆ε = ~2(q′2−q2)
2µ ≪ εB = ~2q2

2µ . Â ñëó÷àå ñòîëêíîâåíèÿ ðèäáåðãîâñêîãî àòîìà ñ

íåéòðàëüíûìè àòîìàìè è ìîëåêóëàìè Râç èìååò ìàñøòàá ðàçìåðîâ èîííîãî

îñòîâà A+, Râç ≥ a0, òàê ÷òî ~q = µv ∼ (103 − 104)mev è ïåðâîå óñëîâèå

âûïîëíÿåòñÿ ïðè òåïëîâûõ ñêîðîñòÿõ ñòîëêíîâåíèÿ è âûøå.

Èìïóëüñíîå ïðèáëèæåíèå

Îñíîâíàÿ èäåÿ èìïóëüñíîãî ïðèáëèæåíèÿ çàêëþ÷àåòñÿ â òîì, ÷òî ðàññåÿ-

íèå ÷àñòèöû B íà ðèäáåðãîâñêîì àòîìå ìîæíî ïðåäñòàâèòü â âèäå ñóïåðïî-

çèöèè äâóõ íåçàâèñèìûõ ïðîöåññîâ: ðàññåÿíèÿ íà èîííîì îñòîâå A+ è âûñî-

êîâîçáóæä¼ííîì ýëåêòðîíå [31, 102]. Ðîëü èîííîãî îñòîâà ñâîäèòñÿ ïðè ýòîì

ê ôîðìèðîâàíèþ òîãî ðàñïðåäåëåíèÿ èìïóëüñîâ ýëåêòðîíà, êîòîðîå îïðåäå-

ëÿåòñÿ åãî âîëíîâîé ôóíêöèåé â çàäàííîì êâàíòîâîì ñâÿçàííîì ñîñòîÿíèè.

Â îáëàñòè ïðèìåíèìîñòè èìïóëüñíîãî ïðèáëèæåíèÿ âêëàäû óêàçàííûõ ïðî-

öåññîâ ðàññåÿíèÿ â ïîëíîå ñå÷åíèå ïåðåõîäà |i⟩ → |f⟩ îêàçûâàþòñÿ àääèòèâ-
íûìè:

σèìïfi = σfi(eB) + σfi(A
+B)

Âûäåëÿþò äâà êëàññà âçàèìîäåéñòâèé, êîãäà òàêîå ïðèáëèæåíèå ïðèìå-

íèìî. Ïåðâûé � ýòî ñëó÷àé ñëàáîé ñâÿçè, êîãäà êèíåòè÷åñêàÿ ýíåðãèÿ îòíî-

ñèòåëüíîãî äâèæåíèÿ íàëåòàþùåé ÷àñòèöû çíà÷èòåëüíî ïðåâûøàåò ýíåðãèþ

ñâÿçè âíåøíåãî ýëåêòðîíà ñ àòîìíûì îñòîâîì. Âòîðîé êëàññ � êâàçèêëàññè-

÷åñêàÿ ñâÿçü, êîãäà, äàæå åñëè ïåðâîå óñëîâèå íå âûïîëíÿåòñÿ, âðåìÿ ñîóäà-

ðåíèÿ çíà÷èòåëüíî ìåíüøå ïåðèîäà îðáèòàëüíîãî äâèæåíèÿ ýëåêòðîíà, òàê

÷òî çà ýòî âðåìÿ ïîòåíöèàë âçàèìîäåéñòâèÿ àòîìíîãî îñòîâà ñ ýëåêòðîíîì

èçìåíÿåòñÿ íà ïðåíåáðåæèìî ìàëóþ âåëè÷èíó.

Ñëó÷àé ñëàáîé ñâÿçè ðåàëèçóåòñÿ â áûñòðûõ ñòîëêíîâåíèÿõ, êîãäà îòíîñè-

òåëüíàÿ ñêîðîñòü ñòàëêèâàþùèõñÿ ÷àñòèö ìíîãî áîëüøå ñêîðîñòè îðáèòàëü-

íîãî äâèæåíèÿ ýëåêòðîíà: v ≫ v0/n. Ñîãëàñíî ðåçóëüòàòàì, ïîëó÷åííûì â

ðàáîòàõ [104,105], ïðè n≫ v0/v ñå÷åíèå èîíèçàöèè A(nl)+B(β) → A++B+ē,

ïðîñóììèðîâàííîå ïî âñåì êîíå÷íûì ñîñòîÿíèÿì β′ ìèøåíè B, àñèìïòîòè-
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÷åñêè ñòðåìèòñÿ ê ïîëíîìó ñå÷åíèþ ðàññåÿíèÿ íà ðèäáåðãîâñêîì àòîìå:

σèîínl,β(v)−−−→n→∞ σïîëínl,β (v) = σïîëíeB (k ≈ mv/~)

Ýòî ñå÷åíèå, â ñâîþ î÷åðåäü, îïðåäåëÿåòñÿ ñå÷åíèåì ðàññåÿíèÿ ñâîáîäíî-

ãî ýëåêòðîíà íà âîçìóùàþùåé ÷àñòèöå. Âêëàä ïåðåõîäîâ nl → n′ â ïîëíîå

ñå÷åíèå ïðåíåáðåæèìî ìàë.

Äëÿ áîëüøèíñòâà ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ïðèëîæåíèé íàèáîëüøèé èíòåðåñ

ïðåäñòàâëÿþò òåïëîâûå ñêîðîñòè v ∼ (10−3 − 10−4)v0, äëÿ êîòîðûõ ïðèáëè-

æåíèå ñëàáîé ñâÿçè íå ðàáîòàåò. Ïîýòîìó â ñëó÷àå ìåäëåííûõ ñòîëêíîâåíèé

ïîëüçóþòñÿ ïðåäïîëîæåíèåì î êâàçèêëàññè÷åñêîé ñâÿçè. Ðàññìîòðèì ýòîò

ñëó÷àé áîëåå ïîäðîáíî.

Â èìïóëüñíîì ïðåäñòàâëåíèè çàäà÷à î íàõîæäåíèè ñå÷åíèÿ ïåðåõîäà ñâî-

äèòñÿ ê íàõîæäåíèþ êâàäðàòà ìàòðè÷íîãî ýëåìåíòà ñîîòâåòñòâóþùåé àìïëè-

òóäû ðàññåÿíèÿ. Äëÿ ðàññåÿíèÿ êâàçèñâîáîäíîãî ýëåêòðîíà íà ÷àñòèöå B ýòîò

ìàòðè÷íûé ýëåìåíò èìååò âèä (ñì. [31,102,103] è ïðèâåä¼ííûå òàì ññûëêè)

f
eB
fi (q

′,q) =
µ

µeB
⟨Gf(κ⃗

′)|feB(k′,k)|Gi(κ⃗)⟩ =
µ

µeB

∫
G∗

f(κ⃗
′)feB(k

′,k)Gi(κ⃗)dκ⃗ ,

à ñå÷åíèå âû÷èñëÿåòñÿ ïî ôîðìóëå

σfi =
q′

q

∫
|f eBfi (q′,q)|2dΩq′,q .

Çäåñü µ � ïðèâåä¼ííàÿ ìàññà âñåé ñèñòåìû A + B, µeB ≈ m � ïðèâå-

ä¼ííàÿ ìàññà ýëåêòðîíà è âîçìóùàþùåé ÷àñòèöû; âîëíîâûå âåêòîðû îòíî-

ñèòåëüíîãî äâèæåíèÿ A − B â íà÷àëüíîì ñîñòîÿíèè q = µv/~, â êîíå÷íîì

q′ = q−Q; ~Q � èìïóëüñ, ïåðåäàííûé ýëåêòðîíó; (k,k′) è (κ⃗, κ⃗′) îáîçíà÷àþò

âîëíîâûå âåêòîðû ýëåêòðîíà â íà÷àëüíîì è êîíå÷íîì ñîñòîÿíèè îòíîñèòåëü-

íî B è A+, ñîîòâåòñòâåííî. Ñóòü èìïóëüñíîãî ïðèáëèæåíèÿ â òîì, ÷òî äëÿ

âû÷èñëåíèÿ ìàòðè÷íîãî ýëåìåíòà áåð¼òñÿ àìïëèòóäà ðàññåÿíèÿ ñâîáîäíîãî

ýëåêòðîíà, feB(k
′,k), â îáêëàäêàõ èç âîëíîâûõ ôóíêöèé ñâÿçàííûõ ñîñòîÿ-

íèé, çàïèñàííûõ â èìïóëüñíîì ïðåäñòàâëåíèè:

G(κ⃗) =
1

(2π)3/2

∫
e−iκ⃗rψ(r)dr

Èç óñëîâèÿ ìåäëåííîñòè ñòîëêíîâåíèé íåïîñðåäñòâåííî ñëåäóþò áîëåå ïðî-

ñòûå ñîîòíîøåíèÿ [53]:

k ≈ κ⃗, q− q′ = Q ≈ k′ − k ≈ κ⃗′ − κ⃗ ,
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fα′α(q−Q,q) ≈ µ

m
⟨Gα′(k+Q)|feB(k+Q,k)|Gα(k)⟩ .

Â ñëó÷àå íåóïðóãîãî ðàññåÿíèÿ íà ìîëåêóëå â àìïëèòóäó ðàññåÿíèÿ ýëåê-

òðîíà âõîäèò çàâèñèìîñòü îò êâàíòîâûõ ÷èñåë ìîëåêóëû â íà÷àëüíîì è êî-

íå÷íîì ñîñòîÿíèè: feB(k
′,k) = fβ

′β
eB (k′,k).

Ðàçëîæåíèå âîëíîâîé ôóíêöèè ýëåêòðîíà íà ðàäèàëüíóþ è óãëîâóþ ÷à-

ñòè ïîçâîëÿåò ïîëó÷èòü âûðàæåíèÿ äëÿ ñå÷åíèé nlJ → n′l′J ′ è nl → n′l′

ïåðåõîäîâ [103]:

σn
′l′J ′,β′

nlJ,β (v) = 2π

(
~
mv

)2 l′+l∑
κ=|l′−l|

A
(κ)
l′J ′,lJ

Qmax∫
Qmin

∣∣∣Φ(κ)
n′
∗l

′,n∗l
(Q)
∣∣∣2QdQ ,

ãäå Qmin = |q′ − q|, Qmax = q′ + q, q ′2 = q2 − (2µ/~2)[∆Efi + ∆Eβ′β], êî-

ýôôèöèåíòû A
(κ)
l′J ′,lJ òå æå, ÷òî è â ôîðìóëàõ (1.9), à ðàäèàëüíûé èíòåãðàë

âû÷èñëÿåòñÿ ïî ôîðìóëå:

Φ
(κ)
n′
∗l

′,n∗l
(Q) = il−l′ 2

π

∞∫
0

k2dkgn∗l(k)
∞∫
0

k′2dk′g∗n′
∗l

′(k′)feB(k
′, k, Q)

×
∞∫
0

r2drjl(kr)jκ(Qr)jl′(k
′r),

ò.å. âûðàæàåòñÿ ÷åðåç ðàäèàëüíûå âîëíîâûå ôóíêöèè â èìïóëüñíîì ïðåä-

ñòàâëåíèè gnl(k) è ñôåðè÷åñêèå ôóíêöèè Áåññåëÿ jl(z). Çäåñü n∗ = n− δlJ �

ýôôåêòèâíîå ãëàâíîå êâàíòîâîå ÷èñëî. Ñå÷åíèÿ ïåðåõîäîâ nl → n′l′ âû÷èñ-

ëÿþòñÿ ïî òåì æå ôîðìóëàì, åñëè çàìåíèòü êîýôôèöèåíòû A
(κ)
l′J ′,lJ íà

B
(κ)
l′l =

∑
J ′

A
(κ)
l′J ′,lJ = (2l′ + 1)(2κ + 1)

(
l′ κ l

0 0 0

)2

.

Ïðèâåä¼ì òàêæå îáùåå âûðàæåíèå èìïóëüñíîãî ïðèáëèæåíèÿ äëÿ ñå÷åíèÿ

ïåðåõîäà nl → n′ [106]:

σβ
′β

n′,nl =
πv20

v2(n′)3

Qmax∫
Qmin

dQ

∞∫
|k0(Q)|

kdk|gnl(k)|2|fβ
′β

eB (k,Q)|2 ,

ãäå k0(Q) = (1/Q)(m(En′−Enl)/~2−Q2/2), îñòàëüíûå îáîçíà÷åíèÿ òàêèå æå,

êàê âûøå. Ïðåíåáðåãàÿ èçìåíåíèåì âíóòðåííåé ýíåðãèè ÷àñòèöû B, ∆Eβ′β =

0, è ñäåëàâ çàìåíó ïåðåìåííîé Q → ν = cos θ = 1 − Q2/(2k2) (ïîñêîëüêó
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|∆En′,nl| ≪ ~2Q2
min

2m äëÿ n ≪ (v0/v)
2/3 è ìîæíî ïîëîæèòü |k0(Q)| ≈ Q

2 ), ïðèõî-

äèì ê ðåçóëüòàòó, ïîëó÷åííîìó â ðàáîòå [107]:

σn′,nl =
πv20√

2v2(n′)3

∞∫
kmin

k2dk|gnl(k)|2
νmax(k)∫
−1

d(cos θ)√
1− cos θ

|feB(k, θ)|2 , (1.10)

νmax(k) = 1− 2k2min/k
2, kmin = Qmin/2 ≈ |∆En′,nl|/(2~v) . (1.11)

Äëÿ âû÷èñëåíèÿ ôóíêöèè ðàñïðåäåëåíèÿ Wnl(k) = |gnl(k)|2k2 ïðè l ≪ n

ìîæíî âîñïîëüçîâàòüñÿ ñëåäóþùèì èçâåñòíûì âûðàæåíèåì, óñðåäí¼ííûì ïî

ïåðèîäó áûñòðîîñöèëëèðóþùåé êîìïîíåíòû (ñì., íàïðèìåð, [31]):

Wnl(k) =
4n∗a0

π(1 + (n∗ka0)2)2
. (1.12)

Òåîðèÿ ýôôåêòèâíîãî ðàäèóñà è ýôôåêòèâíàÿ äëèíà ðàññåÿíèÿ

Îáñóäèì ïîäõîäû ê âû÷èñëåíèþ àìïëèòóäû ðàññåÿíèÿ ñâîáîäíîãî ìåä-

ëåííîãî ýëåêòðîíà íà âîçìóùàþùåé ÷àñòèöå. Â êâàíòîâîé ìåõàíèêå â ñëó-

÷àå ñôåðè÷åñêè-ñèììåòðè÷íîãî ïîòåíöèàëà âçàèìîäåéñòâèÿ àìïëèòóäà ðàñ-

ñåÿíèÿ ïðåäñòàâèìà â âèäå ðàçëîæåíèÿ ïî ïàðöèàëüíûì âîëíàì ñ çàäàííûìè

óãëîâûìè ìîìåíòàìè [97]:

f
(S)
eB (k, θ) =

∑
l

(2l + 1)f
(S)
l (k)Pl(cos θ) , (1.13)

ãäå àìïëèòóäà ïàðöèàëüíîé âîëíû f
(S)
l ñâÿçàíà ñ å¼ ôàçîé η

(S)
l âûðàæåíèåì

f
(S)
l (k) =

1

k cot η
(S)
l (k)− ik

, (1.14)

θ � óãîë ðàññåÿíèÿ, S = |sB ± 1/2| � ñóììàðíûé ñïèí, è äèôôåðåíöèàëüíîå

ñå÷åíèå ðàññåÿíèÿ

dσeB
dΩ

= |feB(k, θ)|2 =
∑

S=S+,S−

C(S)|f (S)eB (k, θ)|2 , (1.15)

ãäå C(S) = 2S+1
2(2sB+1) � ñòàòèñòè÷åñêèé ñïèíîâûé ôàêòîð.

Ó÷¼ò òîëüêî íóëåâîé, èëè s-âîëíû ðàññåÿíèÿ, ïðè k → 0 ñîîòâåòñòâó-

åò ïðèáëèæåíèþ äëèíû ðàññåÿíèÿ. Â ðàìêàõ òåîðèè ýôôåêòèâíîãî ðàäè-

óñà (ÒÝÐ) óäà¼òñÿ ïîëó÷èòü ïîñëåäóþùèå ÷ëåíû ðàçëîæåíèÿ àìïëèòóäû
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ðàññåÿíèÿ ïðè ìàëûõ çíà÷åíèÿõ k. Ýòà òåîðèÿ ïðèìåíèìà â ñëó÷àå óëü-

òðàìåäëåííûõ ýëåêòðîíîâ, äëÿ êîòîðûõ k → 0 è äëèíà âîëíû äå Áðîéëÿ,

λäÁ = 1/k ≫ r0, ìíîãî áîëüøå ýôôåêòèâíîãî ðàäèóñà êîðîòêîäåéñòâóþ-

ùåãî âçàèìîäåéñòâèÿ ýëåêòðîíà ñ àòîìîì èëè ìîëåêóëîé. Ñîîòâåòñòâåííî,

âáëèçè íóëåâîé ýíåðãèè (0 ≤ k ≪ 1/r0) òåîðèÿ äà¼ò ïðàâèëüíîå âûðàæåíèå

äëÿ àìïëèòóäû ðàññåÿíèÿ, êîòîðîå â îñíîâíîì îïðåäåëÿåòñÿ òèïîì äàëüíî-

äåéñòâóþùåãî âçàèìîäåéñòâèÿ (ïîëÿðèçàöèîííîãî, äèïîëüíîãî, êâàäðóïîëü-

íîãî). Àìïëèòóäà è ñå÷åíèå óïðóãîãî ðàññåÿíèÿ ýëåêòðîíà: feB = −L (òàê

êàê P0(cos θ) = 1), σóïðeB = 4πL2, ãäå ïàðàìåòð L íàçûâàåòñÿ äëèíîé ðàññå-

ÿíèÿ; äàííîå ïðèáëèæåíèå ñîîòâåòñòâóåò ïñåâäîïîòåíöèàëó âçàèìîäåéñòâèÿ

íóëåâîãî ðàäèóñà (Ôåðìè). Ýôôåêòèâíûé ðàäèóñ ïîëÿðèçàöèîííîãî âçàèìî-

äåéñòâèÿ îïðåäåëÿåòñÿ ðàäèóñîì Âàéñêîïôà: r0 = rW = (πα/4ka0)
1/3, è ïðè

áîëüøèõ ïîëÿðèçóåìîñòÿõ ìèøåíè α (íàïðèìåð, äëÿ àòîìîâ ùåëî÷íûõ ìå-

òàëëîâ) òåîðèÿ îêàçûâàåòñÿ íåïðèìåíèìîé äàæå ïðè î÷åíü ìàëûõ çíà÷åíè-

ÿõ âîëíîâîãî ÷èñëà k. Îäíàêî äàæå ñðåäè èíåðòíûõ ãàçîâ, ó êîòîðûõ ïîëÿ-

ðèçóåìîñòü ïî ñðàâíåíèþ ñ äðóãèìè ýëåìåíòàìè ìèíèìàëüíà, ÒÝÐ õîðîøî

îïèñûâàåò ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå òîëüêî äëÿ ãåëèÿ èç-çà ëèáî àíîìàëü-

íî íèçêîé âåëè÷èíû L ó àòîìà Ne, ëèáî èç-çà íàëè÷èÿ ýôôåêòà Ðàìçàóýðà-

Òàóíñåíäà ó àòîìîâ Ar, Kr, Xe. Ýòè ýôôåêòû óäàëîñü îïèñàòü â ðàìêàõ ìîäè-

ôèöèðîâàííîé ÒÝÐ, ðàçðàáîòàííîé O'Malley et al. [108,109], â êîòîðîé ôàçû

ðàññåÿíèÿ çàâèñÿò îò ïîëÿðèçóåìîñòè:

tan(η0(k))

k
= −L− πα

3a0
k − 4αL

3a0
k2 ln(ka0) +D0k

2 + F0k
3 +O(k4) ,

tan(ηℓ(k))

k
=

παk

a0(2ℓ+ 3)(2ℓ+ 1)(2ℓ− 1)
+Dℓk

2 +O(k3) , ℓ ≥ 1 .

Îíà ïðèìåíèìà ïðè óñëîâèè αk2/a0 ≪ 1 è äà¼ò ñëåäóþùåå âûðàæåíèå äëÿ

êâàäðàòà àìïëèòóäû ðàññåÿíèÿ:

|feB(k, θ)|2 = L2 +
παL

a0
k sin(θ/2) +

8αL2

3a0
k2 ln(ka0) +Bk2 +O(k3) .

Áîëåå òî÷íûì ïîäõîäîì, ïîçâîëÿþùèì ó÷åñòü çàâèñèìîñòü àìïëèòóäû

ðàññåÿíèÿ îò ýíåðãèè ýëåêòðîíà è óãëà ðàññåÿíèÿ â ïåðåõîäàõ âèäà nl → n′,

ÿâëÿåòñÿ ïðèáëèæåíèå ýôôåêòèâíîé äëèíû ðàññåÿíèÿ. Â ðàìêàõ ýòîãî ïîä-

õîäà ïîñòîÿííóþ äëèíó ðàññåÿíèÿ L çàìåíÿþò å¼ ýôôåêòèâíûì çíà÷åíèåì

Le�, çàâèñÿùèì îò ýôôåêòèâíîãî ãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà n∗ è èçìåíåíèÿ
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ýíåðãèè ýëåêòðîíà ∆Efi = ∆En′,nl ≈ 2Ry|δl +∆n|/n3 â ïðîöåññå íåóïðóãîãî
ïåðåõîäà nl → n′. Ïðè ýòîì äîëæíî âûïîëíÿòüñÿ óñëîâèå:

L2
eff

L2
=
σn′,nl

σLn′,nl

,

ãäå σn′,nl � ñå÷åíèå ïåðåõîäà nl → n′ â èìïóëüñíîì ïðèáëèæåíèè ñ òî÷íîé

àìïëèòóäîé ðàññåÿíèÿ feB(k, θ), σ
L
n′,nl � ïðèáëèæ¼ííîå çíà÷åíèå, äàâàåìîå

òåîðèåé ýôôåêòèâíîãî ðàäèóñà (èëè êâàçèêëàññè÷åñêîé òåîðèåé áèíàðíûõ ñî-

óäàðåíèé ñ ôåðìèåâñêèì ïñåâäîïîòåíöèàëîì). Èñïîëüçóÿ êâàçèêëàññè÷åñêîå

âûðàæåíèå äëÿ ñå÷åíèÿ ïåðåõîäîâ nl → n′ â ñëó÷àå l ≪ n [101] è ôîðìóëó

(1.10), èìååì:

L2
eff =

1

23/2f0(λ)

∞∫
kmin

k2dk|gnl(k)|2
νmax(k)∫
−1

d(cos θ)√
1− cos θ

|feB(k, θ)|2 , (1.16)

ãäå λ = n∗a0|∆En′,nl|/(~v) � ïàðàìåòð íåóïðóãîñòè ïðîöåññà, à

f0(λ) =
2

π

{
arctan

2

λ
− λ

2
ln

(
1 +

(
2

λ

)2
)}

.

Äëÿ íåêîòîðûõ çàäà÷ (íàïðèìåð, êâàçèóïðóãèõ ïåðåõîäîâ λ → 0) ñóùå-

ñòâóþò ðàçëîæåíèÿ Le�, ïîçâîëÿþùèå äîâîëüíî òî÷íî îïèñàòü ïîâåäåíèÿ ñå-

÷åíèé [96], â äðóãèõ ñëó÷àÿõ ìîæíî âîñïîëüçîâàòüñÿ òî÷íûìè äàííûìè äëÿ

ïàðöèàëüíûõ àìïëèòóä (èëè ôàç) ðàññåÿíèÿ, ïîëó÷åííûìè èç ïåðâûõ ïðèí-

öèïîâ. Ïîñëåäíèé âàðèàíò ïîçâîëÿåò ðàñøèðèòü îáëàñòü ïðèìåíèìîñòè êâà-

çèêëàññè÷åñêîãî âàðèàíòà èìïóëüñíîãî ïðèáëèæåíèÿ, èñïîëüçóÿ óíèôèöèðî-

âàííûé ïîäõîä.

Íåóïðóãèå è êâàçèóïðóãèå ïåðåõîäû ïðè ðàññåÿíèè âîçìóùàþùåãî
àòîìà íà ñëàáîñâÿçàííîì ýëåêòðîíå

Ïðèâåä¼ì êîíå÷íóþ ôîðìóëó äëÿ ñå÷åíèé ïåðåõîäîâ nl → n′ â ðàìêàõ

êâàçèêëàññè÷åñêîãî âàðèàíòà èìïóëüñíîãî ïðèáëèæåíèÿ â ñî÷åòàíèè ñ íîð-

ìèðîâàííîé òåîðèåé âîçìóùåíèé :

σn′,nl =

{
cπρ2max(λ) , ρ0 = ρmax

cπρ20 +
2πL2

effv
2
0

v2n3
∗

Fλ(ρ0/2n
2
∗a0) , ρ0 ≤ ρmax ,

(1.17)

ãäå
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Fλ(y0) =
1

π

2Θ(ỹ − y0)

x1∫
y0

(
x2 − y20
x− x2

)1/2

dx+

x2∫
x1

(
x2 − y20
x− x2

)1/2

dx+D(x2)−

− D(x1)} ,

D(z) = arctan

[(
z

1− z

)1/2
]
− [z(1− z)]1/2 + λ

[
z − ln

(
1

1− z

)]
, (1.18)

ρ0 � ïàðàìåòð íîðìèðîâêè WB
n′,nl(ρ0) = c; y0 = ρ0/(2n

2
∗a0); x1,2 � êëàññè÷å-

ñêèå òî÷êè ïîâîðîòà (íîðìèðîâàííûå íà 2n2∗a0), ÿâëÿþùèåñÿ êîðíÿìè óðàâ-

íåíèÿ y0 = φλ(x), ãäå

φλ(x) =
√
2λ

x5/4

(1− x)1/4

√
1− λ

√
x/(2

√
1− x) ;

ρmax(λ, n∗) � ïðèöåëüíûé ïàðàìåòð, ìàêñèìèçèðóþùèé ôóíêöèþ φλ(x):

ρmax(λ) = φmax
λ (x),

à ỹ íàõîäèòñÿ èç óñëîâèÿ ỹ = φλ(x̃) = x̃ è ðàâíî 1/(1 + λ2).

Ïåðåõîäû, èíäóöèðîâàííûå ðàññåÿíèåì âîçìóùàþùåé ÷àñòèöû íà
èîííîì îñòîâå ðèäáåðãîâñêîãî àòîìà

Âûøå áûëè ðàññìîòðåíû ñïîñîáû ðàñ÷¼òà ñå÷åíèé íåóïðóãèõ è êâàçèóïðó-

ãèõ ïåðåõîäîâ, îáóñëîâëåííûõ ðàññåÿíèåì âîçìóùàþùåãî àòîìà èëè ìîëåêó-

ëû íà ñëàáîñâÿçàííîì ýëåêòðîíå âûñîêîâîçáóæä¼ííîãî àòîìà. Êðîìå íåãî,

âêëàä â ñå÷åíèÿ ýëåìåíòàðíûõ ïðîöåññîâ âíîñÿò ñòîëêíîâåíèÿ âîçìóùàþ-

ùåé ÷àñòèöû ñ èîííûì îñòîâîì ðèäáåðãîâñêîãî àòîìà A+ (ñì., íàïðèìåð,

ðàáîòû [110�116]). Åäèíîé ôîðìóëû äëÿ îöåíêè îòíîñèòåëüíûõ âêëàäîâ ðàñ-

ñåÿíèÿ íà ýëåêòðîíå è èîííîì îñòîâå â ðàçëè÷íûå òèïû ñòîëêíîâèòåëüíûõ

ïåðåõîäîâ â íàñòîÿùåå âðåìÿ íå ñóùåñòâóåò, ïîñêîëüêó ðåçóëüòàò çäåñü ñóùå-

ñòâåííî çàâèñèò îò êîíêðåòíîãî òèïà âîçìóùàþùåé ÷àñòèöû è ðèäáåðãîâñêî-

ãî àòîìà. Òåì íå ìåíåå, òåîðåòè÷åñêèé àíàëèç ïîêàçûâàåò, ÷òî â ñëó÷àå êâàçè-

óïðóãîãî l-ïåðåìåøèâàíèÿ âòîðîé ìåõàíèçì áóäåò çíà÷èì ëèøü ïðè äîâîëüíî

áîëüøèõ çíà÷åíèÿõ ãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà (èëè â îáëàñòè ñðåäíèõ n, ãäå

ìîäåëü êâàçèñâîáîäíîãî ýëåêòðîíà íåïðèìåíèìà). Â ñëó÷àå íåóïðóãèõ ïåðå-

õîäîâ, êîãäà ñå÷åíèÿ òðàäèöèîííîãî ìåõàíèçìà, îáóñëîâëåííîãî ðàññåÿíèåì

âîçìóùàþùåé ÷àñòèöû íà êâàçèñâîáîäíîì ýëåêòðîíå, îêàçûâàþòñÿ íà ïîðÿä-

êè âåëè÷èíû ìåíüøå, ÷åì â ñëó÷àå êâàçèóïðóãèõ ïðîöåññîâ ñ ìàëîé ïåðåäà÷åé
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ýíåðãèè â òðàíñëÿöèîííûå ñòåïåíè ñâîáîäû, âêëàä ìåõàíèçìîâ ðàññåÿíèÿ íà

èîííîì îñòîâå ìîæåò îêàçàòüñÿ îïðåäåëÿþùèì â îáëàñòè ìàëûõ è ñðåäíèõ

çíà÷åíèé n. Ñóùåñòâóþò ýôôåêòèâíûå ìåòîäû ðàñ÷¼òà ñå÷åíèé ðàññåÿíèÿ

B−A+, ïîçâîëÿþùèå ïðîâåñòè òàêîå ñðàâíåíèå â êîíêðåòíûõ óñëîâèÿõ. Ìû

îáñóäèì äâå îñíîâíûå ìîäåëè, ñîîòâåòñòâóþùèå ðàçíûì äèàïàçîíàì ÷àñòîò

ïåðåõîäà ðèäáåðãîâñêîãî àòîìà ωfi.

Ìîäåëü âñòðÿõèâàíèÿ âûñîêîâîçáóæä¼ííîãî àòîìà

Äàííàÿ ìîäåëü ïðèìåíèìà ïðè ìàëûõ ÷àñòîòàõ ïåðåõîäà ωfi ≪ v/ρçàõâ,

ãäå v � îòíîñèòåëüíàÿ ñêîðîñòü äâèæåíèÿ ñòàëêèâàþùèõñÿ ÷àñòèö, ρçàõâ �

ïðèöåëüíûé ïàðàìåòð çàõâàòà ìèøåíè B èîííûì îñòîâîì A+. Ïðè ýòîì äëÿ

ìåæúÿäåðíîãî ðàññòîÿíèÿ Rω, íà êîòîðîì ïðîèñõîäèò âçàèìîäåéñòâèå, âû-

ïîëíÿåòñÿ ñëåäóþùåå óñëîâèå: ρçàõâ ≤ Rω ≪ n2a0. Ïîñêîëüêó âðåìÿ âçàè-

ìîäåéñòâèÿ τA+B ∼ ρçàõâ/v ìíîãî ìåíüøå õàðàêòåðíîãî ïåðèîäà äâèæåíèÿ

ðèäáåðãîâñêîãî ýëåêòðîíà T ∼ 1/ωfi è ñìåùåíèå îñòîâà A+ çà âðåìÿ ñîóäà-

ðåíèÿ ìàëî ïî ñðàâíåíèþ ñ ðàäèóñîì îðáèòû, ïðîöåññ îïèñûâàåòñÿ â ðàìêàõ

âíåçàïíîé òåîðèè âîçìóùåíèé, êîãäà â ìîìåíò ñîóäàðåíèÿ ïðîèñõîäèò èçìå-

íåíèå âîëíîâîé ôóíêöèè ýëåêòðîíà â ñèñòåìå îòñ÷¼òà, ñâÿçàííîé ñ åãî àòîì-

íûì îñòîâîì, áåç èçìåíåíèÿ êîîðäèíàòû: ψ(r′, t = 0) = ψα(r
′) exp(−iKr′),

ãäå α îáîçíà÷àåò íà÷àëüíîå ñîñòîÿíèå ýëåêòðîíà, K = m∆VA+/~ � âîëíî-

âîé âåêòîð ýëåêòðîíà, ñîîòâåòñòâóþùèé èçìåíåíèþ ñêîðîñòè îñòîâà ∆VA+ =

~(q′ − q)/MA â ñòîëêíîâåíèè ñ ìèøåíüþ B, ~q = µv, ãäå µ � ïðèâåä¼ííàÿ

ìàññà ÷àñòèö A,B.

Ñå÷åíèÿ ïåðåõîäîâ nl → n′l′ â ðàìêàõ ìîäåëè âñòðÿõèâàíèÿ îïèñûâàþòñÿ

îáùåé ôîðìóëîé [106]:

σn′l′,nl(K) =
1

2l + 1

∑
mm′

∫ ∣∣⟨ψn′l′m′(r)|eiKr|ψnlm(r)⟩
∣∣2 |fA+B|2dΩq′q , (1.19)

÷òî ýêâèâàëåíòíî ðåçóëüòàòó, ïîëó÷àåìîìó â èìïóëüñíîì ïðèáëèæåíèè äëÿ

âçàèìîäåéñòâèÿ âîçìóùàþùåé ÷àñòèöû ñ àòîìíûì îñòîâîì. Çäåñü fA+B �

àìïëèòóäà óïðóãîãî ðàññåÿíèÿ B − A+.

Ìîæíî ïîêàçàòü [117], ÷òî ïîëíîå ñå÷åíèå ïåðåõîäîâ, âûçâàííîå ìåõàíèç-

ìîì ðàññåÿíèÿ íà èîííîì îñòîâå, ðàâíî èíòåãðàëüíîìó ñå÷åíèþ óïðóãîãî ðàñ-
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ñåÿíèÿ ÷àñòèöû B íà A+:

σïîëíi = σii +
∑
f ̸=i

σfi = σóïðA+B , σóïðA+B(v) =

∫
|fA+B|2dΩq′q .

Çäåñü σóïði = σii è σ
íåóïð
i =

∑
f ̸=i

σfi � ñå÷åíèÿ óïðóãîãî è íåóïðóãèõ (âêëþ÷àÿ

èîíèçàöèþ) ïåðåõîäîâ èç ñîñòîÿíèÿ |i⟩. Â çàâèñèìîñòè îò çíà÷åíèÿ ãëàâíîãî

êâàíòîâîãî ÷èñëà íà÷àëüíîãî ñîñòîÿíèÿ n âûäåëÿþò äâà ïðåäåëüíûõ ñëó÷àÿ.

1. n ≫ v0
v
MA

µ (÷òî ñîîòâåòñòâóåò n ≫ 103 − 104 ïðè òåïëîâûõ ñêîðîñòÿõ).

Â ýòîì ñëó÷àå ïîëíîå ñå÷åíèå íåóïðóãèõ ïåðåõîäîâ ñòðåìèòñÿ ê ïðå-

äåëüíîìó çíà÷åíèþ, σóïðA+B, à ñå÷åíèå óïðóãèõ ïåðåõîäîâ àñèìïòîòè÷åñêè

ñòðåìèòñÿ ê íóëþ:

σíåóïðnl (v) → σóïðA+B(v) , σóïðnl → 0 , n→ ∞ .

Ïðè ýòîì îñíîâíîé âêëàä â íåóïðóãèå ïåðåõîäû äà¼ò èîíèçàöèÿ, σíåóïðnl ≈
σèîínl , ïîñêîëüêó èìïóëüñ, ïåðåäàííûé ýëåêòðîíó, çíà÷èòåëüíî ïðåâûøàåò

èìïóëüñ åãî îðáèòàëüíîãî äâèæåíèÿ.

2. n ≪
√

v0
v
MA

µ (n ≤ 30 − 100 äëÿ òåïëîâûõ ñêîðîñòåé). Ïåðåäàííûé ýëåê-

òðîíó èìïóëüñ ~K ≤ 2m
MA

~q = 2m
MA
µv ≪ 2m

MA

v0MA

n2 èëè Kn2a0 ≪ 1, ïîýòîìó

ýêñïîíåíòó â (1.19) ìîæíî ðàçëîæèòü â ðÿä è îãðàíè÷èòüñÿ ïåðâîé ñòå-

ïåíüþ ïî K, ÷òî ñîîòâåòñòâóåò äèïîëüíîìó ïðèáëèæåíèþ: exp(iKr) ≈
1 + iKr. Ïîëíîå ñå÷åíèå òóøåíèÿ, òî åñòü âñåõ ïåðåõîäîâ nl → n′l′ ̸= nl,

äà¼òñÿ ôîðìóëîé:

σíåóïðnl (v) =
∑

n′l′ ̸=nl

σn′l′,nl =
2

3

⟨
(r/a0)

2
⟩
nl

(
µv

v0MA

)2

σtrA+B(v) ,

ãäå σtrA+B(v) =
∫
|fA+B|2(1− cos θq′q) dΩq′q � òðàíñïîðòíîå ñå÷åíèå óïðó-

ãîãî ðàññåÿíèÿ, à ìàòðè÷íûé ýëåìåíò ðàâåí

⟨r2⟩nl =
∞∫
0

r2Rnl(r)r
2dr =

n2a20
2

(5n2 + 1− 3l(l + 1)).

Âåðîÿòíîñòü óïðóãîãî ðàññåÿíèÿW óïð
nl (K) = 1−O

(
(Kn2a0)

2
)
, òî åñòü â

äàííîì ïðåäåëüíîì ñëó÷àå îíî èãðàåò îïðåäåëÿþùóþ ðîëü ñðåäè ïåðåõî-

äîâ, âûçâàííûõ âçàèìîäåéñòâèåì A+−B: σóïðnl (v) = σóïðA+B(v)−σ
íåóïð
nl (v) ≈

σóïðA+B(v). Ñå÷åíèå íåóïðóãèõ ïåðåõîäîâ ðàñò¼ò ïðîïîðöèîíàëüíî n4 è â
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ïðåäåëå n =
√

v0
v
MA

µ äîñòèãàåò òðàíñïîðòíîãî ñå÷åíèÿ ðàññåÿíèÿ âîçìó-

ùàþùåé ÷àñòèöû B íà èîííîì îñòîâå A+ ðèäáåðãîâñêîãî àòîìà [115,116].

Îäíàêî, ïîñêîëüêó îñíîâíîé âêëàä â óïðóãîå ðàññåÿíèå âîçìóùàþùåé

÷àñòèöû íà èîííîì îñòîâå äàþò ìàëûå óãëû ðàññåÿíèÿ θq′q, σ
tr
A+B(v) ≪

σóïðA+B(v) (÷èñëåííûå îöåíêè äàþò îòíîøåíèå ýòèõ ñå÷åíèé 5�50).

Êâàçèìîëåêóëÿðíûé ïîäõîä

Â ñëó÷àå áîëüøèõ ÷àñòîò ïåðåõîäîâ ωfi ≥ v/ρçàõâ è ìàëûõ ðàäèóñîâ âçàè-

ìîäåéñòâèÿ Rω ≤ ρçàõâ ≪ n2a0 ìîæåò ïðîèçîéòè çàõâàò ÷àñòèöû B èîííûì

îñòîâîì A+ ñ îáðàçîâàíèåì êâàçèìîëåêóëû BA++ ē. Ïîýòîìó èñïîëüçóåìûé

çäåñü ïîäõîä íàçûâàþò êâàçèìîëåêóëÿðíûì, à áàçèðóåòñÿ îí íà ñòàöèîíàð-

íîé òåîðèè âîçìóùåíèé â ïðèáëèæåíèè Áîðíà-Îïïåíãåéìåðà. Âîçìóù¼ííûé

ãàìèëüòîíèàí èìååò âèä:

Ĥ = − ~2

2µ
∆R + ĤBA+(rκ,R) + Ĥe(r) + V̂ ,

ãäå ïåðâûé ÷ëåí îïèñûâàåò êèíåòè÷åñêóþ ýíåðãèþ îòíîñèòåëüíîãî äâèæåíèÿ

àòîìîâ, âòîðîé � ýëåêòðîííóþ îáîëî÷êó ïîëîæèòåëüíîãî èîíà BA+ ñ ðàäèóñ-

âåêòîðàìè âíóòðåííèõ ýëåêòðîíîâ rκ, κ = 1..N

ĤBA+φj(rκ,R) = Uj(R)φj(rκ,R) ,

ãäå j = i, f ñîîòâåòñòâóþò íà÷àëüíîìó (Ui) è êîíå÷íîìó (Uf) òåðìàì êâà-

çèìîëåêóëû; òðåòèé ÷ëåí îïèñûâàåò âíåøíèé ýëåêòðîí â êóëîíîâñêîì ïîëå

èîííîãî îñòîâà A+ ðèäáåðãîâñêîãî àòîìà:

Ĥe = − ~2

2m
∆r −

e2

r
,

Ĥeψnlm(r) = Enlψnlm(r) , Enl = −Ry
n2∗

Ĥeψ
±
k (r) = Eψ±

k (r) , E =
~2k2

2m
,

ãäå Enl è E � ýíåðãèè äèñêðåòíîãî è íåïðåðûâíîãî ñïåêòðîâ, ñîîòâåòñòâåííî.

Âîçìóùåíèå åñòü îïåðàòîð êóëîíîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ

V̂ =
N∑
κ=1

e2

|r− rκ|
− ZAe

2

|r−RA|
− ZBe

2

|r−RB|
+
e2

r
,

ãäå ïîñëåäíèé ÷ëåí (e2/r) êîìïåíñèðóåò ñîîòâåòñòâóþùåå ñëàãàåìîå â Ĥe.
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Â èòîãå, èñïîëüçóÿ ïðèáëèæåíèå ïðèöåëüíîãî ïàðàìåòðà è çàìåíÿÿ ñóììè-

ðîâàíèå ïî óãëîâîìó ìîìåíòó îòíîñèòåëüíîãî äâèæåíèÿ àòîìîâ J èíòåãðè-

ðîâàíèåì, ïîëó÷àåì âûðàæåíèå äëÿ ñå÷åíèÿ íåóïðóãèõ ïåðåõîäîâ |i, nl⟩ →
|f, n′l′⟩ [113]:

σf,in′l′,nl(E) =
4π3gf

(2l + 1)giq2

∑
mm′

∞∫
0

∣∣∣⟨χ(f)
E ′J (R)|V̂

f,n′l′m′

i,nlm (R)|χ(i)
EJ (R)⟩

∣∣∣2 2J dJ ,

V̂ f,n′l′m′

i,nlm (R) = ⟨ψn′l′m′(r)|⟨φf(rκ,R)|V̂ |φi(rκ,R)⟩|ψnlm(r)⟩ .

Çäåñü gi è gf � ñòàòèñòè÷åñêèå âåñà èîíà BA+, χEJ (R)� ðàäèàëüíûå ÿäåð-

íûå âîëíîâûå ôóíêöèè íåïðåðûâíîãî ñïåêòðà ñ îïðåäåë¼ííûìè çíà÷åíèÿìè

êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè E = ~2q2/2µ è óãëîâîãî ìîìåíòà J , ñîîòâåòñòâóþùèå

íà÷àëüíîìó è êîíå÷íîìó ýëåêòðîííûì òåðìàì. Â êâàçèêëàññè÷åñêîì ïðèáëè-

æåíèè îíè èìåþò âèä

χ(R) =
C

R
√
v(R)

cos

 R∫
a

q(R̃)dR̃− π

4

 ,

q(R) = µv(R)/~ = (1/~)

√
2µ

(
E − U(R)− ~2(J + 1/2)2

2µR2

)
,

ãäå b � ëåâûå òî÷êè ïîâîðîòà äëÿ îòíîñèòåëüíîãî äâèæåíèÿ àòîìîâ íà òåðìå

U(R), C � íîðìèðîâî÷íàÿ êîíñòàíòà: CE = (2/π~)1/2 (E > 0 � íåïðåðûâíûé

ñïåêòð), CνJ = 2/
√
T (EνJ < 0, äèñêðåòíûé ñïåêòð, T � êëàññè÷åñêèé ïåðè-

îä êîëåáàòåëüíî-âðàùàòåëüíîãî äâèæåíèÿ ÿäåð íà êîíå÷íîì òåðìå Uf(R) ñ

ýíåðãèåé EνJ ).
Àíàëîãè÷íûå âûðàæåíèÿ ïîëó÷àþòñÿ äëÿ ñå÷åíèé ïðÿìîé èîíèçàöèèA(nl)+

B → A+ +B + ē [114]:

σïð.è.nl =
4π3gf

(2l + 1)giq2

∑
l′

∑
mm′

Eïð.è.

max∫
0

dE

∞∫
0

2J dJ
∣∣∣⟨χ(f)

E ′J (R)|V̂
f,El′m′

i,nlm (R)|χ(i)
EJ (R)⟩

∣∣∣2
è àññîöèàòèâíîé èîíèçàöèè A(nl) +B → BA+(νJ ) + ē [114]:

σà.è.nl (E) =
∑
νJ

σfinl(E → νJ ) =

=
4π3gf

(2l + 1)giq2

∑
l′

∑
mm′

νmax∫
νmin

dν

∞∫
0

2J dJ
∣∣∣⟨χ(f)

νJ (R)|V̂
f,El′m′

i,nlm (R)|χ(i)
EJ (R)⟩

∣∣∣2 ,
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ãäå E � ýíåðãèÿ âûëåòåâøåãî ýëåêòðîíà, ν,J � êîëåáàòåëüíîå è âðàùàòåëü-

íîå êâàíòîâûå ÷èñëà ìîëåêóëÿðíîãî èîíà, ñóììà ïî êîòîðûì çàìåíåíà èíòå-

ãðàëîì.

1.7. Ñëàáîñâÿçàííûå îòðèöàòåëüíûå èîíû

Àòîìàðíûå àíèîíû

Êàê óæå îòìå÷àëîñü, îäíèì èç âîçìîæíûõ ïðîäóêòîâ ïðîöåññîâ ñòîëê-

íîâåíèÿ ðèäáåðãîâñêèõ àòîìîâ ñ íåéòðàëüíûìè ÷àñòèöàìè (àòîìàìè è ìî-

ëåêóëàìè), îáëàäàþùèìè ïîëîæèòåëüíûì ñðîäñòâîì ê ýëåêòðîíó, ÿâëÿþòñÿ

àòîìàðíûå è ìîëåêóëÿðíûå îòðèöàòåëüíûå èîíû. Òàêîãî ðîäà ïðîöåññû, ñî-

ïðîâîæäàþùèåñÿ ïåðåíîñîì ñëàáîñâÿçàííîãî ýëåêòðîíà, ìîãóò áûòü èñïîëü-

çîâàíû íå òîëüêî äëÿ èññëåäîâàíèÿ ðàçíîîáðàçíûõ ìåõàíèçìîâ ñòîëêíîâåíèé

ðèäáåðãîâñêèõ àòîìîâ ñ íåéòðàëüíûìè ÷àñòèöàìè, íî è äëÿ èçó÷åíèÿ îòðè-

öàòåëüíûõ èîíîâ, â òîì ÷èñëå è äëÿ îïðåäåëåíèÿ èõ ýíåðãèè ñâÿçè.

Èçó÷åíèå îòðèöàòåëüíûõ èîíîâ íåîáõîäèìî äëÿ öåëîãî ðÿäà àñòðîôèçè÷å-

ñêèõ ïðèëîæåíèé, ôèçèêè çâåçäíûõ àòìîñôåð è àòìîñôåðû Çåìëè, à òàêæå

äëÿ ðåøåíèÿ øèðîêîãî êðóãà ïðîáëåì ôèçèêè íèçêîòåìïåðàòóðíîé ïëàçìû

è ôèçèêè óñêîðèòåëåé ÷àñòèö. Óëüòðà÷óâñòâèòåëüíàÿ óñêîðèòåëüíàÿ ìàññ-

ñïåêòðîìåòðèÿ îòðèöàòåëüíûõ àòîìàðíûõ èîíîâ ïîçâîëÿåò ïðîèçâîäèòü äà-

òèðîâàíèå â àðõåîëîãèè, ãåîôèçèêå, áèîìåäèöèíå è â äðóãèõ îòðàñëÿõ íàóêè.

Ïîýòîìó â îáëàñòè àòîìàðíûõ àíèîíîâ íàêîïëåí áîëüøîé ýêñïåðèìåíòàëü-

íûé è òåîðåòè÷åñêèé çàäåë. Äåòàëüíóþ èíôîðìàöèþ îá àòîìàðíûé èîíàõ

ìîæíî íàéòè â îáçîðàõ [118, 119]. Ïîäðîáíûå äàííûå î ìîëåêóëÿðíûõ àíèî-

íàõ è ýëåìåíòàðíûõ ïðîöåññàõ ñ èõ ó÷àñòèåì ïðåäñòàâëåíû â îáçîðíîé ñòà-

òüå [120]. Çäåñü ïðèâåäåì ëèøü íåêîòîðûå îñíîâíûå ñâåäåíèÿ.

Ýíåðãèåé ñðîäñòâà àòîìà ê ýëåêòðîíó (electron a�nity) èëè ýíåðãèåé ñâÿçè

îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ îòðèöàòåëüíîãî èîíà íàçûâàåòñÿ ðàçíîñòü ýíåðãèé ìåæ-

äó íèæíèì ñâÿçàííûì ñîñòîÿíèåì èîíà X− (êîìïîíåíòîé åãî ñâåðõòîíêîé

ñòðóêòóðû ñ íàèìåíüøåé ýíåðãèåé) è îñíîâíûì ñîñòîÿíèåì àòîìà Õ. Ñîñòî-

ÿíèÿ X−, íàõîäÿùèåñÿ ïî ýíåðãèè âûøå îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ ñâîåãî àòîìàð-

íîãî îñòîâà, ÿâëÿþòñÿ ìåòàñòàáèëüíûìè. Ìåòàñòàáèëüíûå (àâòîèîíèçàöèîí-

íûå) ñîñòîÿíèÿ èìåþò êîíå÷íîå âðåìÿ æèçíè è îòðèöàòåëüíóþ ýíåðãèþ ñâÿ-

çè. Êðèòåðèåì íàëè÷èÿ ó àòîìà ñòàöèîíàðíîãî îòðèöàòåëüíîãî èîíà ñëóæèò

ïîëîæèòåëüíîå ñðîäñòâî ê ýëåêòðîíó εñâ > 0.
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Âîçáóæäåííûå ñîñòîÿíèÿ îòðèöàòåëüíûõ èîíîâ íàçûâàþòñÿ ðåçîíàíñàìè.

×èñëî ðåçîíàíñíûõ ñîñòîÿíèé îãðàíè÷åíî, çà èñêëþ÷åíèåì èîíîâ âîäîðîäà

H−. ×àùå âñåãî ýòè ñîñòîÿíèÿ ìåòàñòàáèëüíû; â ýòîì ñëó÷àå èõ ýíåðãèþ ñâÿçè

îòñ÷èòûâàþò îò áëèæàéøåãî ñâåðõó âîçáóæäåííîãî ñîñòîÿíèÿ íåéòðàëüíîãî

àòîìà. Â ëèòåðàòóðå âñòðå÷àåòñÿ ðàçäåëåíèå ðåçîíàíñîâ íà äâà òèïà, ïîòåí-

öèàëüíûå (shape resonances) è ôåøáàõîâñêèå (Feshbach resonances). Ïîòåíöè-

àëüíûé ðåçîíàíñ � ýòî âðåìåííûé çàõâàò ýëåêòðîíà â ïîòåíöèàëüíóþ ÿìó,

ñîçäàííóþ íåéòðàëüíûì àòîìîì. Äàííîå ñîñòîÿíèå îáû÷íî êîðîòêîæèâóùåå

è çàêàí÷èâàåòñÿ òóííåëèðîâàíèåì ýëåêòðîíà èç ïîòåíöèàëüíîé ÿìû íàðóæó.

Â îòëè÷èå îò íåãî, ðåçîíàíñ Ôåøáàõà � ìíîãîýëåêòðîííûé ïðîöåññ, ñâÿçàí-

íûé ñ ïåðåñòðîéêîé ýëåêòðîííîé îáîëî÷êè àòîìà, ïðè êîòîðîì íàëåòàþùèé

ýëåêòðîí ïåðåäàåò ÷àñòü ñâîåé ýíåðãèè âî âíóòðåííèå ñòåïåíè ñâîáîäû àòî-

ìà è âêëþ÷àåòñÿ â åãî âíåøíþþ îáîëî÷êó. Îáðàçîâàâøååñÿ ñîñòîÿíèå áîëåå

äîëãîæèâóùåå, à ïðè îòðûâå ýëåêòðîí óíîñèò ñ ñîáîé ÷àñòü ýíåðãèè àòî-

ìà. Ðåàëüíûé ðåçîíàíñ ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ñðåäíåå ìåæäó ïîòåíöèàëüíûì è

ôåøáàõîâñêèì ðåçîíàíñîì: âëèÿíèå íàëåòàþùåãî ýëåêòðîíà íà ýëåêòðîííóþ

îáîëî÷êó àòîìà ïðèñóòñòâóåò, íî íå ñèëüíîå. Â çàâèñèìîñòè îò ñòåïåíè êîð-

ðåëÿöèè ýëåêòðîíîâ ìîæíî ïîëüçîâàòüñÿ òîé èëè èíîé ìîäåëüþ. Ñóùåñòâóþò

è äðóãèå êëàññèôèêàöèè ðåçîíàíñîâ [118].

Ñ 1970�1980-õ ãîäîâ îòðèöàòåëüíûå àòîìàðíûå èîíû ïîëó÷àëè äâóìÿ îñ-

íîâíûìè ìåòîäàìè: â èîííîé ëîâóøêå Ïåííèíãà èëè ïëàçìåííîì èñòî÷íèêå

ëèáî ïðè áîìáàðäèðîâêå ïîëîæèòåëüíûìè èîíàìè ïîâåðõíîñòåé ñ öåçèåâûì

íàïûëåíèåì. Ýòè ìåòîäû íåïðèìåíèìû äëÿ ïîëó÷åíèÿ îòðèöàòåëüíûõ èîíîâ

ñ ìàëîé ýíåðãèåé ñâÿçè (Ca−, Sr−, Ba−, à òàêæå ìåòàñòàáèëüíûõ àíèîíîâ He−,

Bå−), ïîýòîìó äëÿ íèõ ïðèìåíÿþò äâóõñòóïåí÷àòûé ïðîöåññ îáìåíà çàðÿäàìè

ïîòîêà ñîîòâåòñòâóþùèõ ïîëîæèòåëüíûõ èîíîâ ñ ïàðàìè ìåòàëëà èëè ãàçîì.

Äàííûé ïðîöåññ íå ðåçîíàíñíûé, ïîñêîëüêó ìèíèìàëüíûå ñóùåñòâóþùèå ïî-

òåíöèàëû èîíèçàöèè àòîìîâ ïðåâûøàþò ìàêñèìàëüíûå ýíåðãèè ñðîäñòâà ê

ýëåêòðîíó, è âûõîä îòðèöàòåëüíûõ èîíîâ îáû÷íî íå áîëüøå 1%.

Ðàçðàáîòàíî ìíîãî ìåòîäîâ îïðåäåëåíèÿ ýíåðãèè ñðåäñòâà àòîìà ê ýëåê-

òðîíó, à òàêæå ýíåðãèé è øèðèí ìåòàñòàáèëüíûõ óðîâíåé [119]. Ýòî ñòîëê-

íîâåíèÿ îòðèöàòåëüíûõ èîíîâ ñ ýëåêòðîíàìè è íåâîçáóæä¼ííûìè àòîìàìè,

ìíîãî÷èñëåííûå îäíîôîòîííûå è ìíîãîôîòîííûå èîíèçàöèîííûå ìåòîäû. Ñà-

ìîé áîëüøîé òî÷íîñòüþ îáëàäàþò ìåòîäû ëàçåðíîé èîíèçàöèè, ñâÿçàííûå ñ

ðåçîíàíñíûìè ïåðåõîäàìè â îòðèöàòåëüíîì èîíå è îáðàçîâàâøåìñÿ àòîìå;
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òî÷íîñòü â îïðåäåëåíèè ýíåðãèè ñâÿçè ñ èõ ïîìîùüþ ìîæåò äîñòèãàòü äå-

ñÿòûõ è ñîòûõ äîëåé ìýÂ. Äëÿ îáíàðóæåíèÿ ñâÿçàííûõ ñîñòîÿíèé îòðèöà-

òåëüíûõ èîíîâ, î êîòîðûõ åùå íåò ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ (íàïðèìåð,

ëàíòàíîèäîâ è àêòèíîèäîâ), ïðèìåíÿåòñÿ ìàññ-ñïåêòðîìåòðèÿ íà ïåðåçàðÿä-

íûõ óñêîðèòåëÿõ. Òàê, â ðàáîòå [121] ýòèì ìåòîäîì áûë îáíàðóæåí èîí Yb−

ñ íàèìåíüøåé èçâåñòíîé äëÿ àòîìàðíûõ èîíîâ ýíåðãèåé ñâÿçè (10 ± 3) ìýÂ.

Îäíàêî ïîçæå â ðàáîòå [122] áûëî óñòàíîâëåíî, ÷òî äàííûé èîí íå èìååò íè

ñòàáèëüíîãî, íè ìåòàñòàáèëüíîãî ñîñòîÿíèé.

Èñïîëüçîâàòü ñòîëêíîâåíèÿ àòîìîâ â îñíîâíîì è âûñîêîâîçáóæä¼ííîì ñî-

ñòîÿíèÿõ äëÿ èçìåðåíèÿ ýíåðãèè ñðåäñòâà îòðèöàòåëüíûõ àòîìàðíûõ èîíîâ

ñ ìàëîé ýíåðãèåé ñâÿçè áûëî ïðåäëîæåíî â 1994 ãîäó â ðàáîòå [123] íà îñíîâå

òåîðåòè÷åñêèõ èññëåäîâàíèé [124]. È õîòÿ ðåçóëüòàò äàííîé ýêñïåðèìåíòàëü-

íîé ðàáîòû áûë èñòîëêîâàí îøèáî÷íî, ïîçäíåå â ðàáîòå [125] òàêîé ýêñïå-

ðèìåíò áûë ïîñòàâëåí äëÿ ñòîëêíîâåíèÿ Ne∗(nl) + Ca(4s2) → Ca− + Ne+, à

âïîñëåäñòâèè óñïåøíî îáúÿñí¼í. Îäíàêî åãî òî÷íîñòü â îïðåäåëåíèè ýíåðãèè

ñðîäñòâà êàëüöèÿ óñòóïèëà ìåòîäó ôîòîîòðûâà â êîìáèíàöèè ñ ðåçîíàíñíîé

èîíèçàöèîííîé ñïåêòðîñêîïèåé [126]. Íåñìîòðÿ íà ýòî, ñòîëêíîâåíèÿ ðèäáåð-

ãîâñêèõ àòîìîâ ñ àòîìàìè â îñíîâíîì ñîñòîÿíèè ÿâëÿþòñÿ ýôôåêòèâíûì ìå-

òîäîì ïðîèçâîäñòâà îòðèöàòåëüíûõ èîíîâ ñ ìàëîé ýíåðãèåé ñâÿçè, à ýêñïå-

ðèìåíòàëüíûå äàííûå ïî êîíñòàíòàì ñêîðîñòè òàêèõ ðåàêöèé êàê ôóíêöèé

ãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà ìîãóò äàòü ñâåäåíèÿ îá ýíåðãèÿõ ñðîäñòâà â òåõ

ñëó÷àÿõ, êîãäà äðóãèå ýêñïåðèìåíòàëüíûå ìåòîäèêè çàòðóäíèòåëüíû.

Â òåîðåòè÷åñêîì ïëàíå ñóùåñòâóþò, ñ îäíîé ñòîðîíû, ñëîæíûå âû÷èñëè-

òåëüíûå ìåòîäû, êîòîðûå â ñëó÷àå ëåãêèõ àòîìîâ è íå î÷åíü ìàëûõ ýíåðãèé

ñðîäñòâà ñðàâíèìû èëè ïðåâûøàþò ïî òî÷íîñòè ýêñïåðèìåíòàëüíûå ìåòîäû,

ñ äðóãîé, òåîðåòè÷åñêèå ìîäåëè, êîòîðûå óñòóïàþò ïî òî÷íîñòè âû÷èñëè-

òåëüíûì ìåòîäàì, íî äàþò ïîíèìàíèå î ñèñòåìàõ ñ ñèëüíûìè ýëåêòðîííûìè

êîððåëÿöèÿìè (ñì. îáçîðíóþ ñòàòüþ [119] è ïðèâåä¼ííûå â íåé ññûëêè). Ê ïî-

ñëåäíèì îòíîñÿòñÿ êâàçèìîëåêóëÿðíàÿ ìîäåëü è ìîäåëü èîíà Í− â ãèïåðñôå-

ðè÷åñêèõ êîîðäèíàòàõ. Ïåðâàÿ ìîäåëü íà îñíîâå àíàëîãèè ìåæäó àòîìàðíûì

èîíîì Í− è ìîëåêóëÿðíûì èîíîì Í+
2 ðàññìàòðèâàåò òð¼õ÷àñòè÷íîå âçàèìî-

äåéñòâèå íà ÿçûêå ïîòåíöèàëüíûõ ÿì è ìîëåêóëÿðíûõ îðáèòàëåé. Âî âòîðîé

ìîäåëè íàõîäèòñÿ ðåøåíèå óðàâíåíèÿ Øðåäèíãåðà â íîâûõ êîîðäèíàòàõ è

àäèàáàòè÷åñêîì ïîòåíöèàëå, àíàëîãè÷íî ïðèáëèæåíèþ Áîðíà-Îïïåíãåéìåðà,

è ââîäÿòñÿ êâàíòîâûå ÷èñëà, îòâå÷àþùèå çà êîððåëÿöèîííûå ýôôåêòû. Ê
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âû÷èñëèòåëüíûì ìåòîäàì îòíîñÿòñÿ ðàçëè÷íûå âàðèàöèè êîíôèãóðàöèîííî-

ãî âçàèìîäåéñòâèÿ è ìóëüòèêîíôèãóðàöèîííûå ìåòîäû Õàðòðè-Ôîêà, ðàñ÷åò

èç ïåðâûõ ïðèíöèïîâ äëÿ ëåãêèõ àòîìîâ (ïåðâûå òðè ïåðèîäà òàáëèöû Ìåí-

äåëååâà) è ìíîãî÷àñòè÷íàÿ òåîðèÿ âîçìóùåíèé äëÿ òÿæåëûõ [127�129].

Ñðåäè ìåòîäîâ ðàñ÷¼òà ðåçîíàíñíûõ ñîñòîÿíèé íåâîçìîæíî íå óïîìÿíóòü

ìåòîä R -ìàòðèöû, ðàçðàáîòàííûé åùå â 1970-õ ãîäàõ â ñâÿçè ñ äðóãèìè çà-

äà÷àìè àòîìíîé ôèçèêè. Â åãî îñíîâå ëåæèò ðàçäåëåíèå êîíôèãóðàöèîííîãî

ïðîñòðàíñòâà íà äâå îáëàñòè, âíóòðåííþþ, â êîòîðîé èîí îïèñûâàåòñÿ ìàê-

ñèìàëüíî òî÷íî, ñ ó÷¼òîì âñåõ âîçìîæíûõ âçàèìîäåéñòâèé, è âíåøíþþ, ãäå

ðàññìàòðèâàþò îäèí ýëåêòðîí â ïîëå àòîìíîãî îñòîâà. Íàïðèìåð, ïðè ïî-

ìîùè âàðèàöèîííîãî ìåòîäà íàõîäÿò ïîëíûé îðòîãîíàëüíûé áàçèñ ñîáñòâåí-

íûõ ôóíêöèé äëÿ äàííîé ýíåðãèè � âîëíîâûå ôóíêöèè ñîáñòâåííûõ êàíàëîâ,

÷üè ëîãàðèôìè÷åñêèå ïðîèçâîäíûå îñòàþòñÿ ïîñòîÿííûìè âäîëü ïîâåðõíî-

ñòè ðàçäåëåíèÿ îáëàñòåé.

Ìîëåêóëÿðíûå àíèîíû

Èçó÷åíèå ìîëåêóëÿðíûõ àíèîíîâ îáðàçóåò îòäåëüíóþ è î÷åíü îáøèðíóþ

îáëàñòü èññëåäîâàíèé, ïðåäñòàâëÿþùóþ èíòåðåñ, â ïåðâóþ î÷åðåäü, â õèìèè

è áèîëîãèè. Äëÿ ïîíèìàíèÿ ïðîöåññîâ îáìåíà ýëåêòðîíàìè â æèäêîñòÿõ è

ãàçàõ íåîáõîäèìà èíôîðìàöèÿ î âîçìîæíîñòè îáðàçîâàíèÿ ñòàáèëüíîãî èëè

ìåòàñòàáèëüíîãî îòðèöàòåëüíîãî ìîëåêóëÿðíîãî èîíà, òî åñòü, êàê è â ñëó-

÷àå àòîìàðíûõ àíèîíîâ, äàííûå îá ýíåðãèè ñðîäñòâà è âðåìåíè æèçíè àíè-

îíà. Äëÿ õàðàêòåðèñòèêè ñâÿçè ýëåêòðîíà ñ ìîëåêóëîé ïðèìåíÿþò íåñêîëü-

êî ïîíÿòèé: à) àäèàáàòè÷åñêàÿ ýíåðãèÿ ñðîäñòâà � ðàçíîñòü ýíåðãèé ìåæ-

äó îñíîâíûì ñîñòîÿíèåì ðîäèòåëüñêîé ìîëåêóëû íà íèæíåì êîëåáàòåëüíî-

âðàùàòåëüíîì (ÊÂ) ïîäóðîâíå è äî÷åðíåãî àíèîíà â îñíîâíîì ñîñòîÿíèè íà

íèæíåì ÊÂ ïîäóðîâíå; á) âåðòèêàëüíàÿ ýíåðãèÿ ñðîäñòâà � ðàçíîñòü ýíåð-

ãèé îñíîâíûõ ñîñòîÿíèé ìîëåêóëû è å¼ îòðèöàòåëüíîãî èîíà â ðàâíîâåñíîé

ãåîìåòðèè ìàòåðèíñêîé ìîëåêóëû; â) âåðòèêàëüíàÿ ýíåðãèÿ èîíèçàöèè � òà

æå ðàçíîñòü â ðàâíîâåñíîé ãåîìåòðèè äî÷åðíåãî àíèîíà. Äàëåå ïîä ýíåðãèåé

ñðîäñòâà ìû áóäåì ïîíèìàòü àäèàáàòè÷åñêóþ âåëè÷èíó. Òèïè÷íûå å¼ çíà-

÷åíèÿ äëÿ ñòàáèëüíûõ àíèîíîâ ñîñòàâëÿþò 0.01 − 5 ýÂ. Â ýòîì çàëîæåíà

ñëîæíîñòü êâàíòîâî-õèìè÷åñêèõ ðàñ÷¼òîâ ýíåðãèè ñðîäñòâà èñõîäÿ èç îïðå-

äåëåíèÿ, ïîñêîëüêó ïîëíûå ýíåðãèè ñâÿçè âñåõ ýëåêòðîíîâ â ìîëåêóëàõ è

èîíàõ � âåëè÷èíû ýêñòåíñèâíûå, èìåþùèå ìàñøòàá 103 ýÂ.
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Ñëàáàÿ ñâÿçü âíåøíåãî ýëåêòðîíà ñ ìîëåêóëÿðíûì îñòîâîì ïðèâîäèò ê

áîëüøèì ïîëÿðèçóåìîñòÿì è ñèëüíîìó âàí-äåð-âààëüñîâîìó âçàèìîäåéñòâèþ

ñ äðóãèìè ìîëåêóëàìè (ïî ñðàâíåíèþ ñ íåéòðàëüíûìè è ïîëîæèòåëüíî çàðÿ-

æåííûìè ÷àñòèöàìè). Âíåøíèé ýëåêòðîí íàõîäèòñÿ â ïîëå äàëüíîäåéñòâóþ-

ùèõ ïîòåíöèàëîâ: äèïîëüíîãî (−dre)/r3, êâàäðóïîëüíîãî (−[3(Q, r)(Q, r)−
r2(Q,1)]e)/3r5, èíäóöèðîâàííîãî äèïîëüíîãî (−(α, r)(α, r)e2)/2r6 (ãäå d è

Q � äèïîëüíûé è êâàäðóïîëüíûé ìîìåíòû ìîëåêóëû, ñîîòâåòñòâåííî, α �

òåíçîð å¼ ïîëÿðèçóåìîñòè, 1 � åäèíè÷íûé òåíçîð). Çäåñü íåîáõîäèìî ó÷è-

òûâàòü àíèçîòðîïèþ ïîòåíöèàëà, â îòëè÷èå îò àòîìàðíûõ àíèîíîâ. Âîçáóæ-

ä¼ííûå ñîñòîÿíèÿ îòðèöàòåëüíûõ ìîëåêóëÿðíûõ àíèîíîâ ðåäêî áûâàþò ñòà-

áèëüíûìè. Ñðåäè íàèáîëåå ÷àñòî ïðèìåíÿåìûõ ìåòîäîâ ýêñïåðèìåíòàëüíîãî

ïîëó÷åíèÿ îòðèöàòåëüíûõ ìîëåêóëÿðíûõ èîíîâ [120] � äèññîöèàòèâíîå ïðè-

ëèïàíèå ýëåêòðîíà (M − X) + ē � (M − X)−t → M + X− â ãàçàõ ïîä âîç-

äåéñòâèåì ýëåêòðîííûõ ïó÷êîâ ëèáî â ýëåêòðè÷åñêîì ðàçðÿäå; õèìè÷åñêàÿ

ðåàêöèÿ ñ èìåþùèìñÿ îòðèöàòåëüíûì èîíîì X−+(R−Y ) → Y −+(R−X),

ãäå R � àòîì âîäîðîäà ëèáî îðãàíè÷åñêàÿ ôóíêöèîíàëüíàÿ ãðóïïà; ñòîëê-

íîâåíèÿ ñ âîçáóæä¼ííûìè (÷àñòî ðèäáåðãîâñêèìè) àòîìàìè è ìîëåêóëàìè

M + R∗ → M− + R+ ïðè âûïîëíåíèè óñëîâèÿ ðåçîíàíñà |ER∗| ≈ εMñâ ; ëàçåð-

íàÿ àáëÿöèÿ ñ ïîâåðõíîñòè òâ¼ðäîãî òåëà è äðóãèå.

Â îòëè÷èå îò àòîìàðíûõ àíèîíîâ, ñðåäè ìåòîäîâ ïîëó÷åíèÿ è èññëåäîâà-

íèÿ ìîëåêóëÿðíûõ àíèîíîâ ñ ìàëîé ýíåðãèåé ñâÿçè ñòîëêíîâåíèÿ ñ ðèäáåð-

ãîâñêèìè àòîìàìè èãðàþò îäíó èç êëþ÷åâûõ ðîëåé èç-çà áîëüøîé ýôôåêòèâ-

íîñòè ðåàêöèè, êîòîðàÿ íîñèò ðåçîíàíñíûé õàðàêòåð, à òàêæå èç-çà èíòåðåñà

ê ðåàêöèÿì âçàèìîäåéñòâèÿ ýëåêòðîíîâ ñ ìîëåêóëàìè, íàïðèìåð, â èçó÷åíèè

ðîëè âòîðè÷íûõ ýëåêòðîíîâ â ðàäèàöèîííîì ïîâðåæäåíèè ÄÍÊ [130].

Ïî òèïó ñâÿçè âíåøíåãî ýëåêòðîíà ðàçäåëÿþò âàëåíòíî-ñâÿçàííûå ìîëåêó-

ëÿðíûå àíèîíû è äèïîëüíî- (èëè êâàäðóïîëüíî-) ñâÿçàííûå. Â âàëåíòíî ñâÿ-

çàííûõ àíèîíàõ âíåøíèé ýëåêòðîí çàíèìàåò íèæíþþ íåçàíÿòóþ îðáèòàëü

ìîëåêóëû, â ñëó÷àå æå äèïîëüíîé ñâÿçè ýëåêòðîí çàíèìàåò äèôôóçíóþ îð-

áèòàëü, ëîêàëèçîâàííóþ âáëèçè ïîëîæèòåëüíîãî öåíòðà äèïîëÿ. Ïðè ýòîì íà

âåëè÷èíó äèïîëüíîãî ìîìåíòà d ìîëåêóëû, ñïîñîáíîé îáðàçîâàòü ñòàáèëüíûé

îòðèöàòåëüíûé èîí, íàêëàäûâàåòñÿ îãðàíè÷åíèå. Åù¼ â ðàáîòå [131] âñêîëüçü

óïîìèíàåòñÿ, ÷òî ñòàòè÷íûé òî÷å÷íûé äèïîëü ìîæåò ñâÿçûâàòü ýëåêòðîí ïðè

d > 1.625 Ä = 0.639 àò. åä. (1 Äåáàé = (1/299792458) ·10−21Êë·ì ≈ 0.393ea0).

Ïîçæå Garrett [132] ïîêàçàë, ÷òî âåëè÷èíà ìèíèìàëüíîãî äèïîëüíîãî ìîìåí-
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òà çàâèñèò îò ìîìåíòà èíåðöèè è ðàçìåðà äèïîëÿ è ìîæåò áûòü íà 10− 30%

áîëüøå, ÷åì óêàçàííàÿ. Êðîìå òîãî, äëÿ áîëüøåãî ÷èñëà óçëîâ âîëíîâîé

ôóíêöèè àíèîíà åñòü ñâîè êðèòè÷åñêèå çíà÷åíèÿ, áîëüøèå âåëè÷èíû ïðå-

äåëà äëÿ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ. Ðàñ÷¼òû, ïðîâåäåííûå â ðàáîòå [133] íà îñíî-

âå ïðèáëèæåíèÿ Áîðíà-Îïïåíãåéìåðà, òî÷íî ó÷èòûâàþùèå äâèæåíèÿ ÿäåð,

äàëè êðèòè÷åñêèå äèïîëüíûå ìîìåíòû dêð ∼ 2 Ä. Ïî ñîâðåìåííûì ïðåäñòàâ-

ëåíèÿì, ïîäêðåïë¼ííûì ýêñïåðèìåíòàëüíûìè ðåçóëüòàòàìè [134], ñòàáèëü-

íûå äèïîëüíî-ñâÿçàííûå ìîëåêóëÿðíûå àíèîíû ôîðìèðóþòñÿ ïðè d ≥ dêð =

2− 2.5 Ä. Çàìåòèì, ÷òî êâàäðóïîëüíî- è ïîëÿðèçàöèîííî-ñâÿçàííûå àíèîíû

ìîãóò ñóùåñòâîâàòü ïðè d≪ dêð.

Ïåðâûå ýêñïåðèìåíòàëüíûå íàáëþäåíèÿ äèïîëüíî-ñâÿçàííûõ àíèîíîâ îò-

íîñÿòñÿ ê 1970-ì ãîäàì (ñì. ññûëêè â [135]). Âàæíûì ýòàïîì òåîðåòè÷åñêî-

ãî îïèñàíèÿ ýòèõ îòðèöàòåëüíûõ èîíîâ ÿâëÿåòñÿ ðîòàöèîííî-àäèàáàòè÷åñêàÿ

òåîðèÿ íà îñíîâå ïñåâäîïîòåíöèàëà, ïîñòðîåííàÿ â ðàáîòàõ [136,137]. Ïîñëåä-

íÿÿ áûëà ïðèìåíåíà äëÿ îïèñàíèÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ðåçóëüòàòîâ [49, 134]

ïî ñòîëêíîâåíèÿì ðèäáåðãîâñêîãî àòîìà ñ ìîëåêóëàìè, äèïîëüíûå ìîìåíòû

êîòîðûõ ëåæàëè â ïðåäåëàõ d = 2.7 − 3.9 Ä [49]. Îñòàíîâèìñÿ ïîäðîáíåå íà

ðàññìîòðåíèè ýòîãî êëàññà ïðîöåññîâ.

1.8. Ïðîöåññû ïåðåíîñà ýëåêòðîíà ñ ó÷àñòèåì ðèäáåð-

ãîâñêèõ àòîìîâ

Ýêñïåðèìåíòàëüíûå èññëåäîâàíèÿ ïðîöåññîâ îáðàçîâàíèÿ èîííîé
ïàðû

Ïîä ïðîöåññàìè ïåðåíîñà ýëåêòðîíà ïîíèìàþò ïðîöåññû ïåðåõîäà âíåø-

íåãî ýëåêòðîíà ñ îáîëî÷êè îäíîãî àòîìà èëè ìîëåêóëû íà îáîëî÷êó äðóãîãî

ïðè ñòîëêíîâåíèè. Íàñ áóäóò èíòåðåñîâàòü ïåðåõîäû âèäà

A(nl) +B → A+ +B− ,

ãäå A(nl) � âûñîêîâîçáóæä¼ííûé àòîì, B � àòîì èëè ìîëåêóëà â îñíîâ-

íîì ñîñòîÿíèè. Ýêñïåðèìåíòàëüíûå ìåòîäèêè, â îñíîâå êîòîðûõ ëåæèò äàí-

íàÿ ðåàêöèÿ, ïîëó÷èëè â àíãëîÿçû÷íîé ëèòåðàòóðå íàçâàíèå RET-techniques

(Rydberg Electron Transfer). Îíè áûëè ðàçðàáîòàíû â 1980-õ ãîäàõ äëÿ èññëå-

äîâàíèÿ ñëàáîñâÿçàííûõ ìîëåêóëÿðíûõ èîíîâ [138,139]. Èõ ñóòü çàêëþ÷àåòñÿ

â ñòóïåí÷àòîì ëàçåðíîì âîçáóæäåíèè ïó÷êà àòîìîâ (÷àùå èíåðòíûõ ãàçîâ Ne,
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Xe èëè ùåëî÷íûõ ìåòàëëîâ) â çàäàííîå nl-ñîñòîÿíèå (ýêñïåðèìåíòû ïðîâîäè-

ëèñü ñ l = 0, 2, 3) è ïîñëåäóþùåì âçàèìîäåéñòâèè ñ ïåðåñåêàþùèì åãî ïó÷êîì

èññëåäóåìûõ ÷àñòèö, ïåðåíîñèìûõ ïîòîêîì èíåðòíîãî ãàçà-íîñèòåëÿ. Ïó÷êè

ñòàëêèâàþòñÿ ïðè òåïëîâûõ ñêîðîñòÿõ (10−3 − 10−4 àò. åä.), ðàñïðåäåëåíèå

ñêîðîñòåé â ïó÷êàõ ýôôóçèîííîå ëèáî ñâåðõçâóêîâîå. Îáðàçîâàâøèåñÿ â ðå-

çóëüòàòå âçàèìîäåéñòâèÿ îòðèöàòåëüíûå èîíû óâëåêàþòñÿ èìïóëüñîì ýëåê-

òðè÷åñêîãî ïîëÿ íà äåòåêòîð. Ñå÷åíèÿ è êîíñòàíòû ñêîðîñòè äàííîé ðåàêöèè

îáíàðóæèâàþò ðåçêóþ çàâèñèìîñòü îò ýíåðãèè ñðîäñòâà εñâ è ãëàâíîãî êâàí-

òîâîãî ÷èñëà ðèäáåðãîâñêîãî àòîìà n, íà îñíîâàíèè êîòîðîé áûëà ïîëó÷åíà

ïîëóýìïèðè÷åñêàÿ ôîðìóëà, ñâÿçûâàþùàÿ ïîëîæåíèå ìàêñèìóìà êîíñòàíòû

ñêîðîñòè nmax c εñâ [49].

Ñëåäóåò çàìåòèòü, ÷òî ýòà ôîðìóëà îòíîñèòñÿ ê ïðîöåññàì îáðàçîâàíèÿ

äèïîëüíî-ñâÿçàííûõ àíèîíîâ, ñëóæàùèõ ïðåäìåòîì èññëåäîâàíèÿ äàííîé äèñ-

ñåðòàöèè. Îíè âïåðâûå ýêñïåðèìåíòàëüíî íàáëþäàëèñü â ðàáîòå [140], íî

ëèøü â 90-õ ãîäàõ ñ ïîìîùüþ RET-ìåòîäà óäàëîñü ïîëó÷èòü äèïîëüíî-ñâÿçàííûå

àíèîíû øèðîêîãî êëàññà ìîëåêóë [134], ÷òî ïîñëóæèëî íà÷àëî áîëüøîé ñå-

ðèè èññëåäîâàíèé ãðóïï Desfran�cois è Compton ïî îïðåäåëåíèþ ýíåðãèé ñðîä-

ñòâà ñèëüíîïîëÿðíûõ ìîëåêóë è èõ êëàñòåðîâ â äèàïàçîíå 10−3 − 1 ýÂ (ñì.,

íàïð., [49, 141�145]). Åñëè â ñëó÷àå àòîìàðíûõ àíèîíîâ ìåòîäèêà çàðÿäîâîãî

ïåðåíîñà ñ ðèäáåðãîâñêîãî àòîìà ïðîèãðûâàåò ïî òî÷íîñòè ôîòîîòðûâó, òî

äëÿ äèïîëüíî-ñâÿçàííûõ èîíîâ îíà îñòà¼òñÿ îñíîâíûì èñòî÷íèêîì èíôîð-

ìàöèè ïî ýíåðãèè ñâÿçè. Â äàííîì ñëó÷àå ôîòîîòðûâ íå âñåãäà îñóùåñòâèì,

òàê êàê òðåáóåò äîñòàòî÷íî áîëüøîé êîíöåíòðàöèè îòðèöàòåëüíûõ èîíîâ â

ïó÷êå � â ïðîòèâîâåñ åìó RET-ìåòîäèêà ÿâëÿåòñÿ òàêæå ñïîñîáîì ñîçäàíèÿ

àíèîíîâ. Äðóãîé àëüòåðíàòèâíûé ìåòîä � îòðûâ ýëåêòðîíà â ïîñòîÿííîì

âíåøíåì ýëåêòðè÷åñêîì ïîëå � îáëàäàåò ñðàâíèìîé ñ RET ëèáî ìåíüøåé

òî÷íîñòüþ (íåîäíîðîäíîñòü ïîëÿ, ïðèáëèæ¼ííîñòü òåîðåòè÷åñêîé ìîäåëè äëÿ

ðàñ÷¼òà ïîðîãà èîíèçàöèè) è ïðèìåíèì â îñíîâíîì ïðè ìàëûõ ýíåðãèÿõ ñðîä-

ñòâà εñâ < 10 − 20 ìýÂ, ïîñêîëüêó áîëåå âûñîêèå ýíåðãèè òðåáóþò ñîçäàíèÿ

ïîëåé íàïðÿæ¼ííîñòüþ áîëåå 104 Â/ñì.

Òåîðåòè÷åñêèå ìîäåëè ïåðåíîñà çàðÿäà

Â çàâèñèìîñòè îò çíà÷åíèÿ ãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà, äåôåêòà ýíåðãèè

ðåàêöèè è êîíêðåòíûõ òèïîâ âçàèìîäåéñòâèÿ ýëåêòðîíà è èîííîãî îñòîâà âû-

ñîêîâîçáóæä¼ííîãî àòîìà ñ âîçìóùàþùåé íåéòðàëüíîé ÷àñòèöåé, îáëàäàþ-
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ùåé ïîëîæèòåëüíûì ñðîäñòâîì ê ýëåêòðîíó, òåîðåòè÷åñêîå îïèñàíèå ïðîöåñ-

ñîâ îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû ïðè èõ òåïëîâûõ ñòîëêíîâåíèÿõ ïðîâîäèëîñü

ãëàâíûì îáðàçîì â ðàìêàõ äâóõ ðàçëè÷íûõ ôèçè÷åñêèõ ïîäõîäîâ. Ïåðâûé

ïîäõîä îñíîâàí íà ìîäåëè êâàçèñâîáîäíîãî ýëåêòðîíà, à âòîðîé íà ìîäåëÿõ,

ñâÿçàííûõ ñ ïåðåñå÷åíèåì èîííîãî è êîâàëåíòíîãî òåðìîâ îáðàçóþùåéñÿ â

õîäå ñòîëêíîâåíèÿ êâàçèìîëåêóëÿðíîé ñèñòåìû. Ïðè âûñîêèõ çíà÷åíèÿõ n

îáúÿñíåíèå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ ðåçóëüòàòîâ ïî êâàçèðåçîíàíñíûì ïðîöåññàì

îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû ìîæåò áûòü äàíî â ðàìêàõ ìîäåëè êâàçèñâîáîä-

íîãî ýëåêòðîíà [59]. Ýòà ìîäåëü áûëà ðàçðàáîòàíà â îêîí÷àòåëüíîì âèäå â

ðåçóëüòàòå èíòåíñèâíûõ èññëåäîâàíèé óïðóãèõ, êâàçèóïðóãèõ, íåóïðóãèõ è

èîíèçèðóþùèõ ñòîëêíîâåíèé ìåæäó ðèäáåðãîâñêèìè àòîìàìè è íåéòðàëü-

íûìè ÷àñòèöàìè (ñì. îáçîðíûå ñòàòüè [31, 102, 146]). Îñíîâíàÿ èäåÿ ìîäåëè

êâàçèñâîáîäíîãî ýëåêòðîíà ñîñòîèò â òîì, ÷òî ñòîëêíîâåíèå ðèäáåðãîâñêî-

ãî àòîìà A(nl) ñ àòîìîì èëè ìîëåêóëîé CD ðàññìàòðèâàåòñÿ êàê óïðóãîå

èëè íåóïðóãîå áèíàðíîå ñòîëêíîâåíèå ìåæäó âàëåíòíûì ýëåêòðîíîì (ìåä-

ëåííûì è ñâîáîäíûì) è íåéòðàëüíîé âîçìóùàþùåé ÷àñòèöåé. Ïîëîæèòåëü-

íûé èîííûé îñòîâ A+ âûñîêîâîçáóæä¼ííîãî àòîìà ÿâëÿåòñÿ ïðè ýòîì òîëüêî

¾çðèòåëåì¿, òàê ÷òî åãî âçàèìîäåéñòâèåì ñ âîçìóùàþùåé ÷àñòèöåé ïîëíî-

ñòüþ ïðåíåáðåãàåòñÿ. Òåì íå ìåíåå, èîííûé îñòîâ A+ íåñ¼ò îòâåòñòâåííîñòü

çà ôîðìèðîâàíèå ôóíêöèè ðàñïðåäåëåíèÿ èìïóëüñîâ Wnl(k) ýëåêòðîíà â çà-

äàííîì ðèäáåðãîâñêîì ñîñòîÿíèè nl. Îòìåòèì, ÷òî äëÿ ñëó÷àÿ ñòîëêíîâåíèé

ðèäáåðãîâñêèõ àòîìîâ ñ ìîëåêóëàìè, ñïîñîáíûìè ê îáðàçîâàíèþ îòðèöàòåëü-

íûõ èîíîâ, ìîäåëü êâàçèñâîáîäíîãî ýëåêòðîíà áûëà âïåðâûå èñïîëüçîâàíà â

ñåðèè ðàáîò Ìàòñóçàâû (ñì. [100] è ïðèâåäåííûå òàì ññûëêè).

Òåïëîâûå ñòîëêíîâåíèÿ ðèäáåðãîâñêèõ àòîìîâ ñ ìîëåêóëàìè, èìåþùèìè

ïîëîæèòåëüíîå ñðîäñòâî ê ýëåêòðîíó, ìîãóò ïðèâåñòè ê ïðîöåññàì ïåðåíîñà

çàðÿäà äâóõ òèïîâ:

A∗ (nl) + CD →
{

A+ + CD−,

A+ +D− + C.
. (1.20)

Îáà ïðîöåññà ïðîèñõîäÿò çà ñ÷¼ò çàõâàòà ðèäáåðãîâñêîãî ýëåêòðîíà âîç-

ìóùàþùåé íåéòðàëüíîé ÷àñòèöåé. Îäíàêî ïåðâàÿ ðåàêöèÿ íåïîñðåäñòâåí-

íî ñîïðîâîæäàåòñÿ îáðàçîâàíèåì ïîëîæèòåëüíîãî è îòðèöàòåëüíîãî èîíîâ,

A+ + CD−, â êîíå÷íîì êàíàëå ðåàêöèè, â òî âðåìÿ êàê âòîðàÿ ïðèâîäèò ê

ïåðåíîñó ýëåêòðîíà ñ îäíîâðåìåííûì äèññîöèàòèâíûì ïðèëèïàíèåì ê ìî-
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ëåêóëå, A+ + C + D−. Êàê áûëî ïîêàçàíî â ðàáîòàõ Ìàòñóçàâû, â ðàìêàõ

ìîäåëè êâàçèñâîáîäíîãî ýëåêòðîíà êîíñòàíòû ñêîðîñòè óêàçàííûõ êâàçèðå-

çîíàíñíûõ ïðîöåññîâ ìîãóò áûòü âûðàæåíû ëèáî ÷åðåç êîíñòàíòû ñêîðîñòè

äëÿ ïðèëèïàíèÿ ñâîáîäíîãî ýëåêòðîíà ê ìîëåêóëå â êîëåáàòåëüíî âîçáóæäåí-

íîì ðåçîíàíñíîì ñîñòîÿíèè, èëè ÷åðåç êîíñòàíòû ñêîðîñòè äèññîöèàòèâíîãî

ïðèëèïàíèÿ ñâîáîäíûõ ýëåêòðîíîâ ê ìîëåêóëå, óñðåäíåííûõ ïî ôóíêöèè ðàñ-

ïðåäåëåíèÿ èìïóëüñîâ Wnl(k) = |gnl(k)|2k2 âíåøíåãî ýëåêòðîíà â ðèäáåðãîâ-
ñêîì ñîñòîÿíèè nl:

K
(1)
nl =

⟨
V σ

(1)
nl

⟩
T
=

∞∫
0

kσa(k)Wnl(k)dk = ⟨vσa(v)⟩nl ,

K
(2)
nl =

⟨
V σ

(2)
nl

⟩
T
=

∞∫
0

kσda (k)Wnl(k)dk = ⟨vσda(v)⟩nl .

Çäåñü V � îòíîñèòåëüíàÿ ñêîðîñòü ðèäáåðãîâñêîãî àòîìà è âîçìóùàþùåé

÷àñòèöû, v � ñêîðîñòü ñâîáîäíîãî ýëåêòðîíà, σa � ñå÷åíèå ïðèëèïàíèÿ ýëåê-

òðîíà ê ìîëåêóëå, σda � ñå÷åíèå äèññîöèàòèâíîãî ïðèëèïàíèÿ ýëåêòðîíà ê

ìîëåêóëå. Îòìåòèì, ÷òî ïðè ìàëûõ è ñðåäíèõ çíà÷åíèÿõ n ìîäåëü êâàçè-

ñâîáîäíîãî ýëåêòðîíà íåïðèìåíèìà, òàê êàê ìîëåêóëÿðíàÿ ìèøåíü âçàèìî-

äåéñòâóåò îäíîâðåìåííî ñ ðèäáåðãîâñêèì ýëåêòðîíîì è èîííûì îñòîâîì. Ïðè

ýòîì ñòàíîâèòñÿ âàæíûì êóëîíîâñêîå ïðèòÿæåíèå îáðàçóþùèõñÿ â õîäå ðåàê-

öèè ïîëîæèòåëüíîãî è îòðèöàòåëüíîãî èîíîâ, ÷òî ïðèâîäèò ê çíà÷èòåëüíîìó

ñíèæåíèþ êîíñòàíòû ñêîðîñòè îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû ñ óìåíüøåíèåì n.

Àëüòåðíàòèâíûé ïîäõîä ÿâëÿåòñÿ ïî ñóùåñòâó êâàçèìîëåêóëÿðíûì. Îí

îñíîâàí íà ðàñïðîñòðàíåíèè òåîðèè íåàäèàáàòè÷åñêèõ ïåðåõîäîâ ìåæäó èîí-

íûì è êîâàëåíòíûìè òåðìàìè íà ñëó÷àé âûñîêîâîçáóæä¼ííûõ ñîñòîÿíèé ñ

ó÷¼òîì èõ ñïåöèôè÷åñêèõ ñâîéñòâ. Â ïðîñòåéøåì ñëó÷àå ýòî òåîðèè òèïà

Ëàíäàó �Çèíåðà äëÿ êâàçèïåðåñå÷åíèÿ êðèâûõ ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè, ñî-

îòâåòñòâóþùèõ àòîìàðíîìó (íåéòðàëüíîìó) è èîííîìó ñîñòîÿíèÿì ñèñòåìû.

Äåìêîâ è Îøåðîâ [147] äîïîëíèëè ýòó ìîäåëü, ó÷òÿ âåðîÿòíîñòü èîíà ðàñ-

ïàñòüñÿ ïîñëå îáðàçîâàíèÿ ïîä äåéñòâèåì ìíîæåñòâà áëèçêî ðàñïîëîæåííûõ

êîâàëåíòíûõ (àòîìàðíûõ) òåðìîâ, ÷òî èìååò ìåñòî ïðè ñòîëêíîâåíèè ñ ðèä-

áåðãîâñêèì àòîìîì. Íèæå èçëàãàåòñÿ îáùèé ïîäõîä ìîäåëè Ëàíäàó �Çèíåðà,

îïóñêàÿ êîíêðåòíûé âèä ïîòåíöèàëà âçàèìîäåéñòâèÿ, çàòåì îí ðàñøèðÿåòñÿ

íà ñëó÷àé ìíîæåñòâåííûõ ïåðåñå÷åíèé òåðìîâ è óêàçûâàþòñÿ ñïîñîáû íà-
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õîæäåíèÿ âåðîÿòíîñòè ðàñïàäà ïàðû èîíîâ ïîñëå îáðàçîâàíèÿ.

Â ïðèáëèæåíèè Áîðíà �Îïïåíãåéìåðà ýëåêòðîííàÿ îáîëî÷êà â ëþáîé ìî-

ìåíò óñïåâàåò ïîäñòðîèòüñÿ ïîä ìåäëåííîå äâèæåíèå ÿäåð, òàê ÷òî ýíåðãèÿ

âíåøíåãî ýëåêòðîíà � ýòî ñîáñòâåííîå ñîñòîÿíèå â ïîòåíöèàëå U(R(t)), ñî-

çäàâàåìîì èîííûì îñòîâîì êâàçèìîëåêóëû AB. Ðàññìàòðèâàþòñÿ äâà òåðìà,

èìåþùèå òî÷êó ïåðåñå÷åíèÿ (èëè êâàçèïåðåñå÷åíèÿ): Ui(Rc) = Uf(Rc). Ïåðå-

õîä ýëåêòðîíà èç îäíîãî ñîñòîÿíèÿ â äðóãîå ïðîèñõîäèò âáëèçè ýòîé òî÷êè.

Â ðàññìàòðèâàåìîé íàìè çàäà÷å A(nl) + B → A+ + B− íà÷àëüíûé êîâà-

ëåíòíûé òåðì èìååò âèä Ui(R) = Enl + ∆U(R), ãäå ∆U � äàëüíîäåéñòâó-

þùåå âçàèìîäåéñòâèå, íàïðèìåð, ïîëÿðèçàöèîííîå ∆U = −α2/(2R4); êîíå÷-

íûé èîííûé òåðì Uf(R) = εB − 1/R âêëþ÷àåò â ñåáÿ êóëîíîâñêîå âçàèìî-

äåéñòâèå è ýíåðãèþ ñâÿçè îòðèöàòåëüíîãî èîíà εB. Âåðîÿòíîñòü ïåðåõîäà â

òî÷êå êâàçèïåðåñå÷åíèÿ âû÷èñëÿåòñÿ ïî ôîðìóëå Ëàíäàó �Çèíåðà:

p = 1− exp

{
− 2π|Vfi(Rc)|2

v(ρ)|Ff − Fi|

}
, (1.21)

ãäå |Vfi|2 � êâàäðàò ìàòðè÷íîãî ýëåìåíòà ïåðåõîäà â òî÷êå êâàçèïåðåñå÷å-

íèÿ, çàâèñÿùèé îò âèäà ïîòåíöèàëà âçàèìîäåéñòâèÿ ñòàëêèâàþùèõñÿ ÷àñòèö,

v(ρ) � ðàäèàëüíàÿ ñêîðîñòü îòíîñèòåëüíîãî äâèæåíèÿ â òî÷êå Rc, çàâèñÿùàÿ

îò ïðèöåëüíîãî ïàðàìåòðà ρ, |Ff−Fi| = |(dUf/dR)−(dUi/dR)|R=Rc
� ðàçíîñòü

óãëîâ íàêëîíà ïîòåíöèàëüíûõ êðèâûõ â ýòîé òî÷êå. Ïîñêîëüêó â ñèììåòðè÷-

íûõ ïîòåíöèàëàõ òî÷åê ïåðåñå÷åíèÿ äâå, ïîëíàÿ âåðîÿòíîñòü èîíèçàöèè åñòü

W (0)
è = p(1− p) + (1− p)p = 2p(1− p) (1.22)

Â òàêîì âèäå òåîðèÿ Ëàíäàó �Çèíåðà ïðèìåíèìà, êîãäà âáëèçè òî÷êè ïå-

ðåñå÷åíèÿ íåò äðóãèõ òåðìîâ êâàçèìîëåêóëû è å¼ ìîæíî ñ÷èòàòü èçîëèðî-

âàííîé. Ðèäáåðãîâñêèå àòîìû, íàïðîòèâ, õàðàêòåðèçóþòñÿ áîëüøèì ÷èñëîì

áëèçêî ðàñïîëîæåííûõ nlm-óðîâíåé. Ìíîãîêàíàëüíàÿ ìîäåëü ïåðåñå÷åíèÿ

òåðìîâ ñóùåñòâåííî óïðîùàåòñÿ, åñëè ïðèáëèçèòü ñïåêòð ðèäáåðãîâñêîãî àòî-

ìà êâàçèêîíòèíóóìîì è ðàññìîòðåòü èíòåãðàëüíóþ âåðîÿòíîñòü ïåðåõîäà ñ

èîííîãî (Uf) íà âñå êîâàëåíòíûå òåðìû, îòëè÷íûå îò íà÷àëüíîãî. Ó÷òÿ òàêèì

îáðàçîì âåðîÿòíîñòü èîííîé ïàðû ðàñïàñòüñÿ ïîñëå îáðàçîâàíèÿ, ïîëó÷àþò

ñå÷åíèå èîíèçàöèè â ïðèáëèæåíèè ïðèöåëüíîãî ïàðàìåòðà:

σè(v) =

2π∫
0

dφ

∞∫
0

Wè(v, ρ, φ)ρdρ . (1.23)
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Ðàñïàä àíèîíà â ïîëå ïîëîæèòåëüíîãî êóëîíîâñêîãî öåíòðà

Ñîãëàñíî ìîäåëè, ïðåäëîæåííîé Ñìèðíîâûì è ×èáèñîâûì [148], ðåêîì-

áèíàöèþ ñëàáîñâÿçàííîãî îòðèöàòåëüíîãî èîíà B− íà ïîëîæèòåëüíîì A+ â

ñëó÷àå êâàçèêîíòèíóóìà ñîñòîÿíèé àòîìà A∗ ìîæíî ðàññìàòðèâàòü êàê òóí-

íåëèðîâàíèå âíåøíåãî ýëåêòðîíà ñêâîçü ïîòåíöèàëüíûé áàðüåð, ñîçäàííûé

êóëîíîâñêèì ïîëåì A+, â íåïðåðûâíûé ñïåêòð. Åñëè ñêîðîñòü ñòîëêíîâåíèÿ

ìàëà, òàê ÷òî õàðàêòåðíàÿ ÷àñòîòà èçìåíåíèÿ êóëîíîâñêîãî ïîëÿ ω ∼ v/ρ

(ãäå ρ � ïðèöåëüíûé ïàðàìåòð) çíà÷èòåëüíî ìåíüøå ÷àñòîòû òóííåëèðîâà-

íèÿ [149], ïîëå ìîæíî ñ÷èòàòü ñòàöèîíàðíûì. Ýòîò ñëó÷àé îáû÷íî ðåàëèçó-

åòñÿ â ýêñïåðèìåíòàõ ñ òåïëîâûìè ñêîðîñòÿìè ñáëèæåíèÿ àòîìîâ.

Âåðîÿòíîñòè ïåðåõîäîâ â êâàçèêîíòèíóóì â åäèíèöó âðåìåíè Γℓm(R) �

øèðèíû ðàñïàäà � â ðàññìàòðèâàåìîé çàäà÷å çàâèñÿò îò äâóõ ïàðàìåòðîâ,

îïðåäåëÿåìûõ ñâîéñòâàìè èîíà B−. Âîçüì¼ì íàèáîëåå ÷àñòî èñïîëüçóåìûå

ïàðàìåòðû Cℓ è γ, êîòîðûå âõîäÿò â âûðàæåíèÿ (â àòîìíûõ åäèíèöàõ):

εB = −γ
2

2
(1.24)

� ýíåðãèÿ ñâÿçè îòðèöàòåëüíîãî èîíà,

ψ(r) ≈ Cℓ

r
e−γr (1.25)

� àñèìïòîòè÷åñêèé âèä âîëíîâîé ôóíêöèè B− ïðè r → ∞. Øèðèíû ðàñïàäà

òàêæå çàâèñÿò îò îðáèòàëüíîãî ℓ è ìîäóëÿ ìàãíèòíîãî |mf | êâàíòîâûõ ÷èñåë
îòðèöàòåëüíîãî èîíà, ÷òî îòîáðàæåíî â íèæíèõ èíäåêñàõ.

Íèæå ïðèâåäåíû ôîðìóëû äëÿ âåðîÿòíîñòåé ïåðåõîäîâ â åäèíèöó âðåìåíè,

ïîëó÷åííûå â ðåçóëüòàòå ðåøåíèÿ óðàâíåíèÿ Øðåäèíãåðà â àñèìïòîòè÷åñêîé

îáëàñòè áîëüøèõ ðàññòîÿíèé îò âíåøíåãî ýëåêòðîíà äî àòîìíîãî îñòîâà B.

1. Êâàçèêëàññè÷åñêàÿ ôîðìóëà Ñìèðíîâà è ×èáèñîâà [148], èñïðàâëåííàÿ

â ðàáîòå [150], äëÿ âåðîÿòíîñòè ðàñïàäà îòðèöàòåëüíîãî èîíà ïîä äåé-

ñòâèåì íàëåòàþùåãî ýëåêòðîíà:

ΓÑ×ℓm (R) = C2
ℓ

2ℓ+ 1

2γm
m!(ℓ−m)!

(ℓ+m)!
22Z/γ−1

(
γ2

F

)2Z/γ−m−1

e−2γ3/3F , (1.26)

ãäå F = 1/R2 � íàïðÿæ¼ííîñòü êóëîíîâñêîãî ïîëÿ, Z = 0 � çàðÿä àòîì-

íîãî îñòîâà B (àâòîðû ðàññìàòðèâàëè òàêæå èîíèçàöèþ íåéòðàëüíîãî
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àòîìà âî âíåøíåì ïîëå, ó êîòîðîãî Z = 1), à 0 ≤ m ≤ ℓ. Â ÷àñòíîñòè,

ïðè ℓ = 0

ΓÑ×00 (R) =
C2

0

4γ2R2
e−(2/3)γ3R2

, (1.27)

à ïðè ℓ = 1

ΓÑ×10 (R) =
3C2

1

4γ2R2
e−(2/3)γ3R2

, ΓÑ×11 (R) =
1

2γ3R2
ΓÑ×10 (R) . (1.28)

2. Ôîðìóëà Äåìêîâà-Äðóêàð¼âà [150] äëÿ òóííåëèðîâàíèÿ èç ïðÿìîóãîëü-

íîé ïîòåíöèàëüíîé ÿìû ïîä äåéñòâèåì ñëàáîãî âíåøíåãî ïîëÿ, ïîëó÷åí-

íàÿ â ÷àñòíîì ñëó÷àå ℓ = 1:

ΓÄÄ10 (R) =
3C2

1

4γ2R2

(
1 +

1

2γ3R2

)
e−(2/3)γ3R2

, ΓÄÄ11 (R) =
1

2γ3R2
ΓÄÄ10 (R) ,

(1.29)

òî åñòü ðåçóëüòàò ñîãëàñóåòñÿ ñ ïðåäûäóùèì ñ òî÷íîñòüþ äî ìàëîé â äàí-

íîì ïðèáëèæåíèè ïîïðàâêè 1
2γ3R2 â Γ10. Çàìåòèì îáùóþ çàêîíîìåðíîñòü:

Γ11 ≪ Γ10.

3. Êâàçèêëàññè÷åñêîå âûðàæåíèå Ðàäöèãà è Ñìèðíîâà [151] äëÿ ℓ = 0:

ΓÐÑ00 (R) =
πC2

0

γ2R2
exp

{
−2Rγ +

√
8Rf

(
Rγ2

2

)}
,

f(x) =
ln(

√
x+

√
1 + x)√

1 + x
. (1.30)

Óñëîâèÿ ïðèìåíèìîñòè: Rγ ≫ 1, åñëè Rγ2 ≥ 1, è R2γ3 ≫ 1, åñëè

Rγ2 ≤ 1; ñêîðîñòü ñîóäàðåíèÿ äîëæíà áûòü ìíîãî ìåíüøå ñêîðîñòè îð-

áèòàëüíîãî äâèæåíèÿ ýëåêòðîíà â èîíå B−, v ≪ vîðá ∼ γ. Ðàññìîòðåí-

íûå ðàíåå ôîðìóëû ïðèìåíèìû ïðè R2γ3 ≫ 1 (ñëó÷àé ñëàáîãî âíåø-

íåãî ïîëÿ, êîãäà ðàçìåð ïîòåíöèàëüíîãî áàðüåðà âäîëü ïîëÿ çíà÷èòåëü-

íî ïðåâûøàåò ðàçìåð âîëíîâîé ôóíêöèè àíèèîíà). Äëÿ ñðàâíåíèÿ, ïðè

Rγ2 ≪ 1

ΓÐÑ00 (R) ≈
πC2

0

γ2R2
e−(2/3)γ3R2

,

÷òî îòëè÷àåòñÿ îò (1.27) êîýôôèöèåíòîì.

4. Ôàáðèêàíò [50] óêàçàë íà àñèìïòîòè÷íîñòü âûðàæåíèé (1.26), (1.29) ïî

ïîëþ (1/(R2γ3) ≪ 1) è ïðèìåíèë êîìáèíàöèþ ôîðìóëû (1.28) äëÿ îäíî-
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ðîäíîãî ïîëÿ è ôîðìóëû (1.30), ó÷èòûâàþùåé ýôôåêò íåîäíîðîäíîñòè:

ΓÔ10(R) =
3C2

1

4γ2R2
exp

{
−2Rγ +

√
8Rf

(
Rγ2

2

)}
,

ΓÔ11(R) =
1

2γ3R2
ΓÔ10(R) . (1.31)

Îáîçíà÷èâ ÷åðåç Pt(ρ) âåðîÿòíîñòü ðàñïàäà îòðèöàòåëüíîãî èîíà ê ìîìåí-

òó âðåìåíè t, íàéä¼ì âåðîÿòíîñòü ñòîëêíîâèòåëüíîé ðåêîìáèíàöèè P∞(ρ) èç

óðàâíåíèÿ [148]:
dPt(ρ)

dt
= Γ(R(t))(1− Pt(ρ)) ,

îòêóäà

P∞(ρ) = 1− exp

−
+∞∫

−∞

Γ(R)dt

 .

Åñëè îòðèöàòåëüíûé èîí îáðàçîâàëñÿ â ìîìåíò t0, íèæíèé ïðåäåë èíòåãðè-

ðîâàíèÿ íóæíî çàìåíèòü íà t0; âåðîÿòíîñòü èîííîé ïàðû ñîõðàíèòüñÿ (¾âû-

æèòü¿) ïîñëå îáðàçîâàíèÿ ðàâíà

S0 = 1− P t0
∞ = exp

−
∞∫

t0

Γ(R)dt

 . (1.32)

è íîñèò íàçâàíèå ôàêòîðà âûæèâàíèÿ èëè S-ôàêòîðà. Èíòåãðèðîâàíèå ïðî-

âîäèòñÿ ïî êëàññè÷åñêîé òðàåêòîðèè îòíîñèòåëüíîãî äâèæåíèÿ ÷àñòèö, êîòî-

ðóþ â òåïëîâûõ ñòîëêíîâåíèÿõ ìîæíî ñ÷èòàòü ïðÿìîëèíåéíîé: R2 = ρ2+v2t2.

Â ðàáîòå [50] íà ïðèìåðå Ne(nl) + Ca → Ne+ + Ca− áûëî ïîêàçàíî, ÷òî ïðè

òåïëîâûõ ñòîëêíîâåíèÿõ èñêðèâëåíèå òðàåêòîðèè â êóëîíîâñêîì ïîëå ñëàáî

âëèÿåò íà ñå÷åíèå èîíèçàöèè.

Âûðàæåíèå äëÿ âåðîÿòíîñòè èîíèçàöèè ñ ó÷¼òîì êàíàëà ðàñïàäà èîííîé

ïàðû èìååò âèä:

Wè = pS1(1− p) + (1− p)pS2 = p(1− p)(S1 + S2) , (1.33)

ãäå S1,2 ñîîòâåòñòâóþò òî÷êàì ïåðåõîäà äî è ïîñëå ìîìåíòà íàèáîëüøåãî

ñáëèæåíèÿ ÷àñòèö, t1,2 = ∓
√
R2
c − ρ2/v.
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Ïðèáëèæ¼ííûå ôîðìóëû äëÿ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ ïåðåõîäà

Ìàòðè÷íûé ýëåìåíò ïåðåõîäà |i⟩ → |f⟩, èñïîëüçóåìûé â ôîðìóëå Ëàíäàó �
Çèíåðà (1.21), îïðåäåëÿåòñÿ âûðàæåíèåì [50]:

Vfi(R) =

∫
Φ∗

f(r)VeB(r)ψi(r−R)dr . (1.34)

Çäåñü ψi(r
′) � âîëíîâàÿ ôóíêöèÿ âíåøíåãî ýëåêòðîíà â ðèäáåðãîâñêîì

àòîìå A*; Φf(r) � âîëíîâàÿ ôóíêöèÿ ñëàáîñâÿçàííîãî ýëåêòðîíà â îòðèöà-

òåëüíîì èîíå B−; VeB(r) � ïîòåíöèàë âçàèìîäåéñòâèÿ ýëåêòðîíà ñ íåéòðàëü-

íûì îñòîâîì àíèîíà B−. Âàæíî ïîä÷åðêíóòü, ÷òî ðàäèóñ-âåêòîðû óêàçàí-

íûõ âîëíîâûõ ôóíêöèé öåíòðèðîâàíû íà ðàçíûõ ÿäðàõ, ÷òî ñóùåñòâåííî çà-

òðóäíÿåò âû÷èñëåíèå èíòåãðàëà (1.34). Ê íàñòîÿùåìó ìîìåíòó âðåìåíè áûë

ñîçäàí ðÿä ïðèáëèæ¼ííûõ ìåòîäîâ ðàñ÷¼òà ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ ïåðåõîäà.

Íèæå ïðèâåäåíû îñíîâíûå èìåþùèåñÿ ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ ìàòðè÷íûõ ýëå-

ìåíòîâ ïåðåõîäà Vfi, ïîëó÷åííûå ðàçëè÷íûìè ìåòîäàìè.

Ïðîñòåéøåå è ÷àñòî èñïîëüçóåìîå ïðèáëèæåíèå � ôåðìèåâñêèé ïñåâäîïî-

òåíöèàë âçàèìîäåéñòâèÿ íóëåâîãî ðàäèóñà VeB(r) ∼ δ(r) [152]. Â ýòîì ñëó÷àå

âîëíîâàÿ ôóíêöèÿ ýëåêòðîíà ñâîäèòñÿ ê êóëîíîâñêîé ôóíêöèè Ãðèíà, êî-

òîðàÿ èìååò ÿâíûé âèä. Äàííàÿ òåîðèÿ ïîçâîëèëà èññëåäîâàòü ðàñùåïëåíèå

óðîâíåé àòîìà âîäîðîäà íà áîëüøèõ ðàññòîÿíèÿõ 1/R ≪ εB, Enl. Îáîçíà÷èâ

Enl = −γ2i /2 ýíåðãèþ ðèäáåðãîâñêîãî àòîìà (ò.å. âåëè÷èíà γi = n−1
∗ âûðàæà-

åòñÿ ÷åðåç ýôôåêòèâíîå ãëàâíîå êâàíòîâîå ÷èñëî) è εB = −γ2/2 � ýíåðãèþ

îòðèöàòåëüíîãî èîíà, ðåçóëüòàò ðàáîòû [152] äëÿ ìàòðè÷íîãî ýëåìåíòà ïåðå-

õîäà ìîæåò áûòü çàïèñàí â âèäå:

V Êîì
fi (R) =

γi(2γi)
1/γi+1/2

2Γ( 1
γi
)

R1/γi−1e−γiR . (1.35)

Â ðàáîòàõ [153�155] äëÿ ó÷¼òà ïîëÿðèçóåìîñòè àòîìà B â ìàòðè÷íîì ýëå-

ìåíòå ïåðåõîäà èñïîëüçîâàëñÿ ìåòîä Ëàíäàó �Õåððèíãà [156, 157]. Â ðàìêàõ

òàêîãî ïîäõîäà îáìåííîå âçàèìîäåéñòâèå áûëî ïðåäñòàâëåíî â âèäå ïîâåðõ-

íîñòíîãî èíòåãðàëà ïî ñôåðå ðàäèóñà r0 (õàðàêòåðíûé ìàñøòàá ïîëÿðèçàöè-

îííîãî ïîòåíöèàëà) ñ öåíòðîì íà àòîìå B. Ïðè ýòîì â òî÷êå ïåðåñå÷åíèÿ

òåðìîâ Rc ≫ r0 ïîëÿðèçàöèåé ìîæíî áûëî ïðåíåáðå÷ü, è îíà âõîäèëà òîëüêî

â êîýôôèöèåíò Cℓ àñèìïòîòè÷åñêîé ôîðìû ðàäèàëüíîé âîëíîâîé ôóíêöèè.

Ðåçóëüòàò ðàáîòû Ñìèðíîâà [153], âûïîëíåííîé â ðàìêàõ àñèìïòîòè÷åñêî-

ãî ïîäõîäà â òåîðèè àòîìíûõ ñòîëêíîâåíèé, âûãëÿäèò ñëåäóþùèì îáðàçîì:
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V Ñì
fi (R) =

1

2
δmimf

R

4

(
4

e

)1/(2γ)

χi(R/2)χf(R/2) , (1.36)

ãäå δmimf
� ñèìâîë Êðîíåêåðà, e � îñíîâàíèå íàòóðàëüíîãî ëîãàðèôìà, χi,f �

ðàäèàëüíûå âîëíîâûå ôóíêöèè èçîëèðîâàííîãî àòîìà A è àíèîíà B−. Ôàê-

òè÷åñêè ðåçóëüòàò [153] ïðèìåíèì òîëüêî ïðè m = 0 è (Enl − εB)/Enl ≪ 1.

Â ðàáîòå ßíåâà, Ñàëèíà [154] äëÿ áîëüøèõ ìåæúÿäåðíûõ ðàññòîÿíèé γR ≫
r0 áûëà ïðåäïðèíÿòà ïîïûòêà ïîëó÷èòü îáùåå âûðàæåíèå äëÿ ìàòðè÷íîãî

ýëåìåíòà ïåðåõîäà ñ èñïîëüçîâàíèåì àñèìïòîòè÷åñêîãî ïîäõîäà. Êîíå÷íûé

ðåçóëüòàò äëÿ ìàòðè÷íîãî ýëåìåíòà ïåðåõîäà èìååò âèä:

V ßÑ
fi (R) =

1

2

δmimf
χi(R)

(2βR)mimi!

√
(2li + 1)(2ℓ+ 1)

(li + |mi|)!
(li − |mi|)!

(
(ℓ+ |mf |)!
(ℓ− |mf |)!

)3/2

×
{
r2
(
Bℓ

π
W [χf(r), kℓ(βr)]−W [χf(r), iℓ(βr)]

)}∣∣∣∣
r=r0, l=ℓ

, (1.37)

ãäå W [f, g] � âðîíñêèàí, β = γi + 1/R, kℓ(z), iℓ(z) � ìîäèôèöèðîâàííûå

ñôåðè÷åñêèå ôóíêöèè Áåññåëÿ, à êîýôôèöèåíòû Bℓ � àíàëîãè àìïëèòóäû

ðàññåÿíèÿ ñâîáîäíîãî ýëåêòðîíà íà âîçìóùàþùåé ÷àñòèöå B:

B0/(2β) =

(
1

L
+
πα

3L2
β +

4α

3L
β2 ln(

βα1/2

4
) +O(β2)

)−1

,

Bℓ/2 =
παβ

(2ℓ+ 3)(2ℓ+ 1)(2ℓ− 1)
, ℓ ̸= 0 ,

ãäå L � äëèíà ðàññåÿíèÿ. Ïðè âûïîëíåíèÿ äîïîëíèòåëüíîãî óñëîâèÿ r0 ≫
1/γ, èñïîëüçóÿ àñèìïòîòè÷åñêèé âèä ôóíêöèè χf(R) (1.25) è ðàçëîæåíèÿ

kℓ, iℓ, àâòîðû ðàáîòû [154] ïîëó÷èëè ïðèáëèæ¼ííóþ ôîðìóëó, â êîòîðîé íåò

çàâèñèìîñòè îò âåëè÷èíû r0:

V ßÑ
fi.àñ(R) =

1

2

δmimf
χi(R)

(2βR)mimi!

√
(2li + 1)(2ℓ+ 1)

(li + |mi|)!
(li − |mi|)!

(
(ℓ+ |mf |)!
(ℓ− |mf |)!

)3/2

× Cℓ

(
Bℓ

2β
(β − γ) +

1

2
(1 + γ/β)

)
. (1.38)

Â ðàáîòå [50] Ôàáðèêàíò ïîêàçàë, ÷òî óñëîâèÿ ïðèìåíèìîñòè àñèìïòîòè÷å-

ñêîé àäèàáàòè÷åñêîé ôîðìóëû (1.38) íå âûïîëíÿþòñÿ äëÿ òåïëîâûõ ñòîëêíî-

âåíèé Ca∗+Ca(4s2) ñ ìàëîé ýíåðãèåé ñðîäñòâà àòîìà êàëüöèÿ ê ýëåêòðîíó. Îí
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ïðèìåíèë â ñâîèõ ðàñ÷¼òàõ ïðåäïîëîæåíèÿ î ñôåðè÷åñêîé ñèììåòðèè âîëíî-

âîé ôóíêöèè ðèäáåðãîâñêîãî àòîìà è å¼ ìåäëåííîì èçìåíåíèè ïî ñðàâíåíèþ

ñ âîëíîâîé ôóíêöèåé ϕf(r) àíèîíà Ca
− è èçìåíåíèåì ïîòåíöèàëà VeB(r). Ýòî

ïîçâîëèëî èñïîëüçîâàòü ëèøü ïåðâûå ÷ëåíû ðàçëîæåíèÿ âîëíîâîé ôóíêöèè

ðèäáåðãîâñêîãî ýëåêòðîíà â îêðåñòíîñòè àíèîíà:

ψi(|r−R|) ≈ ψi(R)− rψ′
i(R) cos θ , θ = ∠(r,R) . (1.39)

Ïðè ýòîì äëÿ ñëó÷àÿ àíèîíà â p-ñîñòîÿíèè (ℓ = 1) â [50] áûëî ïîëó÷åíî

ñëåäóþùåå ïðîñòîå âûðàæåíèå äëÿ ìàòðè÷íîãî ýëåìåíòà ïåðåõîäà:

V Ôàá
fi (R) = −4π

3
Y1m(θR, φR)ϕ

′
i(R)

∫
r3ϕf(r)VeB(r)dr. (1.40)

Èñïîëüçîâàíèå ýòîãî âûðàæåíèÿ è ó÷¼ò âîçìîæíîñòè ðàñïàäà îòðèöàòåëü-

íîãî èîíà â êóëîíîâñêîì ïîëå ïîëîæèòåëüíîãî èîííîãî îñòîâà ðèäáåðãîâñêîãî

àòîìà (1.33) ïîçâîëèëè îïèñàòü ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå ðàáîòû [125] ïî

îáðàçîâàíèþ èîííîé ïàðû ïðè ñòîëêíîâåíèÿõ àòîìîâ íåîíà ñ àòîìàìè êàëü-

öèÿ: Ne(nl) + Ca → Ne+ + Ca−.

Îòìåòèì òàêæå, ÷òî â ðàáîòå [155] íà îñíîâå ìåòîäà Ëàíäàó �Õåððèíãà

áûëî ïðîâåäåíî îáîáùåíèå ðåçóëüòàòà [152], ïîëó÷åííîãî ïåðâîíà÷àëüíî äëÿ

àíèîíîâ â s-ñîñòîÿíèÿõ (ℓ = 0), íà ñëó÷àé ïðîèçâîëüíûõ êâàíòîâûõ ÷èñåë

ðèäáåðãîâñêîãî àòîìà (li,mi) è àíèîíà (ℓ,mf). Â îäíîýëåêòðîííîì ïðèáëè-

æåíèè äëÿ ñòàöèîíàðíîãî ñîñòîÿíèÿ àíèîíà B− (εB < 0) ìàòðè÷íûé ýëåìåíò

ïåðåõîäà, ïîëó÷åííûé â [155], èìååò âèä

V Àí
fi = |J(ℓ, li,mi)|δmimf

,

J =
π

4
Cℓ χi(Rc)T (ℓ, li,mi) ,

T =
1

mi!(2γRc)mi

(
(2li + 1)(2ℓ+ 1)(li +mi)!(ℓ+mf)!

(li −mi)!(ℓ−mf)!

)1/2

. (1.41)

Â ðàáîòå [155] áûëî òàêæå ðàññìîòðåíî îáðàçîâàíèå ìåòàñòàáèëüíîãî îòðè-

öàòåëüíîãî èîíà, εB > 0, è ïîëó÷åíî àíàëîãè÷íîå ôîðìóëå (1.41) âûðàæåíèå

äëÿ ìàòðè÷íîãî ýëåìåíòà ïåðåõîäà äëÿ ýòîãî ñëó÷àÿ. Íà åãî îñíîâå àâòîðîì

áûëî äàíî îïèñàíèå ýêñïåðèìåíòàëüíîãî ïîâåäåíèÿ ñå÷åíèÿ âîçáóæäåíèÿ àòî-

ìà K(2S → 2P ) ìîëåêóëîé N2, èìåþùåé ìåòàñòàáèëüíûé àíèîí N
−
2 .

62



Òî÷íîå âûðàæåíèå äëÿ ìàòðè÷íîãî ýëåìåíòà ïåðåõîäà

Êàê îòìå÷àëîñü âûøå, îñíîâíàÿ ñëîæíîñòü íàõîæäåíèÿ ìàòðè÷íîãî ýëå-

ìåíòà ïåðåõîäà çàêëþ÷àåòñÿ â òîì, ÷òî âîëíîâûå ôóíêöèè, ñòîÿùèå ïîä

çíàêîì èíòåãðàëà, öåíòðèðîâàíû íà ðàçíûõ àòîìàõ. Ïðèáëèæåíèÿ äåëüòà-

ïîòåíöèàëà âçàèìîäåéñòâèÿ è ðàçëè÷íûå âàðèàíòû àñèìïòîòè÷åñêèõ ðàçëî-

æåíèé, ñòðîãî ãîâîðÿ, õîðîøè â òîì ñëó÷àå, êîãäà ýíåðãèÿ ñðîäñòâà âîçìó-

ùàþùåé ÷àñòèöû ê ýëåêòðîíó íå ñëèøêîì ìàëà, à äàëüíîäåéñòâóþùàÿ ÷àñòü

ïîòåíöèàëà âçàèìîäåéñòâèÿ å¼ ñ ýëåêòðîíîì íå ñëèøêîì áîëüøàÿ âåëè÷èíà,

òàê ÷òî äîìèíèðóþùóþ ðîëü èãðàåò èõ êîðîòêîäåéñòâóþùåå âçàèìîäåéñòâèå.

Ýòî îçíà÷àåò, ÷òî õàðàêòåðíûé ðàçìåð îáëàñòè âçàèìîäåéñòâèÿ ýëåêòðîíà

ñ âîçìóùàþùèì àòîìîì èëè ìîëåêóëîé è ðàäèóñ âîëíîâîé ôóíêöèè îáðà-

çóþùåãîñÿ àíèîíà ìàëû, ÷òî ïîçâîëÿåò ñ÷èòàòü ìàëûì èçìåíåíèå âîëíîâîé

ôóíêöèè ðèäáåðãîâñêîãî àòîìà â îáëàñòè êîîðäèíàò, ñîîòâåòñòâóþùåé õàðàê-

òåðíîìó ðàäèóñó àíèîíà. Íî ïðè ðàññìîòðåíèè ñèëüíîïîëÿðèçóåìûõ âîçìó-

ùàþùèõ àòîìîâ è, òåì áîëåå, äèïîëüíûõ è êâàäðóïîëüíûõ ìîëåêóë ñ ìàëûì

ñðîäñòâîì ê ýëåêòðîíó ïðåíåáðåãàòü äàëüíîäåéñòâóþùåé ÷àñòüþ ïîòåíöèàëà,

êàê è èçìåíåíèÿìè âîëíîâîé ôóíêöèè ðèäáåðãîâñêîãî àòîìà â îêðåñòíîñòè

òî÷êè ïåðåñå÷åíèÿ òåðìîâ, çàâåäîìî íåäîïóñòèìî.

Â íåäàâíåé ñòàòüå [158] áûë ðàçðàáîòàí îáùèé ïîäõîä äëÿ ðàñ÷¼òà ìàò-

ðè÷íûõ ýëåìåíòîâ ïåðåõîäà ìåæäó èîííûì è ðèäáåðãîâñêèì êîâàëåíòíûì

òåðìàìè êâàçèìîëåêóëû ñ ïðîèçâîëüíûì âèäîì çàâèñèìîñòè VeB(r), êîòîðûé

ïîçâîëÿåò ó÷åñòü âñå âûøåíàçâàííûå îñîáåííîñòè ïðîöåññîâ çàðÿäîâîãî îá-

ìåíà ñ ó÷àñòèåì ñëàáîñâÿçàííûõ àíèîíîâ. Òî÷íîå àíàëèòè÷åñêîå âûðàæåíèå

äëÿ ìàòðè÷íîãî ýëåìåíòà ïåðåõîäà, ïîëó÷åííîå íà îñíîâå èìïóëüñíîãî ïðåä-

ñòàâëåíèÿ âîëíîâîé ôóíêöèè ðèäáåðãîâñêîãî àòîìà è èñïîëüçîâàíèÿ òåõíèêè

íåïðèâîäèìûõ òåíçîðíûõ îïåðàòîðîâ, èìååò âèä:

Vfi(R) = (−1)−mi iℓf−li
√
4π(2li + 1)(2ℓf + 1)

ℓf+li∑
κ=|ℓf−li|

i−κ√2κ + 1×

×
(
ℓf κ li

0 0 0

)
F

(κ)
ℓf li

(R)
κ∑

µ=−κ

(
ℓf κ li

mf µ −mi

)
Yκµ(nR), (1.42)

ãäå ðàäèàëüíûé èíòåãðàë âû÷èñëÿåòñÿ ïî ôîðìóëå

F
(κ)
ℓf li

= ili
√

2

π

∞∫
0

k2dk gnili(k)jκ(kR)

∞∫
0

r2dr ϕ∗νf ℓf (r)VeB(r)jℓf (kr). (1.43)
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Çäåñü Yκµ � ñôåðè÷åñêèå ãàðìîíèêè, ϕνf ℓf (r) � ðàäèàëüíàÿ ÷àñòü âîëíîâîé

ôóíêöèè àíèîíà B− â êîîðäèíàòíîì ïðåäñòàâëåíèè, gnili(k) � ðàäèàëüíàÿ

÷àñòü âîëíîâîé ôóíêöèè ðèäáåðãîâñêîãî àòîìà â èìïóëüñíîì ïðåäñòàâëåíèè,

jl(x) � ñôåðè÷åñêàÿ ôóíêöèÿ Áåññåëÿ. Èç ñâîéñòâ 3j-ñèìâîëîâ ñëåäóþò ïðà-

âèëà îòáîðà äëÿ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ ïåðåõîäà:

ℓf + li + κ = 2p, p ∈ Z, |ℓf − li| 6 κ 6 ℓf + li ,

mf +mi + µ = 0, −κ 6 µ 6 κ.

Â ñëó÷àå, êîãäà íà÷àëüíûå ðèäáåðãîâñêèå ñîñòîÿíèÿ âîçáóæäåíû íåñåëåê-

òèâíî ïî ìàãíèòíîìó êâàíòîâîìó ÷èñëómi, â êà÷åñòâå êâàäðàòà ìîäóëÿ ïàðà-

ìåòðà ñâÿçè â ôîðìóëå Ëàíäàó �Çèíåðà (1.21) ñëåäóåò âçÿòü âåëè÷èíó, óñðåä-

í¼ííóþ ïî êîâàëåíòíûì ñîñòîÿíèÿì è ïðîñóììèðîâàííóþ ïî èîííûì:

|Vcp(R)|2 =
1

2li + 1

∑
mi,mf

|Vfi(R)|2. (1.44)

Èñïîëüçîâàíèå ïðàâèëà ñóìì äëÿ ñôåðè÷åñêèõ ôóíêöèé (òåîðåìû Âèãíåðà �

Ýêêàðòà) ïîçâîëÿåò óïðîñòèòü âûðàæåíèå (1.44), ïðåîáðàçîâàâ åãî ê âèäó:

|Vcp(R)|2 = (2ℓf + 1)

ℓf+li∑
κ=|ℓf−li|

(2κ + 1)

(
li κ ℓf

0 0 0

)2 ∣∣∣F (κ)
ℓf li

(R)
∣∣∣2 . (1.45)

Äëÿ íàñ èíòåðåñ ïðåäñòàâëÿþò ïåðåõîäû ñ ó÷àñòèåì s- è p-ñîñòîÿíèé àíèîíà

B−. Â ñëó÷àå ℓf = 0 (äèïîëüíî-ñâÿçàííûå àíèîíû) ôîðìóëà (1.45) äà¼ò

|Vcp(R)|2 =
∣∣∣F (li)

0li
(R)
∣∣∣2 , (1.46)

à â ñëó÷àå ℓf = 1 (ùåëî÷íîçåìåëüíûå àíèîíû: Ba−, Sr−, Ca−), ïîëó÷èì

|Vcp(R)|2 =
3

2li + 1

(
li|F (li−1)

1li
(R)|2 + (li + 1)|F (li+1)

1li
(R)|2

)
. (1.47)

1.9. Çàêëþ÷èòåëüíûå çàìå÷àíèÿ

Èç ïðèâåä¼ííîãî àíàëèçà ëèòåðàòóðíûõ äàííûõ ñëåäóåò, ÷òî â íàñòîÿùåå

âðåìÿ íàêîïëåí îáøèðíûé ìàòåðèàë ïî èññëåäîâàíèþ ðàçíîîáðàçíûõ ìåõà-

íèçìîâ ñòîëêíîâåíèé ñ ó÷àñòèåì ðèäáåðãîâñêèõ àòîìîâ è íåéòðàëüíûõ ÷à-

ñòèö è èçó÷åíèþ èõ ðîëè â àòîìíîé ñïåêòðîñêîïèè è êèíåòèêå ðåëàêñàöèè
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ãàçîâ è ïëàçìû. Â ïîñëåäíèå ãîäû çíà÷èòåëüíûé èíòåðåñ â ðàçëè÷íûõ îá-

ëàñòÿõ àòîìíî-ìîëåêóëÿðíîé è îïòè÷åñêîé ôèçèêè âûçûâàåò èçó÷åíèå ñëà-

áîñâÿçàííûõ ñèñòåì ñ ÿðêî âûðàæåííûì õàðàêòåðîì äàëüíîäåéñòâóþùåãî

âçàèìîäåéñòâèÿ. Â ÷àñòíîñòè, àêòóàëüíûìè ÿâëÿþòñÿ èññëåäîâàíèÿ íîâûõ

ïðîöåññîâ è ìåõàíèçìîâ ïåðåõîäîâ ñëàáîñâÿçàííîãî ýëåêòðîíà, ïðîèñõîäÿùèõ

ïðè âçàèìîäåéñòâèè àòîìíî-ìîëåêóëÿðíûõ ñèñòåì áîëüøèõ ðàçìåðîâ. Îäíèì

èç ïðèìåðîâ òàêèõ ñèñòåì ÿâëÿåòñÿ âûñîêîâîçáóæä¼ííûé àòîì è àòîì, ìîëå-

êóëà èëè êëàñòåð ñ ìàëûì çíà÷åíèåì ïîëîæèòåëüíîãî ñðîäñòâà ê ýëåêòðîíó

(∼ 1−100 ìýÂ). Ïðè âçàèìîäåéñòâèè òàêèõ ñèñòåì âîçìîæíû äâà êàíàëà ðå-

àêöèè: à) îáðàçîâàíèå èîííîé ïàðû, ò.å. ïîëîæèòåëüíîãî èîíà è ñëàáîñâÿçàí-

íîãî (äèïîëüíî-ñâÿçàííîãî èëè ïîëÿðèçàöèîííîãî-ñâÿçàííîãî) îòðèöàòåëüíî-

ãî èîíà; á) ðåçîíàíñíîå îïóñòîøåíèå èñõîäíîãî ðèäáåðãîâñêîãî ñîñòîÿíèÿ â

ðåçóëüòàòå ïåðåõîäîâ ìåæäó èîííûì è êîâàëåíòíûìè òåðìàìè îáðàçóþùåéñÿ

â õîäå ñòîëêíîâåíèÿ êâàçèìîëåêóëû. Ðàíåå ïðè èçó÷åíèè óêàçàííûõ ñèñòåì

îñíîâíîå âíèìàíèå ýêñïåðèìåíòàòîðîâ è òåîðåòèêîâ óäåëÿëîñü èçó÷åíèþ êà-

íàëà îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû (ñì. [100,138,141,144,158] è ïðèâåäåííûå òàì

ññûëêè). Èññëåäîâàíèþ êàíàëà ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ áûëà ïîñâÿùåíà ëèøü

îäíà òåîðåòè÷åñêàÿ ðàáîòà [51] äëÿ ñëó÷àÿ òåïëîâûõ ñòîëêíîâåíèé àòîìîâ

íåîíà â ns- è nd-ñîñòîÿíèÿõ ñ àòîìàìè Ca(4s2).

Îñíîâíàÿ çàäà÷à äèññåðòàöèè ñîñòîèò â äåòàëüíîì èññëåäîâàíèè êàíàëà

ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ ðèäáåðãîâñêèõ ñîñòîÿíèé àòîìîâ ïðè òåïëîâûõ ñòîëê-

íîâåíèÿõ àòîìîâ ùåëî÷íûõ ìåòàëëîâ ñ íåéòðàëüíûìè ÷àñòèöàìè ñ ìàëûì

ñðîäñòâîì ê ýëåêòðîíó. Áóäåò ðàçðàáîòàí îðèãèíàëüíûé ìåòîä ðàñ÷¼òà äèíà-

ìèêè ïðîöåññîâ ïåðåíîñà ñëàáîñâÿçàííîãî ýëåêòðîíà, îñíîâàííûé íà ÷èñëåí-

íîì èíòåãðèðîâàíèè ñèñòåìû óðàâíåíèé ñèëüíîé ñâÿçè äëÿ àìïëèòóä âåðîÿò-

íîñòåé ïåðåõîäîâ ìåæäó èîííûì è ðèäáåðãîâñêèìè êîâàëåíòíûìè òåðìàìè

ñèñòåìû. Ïðåäëîæåííûé â äèññåðòàöèè ìåòîä îáîáùàåò ðàçâèòûå ðàíåå ìîäå-

ëè ïåðåíîñà ýëåêòðîíà íà ñëó÷àé, êîãäà ìîäèôèöèðîâàííàÿ òåîðèÿ Ëàíäàó �

Çèíåðà, äîïîëíåííàÿ ðàñ÷åòàìè ôàêòîðîâ âûæèâàíèÿ àíèîíà, îêàçûâàåòñÿ

íåïðèìåíèìîé. Áóäóò îïðåäåëåíû óñëîâèÿ, ïðè êîòîðûõ èìåþùàÿñÿ ðàíåå

ìîäåëü äà¼ò ðåçóëüòàòû, áëèçêèå ê ïîëó÷åííûì ñ ïîìîùüþ ðàçðàáîòàííîãî

â äèññåðòàöèè áîëåå îáùåãî ïîäõîäà è êîãäà ýòà ìîäåëü îêàçûâàåòñÿ íåïðè-

ìåíèìîé äëÿ êîëè÷åñòâåííîãî îïèñàíèÿ èññëåäóåìûõ ïðîöåññîâ.

Íà îñíîâå ðàçðàáîòàííîãî ìåòîäà â äèññåðòàöèè áóäóò ñîçäàíû ÷èñëåííûå

àëãîðèòìû è ïðîâåäåíû ðàñ÷¼òû âåðîÿòíîñòåé, ñå÷åíèé è êîíñòàíò ñêîðîñòåé
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îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû è ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ ðèäáåðãîâñêèõ óðîâíåé

äëÿ ñòîëêíîâåíèé âûñîêîâîçáóæä¼ííûõ àòîìîâ ùåëî÷íûõ ìåòàëëîâ ñ àòîìà-

ìè Ca(4s2), Sr(5s2), Ba(6s2) è ñ ðÿäîì ñèëüíîïîëÿðíûõ ìîëåêóë. Ýòè ðàñ÷¼òû

áóäóò âûïîëíåíû ñ èñïîëüçîâàíèåì ïîëó÷åííûõ íåäàâíî [158] òî÷íûõ âûðà-

æåíèé äëÿ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ ïåðåõîäà ìåæäó èîííûì è ðèäáåðãîâñêèì

êîâàëåíòíûì òåðìàìè êâàçèìîëåêóëû, îáðàçóþùåéñÿ â õîäå ñòîëêíîâåíèÿ

÷àñòèö. Ýòî äàñò âîçìîæíîñòü íàäåæíûì îáðàçîì ó÷åñòü èçìåíåíèå âîëíî-

âîé ôóíêöèè ðèäáåðãîâñêîãî ýëåêòðîíà íà õàðàêòåðíîì ðàçìåðå rγ àíèîíà,

êîòîðûé îêàçûâàåòñÿ áîëüøèì â îáû÷íîì àòîìíîì ìàñøòàáå â ñèëó ìàëûõ

çíà÷åíèé åãî ýíåðãèè ñâÿçè (rγ ∼ 1/γ ≫ a0, ãäå γ ∼ (2|ε|)1/2, à a0 � áîðîâñêèé

ðàäèóñ).

Ïðîâåä¼ííûé â ðàáîòå àíàëèç ïðîöåññîâ ïåðåíîñà ñëàáîñâÿçàííîãî ýëåê-

òðîíà ïðè ñòîëêíîâåíèÿõ ðèäáåðãîâñêèõ àòîìîâ êàê ñ àòîìàìè ùåëî÷íîçå-

ìåëüíûõ ýëåìåíòîâ, òàê è ñ ñèëüíîïîëÿðíûìè ìîëåêóëàìè ïðåäñòàâëÿåòñÿ

âàæíûì åù¼ ñ îäíîé òî÷êè çðåíèÿ. Òàêîé àíàëèç ïîçâîëèò íàãëÿäíî âûÿñíèòü

ñóùåñòâåííûå îòëè÷èÿ â âåëè÷èíàõ ñå÷åíèé è êîíñòàíò ñêîðîñòåé óêàçàííûõ

ïðîöåññîâ, êîòîðûå ÿâëÿþòñÿ ñëåäñòâèåì ðàçëè÷íîãî ïîâåäåíèÿ äàëüíîäåé-

ñòâóþùåãî âçàèìîäåéñòâèÿ âíåøíåãî ýëåêòðîíà ñ íåéòðàëüíûì îñòîâîì àíè-

îíà (V ∝ −α/r4 è V ∝ −d/r2 � ñîîòâåòñòâåííî â ñëó÷àÿõ ïîëÿðèçàöèîííî-

ñâÿçàííûõ è äèïîëüíî-ñâÿçàííûõ àíèîíîâ).

Áîëüøîå âíèìàíèå â äèññåðòàöèè áóäåò óäåëåíî èññëåäîâàíèþ âêëàäîâ êà-

íàëîâ îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû è ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ â ïîëíûå ñå÷åíèÿ

îïóñòîøåíèÿ ðèäáåðãîâñêèõ ñîñòîÿíèé àòîìîâ è óñòàíîâëåíèþ óñëîâèé, ïðè

êîòîðûõ òîò èëè èíîé êàíàë ðåàêöèè ÿâëÿåòñÿ äîìèíèðóþùèì. Íîâûì ýëå-

ìåíòîì ðàáîòû áóäåò èññëåäîâàíèå óêàçàííûõ êàíàëîâ ðåàêöèè íå òîëüêî äëÿ

îáû÷íî çàñåëÿåìûõ ñ ïîìîùüþ ïåðåñòðàèâàåìûõ ëàçåðîâ ñåëåêòèâíî âîçáóæ-

ä¼ííûõ nl-ñîñòîÿíèé àòîìîâ ñ ìàëûìè çíà÷åíèÿìè îðáèòàëüíîãî óãëîâîãî ìî-

ìåíòà (l ≪ n), íî òàêæå è äëÿ ñëó÷àåâ öèðêóëÿðíûõ (l = |m| = n−1) è îêîëî-

öèðêóëÿðíûõ ðèäáåðãîâñêèõ ñîñòîÿíèé, ïðåäñòàâëÿþùèõ èíòåðåñ äëÿ êâàí-

òîâîé îïòèêè. Ïðè ýòîì áóäóò òàêæå èññëåäîâàíû îðèåíòàöèîííûå ýôôåêòû

ïðè ñòîëêíîâåíèÿõ àòîìîâ ùåëî÷íîçåìåëüíûõ ýëåìåíòîâ ñ àòîìàìè ùåëî÷-

íûõ ìåòàëëîâ â ñåëåêòèâíî-âîçáóæä¼ííûõ ñîñòîÿíèÿõ ñ çàäàííûìè çíà÷åíè-

ÿìè ãëàâíîãî n, îðáèòàëüíîãî l = n− 1 è ìàãíèòíîãî m êâàíòîâûõ ÷èñåë.

Â çàäà÷ó äèññåðòàöèè âõîäèò ñðàâíåíèå ðåçóëüòàòîâ ðàñ÷¼òîâ ñ èìåþùè-

ìèñÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè ïî ïðîöåññàì ïåðåíîñà ñëàáîñâÿçàííî-
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ãî ýëåêòðîíà ïðè ñòîëêíîâåíèÿõ ðèäáåðãîâñêèõ àòîìîâ ñ ñèëüíîïîëÿðíûìè

ìîëåêóëàìè è êîëè÷åñòâåííîå îïèñàíèå îáíàðóæåííûõ çàêîíîìåðíîñòåé. Íà-

ðÿäó ñ ýòèì, áóäåò ïîëó÷åíà ïðîñòàÿ ïîëóýìïèðè÷åñêàÿ ôîðìóëà, ñâÿçûâà-

þùàÿ ýíåðãèþ ñâÿçè äèïîëüíî-ñâÿçàííîãî àíèîíà ñ ïîëîæåíèåì ìàêñèìóìà

â çàâèñèìîñòè ñå÷åíèÿ ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ ðèäáåðãîâñêîãî ñîñòîÿíèÿ àòî-

ìà ñèëüíîïîëÿðíîé ìîëåêóëîé îò ýôôåêòèâíîãî ãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà

n∗. Íà ýòîé îñíîâå áóäåò ïðåäëîæåí ýôôåêòèâíûé ñïåêòðîñêîïè÷åñêèé ìåòîä

îïðåäåëåíèÿ ìàëûõ çíà÷åíèé ýíåðãèè ñðîäñòâà ê ýëåêòðîíó ïîëÿðíûõ ìîëå-

êóë è êëàñòåðîâ ïî ýêñïåðèìåíòàëüíûì äàííûì äëÿ çàâèñèìîñòåé ñå÷åíèé

ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ ðèäáåðãîâñêèõ ñîñòîÿíèé îò âåëè÷èíû n∗.
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Ãëàâà 2. Ðåçîíàíñíûé ìåõàíèçì

òåïëîâûõ ñòîëêíîâåíèé

âûñîêîâîçáóæä¼ííûõ àòîìîâ ñ àòîìàìè

Ca, Sr, Ba

2.1. Ïðåäìåò èññëåäîâàíèé

Â ýòîé ãëàâå áóäóò ðàññìîòðåíû ïðîöåññû ñòîëêíîâåíèÿ ðèäáåðãîâñêîãî

àòîìà A â ñîñòîÿíèè ñ çàäàííûìè êâàíòîâûìè ÷èñëàìè n, l ñ íåâîçáóæä¼í-

íûìè àòîìàìè B, ñïîñîáíûìè ê îáðàçîâàíèþ ñëàáîñâÿçàííûõ îòðèöàòåëü-

íûõ èîíîâ B− (ò.å. îáëàäàþùèìè ìàëîé ïîëîæèòåëüíîé ýíåðãèåé ñðîäñòâà ê

ýëåêòðîíó). Ïðåäìåòîì èññëåäîâàíèÿ ÿâëÿåòñÿ ðåçîíàíñíûé ìåõàíèçì âçàè-

ìîäåéñòâèÿ, ïðîèñõîäÿùèé ÷åðåç ñòàäèþ âðåìåííî îáðàçóþùåéñÿ êâàçèìîëå-

êóëû AB. Áóäóò ïðèâåäåíû ôîðìóëû äëÿ âåðîÿòíîñòåé è ñå÷åíèé ðåçîíàíñ-

íîãî òóøåíèÿ è îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû ïðè òåïëîâûõ ñêîðîñòÿõ, êîãäà

ïðèìåíèìû êâàçèêëàññè÷åñêîå ïðèáëèæåíèå è ïîäõîä ïðèöåëüíîãî ïàðàìåò-

ðà. Èñïîëüçîâàííûé äëÿ ïðîâåäåíèÿ äåòàëüíûõ ðàñ÷¼òîâ òåîðåòè÷åñêèé ìå-

òîä îñíîâàí íà ìîäèôèöèðîâàííîé òåîðèè Ëàíäàó �Çèíåðà äëÿ âåðîÿòíîñòåé

ïåðåõîäîâ â òî÷êå êâàçèïåðåñå÷åíèÿ èñõîäíîãî ðèäáåðãîâñêîãî êîâàëåíòíî-

ãî è èîííîãî òåðìîâ êâàçèìîëåêóëû AB. Ñ öåëüþ ó÷¼òà ìíîãîêàíàëüíîãî

õàðàêòåðà ïðîáëåìû ïîäõîä äîïîëíåí ðàñ÷¼òîì ôàêòîðîâ âûæèâàíèÿ, êîòî-

ðûå ó÷èòûâàþò âåðîÿòíîñòü ðàñïàäà âðåìåííî îáðàçóþùåãîñÿ îòðèöàòåëü-

íîãî èîíà â ïîëå ïîëîæèòåëüíî çàðÿæåííîãî èîííîãî îñòîâà ðèäáåðãîâñêîãî

àòîìà.

Ïðåäïîëàãàåòñÿ, ÷òî ñîñòîÿíèÿ àòîìà A íåñåëåêòèâíû ïî m. Áóäóò ðàñ-

ñìîòðåíû ñîñòîÿíèÿ ñ ìàëûìè çíà÷åíèÿìè l = 0÷ 3, òðàäèöèîííî ÿâëÿþùè-

åñÿ ïðåäìåòîì ýêñïåðèìåíòàëüíûõ èññëåäîâàíèé â ñïåêòðîñêîïèè ðèäáåðãîâ-

ñêèõ ñîñòîÿíèé. Êàê îòäåëüíûé ñëó÷àé áóäóò òàêæå èçó÷åíû ïðîöåññû ðåçî-

íàíñíîãî òóøåíèÿ è îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû äëÿ ðèäáåðãîâñêèõ ñîñòîÿíèé
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àòîìîâ ñ âûñîêèì îðáèòàëüíûì ìîìåíòîì l = n − 1. Â êà÷åñòâå âîçìóùàþ-

ùèõ ÷àñòèö çäåñü áóäóò ðàññìîòðåíû àòîìû ùåëî÷íîçåìåëüíûõ ýëåìåíòîâ â

îñíîâíîì ñîñòîÿíèè Ca, Sr, Ba, îáëàäàþùèå ÷ðåçâû÷àéíî ìàëûì çíà÷åíèåì

ýíåðãèè ñðîäñòâà ê ýëåêòðîíó.

Öåëüþ ýòîé ÷àñòè ðàáîòû ÿâëÿåòñÿ èçó÷åíèå çàâèñèìîñòåé ñå÷åíèé óêà-

çàííûõ ðåçîíàíñíûõ ïðîöåññîâ îò ãëàâíîãî è îðáèòàëüíîãî êâàíòîâûõ ÷èñåë

ðèäáåðãîâñêîãî àòîìà, ýíåðãèè ñâÿçè îòðèöàòåëüíîãî èîíà è îòíîñèòåëüíîé

ñêîðîñòè ñòîëêíîâåíèÿ. Èññëåäóþòñÿ îòíîñèòåëüíûå âêëàäû ïðîöåññîâ òó-

øåíèÿ è îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû â ïîëíûå ñå÷åíèÿ ðåçîíàíñíîãî îïóñòîøå-

íèÿ ðèäáåðãîâñêèõ ñîñòîÿíèé. Êðîìå òîãî, áóäåò ïðîâåäåíî ñðàâíåíèå ýòèõ

ñå÷åíèé ñ ñå÷åíèÿìè êîíêóðèðóþùåãî íåðåçîíàíñíîãî ìåõàíèçìà ðàññåÿíèÿ

êâàçèñâîáîäíîãî ýëåêòðîíà íà âîçìóùàþùåé ÷àñòèöå B. Áóäóò âûÿâëåíû îá-

ëàñòè ãëàâíûõ êâàíòîâûõ ÷èñåë, ãäå ïðåîáëàäàåò òîò èëè èíîé ìåõàíèçì, à

òàêæå íàéäåíû óñëîâèÿ, ïðè êîòîðûõ âêëàäû îáîèõ ìåõàíèçìîâ îêàçûâàþò-

ñÿ ñðàâíèìûìè äðóã ñ äðóãîì, òàê ÷òî äëÿ íàä¼æíîãî îïðåäåëåíèÿ âåëè÷èí

ñå÷åíèé òðåáóåòñÿ ñòðîãîå ðåøåíèå óðàâíåíèé ñèëüíîé ñâÿçè.

2.2. Ãàìèëüòîíèàí êâàçèìîëåêóëû è êâàçèêëàññè÷åñêèé

ïîäõîä Ëàíäàó �Çèíåðà

Ïðåäìåòîì èññëåäîâàíèÿ ÿâëÿåòñÿ âçàèìîäåéñòâèå ðèäáåðãîâñêèõ àòîìîâ

ñ àòîìàìè, ñïîñîáíûìè îáðàçîâàòü îòðèöàòåëüíûé èîí ñ ýíåðãèåé ñâÿçè ïî-

ðÿäêà 10−1 − 10−2 ýÂ. Îáå ðàññìàòðèâàåìûå ñèñòåìû, à èìåííî àòîì â ðèä-

áåðãîâñêîì ñîñòîÿíèè è îòðèöàòåëüíûé èîí, èìåþò áîëüøèå ýôôåêòèâíûå

ðàçìåðû âîëíîâûõ ôóíêöèé âíåøíåãî ýëåêòðîíà: rn ∼ n2 ∼ 102 àò. åä. ïðè

n ∼ 10 äëÿ ïåðâîé ñèñòåìû è r ∼ (2|ε|)−1/2 ∼ 10 − 20 àò. åä. äëÿ âòîðîé.

Ýòî äà¼ò âîçìîæíîñòü âîñïîëüçîâàòüñÿ îäíîýëåêòðîííûì ïðèáëèæåíèåì è

ðàññìîòðåòü âíåøíèé ýëåêòðîí â ïîëå, ÿâëÿþùåìñÿ ñóïåðïîçèöèåé êóëîíîâ-

ñêîãî ïîòåíöèàëà, VeA+(r′), èîííîãî îñòîâà A+ ðèäáåðãîâñêîãî àòîìà è ïîëÿ-

ðèçàöèîííîãî ïîòåíöèàëà, VeB(r), ñîçäàâàåìîãî íåéòðàëüíîé âîçìóùàþùåé

÷àñòèöåé B. Ñèñòåìà êîîðäèíàò èçîáðàæåíà íà ðèñ. 2.1: r � ðàäèóñ-âåêòîð

ýëåêòðîíà îòíîñèòåëüíî B, r′ = r−R � åãî ðàäèóñ-âåêòîð îòíîñèòåëüíî A+,

R � âåêòîð, ñîåäèíÿþùèé öåíòðû ìàññ ÷àñòèö A è B. Êðîìå òîãî, îãðàíè-

÷èìñÿ ðàññìîòðåíèåì ñëó÷àÿ òåïëîâûõ ñêîðîñòåé ñòîëêíîâåíèÿ àòîìîâ, ïî-

ëó÷àåìûõ, íàïðèìåð, â ñâåðõçâóêîâûõ ïó÷êàõ. Ñðåäíèå òåìïåðàòóðû ïó÷êà
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∼ 300 − 10000 K ñîîòâåòñòâóþò ñêîðîñòÿì ∼ 10−4 − 10−3 àò. åä., ÷òî ìíî-

ãî ìåíüøå îðáèòàëüíîé ñêîðîñòè ýëåêòðîíà vn ∼ 1/n ∼ 0.1 àò. åä. Ïîýòîìó,

ñëåäóÿ ïðèáëèæåíèþ Áîðíà �Îïïåíãåéìåðà, ðàçäåëèì âîëíîâóþ ôóíêöèþ

ñèñòåìû íà ýëåêòðîííóþ è ÿäåðíóþ ñîñòàâëÿþùèå è ðàññìîòðèì ïåðâóþ, ïî-

ëàãàÿ ìåæúÿäåðíîå ðàññòîÿíèå R ïàðàìåòðîì.

Ðèñ. 2.1: Âíåøíèé ýëåêòðîí e− ðèäáåðãîâñêîãî àòîìà A â ïîëå ñâîåãî ïîëîæèòåëüíîãî
èîííîãî îñòîâà A+ è âîçìóùàþùåé íåéòðàëüíîé ÷àñòèöû B.

Ñòàöèîíàðíîå óðàâíåíèå Øð¼äèíãåðà èìååò âèä:

[T̂r′ + V (r,R)]Ψe = U(R)Ψe .

Çäåñü T̂r′ � îïåðàòîð êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè ýëåêòðîíà, V = VeB + VeA+ �

ñôåðè÷åñêè-ñèììåòðè÷íûé ïîòåíöèàë âçàèìîäåéñòâèÿ, U(R) � êðèâûå ïî-

òåíöèàëüíîé ýíåðãèè ñèñòåìû A∗ + B, êîòîðóþ ìîæíî ðàññìàòðèâàòü êàê

êâàçèìîëåêóëó. Î÷åâèäíî, ÷òî ïðè óäàëåíèè ÷àñòèö äðóã îò äðóãà âíåøíèé

ýëåêòðîí îêàæåòñÿ ñâÿçàííûì ëèáî ñ ðèäáåðãîâñêèì èîííûì îñòîâîì A+, ëè-

áî ñ âîçìóùàþùåé ÷àñòèöåé B. Ñëåäîâàòåëüíî, àñèìïòîòè÷åñêèå âûðàæåíèÿ

äëÿ êðèâûõ ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè âäàëè îò òî÷åê ïåðåõîäà ìåæäó ýòèìè

ñîñòîÿíèÿìè èìåþò âèä:

Ui(R) = Enili + Uïîë(R)

äëÿ ýëåêòðîíà â ñîñòàâå ðèäáåðãîâñêîãî àòîìà è

Uf(R) = εf −
1

R

äëÿ ýëåêòðîíà â ñîñòàâå îòðèöàòåëüíîãî èîíà. Çäåñü Enili = −1/[2(ni−δli)]2 �
ýíåðãèÿ âîäîðîäîïîäîáíîãî àòîìà ñ ãëàâíûì êâàíòîâûì ÷èñëîì ni è êâàíòî-

âûì äåôåêòîì δli, çàâèñÿùèì îò çíà÷åíèÿ îðáèòàëüíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà li.

Uïîë(R) � ïîëÿðèçàöèîííûé ïîòåíöèàë, ðàâíûé −α̃/(2R4), ãäå α̃ � ïîëÿðè-

çóåìîñòü àòîìà B. εf < 0 � ýíåðãèÿ ñâÿçè îòðèöàòåëüíîãî èîíà, à −1/R �

êóëîíîâñêèé ïîòåíöèàë âçàèìîäåéñòâèÿ.
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Âðåìåííîå óðàâíåíèå Øð¼äèíãåðà, îïèñûâàþùåå ýëåêòðîííûå ïåðåõîäû,

çàïèøåì â âèäå

i
∂

∂t
Ψe(r,R(t)) = {ĤA(r

′) + VeB(r)}Ψe(r,R(t)), (2.1)

ñ÷èòàÿ ïîòåíöèàë VeB(r) ìàëûì âîçìóùåíèåì ãàìèëüòîíèàíà àòîìà

ĤA(r
′) = T̂r′ + VeA+(r′) = −∆r′

2
+ VeA+(r′).

Äëÿ ðåøåíèÿ ðàññìàòðèâàåìîé çàäà÷è ïðèìåíèì êâàçèêëàññè÷åñêèé ïîä-

õîä Ëàíäàó �Çèíåðà. Ñóòü åãî çàêëþ÷àåòñÿ â òîì, ÷òî ïåðåõîä ìåæäó äèàáà-

òè÷åñêèìè (íåâçàèìîäåéñòâóþùèìè) òåðìàìè êâàçèìîëåêóëû Ui è Uf ñ íàè-

áîëüøåé âåðîÿòíîñòüþ ïðîèñõîäèò âáëèçè òî÷êè ïåðåñå÷åíèÿ:

Rc =

(
1

2(ni − δli)
2
+ εf

)−1

, (2.2)

ãäå ìû ïðåíåáðåãëè ïîëÿðèçàöèîííûì ïîòåíöèàëîì ââèäó åãî ìàëîñòè. Âå-

ðîÿòíîñòü òàêîãî ïåðåõîäà âû÷èñëÿåòñÿ ïî ôîðìóëå Ëàíäàó �Çèíåðà:

p = 1− exp

{
− 2π|Vcp(Rc)|2

vR(ρ)|∆Ffi(Rc)|

}
, (2.3)

ãäå |Vcp(Rc)|2 � êâàäðàò ìîäóëÿ ìàòðè÷íîãî ýëåìåíòà ïåðåõîäà â òî÷êå ïå-

ðåñå÷åíèÿ òåðìîâ, vR = |dR/dt|(R = Rc) � ðàäèàëüíàÿ ñêîðîñòü ñáëèæåíèÿ

÷àñòèö A è B, ∆Ffi � ðàçíîñòü íàêëîíîâ òåðìîâ:

|∆Ffi(Rc)| =
∣∣∣∣dUf

dR
− dUi

dR

∣∣∣∣ ≈ 1

R2
c

.

×òî êàñàåòñÿ ðåàëüíûõ (àäèàáàòè÷åñêèõ) òåðìîâ, òî â òî÷êå Rc îíè èñïû-

òûâàþò êâàçèïåðåñå÷åíèå, è âåðîÿòíîñòü íåàäèàáàòè÷åñêîãî ïåðåõîäà â äàí-

íîé òî÷êå çàäà¼òñÿ âûðàæåíèåì (1− p).

Â äàëüíåéøåì ìû áóäåì ïîëàãàòü òðàåêòîðèþ îòíîñèòåëüíîãî äâèæåíèÿ

÷àñòèö ëèíåéíîé:

R(t) = ρ+ vt,

ãäå ρ � ïðèöåëüíûé ïàðàìåòð. Êàê áûëî ïîêàçàíî â ðàáîòå [50], ó÷¼ò èñêðèâ-

ëåíèÿ òðàåêòîðèè âñëåäñòâèå êóëîíîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ âðåìåííî îáðàçó-

þùåéñÿ èîííîé ïàðû âíîñèò íåçíà÷èòåëüíóþ ïîïðàâêó â ðåçóëüòàòû ðàñ÷¼-

òîâ, åñëè îòíîñèòåëüíàÿ ñêîðîñòü ñòàëêèâàþùèõñÿ ÷àñòèö íå ñëèøêîì ìàëà.
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Òåïëîâûå ñêîðîñòè, ðàññìàòðèâàåìûå â äàííîé ðàáîòå, óäîâëåòâîðÿþò ýòîìó

óñëîâèþ. Òàêèì îáðàçîì, äëÿ ðàäèàëüíîé ñêîðîñòè ïîëó÷àåì âûðàæåíèå:

vR(ρ) =
d

dt

√
ρ2 + v2t2(Rc) = v

√
1− ρ2

R2
c

.

Îòñþäà âèäíî, ÷òî ôîðìóëà Ëàíäàó �Çèíåðà ïðèìåíèìà â îáëàñòè ïðè-

öåëüíûõ ïàðàìåòðîâ ρ < Rc, òî åñòü òàì, ãäå âîçìîæíî ïåðåñå÷åíèå òåðìîâ ñ

êëàññè÷åñêîé òî÷êè çðåíèÿ.

Âîñïîëüçóåìñÿ òî÷íûì âûðàæåíèåì (1.47) äëÿ êâàäðàòà ìîäóëÿ ìàòðè÷-

íîãî ýëåìåíòà ïåðåõîäà |Vcp(Rc)|2, ïîëó÷åííûì â ðàáîòå [158]. Íåìàëîâàæíàÿ

çàäà÷à çàêëþ÷àåòñÿ â ïðèìåíåíèè ìåòîäà ðàñ÷¼òà ðàäèàëüíûõ èíòåãðàëîâ

F
(κ)
ℓf li

, îáåñïå÷èâøåãî áû âûñîêóþ òî÷íîñòü ðåçóëüòàòîâ.

2.3. Ìåòîäèêà ðàñ÷¼òà ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ ïåðåõîäà

2.3.1. Âèä ïîòåíöèàëà âçàèìîäåéñòâèÿ

Êàê îòìå÷àëîñü âûøå, äàëüíîäåéñòâóþùàÿ ÷àñòü îäíîýëåêòðîííîãî ïîòåí-

öèàëà VeB(r) â ñëó÷àå, åñëè B � àòîì, îïðåäåëÿåòñÿ ñôåðè÷åñêè-ñèììåòðè÷íûé

ïîëÿðèçàöèîííûì ÷ëåíîì:

VeB(r) = − α̃

2r4
, r → ∞,

ãäå α̃ � ïîëÿðèçóåìîñòü àòîìà B. Äëÿ êîðîòêîäåéñòâóþùåé æå ÷àñòè ìî-

äåëüíîãî ïîòåíöèàëà, ó÷èòûâàâøåãî áû ñëîæíóþ âíóòðåííþþ ñòðóêòóðó àòî-

ìà, íà ñåãîäíÿøíèé äåíü íå ïîñòðîåíî. Îäíàêî â ðàññìàòðèâàåìîé ñèñòå-

ìå âçàèìîäåéñòâèå ïðîèñõîäèò ïðåèìóùåñòâåííî íà áîëüøèõ ðàññòîÿíèÿõ,

r ≫ 1 àò. åä. Ïîýòîìó áûëî ñäåëàíî ïðåäïîëîæåíèå, êîòîðîå ïîçæå ïîäòâåð-

äèëîñü ÷èñëåííî, ÷òî òî÷íûé âèä ïîòåíöèàëà VeB(r) íà ìàëûõ r íå âëèÿåò

íà ïîëó÷àåìûå çíà÷åíèÿ ìàòðè÷íîãî ýëåìåíòà. Åäèíñòâåííûì òðåáîâàíèåì ê

ìîäåëüíîìó ïîòåíöèàëó ÿâëÿåòñÿ îáåñïå÷åíèå ñîâïàäåíèÿ ñîáñòâåííîãî çíà-

÷åíèÿ εf ãàìèëüòîíèàíà àíèîíà ñ òàáëè÷íîé âåëè÷èíîé. Áûë ïðîâåä¼í ñðàâ-

íèòåëüíûé àíàëèç äëÿ äâóõ ïðîñòåéøèõ è ÷àùå âñåãî âñòðå÷àþùèõñÿ àòîì-

íûõ ìîäåëüíûõ ïîòåíöèàëîâ:

VeB(r) =

{
− α̃

2r4 , r > r0

− α̃
2r40
, r 6 r0

(2.4)
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è

VeB(r) = − α̃

2r4
(
1− exp

{
−(r/r0)

6
})
,

ãäå r0 � ïàðàìåòð, óäîâëåòâîðÿþùèé ñòàöèîíàðíîìó óðàâíåíèþØð¼äèíãåðà

ñ ñîáñòâåííûì çíà÷åíèåì εf .

Â äàëüíåéøèõ ðàñ÷¼òàõ âîëíîâûõ ôóíêöèé àòîìàðíîãî àíèîíà è ìàòðè÷-

íûõ ýëåìåíòîâ èñïîëüçîâàëñÿ ìîäåëüíûé ïîòåíöèàë (2.4).

2.3.2. Íàõîæäåíèå ñîáñòâåííîé âîëíîâîé ôóíêöèè îòðèöàòåëüíî-
ãî èîíà ìåòîäîì R -ìàòðèöû â áàçèñå DVR-ôóíêöèé

Äëÿ íàõîæäåíèÿ ðàäèàëüíîé ÷àñòè âîëíîâîé ôóíêöèè îòðèöàòåëüíîãî èîíà

Φf(r) = ϕνf ℓf (r)Yℓfmf
(nr) ñäåëàåì ñòàíäàðòíóþ çàìåíó

ϕνf ℓf (r) =
χνf ℓf (r)

r

è ïîäñòàâèì å¼ â óðàâíåíèå Øð¼äèíãåðà â îòñóòñòâèå èîííîãî îñòîâà A+:(
−∆r

2
+ VeB(r)− εf

)
Φf(r) = 0.

Â ðåçóëüòàòå ïðåîáðàçîâàíèé ïðèõîäèì ê óðàâíåíèþ:

1

2

d2χνf ℓf

dr2
+

[
εf − VeB(r)−

ℓf(ℓf + 1)

2r2

]
χνf ℓf (r) = 0. (2.5)

Çäåñü ℓf è mf � îðáèòàëüíîå è ìàãíèòíîå êâàíòîâûå ÷èñëà àíèîíà B−, à

νf � ñîâîêóïíîñòü îñòàëüíûõ êâàíòîâûõ ÷èñåë (êîìïîíåíòû òîíêîé ñòðóê-

òóðû è äð.). Â àñèìïòîòè÷åñêîé îáëàñòè r ≫ r0 (ãäå r0 ∼ 1 − 10 àò. åä. �

õàðàêòåðíûé ðàçìåð áëèçêîäåéñòâóþùåé ÷àñòè ïîòåíöèàëà (2.4)) ýôôåêòèâ-

íûé ïîòåíöèàë ðàâåí

Veff(r) ≡ VeB(r) +
ℓf(ℓf + 1)

2r2
= − α̃

2r4
+
ℓf(ℓf + 1)

2r2

è ñòðåìèòñÿ ê íóëþ ïðè r → ∞. Îáîçíà÷èì

εf = −γ
2

2
.

Òîãäà àñèìïòîòè÷åñêîå âûðàæåíèå äëÿ âîëíîâîé ôóíêöèè

χνf ℓf (r) = C

(
1 +

ℓf(ℓf + 1)

2γr
+

(ℓf − 1)ℓf(ℓf + 1)(ℓf + 2)

8γ2r2
+O

(
1

γ3r3

))
e−γr,

r → ∞, (2.6)
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ãäå C � íîðìèðîâî÷íàÿ ïîñòîÿííàÿ. Õàðàêòåðíûé ðàçìåð âîëíîâîé ôóíê-

öèè 1/γ ∼ 10 − 30 àò. åä., è â äàííîì ñëó÷àå, â îòëè÷èå îò ïîòåíöèàëà âçà-

èìîäåéñòâèÿ, íåîáõîäèìî çàäàòü å¼ çíà÷åíèå ñ âûñîêîé òî÷íîñòüþ âïëîòü

äî ðàññòîÿíèé 102 − 103 àò. åä., íà êîòîðûõ ïðîèñõîäèò ïåðåõîä. Äëÿ ýòîãî

òðåáóåòñÿ èíòåãðèðîâàòü óðàâíåíèå Øð¼äèíãåðà (2.5) â øèðîêîì èíòåðâàëå

çíà÷åíèé r. ×òîáû îáåñïå÷èòü òðåáóåìóþ òî÷íîñòü, áûë èñïîëüçîâàí ìåòîä

R -ìàòðèöû ñ ðàçáèåíèåì íà ñåêòîðû è áàçèñîì èç DVR-ôóíêöèé (discrete

variable representation) [159]. Îñòàíîâèìñÿ íà í¼ì ïîäðîáíåå.

Èçíà÷àëüíî ìåòîä R -ìàòðèöû ïðåäíàçíà÷àëñÿ äëÿ îïèñàíèÿ ðåçîíàíñîâ â

ÿäåðíûõ ðåàêöèÿõ, íî â ñèëó ñõîæåñòè â ïîñòàíîâêå çàäà÷è îí îêàçàëñÿ òàêæå

ïîëåçåí äëÿ ðåøåíèÿ ìíîãîêàíàëüíûõ óðàâíåíèé Øð¼äèíãåðà ïðè èññëåäî-

âàíèè çàäà÷ ðàññåÿíèÿ. Ñîâðåìåííàÿ ñôåðà ïðèìåíåíèÿ ìåòîäà ÷ðåçâû÷àéíî

øèðîêà [160]: èçó÷åíèå ñòîëêíîâåíèé íóêëîíîâ è ÿäåð, ðåàêöèé ðàäèàöèîí-

íîãî çàõâàòà â àñòðîôèçèêå è çàïàçäûâàþùåãî β -ðàñïàäà, âçàèìîäåéñòâèÿ

â àòîìíîé ôèçèêå ñ ó÷àñòèåì ñîñòîÿíèé äèñêðåòíîãî è íåïðåðûâíîãî ñïåê-

òðà. Âíóòðè íåãî âûäåëèëîñü äâà áîëüøèõ íàïðàâëåíèÿ: ìåòîä ôåíîìåíîëî-

ãè÷åñêîé R -ìàòðèöû, ïðèìåíÿåìûé â îñíîâíîì äëÿ ïàðàìåòðèçàöèè ÿäåð-

íûõ ïðîöåññîâ íà îñíîâàíèè ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ, è ìåòîä ðàñ÷¼òíîé

R -ìàòðèöû, èñïîëüçóåìûé äëÿ ÷èñëåííîãî ðåøåíèÿ óðàâíåíèÿ Øð¼äèíãåðà

ïðè ïîëîæèòåëüíûõ è îòðèöàòåëüíûõ ýíåðãèÿõ ñèñòåìû, â òîì ÷èñëå â çàäà-

÷àõ ñ íåëîêàëüíûì èëè äàëüíîäåéñòâóþùèì ïîòåíöèàëàìè âçàèìîäåéñòâèÿ.

Ïîñëåäíèé ÷àùå ïðèìåíÿþò â àòîìíîé ôèçèêå.

Îáùàÿ èäåÿ ìåòîäà ñîñòîèò â ðàçäåëåíèè êîíôèãóðàöèîííîãî ïðîñòðàí-

ñòâà (èëè åãî ÷àñòè) íà ¾âíåøíþþ¿ îáëàñòü, ãäå ïðèìåíèìû èçâåñòíûå àñèìï-

òîòè÷åñêèå âûðàæåíèÿ äëÿ âîëíîâîé ôóíêöèè è ïîòåíöèàëà âçàèìîäåéñòâèÿ,

è ¾âíóòðåííþþ¿ îáëàñòü, â êîòîðîé, â ñèëó å¼ îãðàíè÷åííîñòè, èñêîìóþ âîë-

íîâóþ ôóíêöèþ ìîæíî ðàçëîæèòü ïî äèñêðåòíîìó áàçèñó ñîáñòâåííûõ ñîñòî-

ÿíèé. Çàäà÷ó íàõîæäåíèÿ âîëíîâîé ôóíêöèè ñâîäÿò ê ïîäñ÷¼òóR -ìàòðèöû �

âåëè÷èíû, îáðàòíîé å¼ ëîãàðèôìè÷åñêîé ïðîèçâîäíîé íà ãðàíèöå äâóõ îáëà-

ñòåé, � ñ ïîñëåäóþùåé ñøèâêîé ðåøåíèÿ ñ àñèìïòîòè÷åñêèì ðåøåíèåì âî

âíåøíåé îáëàñòè. Â ôåíîìåíîëîãè÷åñêîé òåîðèè ãðàíèöû îáëàñòåé äëÿ êàæ-

äîãî êàíàëà ðåàêöèè âûáèðàþò èñõîäÿ èç ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ, à áà-

çèñ, ïî êîòîðîìó ðàñêëàäûâàþò âîëíîâóþ ôóíêöèþ âî âíóòðåííåé îáëàñòè,

áåñêîíå÷åí è ñîîòâåòñòâóåò ðåàëüíûì ôèçè÷åñêèì ñîñòîÿíèÿì, òîãäà êàê â

ðàìêàõ ðàñ÷¼òíîé R -ìàòðèöû èùóò ðåøåíèÿ, íå çàâèñÿùèå îò ðàäèóñîâ îáëà-
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ñòåé, è èñïîëüçóþò êîíå÷íûé áàçèñ, íåñêîëüêî îòëè÷àþùèéñÿ îò ôèçè÷åñêèõ

ñîñòîÿíèé.

Ïðèìåíèòåëüíî ê íàøåé çàäà÷å èäåÿ ìåòîäà R -ìàòðèöû [159] çàêëþ÷àåò-

ñÿ â íàõîæäåíèè ñîáñòâåííûõ ôóíêöèé îäíîìåðíîãî óðàâíåíèÿ Øð¼äèíãåðà

(ñì. (2.5)) íà èíòåðâàëå [r1; r2] (¾âíóòðåííåé¿ îáëàñòè) ñ èçâåñòíûìè ãðàíè÷-

íûìè óñëîâèÿìè äëÿ ôóíêöèè è å¼ ïðîèçâîäíîé íà îäíîì èç êîíöîâ èíòåðâà-

ëà (ãðàíèöå ¾âíåøíåé¿ îáëàñòè). Ñâÿçü χf(r) ñ å¼ ïðîèçâîäíûìè íà ãðàíèöàõ

èíòåðâàëà âûãëÿäèò ñëåäóþùèì îáðàçîì:

χf(r) = R2(r, εf)
dχf

dr
(r2)−R1(r, εf)

dχf

dr
(r1), r ∈ [r1; r2]. (2.7)

Òàêèì îáðàçîì, çàäà÷à ñâîäèòñÿ ê âû÷èñëåíèþ R -ìàòðèöû Rs(r, εf), s =

1, 2. Äëÿ ýòîãî âõîäÿùèå â íå¼ ñîáñòâåííûå ôóíêöèè ñèììåòðèçîâàííîãî óðàâ-

íåíèÿØð¼äèíãåðà (2.5) çàïèñûâàþò â âèäå ðàçëîæåíèÿ ïî áàçèñó èçN ôóíê-

öèé â äèñêðåòíîì ïðåäñòàâëåíèè ïåðåìåííûõ, èëè DVR-ôóíêöèé. Êîëè÷å-

ñòâî ôóíêöèé áàçèñà N îïðåäåëÿåòñÿ òðåáóåìîé òî÷íîñòüþ ðåçóëüòàòà ïðè

äàííîé äëèíå èíòåðâàëà [r1; r2]. Ïðåèìóùåñòâî DVR-áàçèñà ñîñòîèò â ñâå-

äåíèè èíòåãðèðîâàíèÿ äëÿ íàõîæäåíèÿ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ ïîòåíöèàëà

Veff(r) ê âû÷èñëåíèþ çíà÷åíèé ïîòåíöèàëà â äèñêðåòíîì íàáîðå èç N òî÷åê.

Â äàííîé ðàáîòå â êà÷åñòâå áàçèñà èñïîëüçîâàëèñü êîìáèíàöèè ïîëèíîìîâ

Ëåæàíäðà îò ñïåöèàëüíî îïðåäåë¼ííîãî àðãóìåíòà, çàâèñÿùåãî îò ïàðàìåò-

ðîâ èíòåðâàëà.

Â ïðîöåññå íàõîæäåíèÿ âîëíîâîé ôóíêöèè îòðèöàòåëüíîãî èîíà â ìîäåëü-

íîì ïîòåíöèàëå ðåøàëàñü òàêæå çàäà÷à îïðåäåëåíèÿ õàðàêòåðíîãî ðàçìåðà r0

åãî êîðîòêîäåéñòâóþùåé ÷àñòè. Êîíôèãóðàöèîííîå ïðîñòðàíñòâî, â îòëè÷èå

îò èçëîæåííîãî âûøå ïîäõîäà, äåëèëîñü íà äâå ÷àñòè, âíóòðè êîòîðûõ çàäà-

÷è R -ìàòðèöû ðåøàëèñü íåçàâèñèìî, à çàòåì ðåøåíèÿ ñøèâàëèñü èñõîäÿ èç

ðàâåíñòâà ëîãàðèôìè÷åñêèõ ïðîèçâîäíûõ íà ãðàíèöå ðàçäåëà. Ïåðâàÿ ÷àñòü

âêëþ÷àëà âíåøíþþ îáëàñòü ñ àñèìïòîòèêîé, çàäàâàåìîé ôîðìóëîé (2.6), è

îáëàñòü ýôôåêòèâíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ âïëîòü äî íåêîòîðîé òî÷êè r1 > r0.

Âòîðàÿ ÷àñòü [0; r1] çàêëþ÷àëà â ñåáå îáëàñòü âçàèìîäåéñòâèÿ è âíóòðåííþþ

îáëàñòü, àñèìïòîòè÷åñêîå âûðàæåíèå äëÿ χf(r) â êîòîðîé îïðåäåëÿëîñü îð-

áèòàëüíûì ìîìåíòîì:

χf(r) = C0r
lf+1, r → 0.

Êîëè÷åñòâåííîé õàðàêòåðèñòèêîé íåòî÷íîñòè ðåøåíèÿ χf(r) íà âñåé êîîð-
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äèíàòíîé îñè ñëóæèëà ðàçíîñòü ëîãàðèôìè÷åñêèõ ïðîèçâîäíûõ∣∣∣∣∣ d lnχf

dr

∣∣∣∣
r1−0

− d lnχf

dr

∣∣∣∣
r1+0

∣∣∣∣∣ .
Âàðüèðóÿ ïàðàìåòð ïîòåíöèàëà r0, ïðè ïîìîùè ïðîöåäóðû ãðàäèåíòíîãî

ñïóñêà íàõîäèëîñü òî åãî çíà÷åíèå, ïðè êîòîðîì íåòî÷íîñòü áûëà ìèíèìàëü-

íîé. Äàëåå òðåáîâàëîñü ïðîâåðèòü íàéäåííóþ âîëíîâóþ ôóíêöèþ íà íàëè÷èå

óçëîâ. Èõ îòñóòñòâèå îçíà÷àëî, ÷òî îïðåäåëåíà âîëíîâàÿ ôóíêöèÿ îñíîâíîãî

ñîñòîÿíèÿ, ÷òî è áûëî íåîáõîäèìî. Â ïðîòèâíîì ñëó÷àå çàäàâàëîñü äðóãîå

èñõîäíîå çíà÷åíèå r0 è ïðîöåäóðà îïòèìèçàöèè ïîâòîðÿëàñü.

Äîïîëíèòåëüíûì ìàòåìàòè÷åñêèì ïðè¼ìîì ñëóæèëî ðàçáèåíèå èññëåäóå-

ìûõ èíòåðâàëîâ íà ñåêòîðû èëè, ïðîùå ãîâîðÿ, îòðåçêè ìåíüøåé äëèíû. Äå-

ëàëîñü ýòî, â ïåðâóþ î÷åðåäü, ÷òîáû èçáåæàòü ïîòåðè òî÷íîñòè èç-çà áîëüøîé

ðàçíèöû çíà÷åíèé χf(r) íà êîíöàõ èíòåðâàëîâ (χf(r1) ∼ 10−1, χf(1500) ∼
10−10). Âî-âòîðûõ, êàê îòìå÷àëîñü â ðàáîòå [159], ýòî ïîçâîëÿåò ñîêðàòèòü

âðåìÿ ðàñ÷¼òà. ×òîáû ïîñòðîèòü ðåøåíèå χf(r) íà âñ¼ì èíòåðâàëå, òðåáóåòñÿ

äèàãîíàëèçîâàòü ìàòðèöó ðàçìåðîì N ×N , ãäå êîëè÷åñòâî áàçèñíûõ ôóíê-

öèé N âåëèêî. Åñëè èíòåðâàë [r1; r2] ðàçäåëèòü íà áîëüøîå êîëè÷åñòâî êîðîò-

êèõ îòðåçêîâ òàê, ÷òîáû íà êàæäîì i-îì îòðåçêå âåëè÷èíàNi áûëà äîñòàòî÷íî

ìàëîé, ïðîöåññ ðàñ÷¼òà çàìåòíî óñêîðÿåòñÿ. R -ìàòðèöû, ñâÿçûâàþùèå âîë-

íîâóþ ôóíêöèþ ñ å¼ ïðîèçâîäíîé íà ãðàíèöàõ ñåêòîðîâ, ðàññ÷èòûâàëèñü ïî

ïðîñòîé ðåêóððåíòíîé ôîðìóëå [161].

Â êà÷åñòâå ïðèìåðà íà ðèñ. 2.2 ïðèâåä¼í ãðàôèê âîëíîâîé ôóíêöèè àíèîíà

Ca−, ðàññ÷èòàííîé îïèñàííûì ìåòîäîì.

2.3.3. Ðàñ÷¼ò âîëíîâûõ ôóíêöèé ðèäáåðãîâñêîãî àòîìà

Óðàâíåíèå Øð¼äèíãåðà äëÿ íåâîçìóù¼ííîãî ðèäáåðãîâñêîãî àòîìà èìååò

âèä: (
−∆r′

2
+ VeA+(r′)

)
ψi(r

′) = Eniliψi(r
′).

Ïîòåíöèàë âçàèìîäåéñòâèÿ âíåøíåãî ýëåêòðîíà ñ èîííûì îñòîâîì íà áîëü-

øèõ ðàññòîÿíèÿõ îò èîííîãî îñòîâà A+ êóëîíîâñêèé, VeA+(r′) → 1/r′ ïðè

r′ → ∞. Ó÷¼ò âëèÿíèÿ âíóòðåííèõ ýëåêòðîííûõ îáîëî÷åê, êàê óæå îòìå-

÷àëîñü, ïðîèñõîäèò ïîñðåäñòâîì ââåäåíèÿ êâàíòîâîãî äåôåêòà δli, âåëè÷èíà

êîòîðîãî çàâèñèò îò çíà÷åíèÿ îðáèòàëüíîãî ìîìåíòà ðèäáåðãîâñêîãî àòîìà li
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Ðèñ. 2.2: Ãðàôèê âîëíîâîé ôóíêöèè χf (r) îòðèöàòåëüíîãî èîíà Ca−, âû÷èñëåííîé ìå-
òîäîì R -ìàòðèöû ñ ðàçáèåíèåì íà ñåêòîðû è áàçèñîì èç DVR-ôóíêöèé íà èíòåðâàëå
r ∈ [0; 1500] àò. åä. Âñòàâêà ïîêàçûâàåò âûñîêóþ óñòîé÷èâîñòü ìåòîäà íà áîëüøèõ ðàññòî-
ÿíèÿõ.

è ñëàáî ìåíÿåòñÿ ïðè èçìåíåíèè åãî ãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà ni:

Enili = − 1

2(ni − δli(ni))
2
.

Â ñëåäóþùåì ðàçäåëå èíäåêñ ¾i¿ äëÿ êðàòêîñòè îïóùåí.

Âîäîðîäîïîäîáíûå ðèäáåðãîâñêèå ñîñòîÿíèÿ

Â ñëó÷àå äîñòàòî÷íî áîëüøèõ çíà÷åíèé îðáèòàëüíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà

(l > 2 äëÿ Li, Na è l > 3 äëÿ áîëåå òÿæ¼ëûõ ýëåìåíòîâ K, Rb, Cs) êâàíòîâûé

äåôåêò ïðåíåáðåæèìî ìàë, δl . 10−2, è äëÿ ðàñ÷¼òà âîëíîâûõ ôóíêöèé ðèä-

áåðãîâñêîãî àòîìà ìîæíî èñïîëüçîâàòü èçâåñòíûå âûðàæåíèÿ äëÿ âîäîðîäî-

ïîäîáíûõ àòîìîâ. Â êîîðäèíàòíîì ïðåäñòàâëåíèè ðàäèàëüíàÿ ÷àñòü âîëíîâîé

ôóíêöèè ψ(r) = Rnl(r)Ylm(θ, φ) ìîæåò áûòü âûðàæåíà ÷åðåç ãèïåðãåîìåòðè-

÷åñêóþ ôóíêöèþ F(α; β;x):

Rnl(r) =
1

(2l + 1)!

√
(n+ l)!

2n(n− l − 1)!

(
2

n

)3/2

e(−r/n)

(
2r

n

)l

×

×F

(
−(n− l − 1); 2l + 2;

2r

n

)
èëè ÷åðåç îáîáù¼ííûé ïîëèíîì Ëàãåððà Lℓ

ν(z):

Rnl(r) = −

√
(n− l − 1)!

2n[(n+ l)!]3

(
2

n

)3/2

e(−r/n)

(
2r

n

)l

L2l+1
n+l

(
2r

n

)
.
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Îäíàêî â ðàäèàëüíûõ èíòåãðàëàõ (1.43) ôèãóðèðóåò èìïóëüñíîå ïðåä-

ñòàâëåíèå âîëíîâîé ôóíêöèè ðèäáåðãîâñêîãî àòîìà. Ïî îïðåäåëåíèþ, ïîëíàÿ

âîëíîâàÿ ôóíêöèÿ â èìïóëüñíîì ïðîñòðàíñòâå (k � âîëíîâîé âåêòîð) åñòü

ôóðüå-îáðàç êîîðäèíàòíîé:

G(k) =
1

(2π)3/2

∫
e−ikrψ(r)dr.

Â ñëó÷àå äèñêðåòíîãî ñïåêòðà ñ êâàíòîâûìè ÷èñëàìè n, l, m, ïî àíàëîãèè

ñ ðàçäåëåíèåì ïåðåìåííûõ â êîîðäèíàòíîì ïðåäñòàâëåíèè, èìååì G(k) =

gnl(k)Ylm(θ, φ). Èíòåðåñóþùóþ íàñ ôóíêöèþ gnl(k) ïîëó÷èì ïîñëå ïðåîáðà-

çîâàíèÿ ðàäèàëüíîé âîëíîâîé ôóíêöèè:

gnl(k) = (−i)l
√

2

π

∞∫
0

Rnl(r)jl(kr)r
2dr,

ãäå jl(z) � ñôåðè÷åñêàÿ ôóíêöèÿ Áåññåëÿ. Ôóíêöèè gnl(k) íîðìèðîâàíû ñî-

îòíîøåíèåì:

∞∫
0

gn′l(k)gnl(k)k
2dk = δn′n .

Ïðè îòñóòñòâèè êâàíòîâîãî äåôåêòà èìïóëüñíàÿ âîëíîâàÿ ôóíêöèÿ âûðà-

æàåòñÿ àíàëèòè÷åñêè ÷åðåç ïîëèíîì Ãåãåíáàóýðà Cq
p(z):

gnl(k) =

√
2(n− l − 1)!

π(n+ l)!
n2 22(l+1)l!

(−ink)l

(n2k2 + 1)l+2
Cl+1

n−l−1

(
n2k2 − 1

n2k2 + 1

)
. (2.8)

Ðèäáåðãîâñêèå ñîñòîÿíèÿ ñ êâàíòîâûì äåôåêòîì

Àòîìû ùåëî÷íîçåìåëüíûõ ýëåìåíòîâ ñ ìàëûìè îðáèòàëüíûìè êâàíòîâû-

ìè ÷èñëàìè íå ÿâëÿþòñÿ âîäîðîäîïîäîáíûìè. Ñîãëàñíî òåîðèè êâàíòîâîãî

äåôåêòà (QDT), ÷àñòü èõ ïîòåíöèàëà âçàèìîäåéñòâèÿ ñ âíåøíèì ýëåêòðî-

íîì ìîæíî âûðàçèòü ÷åðåç íåáîëüøîå ÷èñëî ïàðàìåòðîâ. Â ÷àñòíîñòè, â

ðàìêàõ îäíîêàíàëüíîé QDT åäèíñòâåííûì òàêèì ïàðàìåòðîì ÿâëÿåòñÿ óæå

ââåä¼ííûé íàìè ðàíåå êâàíòîâûé äåôåêò. Äàííàÿ òåîðèÿ îïèñûâàåò ñîñòî-

ÿíèÿ ýëåêòðîíà â ïîëå ïîëîæèòåëüíîãî èîíà ÷åðåç àíàëèòè÷åñêèå ôóíêöèè

ýíåðãèè. Îñíîâíàÿ ïðîáëåìà, êîòîðóþ îíà ðåøàåò � ðàñõîäèìîñòü âîëíîâûõ
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ôóíêöèé ïðè r → ∞ èç-çà íåöåëûõ çíà÷åíèé ýôôåêòèâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñ-

ëà n∗ = n− δl. Òåîðèÿ çàðîäèëàñü åù¼ â 1920-õ ãîäàõ, íî îêîí÷àòåëüíî îôîð-

ìèëàñü çíà÷èòåëüíî ïîçæå â ðàáîòàõ Ñèòîíà [28, 162, 163], à å¼ îáîáùåíèå �

ìíîãîêàíàëüíàÿ òåîðèÿ êâàíòîâîãî äåôåêòà (MQDT) � ïîçâîëÿåò îïèñûâàòü

áîëåå ñëîæíûå àòîìàðíûå è ìîëåêóëÿðíûå ñèñòåìû, ÷åì îáóñëîâëåíà åãî ïî-

ïóëÿðíîñòü â ñîâðåìåííîé àòîìíî-ìîëåêóëÿðíîé ôèçèêå.

Â ðàáîòå Ìàòñóçàâû [164] ïðèâåäåíà ôîðìóëà äëÿ ôóðüå-ïðåîáðàçîâàíèÿ

ýêñïîíåíöèàëüíî çàòóõàþùåé ÷àñòè ðåøåíèÿ ðàäèàëüíîãî óðàâíåíèÿ Øð¼-

äèíãåðà â êóëîíîâñêîì ïîòåíöèàëå � èñõîäíîãî óðàâíåíèÿ îäíîêàíàëüíîé

òåîðèè êâàíòîâîãî äåôåêòà:

gnl(k) = −

√
2

π

Γ(n∗ − l)

Γ(n∗ + l + 1)
n∗ · 22(l+1)(l + 1)!

(−in∗k)
l

(n2∗k
2 + 1)l+2

J (n∗, l, z), (2.9)

k < k0 ,

ãäå

J (n∗, l + 1, z) = − 1

2(l + 2)

∂

∂z
J (n∗, l, z),

J (n∗, 0, z) = −n∗ sinn∗(β − π)

sin(β − π)
− sin(n∗π)

π

1∫
0

(1− s2)sn∗

(1− 2zs+ s2)2
ds,

z = cos β =
n2∗k

2 − 1

n2∗k
2 + 1

,

à ïàðàìåòð k0 ∼ 1/z0, òàê ÷òî ïðè r > z0 âçàèìîäåéñòâèå ðèäáåðãîâñêîãî

ýëåêòðîíà ñ åãî èîííûì îñòîâîì ìîæíî ñ÷èòàòü ÷èñòî êóëîíîâñêèì.

×òîáû èçáåæàòü íåòî÷íîñòè, âíîñèìîé èñêëþ÷åíèåì èç êóëîíîâñêèõ âîë-

íîâûõ ôóíêöèé ÷àñòè, ðàñõîäÿùåéñÿ ïðè r → ∞, â äàííîé ðàáîòå ðàäèàëü-

íûå âîëíîâûå ôóíêöèè ðèäáåðãîâñêîãî àòîìà âû÷èñëÿëèñü íàïðÿìóþ ñ èñ-

ïîëüçîâàíèåì ìåòîäà, îïèñàííîãî â ðàáîòàõ [165�167], ïîñëå ÷åãî ñîâåðøàëñÿ

ïåðåõîä â èìïóëüñíîå ïðîñòðàíñòâî.

Ñëåäóÿ îäíîêàíàëüíîé òåîðèè êâàíòîâîãî äåôåêòà, ïðåäñòàâèì âîëíîâóþ

ôóíêöèþ íåâîäîðîäîïîäîáíîãî àòîìà â âèäå ψ(r) = [Fl(r)/r]Ylm(θ, φ) è çàïè-

øåì óðàâíåíèå Øð¼äèíãåðà äëÿ å¼ ðàäèàëüíîé ÷àñòè:[
−1

2

(
d2

dr2
− l(l + 1)

r2

)
+ (V (r)− E)

]
F (E, r) = 0. (2.10)
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Âíå ñôåðè÷åñêîé îáîëî÷êè ðàäèóñà z0 ïîëå, äåéñòâóþùåå íà âíåøíèé ýëåê-

òðîí, ñ÷èòàåòñÿ ÷èñòî êóëîíîâñêèì:

V (r) = −Z
r
, r > z0 , (2.11)

ãäå Z � çàðÿä èîííîãî îñòîâà (â ñëó÷àå íåéòðàëüíîãî àòîìà Z = 1). Äëÿ r <

z0 íåîáõîäèì ó÷¼ò ðàñïðåäåëåíèÿ çàðÿäîâ âíóòðè àòîìà; òàêèå çàäà÷è ðå-

øàþòñÿ ÷èñëåííûìè ìåòîäàìè, âûõîäÿùèìè çà ðàìêè òåîðèè êâàíòîâîãî äå-

ôåêòà, íàïðèìåð, ñ èñïîëüçîâàíèåì R -ìàòðèö. Ðàäèóñ z0 � õàðàêòåðíûé ðàç-

ìåð èîííîãî îñòîâà � âûáèðàåòñÿ èñõîäÿ èç ñâîéñòâ àòîìà è îáû÷íî ðàâåí

íåñêîëüêèì áîðîâñêèì ðàäèóñàì; â ÷àñòíîñòè, ïðè ðàáîòå ñ ïñåâäîïîòåíöèà-

ëàìè åãî ðåêîìåíäóþò áðàòü z0 = α̃1/3, ãäå α̃ � ïîëÿðèçóåìîñòü àòîìà.

Íàñ áóäåò èíòåðåñîâàòü îáëàñòü r > z0, ïîñêîëüêó, êàê ïîêàçàëè ðàñ÷¼-

òû ñ òåñòîâûìè îãðàíè÷åííûìè ôóíêöèÿìè íà îòðåçêå r 6 z0, åãî âêëàä â

ðåçóëüòèðóþùèå ñå÷åíèÿ ïðåíåáðåæèìî ìàë.

Ðåøåíèÿìè óðàâíåíèÿ Øð¼äèíãåðà (2.10) â êóëîíîâñêîì ïîòåíöèàëå (2.11)

ÿâëÿþòñÿ êóëîíîâñêèå ôóíêöèè, êîòîðûå ñîñòàâëÿþò îñíîâó òåîðèè. Ñóùå-

ñòâóåò äâà ëèíåéíî íåçàâèñèìûõ ðåøåíèÿ: ðåãóëÿðíîå, êîòîðîå ñõîäèòñÿ â

íóëå,

s(E, r) ∼ rl+1, r → 0,

è íåðåãóëÿðíîå, èìåþùåå ðàñõîäÿùóþñÿ àñèìïòîòèêó:

c(E, r) ∼ r−l, r → 0.

Îáà ýòè ðåøåíèÿ ðàñõîäÿòñÿ íà áåñêîíå÷íîñòè, íî, êàê ïîêàçàë Õàðòðè

(1928 ã.), ñóùåñòâóåò èõ êîíå÷íàÿ ëèíåéíàÿ êîìáèíàöèÿ:

F (E, r) = NE(cos(πδnl)s(E, r) + sin(πδnl)c(E, r)), r > z0,

ãäå NE � íîðìèðîâî÷íàÿ ïîñòîÿííàÿ, δn � îòíîñèòåëüíûå ôàçû ôóíêöèé s è

c, êîòîðûå îïðåäåëÿþòñÿ èç óñëîâèÿ ñøèâêè ñ âîëíîâîé ôóíêöèåé â îáëàñòè

r < z0. Ïîä÷åðêí¼ì, ÷òî äàííàÿ êîìáèíàöèÿ íå ðàâíà â òî÷íîñòè ôóíêöèè,

èñïîëüçîâàííîé äëÿ ïðåîáðàçîâàíèÿ Ìàòñóçàâîé [164]. Ïîäñòàíîâêà å¼ â óðàâ-

íåíèå (2.10) ïðèâîäèò ê ñëåäóþùèì ñîáñòâåííûì çíà÷åíèÿì ýíåðãèè:

Enl = − 1

2(n− δnl)2
,
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è âåëè÷èíà δnl îêàçûâàåòñÿ ðàâíîé êâàíòîâîìó äåôåêòó. Å¼ çàâèñèìîñòü îò

ãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà n îáû÷íî ïðåäñòàâëÿþò â âèäå ðÿäà:

δnl = a0 +
a2

(n− a0)2
+

a4
(n− a0)4

+ . . .

Âåëè÷èíû a0, a2 è ò. ä. íàõîäÿò ëèáî ïóò¼ì ÷èñëåííûõ ðàñ÷¼òîâ, ëèáî

àïïðîêñèìèðóÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå ïî ñïåêòðàì.

Ôóíêöèè s(E, r) è c(E, r) àíàëèòè÷åñêèå, òî åñòü èìåþò ïðåäñòàâëåíèå

â âèäå ñõîäÿùåãîñÿ ñòåïåííîãî ðÿäà [165]. Òàêæå ñóùåñòâóåò èíòåãðàëüíîå

ïðåäñòàâëåíèå ôóíêöèé s è c, íàïðèìåð, ÷åðåç ôóíêöèþ Óèòòåêåðà.

Â õîäå äàííîé ðàáîòû áûë ñîçäàí àëãîðèòì ðàñ÷¼òà ðàäèàëüíûõ âîëíî-

âûõ ôóíêöèé ðèäáåðãîâñêîãî àòîìà ñ êâàíòîâûì äåôåêòîì ñ ïðèìåíåíèåì

ìåòîäèêè, ïîäðîáíî îïèñàííîé â [165�167]: âíà÷àëå èç óñëîâèÿ

E − Veff(r) = − 1

2n2∗
+

1

r
− l(l + 1)

2r2
= 0

íàõîäèëèñü òî÷êè ïîâîðîòà rtp1,2 = n∗(n∗∓
√
n2∗ − l(l + 1)), n∗ = n−δnl, ìåæ-

äó êîòîðûìè âîëíîâàÿ ôóíêöèÿ îñöèëëèðóåò. Çàòåì íàõîäèëèñü ðåãóëÿðíûå

è íåðåãóëÿðíûå âîëíîâûå ôóíêöèè â áëèæíåé òî÷êå ïîâîðîòà (ëèáî â òî÷êå

r = 1 àò. åä. â ñëó÷àå l = 0) èç ðàçëîæåíèÿ â ðÿä ïî r, à òàêæå èõ ïåðâûå

ïðîèçâîäíûå â ýòîé òî÷êå èç ðåêóððåíòíûõ ñîîòíîøåíèé ïî l. Ïðîèçâîäèëîñü

èíòåãðèðîâàíèå óðàâíåíèÿ (2.10) äî äàëüíåé òî÷êè ïîâîðîòà rtp2 íåçàâèñèìî

äëÿ êàæäîé èç ôóíêöèé ìåòîäîì Íóìåðîâà. Â îáëàñòè r > 2rtp2 ðåçóëü-

òèðóþùàÿ ôóíêöèÿ ïîëàãàëàñü ðàâíîé ñâîåé ýêñïîíåíöèàëüíî çàòóõàþùåé

àñèìïòîòèêå,

F ∼ e−r/n∗ rn∗,

êîòîðàÿ èíòåãðèðîâàëàñü íà ïðîìåæóòêå rtp2 < r 6 2rtp2 è ñøèâàëàñü ñ íàé-

äåííûì ðàíåå îñöèëëèðóþùèì ðåøåíèåì. Ïðè ýòîì íàêëàäûâàëîñü óñëîâèå

íà âðîíñêèàí â òî÷êå rtp2: W (c, s) ≡ c(ds/dr) − s(dc/dr) = 1/π. Â îáëàñòè

r < rtp1 âîëíîâàÿ ôóíêöèÿ äëÿ îïðåäåë¼ííîñòè ñøèâàëàñü ñî ñâîåé ðåãóëÿð-

íîé ÷àñòüþ s(E, r). Íàêîíåö, êîíñòàíòà NE íàõîäèëàñü èç óñëîâèÿ íîðìè-

ðîâêè âîëíîâîé ôóíêöèè F íà èíòåðâàëå 0 < r < ∞ (ðåàëüíî âû÷èñëåíèÿ

ïðîâîäèëèñü äëÿ r 6 1500 àò. åä.):

∞∫
0

F 2
nl(r)dr = 1.
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Ðèñ. 2.3: Ðàäèàëüíûå âîëíîâûå ôóíêöèè Rb(nl), n = 10, l = 0, 2 â êîîðäèíàòíîì (ïàíåëü
à) è èìïóëüñíîì (ïàíåëü á) ïðåäñòàâëåíèè, ðàññ÷èòàííûå ïî ìåòîäó êâàíòîâîãî äåôåêòà.
Íà âñòàâêå ê ðèñ. á � ñðàâíåíèå ðåçóëüòàòîâ ðàñ÷¼òîâ gnl(k) ìåòîäîì Ñèòîíà [165�167] è
ïî ôîðìóëå Ìàòñóçàâû [164].

Ïðèìåð ðåçóëüòàòîâ ðàñ÷¼òîâ îïèñàííûì ìåòîäîì èëëþñòðèðóåò ðèñ. 2.3.

Ñ ðîñòîì îðáèòàëüíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà l îáëàñòü ëîêàëèçàöèè ïðîñòðàí-

ñòâåííîé âîëíîâîé ôóíêöèè Fnl(r) ðàñøèðÿåòñÿ, à èìïóëüñíàÿ âîëíîâàÿ ôóíê-

öèÿ gnl(k) ðåçêî ñóæàåòñÿ. Êðîìå òîãî, ïîñëåäíÿÿ áûñòðî îñöèëëèðóåò ïðè

âñåõ l (îñîáåííî íàãëÿäíî ýòî âèäíî äëÿ ñëó÷àÿ l = 2). Êàê ïîêàçûâàåò âñòàâ-

êà ê ðèñ. 2.3á, ðàñ÷¼ò gnl(k) ïî ôîðìóëå (2.9) íå îòîáðàæàåò å¼ îñöèëëèðóþ-

ùåãî õàðàêòåðà ïðè k ≫ 1, ÷òî ìîæåò ïðèâåñòè ê çàìåòíûì ïîãðåøíîñòÿì â

âåëè÷èíàõ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ è ñå÷åíèé.

2.4. Âåðîÿòíîñòè è ñå÷åíèÿ ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ è îá-

ðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû

Íà ðèñ. 2.4 ïðèâåäåíî ñõåìàòè÷åñêîå èçîáðàæåíèå òåðìîâ êâàçèìîëåêóëû,

âðåìåííî îáðàçóþùåéñÿ â õîäå ñáëèæåíèÿ àòîìîâ, A(nl) + B → A+ + B−
t .

Ýòî êîâàëåíòíûå òåðìû ðèäáåðãîâñêîãî àòîìà â ïîëÿðèçàöèîííîì ïîòåíöè-

àëå âîçìóùàþùåãî àòîìà

Uk(t) = − 1

2n2∗k
− α̃

2[R(t)]4
≈ − 1

2n2∗k

è èîííûå òåðìû B− â êóëîíîâñêîì ïîëå A+

Uj(t) = εjf −
1

R(t)
.

Â ðàìêàõ ðåçîíàíñíîãî ìåõàíèçìà ïðÿìûå ïåðåõîäû ìåæäó íåïåðåñåêàþùè-

ìèñÿ êîâàëåíòíûìè òåðìàìè íå ó÷èòûâàþòñÿ. Ïåðåõîäû ìåæäó èîííûìè è
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Ðèñ. 2.4: Ñõåìà, èëëþñòðèðóþùàÿ äèíàìèêó ïðîöåññîâ îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû è ðå-
çîíàíñíîãî òóøåíèÿ èñõîäíîãî ðèäáåðãîâñêîãî ñîñòîÿíèÿ nili àòîìà ïðè èñïîëüçîâàíèè
ïîäõîäà Ëàíäàó �Çèíåðà, äîïîëíåííîãî ìîäåëüþ ðàñïàäà àíèîíà â ïîëå ïîëîæèòåëüíîãî
èîíà. Æèðíàÿ ÷åðíàÿ êðèâàÿ ñîîòâåòñòâóåò èîííîìó òåðìó, øòðèõ-ïóíêòèðíàÿ ëèíèÿ �
èñõîäíîìó êîâàëåíòíîìó òåðìó. Øòðèõîâûìè ëèíèÿìè îòìå÷åíû âîçìîæíûå ïóòè îáðà-
çîâàíèÿ èîííîé ïàðû, à ñòðåëêàìè � êàíàëû ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ óðîâíÿ nili.

êîâàëåíòíûìè òåðìàìè, ñîãëàñíî ìîäåëè Ëàíäàó �Çèíåðà, ïðîèñõîäÿò âáëè-

çè òî÷êè èõ (êâàçè-)ïåðåñå÷åíèÿ Rc.

Äëÿ íàãëÿäíîñòè ðàññìîòðèì îäèí èîííûé òåðì ñ ôèêñèðîâàííûì çíà÷å-

íèåì ïîëíîãî ìîìåíòà j. Îí ïåðåñåêàåò èñõîäíûé êîâàëåíòíûé òåðì äâàæäû,

ïðè ñáëèæåíèè è ðàçë¼òå ÷àñòèö. Âåðîÿòíîñòü îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû â òà-

êîì ïðîöåññå îïðåäåëÿåòñÿ èçâåñòíûì âûðàæåíèåì

W (i) = p(1− p) + (1− p)p,

ãäå p � âåðîÿòíîñòü Ëàíäàó �Çèíåðà (2.3). Ñïåöèôèêà ðèäáåðãîâñêèõ àòî-

ìîâ ñîñòîèò â ìíîæåñòâå áëèçêî ðàñïîëîæåííûõ êîâàëåíòíûõ òåðìîâ. Ýòî

ïîçâîëÿåò, ñëåäóÿ ðàáîòàì [148,150,151], ðàññìîòðåòü èõ êàê êâàçèíåïðåðûâ-

íûé ñïåêòð è ââåñòè øèðèíû ðàñïàäà Γℓf |mf |. Ôàêòîðîì âûæèâàíèÿ, èëè S -

ôàêòîðîì, íàçîâ¼ì âåðîÿòíîñòü èîííîé ïàðû íå ðàñïàñòüñÿ ïîä äåéñòâèåì

êóëîíîâñêîãî ïîëÿ èîííîãî îñòîâà A+ íà äàííîì èíòåðâàëå âðåìåíè:

Si = exp

−
∞∫
ti

Γ[R(t)]dt

 , Sij = exp

−
tj∫

ti

Γ[R(t)]dt

 , (2.12)

ãäå èíòåãðèðîâàíèå ïðîèçâîäèòñÿ ïî êëàññè÷åñêîé òðàåêòîðèè äâèæåíèÿ.
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Áóäåì ðàññìàòðèâàòü ïåðåõîäû ìåæäó íà÷àëüíûì êîâàëåíòíûì è èîí-

íûì òåðìàìè ñîãëàñíî ìîäåëè Ëàíäàó �Çèíåðà, à ïåðåõîäû ñ èîííîãî òåðìà

íà ìíîæåñòâî êîâàëåíòíûõ, îòëè÷íûõ îò íà÷àëüíîãî, ó÷ò¼ì ñ ïîìîùüþ S -

ôàêòîðîâ. Òîãäà âåðîÿòíîñòè îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû W (i) è ðåçîíàíñíîãî

òóøåíèÿ W (q) ïðèíèìàþò ñîîòâåòñòâåííî ñëåäóþùèé âèä (ñì. ðèñ. 2.4):

W (i) = pS12(1− p)S2 + (1− p)pS2 = p(1− p)(S1 + S2), (2.13)

W (q) = p(1− S12) + pS12(1− p)(1− S2) + (1− p)p(1− S2) =

= p(1− p)(2− S1 − S2) + p2(1− S12), (2.14)

ãäå ó÷òåíî, ÷òî S12 · S2 = S1, à ìîìåíòû âðåìåíè, ñîîòâåòñòâóþùèå òî÷êàì

ïåðåñå÷åíèÿ òåðìîâ (R = Rc), äëÿ ïðèöåëüíîãî ïàðàìåòðà ρ âûðàæàþòñÿ

ôîðìóëîé

t1,2 = ∓
√
R2

c − ρ2

v
.

Â ñëó÷àå ùåëî÷íîçåìåëüíîãî âîçìóùàþùåãî àòîìà îáðàçóþòñÿ îòðèöà-

òåëüíûå èîíû ñ ℓf = 1, mf = 0,±1. Äëÿ øèðèí ðàñïàäà áûëè èñïîëüçîâàíû

âûðàæåíèÿ èç ðàáîòû [50]:

Γ10 =
3C2

4γ2R2
T (R, γ), Γ11 =

1

2γ3R2
Γ10 ,

T (R, γ) = exp
{
−2Rγ +

√
8Rf(Rγ2/2)

}
, f(x) =

ln(
√
x+

√
1 + x)√

1 + x
.

Çäåñü εf = −γ2/2� ýíåðãèÿ ñâÿçè àíèîíà, C � íîðìèðîâî÷íàÿ ïîñòîÿííàÿ

â àñèìïòîòè÷åñêîì âûðàæåíèè äëÿ åãî âîëíîâîé ôóíêöèè (2.6).

Ñå÷åíèÿ èññëåäóåìûõ ïðîöåññîâ ñ ó÷¼òîì àêñèàëüíîé ñèììåòðèè ðàññìàò-

ðèâàåìîé êâàçèìîëåêóëÿðíîé ñèñòåìû ïîëó÷àþòñÿ ïîñëå èíòåãðèðîâàíèÿ ñî-

îòâåòñòâóþùèõ âåðîÿòíîñòåé ïî ïðèöåëüíîìó ïàðàìåòðó:

σ(i,q)(v) = 2π

∞∫
0

W (i,q)(ρ, v)ρdρ.

2.5. Íåðåçîíàíñíîå òóøåíèå ïðè ðàññåÿíèè êâàçèñâîáîä-

íîãî ýëåêòðîíà íà âîçìóùàþùåé ÷àñòèöå

Òðàäèöèîííûé ìåõàíèçì îïóñòîøåíèÿ ðèäáåðãîâñêîãî óðîâíÿ çà ñ÷¼ò l-

ïåðåìåøèâàíèÿ ëèáî èçìåíåíèÿ ãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà ïðè ðàññåÿíèè
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ñëàáîñâÿçàííîãî ýëåêòðîíà íà âîçìóùàþùåé ÷àñòèöå îïèñàí â ðÿäå ðàáîò [31,

100,102,103,146]. Â ýòèõ ðàáîòàõ èçëîæåíû, â ÷àñòíîñòè, ìåòîäû ðàñ÷¼òà ñå-

÷åíèé è êîíñòàíò ñêîðîñòåé K = ⟨σv⟩ óêàçàííûõ êâàçèóïðóãèõ è íåóïðóãèõ

ïðîöåññîâ (ñì. Ãëàâó 1). Â äèññåðòàöèè áûë ïðèìåí¼í ïîäõîä, ðàçðàáîòàííûé

â ñåðèè ñòàòåé [99,101,107,168,169]. Îí îñíîâàí íà íîðìèðîâàííîé òåîðèè âîç-

ìóùåíèé, ìîäåëè ïñåâäîïîòåíöèàëà Ôåðìè íóëåâîãî ðàäèóñà ñ ýôôåêòèâíîé

äëèíîé ðàññåÿíèÿ, ïîëó÷åííîé â èìïóëüñíîì ïðèáëèæåíèè, è äàííûõ ïî ôà-

çàì ðàññåÿíèÿ óëüòðàìåäëåííûõ ýëåêòðîíîâ íà âîçìóùàþùèõ àòîìàõ. Òàêîé

ïîäõîä ïðèìåíèì äëÿ îïèñàíèÿ ïåðåõîäîâ êàê ñ áîëüøîé, òàê è ñ ìàëîé ïåðå-

äà÷åé ýíåðãèè ðèäáåðãîâñêîìó àòîìó ïðè åãî ñòîëêíîâåíèè ñ âîçìóùàþùåé

íåéòðàëüíîé ÷àñòèöåé.

Èìåþùèåñÿ â ëèòåðàòóðå äàííûå ïî ôàçàì ðàññåÿíèÿ ñâîáîäíîãî ýëåêòðî-

íà íà àòîìàõ Ca(4s2), Sr(5s2), Ba(6s2) ïîêàçûâàþò, ÷òî äèôôåðåíöèàëüíûå

ñå÷åíèÿ ðàññåÿíèÿ ýëåêòðîíà íà ýòèõ àòîìàõ dσeB/dΩk′k = |feB(k, θ)|2 èñïû-
òûâàþò ãëóáîêèé ìèíèìóì Ðàìçàóýðà �Òàóíñåíäà ïðè ýíåðãèÿõ ýëåêòðîíà,

ñîîòâåòñòâóþùèõ n∗ = 4÷10, ïîñëå ÷åãî ðåçêî âîçðàñòàþò. Ïîýòîìó ñòàíäàðò-

íîå ïðèáëèæåíèå äëèíû ðàññåÿíèÿ, êîãäà àìïëèòóäà ðàññåÿíèÿ ïîëàãàåòñÿ

ðàâíîé ïîñòîÿííîé âåëè÷èíå, feB = −L = const, â ñëó÷àå ùåëî÷íîçåìåëü-

íûõ âîçìóùàþùèõ àòîìîâ èñïîëüçîâàòü íåëüçÿ. Âìåñòî ýòîãî â äèññåðòàöèè

ââîäèëàñü ýôôåêòèâíàÿ äëèíà ðàññåÿíèÿ:

V̂eB(r−R) = 2πLeff δ(r−R),

êîòîðàÿ îïðåäåëÿåòñÿ ñ ïîìîùüþ ôîðìóëû [99]:

L2
eff

L2
=
σn′,nl

σLn′,nl

,

Çäåñü èíäåêñ ¾n′, nl¿ îçíà÷àåò ïåðåõîä nl → n′ èç ðèäáåðãîâñêîãî nl-

ñîñòîÿíèÿ íà âñå n′l′-ïîäóðîâíè âîäîðîäîïîäîáíîãî óðîâíÿ ñ ãëàâíûì êâàíòî-

âûì ÷èñëîì n′, σn′,nl � ñå÷åíèå â èìïóëüñíîì ïðèáëèæåíèè ñ òî÷íîé àìïëè-

òóäîé ðàññåÿíèÿ feB(k, θ), à σ
L
n′,nl � åãî çíà÷åíèå, ïîëó÷åííîå â ïðèáëèæåíèè

äëèíû ðàññåÿíèÿ äëÿ àìïëèòóäû ýëåêòðîí-àòîìíîãî ðàññåÿíèÿ: feB = −L.
Ñîãëàñíî [99, 168, 169], ýôôåêòèâíàÿ äëèíà ðàññåÿíèÿ âû÷èñëÿåòñÿ ïî ôîð-

ìóëå

L2
eff(n∗, λ) =

1

23/2fn′,nl(λ)

∞∫
kmin

k2dk|gnl(k)|2
νmax(k)∫
−1

d(cos θ)√
1− cos θ

|feB(k, θ)|2 ,
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ãäå

fn′,nl(λ) =
2

π

{
arctg

2

λ
− λ

2
ln

(
1 +

(
2

λ

)2
)}

, fn′,nl(0) = 1,

νmax(k) = 1− 2k2min/k
2, kmin = |∆En′,nl|/(2v), λ = n∗|∆En′,nl|/v.

Çäåñü θ � óãîë ðàññåÿíèÿ ýëåêòðîíà, ∆En′,nl = |En′ −Enl| ≈ |n′−n∗|/n3 �
äåôåêò ýíåðãèè ïåðåõîäà nl → n′, λ� áåçðàçìåðíûé ïàðàìåòð ¾íåóïðóãîñòè¿

ïðîöåññà. Òàêèì îáðàçîì, âåëè÷èíà L2
eff âûðàæàåòñÿ ÷åðåç äèôôåðåíöèàëüíîå

ñå÷åíèå ðàññåÿíèÿ ýëåêòðîíà íà àòîìå |feB(k, θ)|2 è ôóíêöèþ ðàñïðåäåëåíèÿ

èìïóëüñîâ ðèäáåðãîâñêîãî ýëåêòðîíà â ðàññìàòðèâàåìîì êâàíòîâîì ñîñòîÿ-

íèè wnl(k) = k2|gnl(k)|2. Â ñëó÷àå l ≪ n ôóíêöèÿ ðàñïðåäåëåíèÿ ìîæåò áûòü

âû÷èñëåíà ïî ôîðìóëå

wnl(k) =
4n∗

π(1 + n2∗k
2)2

,

à â ñëó÷àå l ∼ n − 1 îíà èçâåñòíûì îáðàçîì âûðàæàåòñÿ ÷åðåç ïîëèíîìû

Ãåãåíáàóýðà (ñì. (2.8)). Àìïëèòóäà f
(S)
l è ôàçà η

(S)
l ïàðöèàëüíîé âîëíû ñ îð-

áèòàëüíûì ìîìåíòîì l è ïîëíûì ñïèíîì ñòàëêèâàþùèõñÿ ÷àñòèö S ñâÿçàíû

ñîîòíîøåíèåì:

f
(S)
l (k) =

1

k ctg η
(S)
l (k)− ik

=
e2iη

(S)
l − 1

2ik
.

Ïîñêîëüêó ñïèí ùåëî÷íîçåìåëüíîãî àòîìà sB = 0, ïîëíûé ñïèí ñèñòåìû

¾ýëåêòðîí+âîçìóùàþùèé àòîì¿ ðàâåí S = |sB±1/2| = 1/2, òàê ÷òî èíäåêñ S

ìîæíî îïóñòèòü. Àìïëèòóäà ðàññåÿíèÿ feB(k, θ) îïðåäåëÿåòñÿ âûðàæåíèåì:

feB(k, θ) =
∑
l

(2l + 1)fl(k)Pl(cos θ) ,

ãäå Pl(cos θ) �ïîëèíîìû Ëåæàíäðà.

Îñíîâíîé òðóäíîñòüþ íà ïóòè ïðàêòè÷åñêîãî ïðèìåíåíèÿ äàííîé òåîðèè

áûëî îòûñêàíèå äàííûõ ïî ôàçàì ðàññåÿíèÿ ηl(k). Ñ îäíîé ñòîðîíû, òðåáó-

åòñÿ âûñîêàÿ òî÷íîñòü ïðè k → 0, ïîñêîëüêó ýòà îáëàñòü ñîäåðæèò èíôîð-

ìàöèþ î ðåçîíàíñíîé ñòðóêòóðå àìïëèòóä è ñå÷åíèé ðàññåÿíèÿ, ñ äðóãîé �

íàõîæäåíèå ýôôåêòèâíîé äëèíû ðàññåÿíèÿ ïðåäïîëàãàåò èíòåãðèðîâàíèå â

äèàïàçîíå k > kmin ∝ 1/n3, è òàê êàê èíòåðåñ äëÿ ñðàâíåíèÿ ñ ðåçîíàíñ-

íûì ìåõàíèçìîì ïðåäñòàâëÿþò îòíîñèòåëüíî íåâûñîêèå ãëàâíûå êâàíòîâûå

÷èñëà n ∼ 5− 10, íåîáõîäèìî èìåòü äàííûå â øèðîêîì äèàïàçîíå âîëíîâûõ
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÷èñåë k. Ïîñëå òùàòåëüíîãî îòáîðà è àíàëèçà èìåþùèõñÿ â ëèòåðàòóðå äàí-

íûõ êðèâûå ôàç ðàññåÿíèÿ äëÿ l = 0, 1, 2 áûëè âîñïðîèçâåäåíû ïóò¼ì ñøèâêè

ðåçóëüòàòîâ ðàñ÷¼òîâ ðàáîò [170,172] (Ca), [170�172] (Sr), [171�173] (Ba).

Êîíå÷íàÿ ôîðìóëà äëÿ ñå÷åíèé ïåðåõîäîâ ñ ó÷¼òîì íîðìèðîâêè âåðîÿòíî-

ñòåé ïðèâåäåíà â Ãëàâå 1 (ñì. (1.17)). Ïðè âûáîðå íîðìèðîâî÷íîé ïîñòîÿííîé

c = 0.25 ìû îïèðàëèñü íà ðåêîìåíäàöèþ ðàáîòû [168], îñíîâàííóþ íà ïðî-

âåä¼ííîì àâòîðàìè àíàëèçå ìíîãî÷èñëåííûõ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ ïî

ñå÷åíèÿì êâàçèóïðóãîãî ïðîöåññà l-ïåðåìåøèâàíèÿ è ðåçóëüòàòîâ ðàñ÷¼òîâ

ìåòîäîì ñèëüíîé ñâÿçè.

2.6. Ðåçóëüòàòû ðàñ÷¼òîâ è îáñóæäåíèå

Íà îñíîâå èçëîæåííîé âûøå òåîðèè â äèññåðòàöèè áûëè ïðîâåäåíû ðàñ÷¼-

òû ñå÷åíèé ðåçîíàíñíîãî îïóñòîøåíèÿ ðèäáåðãîâñêèõ ñîñòîÿíèé àòîìîâ ùå-

ëî÷íûõ ìåòàëëîâ àòîìàìè Ca, Sr, Ba â îñíîâíîì ñîñòîÿíèè ïðè òåïëîâûõ ñêî-

ðîñòÿõ îòíîñèòåëüíîãî äâèæåíèÿ v = 10−4− 10−3 àò. åä. Ïîñêîëüêó â ðàìêàõ

äàííîãî ïîäõîäà âñÿ èíôîðìàöèÿ î ñïåöèôè÷åñêîé ñòðóêòóðå ýíåðãåòè÷åñêî-

ãî ñïåêòðà ðèäáåðãîâñêîãî àòîìà ñîäåðæèòñÿ â êâàíòîâîì äåôåêòå δl ñîñòîÿ-

íèÿ nl, âñå çàêîíîìåðíîñòè, êîòîðûå áóäóò ïðîäåìîíñòðèðîâàíû íà ïðèìåðå

Li(nl), Cs(nl) è Rb(nl), ñïðàâåäëèâû äëÿ ëþáîãî ùåëî÷íîãî ìåòàëëà, à òàê-

æå äëÿ äðóãèõ ýëåìåíòîâ, êîòîðûå ìîæíî îõàðàêòåðèçîâàòü ïàðàìåòðîì δl.

Ïðèáëèæ¼ííûå çíà÷åíèÿ êâàíòîâûõ äåôåêòîâ ýëåìåíòîâ, èñïîëüçîâàííûõ â

ðàñ÷¼òàõ, ïðèâåäåíû â Òàáëèöå 2.1; èõ òî÷íûå çíà÷åíèÿ, çàâèñÿùèå îò n, ìî-

ãóò áûòü íàéäåíû â ðàáîòàõ [14,174�177].

Òàáëèöà 2.1. Êâàíòîâûå äåôåêòû àòîìîâ ùåëî÷íûõ ìåòàëëîâ Li, Rb, Cs.

δs δp δd δf

Li 0.40 0.05 0.00 0.00

Rb 3.13 2.65 1.34 0.02

Cs 4.05 3.59 2.48 0.03

Â Òàáëèöå 2.2 ïðèâåäåíû ýíåðãèè ñâÿçè ïîëÿðèçàöèîííî-ñâÿçàííûõ îòðè-

öàòåëüíûõ èîíîâ ùåëî÷íîçåìåëüíûõ ýëåìåíòîâ. Îíè îáðàçóþòñÿ â ñîñòîÿ-

íèÿõ ñ îðáèòàëüíûì óãëîâûì ìîìåíòîì âíåøíåãî ýëåêòðîíà ℓf = 1, ïîëíûé

óãëîâîé ìîìåíò ìîæåò ïðèíèìàòü çíà÷åíèÿ j = 1/2, 3/2. Êàê âèäíî èç òàáëè-

öû, îñíîâíûì ñîñòîÿíèÿì ñîîòâåòñòâóåò çíà÷åíèå j = 1/2; äëÿ Ba− è Sr− ðàç-
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ëè÷èå â ýíåðãèÿõ êîìïîíåíò òîíêîé ñòðóêòóðû âåëèêî, è âêëàäîì ñîñòîÿíèÿ

ñ j = 3/2 â èçó÷àåìûå ðåçîíàíñíûå ïðîöåññû ìîæíî ïðåíåáðå÷ü. Íàïðîòèâ,

äëÿ Ca− âêëàäû îáîèõ êîìïîíåíò ñðàâíèìû, è ïðè ðàñ÷¼òå âåðîÿòíîñòåé ïå-

ðåõîäîâ íåîáõîäèìî ó÷èòûâàòü ïåðåñå÷åíèÿ íà÷àëüíîãî êîâàëåíòíîãî òåðìà

íå ñ îäíèì, à ñ äâóìÿ èîííûìè òåðìàìè. Îäíàêî êà÷åñòâåííî âèä çàâèñèìî-

ñòåé îò ýòîãî íå èçìåíèòñÿ. Ïîýòîìó äëÿ óïðîùåíèÿ àíàëèçà ìû ðàññìîòðèì

òîëüêî ñëó÷àé ñ j = 3/2, êîòîðûé èíòåðåñåí òåì, ÷òî ýíåðãèÿ ñâÿçè Ca− ïðè-

íèìàåò íàèìåíüøåå ïî ìîäóëþ çíà÷åíèå, ñëåäîâàòåëüíî, äàâàÿ àíèîí ìàê-

ñèìàëüíîãî ðàäèóñà. Ïîëÿðèçóåìîñòè àòîìîâ ùåëî÷íîçåìåëüíûõ ýëåìåíòîâ,

íåîáõîäèìûå äëÿ âû÷èñëåíèÿ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ ïåðåõîäà, ðàâíû 160.77

(Ca), 197.6 (Sr) è 273.9 àò. åä. (Ba) [178,179].

Òàáëèöà 2.2. Ýíåðãèè ñâÿçè |εf | (â ìýÂ) îòðèöàòåëüíûõ èîíîâ ùåëî÷íîçåìåëüíûõ ýëåìåíòîâ Ca,

Sr è Ba.

Ca− Sr− Ba−

j = 1/2 24.55 52.06 144.62

j = 3/2 19.73 32.17 89.6

2.6.1. Àíàëèç ïîâåäåíèÿ êâàäðàòîâ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ ïåðåõî-
äà

Êâàäðàò ìîäóëÿ ïàðàìåòðà ñâÿçè â òî÷êå ïåðåñå÷åíèÿ òåðìîâ |Vcp(Rc)|2 �
îäèí èç îïðåäåëÿþùèõ ôàêòîðîâ äëÿ âåëè÷èí âåðîÿòíîñòåé è ñå÷åíèé ðåçî-

íàíñíûõ ïðîöåññîâ. Ïîýòîìó ïðåæäå ÷åì ïåðåéòè ê íåïîñðåäñòâåííîìó àíà-

ëèçó ñå÷åíèé, ñëåäóåò âûäåëèòü îñíîâíûå îñîáåííîñòè åãî ïîâåäåíèÿ â çàâè-

ñèìîñòè îò õàðàêòåðèñòèê âçàèìîäåéñòâóþùåé ñèñòåìû.

Íà ðèñ. 2.5 ïðèâåäåíû çàâèñèìîñòè ïàðàìåòðà |Vcp(Rc)|2 (1.47) îò ãëàâíîãî
êâàíòîâûõ ÷èñëà n â ñèñòåìå Rb(nl)+Sr(5s2), ãäå îðáèòàëüíîå êâàíòîâîå ÷èñ-

ëî ïðèíèìàåò çíà÷åíèÿ l = 0, 1, 2, 3, n − 1. Âî-ïåðâûõ, çàâèñèìîñòü ñïàäàåò,

ïðè÷¼ì õàðàêòåð ñïàäà áûñòðåå ýêñïîíåíöèàëüíîãî. Ïîñêîëüêó ìíîæèòåëü

R2
c â ôîðìóëå äëÿ âåðîÿòíîñòè ïåðåõîäà (2.3) ïðåäïîëàãàåò ëèøü ñòåïåííóþ

çàâèñèìîñòü îò n (ñì. (2.2)), èìåííî óáûëü |Vcp(Rc)|2 îïðåäåëÿåò èçìåíåíèå
âåðîÿòíîñòåé W (i)(n) è W (q)(n). Âî-âòîðûõ, çíà÷åíèÿ êâàäðàòà ìîäóëÿ ìàò-

ðè÷íîãî ýëåìåíòà ïðè ôèêñèðîâàííîì n óáûâàþò ñ óìåíüøåíèåì l. Çàâèñè-

ìîñòü îò îðáèòàëüíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà âûðàæàåòñÿ, â ïåðâóþ î÷åðåäü, â
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Ðèñ. 2.5: Çàâèñèìîñòü êâàäðàòà ìîäóëÿ ïàðàìåòðà ñâÿçè |Vcp(Rc)|2 îò ãëàâíîãî (ïàíåëü à)
è ýôôåêòèâíîãî ãëàâíîãî (ïàíåëü á) êâàíòîâûõ ÷èñåë â ñòîëêíîâåíèè Rb(nl)+Sr(5s2) äëÿ
l = 0, 1, 2, 3, n− 1.

âåëè÷èíå êâàíòîâîãî äåôåêòà, çàäàþùåãî ñäâèã n→ n∗. Êâàíòîâûå äåôåêòû

ðóáèäèÿ (áåç ó÷¼òà èõ ñëàáîé çàâèñèìîñòè îò n) ïðåäñòàâëåíû â òàáëèöå 2.1.

Îäíàêî èç ãðàôèêîâ ðèñ. 2.5á âèäíî, ÷òî âëèÿíèå ïðîñòðàíñòâåííîé ñòðóê-

òóðû âîëíîâîé ôóíêöèè ðèäáåðãîâñêîãî àòîìà íà âåëè÷èíó |Vcp|2 íå îãðà-

íè÷èâàåòñÿ êîðîòêîäåéñòâóþùèì âçàèìîäåéñòâèåì ñ èîííûì îñòîâîì. Åñëè

äëÿ l = 0−3 ðàçëè÷èÿ ïðè ôèêñèðîâàííîì ýôôåêòèâíîì ãëàâíîì êâàíòîâîì

÷èñëå n∗ íàõîäÿòñÿ â ïðåäåëàõ îäíîãî ïîðÿäêà âåëè÷èíû, òî äëÿ ñåëåêòèâíî

âîçáóæä¼ííûõ ñîñòîÿíèé ñ l = n − 1 îòëè÷èå êâàäðàòà ïàðàìåòðà èîííî-

êîâàëåíòíîé ñâÿçè îò ñîñòîÿíèé ñ l = 0 äîñòèãàþò 102 − 103. Ñëåäîâàòåëüíî,

çíà÷åíèÿ ñå÷åíèé ðåçîíàíñíûõ ïðîöåññîâ ïðè îäíîì è òîì æå n∗ è ïðî÷èõ

ðàâíûõ óñëîâèÿõ ñòîëêíîâåíèÿ áóäóò ðàçëè÷àòüñÿ äëÿ ðàçíûõ l, è ìàêñè-

ìàëüíîå îòëè÷èå áóäåò íàáëþäàòüñÿ äëÿ l = n− 1.

Âûïèøåì ôîðìóëó Ëàíäàó �Çèíåðà (2.3) äëÿ ðàññìàòðèâàåìîé çàäà÷è â

ÿâíîì âèäå:

p = 1− exp

{
− 2π|Vcp(Rc)|2R2

c

v
√
1− (ρ/Rc)2

}
.

Çíà÷åíèÿ ïðèöåëüíûõ ïàðàìåòðîâ ρ → Rc ñîîòâåòñòâóþò îãðàíè÷åííîé

ïðèìåíèìîñòè äàííîãî ïîäõîäà, ïîýòîìó ïðîàíàëèçèðóåì ñëó÷àé ìàëûõ ρ.

Îáîçíà÷èì ξ = 2π|Vcp(Rc)|2R2
c/v. Ïðè ξ & 1 èìååì p ≈ 1, ÷òî ïðè ïîäñòàíîâ-

êå â âûðàæåíèÿ äëÿ âåðîÿòíîñòåé ðåçîíàíñíûõ ïðîöåññîâ (2.13) è (2.14) äàñò

ñîîòâåòñòâåííî: W (i) ≈ (1− p)(S1 + S2) → 0, W (q) ≈ 1− S12. Òàêèì îáðàçîì,

ïðè ìàëûõ ýôôåêòèâíûõ ãëàâíûõ êâàíòîâûõ ÷èñëàõ (ñì. ðèñ. 2.5) ïðîöåññ îá-

ðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû îêàçûâàåòñÿ íåýôôåêòèâíûì âî âñ¼ì äèàïàçîíå ïðè-
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öåëüíûõ ïàðàìåòðîâ, à ýôôåêòèâíîñòü êàíàëà òóøåíèÿ îïðåäåëÿåòñÿ ôàêòî-

ðîì âûæèâàíèÿ è ìîæåò äîñòèãàòü åäèíèöû. Â äðóãîì ïðåäåëüíîì ñëó÷àå,

êîãäà ξ → 0 (÷òî ñîîòâåòñòâóåò áîëüøèì n∗ íà ðèñ. 2.5), p ≈ ξ è îáå âåðîÿò-

íîñòè ñòðåìÿòñÿ ê íóëþ:W (i) ≈ p(S1+S2),W
(q) ≈ p(2−S1−S2)+p

2(1−S12).

Ìàêñèìàëüíàÿ âåðîÿòíîñòü îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû, W
(i)
max = (S1 + S2)/4,

äîñòèãàåòñÿ â ïðîìåæóòî÷íîé îáëàñòè çíà÷åíèé n∗ ïðè p = 0.5 è íå ïðåâû-

øàåò 1/2.

Ðèñ. 2.6: Ñðàâíåíèå êâàäðàòîâ ìîäóëåé ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ |Vcp(Rc)|2, âû÷èñëåííûõ ïî
ôîðìóëå (1.47) è àñèìïòîòè÷åñêèì ôîðìóëàì ðàáîòû [154] â ðåàêöèÿõ Rb(nf)+Ba(6s2)
(à), Sr(5s2) (á), Ca(4s2) (â).

Ñðàâíåíèå ðåçóëüòàòîâ èñïîëüçîâàíèÿ òî÷íîãî âûðàæåíèÿ äëÿ ïàðàìåò-

ðà èîííî-êîâàëåíòíîé ñâÿçè (1.47) ñ àñèìïòîòè÷åñêèìè âûðàæåíèÿìè ðàáî-

òû [154] ïðîâåäåíî íà ðèñ. 2.6 íà ïðèìåðå ñòîëêíîâåíèé ðèäáåðãîâñêîãî àòî-

ìà Rb(nf) ñ àòîìàìè Ca, Sr, Ba â îñíîâíîì ñîñòîÿíèè. Ýíåðãèè ñâÿçè îò-

ðèöàòåëüíûõ èîíîâ ðàññìàòðèâàåìûõ ùåëî÷íîçåìåëüíûõ àòîìîâ ñîñòàâëÿþò

20 ìýÂ (Ca−4s24p 2P3/2), 52 ìýÂ (Sr−5s25p 2P1/2), 145 ìýÂ (Ba−6s26p 2P1/2).

Â îñíîâå îáîèõ ïîäõîäîâ ëåæèò êâàçèêëàññè÷åñêîå ïðèáëèæåíèå Ëàíäàó �
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Çèíåðà, òî åñòü ïîëàãàåòñÿ, ÷òî ïåðåõîäû ìåæäó òåðìàìè ïðîèñõîäÿò â óçêîé

îêðåñòíîñòè ëîêàëüíîé òî÷êè ïåðåñå÷åíèÿ Rc. Îäíàêî ïðèáëèæ¼ííàÿ ôîðìó-

ëà áûëà ðàçðàáîòàíà äëÿ ñëó÷àÿ îáðàçîâàíèÿ îòðèöàòåëüíûõ èîíîâ ñî çíà÷è-

òåëüíî áîëüøåé ýíåðãèåé ñâÿçè è èñïîëüçóåò δ-ïîòåíöèàë âçàèìîäåéñòâèÿ. Â

ðàññìàòðèâàåìîì çäåñü ñëó÷àå ó÷¼ò äàëüíîäåéñòâóþùåãî õàðàêòåðà ïîëÿðè-

çàöèîííîãî ïîòåíöèàëà ðàäèêàëüíî âëèÿåò íà ðåçóëüòàò, ÷òî âèäíî èç ãðàôè-

êîâ. Âåëè÷èíû |Vcp(Rc)|2, ðàññ÷èòàííûå ñ ïîìîùüþ ôîðìóëû (1.47) è ôîðìó-

ëû (14) èç [154], îòëè÷àþòñÿ áîëåå ÷åì íà äâà ïîðÿäêà âåëè÷èíû; óïðîù¼ííàÿ

ôîðìóëà (17) èç òîé æå ðàáîòû ëó÷øå ñîãëàñóåòñÿ ñ (1.47), õîòÿ êðèòåðèé å¼

ïðèìåíèìîñòè γ2Rc ≫ 1 ïðè ìàëûõ n íå âûïîëíÿåòñÿ. Ñëåäóåò çàìåòèòü,

÷òî â àñèìïòîòè÷åñêèõ ôîðìóëàõ (14), (17) ïðèñóòñòâóåò ñâîáîäíûé ïàðà-

ìåòð, âåëè÷èíà êîòîðîãî áûëà ïîäîáðàíà òàê, ÷òîáû îáåñïå÷èòü íàèëó÷øåå

ñîâïàäåíèå ñ ðåçóëüòàòàìè âû÷èñëåíèé ïî òî÷íîé ôîðìóëå (1.47).
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Ðèñ. 2.7: Çàâèñèìîñòè êâàäðàòà ìîäóëÿ ìàòðè÷íîãî ýëåìåíòà ïåðåõîäà â òî÷êå ïåðåñå÷åíèÿ
òåðìîâ îò ýôôåêòèâíîãî ãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà â ðåàêöèÿõ Cs(ns)+Sr(5s2), Ba(6s2).
Ñïëîøíûå ëèíèè � âû÷èñëåíèÿ ïî ôîðìóëå (1.47), øòðèõîâûå � â ðàìêàõ äèïîëüíîãî
ïðèáëèæåíèÿ. Íà ðèñóíêå-âñòàâêå ïðèâåäåíû îòíîøåíèÿ âåëè÷èí |Vcp(Rc)|2, âû÷èñëåííûõ
â ðàìêàõ äèïîëüíîãî ïðèáëèæåíèÿ, ê òî÷íûì çíà÷åíèÿì, äàâàåìûì ôîðìóëîé (1.47).

Â ñëó÷àå knr̄γ ≪ 1, ãäå 1/kn � õàðàêòåðíàÿ äëèíà âîëíû ðèäáåðãîâñêîãî

ýëåêòðîíà, à r̄γ ∼ 1/γ � ýôôåêòèâíûé ðàçìåð âîëíîâîé ôóíêöèè îòðèöàòåëü-

íîãî èîíà, ìîæíî âîñïîëüçîâàòüñÿ äèïîëüíûì ïðèáëèæåíèåì è ðàçëîæèòü

ñôåðè÷åñêèå ôóíêöèè Áåññåëÿ â ðÿä äî ÷ëåíîâ ïåðâîé ñòåïåíè: j1(kr) ≈ kr/3.

Òîãäà âûðàæåíèå (1.47) óïðîñòèòñÿ è áóäåò èìåòü ñëåäóþùèé âèä [158]:
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Íà ðèñ. 2.7 ïðîâåäåíî ñðàâíåíèå ðåçóëüòàòîâ âû÷èñëåíèé ïî òî÷íîé ôîð-

ìóëå (1.47) è â ðàìêàõ äèïîëüíîãî ïðèáëèæåíèÿ äëÿ ñëó÷àåâ ñòîëêíîâåíèÿ

Cs(ns)+Sr(5s2), Ba(6s2). Â îáëàñòè íåáîëüøèõ n∗ (n∗ < 7 äëÿ Ba è n∗ 6 10

äëÿ Sr), êîòîðûå, êàê áóäåò ïîêàçàíî íèæå, äàþò îñíîâíîé âêëàä â ñå÷åíèÿ

ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ è îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû, ðåçóëüòàòû ñîãëàñóþòñÿ

õîðîøî. Ðàçëè÷èå ñòàíîâèòñÿ çíà÷èòåëüíûì äëÿ áîëüøèõ n∗. Òåì íå ìåíåå,

èñïîëüçîâàíèå äèïîëüíîãî ïðèáëèæåíèÿ â êàæäîì êîíêðåòíîì ñëó÷àå òðå-

áóåò ïðîâåðêè ïðåäåëîâ ïðèìåíèìîñòè, ïîýòîìó â äàííîé ðàáîòå áûëî îòäà-

íî ïðåäïî÷òåíèå ôîðìóëå (1.47). Âðåìÿ, òðåáóåìîå íà âû÷èñëåíèå äâîéíûõ

èíòåãðàëîâ â (1.47), óäàëîñü ñóùåñòâåííî ñîêðàòèòü ïðè ïîìîùè áûñòðîãî

ïðåîáðàçîâàíèÿ Ôóðüå (FFT, îò fast Fourier transform).

Ñðàâíèâàÿ êðèâûå íà ðèñ. 2.7 äëÿ äâóõ âîçìóùàþùèõ ÷àñòèö, ìîæíî çàìå-

òèòü, ÷òî óáûâàíèå âåëè÷èíû |Vcp|2(n∗) ïðîèñõîäèò áûñòðåå äëÿ áàðèÿ, èìå-
þùåãî áîëüøóþ ýíåðãèþ ñðîäñòâà ê ýëåêòðîíó. Ïîýòîìó ñòîèò îæèäàòü, ÷òî

ñå÷åíèÿ ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ è îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû çàâèñÿò îò ýíåð-

ãèè ñâÿçè îòðèöàòåëüíîãî èîíà |εf |. Êàê ñëåäóåò èç ïðîâåä¼ííîãî âûøå àíà-
ëèçà âûðàæåíèé äëÿ âåðîÿòíîñòåé, äëÿ áîëüøèõ |εf | ñïàä ñå÷åíèé äîëæåí

íà÷èíàòüñÿ ïðè ìåíüøèõ çíà÷åíèÿõ n∗.

Äëÿ ðàçíûõ ðèäáåðãîâñêèõ àòîìîâ ãðàôèêè çàâèñèìîñòè |Vcp(Rc)|2(n∗) ïðè
ôèêñèðîâàííîì l ëåæàò íà îäíîé íåïðåðûâíîé êðèâîé, ïîñêîëüêó, êàê óæå

îòìå÷àëîñü, â ðàìêàõ ðàññìàòðèâàåìîé ìîäåëè âñÿ èíôîðìàöèÿ î âíóòðåííåé

ñòðóêòóðå àòîìà ñîäåðæèòñÿ â åãî êâàíòîâîì äåôåêòå.

2.6.2. Çàâèñèìîñòè ñå÷åíèé îò ãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà è îòíî-
ñèòåëüíîé ñêîðîñòè ñòîëêíîâåíèÿ

Âûøå áûë ïðîâåä¼í ïîäðîáíûé àíàëèç ïîâåäåíèÿ êâàäðàòà ìîäóëÿ ìàò-

ðè÷íîãî ýëåìåíòà ïåðåõîäà |Vcp(Rc)|2 ìåæäó èîííûì è êîâàëåíòíûì òåðìàìè

â òî÷êå èõ ïåðåñå÷åíèÿ Rc, êîòîðûé â çíà÷èòåëüíîé ìåðå îïðåäåëÿåò âåëè-

÷èíû ïîëíûõ ñå÷åíèé ðåçîíàíñíîãî ìåõàíèçìà îïóñòîøåíèÿ âûñîêîâîçáóæ-
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ä¼ííûõ ñîñòîÿíèé. Îñíîâíûì ïðåäìåòîì èññëåäîâàíèÿ äèññåðòàöèè ÿâëÿåòñÿ

êàíàë ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ. Ïîíèìàíèå åãî ðîëè â ðåçîíàíñíûõ ñòîëêíî-

âèòåëüíûõ ïðîöåññàõ òðåáóåò ñðàâíåíèÿ ñâîéñòâ åãî ñå÷åíèé ñ àíàëîãè÷íû-

ìè ñâîéñòâàìè êàíàëà îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû, èçó÷åíèþ êîòîðîãî óäåëå-

íî áîëüøå âíèìàíèÿ â ëèòåðàòóðå. Ðàçäåëåíèå îáîèõ êàíàëîâ â ðàìêàõ ìî-

äèôèöèðîâàííîãî ïîäõîäà Ëàíäàó �Çèíåðà îñóùåñòâëÿåòñÿ ïîñðåäñòâîì S -

ôàêòîðîâ.
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Ðèñ. 2.8: Ñå÷åíèÿ îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû (à) è ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ (á) â ðåàêöèè
Cs(ns)+Ca(4s2) ïðè ðàçëè÷íûõ ñêîðîñòÿõ îòíîñèòåëüíîãî äâèæåíèÿ àòîìîâ.

Íà ðèñ. 2.8 ïðåäñòàâëåí õàðàêòåðíûé âèä çàâèñèìîñòåé ñå÷åíèé îáðàçîâà-

íèÿ èîííîé ïàðû σ(i) (2.8à) è ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ σ(q) (2.8á) îò ãëàâíîãî

êâàíòîâîãî ÷èñëà ðèäáåðãîâñêîãî àòîìà íà ïðèìåðå ñòîëêíîâåíèé Cs(ns)+

Ca(4s2) ïðè íåñêîëüêèõ ñêîðîñòÿõ îòíîñèòåëüíîãî äâèæåíèÿ ÷àñòèö. Îáå çà-

âèñèìîñòè σ(i)(n) è σ(q)(n) èìåþò êîëîêîëîîáðàçíûé âèä. Ïðè ìàëûõ n íåàäè-

àáàòè÷åñêèå ïåðåõîäû ïðîèñõîäÿò íà ìàëûõ ìåæúÿäåðíûõ ðàññòîÿíèÿõ Rc,

èõ âåðîÿòíîñòü âåëèêà, ïîýòîìó èîííàÿ ïàðà, îáðàçóþùàÿñÿ ïðè ñáëèæåíèè

àòîìîâ, ðàñïàäàåòñÿ ïðè èõ ðàçë¼òå ëèáî íà èñõîäíûé êîâàëåíòíûé òåðì, ëè-

áî íà îäèí èç áëèçëåæàùèõ. Ñ óâåëè÷åíèåì n ýôôåêòèâíîñòü äàííîãî êàíàëà

ðåàêöèè âîçðàñòàåò, ñ îäíîé ñòîðîíû, çà ñ÷¼ò óìåíüøåíèÿ âåðîÿòíîñòè íåàäè-

àáàòè÷åñêèõ ïåðåõîäîâ, ñ äðóãîé � çà ñ÷¼ò ðîñòà âåðîÿòíîñòè âûæèâàíèÿ

ïàðû èîíîâ ïîñëå ïðîõîæäåíèÿ âòîðîé òî÷êè êâàçèïåðåñå÷åíèÿ òåðìîâ (S-

ôàêòîðà S2), à ñå÷åíèå äîñòèãàåò ìàêñèìàëüíîãî çíà÷åíèÿ. Îäíàêî áûñòðûé

ñïàä çíà÷åíèé |Vcp(Rc)|2 ñ ðîñòîì n ïðèâîäèò ê ñòðåìèòåëüíîìó óìåíüøåíèþ
σ(i)(n) â îáëàñòè n > 16. Òàêèì îáðàçîì, ïèê ïîëó÷àåòñÿ äîâîëüíî óçêèì è

õîðîøî ðàçëè÷èì ýêñïåðèìåíòàëüíî.
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×òî êàñàåòñÿ ïðîöåññà ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ, òî ïðè íåáîëüøèõ çíà÷å-

íèÿõ n êâàäðàòû ìîäóëÿ ìàòðè÷íîãî ýëåìåíòà ïåðåõîäà âåëèêè è âåðîÿòíî-

ñòè òóøåíèÿ áëèçêè ê åäèíèöå. Ïðè ýòîì ñå÷åíèå îïðåäåëÿåòñÿ ôîðìóëîé

σ(q) ≈ πR2
c è âîçðàñòàåò ïðîïîðöèîíàëüíî n4. Ñ ðîñòîì n âåðîÿòíîñòü òóøå-

íèÿ ñïàäàåò êàê çà ñ÷¼ò óìåíüøåíèÿ |Vcp(Rc)|2, òàê è âñëåäñòâèå êîíêóðåí-

öèè ñ êàíàëîì îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû. Â èòîãå ïðîôèëè ñå÷åíèé òóøåíèÿ

íåñêîëüêî øèðå, ÷åì ó àëüòåðíàòèâíîãî êàíàëà îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû, à

ìàêñèìàëüíûå çíà÷åíèÿ ñå÷åíèé îêàçûâàþòñÿ â íåñêîëüêî ðàç âûøå.

Îáùåé ÷åðòîé çàâèñèìîñòè ñå÷åíèé îáîèõ êàíàëîâ ðåàêöèè îò ñêîðîñòè ÿâ-

ëÿåòñÿ óìåíüøåíèå èõ àáñîëþòíûõ çíà÷åíèé â ìàêñèìóìå è ñäâèã ïîëîæåíèÿ

ìàêñèìóìà â ñòîðîíó ìåíüøèõ çíà÷åíèé ãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà ïðè óâå-

ëè÷åíèè îòíîñèòåëüíîé ñêîðîñòè ñòàëêèâàþùèõñÿ ÷àñòèö. Êà÷åñòâåííî ýòî

îáúÿñíÿåòñÿ óìåíüøåíèåì âðåìåíè âçàèìîäåéñòâèÿ. Â îòëè÷èå îò òóøåíèÿ,

êàíàë îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû èìååò ïîðîã � ìèíèìàëüíóþ ñêîðîñòü, ïðè

êîòîðîé âîçìîæíî ïðîòåêàíèå ðåàêöèè. Ïîðîãîâîå çíà÷åíèå îòíîñèòåëüíîé

ñêîðîñòè îïðåäåëÿåòñÿ èç çàêîíà ñîõðàíåíèÿ ýíåðãèè:

µv2min

2
− 1

2n2∗
= εf < 0. (2.15)

Òàê, íà ðèñ. 2.8à äëÿ n = 14 ñêîðîñòü v = 0.36 × 10−3 àò. åä. ÿâëÿåòñÿ

ïîðîãîâîé, à v = 0.2× 10−3 àò. åä. íèæå ïîðîãîâîé âî âñ¼ì ðàññìàòðèâàåìîì

äèàïàçîíå n. Ïðè v < vmin ðàññ÷èòàííûå ñå÷åíèÿ îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû

ñêëàäûâàþòñÿ ñ ñå÷åíèÿìè òóøåíèÿ, ÷òî ïðèâîäèò ê íåáîëüøîìó èçëîìó íà

ãðàôèêàõ çàâèñèìîñòè σ(q) îò n (ñì. êðèâóþ äëÿ v = 0.36 × 10−3 àò. åä. íà

ðèñ. 2.8á).

Ïîäðîáíåå çàâèñèìîñòü ñå÷åíèé òóøåíèÿ îò îòíîñèòåëüíîé ñêîðîñòè ñòîëê-

íîâåíèÿ àòîìîâ ïðîäåìîíñòðèðîâàíà íà ðèñ. 2.9 íà ïðèìåðå ñòîëêíîâåíèé

Li(ns)+Ca äëÿ òð¼õ ôèêñèðîâàííûõ çíà÷åíèé ãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà n.

Å¼ ëåãêî ïîíÿòü, àíàëèçèðóÿ ñêîðîñòíóþ çàâèñèìîñòü â ôîðìóëå Ëàíäàó �

Çèíåðà: p = 1 − exp[−α(ρ)/v], ÷òî â ïðåäåëüíûõ ñëó÷àÿõ ïåðåõîäèò â p ≈ 1

ïðè v → 0 è p ∝ 1/v ïðè v → ∞. Íà÷èíàÿñü ñ ïëàòî ïðè ìàëûõ ñêîðî-

ñòÿõ (íà ðèñ. 2.9 åãî íå âèäíî), ñå÷åíèÿ çàòåì èñïûòûâàþò áûñòðûé ñïàä,

êîòîðûé ïðèáëèæàåòñÿ ê îáðàòíî ïðîïîðöèîíàëüíîìó â îáëàñòè ñêîðîñòåé

v ∼ 3× 10−3 àò. åä. Èçëîìû ñîîòâåòñòâóþò ïîðîãó îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû.

Òî÷êè äëÿ n = 11 â îáëàñòè ìàëûõ ñêîðîñòåé è äëÿ n = 7 â îáëàñòè áîëüøèõ
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Ðèñ. 2.9: Çàâèñèìîñòü ñå÷åíèé ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ â ñòîëêíîâåíèÿõ Li(ns) ñ Ca(4s2)
îò îòíîñèòåëüíîé ñêîðîñòè ÷àñòèö ïðè ôèêñèðîâàííûõ çíà÷åíèÿõ ãëàâíîãî êâàíòîâîãî
÷èñëà n.

ïîçâîëÿþò èäåíòèôèöèðîâàòü ãëàâíûå êâàíòîâûå ÷èñëà, ïðè êîòîðûõ ñå÷å-

íèÿ òóøåíèÿ ìàêñèìàëüíû. Â ðàññìîòðåííîì äèàïàçîíå ñêîðîñòåé ïîëîæåíèå

ìàêñèìóìà çàâèñèìîñòè ñå÷åíèé îò ãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà ìåíÿåòñÿ äâà-

æäû, îò n = 10 ïðè v < 4 · 10−4 àò. åä. äî n = 8 ïðè v > 10.6 · 10−4 àò. åä.

Õîòÿ òàêîå èçìåíåíèå íå ÿâëÿåòñÿ çíà÷èòåëüíûì, äëÿ íàä¼æíîãî ñðàâíåíèÿ ñ

ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè ïî êîíñòàíòàì ñêîðîñòåé èññëåäóåìûõ ïðîöåñ-

ñîâ íåîáõîäèìî çíàòü ðàñïðåäåëåíèå ïî ñêîðîñòÿì â ïó÷êàõ ñòàëêèâàþùèõñÿ

÷àñòèö.

2.6.3. Çàâèñèìîñòü ñå÷åíèé îò îðáèòàëüíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà

Ïðè ðàññìîòðåíèè çàâèñèìîñòè êâàäðàòîâ ìîäóëÿ ïàðàìåòðà èîííî-êî-

âàëåíòíîé ñâÿçè îò ýôôåêòèâíîãî ãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà n∗ = n − δl

áûëî óñòàíîâëåíî, ÷òî îíà ÷óâñòâèòåëüíà ê èçìåíåíèþ îðáèòàëüíîãî êâàí-

òîâîãî ÷èñëà l. Èíòåðåñíî ïîýòîìó ïðîàíàëèçèðîâàòü çàâèñèìîñòü ñå÷åíèé

îò l, îïðåäåëÿþùåãî, íàðÿäó ñ ãëàâíûì êâàíòîâûì ÷èñëîì, ïðîñòðàíñòâåí-

íóþ ñòðóêòóðó âîëíîâîé ôóíêöèè ðèäáåðãîâñêîãî àòîìà. Òàêèå çàâèñèìîñòè

ïðèâåäåíû íà ðèñ. 2.10à,á äëÿ ñå÷åíèé îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû è ðåçîíàíñ-

íîãî òóøåíèÿ, ñîîòâåòñòâåííî.

Â êà÷åñòâå àðãóìåíòà åñòåñòâåííûì îáðàçîì âûáðàíî ýôôåêòèâíîå ãëàâ-

íîå êâàíòîâîå ÷èñëî. Â òàêèõ êîîðäèíàòíûõ îñÿõ êîíòóðû êðèâûõ äëÿ l =

0, 2, 3 õîðîøî íàêëàäûâàþòñÿ äðóã íà äðóãà. Åñëè ðàññìîòðåòü n∗ êàê íåïðå-

ðûâíóþ ïåðåìåííóþ (íàïðèìåð, èçîáðàçèòü òå æå çàâèñèìîñòè äëÿ âûñîêî-
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Ðèñ. 2.10: Çàâèñèìîñòü ñå÷åíèé îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû (à) è ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ (á)
îò ýôôåêòèâíîãî ãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà â ñòîëêíîâåíèÿõ Rb(nl)+Sr(5s2) ïðè ðàçëè÷-
íûõ l. Îòíîñèòåëüíàÿ ñêîðîñòü ñòîëêíîâåíèé v = 10−3 àò. åä.

âîçáóæä¼ííûõ àòîìîâ ñ ðàçíûìè çíà÷åíèÿìè êâàíòîâîãî äåôåêòà), âåëè÷èíû

ñå÷åíèé âáëèçè ìàêñèìóìîâ äëÿ ìàëûõ l îòëè÷àþòñÿ íå áîëåå ÷åì íà 10−20%,

à ïîëîæåíèÿ ïèêîâ n∗max ñìåùåíû ìåíåå ÷åì íà 10%. Ïðè ýòîì ïðîñëåæè-

âàåòñÿ óìåíüøåíèå âåëè÷èí ñå÷åíèé è êîîðäèíàò ïèêîâ ñ âîçðàñòàíèåì îð-

áèòàëüíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà, ÷òî ñâÿçàíî ñ óìåíüøåíèåì ñîîòâåòñòâóþùèõ

âåëè÷èí ìîäóëåé ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ ïåðåõîäà.

Çíà÷èòåëüíûå îòëè÷èÿ îò ñëó÷àÿ ìàëûõ l íàáëþäàþòñÿ äëÿ ñåëåêòèâíî

âîçáóæä¼ííûõ ñîñòîÿíèé ñ l = n − 1. Çäåñü ñå÷åíèÿ óìåíüøàþòñÿ ïî÷òè íà

ïîðÿäîê âåëè÷èíû, ÷òî äà¼ò îñíîâàíèÿ îæèäàòü ïîâûøåííóþ óñòîé÷èâîñòü

ïî îòíîøåíèþ ê ðåçîíàíñíîìó òóøåíèþ öèðêóëÿðíûõ (l = |m| = n − 1) è

áëèçêèõ ê íèì ñîñòîÿíèé. Äåòàëüíîìó èçó÷åíèþ ïðîöåññà ðåçîíàíñíîãî òó-

øåíèÿ ýòèõ ñîñòîÿíèé ïîñâÿùåíà Ãëàâà 3. Ïîêà ëèøü çàìåòèì, ÷òî ìîäè-

ôèöèðîâàííûé ïîäõîä Ëàíäàó �Çèíåðà íå âïîëíå êîððåêòíî îïèñûâàåò äè-

íàìèêó íåàäèàáàòè÷åñêèõ ïåðåõîäîâ ïðè áîëüøèõ ïðèöåëüíûõ ïàðàìåòðàõ

ρ ≈ Rc, êîòîðûå âíîñÿò îïðåäåëÿþùèé âêëàä â äàííîì ñëó÷àå. Ýòî ïðèâîäèò

ê íåîáõîäèìîñòè èñïîëüçîâàíèÿ áîëåå îáùåãî ïîäõîäà, ñíèìàþùåãî ïîäîáíûå

îãðàíè÷åíèÿ.

2.6.4. Àíàëèç ðåçóëüòàòîâ â çàâèñèìîñòè îò ýíåðãèè ñðîäñòâà ùå-
ëî÷íîçåìåëüíîãî ýëåìåíòà ê ýëåêòðîíó

Íà ðèñ. 2.11 ïðèâåäåíû çàâèñèìîñòè σ(n∗) äëÿ ñòîëêíîâåíèé àòîìîâ Rb(nd)

ñ àòîìàìè Ca(4s2), Sr(5s2) è Ba(6s2), îáëàäàþùèìè ðàçëè÷íûìè ýíåðãèÿìè
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Ðèñ. 2.11: Ñðàâíåíèå çàâèñèìîñòåé ñå÷åíèé îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû (ïîëûå ñèìâîëû)
è ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ (ò¼ìíûå ñèìâîëû) îò ýôôåêòèâíîãî ãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà
äëÿ ñòîëêíîâåíèé Rb(nd) ñ àòîìàìè, îáëàäàþùèìè ðàçëè÷íûìè ýíåðãèÿìè ñðîäñòâà ê
ýëåêòðîíó. Îòíîñèòåëüíàÿ ñêîðîñòü ÷àñòèö v = 10−3 àò. åä.

ñðîäñòâà ê ýëåêòðîíó |εf |. Äëÿ êàæäîãî èç êàíàëîâ ðåàêöèè ñ ðîñòîì |εf |
ìàêñèìóì ñå÷åíèÿ ñìåùàåòñÿ â ñòîðîíó ìåíüøèõ n∗, à åãî âåëè÷èíà ñïàäàåò.

Íà îñíîâàíèè òàêîé çàâèñèìîñòè â ðÿäå ðàáîò áûë ïðåäëîæåí ìåòîä îïðåäå-

ëåíèÿ ýíåðãèè ñâÿçè îòðèöàòåëüíîãî èîíà ïî ïîëîæåíèþ ïèêà ñå÷åíèé (RET

technique, ñì. Ãëàâó 1). Ìåòîä áûë óñïåøíî ðåàëèçîâàí äëÿ êàíàëà îáðàçî-

âàíèÿ èîííîé ïàðû è äîñòàòî÷íî øèðîêî èñïîëüçîâàëñÿ ðÿäîì àâòîðîâ (ñì.,

íàïðèìåð, [49,61,62,125,134,142,145,180�185]), îäíàêî åãî òî÷íîñòü îêàçàëàñü

íèæå, ÷åì ó ñóùåñòâóþùèõ àëüòåðíàòèâíûõ ìåòîäèê (ôîòîîòðûâ ýëåêòðîíà

ëèáî åãî îòðûâ â ñèëüíûõ ýëåêòðè÷åñêèõ ïîëÿõ). Äëÿ ñëó÷àÿ ðåçîíàíñíîãî

òóøåíèÿ ïîäîáíûõ èçìåðåíèé, íàñêîëüêî íàì èçâåñòíî, íå ïðîâîäèëîñü.

2.6.5. Îòíîñèòåëüíàÿ ðîëü êàíàëîâ ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ è îáðà-
çîâàíèÿ èîííîé ïàðû

Ñðàâíåíèå îòíîñèòåëüíûõ âêëàäîâ êàíàëîâ òóøåíèÿ è îáðàçîâàíèÿ èîííîé

ïàðû â ïîëíûå ñå÷åíèÿ ðåçîíàíñíîãî ìåõàíèçìà îïóñòîøåíèÿ ðèäáåðãîâñêèõ

ñîñòîÿíèé àòîìîâ Rb(nd) àòîìàìè Ca, Sr è Ba ïðîâåäåíî íà ðèñ. 2.12.

Âèä êðèâûõ îïðåäåëÿåòñÿ ôàêòîðàìè âûæèâàíèÿ è èìååò ïðîñòóþ ôè-

çè÷åñêóþ èíòåðïðåòàöèþ. Ýôôåêòèâíîñòü âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó èîííûì è

êîâàëåíòíûì òåðìàìè ðåçêî óìåíüøàåòñÿ ñ óâåëè÷åíèåì ðàññòîÿíèÿ, íà êî-

òîðîì îíè ïåðåñåêàþòñÿ. Ïðè ìàëûõ n∗ îáðàçîâàíèå îòðèöàòåëüíîãî èîíà

ïðîèñõîäèò íà ñðàâíèòåëüíî ìàëûõ ðàññòîÿíèÿõ îò ÿäðà ðèäáåðãîâñêîãî àòî-
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Ðèñ. 2.12: Îòíîñèòåëüíûå âêëàäû ïðîöåññîâ ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ σ(q)/(σ(q)+σ(i)) (÷åðíûå
çíà÷êè) è îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû σ(i)/(σ(q)+σ(i)) (ñâåòëûå çíà÷êè) â ïîëíîå ñå÷åíèå ðåçî-
íàíñíîãî ñíÿòèÿ íàñåë¼ííîñòè äëÿ ñòîëêíîâåíèé àòîìîâ Rb(nd) ñ àòîìàìè ùåëî÷íîçåìåëü-
íûõ ýëåìåíòîâ Ca(4s2), Sr(5s2), Ba(6s2). Îòíîñèòåëüíàÿ ñêîðîñòü àòîìîâ v = 10−3 àò. åä.

ìà Rc, ïîýòîìó âåðîÿòíîñòü åãî ïîñëåäóþùåãî ðàñïàäà âåëèêà. Íàïðîòèâ,

ñ ðîñòîì n∗ è Rc âîçðàñòàåò âåðîÿòíîñòü èîííîé ïàðû ¾âûæèòü¿ ïîñëå îá-

ðàçîâàíèÿ èç-çà ñëàáîãî âçàèìîäåéñòâèÿ çàõâà÷åííîãî âíåøíåãî ýëåêòðîíà ñ

èîííûì îñòîâîì ðèäáåðãîâñêîãî àòîìà. Â ïåðâóþ î÷åðåäü ýòî îòíîñèòñÿ ê

èîííûì ïàðàì, îáðàçîâàâøèìñÿ ïðè óäàëåíèè àòîìîâ äðóã îò äðóãà, à òàêæå

ê ñòîëêíîâåíèÿì ñ áîëüøèì ïðèöåëüíûì ïàðàìåòðîì ρ ∼ Rc. Ãðàôèêè, èë-

ëþñòðèðóþùèå çàâèñèìîñòè ôàêòîðîâ âûæèâàíèÿ (2.12) îò ïðèöåëüíîãî ïà-

ðàìåòðà â ñèñòåìå Rb(nd)+Ca, ïðåäñòàâëåíû íà ðèñ. 2.13. Ñîñòîÿíèå Rb(9d)

ñîîòâåòñòâóåò n∗ = 7.66 íà ðèñ. 2.12, à Rb(13d) � n∗ = 11.66. Â ïåðâîì

ñëó÷àå Si(|mf |) ≈ 0 äëÿ âñåõ çíà÷åíèé ïàðàìåòðîâ i = 1, 2, mf = 0,±1, è

îòíîñèòåëüíûé âêëàä êàíàëà îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû áëèçîê ê 0. Íåçíà÷è-

òåëüíîå îòëè÷èå îäíîãî èç S -ôàêòîðîâ S1(0) îò íóëÿ ïðè ìàëûõ ïðèöåëüíûõ

ïàðàìåòðàõ âûçâàíî çäåñü ïðîõîæäåíèåì îáëàñòè íàèáîëüøåãî ñáëèæåíèÿ

àòîìîâ ñ áîëüøîé ðàäèàëüíîé ñêîðîñòüþ, ÷òî íåñêîëüêî óìåíüøàåò âåðîÿò-

íîñòü ðàñïàäà îòðèöàòåëüíîãî èîíà. Âî âòîðîì ñëó÷àå S2(0, 1) ∼ 1 ïðè âñåõ,

à S1(0, 1) ∼ 1 ïðè áîëüøèõ çíà÷åíèÿõ ρ è ñå÷åíèÿ îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû

äîìèíèðóþò íàä ñå÷åíèÿìè àëüòåðíàòèâíîãî êàíàëà â ïîëíîì ñîîòâåòñòâèè

ñ óòâåðæäåíèåì, ñäåëàííûì âûøå.

Êàê ñëåäñòâèå, ïèêè çàâèñèìîñòåé ñå÷åíèé σ(q) îò ýôôåêòèâíîãî ãëàâíîãî

êâàíòîâîãî ÷èñëà n∗ äëÿ êàíàëà ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ ñìåùåíû âëåâî îòíî-

ñèòåëüíî ïèêîâ êàíàëà îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû σ(i)(n∗). Ïðè ýòîì, êàê áûëî

âûÿñíåíî ïðè àíàëèçå ïîâåäåíèÿ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ â çàâèñèìîñòè îò n∗,
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Ðèñ. 2.13: Ôàêòîðû âûæèâàíèÿ Si(|mf |) (2.12) â ðåàêöèè ñòîëêíîâåíèÿ Rb(nd)+Ca(4s2),
v = 10−3 àò. åä. äëÿ n = 13 è åäèíñòâåííûé ñóùåñòâåííî íåíóëåâîé S -ôàêòîð äëÿ n = 9.
Èíäåêñ i = 1 ñîîòâåòñòâóåò ñáëèæåíèþ, à i = 2 � ðàçë¼òó àòîìîâ.

ìàêñèìàëüíî äîïóñòèìîå çíà÷åíèå âåðîÿòíîñòè ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ ðàâ-

íî åäèíèöå, à äëÿ êàíàëà îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû îíî ñîñòàâëÿåò 1/2. Ýòî

ïðèâîäèò ê òîìó, ÷òî ñå÷åíèÿ òóøåíèÿ â ìàêñèìóìå â 3 − 4 ðàçà âûøå, ÷åì

ñîîòâåòñòâóþùèå âåëè÷èíû äëÿ êàíàëà îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû (ðèñ. 2.11).

2.6.6. Ñå÷åíèÿ ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ äëÿ ðàçëè÷íûõ êîìïîíåíò
òîíêîé ñòðóêòóðû àíèîíà Ca− (j = 3/2, 1/2)

Ðàñ÷¼ò ñå÷åíèé ðåçîíàíñíûõ ïðîöåññîâ ñ ó÷¼òîì äâóõ èîííûõ òåðìîâ Ca− �
2P1/2 è

2P3/2 � ïðîâîäèòñÿ â ðàìêàõ ìîäèôèöèðîâàííîãî ïîäõîäà Ëàíäàó �

Çèíåðà àíàëîãè÷íî ñèòóàöèè ñ îäíèì èîííûì òåðìîì. Íåîáõîäèìî òîëüêî

ó÷åñòü âñå âîçìîæíûå ¾òðàåêòîðèè¿ îáðàçîâàíèÿ è ïîñëåäóþùåãî ðàñïàäà

èîííîé ïàðû (ñì. ðèñ. 2.4). Ïðèâåä¼ì äëÿ ïðèìåðà ôîðìóëó äëÿ âåðîÿòíîñòè

òóøåíèÿ:

W (q) = p1[1− S11′ + (1− p1)(1− S1′)(S11′ + (1− p2)
2 + p22S22′)]+

+(1− p1)p2[1− S22′ + (1− p2)(1− S2′)(1 + S22′)],

ãäå èíäåêñû 1, 2 è 1′, 2′ îáîçíà÷àþò òî÷êè êâàçèïåðåñå÷åíèé íà÷àëüíîãî êîâà-

ëåíòíîãî òåðìà ñ ïåðâûì è âòîðûì èîííûì òåðìàìè ïðè ñáëèæåíèè è ðàçë¼òå

÷àñòèö, ñîîòâåòñòâåííî.
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Ðèñ. 2.14: Ñå÷åíèÿ òóøåíèÿ σ(q) (øòðèõîâûå êðèâûå) è ïîëíûå ñå÷åíèÿ ðåçîíàíñíîãî ñíÿ-
òèÿ íàñåë¼ííîñòè σ(q) + σ(i) (ñïëîøíûå ëèíèè) ðèäáåðãîâñêîãî ñîñòîÿíèÿ Rb(ns) â ñòîëê-
íîâåíèÿõ ñ Ca(4s2) ñ îáðàçîâàíèåì èîíîâ Ca−(2P1/2) è Ca

−(2P3/2) â ïðîìåæóòî÷íîì êàíàëå
ðåàêöèè, à òàêæå ñ ó÷¼òîì ïåðåõîäîâ íà îáà èîííûõ òåðìà. Îòíîñèòåëüíàÿ ñêîðîñòü àòî-
ìîâ v = 10−3 àò. åä.

Ðèñ. 2.14 äåìîíñòðèðóåò ñå÷åíèÿ òóøåíèÿ (øòðèõîâûå ëèíèè) è ïîëíûå ñå-

÷åíèÿ ðåçîíàíñíîãî ñíÿòèÿ íàñåë¼ííîñòè (ñïëîøíûå ëèíèè) â ðåàêöèè Rb(ns)

+Ca ïðè ôèêñèðîâàííûõ çíà÷åíèÿõ j = 1/2, 3/2, à òàêæå ñ ó÷¼òîì îáîèõ

èîííûõ òåðìîâ. Ñå÷åíèÿ ðåçîíàíñíûõ ïðîöåññîâ, íà÷èíàÿ ñ n = 11, ìåíüøå

äëÿ èîíîâ ñ j = 1/2, ýíåðãèÿ ñâÿçè êîòîðûõ áîëüøå, ÷åì èîíîâ ñ j = 3/2.

Ïîýòîìó ïðè áîëüøèõ n > 14 êàê ïîëíûå ñå÷åíèÿ, òàê è ñå÷åíèÿ êàíàëà òó-

øåíèÿ, âû÷èñëåííûå ñ ó÷¼òîì äâóõ èîííûõ òåðìîâ, â îñíîâíîì îïðåäåëÿþòñÿ

ñîñòîÿíèåì Ca−(2P3/2). Â îáëàñòè ìàëûõ n 6 10 âåðîÿòíîñòè Ëàíäàó �Çèíåðà

p1 ≈ p2 ≈ 1, à S-ôàêòîðû áëèçêè ê íóëþ, òàê ÷òî äëÿ òð¼õ ðàññìàòðèâàåìûõ

ñëó÷àåâ ñå÷åíèÿ ñîâïàäàþò. Çíà÷åíèÿ æå ñå÷åíèé â ìàêñèìóìå ïðè ðàññìîò-

ðåíèè ïåðåõîäîâ íà îáà èîííûõ òåðìà èç-çà èíòåðôåðåíöèîííûõ ýôôåêòîâ

îêàçûâàþòñÿ íà 30 − 50% áîëüøå, ÷åì ïðè ôèêñèðîâàííîé âåëè÷èíå j. Ïî-

ëîæåíèÿ ýòèõ ìàêñèìóìîâ íåñêîëüêî ñìåùåíû â ñòîðîíó áîëüøèõ çíà÷åíèé

ãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà, ïðè÷¼ì áîëåå ðåçêî âûðàæåííûé ïèê òóøåíèÿ

îêàçûâàåòñÿ áîëåå ÷óâñòâèòåëüíûì ê êîëè÷åñòâó èîííûõ òåðìîâ è ê âåëè-

÷èíàì ýíåðãèè ñâÿçè àíèîíîâ. Â öåëîì æå, åñëè íå ñ÷èòàòü êîëè÷åñòâåííûõ

ðàçëè÷èé, ðåçóëüòàòû âû÷èñëåíèé äëÿ j = 3/2 äîâîëüíî òî÷íî âîñïðîèçâî-

äÿò èñòèííûé âèä çàâèñèìîñòè ñå÷åíèÿ òóøåíèÿ σ(q) îò ãëàâíîãî êâàíòîâîãî

÷èñëà n.

Â ñëó÷àå èîíîâ Sr− è Ba− èç-çà áîëüøîé ðàçíèöû ýíåðãèé ñâÿçè ñîñòîÿíèå ñ

j = 3/2 îêàçûâàåòñÿ íåçàñåë¼ííûì, ÷åì îïðàâäûâàåòñÿ ðàññìîòðåíèå òîëüêî
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ñëó÷àåâ îáðàçîâàíèÿ èîíîâ ñ j = 1/2.

2.6.7. Ñðàâíåíèå ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè

Åäèíñòâåííîé ýêñïåðèìåíòàëüíîé ðàáîòîé, â êîòîðîé èññëåäîâàëèñü ñå÷å-

íèÿ ðåçîíàíñíîãî îïóñòîøåíèÿ ðèäáåðãîâñêèõ ñîñòîÿíèé àòîìàìè ñ ìàëîé

ýíåðãèåé ñðîäñòâà ê ýëåêòðîíó, ÿâëÿåòñÿ ñòàòüÿ [125]. Â íåé ïðîâîäèëèñü èç-

ìåðåíèÿ êîíñòàíòû ñêîðîñòè ðåàêöèè Ne(nl)+Ca→Ne++Ca− äëÿ l = 0, 2.

Êîíñòàíòà ñêîðîñòè îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû ñâÿçàíà ñ ñîîòâåòñòâóþùèì

ñå÷åíèåì ðåàêöèè ñîîòíîøåíèåì:

K(i) = ⟨vσ(i)⟩ =
∫
vσ(i)(v)f(v) dv, (2.16)

ãäå f(v) � ôóíêöèÿ ðàñïðåäåëåíèÿ ïî ñêîðîñòÿì îòíîñèòåëüíîãî äâèæåíèÿ

÷àñòèö.
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Ðèñ. 2.15: Çàâèñèìîñòü îòíîñèòåëüíîé êîíñòàíòû ñêîðîñòè îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû â
ñèñòåìå Ne(nl)+Ca(4s2) →Ca−+Ne+ îò ãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà ïðè l = 0 (à) è l = 2
(á). Êâàäðàòû ñ îòðåçêàìè ïîãðåøíîñòåé � ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå [125]; ëîìàííàÿ
êðèâàÿ � ðàñ÷åò â ðàìêàõ òåîðèè äàííîé ðàáîòû.

Íà ðèñ.2.15 ïðèâîäÿòñÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûå çíà÷åíèÿ K(i), íîðìèðîâàííûå

íà ìàêñèìàëüíîå çíà÷åíèåK
(i)
max, è ðåçóëüòàòû ðàñ÷¼òîâ â ðàìêàõ èçëîæåííîé

â äèññåðòàöèè òåîðèè. Â ïðåäåëàõ ïîãðåøíîñòè ðåçóëüòàòû íåïëîõî ñîãëàñó-

þòñÿ, õîòÿ ìàêñèìóì ðàñ÷¼òíîé çàâèñèìîñòè ñìåù¼í âëåâî ïðèáëèçèòåëüíî

íà åäèíèöó êàê â ñëó÷àå ns-, òàê è â ñëó÷àå nd- ñîñòîÿíèé íåîíà. Íå èñêëþ-

÷åíî, ÷òî ïîëîæåíèÿ ìàêñèìóìîâ â ýêñïåðèìåíòå îïðåäåëåíû íåòî÷íî. Èõ

ïîãðåøíîñòè íà ãðàôèêå íå óêàçàíû èç-çà âûáðàííîãî ñïîñîáà íîðìèðîâêè.

Íàéäåííîå çäåñü àáñîëþòíîå çíà÷åíèå êîíñòàíòû ñêîðîñòè â ìàêñèìóìå

äëÿ ñèñòåìû Ne(ns)+Ca(4s2) íàõîäèòñÿ â õîðîøåì ñîãëàñèè è ñ ðåçóëüòàòàìè
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ðàñ÷åòîâ, ïðîâåäåííûõ â ðàáîòàõ [50,125]. Âìåñòå ñ òåì âåëè÷èíà îòíîøåíèÿ

ìàêñèìàëüíûõ çíà÷åíèé êîíñòàíò ñêîðîñòè äëÿ ñîñòîÿíèé ns è nd îêàçûâà-

åòñÿ íåñêîëüêî ìåíüøåé: ïîëó÷åíî çíà÷åíèå kns/knd = 1.25, òîãäà êàê ðàáî-

òà [50] äàåò çíà÷åíèå 1.37. Ïðè n < nmax ðàññ÷èòàííûå êîíñòàíòû ñêîðîñòè

îêàçûâàþòñÿ íåñêîëüêî ìåíüøå (äî 25%) ïîëó÷åííûõ â ðàáîòå [50] çíà÷åíèé,

à ïðè n > nmax � íåñêîëüêî áîëüøå (äî 20%). Ýòè ðàçëè÷èÿ ðåçóëüòàòîâ

ñâÿçàíû ñ íåêîòîðûì ðàçëè÷èåì èñïîëüçîâàííûõ âûðàæåíèé äëÿ ôàêòîðîâ

âûæèâàíèÿ àíèîíà, à òàêæå ñ áîëüøåé òî÷íîñòüþ ìåòîäà ðàñ÷åòà ïàðàìåòðà

ñâÿçè â äèññåðòàöèîííîé ðàáîòå.

2.6.8. Ñðàâíåíèå ýôôåêòèâíîñòåé ðåçîíàíñíîãî è íåðåçîíàíñíîãî
ìåõàíèçìîâ îïóñòîøåíèÿ ðèäáåðãîâñêèõ óðîâíåé

Ïî ñðàâíåíèþ ñ êàíàëîì îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû êàíàë ðåçîíàíñíîãî

òóøåíèÿ ðèäáåðãîâñêîãî ñîñòîÿíèÿ ÷àñòèöàìè ñ ìàëîé ýíåðãèåé ñðîäñòâà ê

ýëåêòðîíó èçó÷åí ìàëî. Êàê áûëî ïîêàçàíî âûøå, ñå÷åíèÿ äàííîãî ïðîöåññà

òàê æå, êàê è äëÿ êàíàëà îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû, èìåþò ÿðêî âûðàæåííûé

ìàêñèìóì çàâèñèìîñòè îò ãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà, êîòîðûé ñìåù¼í â ñòî-

ðîíó ìåíüøèõ n è â íåñêîëüêî ðàç ïðåâûøàåò ïîñëåäíèé ïî âåëè÷èíå. Ýòîò

ïèê òàêæå ìîã áû áûòü èñïîëüçîâàí äëÿ íàõîæäåíèÿ èëè ïðîâåðêè èçâåñò-

íûõ çíà÷åíèé ýíåðãèè ñâÿçè îòðèöàòåëüíîãî èîíà â ìèëëèýëåêòðîíâîëüòíîì

äèàïàçîíå. Îäíàêî ïðåæäå ñëåäóåò âûÿñíèòü ïðàâîìåðíîñòü îòäåëüíîãî ðàñ-

ñìîòðåíèÿ ðåçîíàíñíîãî è íåðåçîíàíñíîãî ìåõàíèçìîâ òóøåíèÿ ñåëåêòèâíî

âîçáóæä¼ííûõ ðèäáåðãîâñêèõ ñîñòîÿíèé.

Äëÿ ýòîãî íà ðèñ. 2.16 ïîñòðîåíû ãðàôèêè ñå÷åíèé îáîèõ ìåõàíèçìîâ. Ïà-

íåëü (à) ñîîòâåòñòâóåò íåðåçîíàíñíîìó òóøåíèþ, îáóñëîâëåííîìó ðàññåÿíè-

åì ñëàáîñâÿçàííîãî ýëåêòðîíà íà âîçìóùàþùåé ÷àñòèöå (ìåõàíèçì ðàññåÿ-

íèÿ, ïðåäëîæåííûé Ôåðìè) â ðåàêöèè Li(ns)+Ca, Sr, Ba (êâàíòîâûé äåôåêò

δs(Li)= 0.399), à ïàíåëü (á) � êâàçèðåçîíàíñíîìó ñëó÷àþ Li(np)+Ca, Sr, Ba

(δp(Li)= 0.047). Ïðè ñóùåñòâåííî íåíóëåâîé äðîáíîé ÷àñòè êâàíòîâîãî äå-

ôåêòà ñå÷åíèÿ ôåðìèåâñêîãî ìåõàíèçìà äîñòèãàþò ìàêñèìàëüíûõ çíà÷åíèé

ïðè n ∼ 50−100 è ïðàêòè÷åñêè íå ïåðåêðûâàþòñÿ ñ ñå÷åíèÿìè ðåçîíàíñíîãî

òóøåíèÿ. Â ñëó÷àå, êîãäà äðîáíàÿ ÷àñòü êâàíòîâîãî äåôåêòà ðèäáåðãîâñêîãî

ñîñòîÿíèÿ áëèçêà ê íóëþ, çíà÷åíèÿ ñå÷åíèé íåðåçîíàíñíîãî ìåõàíèçìà òó-

øåíèÿ ðåçêî âîçðàñòàþò â îáëàñòè ìàëûõ n ∼ 10 − 20, ãäå èõ âû÷èñëåííûå

çíà÷åíèÿ îïðåäåëÿþòñÿ âåëè÷èíîé íîðìèðîâî÷íîé ïîñòîÿííîé âåðîÿòíîñòè.
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Ïðè ïîñòðîåíèè ãðàôèêîâ ðèñ. 2.16 îíà ïðèíèìàëàñü ðàâíîé c = 0.25 (ñì. ðàç-

äåë 2.5.; àíàëèç, ïðîâåä¼ííûé â [168], äà¼ò çíà÷åíèå c 6 0.25, òî åñòü ãðàôè-

êè ðèñ. 2.16á èëëþñòðèðóþò âåðõíèé ïðåäåë çíà÷åíèé ñå÷åíèé ïðè n . 10).

Ñîãëàñíî ðèñ. 2.16á, íà çàâèñèìîñòè ïîëíîãî ñå÷åíèÿ òóøåíèÿ îò ãëàâíîãî

êâàíòîâîãî ÷èñëà ïî-ïðåæíåìó ìîæíî âûäåëèòü ïèê, ñîîòâåòñòâóþùèé ðå-

çîíàíñíîìó ìåõàíèçìó, íî èìååòñÿ ñóùåñòâåííàÿ îáëàñòü ïåðåêðûòèÿ ãðà-

ôèêîâ, äëÿ òî÷íîãî òåîðåòè÷åñêîãî îïèñàíèÿ êîòîðîé íåîáõîäèìî ðåøåíèå

óðàâíåíèé ñèëüíîé ñâÿçè, îäíîâðåìåííî ó÷èòûâàþùèõ âêëàä îáîèõ ìåõàíèç-

ìîâ.
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Ðèñ. 2.16: Çàâèñèìîñòè ñå÷åíèé ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ (ò¼ìíûå ñèìâîëû), îáðàçîâàíèÿ
èîííîé ïàðû (ñâåòëûå ñèìâîëû) è íåðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ (íåïðåðûâíûå ëèíèè) îò ýô-
ôåêòèâíîãî ãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà n∗ ïðè ôèêñèðîâàííîé îòíîñèòåëüíîé ñêîðîñòè
(v = 1.8 × 10−3 àò. åä.) ñòàëêèâàþùèõñÿ ÷àñòèö Li(nl)+Ca(4s2), Sr(5s2), Ba(6s2). Ïàíåëè
(à) è (á) ñîîòâåòñòâóþò ðèäáåðãîâñêèì ns- è np-ñîñòîÿíèÿì (δs(Li)= 0.399, δp(Li)= 0.047).
Îáîçíà÷åíèÿ íà ïàíåëè (á) òàêèå æå, êàê è íà ïàíåëè (à).

2.7. Âûâîäû

Â äàííîé ãëàâå èññëåäîâàí ðåçîíàíñíûé ìåõàíèçì ñíÿòèÿ ñåëåêòèâíîãî

âîçáóæäåíèÿ ðèäáåðãîâñêèõ ñîñòîÿíèé àòîìîâ â ñòîëêíîâåíèÿõ ñ íåâîçáóæ-

ä¼ííûìè àòîìàìè ùåëî÷íîçåìåëüíûõ ýëåìåíòîâ, ñïîñîáíûìè ê îáðàçîâàíèþ

ïîëÿðèçàöèîííî-ñâÿçàííûõ îòðèöàòåëüíûõ èîíîâ ñ ìàëîé ýíåðãèåé ñâÿçè. Îñ-

íîâíàÿ çàäà÷à çàêëþ÷àëàñü â äåòàëüíîì èçó÷åíèè ìåõàíèçìà ðåçîíàíñíîãî

òóøåíèÿ, ïðåäëîæåííîãî â ðàáîòå [51] è ìàëî èññëåäîâàííîãî ïî ñðàâíåíèþ

ñ àëüòåðíàòèâíûì êàíàëîì îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû.

Òåîðåòè÷åñêîå îïèñàíèå ïðîöåññà [158] áàçèðîâàëîñü íà èñïîëüçîâàíèè ìî-

äèôèöèðîâàííîé òåîðèè Ëàíäàó �Çèíåðà äëÿ íåàäèàáàòè÷åñêèõ ïåðåõîäîâ
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ìåæäó òåðìàìè êâàçèìîëåêóëû, âðåìåííî îáðàçóþùåéñÿ â õîäå ñòîëêíîâå-

íèÿ àòîìîâ. Èñïîëüçîâàíèå òî÷íîãî âûðàæåíèÿ äëÿ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ

ïåðåõîäà ïîçâîëèëî íàä¼æíî îïèñàòü ýôôåêòû äàëüíîäåéñòâóþùåãî âçàèìî-

äåéñòâèÿ âíåøíåãî ýëåêòðîíà ñ íåéòðàëüíûì îñòîâîì àíèîíà. Ìíîãîêàíàëü-

íîñòü ïðîöåññà òóøåíèÿ ýôôåêòèâíî ó÷èòûâàëàñü ïóò¼ì ââåäåíèÿ ôàêòîðîâ

âûæèâàíèÿ.

Íà îñíîâå ïðîâåä¼ííûõ ÷èñëåííûõ ðàñ÷¼òîâ áûë âûïîëíåí äåòàëüíûé òåî-

ðåòè÷åñêèé àíàëèç çàâèñèìîñòè êâàäðàòà ìîäóëÿ ïàðàìåòðà èîííî-êîâàëåíò-

íîé ñâÿçè |Vcp(Rc)|2 îò ãëàâíîãî è îðáèòàëüíîãî êâàíòîâûõ ÷èñåë, à òàêæå

îò ýíåðãèè ñâÿçè îòðèöàòåëüíîãî èîíà, âðåìåííî îáðàçóþùåãîñÿ ïðè ñáëè-

æåíèè àòîìîâ. Ïîëó÷åííûå çàâèñèìîñòè îïðåäåëÿþò õàðàêòåð âëèÿíèÿ óêà-

çàííûõ ïàðàìåòðîâ íà ïîâåäåíèå âåðîÿòíîñòåé è ñå÷åíèé èçó÷àåìûõ ðåçî-

íàíñíûõ ïðîöåññîâ. Ïîêàçàíî, ÷òî âñëåäñòâèå ðåçêîãî ñïàäà [158] êâàäðàòà

ìîäóëÿ ïàðàìåòðà èîííî-êîâàëåíòíîé ñâÿçè ïðè óâåëè÷åíèè ãëàâíîãî êâàí-

òîâîãî ÷èñëà íà÷àëüíîãî ðèäáåðãîâñêîãî ñîñòîÿíèÿ ðåçîíàíñíûé ìåõàíèçì

îïóñòîøåíèÿ ñåëåêòèâíîãî âîçáóæäåíèÿ ðèäáåðãîâñêîãî ñîñòîÿíèÿ àòîìà ðå-

àëèçóåòñÿ ïðè ñðàâíèòåëüíî íåáîëüøèõ çíà÷åíèÿõ n . 10 Âûÿâëåí ñäâèã

êðèâûõ çàâèñèìîñòåé |Vcp(Rc)|2(n∗) âíèç ñ ðîñòîì l â ïðåäåëàõ îäíîãî ïîðÿä-
êà âåëè÷èíû äëÿ ìàëûõ l = 0÷ 3 è íà íåñêîëüêî ïîðÿäêîâ äëÿ îðáèòàëüíîãî

ìîìåíòà l ∼ n − 1. Ýòî äà¼ò îñíîâàíèÿ ïðåäïîëîæèòü, ÷òî öèðêóëÿðíûå

(l = |m| = n − 1) è áëèçêèå ê íèì ðèäáåðãîâñêèå ñîñòîÿíèÿ îáëàäàþò áîëü-

øåé óñòîé÷èâîñòüþ ïî îòíîøåíèþ ê ðåçîíàíñíîìó ñíÿòèþ âîçáóæäåíèÿ, ÷åì

ñîñòîÿíèÿ ñ ìàëûìè l.

Â ðåçóëüòàòå ïðîâåäåííûõ ðàñ÷¼òîâ áûëî ïîêàçàíî, ÷òî çàâèñèìîñòè ñå-

÷åíèé îáîèõ êàíàëîâ ðåàêöèè îò ýôôåêòèâíîãî ãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñ-

ëà èìåþò âèä êîëîêîëà. Ïîëîæåíèÿ è âåëè÷èíû ìàêñèìóìîâ ýòèõ êðèâûõ

èìåþò ñëàáóþ (äåñÿòêè ïðîöåíòîâ) çàâèñèìîñòü îò îðáèòàëüíîãî êâàíòîâîãî

÷èñëà ïðè ìàëûõ l = 0 ÷ 3 è çíà÷èòåëüíî óìåíüøàþòñÿ ïðè l ∼ n − 1. Ñ

óâåëè÷åíèåì îòíîñèòåëüíîé ñêîðîñòè ñòîëêíîâåíèé âåëè÷èíû ñå÷åíèé ñïàäà-

þò, à ìàêñèìóìû ñäâèãàþòñÿ â ñòîðîíó ìåíüøèõ n∗. Õàðàêòåð çàâèñèìîñòè

ñå÷åíèé òóøåíèÿ îò ñêîðîñòè ïðè ôèêñèðîâàííîì çíà÷åíèè n∗ èçìåíÿåòñÿ

îò ïîñòîÿííîé âåëè÷èíû ïðè v → 0 äî îáðàòíîé ïðîïîðöèîíàëüíîñòè ïðè

v ∼ 10−3 − 10−2 àò. åä.

Ðàññ÷èòàíû îòíîñèòåëüíûå âêëàäû ñå÷åíèé òóøåíèÿ è îáðàçîâàíèÿ èîí-

íîé ïàðû â ïîëíîå ñå÷åíèå ðåçîíàíñíîãî ìåõàíèçìà. Ïðîäåìîíñòðèðîâàíà
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âûñîêàÿ ýôôåêòèâíîñòü ïðîöåññîâ òóøåíèÿ ïðè ñðàâíèòåëüíî íåáîëüøèõ n∗,

ãäå ñå÷åíèÿ äàííîãî êàíàëà ðåàêöèè â 3− 4 ðàçà ïðåâûøàþò ìàêñèìàëüíûå

ñå÷åíèÿ àëüòåðíàòèâíîãî êàíàëà îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû. Â îáëàñòè ìàê-

ñèìóìà ñå÷åíèÿ îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû âêëàäû îáîèõ êàíàëîâ ñðàâíèìû

ïî âåëè÷èíå. Ïîýòîìó íàä¼æíîå êîëè÷åñòâåííîå îïèñàíèå ïðîöåññà îáðàçîâà-

íèÿ èîííîé ïàðû, èíòåíñèâíî èññëåäóåìîãî ýêñïåðèìåíòàëüíî, íåâîçìîæíî

áåç êîððåêòíîãî ó÷¼òà âêëàäà èçó÷åííîãî çäåñü àëüòåðíàòèâíîãî êàíàëà ðå-

çîíàíñíîãî òóøåíèÿ.

Ïðè àíàëèçå ðåçóëüòàòîâ ðàñ÷¼òîâ, ïðîâåä¼ííûõ äëÿ ðàçëè÷íûõ àòîìîâ

ùåëî÷íîçåìåëüíûõ ýëåìåíòîâ Ca(4s2), Sr(5s2) è Ba(6s2), áûëî óñòàíîâëåíî,

÷òî ïîëîæåíèå è âåëè÷èíà ìàêñèìóìà êðèâîé σ(q)(n∗) ñèëüíî çàâèñÿò îò ýíåð-

ãèè ñðîäñòâà âîçìóùàþùåé ÷àñòèöû ê ýëåêòðîíó è ìîãóò áûòü èñïîëüçîâàíû

äëÿ å¼ îïðåäåëåíèÿ ïî èìåþùèìñÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûì äàííûì.

Ñðàâíåíèå ñå÷åíèé ðåçîíàíñíîãî è íåðåçîíàíñíîãî ìåõàíèçìîâ òóøåíèÿ

ïîêàçàëî, ÷òî ïðè ñóùåñòâåííî íåíóëåâîé äðîáíîé ÷àñòè êâàíòîâîãî äåôåêòà

íà÷àëüíîãî ðèäáåðãîâñêîãî ñîñòîÿíèÿ îáëàñòè ïðåîáëàäàíèÿ òîãî èëè èíîãî

ìåõàíèçìà ÷¼òêî ðàçäåëåíû ïî n∗. Â ïðîòèâîïîëîæíîì ïðåäåëüíîì ñëó÷àå

èìååòñÿ ïðîìåæóòî÷íàÿ çîíà çíà÷åíèé n∗, â êîòîðîé òî÷íîå îïèñàíèå ïðî-

öåññà òóøåíèÿ äîëæíî áûòü ïðîâåäåíî ñ ïîìîùüþ âûâåäåííîé â äèññåðòàöèè

ñèñòåìû óðàâíåíèé ñèëüíîé ñâÿçè (ñì. Ãëàâó 3, ôîðìóëó (3.2)) è ó÷èòûâàòü

êàê âîçìîæíîñòü ïåðåõîäîâ ìåæäó èîííûì è êîâàëåíòíûìè òåðìàìè, òàê è

íåïîñðåäñòâåííî ïåðåõîäû ìåæäó ðàçëè÷íûìè êîâàëåíòíûìè òåðìàìè.
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Ãëàâà 3. Ðåçîíàíñíîå òóøåíèå

öèðêóëÿðíûõ è îêîëî-öèðêóëÿðíûõ

ðèäáåðãîâñêèõ ñîñòîÿíèé àòîìàìè

ùåëî÷íîçåìåëüíûõ ýëåìåíòîâ

3.1. Öåëè è çàäà÷è èññëåäîâàíèÿ

Â äàííîé ãëàâå ðàññìîòðåí ðåçîíàíñíûé ìåõàíèçì ðàçðóøåíèÿ öèðêóëÿð-

íûõ (l = |m| = n− 1) è îêîëî-öèðêóëÿðíûõ (l = n− 1 > |m|) ðèäáåðãîâñêèõ
àòîìíûõ ñîñòîÿíèé àòîìàìè ùåëî÷íîçåìåëüíûõ ýëåìåíòîâ, îáëàäàþùèõ ìà-

ëîé ýíåðãèåé ñðîäñòâà ê ýëåêòðîíó. Èññëåäóåòñÿ îáëàñòü ãëàâíûõ êâàíòîâûõ

÷èñåë n, â êîòîðîé ýòîò ìåõàíèçì ÿâëÿåòñÿ äîìèíèðóþùèì. Â ñèëó îñîáåí-

íîñòåé ïðîñòðàíñòâåííîé ñòðóêòóðû öèðêóëÿðíûõ ðèäáåðãîâñêèõ ñîñòîÿíèé

òåîðèÿ, îñíîâàííàÿ íà ìîäèôèöèðîâàííîé êâàçèêëàññè÷åñêîé ìîäåëè Ëàí-

äàó �Çèíåðà è êîððåêòíî îïèñûâàþùàÿ ïðîöåññû ñ ó÷àñòèåì nl-ñîñòîÿíèé ñ

l ≪ n, â äàííîì ñëó÷àå ôîðìàëüíî îêàçûâàåòñÿ íåïðèìåíèìîé. Ïîýòîìó äëÿ

ðàñ÷¼òà ñå÷åíèé ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ òàêèõ ñîñòîÿíèé â äèññåðòàöèè ðàç-

ðàáîòàí áîëåå îáùèé òåîðåòè÷åñêèé ïîäõîä, îñíîâàííûé íà ÷èñëåííîì èíòå-

ãðèðîâàíèè íåñòàöèîíàðíûõ óðàâíåíèé ñèëüíîé ñâÿçè äëÿ àìïëèòóä âåðîÿò-

íîñòåé ïåðåõîäîâ. Ýòîò ïîäõîä ïîçâîëÿåò òî÷íåå, ÷åì ðàíåå ñ èñïîëüçîâàíè-

åì ìåòîäà Ëàíäàó �Çèíåðà, îïèñàòü äèíàìèêó äâèæåíèÿ âíåøíåãî ýëåêòðîíà

ïðè íåàäèàáàòè÷åñêèõ ïåðåõîäàõ ìåæäó èîííûì è ðèäáåðãîâñêèì êîâàëåíò-

íûì òåðìàìè êâàçèìîëåêóëû è ó÷åñòü âîçìîæíîñòü ðàñïàäà àíèîíà â êóëî-

íîâñêîì ïîëå ïîëîæèòåëüíîãî èîííîãî îñòîâà âûñîêîâîçáóæä¼ííîãî àòîìà. Â

ðàìêàõ äàííîãî ïîäõîäà èññëåäîâàíû çàâèñèìîñòè ñå÷åíèé òóøåíèÿ öèðêó-

ëÿðíûõ è îêîëî-öèðêóëÿðíûõ ñîñòîÿíèé îò ãëàâíîãî, îðáèòàëüíîãî è ìàãíèò-

íîãî êâàíòîâûõ ÷èñåë, à òàêæå îðèåíòàöèîííûå ýôôåêòû, âîçíèêàþùèå ïðè

ôèêñèðîâàííîì óãëå ìåæäó îñüþ êâàíòîâàíèÿ ðèäáåðãîâñêîãî àòîìà è ñêî-

ðîñòüþ îòíîñèòåëüíîãî äâèæåíèÿ ñòàëêèâàþùèõñÿ ÷àñòèö. Äåìîíñòðèðóåòñÿ
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ïîâûøåííàÿ óñòîé÷èâîñòü ýòèõ ñîñòîÿíèé ê ðåçîíàíñíîìó ðàçðóøåíèþ ïî

ñðàâíåíèþ ñ ðèäáåðãîâñêèìè ñîñòîÿíèÿìè ñ ìàëûìè îðáèòàëüíûìè êâàíòî-

âûìè ÷èñëàìè. Êîíêðåòíûå âû÷èñëåíèÿ ïðîâåäåíû äëÿ ñòîëêíîâåíèé àòîìîâ

Li(n, l = n− 1,m) ñ àòîìàìè Ca(4s2) è Sr(5s2).

3.2. Òåîðåòè÷åñêèé ïîäõîä

Ïî ñðàâíåíèþ ñ ðèäáåðãîâñêèìè ñîñòîÿíèÿìè ñ îñòàëüíûìè îðáèòàëüíû-

ìè êâàíòîâûìè ÷èñëàìè, ðàäèàëüíûå âîëíîâûå ôóíêöèè Rnl(r) ñîñòîÿíèé

ñ l = n − 1 èìåþò íàèáîëåå óçêóþ îáëàñòü ëîêàëèçàöèè (ñì. ðèñ. 3.1). Â

äîïîëíåíèå ê ýòîìó ýëåêòðîííàÿ ïëîòíîñòü öèðêóëÿðíûõ ðèäáåðãîâñêèõ ñî-

ñòîÿíèé (l = |m| = n − 1) èìååò ðåçêî îãðàíè÷åííîå óãëîâîå ðàñïðåäåëåíèå,

òàê ÷òî ¾îðáèòà¿ âíåøíåãî ýëåêòðîíà ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé òîðîèäàëüíóþ ôè-

ãóðó ðàäèóñîì rn ∼ n2 è òîëùèíîé δrn ∼ n. Èçëàãàåìûé íèæå òåîðåòè÷åñêèé

ïîäõîä äëÿ îïèñàíèÿ íåàäèàáàòè÷åñêèõ ïåðåõîäîâ â ñòîëêíîâèòåëüíûõ ïðî-

öåññàõ îáîáùàåò ìåòîä, ïðåäëîæåííûé â ïðåäûäóùåé ãëàâå, íà ñëó÷àé òàêèõ

ýëåêòðîííûõ âîëíîâûõ ôóíêöèé ðèäáåðãîâñêîãî àòîìà ñ ¾ðûõëîé¿ ñòðóêòó-

ðîé è ÿâíî âûðàæåííîé ïðîñòðàíñòâåííîé àíèçîòðîïèåé.

n = 8, l = 3

n = 8, l = 7

n = 8, l = 6

0 50 100 150 200

-0.002

0.000

0.002

0.004

0.006

r, a. e.

R
nl
Hr
L

Ðèñ. 3.1: Ðàäèàëüíûå âîëíîâûå ôóíêöèè Rnl(r) âîäîðîäîïîäîáíûõ ðèäáåðãîâñêèõ ñîñòîÿ-
íèé ñ n = 8 è l = 3, n− 2, n− 1.
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3.2.1. Ôîðìóëû äëÿ âåðîÿòíîñòåé è ñå÷åíèé ðåçîíàíñíûõ ïðîöåñ-
ñîâ

Êàê è â ñëó÷àå ðèäáåðãîâñêèõ nl-ñîñòîÿíèé ñ l ≪ n, âîñïîëüçóåìñÿ îäíî-

ýëåêòðîííûì êâàçèêëàññè÷åñêèì ïðèáëèæåíèåì ñ ïðÿìîëèíåéíîé òðàåêòîðè-

åé îòíîñèòåëüíîãî äâèæåíèÿ ÷àñòèö R(t) = ρ+ vt (ãäå ρ � ïðèöåëüíûé ïà-

ðàìåòð, à v � ñêîðîñòü îòíîñèòåëüíîãî äâèæåíèÿ). Ðåøåíèå íåñòàöèîíàðíîãî

óðàâíåíèÿ Øð¼äèíãåðà (2.1) äëÿ âîëíîâîé ôóíêöèè Ψ [r,R(t)] ñëàáîñâÿçàí-

íîãî ýëåêòðîíà ïðåäñòàâèìî â âèäå ðàçëîæåíèÿ ïî äèàáàòè÷åñêîìó áàçèñó,

ñîñòîÿùåìó èç âîëíîâûõ ôóíêöèé Φβ(r) îòðèöàòåëüíîãî èîíà B− è ψk(r
′)

íåâîçìóù¼ííîãî ðèäáåðãîâñêîãî àòîìà A∗:

Ψ [r,R(t)] =
∑
β

aβ (t)Φβ (r) exp

{
−i

t∫
−∞

Uβ [R (t′)] dt′
}

+
∑
k

bk (t)ψk (r
′) exp

{
−i

t∫
−∞

Uk [R (t′)] dt′
}
.

(3.1)

Çäåñü, êàê è ðàíüøå, âûðàæåíèÿ äëÿ êîâàëåíòíîãî òåðìà Uk ñîñòîÿíèÿ

êâàçèìîëåêóëû |k⟩ ≡ |nklkmk⟩ è èîííîãî òåðìà Uβ ñîñòîÿíèÿ |β⟩ ≡ |f⟩ ≡
|νfℓfmf⟩ çàïèñûâàþòñÿ â âèäå

Ui = Enili = − 1

2 (ni − δli)
2 , Uβ = εβ −

1

R(t)
,

ãäå εβ = −γ2β/2 < 0, à êâàíòîâîå ÷èñëî νf îáîçíà÷àåò íîìåð êîìïîíåíòû

òîíêîé ñòðóêòóðû (j = 1/2, 3/2). Â êà÷åñòâå âîçìóùàþùèõ àòîìîâ B â äàííîé

ãëàâå ðàññìàòðèâàþòñÿ àòîìû êàëüöèÿ è ñòðîíöèÿ, îáðàçóþùèå, íàðÿäó ñ

áàðèåì è ðàäèåì, ñëàáîñâÿçàííûé àíèîí â ñîñòîÿíèè ñ ℓf ≡ ℓβ = 1.

Ìåòîäû ðàñ÷¼òà âîëíîâûõ ôóíêöèé îòðèöàòåëüíîãî èîíà è ðèäáåðãîâñêî-

ãî àòîìà îïèñàíû â Ãëàâå 2. Â ñëó÷àå âûñîêèõ çíà÷åíèé îðáèòàëüíîãî êâàí-

òîâîãî ÷èñëà lk êâàíòîâûé äåôåêò δlk = 0 è ïðèìåíèìû âîäîðîäîïîäîáíûå

âîëíîâûå ôóíêöèè. Ïðè íåîáõîäèìîñòè ïðîâåñòè ñðàâíåíèå ñ ñîñòîÿíèÿìè,

äëÿ êîòîðûõ δlk ̸= 0, ðàñ÷¼ò ψk(r
′) ýòèõ ñîñòîÿíèé ïðîèçâîäèòñÿ ñ ïîìîùüþ

ìåòîäà êâàíòîâîãî äåôåêòà [28,165�167].

Ïîäñòàíîâêà ðàçëîæåíèÿ (3.1) â óðàâíåíèå (2.1) ïðèâîäèò ê ñèñòåìå óðàâ-

íåíèé ñèëüíîé ñâÿçè äëÿ àìïëèòóä aβ(t) è bk(t), ïîçâîëÿþùåé îïðåäåëèòü

âåðîÿòíîñòü îïóñòîøåíèÿ íà÷àëüíîãî ðèäáåðãîâñêîãî ñîñòîÿíèÿ [186,187]:
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i
daβ
dt

=
∑
k

bk(t)Vβk(R(t))×

× exp

−i(Enklk − εβ)t− i

t∫
−∞

dt′

R(t′)

 ,

i
dbk
dt

=
∑
β

aβ(t) [Vβk(R(t))]∗ ×

× exp

i(Enklk − εβ)t+ i

t∫
−∞

dt′

R(t′)

+

+
∑
k′

bk′(t)Ṽkk′(R(t)) exp
{
−i(Enk′ lk′ − Enklk)t

}
. (3.2)

Çäåñü ÷ëåíû ñ ìàòðè÷íûìè ýëåìåíòàìè Vβk(R) = ⟨β|VeB(r)|k⟩ îòâå÷àþò
çà ïåðåõîäû ìåæäó êîâàëåíòíûìè òåðìàìè |k⟩ è èîííûìè òåðìàìè |β⟩, òî
åñòü çà ðåçîíàíñíûé ìåõàíèçì îïóñòîøåíèÿ ðèäáåðãîâñêîãî óðîâíÿ, à ÷ëåíû

ñ Ṽkk′(R) = ⟨k|VeB(r)|k′⟩ � çà ïåðåõîäû ìåæäó äâóìÿ êîâàëåíòíûìè òåð-

ìàìè |k⟩ è |k′⟩, òî åñòü íåðåçîíàíñíûé ìåõàíèçì. Â îáëàñòè ñóùåñòâåííîãî

ïðåîáëàäàíèÿ ïåðâîãî ìåõàíèçìà ÷ëåíû, ñâÿçàííûå ñî âòîðûì, ìîæíî îòáðî-

ñèòü.

Ïðÿìîå ÷èñëåííîå ðåøåíèå ñèñòåìû (3.2) äàæå ñ îïèñàííûì óïðîùåíè-

åì îñëîæíåíî îòñóòñòâèåì íàäåæíûõ äàííûõ î ïîâåäåíèè ïîòåíöèàëà VeB (r)

â îáëàñòè ìàëûõ r, à òàêæå çíà÷èòåëüíûì ÷èñëîì êîâàëåíòíûõ òåðìîâ |k⟩,
ó÷àñòâóþùèõ â ïðîöåññå. Â ñëó÷àå íà÷àëüíûõ ñîñòîÿíèé ñ ìàëûìè li ∼ 1

âåðîÿòíîñòü ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ ìîæåò áûòü ðàññ÷èòàíà, íå ïðèáåãàÿ ê

ðåøåíèþ ñèñòåìû, ñ èñïîëüçîâàíèåì ôîðìóëû Ëàíäàó �Çèíåðà è ôàêòîðîâ

âûæèâàíèÿ îòðèöàòåëüíîãî èîíà â ïîëå ïîëîæèòåëüíîãî èîíà [50]. Â ðàìêàõ

òàêîãî ïîäõîäà ïðåäïîëàãàåòñÿ, ÷òî ïåðåõîäû ìåæäó òåðìàìè Uk(R) è Uβ(R)

ïðîèñõîäÿò â ìàëîé îêðåñòíîñòè òî÷åê èõ ïåðåñå÷åíèÿ Rc.Îäíàêî, êàê áóäåò

ïîêàçàíî â äàëüíåéøåì, ïðè ðàñ÷¼òå âåðîÿòíîñòåé ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ è

îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû èç íà÷àëüíîãî öèðêóëÿðíîãî ñîñòîÿíèÿ ðèäáåðãîâ-

ñêîãî àòîìà íàðóøàþòñÿ óñëîâèÿ ïðèìåíèìîñòè ôîðìóëû Ëàíäàó �Çèíåðà,

÷òî ïðèâîäèò ê çíà÷èòåëüíûì îøèáêàì â ðàñ÷¼òå ñå÷åíèé óêàçàííûõ ïðî-

öåññîâ. Â ñâÿçè ñ ýòèì, â äàííîé ãëàâå èñïîëüçóåòñÿ áîëåå îáùèé ïîäõîä,

îñíîâàííûé íà ÷èñëåííîì ðåøåíèè óïðîùåííîé ñèñòåìû óðàâíåíèé äëÿ àì-

ïëèòóä âåðîÿòíîñòåé ïåðåõîäîâ.
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Ïðåíåáðåæ¼ì ïðÿìûìè ïåðåõîäàìè ìåæäó êîâàëåíòíûìè òåðìàìè Uk, êî-

òîðûå äëÿ èçó÷àåìûõ çäåñü ïðîöåññîâ èãðàþò ñóùåñòâåííóþ ðîëü ëèøü ïðè

äîñòàòî÷íî âûñîêèõ çíà÷åíèÿõ n (ïîäðîáíåå ñì. Ãëàâó 2 è [188]), à òàêæå

îãðàíè÷èìñÿ ðàññìîòðåíèåì âçàèìîäåéñòâèÿ èîííûõ òåðìîâ êâàçèìîëåêóëû

òîëüêî ñ îäíèì (íà÷àëüíûì) êîâàëåíòíûì òåðìîì |i⟩ = |nilimi⟩. Äëÿ ó÷¼òà

ìíîãîêàíàëüíîãî õàðàêòåðà çàäà÷è ââåä¼ì â ñèñòåìó óðàâíåíèé ÷ëåí òèïà
i
2Γℓfmf

(t) af(t), îïèñûâàþùèé âîçìîæíîñòü ðàñïàäà â õîäå ðåàêöèè A(nlm)+

B → A++B−
t → A(n′l′m′)+B âðåìåííî îáðàçóþùåãîñÿ îòðèöàòåëüíîãî èîíà

B−
t â êóëîíîâñêîì ïîëå ïîëîæèòåëüíîãî èîííîãî îñòîâà A+ ðèäáåðãîâñêîãî

àòîìà (ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî ïîäîáíîãî òèïà ïîäõîä èñïîëüçîâàëñÿ ðàíåå äëÿ

èíîãî ðîäà çàäà÷ â ðàáîòàõ [189�191]). Â ðåçóëüòàòå òàêèõ óïðîùåíèé ñèñòåìà

óðàâíåíèé (3.2) ïðåîáðàçóåòñÿ ê âèäó

i
damf

dt
= bi(t)V

(mf )
fi (R(t)) exp

−i(Enili − εf)t− i

t∫
−∞

dt′

R(t′)

−

−
iΓℓfmf

(t)

2
amf

(t),

i
dbi
dt

=
∑
mf

amf
(t)
[
V

(mf )
fi (R(t))

]∗
×

× exp

i(Enili − εf)t+ i

t∫
−∞

dt′

R(t′)

 . (3.3)

Çäåñü V
(mf )
fi (R) =

∫
Φ∗

f(r)VeB(r)ψi(r−R)dr � ìàòðè÷íûé ýëåìåíò ïåðå-

õîäà ìåæäó íà÷àëüíûì (êîâàëåíòíûì) è êîíå÷íûì (èîííûì) òåðìàìè; amf

è bi � àìïëèòóäû âåðîÿòíîñòè èîííûõ è íà÷àëüíîãî êîâàëåíòíîãî ñîñòîÿíèé,

ñîîòâåòñòâåííî. Èíäåêñ mf ïîä÷¼ðêèâàåò, ÷òî ñóììèðîâàíèå ïðîèñõîäèò ïî

âûðîæäåííûì mf -ïîäóðîâíÿì äàííîãî èîííîãî ñîñòîÿíèÿ |jℓfmf⟩. Â íàñòî-

ÿùåé ãëàâå ðàññìîòðåí ïðîöåññ ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ, ïðîèñõîäÿùèé ÷åðåç

îáðàçîâàíèå ùåëî÷íîçåìåëüíûõ àíèîíîâ Ca−(4s24p 2P3/2) è Sr−(5s25p 2P1/2).

Ïðè íåîáõîäèìîñòè îäíîâðåìåííîãî ó÷¼òà âêëàäîâ íåñêîëüêèõ êîìïîíåíò òîí-

êîé ñòðóêòóðû (íàïðèìåð, jf = 1/2, 3/2 äëÿ ℓf = 1) ñèñòåìà (3.3) ëåãêî îáîá-

ùàåòñÿ ïóòåì ââåäåíèÿ íåñêîëüêèõ íàáîðîâ àìïëèòóä a
jf
mf , ñîîòâåòñòâóþùèõ

ðàçíûì çíà÷åíèÿì ýíåðãèè ñâÿçè àíèîíà εβ = ε
jf
f . Â ýòîì ñëó÷àå ñóììèðî-

âàíèå â ïåðâîì ÷ëåíå âòîðîãî óðàâíåíèÿ ñèñòåìû ñëåäóåò ïðîâîäèòü ïî jf è

mf .
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Äëÿ øèðèí ðàñïàäà Γ1mf
(çäåñü ÿâíî ó÷òåíî, ÷òî ℓf = 1) àíèîíà B− â

êóëîíîâñêîì ïîëå ïîëîæèòåëüíîãî èîíà A+ â êîíêðåòíûõ ðàñ÷¼òàõ áûëè èñ-

ïîëüçîâàíû âûðàæåíèÿ, ïîëó÷åííûå â ðàáîòàõ [50,151] è ÿâíî âûïèñàííûå â

Ãëàâå 2.

Ïðåèìóùåñòâàìè èñïîëüçîâàíèÿ ñèñòåìû (3.3) ÿâëÿþòñÿ âîçìîæíîñòü êîð-

ðåêòíîãî ó÷¼òà âêëàäîâ äîñòàòî÷íî øèðîêèõ îêðåñòíîñòåé òî÷åê êâàçèïåðå-

ñå÷åíèÿ òåðìîâ, à òàêæå òî, ÷òî âåëè÷èíà èíòåãðàëà äëÿ ìàòðè÷íîãî ýëåìåí-

òà V
(mf )
fi (R) îïðåäåëÿåòñÿ ãëàâíûì îáðàçîì îáëàñòüþ r ≫ 1, äëÿ êîòîðîé

õîðîøî èçâåñòíî àñèìïòîòè÷åñêîå ïîâåäåíèå ïîòåíöèàëà VeB (r).

×èñëåííîå èíòåãðèðîâàíèå óðàâíåíèé ïðîèçâîäèòñÿ íà èíòåðâàëàõ [−t2; −t1]
∪[t1; t2], ãðàíèöû êîòîðûõ îïðåäåëÿþòñÿ óñëîâèÿìè

|Vfi(Rc)| ≪
1

R2
c

|R(t1,2)−Rc|, (3.4)

ãäå 1/R2
c � ðàçíîñòü íàêëîíîâ êðèâûõ ïîòåíöèàëüíîé ýíåðãèè êâàçèìîëåêó-

ëû |Ff −Fi|(R) ≡ |−dUf/dR + dUi/dR| â òî÷êå R = Rc. Âíå ýòèõ èíòåðâàëîâ

â óðàâíåíèÿõ (3.3) ïîëàãàåì Vfi ≡ 0, âñëåäñòâèå ÷åãî ñèñòåìà äîïóñêàåò àíà-

ëèòè÷åñêîå ðåøåíèå.

Âåðîÿòíîñòè òóøåíèÿ è îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû âû÷èñëÿþòñÿ â ðàìêàõ

èñïîëüçóåìîãî ïîäõîäà ïî ôîðìóëàì

W (i) =
∑
mf

∣∣amf
(t→ +∞)

∣∣2 , (3.5)

W (q) = 1− |bi(t→ +∞)|2 −W (i) (3.6)

ïðè çàäàííûõ íà÷àëüíûõ óñëîâèÿõ:

bi(t→ −∞) = 1, amf
(t→ −∞) = 0. (3.7)

Ñå÷åíèÿ ïðîöåññîâ îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû è ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ ìî-

ãóò áûòü ïîëó÷åíû â ðåçóëüòàòå èíòåãðèðîâàíèÿ âûðàæåíèé (3.5) � (3.6) ïî

ïðèöåëüíîìó ïàðàìåòðó ρ è àçèìóòàëüíîìó óãëó φ:

σ(i,q)(v) =

2π∫
0

dφ

∞∫
0

W (i,q)(ρ, φ, v)ρdρ . (3.8)

Â ðåàëüíûõ ðàñ÷¼òàõ âåðõíèé ïðåäåë èíòåãðèðîâàíèÿ ïî ρ îãðàíè÷èâàåòñÿ

ìàêñèìàëüíûì ìåæàòîìíûì ðàññòîÿíèåì, îïðåäåë¼ííûì èç óñëîâèÿ (3.4).
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Ïðè ðàññìîòðåíèè ñòîëêíîâåíèé ñ ó÷àñòèåì ðèäáåðãîâñêîãî àòîìà â öèð-

êóëÿðíîì ñîñòîÿíèè ñå÷åíèÿ áóäóò òàêæå çàâèñåòü îò âåëè÷èíû óãëà ñòîëê-

íîâåíèÿ α (ñì. ðèñ. 3.2), ò. å. óãëà ìåæäó âåêòîðîì îòíîñèòåëüíîé ñêîðîñòè

v ñòàëêèâàþùèõñÿ ÷àñòèö è îñüþ êâàíòîâàíèÿ z, êîòîðàÿ ïåðïåíäèêóëÿðíà

ïëîñêîñòè îðáèòû âíåøíåãî ýëåêòðîíà [52,70,93]. Â ïðîñòåéøåì ñëó÷àå, êîãäà

ýòîò óãîë ðàâåí íóëþ, ïîëÿðíûé óãîë θ â óãëîâîé ÷àñòè âîëíîâîé ôóíêöèè

ðèäáåðãîâñêîãî àòîìà âûðàæàåòñÿ ÷åðåç ïðèöåëüíûé ïàðàìåòð: sin θ = ρ/R.

Â îáùåì ñëó÷àå îí òàêæå çàâèñèò îò àçèìóòàëüíîãî óãëà φ â ïëîñêîñòè ñòîëê-

íîâåíèÿ:

cos θ =
ρ

R
sinα cosφ+

vt

R
cosα, vt = ±

√
R2 − ρ2.

Íàïîìíèì, ÷òî äëÿ êàíàëà îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû èìååòñÿ ïîðîãîâàÿ

âåëè÷èíà îòíîñèòåëüíîé ñêîðîñòè ñòîëêíîâåíèÿ vmin, îïðåäåëÿåìàÿ èç óñëî-

âèÿ µv2/2 > 1/2n2∗ − γ2/2, ãäå µ � ïðèâåäåííàÿ ìàññà àòîìîâ A∗ è B, n∗ =

n− δl � ýôôåêòèâíîå ãëàâíîå êâàíòîâîå ÷èñëî. Ïðîöåññ ðåçîíàíñíîãî òóøå-

íèÿ íå èìååò ïîðîãà ïî ñêîðîñòè, ò. å. äëÿ íåãî vmin = 0.

Ðèñ. 3.2: Ñõåìà ñòîëêíîâåíèÿ íåéòðàëüíîé âîçìóùàþùåé ÷àñòèöû B è ðèäáåðãîâñêîãî
àòîìà A â öèðêóëÿðíîì ñîñòîÿíèè c òîðîèäàëüíîé ôîðìîé îðáèòû âíåøíåãî ýëåêòðîíà:
α � óãîë ñòîëêíîâåíèÿ (óãîë ìåæäó âåêòîðîì v îòíîñèòåëüíîé ñêîðîñòè àòîìîâ è íîðìà-
ëüþ z ê ïëîñêîñòè îðáèòû ýëåêòðîíà), φ � ïîëÿðíûé óãîë â ïëîñêîñòè ñòîëêíîâåíèÿ, ϕ �
åãî ïðîåêöèÿ íà ïëîñêîñòü îðáèòû ýëåêòðîíà, θ � àçèìóòàëüíûé óãîë, ρ � ïðèöåëüíûé
ïàðàìåòð.

3.2.2. Ìàòðè÷íûé ýëåìåíò ïåðåõîäà ñ ó÷àñòèåì öèðêóëÿðíîãî ðèä-
áåðãîâñêîãî ñîñòîÿíèÿ

Â Ãëàâå 2 áûëè ðàññìîòðåíû ïðîöåññû ñ ó÷àñòèåì àòîìîâ â ðèäáåðãîâñêèõ

ñîñòîÿíèÿõ nili ñ çàäàííûìè çíà÷åíèÿìè êâàíòîâûõ ÷èñåë ni è li (è íåñåëåê-
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òèâíî âîçáóæä¼ííûå ïî ìàãíèòíîìó êâàíòîâîìó ÷èñëó mi), äëÿ êîòîðûõ îð-

áèòàëüíûé óãëîâîé ìîìåíò ÿâëÿåòñÿ ìàëûì li ∼ 1. Â ýòîì ñëó÷àå â ôîðìóëó

Ëàíäàó �Çèíåðà äëÿ âåðîÿòíîñòè ïåðåõîäà âõîäèò êâàäðàò ìàòðè÷íîãî ýëå-

ìåíòà |Vcp(Rc)|2, óñðåäí¼ííûé ïî mi. Â äàííîé ãëàâå ìû âîñïîëüçóåìñÿ áîëåå

îáùèì âûðàæåíèåì (1.42) äëÿ íåóñðåäí¼ííûõ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ ïåðåõî-

äà Vfi, ñîäåðæàùèõ óãëîâóþ çàâèñèìîñòü. Åù¼ ðàç ïîä÷åðêí¼ì, ÷òî ïîäõîä,

ïðåäëîæåííûé â ðàáîòàõ [158,192] äëÿ òî÷íîãî îïðåäåëåíèÿ ìàòðè÷íûõ ýëå-

ìåíòîâ Vfi ñôåðè÷åñêè-ñèììåòðè÷íîãî ïîòåíöèàëà VeB(r), äà¼ò âîçìîæíîñòü

êîððåêòíî ó÷åñòü ýôôåêòû äàëüíîäåéñòâóþùåãî âçàèìîäåéñòâèÿ ñëàáîñâÿ-

çàííîãî ýëåêòðîíà ñ âîçìóùàþùåé ÷àñòèöåé. Ýòî èìååò ïðèíöèïèàëüíîå çíà-

÷åíèå äëÿ êîëè÷åñòâåííîãî îïèñàíèÿ ïðîöåññîâ îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû è

ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ.

Â ñëó÷àå ïåðåõîäîâ èç ¾îðèåíòèðîâàííûõ¿ ðèäáåðãîâñêèõ ñîñòîÿíèé ñ li =

ni − 1 è ôèêñèðîâàííûì çíà÷åíèåì ìàãíèòíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà mi, êîãäà

â ïðîìåæóòî÷íîì êàíàëå ðåàêöèè îáðàçóåòñÿ àíèîí â p-ñîñòîÿíèè (ℓf = 1),

âûðàæåíèÿ äëÿ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ ïåðåõîäà ïðèíèìàþò âèä

V
(mf )
fi (R) = (−1)−mi+1

√
12π

[(
ℓf ni − 2 li

mf µ −mi

)
×

×
√
ni − 1 F (ni−2)

ℓf li
(R)Yni−2,µ(θ, ϕ)+

+

(
ℓf ni li

mf µ −mi

)
√
ni F (ni)

ℓf li
(R)Yni,µ(θ, ϕ)

]
, (3.9)

ãäå µ = mi − mf . Ðàäèàëüíûå èíòåãðàëû â (3.9) âû÷èñëÿþòñÿ ïî ôîðìó-

ëå (1.43). Ïîëÿðíûé óãîë ϕ â àðãóìåíòå ñôåðè÷åñêèõ ãàðìîíèê Yκµ(θ, ϕ) (óãîë

ïîâîðîòà îòíîñèòåëüíî îñè z) íàõîäèòñÿ èç ñîîòíîøåíèÿ

tgφ = cosα tg ϕ.

3.2.3. Äåòàëè ðàñ÷¼òà

Äëÿ èëëþñòðàöèè ðåçóëüòàòîâ ðàçðàáîòàííîãî ïîäõîäà áûëè ïðîâåäåíû

ðàñ÷¼òû èññëåäóåìûõ ïðîöåññîâ äëÿ àòîìîâ Li â ðèäáåðãîâñêèõ ñîñòîÿíè-

ÿõ ñ li = ni − 1 è ðàçëè÷íûìè çíà÷åíèÿìè ìàãíèòíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà,

ñòàëêèâàþùèõñÿ ñ àòîìàìè Ca(4s2) è Sr(5s2). Îñíîâíîå âíèìàíèå óäåëÿëîñü

ðàññìîòðåíèþ ðèäáåðãîâñêèõ àòîìîâ â öèðêóëÿðíûõ ñîñòîÿíèÿõ (li = |mi| =
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ni − 1). Â ðàìêàõ ïðåäñòàâëåííîãî ïîäõîäà ñå÷åíèÿ ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ

ýòèõ ñîñòîÿíèé ïðè ôèêñèðîâàííîé îòíîñèòåëüíîé ñêîðîñòè àòîìîâ íå çàâè-

ñÿò îò òèïà ðèäáåðãîâñêîãî àòîìà, ïîñêîëüêó èõ êâàíòîâûå äåôåêòû ïðàê-

òè÷åñêè ðàâíû íóëþ. Îäíàêî ââåäåíèå øèðèí ðàñïàäà, à òàêæå îäíîýëåê-

òðîííîå îïèñàíèå ïðîöåññîâ ïîäðàçóìåâàþò, ÷òî ðàññìàòðèâàåìûå êâàíòî-

âûå ÷èñëà ni ñóùåñòâåííî îòëè÷íû îò âåëè÷èíû n â îñíîâíîì ñîñòîÿíèè.

Äëÿ ëèòèÿ ýòî óñëîâèå âûïîëíÿåòñÿ óæå ïðè ni = 5. Òàêæå âåëè÷èíû ñå÷å-

íèé îêàçûâàþòñÿ íåçàâèñÿùèìè îò çíàêà mi, ïîýòîìó â äàëüíåéøåì íåãëàñíî

ïîäðàçóìåâàåòñÿ, ÷òî mi ≥ 0.

Ñ öåëüþ ñðàâíåíèÿ óñòîé÷èâîñòè ïî îòíîøåíèþ ê ñòîëêíîâèòåëüíîìó îïó-

ñòîøåíèþ öèðêóëÿðíûõ ñ íåöèðêóëÿðíûìè ðèäáåðãîâñêèìè ñîñòîÿíèÿìè áûë

òàêæå ïðîâåä¼í ðàñ÷¼ò ñå÷åíèé äëÿ ñîñòîÿíèé ñ li = 0. Êâàíòîâûé äåôåêò

àòîìà ëèòèÿ â s�ñîñòîÿíèè ñîñòàâëÿåò δs = 0.40.

Ìîäåëüíûé îäíîýëåêòðîííûé ïîòåíöèàë VeB(r), èñïîëüçîâàííûé â äàííîé

ãëàâå, íå îòëè÷àåòñÿ îò îïèñàííîãî â Ãëàâå 2 (ñì. (2.4)).

Äëÿ óïðîùåíèÿ àíàëèçà ðåçóëüòàòîâ áîëüøèíñòâî âû÷èñëåíèé ïðîâîäè-

ëîñü äëÿ óãëà ñòîëêíîâåíèÿ α = 0. Ïîñêîëüêó â ðåàëüíûõ ýêñïåðèìåíòàõ

áîëüøèé èíòåðåñ ïðåäñòàâëÿþò ñå÷åíèÿ, óñðåäí¼ííûå ïî ýòîìó óãëó, íèæå

ïðèâîäÿòñÿ òàêæå óñðåäí¼ííûå ðåçóëüòàòû. Ñ ó÷¼òîì ñèììåòðèè çàäà÷è

⟨σ⟩α =
1

4π

4π∫
0

σ(α) dΩα =

π/2∫
0

σ(α) sinα dα. (3.10)

3.3. Àíàëèç ðåçóëüòàòîâ âû÷èñëåíèé

3.3.1. Ïîâåäåíèå ñå÷åíèé îïóñòîøåíèÿ öèðêóëÿðíûõ ðèäáåðãîâ-
ñêèõ ñîñòîÿíèé

Êàê áûëî ïîêàçàíî â ïðåäûäóùåé ãëàâå, ñå÷åíèÿ ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ

è îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû èìåþò êîëîêîëîîáðàçíóþ çàâèñèìîñòü îò ãëàâ-

íîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà ðèäáåðãîâñêîãî àòîìà. Ïîëîæåíèÿ è âåëè÷èíû ìàê-

ñèìàëüíûõ ñå÷åíèé ñèëüíî çàâèñÿò îò ýíåðãèè ñâÿçè îòðèöàòåëüíîãî èîíà,

îðáèòàëüíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà âûñîêîâîçáóæä¼ííîãî àòîìà è îòíîñèòåëü-

íîé ñêîðîñòè ñòàëêèâàþùèõñÿ ÷àñòèö. Ïðè ýòîì, â îòëè÷èå îò òóøåíèÿ, ïðî-

öåññ îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû èìååò ïîðîã ïî ñêîðîñòè, çàâèñÿùèé îò ni.

Ïðè îòíîñèòåëüíûõ ñêîðîñòÿõ íèæå ïîðîãîâîé ïðîèñõîäèò çàõâàò èîííîé ïà-
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ðû íà ýëëèïòè÷åñêèå îðáèòû ñ ïîñëåäóþùèì ðàñïàäîì àíèîíà è çàñåëåíèåì

êîâàëåíòíûõ òåðìîâ êâàçèìîëåêóëû. Òàêèì îáðàçîì, ïðè v < vmin ñå÷åíèÿ

îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû äàþò äîïîëíèòåëüíûé âêëàä â êàíàë òóøåíèÿ.

Â ñëó÷àå öèðêóëÿðíûõ ðèäáåðãîâñêèõ ñîñòîÿíèé ìàêñèìóì êîëîêîëà ñäâè-

ãàåòñÿ â ñòîðîíó ãëàâíûõ êâàíòîâûõ ÷èñåë ni ∼ 6−7, ìåíüøèõ ïî ñðàâíåíèþ

ñ ñîñòîÿíèÿìè ñ li ∼ 0. Ýòî ïðîäåìîíñòðèðîâàíî íà ðèñ. 3.3, íà êîòîðîì èçîá-

ðàæåíû ïîëíûå ñå÷åíèÿ σ = σ(i) + σ(q) îïóñòîøåíèÿ öèðêóëÿðíûõ ñîñòîÿíèé

Li(n, l = |m| = n − 1) â ñòîëêíîâåíèÿõ ñ Ca(4s2) è Sr(5s2), ñêëàäûâàþùèå-

ñÿ èç ñå÷åíèÿ ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ σ(q) è îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû σ(i). Â

ðàñ÷¼òàõ èñïîëüçîâàëèñü ñëåäóþùèå çíà÷åíèÿ îòíîñèòåëüíîé ñêîðîñòè ñòîëê-

íîâåíèÿ àòîìîâ: v = 0.5×10−3, 1.0×10−3, 1.8×10−3 è 3.0×10−3 àò. åä. Âèäíî,

÷òî íàêëîíû êðèâûõ â ðàéîíå ìàêñèìóìà äîâîëüíî ïëàâíûå, îäíàêî ïðè óâå-

ëè÷åíèè n ïðîèñõîäèò ðåçêèé ñïàä ñå÷åíèÿ íà ïîðÿäîê âåëè÷èíû è áîëåå.

Ìàêñèìàëüíîå çíà÷åíèå ñóììàðíîãî ñå÷åíèÿ σ(i)+σ(q) óìåíüøàåòñÿ ñ ðîñòîì

ñêîðîñòè ñòîëêíîâåíèÿ, à åãî ïîëîæåíèå ñäâèãàåòñÿ â îáëàñòü ìåíüøèõ n (÷òî

áîëåå íàãëÿäíî äåìîíñòðèðóåò ðèñ. 3.3à).

5 6 7 8 9
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10

, 1
0-1

3  
2  0.5

 1.0
 1.8
 3.0

Li (n,l =|m|= n-1) + Ca
  v, 10-3 . .:

   n
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 v, 10-3 . .:

, 1
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   n
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 1.0
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Ðèñ. 3.3: Çàâèñèìîñòè îò n ïîëíûõ ñå÷åíèé ðàçðóøåíèÿ öèðêóëÿðíûõ ðèäáåðãîâñêèõ ñî-
ñòîÿíèé Li â ñòîëêíîâåíèÿõ ñ Ca(4s2) (ïàíåëü à) è Sr(5s2) (ïàíåëü á) â ðåçóëüòàòå ðåçî-
íàíñíîãî òóøåíèÿ è îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû. Óãîë ñòîëêíîâåíèÿ α = 0.

Òàêîé õàðàêòåð çàâèñèìîñòåé σ(n) îáóñëîâëåí, â ïåðâóþ î÷åðåäü, ïîâåäå-

íèåì ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ V
(mf )
fi (R). Êàê áûëî ïîêàçàíî â Ãëàâå 2, êâàäðàò

ìîäóëÿ ìàòðè÷íîãî ýëåìåíòà (ïðè ôèêñèðîâàííîì R) ñïàäàåò ñ óâåëè÷åíèåì

ãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà, ïðè÷¼ì õàðàêòåð ñïàäà áûñòðåå ýêñïîíåíöèàëü-

íîãî. Ïðè áîëüøèõ ïî ìîäóëþ çíà÷åíèÿõ ìàòðè÷íîãî ýëåìåíòà ïðîèñõîäèò

ýôôåêòèâíîå çàñåëåíèå èîííûõ ñîñòîÿíèé, êîòîðûå çàòåì, ðàñïàäàÿñü, âíî-
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ñÿò âêëàä â êàíàë òóøåíèÿ. Òàêèì îáðàçîì, ïðè ìàëûõ n (â ðàññìîòðåííûõ

çäåñü ñëó÷àÿõ ïðè n . 7) èìååòñÿ øèðîêàÿ îáëàñòü ïðèöåëüíûõ ïàðàìåò-

ðîâ ρ, â êîòîðîé W (q) ∼ 1, è ñå÷åíèå òóøåíèÿ (3.8) èìååò çíà÷åíèå, áëèçêîå

ê πR2
c . Ïðè áîëüøèõ n çà ñ÷¼ò ðåçêîãî ñïàäà |V

(mf )
fi (R)| âåðîÿòíîñòü òóøåíèÿ

W (q) ≪ 1 âî âñ¼ì äèàïàçîíå ρ, ÷òî ïðèâîäèò ê óìåíüøåíèþ ñå÷åíèé.

Òî÷êà êâàçèïåðåñå÷åíèÿ íà÷àëüíîãî êîâàëåíòíîãî è èîííîãî òåðìîâ Rc

äëÿ ðàññìàòðèâàåìûõ ñèñòåì ëåæèò â îáëàñòè ýêñïîíåíöèàëüíîãî ñïàäà ìî-

äóëÿ âîëíîâîé ôóíêöèè ðèäáåðãîâñêîãî àòîìà. Èç ðèñ. 3.1 âèäíî, ÷òî ïðè

óâåëè÷åíèè l çíà÷åíèÿ |Rnl(Rc)| â ýòîé îáëàñòè óìåíüøàþòñÿ, ÷òî ïðèâîäèò

ê ñóùåñòâåííî ìåíüøèì çíà÷åíèÿì ìîäóëÿ ìàòðè÷íîãî ýëåìåíòà ïåðåõîäà, è

ñïàä çàâèñèìîñòåé σ(n) äëÿ ñîñòîÿíèé ñ li = ni − 1 íà÷èíàåòñÿ ðàíüøå, ÷åì

äëÿ ñîñòîÿíèé ñ li = 0. Óâåëè÷åíèå ñêîðîñòè îòíîñèòåëüíîãî äâèæåíèÿ ïðèâî-

äèò ê óìåíüøåíèþ âðåìåíè âçàèìîäåéñòâèÿ è, êàê ñëåäñòâèå, ê óìåíüøåíèþ

âåðîÿòíîñòåé W (q) è W (i).

3.3.2. Ñðàâíåíèå ñ ðåçóëüòàòàìè ðàñ÷¼òîâ â ðàìêàõ ìîäèôèöèðî-
âàííîé òåîðèè Ëàíäàó �Çèíåðà

Â ñëó÷àå ðèäáåðãîâñêèõ ñîñòîÿíèé ñ ìàëûìè îðáèòàëüíûìè êâàíòîâûìè

÷èñëàìè âåðîÿòíîñòè W (i) è W (q) îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû è ðåçîíàíñíî-

ãî òóøåíèÿ ìîãóò áûòü âû÷èñëåíû ïî êâàçèêëàññè÷åñêîé ôîðìóëå Ëàíäàó �

Çèíåðà, äîïîëíåííîé ââåäåíèåì ôàêòîðîâ âûæèâàíèÿ àíèîíîâ â êóëîíîâñêîì

ïîëå ïîëîæèòåëüíîãî èîííîãî îñòîâà âûñîêîâîçáóæä¼ííîãî àòîìà [50]. Ðàñ÷¼-

òû ïîêàçàëè, ÷òî ñòîëêíîâåíèÿ ñ ó÷àñòèåì ðèäáåðãîâñêèõ àòîìîâ â öèðêóëÿð-

íûõ è áëèçêèõ ê íèì ñîñòîÿíèÿõ âûõîäÿò çà ïðåäåëû ïðèìåíèìîñòè òàêîãî

ïîäõîäà, ïîñêîëüêó â ýòîì ñëó÷àå îñíîâíîé âêëàä â ñå÷åíèå äàþò ïðèöåëüíûå

ïàðàìåòðû ρ ≈ Rc. Áûëî ïðîâåäåíî ñðàâíåíèå ðåçóëüòàòîâ äëÿ ñå÷åíèé, ïîëó-

÷åííûõ â ðàìêàõ òåîðèè Ëàíäàó �Çèíåðà è áîëåå òî÷íîãî ìåòîäà, îñíîâàííîãî

íà èíòåãðèðîâàíèè ñèñòåìû óðàâíåíèé (3.3) äëÿ àìïëèòóä âåðîÿòíîñòåé ïåðå-

õîäà. Êàê âèäíî èç ðèñ. 3.4, ñå÷åíèÿ ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ Li(ns)+Ca, ðàñ-

ñ÷èòàííûå äâóìÿ óêàçàííûìè ñïîñîáàìè, ñîâïàäàþò ñ õîðîøåé òî÷íîñòüþ.

Íàïðîòèâ, ïðè ðàññìàòðèâàåìûõ â äàííîé ãëàâå l = n− 1 îòëè÷èå ñòàíîâèò-

ñÿ ñóùåñòâåííûì. Íà ãðàôèêå ïðèâåäåíû ðåçóëüòàòû ðàñ÷¼òîâ äëÿ m = 0

è n− 1. Â îáîèõ ñëó÷àÿõ ìàêñèìóì ñå÷åíèÿ ñäâèíóëñÿ â ñòîðîíó áîëüøèõ n,

à åãî âåëè÷èíà âîçðîñëà â 1.4 è 4.7 ðàç äëÿ m = 0 è n − 1, ñîîòâåòñòâåííî.

Ñïàä ñå÷åíèÿ ïîñëå ïðîõîæäåíèÿ ìàêñèìàëüíîãî çíà÷åíèÿ ïðîèñõîäèò áîëåå
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Ðèñ. 3.4: Ñðàâíåíèå ñå÷åíèé ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ ðèäáåðãîâñêèõ ñîñòîÿíèé àòîìîâ
Li(nlm) àòîìàìè Ca(4s2), íàéäåííûõ èç ðåøåíèÿ ñèñòåìû óðàâíåíèé (3.3) (ñïëîøíûå ñèì-
âîëû) è ñ èñïîëüçîâàíèåì ôîðìóëû Ëàíäàó �Çèíåðà äëÿ âåðîÿòíîñòè ïåðåõîäà ìåæäó
èîííûì è êîâàëåíòíûì òåðìàìè (ïîëûå ñèìâîëû), äëÿ ns−ñîñòîÿíèé, à òàêæå ñîñòîÿíèé
ñ l = n− 1 è |m| = 0, n− 1. Óãîë ñòîëêíîâåíèÿ α = 0.

ðåçêî. Ñîãëàñíî êðèòåðèÿì ïðèìåíèìîñòè ôîðìóëû Ëàíäàó �Çèíåðà, òî÷êè

ïåðåñå÷åíèÿ èîííîãî è íà÷àëüíîãî êîâàëåíòíîãî òåðìîâ äîëæíû áûòü èçîëè-

ðîâàííûìè (÷òî çàâåäîìî íàðóøàåòñÿ ïðè ρ ≈ Rc, êîãäà îáå òî÷êè ïåðåñå-

÷åíèÿ ïðàêòè÷åñêè ñîâïàäàþò), îáëàñòü íåàäèàáàòè÷íîñòè R, îïðåäåëÿåìàÿ

èç óñëîâèÿ |Vfi(R)| & |dUi/dR − dUf/dR| · |R − Rc| (ñì. (3.4)), äîëæíà áûòü
ìàëîé, à òðàåêòîðèÿ âáëèçè òî÷åê ïåðåñå÷åíèÿ ìîæåò ñ÷èòàòüñÿ ëèíåéíîé:

R ≈ Rc + vr(t − tc). Äëÿ öèðêóëÿðíûõ è áëèçêèõ ê íèì ñîñòîÿíèé, îáëàäà-

þùèõ ñïåöèôè÷åñêîé ïðîñòðàíñòâåííîé ñòðóêòóðîé âîëíîâûõ ôóíêöèé, ýòè

êðèòåðèè íàðóøàþòñÿ, ÷òî è îáóñëàâëèâàåò çíà÷èòåëüíóþ ðàçíèöó â âåëè÷è-

íàõ ñå÷åíèé.

Äëÿ ëó÷øåãî ïîíèìàíèÿ ýòèõ ðàçëè÷èé íèæå ïðèâîäÿòñÿ ãðàôèêè çàâè-

ñèìîñòè âåðîÿòíîñòåé òóøåíèÿ îò ïðèöåëüíîãî ïàðàìåòðà, âû÷èñëåííûõ â

ðàìêàõ òåîðèè Ëàíäàó �Çèíåðà, äîïîëíåííîé ðàñ÷¼òîì ôàêòîðîâ âûæèâà-

íèÿ àíèîíà, è ñ ïîìîùüþ ðåøåíèÿ âðåìåííûõ óðàâíåíèé äëÿ àìïëèòóä ïå-

ðåõîäà (ðèñ. 3.5). Âåðîÿòíîñòè, ðàññ÷èòàííûå ñ èñïîëüçîâàíèåì òåîðèè Ëàí-

äàó �Çèíåðà, ðåçêî âîçðàñòàþò ïðè ïðèáëèæåíèè ρ ê ñâîåìó ïðåäåëüíîìó

çíà÷åíèþ Rc (ðàäèàëüíàÿ ñêîðîñòü vr = v(1 − ρ2/R2)1/2 = 0 ïðè ρ = R). Â

ñëó÷àÿõ l = 0 (ðèñ. 3.5à) è îò÷àñòè l = n − 1, m = 0 (ðèñ. 3.5á) âêëàä áîëü-

øèõ ïðèöåëüíûõ ïàðàìåòðîâ íå ÿâëÿåòñÿ îïðåäåëÿþùèì, òàê ÷òî ñå÷åíèÿ â
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öåëîì ñîãëàñóþòñÿ ñ áîëåå òî÷íûìè ðàñ÷¼òàìè â ðàìêàõ ïðåäñòàâëåííîãî â

äàííîé ãëàâå ïîäõîäà. Õîòÿ óæå äëÿ ñîñòîÿíèé ñ l = n − 1, m = 0 íåó÷¼ò

â ôîðìóëå äëÿ âåðîÿòíîñòè âêëàäà ìåæúÿäåðíûõ ðàññòîÿíèé âíå çîíû êâà-

çèïåðåñå÷åíèÿ (R ≈ Rc) ñêàçûâàåòñÿ â îáëàñòè ìàêñèìóìà ñå÷åíèé (êðèâûå

äëÿ n = 7 íà ðèñ. 3.5á), íàèáîëåå ñóùåñòâåííîå ðàçëè÷èå âîçíèêàåò äëÿ öèð-

êóëÿðíûõ ñîñòîÿíèé, ó êîòîðûõ âåðîÿòíîñòü Ëàíäàó �Çèíåðà íå ðàâíà íóëþ

ëèøü â óçêîé îêðåñòíîñòè òî÷êè ρ = Rc (ñì. ðèñ. 3.5à).
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Ðèñ. 3.5: Çàâèñèìîñòè âåðîÿòíîñòåé ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ W (q) îò ïðèöåëüíîãî ïàðàìåò-
ðà ρ â ñòîëêíîâåíèÿõ Li(nlm)+Ca, âû÷èñëåííûå ñ ïîìîùüþ ðåøåíèÿ ñèñòåìû (3.3) (ñïëîø-
íûå êðèâûå) è ïðè èñïîëüçîâàíèè ôîðìóëû Ëàíäàó �Çèíåðà, äîïîëíåííîé ðàñ÷¼òîì ôàê-
òîðîâ âûæèâàíèÿ [50, 51](øòðèõîâûå êðèâûå). Ïàíåëü à: l = |m| = 0 è l = |m| = n − 1;
ïàíåëü á: l = n− 1, m = 0. Óãîë ñòîëêíîâåíèÿ α = 0.

Íèæå íà ðèñ. 3.6 òå æå çàâèñèìîñòè âåðîÿòíîñòè òóøåíèÿ îò ïðèöåëüíîãî

ïàðàìåòðà, ðàññ÷èòàííûå ñ ïîìîùüþ ðåøåíèÿ ñèñòåìû (3.3), ïðèâîäÿòñÿ äëÿ

ñèñòåì Li(n = 7, l = 6, |m| = 0, 6)+Ca, Sr íà ôîíå ïðîñòðàíñòâåííîé ñòðóêòó-

ðû âîëíîâîé ôóíêöèè ðèäáåðãîâñêîãî àòîìà |ψnlm(r, θ)| = |Rnl(r)Ylm(θ, φ)|.
Êàê è íà ðèñ. 3.5, ãðàôèêè ïîñòðîåíû äëÿ ñëó÷àÿ, êîãäà îòíîñèòåëüíàÿ ñêî-

ðîñòü ñáëèæåíèÿ àòîìîâ îðèåíòèðîâàíà âäîëü îñè êâàíòîâàíèÿ z, òî åñòü

ïåðïåíäèêóëÿðíî ïëîñêîñòè òîðîîáðàçíîé îðáèòû ðèäáåðãîâñêîãî ýëåêòðîíà

â öèðêóëÿðíîì ñîñòîÿíèè. Èç-çà ìàëîñòè ðàäèàëüíîé ñêîðîñòè âáëèçè ýòîé

ïëîñêîñòè, ïðè ρ ≈ R, âçàèìîäåéñòâèå íàèáîëåå ýôôåêòèâíî, à ìîäóëü ìàò-

ðè÷íîãî ýëåìåíòà ïåðåõîäà |Vfi(R)| ðåçêî âîçðàñòàåò â îáëàñòè ëîêàëèçàöèè

âîëíîâîé ôóíêöèè ðèäáåðãîâñêîãî ýëåêòðîíà, ÷òî ïðèâîäèò ê çíà÷èòåëüíî-

ìó ðàñøèðåíèþ îáëàñòè íåàäèàáàòè÷íîñòè. Õîòÿ îöåíî÷íîå óñëîâèå (3.4) äà¼ò

ðàçìåðû ýòîé îáëàñòè |R − Rc| ≈ 20− 100 àò. åä., äëÿ ïîëó÷åíèÿ íàä¼æíûõ

çíà÷åíèé âåðîÿòíîñòåé ïðèõîäèòñÿ èíòåãðèðîâàòü óðàâíåíèÿ (3.3) âïëîòü äî
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R ∼ 101 àò. åä. Â ðåçóëüòàòå òàêèõ âû÷èñëåíèé ïîÿâëÿåòñÿ øèðîêèé ïèê

W (q)(ρ) ïðè ìàëûõ ρ, êîòîðûé îòñóòñòâóåò íà ãðàôèêàõ âåðîÿòíîñòåé, ðàñ-

ñ÷èòàííûõ ïî ôîðìóëå Ëàíäàó �Çèíåðà, è âíîñèò îïðåäåëÿþùèé âêëàä â âå-

ëè÷èíó ñå÷åíèé ïðè n 6 7. Ïðè n > 8 âñëåäñòâèå ðîñòà ðàññòîÿíèÿ Rc è

óáûëè ìîäóëÿ ìàòðè÷íîãî ýëåìåíòà îáëàñòü íåàäèàáàòè÷íîñòè ñóæàåòñÿ äî

ìàëîé îêðåñòíîñòè òî÷êè ïåðåñå÷åíèÿ òåðìîâ, ïîýòîìó ìàêñèìóìà âåðîÿòíî-

ñòè òóøåíèÿ ïðè ìàëûõ ρ íå íàáëþäàåòñÿ, à ñå÷åíèÿ σ(q) èñïûòûâàþò ñòðå-

ìèòåëüíûé ñïàä. Â ýòîì ñëó÷àå, êàê ïîêàçàíî íà ðèñ. 3.5à è âñòàâêå â ðèñ.

3.5á, âåðîÿòíîñòè, âû÷èñëåííûå ïî ôîðìóëå Ëàíäàó �Çèíåðà, äîïîëíåííîé

ó÷¼òîì ðàñïàäà àíèîíà â ïîëå ïîëîæèòåëüíîãî èîíà, îêàçûâàþòñÿ íåñêîëüêî

çàâûøåííûìè. Âîçâðàùàÿñü ê ñîñòîÿíèÿì ñ l = n− 1, |m| < n− 1, çàìåòèì,

÷òî çäåñü âêëàä ïðèöåëüíûõ ïàðàìåòðîâ ρ ≈ Rc íå ñòîëü âåëèê, è ìîäèôèöè-

ðîâàííûé ìåòîä Ëàíäàó �Çèíåðà äà¼ò ëó÷øåå ïðåäñêàçàíèå âåðîÿòíîñòåé �

ñå÷åíèÿ îêàçûâàþòñÿ ìåíüøå, ÷åì â ñëó÷àå öèðêóëÿðíûõ ñîñòîÿíèé. Îäíàêî

äàæå â ñëó÷àå ns-ñîñòîÿíèé ó÷¼ò êîíå÷íîé øèðèíû îáëàñòè íåàäèàáàòè÷íî-

ñòè âëèÿåò íà òî÷íîñòü ðåçóëüòàòîâ.

Åñëè ñðàâíèâàòü ìåæäó ñîáîé âåðîÿòíîñòè òóøåíèÿ îäíèõ è òåõ æå nlm-

ñîñòîÿíèé Li àòîìàìè êàëüöèÿ è ñòðîíöèÿ (ëåâàÿ è ïðàâàÿ ñòîðîíû ãðàôèêîâ

ðèñ. 3.6), òî ó ïîñëåäíåãî õàðàêòåðíûé ðàçìåð îòðèöàòåëüíîãî èîíà ìåíü-

øå, à çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðà Rc íåñêîëüêî áîëüøå, ÷åì äëÿ Ca, ÷òî ïðèâîäèò,

íåñìîòðÿ íà áîëüøóþ ïîëÿðèçóåìîñòü, ê ñóæåíèþ îáëàñòè íåàäèàáàòè÷íîñòè,

óìåíüøåíèþ ìîäóëÿ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ, âåðîÿòíîñòåé è ñå÷åíèé òóøåíèÿ.

Òàêèì îáðàçîì, îñîáåííîñòè ïðîñòðàíñòâåííîé ñòðóêòóðû âîëíîâûõ ôóíê-

öèé öèðêóëÿðíûõ è áëèçêèõ ê íèì ñîñòîÿíèé ïðèâîäÿò ê íåîáõîäèìîñòè áîëåå

òî÷íîãî îïèñàíèÿ äèíàìèêè ýëåêòðîííûõ ïåðåõîäîâ â ïðîöåññå ñòîëêíîâåíèÿ.

Õîòÿ â îáëàñòè n > 7 ñå÷åíèÿ îïóñòîøåíèÿ öèðêóëÿðíûõ ñîñòîÿíèé îêàçûâà-

þòñÿ áîëåå ÷åì íà ïîðÿäîê ìåíüøå àíàëîãè÷íûõ âåëè÷èí äëÿ ñîñòîÿíèé ns,

ïðè n = 6, 7 ðåçóëüòàòû, ïîëó÷åííûå ñ èñïîëüçîâàíèåì ðàçðàáîòàííîãî ïîä-

õîäà, óêàçûâàþò íà âûñîêóþ ýôôåêòèâíîñòü èññëåäóåìîãî ìåõàíèçìà ñòîëê-

íîâèòåëüíîãî òóøåíèÿ. Äàííîå îáñòîÿòåëüñòâî ìîæåò èãðàòü âàæíóþ ðîëü

äëÿ àêòèâíî ïðîâîäèìûõ ýêñïåðèìåíòîâ â îáëàñòè êâàíòîâîé èíôîðìàòèêè,

â êîòîðûõ èñïîëüçóåòñÿ òðàäèöèîííî âûñîêàÿ óñòîé÷èâîñòü öèðêóëÿðíûõ è

ýëëèïòè÷åñêèõ ñîñòîÿíèé ðèäáåðãîâñêèõ àòîìîâ ïî îòíîøåíèþ ê âíåøíèì

âîçäåéñòâèÿì.
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Ðèñ. 3.6: Îáëàñòü z < 0: ïðîñòðàíñòâåííàÿ ñòðóêòóðà âîëíîâîé ôóíêöèè |Rnl(r)Ylm(θ, φ =
0)| ðèäáåðãîâñêîãî ñîñòîÿíèÿ ñ n = 7, l = 6 è ìàãíèòíûìè êâàíòîâûìè ÷èñëàìè |m| = 6
(ñâåðõó), |m| = 0 (ñíèçó); îáëàñòü z > 0: ïåðåíîðìèðîâàííûå âåðîÿòíîñòè ðåçîíàíñíîãî
òóøåíèÿ 50 ·W (q)(ρ) (3.6) â ñòîëêíîâåíèÿõ Li(nlm)+Ca (ρ < 0) è Li(nlm)+Sr (ρ > 0) äëÿ
ñëó÷àÿ, êîãäà îòíîñèòåëüíàÿ ñêîðîñòü ÷àñòèö íàïðàâëåíà âäîëü îñè êâàíòîâàíèÿ z. Çäåñü
|ρ| � ïðèöåëüíûé ïàðàìåòð.

3.3.3. Îðèåíòàöèîííûå ýôôåêòû. Çàâèñèìîñòè ñå÷åíèé îò ìàãíèò-
íîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà

Çíà÷èòåëüíîå âíèìàíèå â ðàáîòàõ, ïîñâÿùåííûõ èññëåäîâàíèþ òðàäèöè-

îííîãî ìåõàíèçìà Ôåðìè ñòîëêíîâèòåëüíîãî òóøåíèÿ ðèäáåðãîâñêèõ ñîñòî-

ÿíèé ñ âûñîêèìè çíà÷åíèÿìè îðáèòàëüíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà [52, 53], óäå-

ëÿåòñÿ èçó÷åíèþ îðèåíòàöèîííûõ ýôôåêòîâ, ñâÿçàííûõ ñ çàâèñèìîñòüþ âå-

ðîÿòíîñòåé è ñå÷åíèé ïðîöåññà îò âåëè÷èí óãëà ñòîëêíîâåíèÿ α [52, 93] è

ìàãíèòíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà [193]. Íà ðèñóíêå 3.7 ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòà-

òû ðàñ÷¼òîâ ñå÷åíèé äëÿ àëüòåðíàòèâíîãî ðåçîíàíñíîãî ìåõàíèçìà òóøåíèÿ

àòîìîâ Li(n, l = n − 1,m) ïðè âçàèìîäåéñòâèè ñ àòîìàìè Ca è Sr äëÿ ðàç-

ëè÷íûõ çíà÷åíèé |m|. Ðàñ÷¼òû áûëè âûïîëíåíû ñ èñïîëüçîâàíèåì ôîðìóëû

(3.9) äëÿ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ ïåðåõîäà. Ðàññìàòðèâàåòñÿ íàèáîëåå èíòå-
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ðåñíûé ñëó÷àé, êîãäà óãîë ñòîëêíîâåíèÿ α = 0, à âåëè÷èíû n ñîîòâåòñòâóþò

ìàêñèìàëüíûì çíà÷åíèÿì ñå÷åíèé σ(q) (n, l = n− 1), óñðåäí¼ííûõ ïî m. Êàê

óæå îòìå÷àëîñü, ñå÷åíèÿ ñîñòîÿíèé ñ |m| = n − 1 îêàçûâàþòñÿ ìàêñèìàëü-

íûìè èç-çà ýôôåêòèâíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ àòîìîâ â îáëàñòè èõ íàèáîëüøåãî

ñáëèæåíèÿ. Ïðè ìåíüøèõ (ïî ìîäóëþ) ìàãíèòíûõ êâàíòîâûõ ÷èñëàõ ñå÷å-

íèÿ çàâèñÿò îò ïðîñòðàíñòâåííîé ñòðóêòóðû âîëíîâûõ ôóíêöèé âíåøíåãî

ýëåêòðîíà â ðèäáåðãîâñêîì àòîìå è îòðèöàòåëüíîì èîíå âáëèçè òî÷êè ïåðå-

ñå÷åíèÿ òåðìîâ. Îíè èìåþò ñëàáî îñöèëëèðóþùèé õàðàêòåð â çàâèñèìîñòè

îò âåëè÷èíû |m|, ïðè÷¼ì àìïëèòóäà îñöèëëÿöèé óìåíüøàåòñÿ ñ ðîñòîì n.

Äëÿ ïàðàìåòðîâ, óêàçàííûõ íà ðèñ. 3.7, îòíîøåíèå σ|m|=n−1/σ|m|=0 íàõîäèòñÿ

â ïðåäåëàõ 1.6− 2.0.

0 1 2 3 4 5 6
1

2

3

4

5
 : Li (n,l=n-1,m) + B

v = 1.8 10-3 . .

, 1
0-1

3  
2

   m

 Ca, n = 6
 Ca, n = 7
 Sr, n = 5
 Sr, n = 6

Ðèñ. 3.7: Çàâèñèìîñòè îò ìàãíèòíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà m ñå÷åíèé ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ
Li(n, l = n−1,m) â ñòîëêíîâåíèÿõ ñ àòîìàìè Ca(4s2) è Sr(5s2) ïðè îòíîñèòåëüíîé ñêîðîñòè
v = 1.8× 10−3 àò. åä.

Íà ðèñ. 3.8 ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû óñðåäíåíèÿ ïðèâåä¼ííûõ âûøå ñå÷å-

íèé òóøåíèÿ â ñòîëêíîâåíèÿõ Li(n, l = n − 1,m) ñ êàëüöèåì ïî óãëó α (ñì.

ôîðìóëó (3.10)). Ãðàôèêè ⟨σ(q)⟩α(m) èìåþò ìåíåå ÿðêî âûðàæåííûå ìàêñè-

ìóìû ïðè |m| = n− 1, ÷åì â ñëó÷àå α = 0. Èç ñðàâíåíèÿ ðèñóíêîâ 3.7 è 3.8

âèäíî, ÷òî ïðè óñðåäíåíèè ïî óãëó çàâèñèìîñòè ñîõðàíÿþò õàðàêòåðíûé âèä

îñöèëëÿöèé ñ íàðàñòàþùåé àìïëèòóäîé.

Çàâèñèìîñòü ñå÷åíèé ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ öèðêóëÿðíûõ ñîñòîÿíèé (l =

|m| = n − 1) àòîìîâ Li îò óãëà ñòîëêíîâåíèÿ α äëÿ âîçìóùàþùèõ àòîìîâ

Ca(4s2) è Sr(5s2) ïðèâåäåíà íà ðèñ. 3.9. Ãëàâíûå êâàíòîâûå ÷èñëà íà÷àëüíûõ

ñîñòîÿíèé (n = 7 äëÿ ñòîëêíîâåíèé ñ Ca è n = 6 äëÿ Sr) ñîîòâåòñòâóþò ìàê-
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Ðèñ. 3.8: Çàâèñèìîñòè îò ìàãíèòíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà m ñå÷åíèé ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ
Li(n, l = n − 1,m) â ñòîëêíîâåíèÿõ ñ àòîìàìè Ca(4s2) ïðè óãëå ñòîëêíîâåíèÿ α = 0
(ïîëûå ñèìâîëû), à òàêæå óñðåäí¼ííûå ïî α (ñïëîøíûå ñèìâîëû), âû÷èñëåííûå ïðè n = 6
(êâàäðàòû) è n = 7 (òðåóãîëüíèêè).

ñèìàëüíîé âåëè÷èíå σcirc(n) äëÿ äàííîé ñêîðîñòè îòíîñèòåëüíîãî äâèæåíèÿ

v. Êàê âèäíî èç ðèñóíêà, ñå÷åíèÿ ìîíîòîííî ñïàäàþò ñ ðîñòîì α, òàê ÷òî

èõ îòíîøåíèå ïðè α = 0 è π/2 â ðàññìàòðèâàåìûõ óñëîâèÿõ ñîñòàâëÿåò 1.52

äëÿ Ca è 1.42 äëÿ Sr. Óâåëè÷åíèå óãëà ñòîëêíîâåíèÿ ïðèâîäèò ê óâåëè÷å-

íèþ ðîëè ìåæúÿäåðíûõ ðàññòîÿíèé R > ρ, è ñå÷åíèÿ, âû÷èñëåííûå â ðàì-

êàõ ïîäõîäà (3.3), ïðèáëèæàþòñÿ ê âåëè÷èíàì, ïîëó÷åííûì ñ èñïîëüçîâàíèåì

êâàçèêëàññè÷åñêîãî ïîäõîäà Ëàíäàó �Çèíåðà ñ ó÷¼òîì ôàêòîðîâ âûæèâàíèÿ.

Ðàñ÷¼òû ïîêàçûâàþò, ÷òî íàèáîëüøàÿ ñòàáèëüíîñòü öèðêóëÿðíûõ ðèäáåðãîâ-

ñêèõ ñîñòîÿíèé ïî îòíîøåíèþ ê ðàññìàòðèâàåìîìó ìåõàíèçìó îïóñòîøåíèÿ

äîñòèãàåòñÿ ïðè α = π/2, ò. å. â óñëîâèÿõ, êîãäà ñêîðîñòü îòíîñèòåëüíîãî

äâèæåíèÿ îêàçûâàåòñÿ ïàðàëëåëüíà ïëîñêîñòè îðáèòû ðèäáåðãîâñêîãî ýëåê-

òðîíà (ñì. ðèñ. 3.2).

Íà ðèñóíêå 3.10 èçîáðàæåíû âåëè÷èíû ñå÷åíèé ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ ðèä-

áåðãîâñêèõ ñîñòîÿíèé â ñèñòåìå Li(n = 7, l = 6,m) + Ca(4s2) ïðè ðàçëè÷íûõ

çíà÷åíèÿõ óãëà ñòîëêíîâåíèÿ α è ìàãíèòíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà m. Öèðêó-

ëÿðíûå ñîñòîÿíèÿ èìåþò íàèáîëåå ÿðêî âûðàæåííóþ óãëîâóþ çàâèñèìîñòü

ñå÷åíèé òóøåíèÿ ñðåäè nlm-ñîñòîÿíèé ñ l = n− 1. Ýòî ÿâëÿåòñÿ ñëåäñòâèåì

ñèëüíîé ëîêàëèçàöèè âîëíîâîé ôóíêöèè âíåøíåãî ýëåêòðîíà â òàêèõ ñîñòîÿ-

íèÿõ. Ðàçëè÷èå â ïðîñòðàíñòâåííîé ñòðóêòóðå âîëíîâûõ ôóíêöèé áëèçêèõ ê

öèðêóëÿðíûì ðèäáåðãîâñêèõ ñîñòîÿíèé ñ ðàçíûìè m ïðèâîäèò ê ñóùåñòâåí-
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Ðèñ. 3.9: Çàâèñèìîñòè ñå÷åíèé ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ öèðêóëÿðíûõ ñîñòîÿíèé àòîìîâ
Li(n, l = |m| = n−1) àòîìàìè Ca(4s2) (ñïëîøíàÿ êðèâàÿ) è Sr(5s2) (øòðèõîâàÿ êðèâàÿ) îò
óãëà α ìåæäó îñüþ êâàíòîâàíèÿ z è âåêòîðîì v îòíîñèòåëüíîé ñêîðîñòè ñòàëêèâàþùèõñÿ
÷àñòèö.

íî ðàçíûì õàðàêòåðàì óãëîâûõ çàâèñèìîñòåé ñå÷åíèé. Â ðàññìîòðåííîì íà

ðèñ. 3.10 ñëó÷àå ñ ðîñòîì óãëà σ (m,α) ìîíîòîííî âîçðàñòàåò ïðè m = 0− 3,

ïðîÿâëÿåò íåìîíîòîííûé õàðàêòåð ïðè m = 4 è ìîíîòîííî óáûâàåò ïðè

m = 5, 6.

Òàêèì îáðàçîì, ïðîäåìîíñòðèðîâàíû çàâèñèìîñòè ñå÷åíèé ðåçîíàíñíîãî

òóøåíèÿ ðèäáåðãîâñêèõ ñîñòîÿíèé ñ l = n− 1 è ôèêñèðîâàííûì |m| îò óãëà
ñòîëêíîâåíèÿ α è âåëè÷èíû |m|. Ïîêàçàíî, ÷òî ïðè α = 0 è |m| = n− 1, ÷òî

ñîîòâåòñòâóåò öèðêóëÿðíîìó ñîñòîÿíèþ, ñå÷åíèÿ äîñòèãàþò ìàêñèìàëüíîãî

çíà÷åíèÿ.

3.3.4. Óñðåäí¼ííûå ñå÷åíèÿ

Â çàêëþ÷åíèå ïðèâåä¼ì ãðàôèêè çàâèñèìîñòè îò n ñå÷åíèé òóøåíèÿ â

ðåàêöèè Li(nlm)+Ca(4s2), óñðåäí¼ííûõ ïî óãëó ñòîëêíîâåíèÿ (ðèñ. 3.11).

Âñëåäñòâèå ñëàáîé óãëîâîé çàâèñèìîñòè äëÿ ñîñòîÿíèé ñ l = n − 1, m = 0

ýòè ñå÷åíèÿ îòëè÷àþòñÿ îò íåóñðåäí¼ííûõ íå áîëåå ÷åì íà 7%. Îòëè÷èå æå

äëÿ öèðêóëÿðíûõ ñîñòîÿíèé, äëÿ êîòîðûõ õàðàêòåðíî ñèëüíî àíèçîòðîïíîå

ïðîñòðàíñòâåííîå ðàñïðåäåëåíèå ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè, äîñòèãàåò 35%. Òà-

êèì îáðàçîì, óñðåäíåíèå ïî óãëó ñòîëêíîâåíèÿ ïðèâîäèò ê íåêîòîðîìó ðîñòó

óñòîé÷èâîñòè öèðêóëÿðíûõ ðèäáåðãîâñêèõ ñîñòîÿíèé ïî îòíîøåíèþ ê ñòîëê-

íîâèòåëüíîìó îïóñòîøåíèþ. Âìåñòå ñ òåì, ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî äàæå ñ ó÷¼-
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Ðèñ. 3.10: Çàâèñèìîñòè ñå÷åíèé ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ ðèäáåðãîâñêèõ ñîñòîÿíèé àòîìîâ
Li(n = 7, l = 6,m) àòîìàìè Ca(4s2) îò óãëà ñòîëêíîâåíèÿ α.

òîì óñðåäíåíèÿ ýôôåêòèâíîñòü ðàññìàòðèâàåìîãî çäåñü ðåçîíàíñíîãî ìåõà-

íèçìà òóøåíèÿ îêàçûâàåòñÿ äîñòàòî÷íî âûñîêîé, íà ÷òî óêàçûâàþò õàðàê-

òåðíûå âåëè÷èíû ñå÷åíèé.

Íà ðèñ. 3.11 òàêæå ïðèâåä¼í ãðàôèê ñå÷åíèÿ òóøåíèÿ ñîñòîÿíèé ñ l = n−1,

óñðåäí¼ííûõ ïî m. Î÷åâèäíî, ÷òî, êàê è â ñëó÷àå ns-ñîñòîÿíèé, ýòè ñå÷åíèÿ

íå çàâèñÿò îò óãëà ñòîëêíîâåíèÿ. Óñðåäí¼ííûå ïî óãëó ñå÷åíèÿ òóøåíèÿ öèð-

êóëÿðíûõ ñîñòîÿíèé ïðåâûøàþò èõ â ìàêñèìóìå âñåãî íà 8%, ÷òî ÿâëÿåòñÿ

ñëåäñòâèåì îòíîñèòåëüíî ñëàáîé çàâèñèìîñòè σ (m,α) îò α ïðè |m| < l − 1.

Ìàêñèìàëüíûå çíà÷åíèÿ ñå÷åíèé ñîñòîÿíèé ñ l = n− 1 â ðàññìîòðåííîì ñëó-

÷àå â äâà ðàçà ìåíüøå, ÷åì ñîîòâåòñòâóþùàÿ âåëè÷èíà äëÿ ns-ñîñòîÿíèÿ.

Âàæíî îòìåòèòü, ÷òî â öåëîì ïîâåäåíèå ñå÷åíèé ðåçîíàíñíîãî îïóñòîøå-

íèÿ ðèäáåðãîâñêèõ ñîñòîÿíèé ïðè èçìåíåíèè êâàíòîâûõ ÷èñåë nlm ñîõðàíÿ-

åòñÿ ïðè ïåðåõîäå îò ñëó÷àÿ ôèêñèðîâàííîãî óãëà ñòîëêíîâåíèÿ α ê ñëó÷àþ

ñå÷åíèé, óñðåäí¼ííûõ ïî óãëàì. Òàêèì îáðàçîì, äëÿ âûÿñíåíèÿ õàðàêòåðà

óêàçàííûõ çàâèñèìîñòåé ïðè ðàçëè÷íûõ òèïàõ ñòàëêèâàþùèõñÿ àòîìîâ, êàê

ïðàâèëî, äîñòàòî÷íî ïðîâåñòè ðàñ÷¼ò ïðè çàäàííîì çíà÷åíèè óãëà (íàïðè-

ìåð, ïðè α = 0). Ýòî ïîçâîëÿåò çíà÷èòåëüíî ñîêðàòèòü âðåìÿ, òðåáóåìîå äëÿ

âûïîëíåíèÿ ðàñ÷¼òîâ.

×òî êàñàåòñÿ íåðåçîíàíñíîãî ìåõàíèçìà òóøåíèÿ öèðêóëÿðíûõ è îêîëî-

öèðêóëÿðíûõ ñîñòîÿíèé, ñâÿçàííîãî ñ ðàññåÿíèåì êâàçèñâîáîäíîãî ýëåêòðî-

íà íà âîçìóùàþùåì àòîìå, òî â ðàìêàõ ïîäõîäà, ïðåäëîæåííîãî â Ãëàâå 2,
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Ðèñ. 3.11: Ñðàâíåíèå ñå÷åíèé ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ ðèäáåðãîâñêèõ ñîñòîÿíèé àòîìîâ
Li(nlm) àòîìàìè Ca(4s2) ïðè α = 0 (øòðèõîâûå ëèíèè) è óñðåäí¼ííûõ ïî óãëó ñòîëêíîâå-
íèÿ α (ñïëîøíûå ëèíèè), à òàêæå ñå÷åíèé, óñðåäí¼ííûõ ïî m, äëÿ ñîñòîÿíèé ñ l = n− 1
è ns−ñîñòîÿíèé.

îí ñîîòâåòñòâóåò êâàçèóïðóãèì ïåðåõîäàì. Â îáëàñòè ðàññìàòðèâàåìûõ çäåñü

n . 10 ñå÷åíèå òàêîãî ïðîöåññà îïèñûâàåòñÿ ôîðìóëîé σ = cπρ2max = πn4 ïðè

êîýôôèöèåíòå îòñå÷êè ïî âåðîÿòíîñòè c = 0.25. Îäíàêî êîýôôèöèåíò c áûë

âûáðàí èñõîäÿ èç ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ ïî òóøåíèþ ñîñòîÿíèé ñ ìàëû-

ìè l è ìîæåò ñóùåñòâåííî îòëè÷àòüñÿ â ñëó÷àå l = n− 1 è çàäàííîãî m, åñëè

ó÷åñòü ïðîñòðàíñòâåííóþ ñòðóêòóðó ýòèõ ñîñòîÿíèé. Äëÿ îöåíêè ïîëîæèì,

÷òî îðáèòà âíåøíåãî ýëåêòðîíà èìååò ôîðìó òîðà ðàäèóñà r = n2 è òîëùèíîé

δr = n. Ãåîìåòðè÷åñêîå ñå÷åíèå â ïëîñêîñòè òîðà ðàâíî

σn = π

((
n2 +

n

2

)2
−
(
n2 − n

2

)2)
= 2πn3.

Íà ðèñ. 3.12 ïðîâåäåíî ñðàâíåíèå ñå÷åíèé ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ â ðåàê-

öèè Li(n, n− 1,m)+Ca ñ èõ îöåíî÷íûìè çíà÷åíèÿìè äëÿ íåðåçîíàíñíîãî ìå-

õàíèçìà. Âèäíî, ÷òî â îáëàñòè n < 8, ÿâëÿþùåéñÿ ïðåäìåòîì èññëåäîâàíèé,

ðåçîíàíñíûé ìåõàíèçì ñóùåñòâåííî âûäåëÿåòñÿ íà ôîíå íåðåçîíàíñíîãî.

3.4. Âûâîäû

Èññëåäîâàíû ïðîöåññû îïóñòîøåíèÿ ðèäáåðãîâñêèõ ñîñòîÿíèé àòîìîâ ñ çà-

äàííûìè çíà÷åíèÿìè ãëàâíîãî, îðáèòàëüíîãî è ìàãíèòíîãî êâàíòîâûõ ÷èñåë

â òåïëîâûõ ñòîëêíîâåíèÿõ ñ àòîìàìè ùåëî÷íîçåìåëüíûõ ýëåìåíòîâ â îñíîâ-

125



5 6 7 8 9
0

1

2

3

4

5

6
Li(nlm) + Ca
v = 1.8 . .

, 1
0-1

3  
2

   n

      l = n - 1:
 m = n - 1
 m = 0
 m = -l..l

  a
0
2n4

 2 a
0
2n3

Ðèñ. 3.12: Ñðàâíåíèå ñå÷åíèé ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ ðèäáåðãîâñêèõ ñîñòîÿíèé àòîìîâ
Li(n, l = n−1,m) àòîìàìè Ca(4s2) ïðè α = 0 äëÿ m = 0, n−1, à òàêæå ñå÷åíèé, óñðåäí¼í-
íûõ ïîm (ñïëîøíûå ëèíèè), ñ îöåíî÷íûìè çíà÷åíèÿìè ñå÷åíèé íåðåçîíàíñíîãî ìåõàíèçìà
(øòðèõ-ïóíêòèðíûå ëèíèè). a0 ≡ 1 àò. åä.

íîì ñîñòîÿíèè, îáëàäàþùèìè ìàëûìè ýíåðãèÿìè ñðîäñòâà ê ýëåêòðîíó. Àíà-

ëèç ïðîâåä¼í â îáëàñòè íå ñëèøêîì âûñîêèõ çíà÷åíèé n∗ . 10, ãäå ðåçîíàíñ-

íûé ìåõàíèçì ïåðåõîäîâ [51] äîìèíèðóåò íàä ìåõàíèçìîì, îáóñëîâëåííûì

ðàññåÿíèåì êâàçèñâîáîäíîãî ýëåêòðîíà íà âîçìóùàþùåì àòîìå. Îñíîâíîå

âíèìàíèå ñîñðåäîòî÷åíî íà ïðîöåññàõ ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ ðèäáåðãîâñêèõ

àòîìîâ â öèðêóëÿðíûõ è áëèçêèõ ê íèì ñîñòîÿíèÿõ ñ l = n− 1.

Ïîêàçàíî, ÷òî â îòëè÷èå îò ñëó÷àÿ ñåëåêòèâíî âîçáóæä¼ííûõ ðèäáåðãîâ-

ñêèõ ñîñòîÿíèé nl ñ ìàëûìè çíà÷åíèÿìè îðáèòàëüíîãî ìîìåíòà l ≪ n, íà-

ä¼æíîå êîëè÷åñòâåííîå îïèñàíèå ýòîãî ïðîöåññà íå ìîæåò áûòü äàíî â ðàì-

êàõ òåîðåòè÷åñêîãî ïîäõîäà, îñíîâàííîãî íà èñïîëüçîâàíèè ìåòîäà Ëàíäàó �

Çèíåðà, äîïîëíåííîãî ó÷¼òîì âåðîÿòíîñòè ðàñïàäà àíèîíà â ïîëå êàòèîíà.

Äëÿ ïðåîäîëåíèÿ ýòîé òðóäíîñòè ðàçðàáîòàí ïîäõîä, îñíîâàííûé íà ÷èñëåí-

íîì èíòåãðèðîâàíèè ñâÿçàííûõ óðàâíåíèé äëÿ àìïëèòóä âåðîÿòíîñòåé ïå-

ðåõîäîâ. Ìíîãîêàíàëüíîñòü çàäà÷è ýôôåêòèâíî ó÷òåíà ââåäåíèåì â ñèñòåìó

äîïîëíèòåëüíîãî ÷ëåíà, îïèñûâàþùåãî ðàñïàä îòðèöàòåëüíîãî èîíà â êóëî-

íîâñêîì ïîëå ïîëîæèòåëüíîãî. Ðàñ÷¼ò ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ ïåðåõîäà ñ ó÷à-

ñòèåì öèðêóëÿðíûõ ðèäáåðãîâñêèõ ñîñòîÿíèé âûïîëíåí ñ èñïîëüçîâàíèåì îá-

ùèõ ôîðìóë (1.42), (1.43), ïîçâîëÿþùèõ òî÷íî ó÷åñòü èçìåíåíèå âîëíîâîé

ôóíêöèè ðèäáåðãîâñêîãî àòîìà íà õàðàêòåðíîì ðàçìåðå àíèîíà.

Êîíêðåòíûå ÷èñëåííûå ðàñ÷¼òû ñå÷åíèé âûïîëíåíû äëÿ ïðîöåññà ðåçî-
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íàíñíîãî òóøåíèÿ öèðêóëÿðíûõ è áëèçêèõ ê íèì ðèäáåðãîâñêèõ ñîñòîÿíèé

àòîìîâ Li àòîìàìè Ca(4s2) è Sr(5s2). Ïîêàçàíî, ÷òî ñå÷åíèÿ òóøåíèÿ èìåþò

ìàêñèìóì ïðè n = 6− 7, âåëè÷èíà êîòîðîãî âîçðàñòàåò ñ óìåíüøåíèåì îòíî-

ñèòåëüíîé ñêîðîñòè ñòîëêíîâåíèÿ v. Ïðè ôèêñèðîâàííîé ñêîðîñòè âäàëè îò

ïîðîãîâ ìàêñèìàëüíûå ñå÷åíèÿ ñëàáî îòëè÷àþòñÿ äëÿ l = 0÷2, íî ñòàíîâÿòñÿ

â íåñêîëüêî ðàç ìåíüøå äëÿ îêîëî-öèðêóëÿðíûõ ñîñòîÿíèé |n, l = n− 1,m⟩.
Ïðè ýòîì ïîëîæåíèå ìàêñèìóìà nmax ñäâèãàåòñÿ â ñòîðîíó ìåíüøèõ n.

Ïîëó÷åííûå çàâèñèìîñòè ñå÷åíèÿ σ
(q)
n,n−1 îò ìîäóëÿ ìàãíèòíîãî êâàíòîâîãî

÷èñëà èìåþò ÿðêî âûðàæåííûå ìàêñèìóìû ïðè |m| = n−1, ñîîòâåòñòâóþùå-

ìó öèðêóëÿðíîìó ñîñòîÿíèþ. Ýòîò ðåçóëüòàò ïðÿìî ïðîòèâîïîëîæåí ðåçóëü-

òàòàì âû÷èñëåíèé â ðàìêàõ ïîäõîäà, èçëîæåííîãî â Ãëàâå 2 è ðàáîòàõ [50,51],

÷òî óêàçûâàåò íà íåïðèìåíèìîñòü ïîñëåäíåãî äëÿ îïèñàíèÿ ïðîöåññîâ ñ ó÷à-

ñòèåì öèðêóëÿðíûõ ñîñòîÿíèé.

Ïðîäåìîíñòðèðîâàíà çàâèñèìîñòü ñå÷åíèé ïðîöåññà òóøåíèÿ âûñîêîâîç-

áóæä¼ííûõ ñîñòîÿíèé |nlm⟩ îò óãëà α ìåæäó îñüþ êâàíòîâàíèÿ z è îòíîñè-

òåëüíîé ñêîðîñòüþ ñòàëêèâàþùèõñÿ ÷àñòèö v, ïðè÷åì õàðàêòåð çàâèñèìîñòè

îïðåäåëÿåòñÿ âåëè÷èíîé ìàãíèòíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà. Äëÿ öèðêóëÿðíûõ ñî-

ñòîÿíèé ìèíèìàëüíûå ñå÷åíèÿ σ
(q)
nl (n) ïîëó÷àþòñÿ ïðè α = π/2, à ìàêñèìàëü-

íûå (ïðè α = 0) ïðåâûøàþò èõ â 1.4−1.5 ðàç. Ïîêàçàíî, ÷òî ïðè óñðåäíåíèè

ïî óãëó ñòîëêíîâåíèÿ ñîõðàíÿþòñÿ êàê îñíîâíûå çàêîíîìåðíîñòè â çàâèñèìî-

ñòÿõ ñå÷åíèé îò êâàíòîâûõ ÷èñåë ðèäáåðãîâñêîãî àòîìà è òèïà âîçìóùàþùåãî

àòîìà, òàê è õàðàêòåðíûå âåëè÷èíû óêàçàííûõ ñå÷åíèé. Äàííîå îáñòîÿòåëü-

ñòâî ÿâëÿåòñÿ âàæíûì ñ òî÷êè çðåíèÿ àíàëèçà äàííûõ, ïîëó÷àåìûõ â ýêñïå-

ðèìåíòàõ, ãäå óêàçàííûé óãîë, êàê ïðàâèëî, íå ÿâëÿåòñÿ ôèêñèðîâàííûì.

Ðåçóëüòàòû ïðîâåäåííûõ ðàñ÷¼òîâ óêàçûâàþò íà óâåëè÷åíèå óñòîé÷èâî-

ñòè öèðêóëÿðíûõ ñîñòîÿíèé ïî îòíîøåíèþ ê ðåçîíàíñíîìó òóøåíèþ ïî ñðàâ-

íåíèþ ñ îáû÷íî èññëåäóåìûìè ðèäáåðãîâñêèìè nl-ñîñòîÿíèÿìè ñ òåìè æå

çíà÷åíèÿìè n è ìàëûìè îðáèòàëüíûìè êâàíòîâûìè ÷èñëàìè (l ≪ n). Äî-

ïîëíèòåëüíàÿ ñòàáèëüíîñòü ìîæåò áûòü äîñòèãíóòà, åñëè èñïîëüçîâàòü ýêñ-

ïåðèìåíòàëüíûå ìåòîäèêè, îáåñïå÷èâàþùèå âûïîëíåíèå óñëîâèÿ α = π/2.

Âìåñòå ñ òåì, óñòàíîâëåíî, ÷òî ïðè n = 5 ÷ 7 ýôôåêòèâíîñòü èññëåäóåìîãî

ìåõàíèçìà îïóñòîøåíèÿ öèðêóëÿðíûõ ñîñòîÿíèé ìîæåò îêàçàòüñÿ äîñòàòî÷-

íî âûñîêîé (ñå÷åíèÿ äîñòèãàþò 5 · 10−13 cì2 äëÿ ñòîëêíîâåíèé ñ àòîìàìè

Ca), ÷òî íåîáõîäèìî ó÷èòûâàòü ïðè ïðîâåäåíèè ýêñïåðèìåíòîâ â óñëîâèÿõ

âîçáóæäåíèÿ ñîñòîÿíèé ñ íå î÷åíü âûñîêèìè n.
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Ãëàâà 4. Ðåçîíàíñíîå òóøåíèå

ðèäáåðãîâñêèõ ñîñòîÿíèé àòîìîâ

ïîëÿðíûìè ìîëåêóëàìè

4.1. Ñîäåðæàíèå ãëàâû

Â äàííîé ÷àñòè äèññåðòàöèè òåîðåòè÷åñêèå ìåòîäû, ðàçðàáîòàííûå â ïðåäû-

äóùèõ ãëàâàõ, áóäóò ïðèìåíåíû äëÿ îïèñàíèÿ ïðîöåññîâ ðåçîíàíñíîãî âçà-

èìîäåéñòâèÿ ðèäáåðãîâñêèõ àòîìîâ ñ ñèëüíîïîëÿðíûìè ìîëåêóëàìè, îáëà-

äàþùèìè ìàëîé ýíåðãèåé ñðîäñòâà ê ýëåêòðîíó. Ïîëÿðíûå ìîëåêóëû áóäóò

îïèñàíû â ðàìêàõ ïðèáëèæåíèÿ ñôåðè÷åñêè-ñèììåòðè÷íîãî äèïîëÿ, îáðàçó-

þùåãî â ïðîöåññå ðåàêöèè îòðèöàòåëüíûé èîí â ñîñòîÿíèè ñ îðáèòàëüíûì

êâàíòîâûì ÷èñëîì ℓf = 0. Âåðîÿòíîñòè è ñå÷åíèÿ êàíàëîâ òóøåíèÿ è îáðà-

çîâàíèÿ èîííîé ïàðû áóäóò íàéäåíû èç ðåøåíèÿ óïðîù¼ííîé ñèñòåìû óðàâ-

íåíèé ñèëüíîé ñâÿçè, êîòîðàÿ îïèñûâàåò äèíàìèêó íåàäèàáàòè÷åñêèõ ïåðå-

õîäîâ ìåæäó íà÷àëüíûì êîâàëåíòíûì è ïðîìåæóòî÷íûì èîííûì òåðìàìè

êâàçèìîëåêóëû, ñôîðìèðîâàâøåéñÿ â õîäå ñòîëêíîâåíèÿ, è ó÷èòûâàåò èí-

òåãðàëüíóþ âåðîÿòíîñòü ïåðåõîäà ñ èîííîãî íà äðóãèå êîâàëåíòíûå òåðìû

ïîñðåäñòâîì ââåäåíèÿ ÷ëåíà, ñîäåðæàùåãî øèðèíû ðàñïàäà. Èñïîëüçîâàíèå

òî÷íûõ âûðàæåíèé äëÿ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ ïåðåõîäà ïîçâîëèò ó÷åñòü ýô-

ôåêòû äàëüíîäåéñòâóþùåãî âçàèìîäåéñòâèÿ, â ÷àñòíîñòè, èçìåíåíèå âîëíî-

âîé ôóíêöèè âûñîêîâîçáóæä¼ííîãî àòîìà íà õàðàêòåðíûõ ðàçìåðàõ îòðèöà-

òåëüíîãî èîíà.

Ðåçóëüòàòû âû÷èñëåíèé áóäóò ïðîèëëþñòðèðîâàíû íà ïðèìåðå ñòîëêíîâå-

íèé àòîìîâ Rb(nl) ñ ðÿäîì îðãàíè÷åñêèõ ìîëåêóë, ýíåðãèè ñðîäñòâà ê ýëåê-

òðîíó êîòîðûõ ëåæàò â äèàïàçîíå 8.5 − 49 ìýÂ. Áóäåò ïðîäåìîíñòðèðîâàíà

êîëîêîëîîáðàçíàÿ çàâèñèìîñòü ñå÷åíèé ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ îò ãëàâíîãî

êâàíòîâîãî ÷èñëà n ðèäáåðãîâñêîãî àòîìà, èçó÷åíî âëèÿíèå íà âèä äàííîé

çàâèñèìîñòè îðáèòàëüíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà l è îòíîñèòåëüíîé ñêîðîñòè äâè-
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æåíèÿ ÷àñòèö, à òàêæå ïðîàíàëèçèðîâàíû îòíîñèòåëüíûå âêëàäû êàíàëîâ òó-

øåíèÿ è îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû â ïîëíîå ñå÷åíèå ðåçîíàíñíîãî ìåõàíèçìà.

Â ïîñëåäíåì ñëó÷àå áóäåò ïðîèçâåäåíî ñðàâíåíèå ðàñ÷¼òîâ, âûïîëíåííûõ íà

îñíîâå ðåøåíèÿ ñâÿçàííûõ óðàâíåíèé è â ðàìêàõ ìîäèôèöèðîâàííîé òåîðèè

Ëàíäàó �Çèíåðà, îïèñàííîé â Ãëàâå 2. Íàêîíåö, áóäåò ïîëó÷åíà ïîëóýìïèðè-

÷åñêàÿ ôîðìóëà, ñâÿçûâàþùàÿ ïîëîæåíèå ìàêñèìóìà çàâèñèìîñòè ñå÷åíèÿ

òóøåíèÿ îò ýôôåêòèâíîãî ãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà è ýíåðãèþ ñâÿçè îòðè-

öàòåëüíîãî ìîëåêóëÿðíîãî èîíà εf . Áóäåò ïîêàçàíî, ÷òî èçìåðåíèå ïîëîæåíèé

ïèêîâ ñå÷åíèé òóøåíèÿ ìîæåò ñëóæèòü äîïîëíèòåëüíûì ëèáî àëüòåðíàòèâ-

íûì ýêñïåðèìåíòàëüíûì ìåòîäîì îïðåäåëåíèÿ εf íàðÿäó ñ øèðîêî èçâåñòíîé

àíàëîãè÷íîé ìåòîäèêîé äëÿ êàíàëà îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû.

Â êà÷åñòâå äåìîíñòðàöèè ñîñòîÿòåëüíîñòè òåîðåòè÷åñêîãî ïîäõîäà, ðàç-

âèòîãî â äàííîé ðàáîòå, áóäåò ïðîâåäåíî ñðàâíåíèå ðåçóëüòàòîâ ðàñ÷¼òîâ ñ

ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè ïî êîíñòàíòàì ñêîðîñòè K = ⟨vσ⟩ ðåàêöèè
îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû.

4.2. Îñíîâíûå óðàâíåíèÿ

Òåîðåòè÷åñêîå îïèñàíèå ïðîöåññîâ ðåçîíàíñíîãî îïóñòîøåíèÿ ñåëåêòèâíî

âîçáóæä¼ííûõ ðèäáåðãîâñêèõ ñîñòîÿíèé àòîìîâ â ñòîëêíîâåíèÿõ ñ ñèëüíî-

ïîëÿðíûìè ìîëåêóëàìè àíàëîãè÷íî èçëîæåííîìó â ïðåäûäóùèõ ãëàâàõ äëÿ

ñëó÷àÿ ìåæàòîìíûõ ñòîëêíîâåíèé. Îáå ðàññìàòðèâàåìûå ñèñòåìû � ðèä-

áåðãîâñêèé àòîì è îòðèöàòåëüíûé ìîëåêóëÿðíûé èîí, îáðàçóþùèéñÿ â ïðî-

ìåæóòî÷íîé ôàçå ðåàêöèè, � èìåþò áîëüøèå õàðàêòåðíûå ðàçìåðû: rn ∼
n2 ∼ 102 àò. åä. äëÿ àòîìà è r̄γ = 1/(2|εf |)1/2 ∼ 20 − 40 àò. åä. äëÿ ìîëåêó-

ëÿðíîãî èîíà. Ïîýòîìó äëÿ íàõîæäåíèÿ èõ ñîáñòâåííûõ âîëíîâûõ ôóíêöèé

ìîæíî âîñïîëüçîâàòüñÿ îäíî÷àñòè÷íûì ïðèáëèæåíèåì (ñì. Ãëàâó 2). Â äàí-

íîé ãëàâå áóäóò ðàññìîòðåíû ñîñòîÿíèÿ ñ ìàëûìè îðáèòàëüíûìè êâàíòîâûìè

÷èñëàìè li = 0÷ 3, îáëàäàþùèå íåíóëåâûì êâàíòîâûì äåôåêòîì δli.

Äàëüíîäåéñòâóþùàÿ ÷àñòü ïîòåíöèàëà âçàèìîäåéñòâèÿ VeB ìåæäó ýëåê-

òðîíîì è ïîëÿðíîé ìîëåêóëîé îïðåäåëÿåòñÿ âûðàæåíèåì äëÿ òî÷å÷íîãî äè-

ïîëÿ:

VeB(r) = −d · r
r3

.

Äëÿ îáðàçîâàíèÿ äèïîëüíî-ñâÿçàííîãî îòðèöàòåëüíîãî èîíà (â îòëè÷èå îò

âàëåíòíî-ñâÿçàííûõ, êîòîðûå â äàííîé ðàáîòå íå ðàññìàòðèâàþòñÿ) ìîëåêóëà
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äîëæíà îáëàäàòü äèïîëüíûì ìîìåíòîì d > 2.5 Ä, òî åñòü ïîòåíöèàë VeB(r)

èìååò ÿðêî âûðàæåííûé àñèììåòðè÷íûé õàðàêòåð. Îäíàêî âî ìíîãèõ òåîðå-

òè÷åñêèõ ðàáîòàõ, ïîñâÿù¼ííûõ ðåàêöèÿì çàðÿäîâîãî ïåðåíîñà [49, 194�196],

óñïåøíî èñïîëüçîâàëîñü ïðèáëèæåíèå ñôåðè÷åñêè-ñèììåòðè÷íîãî äèïîëÿ:

VeB(r) = −deff
r2

, r → ∞, (4.1)

ãäå deff � ýôôåêòèâíûé äèïîëüíûé ìîìåíò, çíà÷åíèå êîòîðîãî îáû÷íî áëèçêî

ê d (ñì. [195]). Ïîýòîìó äëÿ óïðîùåíèÿ òåîðåòè÷åñêîé ìîäåëè ìû ïðåíåáðå-

æ¼ì ýôôåêòàìè, ñâÿçàííûìè ñ óãëîâîé çàâèñèìîñòüþ ïîòåíöèàëà âçàèìî-

äåéñòâèÿ è âðàùåíèåì ìîëåêóëÿðíîé îñè, è áóäåì èñïîëüçîâàòü ïîòåíöèàë

âèäà (4.1).

Îïèñàíèå ïðîöåññà ñòîëêíîâåíèÿ ïðè òåïëîâûõ ñêîðîñòÿõ, êàê óæå îòìå-

÷àëîñü, ìîæåò áûòü ïðîâåäåíî â ðàìêàõ êâàçèêëàññè÷åñêîãî ïðèáëèæåíèÿ

ïðèöåëüíîãî ïàðàìåòðà. Ïðîèçâåäÿ ðàçëîæåíèå âîëíîâîé ôóíêöèè ðèäáåð-

ãîâñêîãî ýëåêòðîíà â âîçìóùàþùåì ïîòåíöèàëå ìîëåêóëû VeB ïî êîìáèíè-

ðîâàííîìó áàçèñó ñîáñòâåííûõ ôóíêöèé ðèäáåðãîâñêîãî àòîìà è îòðèöàòåëü-

íîãî èîíà (âûðàæåíèå (3.1) Ãëàâû 3), ïðèõîäèì ê ñèñòåìå óðàâíåíèé ñèëüíîé

ñâÿçè äëÿ àìïëèòóä âåðîÿòíîñòåé (3.2). Ïðè ýòîì äëÿ èîííûõ òåðìîâ Uβ è

êîâàëåíòíûõ Uk èñïîëüçóþòñÿ âûðàæåíèÿ

Uβ(R) = εβ −
1

R
, Uk(R) = Enili −

d

R2
. (4.2)

×èñëåííîå ðåøåíèå ñèñòåìû (3.2) çàòðóäíåíî ââèäó íåîáõîäèìîñòè ó÷¼-

òà áîëüøîãî êîëè÷åñòâà áëèçêî ðàñïîëîæåííûõ êîâàëåíòíûõ òåðìîâ è ïå-

ðåõîäîâ ìåæäó íèìè. Ïåðåõîä ê óïðîù¼ííîé ñèñòåìå âèäà (3.3) áàçèðóåòñÿ

íà äâóõ ïðèáëèæåíèÿõ. Ïåðâîå � ýòî íåçàâèñèìîå ðàññìîòðåíèå ïåðåõîäîâ

ìåæäó ïàðàìè êîâàëåíòíûõ òåðìîâ (îòâå÷àþùèõ çà íåðåçîíàíñíûé ìåõàíèçì

ðàññåÿíèÿ êâàçèñâîáîäíîãî ýëåêòðîíà íà âîçìóùàþùåé ÷àñòèöå) è èîííûìè

è êîâàëåíòíûìè òåðìàìè (ðåçîíàíñíûé ìåõàíèçì âçàèìîäåéñòâèÿ). Äëÿ ñëó-

÷àÿ ñòîëêíîâåíèé ñ àòîìàìè â Ãëàâå 2 áûëî ïîêàçàíî, ÷òî íåðåçîíàíñíûé

ìåõàíèçì ïðåîáëàäàåò ïðè áîëüøèõ ãëàâíûõ êâàíòîâûõ ÷èñëàõ ðèäáåðãîâ-

ñêîãî ñîñòîÿíèÿ ni ∼ 20− 100, â òî âðåìÿ êàê ðåçîíàíñíûé ìåõàíèçì èãðàåò

ñóùåñòâåííóþ ðîëü ïðè ni ∼ 10. Ïðè ñóùåñòâåííîé âåëè÷èíå äðîáíîé ÷àñòè

êâàíòîâîãî äåôåêòà ðèäáåðãîâñêîãî àòîìà, òî åñòü â ñëó÷àå íåóïðóãîãî ðàñ-

ñåÿíèÿ ýëåêòðîíà, îáëàñòè ïðåîáëàäàíèÿ ðåçîíàíñíîãî è íåðåçîíàíñíîãî òó-

øåíèÿ õîðîøî ðàçäåëÿþòñÿ. Äëÿ ñòîëêíîâåíèé âûñîêîâîçáóæä¼ííûõ àòîìîâ
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ñ ïîëÿðíûìè ìîëåêóëàìè, íå îáëàäàÿ äàííûìè ðàñ÷¼òîâ èç ïåðâîïðèíöèïîâ

ëèáî íàä¼æíûìè ýêñïåðèìåíòàëüíûìè ðåçóëüòàòàìè, ìîæíî ñäåëàòü ëèøü

ãðóáûå îöåíêè ñå÷åíèé íåðåçîíàíñíîãî ìåõàíèçìà (ñì. ðàçäåëû 5, 6 â [2]).

Â äàííîì ñëó÷àå ïàðàìåòðîì íåóïðóãîñòè ñîóäàðåíèÿ áóäåò âûñòóïàòü íå

ðàçíîñòü ýíåðãèé êîíå÷íîãî è íà÷àëüíîãî êîâàëåíòíûõ òåðìîâ, à âåëè÷èíà

1

2n2i∗
− 1

2n2k∗
−∆Ejj′,

ãäå ∆Ejj′ � ðàçíîñòü ýíåðãèé ñîñåäíèõ âðàùàòåëüíûõ óðîâíåé (âûðàæåíèå

(6.54) â [2]). Èñïîëüçóÿ äàííûå ïî âðàùàòåëüíûì ïîñòîÿííûì [197], áûëà ïðî-

èçâåäåíà îöåíêà ìèíèìàëüíîãî çíà÷åíèÿ ni∗, ïðè êîòîðîì ðàññåÿíèå ýëåêòðî-

íà ïåðåñòà¼ò áûòü íåóïðóãèì â ñëó÷àå ñòîëêíîâåíèé Rb(ns) è Rb(nd) ñ ðÿäîì

ìîëåêóë: CH2CHCN, CH3NO2, CH3CN, C3H2O3 è C3H4O3. Ëèøü â ñëó÷àå âè-

íèëåí êàðáîíàòà (C3H2O3, εf = 24 ìýÂ) ýòî çíà÷åíèå ñîñòàâèëî 13÷ 20, äëÿ

îñòàëüíûõ æå ìîëåêóë îíî ïðåâûøàåò 30. Àíàëîãè÷íàÿ îöåíêà äëÿ êâàíòà

êîëåáàòåëüíîé ýíåðãèè hνmin = Enili−Enklk äà¼ò n
min
i∗ = 25÷35 äëÿ âñåõ èññëå-

äóåìûõ ìîëåêóë. Òàêèì îáðàçîì, â îáëàñòè ýôôåêòèâíûõ ãëàâíûõ êâàíòîâûõ

÷èñåë ni∗ = 8÷15, èññëåäóåìûõ â ðàáîòå, âêëàäîì íåðåçîíàíñíîãî ìåõàíèçìà

ñíÿòèÿ ñåëåêòèâíîãî âîçáóæäåíèÿ â ðÿäå ñëó÷àåâ ìîæíî ïðåíåáðå÷ü, ÷òî è

áóäåò ñäåëàíî â äàëüíåéøåì.

Âî-âòîðûõ, âîñïîëüçóåìñÿ ïðåäñòàâëåíèåì î øèðèíå ðàñïàäà Γℓβmβ
(t) �

âåðîÿòíîñòè ïîêèíóòü èîííûé òåðì |νβℓβmβ⟩ â åäèíèöó âðåìåíè. Äëÿ ðàñ-

ïàäà àíèîíà â s-ñîñòîÿíèè (ℓβ = mβ = 0) â êóëîíîâñêîì ïîëå ýòà âåëè÷èíà

çàäà¼òñÿ âûðàæåíèåì [151]:

Γ00(R(t)) =
C2

2γR2
exp

[
−2Rγ +

√
8Rf

(
1

2
Rγ2

)]
,

f(x) =
ln
[
x1/2 + (1 + x)1/2

]
(1 + x)1/2

,

ãäå êîíñòàíòû C è γ îïðåäåëÿþòñÿ èç àñèìïòîòè÷åñêîãî ïîâåäåíèÿ âîëíîâîé

ôóíêöèè îòðèöàòåëüíîãî èîíà ïðè r → ∞ (2.6).

Ñ ó÷¼òîì äàííûõ ïðèáëèæåíèé ñèñòåìà óðàâíåíèé ñèëüíîé ñâÿçè ñâîäèòñÿ
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ê äâóì óðàâíåíèÿì:

i
daf
dt

= bi(t)Vfi(R(t)) exp

−i∆Et− i

t∫
−∞

dt′

R(t′)

−
iΓℓfmf

(t)

2
af(t),

i
dbi
dt

= af(t) [Vfi(R(t))]∗ exp

i∆Et+ i

t∫
−∞

dt′

R(t′)

 , (4.3)

ãäå af(t) è bi(t) � àìïëèòóäû âåðîÿòíîñòåé èîííîãî è íà÷àëüíîãî êîâàëåíò-

íîãî ñîñòîÿíèé, ñîîòâåòñòâåííî, à ∆E = Enili − εf . Èíäåêñ β çàìåí¼í íà f ,

÷òîáû ïîä÷åðêíóòü íàëè÷èå òîëüêî îäíîãî èîííîãî ñîñòîÿíèÿ. Â ïîêàçàòå-

ëå ýêñïîíåíòû ìû ïðåíåáðåãëè äèïîëüíîé ÷àñòüþ êîâàëåíòíîãî ïîòåíöèàëà

Ui(R) (4.2) ââèäó å¼ ìàëîñòè. Ìàòðè÷íûé ýëåìåíò ïåðåõîäà

Vfi(R) =

∫
Φ∗

f(r)VeB(r)ψi(r−R)dr (4.4)

âû÷èñëÿëñÿ ïî ôîðìóëå (1.42) Ãëàâû 1, ïîçâîëÿþùåé ó÷åñòü òî÷íûé âèä

ïîòåíöèàëà âçàèìîäåéñòâèÿ è èçìåíåíèå âîëíîâîé ôóíêöèè ðèäáåðãîâñêî-

ãî àòîìà íà õàðàêòåðíîì ðàçìåðå âîëíîâîé ôóíêöèè îòðèöàòåëüíîãî èîíà. Â

ñëó÷àå ℓf = 0 îíà ïðèîáðåòàåò îñîáåííî ïðîñòîé âèä:

Vfi(R) = (−1)−mi

√
4π(2li + 1)F (li)

0li
(R)×

×
li∑

µ=−li

(
0 li li

0 µ −mi

)
Yliµ(nR). (4.5)

Â Ãëàâå 3 áûëî ïîêàçàíî, ÷òî â ïðîöåññàõ ðåçîíàíñíûõ ïåðåõîäîâ ïðè

ñòîëêíîâåíèÿõ ðèäáåðãîâñêèõ àòîìîâ ñ àòîìàìè, îáëàäàþùèìè ìàëûì ñðîä-

ñòâîì ê ýëåêòðîíó, øèðèíà îáëàñòè íåàäèàáàòè÷íîñòè ñóùåñòâåííî âûõîäèò

çà ðàìêè ïðåäïîëîæåíèÿ, ëåæàùåãî â îñíîâå ïîäõîäà Ëàíäàó �Çèíåðà, è â

ñëó÷àå li = ni − 1 òàêîé ïîäõîä ïðèâîäèò ê çíà÷èòåëüíûì ïîãðåøíîñòÿì â

îïðåäåëåíèè âåëè÷èí ñå÷åíèé. ×òîáû èçáåæàòü ïîäîáíîé íåòî÷íîñòè â ðàñ-

÷¼òàõ ñ ìîëåêóëàìè, îáëàäàþùèìè ìåíüøèìè ïî ìîäóëþ ýíåðãèÿìè ñðîä-

ñòâà è ïîýòîìó áîëåå øèðîêîé îáëàñòüþ ýôôåêòèâíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ, ÷åì

àòîìû, â äàííîé ãëàâå äëÿ îïèñàíèÿ ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ è îáðàçîâàíèÿ

èîííîé ïàðû ïðîèçâîäèòñÿ èíòåãðèðîâàíèå óïðîù¼ííîé ñèñòåìû ñâÿçàííûõ

óðàâíåíèé äëÿ àìïëèòóäíûõ êîýôôèöèåíòîâ (4.3). Îíà íå òîëüêî ó÷èòûâàåò

âîçìîæíîñòü íåàäèàáàòè÷åñêèõ ïåðåõîäîâ â øèðîêîì äèàïàçîíå ìåæàòîìíûõ
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ðàññòîÿíèé, íî è ïîñðåäñòâîì ââåäåíèÿ ÷ëåíà i
2 Γℓfmf

(t)af(t) îïðåäåëÿåò âåðî-

ÿòíîñòü ðàñïàäà èîííîé ïàðû â îáëàñòè íåàäèàáàòè÷íîñòè. Ðàçìåðû îáëàñòè

èíòåãðèðîâàíèÿ ñèñòåìû R ∈ [R1;R2] îïðåäåëÿëèñü èç óñëîâèÿ (3.4) è ìîãëè

äîñòèãàòü äåñÿòêîâ àòîìíûõ åäèíèö.

Ðåøåíèå ñèñòåìû óðàâíåíèé (4.3) ñ íà÷àëüíûìè óñëîâèÿìè (3.7) äà¼ò âå-

ðîÿòíîñòè îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû W (i) (3.5) è ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ W (q)

(3.6). Â ñëó÷àå li ̸= 0 íåîáõîäèìî âû÷èñëèòü âåðîÿòíîñòè äëÿ êàæäîãî çíà÷å-

íèÿ åãî ïðîåêöèè mi è ïðîâåñòè óñðåäíåíèå. Ñå÷åíèÿ ñîîòâåòñòâóþùèõ ïðî-

öåññîâ íàõîäÿòñÿ ïóò¼ì èíòåãðèðîâàíèÿ âåðîÿòíîñòåé ïî ïðèöåëüíîìó ïàðà-

ìåòðó è àçèìóòàëüíîìó óãëó (3.8).

4.3. Îáñóæäåíèå ðåçóëüòàòîâ ðàñ÷¼òîâ

4.3.1. Çàâèñèìîñòü ñå÷åíèé ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ è îáðàçîâàíèÿ
èîííîé ïàðû îò ãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà àòîìà

Îáñóäèì îñíîâíûå ÷åðòû ïîâåäåíèÿ ñå÷åíèé îáîèõ êàíàëîâ ðåàêöèè ðå-

çîíàíñíîãî îïóñòîøåíèÿ âûñîêîâîçáóæä¼ííûõ ñîñòîÿíèé àòîìîâ ñèëüíîïî-

ëÿðíûìè ìîëåêóëàìè. Â êà÷åñòâå ïðèìåðà ðàññìîòðèì ñòîëêíîâåíèÿ Rb(nl),

l = 0− 3, ñ ìîëåêóëàìè, ïàðàìåòðû êîòîðûõ ïðèâåäåíû â Òàáëèöå 4.1.

Òàáëèöà 4.1. Ýíåðãèè ñðîäñòâà ê ýëåêòðîíó |εf | (â ìýÂ) è äèïîëüíûå ìîìåíòû d (â äåáàÿõ) èçó-

÷àåìûõ ìîëåêóë.

Ìîëåêóëà Ôîðìóëà |εf |, ìýÂ d, Ä

Ýòèëåí ñóëüôèò C2H4SO3 8.5 [144] 3.39 [144]
Àêðèëîíèòðèë CH2CHCN 10.8 [49] 3.87 [198]
2,2-äèìåòèëïðîïàííèòðèë (CH3)3CCN 12.6 [181] 3.95 [181]
Íèòðîìåòàí CH3NO2 13 [199,200] 3.46 [198]
Àöåòîíèòðèë CH3CN 18.6 [49] 3.924 [198]
Âèíèëåí êàðáîíàò C3H2O3 24 [180] 4.59 [180]
Ýòèëåí êàðáîíàò C3H4O3 49 [180] 5.35 [180]

Ðèñ. 4.1 äåìîíñòðèðóåò çàâèñèìîñòè σ(q,i)(n∗) äëÿ íèòðîìåòàíà (4.1à) è

âèíèëåí êàðáîíàòà (4.1á) ïðè ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèÿõ îðáèòàëüíîãî êâàíòî-

âîãî ÷èñëà ðóáèäèÿ l = 0, 2, 3 è ôèêñèðîâàííîé îòíîñèòåëüíîé ñêîðîñòè

v = 10−3 àò. åä. Ñå÷åíèÿ îáîèõ êàíàëîâ ðåàêöèè èìåþò õàðàêòåðíûé êî-

ëîêîëîîáðàçíûé âèä, ïðè÷¼ì ìàêñèìóìû ñå÷åíèé òóøåíèÿ ñìåùåíû âëåâî,

à èõ âåëè÷èíû ïðè ðàçíûõ l â 5 − 8 ðàç âûøå, ÷åì äëÿ êàíàëà îáðàçîâàíèÿ

èîííîé ïàðû.
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Ðèñ. 4.1: Çàâèñèìîñòü ñå÷åíèé ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ (ò¼ìíûå ñèìâîëû) è îáðàçîâàíèÿ
èîííîé ïàðû (ñâåòëûå ñèìâîëû) îò ýôôåêòèâíîãî ãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà n∗ = n− δl
â òåïëîâûõ ñòîëêíîâåíèÿõ ðèäáåðãîâñêîãî àòîìà Rb(nl) (l = 0, 2, 3) ñ íèòðîìåòàíîì (à) è
âèíèëåí êàðáîíàòîì (á). Ðåçóëüòàòû ïîëó÷åíû ïóò¼ì èíòåãðèðîâàíèÿ ñèñòåìû (4.3) ïðè
îòíîñèòåëüíîé ñêîðîñòè v = 1 · 10−3 àò. åä.

Ñïàäàþùàÿ ÷àñòü çàâèñèìîñòè (â îáëàñòè áîëüøèõ n∗) îïðåäåëÿåòñÿ ñòðå-

ìèòåëüíûì óìåíüøåíèåì çíà÷åíèé ìîäóëÿ ìàòðè÷íîãî ýëåìåíòà ïåðåõîäà

Vfi(R) ñ ðîñòîì ãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà. Ïðè ìàëûõ n∗ âåðîÿòíîñòè òó-

øåíèÿ îêàçûâàþòñÿ áëèçêèìè ê åäèíèöå â øèðîêîì äèàïàçîíå çíà÷åíèé ïðè-

öåëüíîãî ïàðàìåòðà, è ñå÷åíèÿ âîçðàñòàþò ïðîïîðöèîíàëüíî n4∗ âíå çàâèñè-

ìîñòè îò âåëè÷èíû ýíåðãèè ñðîäñòâà ìîëåêóëû ê ýëåêòðîíó (ïîñêîëüêó ïðè

2n2∗|εf | ≪ 1 Rc ≈ 2n2∗, à σ
(q) ≈ πR2

c). Ñå÷åíèÿ îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû â

ýòîé îáëàñòè ýôôåêòèâíûõ ãëàâíûõ êâàíòîâûõ ÷èñåë ïîäàâëåíû èç-çà ìàëî-

ñòè õàðàêòåðíûõ ìåæàòîìíûõ ðàññòîÿíèé Rc â òî÷êå ïåðåõîäà, ïðèâîäÿùåé

ê áîëüøîé âåðîÿòíîñòè ðàñïàäà îòðèöàòåëüíîãî èîíà. Ïî ìåðå ðîñòà n∗ è Rc

âêëàä øèðèíû ðàñïàäà óìåíüøàåòñÿ è ñå÷åíèÿ îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû σ(i)

äîñòèãàþò ìàêñèìóìà íà ôîíå óáûâàþùåé çàâèñèìîñòè σ(q)(n∗). Ñòîèò îä-

íàêî çàìåòèòü, ÷òî ñå÷åíèÿ êàíàëà òóøåíèÿ îêàçûâàþòñÿ áîëüøå ñå÷åíèé

îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû ïðàêòè÷åñêè ïðè âñåõ çíà÷åíèÿõ n∗ è çàíèìàþò

áîëåå øèðîêóþ îáëàñòü ýôôåêòèâíûõ ãëàâíûõ êâàíòîâûõ ÷èñåë.

Ïîëîæåíèÿ ïèêîâ äëÿ êàíàëà ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ îêàçûâàþòñÿ òàêæå

ìåíåå ÷óâñòâèòåëüíûìè ê âåëè÷èíå îðáèòàëüíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà. Åãî âå-

ëè÷èíà, êàê áûëî óêàçàíî â Ãëàâå 2, âëèÿåò íà ìîäóëü Vfi(R) ïðè ôèêñèðî-

âàííîì ãëàâíîì êâàíòîâîì ÷èñëå. Â ðàìêàõ èñïîëüçóåìîãî ïîäõîäà äëÿ ôîð-

ìèðîâàíèÿ ñòàáèëüíîãî èîíà íåîáõîäèìî äâàæäû ïåðåñå÷ü îáëàñòü íåàäèà-

áàòè÷íîñòè, â òî âðåìÿ êàê äëÿ ðåàëèçàöèè òóøåíèÿ äîñòàòî÷íî îäíîãî ïðî-
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Ðèñ. 4.2: Çàâèñèìîñòè îò n ñå÷åíèé ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ (q) è îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïà-
ðû (i) â ñòîëêíîâåíèÿõ Rb(ns) ñ ìîëåêóëîé àöåòîíèòðèëà äëÿ ðàçëè÷íûõ îòíîñèòåëüíûõ
ñêîðîñòåé: v = 2 · 10−4, 1 · 10−3 è 3 · 10−3 àò åä.

Íà ðèñ. 4.2 ðàññìîòðåíî èçìåíåíèå ïðîôèëÿ ñå÷åíèé σ(q)(n∗) è σ
(i)(n∗) ñ èç-

ìåíåíèåì ñêîðîñòè îòíîñèòåëüíîãî äâèæåíèÿ ÷àñòèö â ñòîëêíîâåíèÿõ Rb(ns)

è àöåòîíèòðèëà. Õàðàêòåð çàâèñèìîñòåé â öåëîì òàêîé æå, êàê è íà ðèñ 4.1:

ñå÷åíèÿ òóøåíèÿ âûøå ñå÷åíèé îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû ïðè îòíîñèòåëüíî

íåâûñîêèõ ãëàâíûõ êâàíòîâûõ ÷èñëàõ è ñðàâíèâàþòñÿ ñ íèìè ïðè ïðîõîæäå-

íèè ìàêñèìóìà σ(i)(n∗). Ïðè ñêîðîñòÿõ íèæå ïîðîãîâîé (ñì. (2.15) Ãëàâû 2)

êàíàë îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû îêàçûâàåòñÿ ïîäàâëåííûì, ÷òî âèäíî íà ïðè-

ìåðå v = 2 · 10−4 àò åä. Îáà êàíàëà ðåàêöèè ÷óâñòâèòåëüíû ê ñêîðîñòè. Ïî

ìåðå å¼ óâåëè÷åíèÿ ãðàôèêè σ(q)(n∗) è σ
(i)(n∗) ñòàíîâÿòñÿ áîëåå ïîëîãèìè, âå-

ëè÷èíû ìàêñèìóìîâ ñïàäàþò, à ñàìè îíè ñäâèãàþòñÿ â ñòîðîíó ìåíüøèõ n∗.

Ýòî îòðàæàåò òîò ôàêò, ÷òî ñ óâåëè÷åíèåì îòíîñèòåëüíîé ñêîðîñòè âçàèìî-

äåéñòâèå ÷àñòèö ñòàíîâèòñÿ ìåíåå ýôôåêòèâíûì èç-çà óìåíüøåíèÿ âðåìåíè

âçàèìîäåéñòâèÿ. Ïðè ýòîì ñå÷åíèÿ òóøåíèÿ ìîíîòîííî óáûâàþò ñî ñêîðî-

ñòüþ, â òî âðåìÿ êàê ñêîðîñòíàÿ çàâèñèìîñòü ñå÷åíèé îáðàçîâàíèÿ èîííîé

ïàðû îêàçûâàåòñÿ áîëåå ñëîæíîé èç-çà êîíêóðåíöèè äâóõ êàíàëîâ ðåàêöèè.

Ýòî îáñòîÿòåëüñòâî ìîæåò ñûãðàòü ðîëü ïðè àíàëèçå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàí-

íûõ, ïîñêîëüêó èçìåðÿþò, êàê ïðàâèëî, íå ñå÷åíèÿ, à îòíîñèòåëüíûå âåëè÷è-

íû êîíñòàíò ñêîðîñòè (2.16), à ôóíêöèÿ ðàñïðåäåëåíèÿ ïî ñêîðîñòÿì f(v)

íå âñåãäà èçâåñòíà. Òåì íå ìåíåå, ñäâèã ïîëîæåíèÿ ìàêñèìóìà âî âñ¼ì ðàñ-

ñìàòðèâàåìîì äèàïàçîíå ñêîðîñòåé íå ïðåâûøàåò ∆n = 2. Ïîýòîìó ìîæíî ñ

äîñòàòî÷íî âûñîêîé òî÷íîñòüþ âû÷èñëÿòü ïîëîæåíèÿ ìàêñèìóìîâ êîíñòàíò
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ñêîðîñòè îáîèõ êàíàëîâ ðåàêöèè, äàæå íå çíàÿ òî÷íîé ôóíêöèè ðàñïðåäåëå-

íèÿ f(v).

4.3.2. Îòíîñèòåëüíûå âêëàäû ïðîöåññîâ ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ è
îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû

Ïðîäîëæàÿ ñðàâíèâàòü âêëàäû êàíàëîâ òóøåíèÿ è îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïà-

ðû, ðàññìîòðèì ãðàôèêè îòíîñèòåëüíûõ ñå÷åíèé σ(q)/(σ(q)+σ(i)), σ(i)/(σ(q)+

σ(i)), ïðåäñòàâëåííûå íà ðèñ. 4.3. Íà í¼ì èçîáðàæåíû ðåçóëüòàòû, ïîëó÷åí-

íûå ïóò¼ì èíòåãðèðîâàíèÿ ñâÿçàííûõ óðàâíåíèé (÷¼ðíûå ñèìâîëû) è â ðàì-

êàõ ìîäèôèöèðîâàííîé òåîðèè Ëàíäàó �Çèíåðà (áåëûå ñèìâîëû). Ðàññìîò-

ðåíû òðè ìîëåêóëû: C2H4SO3 (ëèíèÿ), C3H2O3 (ïóíêòèð) è C3H4O3 (øòðèõ-

ïóíêòèð), ýíåðãèè ñðîäñòâà ê ýëåêòðîíó êîòîðûõ ñîñòàâëÿþò 8.5, 24 è 49 ìýÂ,

ñîîòâåòñòâåííî; ëåâàÿ è ïðàâàÿ ïàíåëè îòâå÷àþò ñëó÷àÿì Rb(ns) è Rb(nf).

Îòíîñèòåëüíàÿ ñêîðîñòü ñòîëêíîâåíèé v = 10−3 àò. åä. âûøå ïîðîãà îáðà-

çîâàíèÿ èîííîé ïàðû ïðè âñåõ çíà÷åíèÿõ n∗, ïðè êîòîðûõ σ(i) ñóùåñòâåííî

íåíóëåâîå.
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Ðèñ. 4.3: Îòíîñèòåëüíûå âêëàäû ïðîöåññîâ îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû (òðåóãîëüíèêè) è ðå-
çîíàíñíîãî òóøåíèÿ (êâàäðàòû) â ïîëíûå ñå÷åíèÿ ñíÿòèÿ íàñåë¼ííîñòè ðèäáåðãîâñêèõ nl-
ñîñòîÿíèé ðóáèäèÿ â ñòîëêíîâåíèÿõ ñ ïîëÿðíûìè ìîëåêóëàìè C2H4SO3, C3H2O3 è C3H4O3.
Ò¼ìíûå ñèìâîëû � ðåçóëüòàò èíòåãðèðîâàíèÿ ñèñòåìû (4.3), ñâåòëûå � èñïîëüçîâàíèÿ ìî-
äèôèöèðîâàííîãî ïîäõîäà Ëàíäàó �Çèíåðà. Îòíîñèòåëüíàÿ ñêîðîñòü v = 1 · 10−3 àò. åä.
Ïàíåëè à è á ñîîòâåòñòâóþò l = 0 è l = 3.

Ïðè ìàëûõ çíà÷åíèÿõ n∗ êàíàë òóøåíèÿ ïîëíîñòüþ ïîäàâëÿåò êàíàë îá-

ðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû âíå çàâèñèìîñòè îò ðàññìàòðèâàåìîé ïàðû ñòàëêèâà-

þùèõñÿ ÷àñòèö. Êàê óæå îòìå÷àëîñü ïðè àíàëèçå ñòîëêíîâåíèé ðèäáåðãîâ-

ñêèõ àòîìîâ ñ àòîìàìè ùåëî÷íîçåìåëüíûõ ýëåìåíòîâ â Ãëàâå 2, ýòî ñâÿçàíî ñ
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ìàëîñòüþ ìåæúÿäåðíûõ ðàññòîÿíèé R ≈ Rc, íà êîòîðûõ ïðîèñõîäèò íåàäèà-

áàòè÷åñêèé ïåðåõîä, ÷òî ïðèâîäèò ê áîëüøèì âåðîÿòíîñòÿì ðàñïàäà èîííîé

ïàðû. Äàííûé ðåçóëüòàò ñïðàâåäëèâ äëÿ îáîèõ òåîðåòè÷åñêèõ ïîäõîäîâ.

Ñ ðîñòîì n∗ øèðèíû ðàñïàäà óìåíüøàþòñÿ, è âåðîÿòíîñòü âûæèâàíèÿ

èîííîé ïàðû ðàñò¼ò. Îäíàêî åñëè â ñëó÷àå ìîäèôèöèðîâàííîé òåîðèè Ëàí-

äàó �Çèíåðà îòíîñèòåëüíûé âêëàä êàíàëà îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû óâåëè-

÷èâàëñÿ ìîíîòîííî, òî ïðèìåíåíèå áîëåå òî÷íîãî ïîäõîäà ïðèâîäèò ê ñïàäó

ýòîé âåëè÷èíû ïîñëå äîñòèæåíèÿ ìàêñèìàëüíîãî çíà÷åíèÿ, ïðè÷¼ì äëÿ ýíåð-

ãèé ñâÿçè îòðèöàòåëüíîãî èîíà |εf | > 20 ìýÂ ñå÷åíèÿ òóøåíèÿ îêàçûâàþòñÿ

áîëüøå ñå÷åíèé îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû ïðè ëþáûõ n∗. Ïðè ýíåðãèÿõ ñâÿçè,

ìåíüøèõ (ïðè äàííîé ñêîðîñòè v) 20 ìýÂ, ìàêñèìóì σ(i)/(σ(q)+σ(i)) ïðåâûøà-

åò 1/2. Ñëåäóåò çàìåòèòü, ÷òî îí íàõîäèòñÿ íà ∆n∗ = 1÷3 ïðàâåå ïîëîæåíèÿ

ïèêà àáñîëþòíîãî ñå÷åíèÿ σ(i) è òåì áîëåå âûøå êîîðäèíàòû ìàêñèìóìà ñå-

÷åíèÿ òóøåíèÿ. Ïîýòîìó äàæå ïðè ìàëûõ |εf | ìàêñèìàëüíîå çíà÷åíèå σ(q)

ïðåâûøàåò àíàëîãè÷íóþ âåëè÷èíó äëÿ σ(i) â 5 è áîëåå ðàç.

Ñ ðîñòîì n∗ øèðèíà îáëàñòè íåàäèàáàòè÷íîñòè, îïðåäåëÿåìàÿ óñëîâè-

åì (3.4), óìåíüøàåòñÿ, ïðè÷¼ì äëÿ ìåíüøèõ ýíåðãèé ñâÿçè îòðèöàòåëüíîãî

èîíà ýòî ïðîèñõîäèò ïëàâíåå, ÷åì îáúÿñíÿåòñÿ ëó÷øåå ñîâïàäåíèå ðåçóëü-

òàòîâ äâóõ òåîðåòè÷åñêèõ ïîäõîäîâ â îáëàñòè ïðîìåæóòî÷íûõ n∗. Ñ äðóãîé

ñòîðîíû, íàðóøåíèå êðèòåðèåâ ïðèìåíèìîñòè òåîðèè Ëàíäàó �Çèíåðà ïðè-

âîäèò, ïî-âèäèìîìó, ê çàâûøåííûì çíà÷åíèÿì ñå÷åíèé îáðàçîâàíèÿ èîííîé

ïàðû â îáëàñòè ñïàäà êðèâîé σ(i)(n∗), èç-çà ÷åãî îòíîñèòåëüíûé âêëàä ñå÷åíèÿ

ïðè áîëüøèõ n∗ ïðèáëèæàåòñÿ ê åäèíèöå, à íå ê íóëþ. Ñðàâíèâàÿ ðèñ. 4.1à

è 4.1á, ìîæíî òàêæå çàìåòèòü, ÷òî ïðè ìàëûõ ýíåðãèÿõ ñâÿçè îòðèöàòåëüíûõ

èîíîâ ñèëüíåå ñêàçûâàåòñÿ âëèÿíèå îðáèòàëüíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà li íà îòíî-

ñèòåëüíûå âåëè÷èíû ñå÷åíèé. Äåéñòâèòåëüíî, õàðàêòåðíûå ðàçìåðû îáëàñòè

ëîêàëèçàöèè âíåøíåãî ýëåêòðîíà â òàêèõ ìîëåêóëÿðíûõ èîíàõ áîëüøå, è èí-

òåãðàëû ïåðåêðûòèÿ â âûðàæåíèè äëÿ ìàòðè÷íîãî ýëåìåíòà ïåðåõîäà (4.4)

áîëåå ÷óâñòâèòåëüíû ê ïðîñòðàíñòâåííîé ñòðóêòóðå âîëíîâîé ôóíêöèè ðèä-

áåðãîâñêîãî ñîñòîÿíèÿ. Ðåçóëüòàòû ðàñ÷¼òîâ ñ èñïîëüçîâàíèåì äâóõ òåîðåòè-

÷åñêèõ ïîäõîäîâ ñèëüíåå îòëè÷àþòñÿ â ñëó÷àå ñòîëêíîâåíèé ñ Rb(nf). ×òî

êàñàåòñÿ îòíîñèòåëüíîé ñêîðîñòè ñòîëêíîâåíèé, òî ïðè å¼ óâåëè÷åíèè îòíî-

ñèòåëüíàÿ ýôôåêòèâíîñòü êàíàëà îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû óâåëè÷èâàåòñÿ

âñëåäñòâèå ìåíüøåãî âðåìåíè âçàèìîäåéñòâèÿ ñôîðìèðîâàâøèõñÿ èîíîâ.

×òîáû ãëóáæå ðàçîáðàòüñÿ â ïðè÷èíàõ ðàçëè÷èÿ ðåçóëüòàòîâ äâóõ ìåòî-
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äîâ ðàñ÷¼òà, ñðàâíèì äàâàåìûå èìè çàâèñèìîñòè âåðîÿòíîñòåé îáðàçîâàíèÿ

èîííîé ïàðû W (i) è ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ W (q) îò ïðèöåëüíîãî ïàðàìåòðà.

Íà ðèñ. 4.4 ïðèâåäåíû ñîîòâåòñòâóþùèå ãðàôèêè äëÿ ñëó÷àÿ âçàèìîäåéñòâèÿ

Rb(ns) è Rb(nf) ñ âèíèëåí êàðáîíàòîì (|εf | = 24 ìýÂ). Ðàñ÷¼òû âûïîëíåíû

ïðè n = 13, 15 (ns-ñîñòîÿíèÿ, n∗ = 9.87 è 11.87) è n∗ ≈ n = 10, 12 (nf -

ñîñòîÿíèÿ); ñêîðîñòü îòíîñèòåëüíîãî äâèæåíèÿ ÷àñòèö 10−3 àò. åä.
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Ðèñ. 4.4: Âåðîÿòíîñòè ïðîöåññîâ ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ W (q) (à è â, ëèíåéíûé ìàñøòàá)
è îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû W (i) (á è ã, ëîãàðèôìè÷åñêèé ìàñøòàá) â çàâèñèìîñòè îò
ïðèöåëüíîãî ïàðàìåòðà ρ äëÿ ñòîëêíîâåíèé Rb(ns) è Rb(nf) ñ âèíèëåí êàðáîíàòîì. Çíà-
÷åíèÿ n óêàçàíû âîçëå êðèâûõ. Ñêîðîñòü ñòîëêíîâåíèé v = 10−3 àò. åä. Îáîçíà÷åíèå
¾Ë-Ç¿ ñîîòâåòñòâóåò ðåçóëüòàòàì ðàñ÷¼òîâ âåðîÿòíîñòåé ñ èñïîëüçîâàíèåì ìîäèôèöèðî-
âàííîé òåîðèè Ëàíäàó �Çèíåðà, äîïîëíåííîé âû÷èñëåíèåì ôàêòîðîâ âûæèâàíèÿ [192],
¾óð. (4.3)¿ � ðåøåíèþ âðåìåííûõ óðàâíåíèé äëÿ àìïëèòóä âåðîÿòíîñòåé.

Èç ðèñ. 4.4à âèäíî, ÷òî ðàñ÷¼ò ïî ìåòîäó Ëàíäàó �Çèíåðà â ñëó÷àå ns-

ñîñòîÿíèé äà¼ò çàíèæåííûå çíà÷åíèÿ âåðîÿòíîñòåé òóøåíèÿ âî âñåé îáëàñòè

ïðèöåëüíûõ ïàðàìåòðîâ, çà èñêëþ÷åíèåì îêðåñòíîñòè ρ = Rc, ÷òî ïðèâî-

äèò ê çàíèæåíèþ ñå÷åíèé σ(q). Ýòî ðàçëè÷èå ìåäëåííî ðàñò¼ò ñ óâåëè÷åíè-

åì n∗. Êà÷åñòâåííî ýôôåêò àíàëîãè÷åí ñëó÷àþ ñòîëêíîâåíèé ùåëî÷íîçåìåëü-
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íûõ ýëåìåíòîâ ñ öèðêóëÿðíûìè ðèäáåðãîâñêèìè àòîìàìè, ðàññìîòðåííûìè

â Ãëàâå 3, è ñâÿçàí ñ ïîÿâëåíèåì ïðè áîëåå òî÷íîì îïèñàíèè äîïîëíèòåëü-

íîãî ìàêñèìóìà ïðè ìàëûõ ρ. Ýòîò ìàêñèìóì åñòü ñëåäñòâèå çíà÷èòåëüíûõ

âàðèàöèé ìàòðè÷íîãî ýëåìåíòà ïåðåõîäà íà õàðàêòåðíûõ ðàçìåðàõ îáëàñòè

íåàäèàáàòè÷íîñòè è ñâÿçàííûõ ñ ýòèì èíòåðôåðåíöèîííûõ ýôôåêòîâ.

Íà ðèñ. 4.4á ïðèâåäåíû çàâèñèìîñòè âåðîÿòíîñòåé îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïà-

ðû W (i)(ρ) â ñòîëêíîâåíèÿõ ñ ó÷àñòèåì Rb(ns). Êà÷åñòâåííî ðåçóëüòàòû ðàñ-

÷¼òîâ â ðàìêàõ ìîäèôèöèðîâàííîé òåîðèè Ëàíäàó �Çèíåðà è èñõîäÿ èç ðå-

øåíèÿ âðåìåííûõ óðàâíåíèé äëÿ àìïëèòóä âåðîÿòíîñòåé íàõîäÿòñÿ â õîðî-

øåì ñîãëàñèè. Êîëè÷åñòâåííî ïåðâûé ìåòîä çàâûøàåò çíà÷åíèÿ âåðîÿòíîñòåé

íà 30−100% â çàâèñèìîñòè îò ãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà. Ýòî âûçâàíî, ãëàâ-

íûì îáðàçîì, íåó÷¼òîì âîçìîæíîñòè ðàñïàäà îòðèöàòåëüíîãî èîíà â îáëàñòè

íåàäèàáàòè÷íîñòè. Ïðè âûñîêèõ n∗ íàáëþäàþòñÿ îñöèëëÿöèè W (i)(ρ), äàâà-

åìûõ âòîðûì ìåòîäîì. Îíè ìîãóò áûòü àðòåôàêòîì ìîäåëè äâóõ ñîñòîÿíèé

è, âåðîÿòíåå âñåãî, èñ÷åçíóò ïðè ó÷¼òå â ñèñòåìå óðàâíåíèé ñèëüíîé ñâÿçè

áîëüøåãî êîëè÷åñòâà êîâàëåíòíûõ òåðìîâ.

Äëÿ nf -ñîñòîÿíèé ðóáèäèÿ ñèòóàöèÿ íåñêîëüêî ìåíÿåòñÿ. Ïðè áîëüøèõ l

ìîäóëü ìàòðè÷íîãî ýëåìåíòà ïåðåõîäà áûñòðåå óáûâàåò ñ ðîñòîì ìåæúÿäåð-

íîãî ðàññòîÿíèÿ, ÷òî ïðèâîäèò ê áîëüøèì èçìåíåíèÿì åãî íà õàðàêòåðíûõ

ðàçìåðàõ îáëàñòè íåàäèàáàòè÷åñêèõ ïåðåõîäîâ. Â ðåçóëüòàòå äëÿ n = 10 âåðî-

ÿòíîñòè òóøåíèÿ, âû÷èñëåííûå ïî äâóì ìåòîäàì, â ñðåäíåì ñîâïàäàþò, õîòÿ

ïðè äðóãèõ n, à òàêæå â ñëó÷àå îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû, ìîãóò ñóùåñòâåí-

íî îòëè÷àòüñÿ. Âèäíî òàêæå ðåçêîå âîçðàñòàíèå âåðîÿòíîñòåé îáîèõ êàíàëîâ

ðåàêöèè, âû÷èñëåííûõ ïî ìåòîäó Ëàíäàó �Çèíåðà, ïðè ïðèáëèæåíèè ê òî÷-

êå ïåðåñå÷åíèÿ òåðìîâ ρ → Rc (n = 12). Îíî ñèãíàëèçèðóåò î íàðóøåíèè

êðèòåðèåâ ïðèìåíèìîñòè ìåòîäà.

Äëÿ ïîëíîòû êàðòèíû íà ðèñ. 4.5 ïðèâîäÿòñÿ ãðàôèêè àáñîëþòíûõ ñå÷å-

íèé ðåàêöèé Rb(ns, nf)+C3H2O3.

Ïîäîáíûé àíàëèç âåðîÿòíîñòåé áûë ïðîâåä¼í äëÿ äâóõ äðóãèõ ìîëåêóë,

ïðåäñòàâëåííûõ íà ðèñ. 4.4. Îí ïîêàçàë, ÷òî äîñòîâåðíîñòü ðåçóëüòàòîâ ïðè-

ìåíåíèÿ ìîäèôèöèðîâàííîé òåîðèè Ëàíäàó �Çèíåðà çàâèñèò îò ýíåðãèè ñðîä-

ñòâà ìîëåêóëû ê ýëåêòðîíó, è ïðè óìåíüøåíèè |εf | ñîâïàäåíèå ðåçóëüòàòîâ
äâóõ ïîäõîäîâ â îáëàñòè ãëàâíûõ êâàíòîâûõ ÷èñåë, ïðåäñòàâëÿþùèõ ïðàêòè-

÷åñêèé èíòåðåñ, óëó÷øàåòñÿ. Ýòî, êàê óæå îòìå÷àëîñü, ìîæåò áûòü ñâÿçàíî

ñ óâåëè÷åíèåì ìåæúÿäåðíûõ ðàññòîÿíèé R ∼ Rc, íà êîòîðûõ ïðîèñõîäèò
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Ðèñ. 4.5: Ñå÷åíèÿ ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ σ(q)(n) è îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû σ(i)(n) â ðåàê-
öèÿõ Rb(ns, nf)+C3H2O3, âû÷èñëåííûå ñ èñïîëüçîâàíèåì ìîäèôèöèðîâàííîé òåîðèè Ëàí-
äàó �Çèíåðà (¾Ë-Ç¿) è â ðàìêàõ ïîäõîäà âðåìåííûõ óðàâíåíèé äëÿ àìïëèòóä âåðîÿòíîñòåé
(¾óð. (4.3)¿). Çíà÷åíèÿ l óêàçàíû âîçëå êðèâûõ. Ñêîðîñòü ñòîëêíîâåíèé v = 10−3 àò. åä.

ýôôåêòèâíîå âçàèìîäåéñòâèå, è ñ ñóæåíèåì îáëàñòè íåàäèàáàòè÷íîñòè.

Â öåëîì áûëî ïðîäåìîíñòðèðîâàíî, ÷òî õîòÿ ìîäèôèöèðîâàííûé ïîäõîä

Ëàíäàó �Çèíåðà äà¼ò íåïëîõóþ êà÷åñòâåííóþ îöåíêó àáñîëþòíûõ è îòíî-

ñèòåëüíûõ ñå÷åíèé ðåçîíàíñíûõ ïðîöåññîâ, äëÿ íàä¼æíîãî êîëè÷åñòâåííîãî

îïèñàíèÿ íåîáõîäèì êîððåêòíûé ó÷¼ò äèíàìèêè íåàäèàáàòè÷åñêèõ ïåðåõî-

äîâ.

4.3.3. Ñðàâíåíèå òåîðåòè÷åñêèõ è ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ äëÿ
ðåàêöèè îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû

Îäíèì èç îñíîâíûõ êðèòåðèåâ ïðîâåðêè êà÷åñòâà òåîðèè ñëóæèò å¼ ñðàâ-

íåíèå ñ ýêñïåðèìåíòîì. Íà ðèñ. 4.6 ïðèâåäåíî ñðàâíåíèå íîðìèðîâàííûõ

êîíñòàíò ñêîðîñòè îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû K(i)(n)/K
(i)
max â ñòîëêíîâåíèÿõ

Rb(nd) ñ ìîëåêóëàìè C3H2O3 è (CH3)3CCN ñ äàííûìè èñòî÷íèêîâ [180,181].

Âåëè÷èíà êîíñòàíòû ñêîðîñòè îïðåäåëÿëàñü ïî ôîðìóëå (2.16); ïîñêîëüêó

òî÷íîå ðàñïðåäåëåíèå ïî ñêîðîñòÿì íåèçâåñòíî, â ñîîòâåòñòâèè ñ óñëîâèÿìè

ýêñïåðèìåíòà, îïèñàííûìè â óêàçàííûõ ñòàòüÿõ, âû÷èñëÿëèñü îòíîñèòåëüíûå

ñêîðîñòè ýôôóçèîííîãî ïó÷êà ðèäáåðãîâñêèõ àòîìîâ è ïåðïåíäèêóëÿðíîãî

åìó ñâåðõçâóêîâîãî ïîòîêà ìîëåêóë â ãàçå-íîñèòåëå. Âèäíî, ÷òî ðåçóëüòàòû

ýêñïåðèìåíòà è âû÷èñëåíèé äëÿ âèíèëåí êàðáîíàòà ñîãëàñóþòñÿ ñ âûñîêîé

òî÷íîñòüþ; â ñëó÷àå 2,2-äèìåòèëïðîïàííèòðèëà ýêñïåðèìåíòàëüíîå ïîëîæå-

íèå ìàêñèìóìà ñäâèíóòî ïðèìåðíî íà åäèíèöó, ÷òî âïîëíå ïðèåìëåìî, åñëè
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Ðèñ. 4.6: Ñðàâíåíèå ðåçóëüòàòîâ ðàñ÷¼òîâ îòíîñèòåëüíîé êîíñòàíòû ñêîðîñòèK(i)(n)/K
(i)
max

ðåàêöèè îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè èñòî÷íèêîâ [180,181]:
(à) Rb(nd) + C3H2O3 → Rb+ + C3H2O

−
3 , [180]; (á) Rb(nd) + (CH3)3CCN → Rb+ +

(CH3)3CCN
−, [181]. Ðàñ÷¼òû ïðîâåäåíû íà îñíîâå ñèñòåìû ñâÿçàííûõ óðàâíåíèé (4.3).

Íà âñòàâêàõ äëÿ ñðàâíåíèÿ ïðèâåäåíû íîðìèðîâàííûå êîíñòàíòû ñêîðîñòè ðåàêöèè ðåçî-
íàíñíîãî òóøåíèÿ K(q)(n)/K

(i)
max.

âçÿòü âî âíèìàíèå ïîãðåøíîñòü ýêñïåðèìåíòà, ñðàâíèòåëüíóþ ïðîñòîòó íà-

øåé òåîðåòè÷åñêîé ìîäåëè, íå ó÷èòûâàþùåé îðèåíòàöèîííûå ýôôåêòû â ìî-

ëåêóëàõ, à òàêæå òî, ÷òî çíà÷åíèå ýíåðãèè ñâÿçè îòðèöàòåëüíîãî èîíà áûëî

îïðåäåëåíî èç äàííîé ýêñïåðèìåíòàëüíîé êðèâîé ñ ïîìîùüþ ýìïèðè÷åñêîé

ôîðìóëû [49], ñâÿçûâàþùåé ïîëîæåíèå ïèêà êðèâîéK(i)(n) è |εf |, è íå ïðîâå-
ðÿëîñü àëüòåðíàòèâíûìè ýêñïåðèìåíòàëüíûìè ëèáî íàä¼æíûìè ðàñ÷¼òíûìè

ìåòîäèêàìè.

Ê ñîæàëåíèþ, íà ñåãîäíÿøíèé äåíü ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ ïî ñå÷å-

íèÿì êàíàëà ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ íå èìååòñÿ. Äëÿ ñðàâíåíèÿ, à òàêæå â íà-

äåæäå íà áóäóùèå ýêñïåðèìåíòû ìû âñ¼ æå ïðèâîäèì íà âñòàâêàõ ê ðèñóíêàì

ãðàôèêè êîíñòàíò ñêîðîñòè ýòîãî êàíàëà ðåàêöèè, íîðìèðîâàííûõ íà ìàêñè-

ìàëüíîå çíà÷åíèå K
(i)
max äëÿ êàíàëà îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû K(q)(n)/K

(i)
max.

Ïðîöåññ ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ îêàçûâàåòñÿ îæèäàåìî áîëåå ýôôåêòèâíûì,

÷åì îáðàçîâàíèå ïàðû èîíîâ, ïðîôèëü çàâèñèìîñòè K(q)(n) øèðå, à åãî ìàê-

ñèìóì ñìåù¼í â îáëàñòü ìåíüøèõ ãëàâíûõ êâàíòîâûõ ÷èñåë.

4.3.4. Ñâÿçü ïîëîæåíèÿ ìàêñèìóìà ñå÷åíèÿ ðåçîíàíñíîãî òóøå-
íèÿ è ýíåðãèè ñðîäñòâà ìîëåêóëû ê ýëåêòðîíó

Äëÿ ýêñïåðèìåíòàëüíîãî îïðåäåëåíèÿ ýíåðãèè ñâÿçè äèïîëüíî-ñâÿçàííîãî

ìîëåêóëÿðíîãî èîíà ïî ïîëîæåíèþ ìàêñèìóìà çàâèñèìîñòè ñå÷åíèé (èëè êîí-

ñòàíò ñêîðîñòè ðåàêöèè) ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ îò ãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñ-
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ëà óäîáíî èìåòü ïðîñòîå, íî ïî âîçìîæíîñòè áîëåå íàä¼æíîå âûðàæåíèå,

ñâÿçûâàþùåå ýòè äâå âåëè÷èíû. Êàê óæå áûëî ñêàçàíî, ïîäîáíîå âûðàæå-

íèå äëÿ êàíàëà îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû áûëî ïðåäëîæåíî â ðàáîòå [49] è

óñïåøíî ïðèìåíÿëîñü å¼ àâòîðàìè äëÿ îáðàáîòêè ðåçóëüòàòîâ òàê íàçûâà-

åìûõ RET-ýêñïåðèìåíòîâ (Rydberg electron transfer), îáíàðóæèâàÿ õîðîøåå

ñîãëàñèå ñ îïûòíûìè äàííûìè ìåòîäà ïîëåâîé èîíèçàöèè ëèáî èìåÿ ñàìîñòî-

ÿòåëüíîå çíà÷åíèå â òåõ ñëó÷àÿõ, êîãäà äðóãèå ýêñïåðèìåíòàëüíûå ìåòîäèêè

áûëè íåïðèìåíèìû (ñì. [142,145,180,182�184]). Íèæå áóäåò óñòàíîâëåíà ñâÿçü

ìåæäó ýíåðãèåé ñðîäñòâà ïîëÿðíîé ìîëåêóëû ê ýëåêòðîíó è ïîëîæåíèåì ìàê-

ñèìóìà ñå÷åíèé ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ. Ïîñêîëüêó ïðîöåññû òóøåíèÿ è îá-

ðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû ÿâëÿþòñÿ âçàèìîäîïîëíÿþùèìè êàíàëàìè ðåàêöèè

ðåçîíàíñíîãî ñíÿòèÿ ñåëåêòèâíîãî âîçáóæäåíèÿ è îáà èìåþò ÿðêî âûðàæåí-

íûé ïèê çàâèñèìîñòè σ(n∗), îíè ìîãóò ñëóæèòü àëüòåðíàòèâíûìè ìåòîäàìè

ðåøåíèÿ çàäà÷è íàõîæäåíèÿ |εf |.
Ïðåäâàðèòåëüíî ñëåäóåò ñäåëàòü äâà çàìå÷àíèÿ. Âî-ïåðâûõ, âñå ðàñ÷¼ò-

íûå ôîðìóëû, ïðèâåä¼ííûå âûøå, ñîäåðæàò â êà÷åñòâå ïàðàìåòðà íå ãëàâ-

íîå êâàíòîâîå ÷èñëî n, à åãî ýôôåêòèâíîå çíà÷åíèå n∗. Ñëåäîâàòåëüíî, îíî

äîëæíî âûñòóïàòü àðãóìåíòîì èñêîìîé çàâèñèìîñòè: |εf | = |εf |(n∗max). Âî-

âòîðûõ, êàê âèäíî èç ðèñ. 4.1, ïðîôèëè ñå÷åíèé çàâèñÿò îò îðáèòàëüíîãî

êâàíòîâîãî ÷èñëà l íà÷àëüíîãî ðèäáåðãîâñêîãî ñîñòîÿíèÿ. Îäíàêî äëÿ l =

0÷ 3 ñäâèã ïîëîæåíèÿ ìàêñèìóìà n∗max ñòîëü ìàë, ÷òî äëÿ ïåðâè÷íîé îöåí-

êè âåëè÷èíû |εf | åãî ìîæíî íå áðàòü âî âíèìàíèå. Ïîýòîìó â äàííîì ðàçäåëå

ìû êîíöåíòðèðóåìñÿ íà òóøåíèè ns-ñîñòîÿíèé ðóáèäèÿ.

Íà ðèñ. 4.7 ïîêàçàíû ïðîôèëè ïèêîâ ñå÷åíèé ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ äëÿ

øåñòè ðàçëè÷íûõ ìîëåêóë, ïàðàìåòðû êîòîðûõ ïðèâåäåíû â Òàáë. 4.1. Ýòè

ìîëåêóëû áûëè âûáðàíû òàêèì îáðàçîì, ÷òîáû ìàêñèìóì çàâèñèìîñòè σ(q)(n∗)

ñäâèãàëñÿ ïðèáëèçèòåëüíî ñ åäèíè÷íûì øàãîì. Ãðàôèêè ïîñòðîåíû äëÿ îò-

íîñèòåëüíîé ñêîðîñòè v = 10−3 àò. åä. Ïðè ìàëûõ n∗, êàê óæå îáñóæäàëîñü,

ñå÷åíèÿ âîçðàñòàþò ïðèìåðíî êàê n4∗, äîñòèãàÿ êðèòè÷åñêîé òî÷êè, êîòîðàÿ

îïðåäåëÿåòñÿ âåëè÷èíîé |εf |, è ïåðåõîäÿ íà ñïàä. Ðèñ. 4.7 äåìîíñòðèðóåò, ÷òî
ïèêè âûðàæåíû äîâîëüíî ÿðêî, ÷òîáû áûòü èñïîëüçîâàííûìè äëÿ îïðåäåëå-

íèÿ |εf |, à ðàçðåøåíèå ïî ýíåðãèè ðàñò¼ò ñ å¼ óìåíüøåíèåì. Êðîìå òîãî, îò |εf |
ñèëüíî çàâèñèò è àáñîëþòíàÿ âåëè÷èíà σ

(q)
max: îíà óâåëè÷èâàåòñÿ ïðèìåðíî â 5

ðàç ïðè óìåíüøåíèè ýíåðãèè ñðîäñòâà îò 49 äî 8.5 ìýÂ.

Êàê ïîêàçàë ðèñ. 4.2, ïîëîæåíèÿ ìàêñèìóìîâ çàâèñÿò òàêæå îò îòíîñè-
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Ðèñ. 4.7: Ïîâåäåíèå n∗-çàâèñèìîñòåé ñå÷åíèé ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ σ
(q)(n∗) âáëèçè ìàêñè-

ìóìîâ äëÿ ñòîëêíîâåíèé àòîìîâ Rb, Cs, Li, Ne â ðèäáåðãîâñêîì ns-ñîñòîÿíèè ñ ïîëÿðíûìè
ìîëåêóëàìè èç Òàáë. 4.1. Îòíîñèòåëüíàÿ ñêîðîñòü ñòîëêíîâåíèé v = 10−3 àò. åä.

òåëüíîé ñêîðîñòè ñòîëêíîâåíèé, õîòÿ ñóùåñòâåííûé ñäâèã ∆n∗max ∼ 1 ñîîò-

âåòñòâóåò èçìåíåíèþ ñêîðîñòè ïî÷òè íà ïîðÿäîê. Ñëåäóåò îæèäàòü ïîýòîìó,

÷òî çíàÿ ñ äîñòàòî÷íîé òî÷íîñòüþ ñðåäíþþ ñêîðîñòü ñòàëêèâàþùèõñÿ ÷à-

ñòèö, ìîæíî ñäåëàòü íàä¼æíóþ îöåíêó ýíåðãèè ñâÿçè àíèîíà. Ñ ýòîé öåëüþ

áûëè ïðîâåäåíû ðàñ÷¼òû ìàêñèìàëüíûõ ñå÷åíèé äëÿ òð¼õ çíà÷åíèé v, îõâà-

òûâàþùèõ äèàïàçîí òåïëîâûõ ñêîðîñòåé: v = 2 ·10−4, 1 ·10−3 è 3 ·10−3 àò. åä.

Ñîîòâåòñòâóþùèå ðåçóëüòàòû ïðèâåäåíû íà ðèñ. 4.8 è â Òàáë. 4.2.

Äëÿ òî÷íîãî îïðåäåëåíèÿ ïîëîæåíèÿ ìàêñèìóìà âåëè÷èíà n∗ äîëæíà ïðè-

íèìàòü íåïðåðûâíûé ðÿä çíà÷åíèé. Ýòîãî ìîæíî äîñòèãíóòü îäíèì èç äâóõ

ñïîñîáîâ: 1) àïïðîêñèìèðóÿ çàâèñèìîñòü σ(n∗), ïîëó÷åííóþ äëÿ ñòîëêíîâå-

íèé èññëåäóåìîé ìîëåêóëû ñ êîíêðåòíûì ðèäáåðãîâñêèì àòîìîì, íåïðåðûâ-

íîé êðèâîé è íàõîäÿ ïîëîæåíèå å¼ ýêñòðåìóìà (äàííûé ïîäõîä áûë ïðèìå-

í¼í â ðàáîòå [49]); 2) âû÷èñëÿÿ ñå÷åíèÿ äëÿ ðèäáåðãîâñêèõ àòîìîâ, îáëàäàþ-

ùèõ ðàçëè÷íûìè êâàíòîâûìè äåôåêòàìè, íî èçìåíÿÿ n äèñêðåòíî. Ïîñëåä-

íåå îïðàâäàíî, ïîñêîëüêó â ðàìêàõ ðàññìàòðèâàåìîãî òåîðåòè÷åñêîãî ïîäõîäà

åäèíñòâåííûì ïàðàìåòðîì, îïðåäåëÿþùèì ñâîéñòâà êîíêðåòíîãî ðèäáåðãîâ-

ñêîãî ýëåìåíòà, ñëóæèò åãî êâàíòîâûé äåôåêò. Ïðè ïîñòðîåíèè ãðàôèêîâ

ðèñ. 4.8 áûëè èñïîëüçîâàíû îáà ñïîñîáà: âíà÷àëå áûë ïîëó÷åí äèñêðåòíûé

íàáîð òî÷åê äëÿ ñòîëêíîâåíèé ñ àòîìàìè Cs, Ne, Rb è Li, çàòåì çàâèñèìîñòü

σ(n∗) èíòåðïîëèðîâàëàñü êóáè÷åñêèì ñïëàéíîì è íàõîäèëîñü ïîëîæåíèå å¼

ìàêñèìóìà n∗max.

Òàáëèöà 4.2. Àïïðîêñèìèðîâàííûå çíà÷åíèÿ ïîëîæåíèé ìàêñèìóìîâ ñå÷åíèé ðåçîíàíñíîãî òó-
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Ðèñ. 4.8: Çàâèñèìîñòü ýíåðãèè ñâÿçè ìîëåêóëÿðíîãî àíèîíà |εf | îò ïîëîæåíèÿ ìàêñèìóìà
ñå÷åíèÿ ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ σ(q)(n∗max) = max{σ(q)(n∗)}. Îòíîñèòåëüíûå ñêîðîñòè ñòàë-
êèâàþùèõñÿ ÷àñòèö ðàâíû 2 · 10−4, 1 · 10−3, 3 · 10−3 àò. åä. (êðóæêè, êâàäðàòû è òðåóãîëü-
íèêè, ñîîòâåòñòâåííî). Ñèìâîëû � ðåçóëüòàòû âû÷èñëåíèé äëÿ íà÷àëüíîãî ns-ñîñòîÿíèÿ
ðèäáåðãîâñêîãî àòîìà; ïðÿìûå ïðîâåäåíû ïî ìåòîäó íàèìåíüøèõ êâàäðàòîâ (óð. (4.6)).

øåíèÿ n∗max äëÿ ñòîëêíîâåíèé ðèäáåðãîâñêîãî àòîìà â ns-ñîñòîÿíèè ñ ïîëÿðíûìè ìîëåêóëàìè

èç Òàáë. 4.1 ïðè òð¼õ ðàçëè÷íûõ ñêîðîñòÿõ îòíîñèòåëüíîãî äâèæåíèÿ v, à òàêæå çíà÷åíèÿ |εf |,

íàéäåííûå äëÿ äàííûõ n∗max ïî ôîðìóëå (4.7).

v, 10−4 àò. åä. 2 10 30 2 10 30

Ìîëåêóëà |εf |,ìýÂ n∗max(v) |εf |(v),ìýÂ
C2H4SO3 8.5 15.02 13.36 12.28 8.6± 1.6 8.6± 2.4 9± 3
CH2CHCN 10.8 14.08 12.64 11.66 10.6± 2.0 10.5± 2.8 11± 4
(CH3)3CCN 12.6 13.49 12.07 11.26 12.2± 2.3 12± 3 12± 5
CH3NO2 13 13.12 11.75 10.81 13.5± 2.5 14± 4 14± 5
CH3CN 18.6 11.87 10.69 9.95 19± 3 19± 5 19± 7
C3H2O3 24 11.05 10.09 9.40 24± 4 23± 6 24± 9
C3H4O3 49 8.88 8.15 7.735 49± 8 49± 12 49± 17

Òî÷êè íà ðèñ. 4.8 ëîæàòñÿ íà ïðÿìûå â äâîéíîì ëîãàðèôìè÷åñêîì ìàñ-

øòàáå. Íàéäåííûå çàâèñèìîñòè îïèñûâàþòñÿ ïðîñòîé ôîðìóëîé:

ln |εf | = lnE0 − κ ln(n∗max), (4.6)

ëèáî, ïåðåõîäÿ îò ëîãàðèôìîâ ê àáñîëþòíûì çíà÷åíèÿì,

|εf | =
E0

(n∗max)κ
. (4.7)

Çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðîâ E0 è κ áûëè âû÷èñëåíû ïî ìåòîäó íàèìåíüøèõ êâàä-

ðàòîâ è ïðèâîäÿòñÿ â Òàáëèöå 4.3 äëÿ óêàçàííûõ âûøå ñêîðîñòåé. Èõ ñðàâ-

íåíèå ïîêàçûâàåò, ÷òî âàðèàöèÿ ñêîðîñòè áîëåå ÷åì íà ïîðÿäîê âåëè÷èíû

ïðèâîäèò ê èçìåíåíèþ ïàðàìåòðîâ íå áîëåå ÷åì íà ∼ 10%. Òàêèì îáðàçîì,
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ìîæíî óòâåðæäàòü, ÷òî èñïîëüçîâàíèå âûðàæåíèÿ (4.7) äàñò âîçìîæíîñòü

äîâîëüíî òî÷íî îïðåäåëèòü |εf | äàæå â òîì ñëó÷àå, êîãäà îòíîñèòåëüíàÿ ñêî-

ðîñòü òåïëîâîãî äâèæåíèÿ ÷àñòèö â ýêñïåðèìåíòå èçâåñòíà ëèøü ïðèáëèæ¼í-

íî. Èç ãðàôèêîâ ðèñ. 4.8 è Òàáë. 4.3 òàêæå ñëåäóåò, ÷òî óâåëè÷åíèå ñêîðîñòè

ïðèâîäèò ê óâåëè÷åíèþ óãëà íàêëîíà ïðÿìîé è ðîñòó ïîãðåøíîñòåé, ïîýòîìó

ïðåäïî÷òèòåëüíûìè ÿâëÿþòñÿ ñêîðîñòè v . 10−3 àò. åä.

Òàáëèöà 4.3. Ïàðàìåòðû E0 è κ, îïðåäåëÿþùèå ñâÿçü ìåæäó ýíåðãèåé ñðîäñòâà ìîëåêóë ê ýëåê-

òðîíó |εf | è ïîëîæåíèåì ìàêñèìóìà n∗max çàâèñèìîñòè ñå÷åíèé ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ îò n∗ ïðè

ðàçëè÷íûõ îòíîñèòåëüíûõ ñêîðîñòÿõ ñòîëêíîâåíèé v.

v, 10−4 àò. åä. ln(E0, ìýÂ) κ

2 11.14± 0.13 3.32± 0.05
10 11.31± 0.19 3.53± 0.08
30 11.6± 0.3 3.75± 0.11

Ïîäûòîæèâàÿ, ïðîñòîå ïîëóýìïèðè÷åñêîå âûðàæåíèå (4.7), ïîëó÷åííîå â

äàííîì ðàçäåëå, ìîæåò ñëóæèòü äîïîëíèòåëüíûì ñïîñîáîì ýêñïåðèìåíòàëü-

íîãî îïðåäåëåíèÿ ýíåðãèè ñâÿçè äèïîëüíî-ñâÿçàííûõ ìîëåêóëÿðíûõ àíèîíîâ.

Â åãî ïîëüçó ñâèäåòåëüñòâóåò òàêæå òîò ôàêò, ÷òî àáñîëþòíûå çíà÷åíèÿ ñå÷å-

íèé ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ â 4− 8 ðàç âûøå, ÷åì ñîîòâåòñòâóþùèå âåëè÷èíû

äëÿ ïðîöåññà îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû, è ìåíåå ÷óâñòâèòåëüíû ê îðáèòàëü-

íîìó êâàíòîâîìó ÷èñëó íà÷àëüíîãî ðèäáåðãîâñêîãî ñîñòîÿíèÿ.

4.4. Âûâîäû

Â äàííîé ãëàâå ïðîâåäåíî òåîðåòè÷åñêîå îïèñàíèå è âûïîëíåíû ÷èñëåííûå

ðàñ÷¼òû ñå÷åíèé ðåçîíàíñíîãî îïóñòîøåíèÿ ðèäáåðãîâñêèõ ñîñòîÿíèé àòîìîâ

â òåïëîâûõ ñòîëêíîâåíèÿõ ñ ìîëåêóëàìè, ñïîñîáíûìè îáðàçîâàòü äèïîëüíî-

ñâÿçàííûé îòðèöàòåëüíûé èîí ñ ìàëîé ýíåðãèåé ñâÿçè. Èñïîëüçîâàííûé çäåñü

òåîðåòè÷åñêèé ïîäõîä áàçèðóåòñÿ íà ðåøåíèè ñèñòåìû óðàâíåíèé ñèëüíîé

ñâÿçè ñ èñïîëüçîâàíèåì òî÷íîãî âûðàæåíèÿ äëÿ ìàòðè÷íîãî ýëåìåíòà ïå-

ðåõîäà ìåæäó èîííûì è íà÷àëüíûì êîâàëåíòíûì òåðìàìè îáðàçóþùåéñÿ â

õîäå ñòîëêíîâåíèÿ êâàçèìîëåêóëû. Îí ïîçâîëÿåò ýôôåêòèâíî ó÷åñòü ìíîãî-

êàíàëüíîñòü çàäà÷è, òî åñòü âîçìîæíîñòü ðàñïàäà àíèîíà íà îäèí èç ìíîæå-

ñòâà êîâàëåíòíûõ ýëåêòðîííûõ òåðìîâ, à òàêæå äàëüíîäåéñòâóþùóþ ÷àñòü

âçàèìîäåéñòâèÿ ýëåêòðîíà ñ âîçìóùàþùåé ìîëåêóëîé (äèïîëüíûé ïîòåíöè-

àë). Ðàçðàáîòàííûé ïîäõîä îáîáùàåò ìîäèôèöèðîâàííûé ïîäõîä Ëàíäàó �

Çèíåðà, îïèñàííûé â Ãëàâå 2, íà ñëó÷àè, êîãäà ïîñëåäíèé îêàçûâàåòñÿ íåïðè-
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ìåíèìûì, à â îáëàñòè åãî ïðèìåíèìîñòè ñîäåðæèò ïîëó÷åííûå ñ åãî ïîìîùüþ

ðåçóëüòàòû â êà÷åñòâå ÷àñòíîãî ñëó÷àÿ.

Ïðîäåìîíñòðèðîâàíî õîðîøåå êîëè÷åñòâåííîå ñîãëàñèå ðåçóëüòàòîâ ðàñ÷¼-

òîâ, âûïîëíåííûõ â ðàìêàõ èñïîëüçîâàííîãî â äàííîé ãëàâå îáùåãî ïîäõîäà,

ñ èìåþùèìèñÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè ïî êîíñòàíòàì ñêîðîñòåé ðåàê-

öèè îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû. Ýòî ïîäòâåðæäàåò ñîñòîÿòåëüíîñòü è àäåêâàò-

íîñòü òàêîãî ïîäõîäà äëÿ ðåøåíèÿ çàäà÷ î âû÷èñëåíèè ñå÷åíèé è êîíñòàíò

ñêîðîñòåé ðåàêöèé ïåðåíîñà ñëàáîñâÿçàííîãî ýëåêòðîíà ïðè ñòîëêíîâåíèÿõ

ðèäáåðãîâñêèõ àòîìîâ ñ ñèëüíîïîëÿðíûìè ìîëåêóëàìè.

Ïðîâåäåíî äåòàëüíîå ÷èñëåííîå èññëåäîâàíèå ñå÷åíèé êàíàëà ðåçîíàíñ-

íîãî òóøåíèÿ, êîòîðûé, â îòëè÷èå îò àëüòåðíàòèâíîãî êàíàëà îáðàçîâàíèÿ

ïàðû èîíîâ, ðàíåå äëÿ ïîëÿðíûõ ìîëåêóë èññëåäîâàí íå áûë. Â ðåçóëüòàòå

óñòàíîâëåíî, ÷òî çàâèñèìîñòü ñå÷åíèÿ ïðîöåññà îò ãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñ-

ëà ðèäáåðãîâñêîãî ñîñòîÿíèÿ ÿâëÿåòñÿ êîëîêîëîîáðàçíîé. Ïðîôèëü ñå÷åíèÿ

ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ σ(q)(n) â çàâèñèìîñòè îò ãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà

îêàçûâàåòñÿ óøèðåííûì ïî ñðàâíåíèþ ñ êàíàëîì îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû,

à ñîîòâåòñòâóþùèå ñå÷åíèÿ â ìàêñèìóìå σ
(q)
max â íåñêîëüêî ðàç ïðåâûøàþò

òàêîâûå äëÿ ïîñëåäíåãî è îêàçûâàþòñÿ ñìåù¼ííûìè â îáëàñòü ìåíüøèõ n. Ñ

óâåëè÷åíèåì îòíîñèòåëüíîé ñêîðîñòè ñòîëêíîâåíèé êîîðäèíàòû ïèêîâ nmax

îáîèõ êàíàëîâ ðåàêöèè ñìåùàþòñÿ âëåâî, õîòÿ èçìåíåíèå ñêîðîñòè íà ïîðÿ-

äîê âåëè÷èíû ïðèâîäèò ê ñìåùåíèþ ïðèáëèçèòåëüíî íà åäèíèöó. Åù¼ ìå-

íåå ÷óâñòâèòåëüíûìè îêàçûâàþòñÿ âåëè÷èíû è ïîëîæåíèÿ ïèêîâ ê âåëè÷èíå

îðáèòàëüíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà íà÷àëüíîãî ñîñòîÿíèÿ âûñîêîâîçáóæä¼ííîãî

àòîìà. Íàïðîòèâ, ïðè óìåíüøåíèè ýíåðãèè ñâÿçè îòðèöàòåëüíîãî èîíà âåëè-

÷èíû ñå÷åíèé è ïîëîæåíèÿ ìàêñèìóìîâ ïèêîâ ðåçêî âîçðàñòàþò.

Ïîëó÷åíî ïîëóýìïèðè÷åñêîå âûðàæåíèå, ñâÿçûâàþùåå ýíåðãèþ ñðîäñòâà

ñèëüíîïîëÿðíûõ ìîëåêóë ê ýëåêòðîíó ñ ïîëîæåíèåì ìàêñèìóìà â çàâèñè-

ìîñòè ñå÷åíèÿ ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ îò ýôôåêòèâíîãî ãëàâíîãî êâàíòîâîãî

÷èñëà n∗. Íà îñíîâå ýòîãî âûðàæåíèÿ ïðåäëîæåí ýôôåêòèâíûé ñïåêòðîñêî-

ïè÷åñêèé ìåòîä îïðåäåëåíèÿ ýíåðãèè ñâÿçè äèïîëüíî-ñâÿçàííûõ àíèîíîâ, ÿâ-

ëÿþùèéñÿ äîïîëíèòåëüíûì ê èçâåñòíîìó â ëèòåðàòóðå ñïîñîáó, îñíîâàííîìó

íà ðåçîíàíñíîì ïåðåíîñå ýëåêòðîíà (RET-technique).
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Çàêëþ÷åíèå

Îñíîâíûå ðåçóëüòàòû äèññåðòàöèè ìîæíî ñôîðìóëèðîâàòü ñëåäóþùèì îáðà-

çîì:

1. Ðàçðàáîòàíû îðèãèíàëüíûå ìåòîäèêè è ÷èñëåííûå àëãîðèòìû ðàñ÷¼òà äè-

íàìèêè ïðîöåññîâ ïåðåíîñà ñëàáîñâÿçàííîãî ýëåêòðîíà ïðè òåïëîâûõ ñòîëê-

íîâåíèÿõ âûñîêîâîçáóæä¼ííûõ àòîìîâ ñ íåéòðàëüíûìè ÷àñòèöàìè ñ ìàëûì

ñðîäñòâîì ê ýëåêòðîíó. Â ðàìêàõ èñïîëüçîâàííîãî ïîäõîäà ó÷òåíà âîçìîæ-

íîñòü ðàñïàäà îáðàçóþùåãîñÿ â õîäå ñòîëêíîâåíèÿ îòðèöàòåëüíîãî èîíà â

êóëîíîâñêîì ïîëå ïîëîæèòåëüíîãî èîííîãî îñòîâà ðèäáåðãîâñêîãî àòîìà è

êîððåêòíî îïèñàíû ýôôåêòû äàëüíîäåéñòâóþùåãî âçàèìîäåéñòâèÿ ýëåêòðî-

íà ñ íåéòðàëüíûì îñòîâîì àíèîíà. Ïðîâåäåíî îáîáùåíèå ðàçâèòûõ ðàíåå ìî-

äåëåé ïåðåíîñà ýëåêòðîíà íà ñëó÷àé, êîãäà ìîäèôèöèðîâàííàÿ òåîðèÿ Ëàí-

äàó �Çèíåðà, äîïîëíåííàÿ ðàñ÷¼òàìè ôàêòîðîâ âûæèâàíèÿ àíèîíà, îêàçûâà-

åòñÿ íåïðèìåíèìîé.

2. Âûïîëíåíû äåòàëüíûå ÷èñëåííûå ðàñ÷¼òû ñå÷åíèé è êîíñòàíò ñêîðîñòåé

îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû è ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ ðèäáåðãîâñêèõ óðîâíåé

äëÿ ïðîöåññîâ ñòîëêíîâåíèÿ âûñîêîâîçáóæä¼ííûõ àòîìîâ ùåëî÷íûõ ìåòàë-

ëîâ ñ àòîìàìè Ca(4s2), Sr(5s2) è Ba(6s2). Âûÿñíåíî, ÷òî çàâèñèìîñòè ñå÷å-

íèé îáîèõ êàíàëîâ ðåàêöèè îò ýôôåêòèâíîãî ãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà èìå-

þò êîëîêîëîîáðàçíûé õàðàêòåð. Ïîêàçàíî, ÷òî ïðîöåññ òóøåíèÿ ïðåîáëàäàåò

ïðè ìàëûõ n∗ è äà¼ò ñðàâíèìûé âêëàä ñ êàíàëîì îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû,

êîãäà ñîîòâåòñòâóþùèå ñå÷åíèÿ σ(i)(n∗) äîñòèãàþò ìàêñèìóìà. Ïðè äàëüíåé-

øåì ðîñòå n∗ äîìèíèðóåò êàíàë îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû.

3. Èçó÷åíî ïîâåäåíèå âåëè÷èí è ïîëîæåíèé ìàêñèìóìîâ â çàâèñèìîñòÿõ ñå-

÷åíèé ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ è îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû îò ýôôåêòèâíîãî

ãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà ðèäáåðãîâñêîãî ñîñòîÿíèÿ ïðè èçìåíåíèè åãî îð-

áèòàëüíîãî ìîìåíòà è îòíîñèòåëüíîé ñêîðîñòè ñòîëêíîâåíèÿ. Óñòàíîâëåíî,

÷òî ïîëîæåíèÿ è âåëè÷èíû ìàêñèìóìîâ èìåþò ñëàáóþ çàâèñèìîñòü îò îð-

147



áèòàëüíîãî ìîìåíòà ïðè ìàëûõ l = 0 − 3 è çíà÷èòåëüíî óìåíüøàþòñÿ ïðè

áîëüøèõ çíà÷åíèÿõ l ∼ n�1. Ñ óâåëè÷åíèåì ñêîðîñòè ñòîëêíîâåíèÿ àòîìîâ

âåëè÷èíû ñå÷åíèé ñïàäàþò, à ìàêñèìóìû ñäâèãàþòñÿ â ñòîðîíó ìåíüøèõ n∗.

4. Ïðîâåäåíû ðàñ÷¼òû âåðîÿòíîñòåé è ñå÷åíèé ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ ðèäáåð-

ãîâñêèõ ñîñòîÿíèé ñ áîëüøèìè çíà÷åíèÿìè îðáèòàëüíîãî ìîìåíòà l = n�1 è

ôèêñèðîâàííûì çíà÷åíèåì ìàãíèòíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà m, à òàêæå èññëå-

äîâàíû îðèåíòàöèîííûå ýôôåêòû â ñòîëêíîâåíèÿõ àòîìîâ Li(nlm) ñ àòîìàìè

Ca è Sr. Ïîêàçàíî, ÷òî çàâèñèìîñòè ñå÷åíèé σ(q) îò âåëè÷èíû m èìåþò ÿð-

êî âûðàæåííûå ìàêñèìóìû ïðè |m| = n�1, ÷òî ñîîòâåòñòâóåò öèðêóëÿðíîìó

ñîñòîÿíèþ. Â çàâèñèìîñòÿõ ñå÷åíèé òóøåíèÿ îò óãëà α ìåæäó îñüþ êâàíòî-

âàíèÿ è âåêòîðîì îòíîñèòåëüíîé ñêîðîñòè àòîìîâ ìèíèìóìû è ìàêñèìóìû

âîçíèêàþò ñîîòâåòñòâåííî ïðè α = π/2 è α = 0. Çíà÷åíèÿ ñå÷åíèé σ
(q)
min è

σ
(q)
max îòëè÷àþòñÿ ïðè ýòîì â 1.4− 1.5 ðàçà. Ðåçóëüòàòû óêàçûâàþò íà óâåëè-

÷åíèå óñòîé÷èâîñòè öèðêóëÿðíûõ ñîñòîÿíèé ïî îòíîøåíèþ ê ðåçîíàíñíîìó

òóøåíèþ íåéòðàëüíûìè ÷àñòèöàìè ïî ñðàâíåíèþ ñ nl-ñîñòîÿíèÿìè ñ òåìè æå

çíà÷åíèÿìè n è ìàëûìè çíà÷åíèÿìè l (l ≪ n).

5. Ðàçðàáîòàííûå ìåòîäèêè îáîáùåíû íà ñëó÷àé ðåçîíàíñíûõ ïðîöåññîâ ïå-

ðåíîñà ýëåêòðîíà ïðè ñòîëêíîâåíèÿõ ðèäáåðãîâñêèõ àòîìîâ ñ ïîëÿðíûìè ìî-

ëåêóëàìè, ñïîñîáíûìè ê îáðàçîâàíèþ äèïîëüíî-ñâÿçàííûõ àíèîíîâ. Íà îñíî-

âå ðàñ÷¼òîâ äàíî êîëè÷åñòâåííîå îáúÿñíåíèå èìåþùèõñÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ

äàííûõ ïî ïðîöåññàì îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû. Óñòàíîâëåí äîìèíèðóþùèé

õàðàêòåð êàíàëà ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ â îïóñòîøåíèè ðèäáåðãîâñêèõ ñîñòî-

ÿíèé ñèëüíîïîëÿðíûìè ìîëåêóëàìè.

6. Ïîëó÷åíà ïðîñòàÿ ïîëóýìïèðè÷åñêàÿ ôîðìóëà, óñòàíàâëèâàþùàÿ ñîîòíî-

øåíèå ìåæäó ýíåðãèåé ñâÿçè äèïîëüíî-ñâÿçàííîãî àíèîíà è ïîëîæåíèåì ìàê-

ñèìóìà â çàâèñèìîñòè ñå÷åíèÿ ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ ðèäáåðãîâñêîãî ñîñòîÿ-

íèÿ àòîìà ñèëüíîïîëÿðíîé ìîëåêóëîé îò ýôôåêòèâíîãî ãëàâíîãî êâàíòîâîãî

÷èñëà n∗. Íà ýòîé îñíîâå ïðåäëîæåí ýôôåêòèâíûé ñïåêòðîñêîïè÷åñêèé ñïî-

ñîá îïðåäåëåíèÿ ìàëûõ çíà÷åíèé ýíåðãèè ñðîäñòâà ê ýëåêòðîíó ïîëÿðíûõ ìî-

ëåêóë è êëàñòåðîâ ïî ýêñïåðèìåíòàëüíûì äàííûì äëÿ çàâèñèìîñòåé ñå÷åíèé

òóøåíèÿ ðèäáåðãîâñêèõ ñîñòîÿíèé îò âåëè÷èíû n∗. Ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû

ñîçäàþò òåîðåòè÷åñêóþ îñíîâó äëÿ ïîñòàíîâêè ýêñïåðèìåíòîâ, íàïðàâëåííûõ

íà èçó÷åíèå íîâûõ ýôôåêòèâíûõ ìåõàíèçìîâ ñòîëêíîâèòåëüíîãî îïóñòîøå-

íèÿ ðèäáåðãîâñêèõ ñîñòîÿíèé àòîìîâ íåéòðàëüíûìè ÷àñòèöàìè.
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Áëàãîäàðíîñòè

Ðàáîòà âûïîëíåíà íà êàôåäðå êâàíòîâîé ðàäèîôèçèêè Ôàêóëüòåòà îáùåé

è ïðèêëàäíîé ôèçèêè ÌÔÒÈ(ÃÓ). Àâòîð âûðàæàåò ãëóáîêóþ áëàãîäàðíîñòü

ñâîåìó íàó÷íîìó ðóêîâîäèòåëþ Âëàäèìèðó Ñåðãååâè÷ó Ëåáåäåâó çà ïîñòîÿí-

íóþ ïîìîùü, íàïðàâëåíèå è ïîääåðæêó íà ïðîòÿæåíèè âñåãî âðåìåíè âû-

ïîëíåíèÿ ðàáîòû. Àâòîð âåñüìà ïðèçíàòåëåí ñâîåìó íàó÷íîìó êîíñóëüòàíòó

è ñîàâòîðó ïóáëèêàöèé Àëåêñàíäðó Àëåêñàíäðîâè÷ó Íàðèöó çà öåííûå èäåè

è ñîâåòû, à òàêæå ñòàðøåìó íàó÷íîìó ñîòðóäíèêó òåîðåòè÷åñêîãî ñåêòîðà

îòäåëåíèÿ Îïòèêè ÔÈÀÍ Àëåêñåþ Äìèòðèåâè÷ó Êîíäîðñêîìó çà êîíñóëüòà-

öèè è ïîìîùü, îêàçàííóþ â îâëàäåíèè ýôôåêòèâíûìè ÷èñëåííûìè ìåòîäàìè

ðàñ÷¼òîâ. Àâòîðó ïðèÿòíî âûðàçèòü èñêðåííþþ áëàãîäàðíîñòü âñåì ñîòðóä-

íèêàì êàôåäðû ¾Êâàíòîâàÿ ðàäèîôèçèêà¿ ÌÔÒÈ è ñîòðóäíèêàì Îïòè÷å-

ñêîãî îòäåëà ÔÈÀÍ, ðóêîâîäèìîãî À.Â. Ìàñàëîâûì, çà èíòåðåñ ê ðàáîòå è

êîíñòðóêòèâíîå îáñóæäåíèå ïîëó÷åííûõ â äèññåðòàöèè ðåçóëüòàòîâ.
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