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ÌÅÑÑÁÀÓÝ�ÎÂÑÊÈÅ ÑÏÅÊÒ�Û È ÂÎÇÌÓÙÅÍÍÛÅ Ó�ËÎÂÛÅÊÎ��ÅËßÖÈÈ ÑÈÍÕ�ÎÒ�ÎÍÍÎ�Î ÈÇËÓ×ÅÍÈß Â ÎÑÎÁÛÕÑËÓ×ÀßÕ Â�ÀÙÀÒÅËÜÍÎÉ ÄÈÍÀÌÈÊÈ Â ¾ÆÈÄÊÎÑÒßÕ¿Ì. À. ×óåâ *Ôèçèêî-òåõíîëîãè÷åñêèé èíñòèòóò �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê117218, Ìîñêâà, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 21 ìàðòà 2006 ã.Â îòëè÷èå îò ñòàíäàðòíûõ ñòîõàñòè÷åñêèõ ïîäõîäîâ, äëÿ îïèñàíèÿ õàîòè÷åñêîé ïåðåîðèåíòàöèè ¾ìî-ëåêóëÿðíûõ¿ îñåé â ¾æèäêîñòÿõ¿, èññëåäóåìûõ ìåòîäîì ãàììà-ðåçîíàíñíîé ñïåêòðîñêîïèè è íåäàâíîðåàëèçîâàííûì ìåòîäîì âîçìóùåííûõ óãëîâûõ êîððåëÿöèé ñèíõðîòðîííîãî èçëó÷åíèÿ (ÂÓÊÑÈ), ðàñ-ñìàòðèâàåòñÿ âëèÿíèå äåòåðìèíèðîâàííîãî ïîâåäåíèÿ ìîëåêóëÿðíîãî óãëîâîãî ìîìåíòà â ïðîìåæóòêàõìåæäó ìîëåêóëÿðíûìè ñòîëêíîâåíèÿìè íà �îðìó ñïåêòðîâ ïîãëîùåíèÿ è êðèâûõ ÂÓÊÑÈ. �àçðàáîòàíîáùèé �îðìàëèçì äëÿ ðàñ÷åòà ñïåêòðîâ è êðèâûõ ÂÓÊÑÈ â ñëó÷àå çàâèñÿùèõ îò âðåìåíè ñâåðõòîíêèõâçàèìîäåéñòâèé, êîòîðûé èñïîëüçîâàí äëÿ îïèñàíèÿ �ëóêòóèðóþùåãî êâàäðóïîëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿâ ðàìêàõ äâóõ ìîäåëåé äåòåðìèíèðîâàííîãî ïîâåäåíèÿ ãëàâíîé îñè òåíçîðà ãðàäèåíòà ýëåêòðè÷åñêîãîïîëÿ, âðàùàþùåéñÿ è îñöèëëèðóþùåé âîêðóã íåêîòîðîé îñè ïîä ïðîèçâîëüíûì óãëîì. Ïðîäåìîíñòðèðî-âàíà íåòðèâèàëüíàÿ òðàíñ�îðìàöèÿ ñïåêòðîâ ïîãëîùåíèÿ è êðèâûõ ÂÓÊÑÈ ñ èçìåíåíèåì ïàðàìåòðîâîáåèõ ìîäåëåé, êîòîðàÿ îòðàæàåò êà÷åñòâåííî ðàçëè÷íóþ �èçè÷åñêóþ ïðèðîäó âðàùàòåëüíîé äèíàìèêèâ æèäêîñòÿõ, âêëþ÷àÿ ðåçîíàíñíûå ý��åêòû. Äëÿ ðÿäà ïðåäåëüíûõ ñëó÷àåâ ïîëó÷åíû ïðîñòûå àíà-ëèòè÷åñêèå âûðàæåíèÿ, îïèñûâàþùèå ñïåêòðû è êðèâûå ÂÓÊÑÈ â òåðìèíàõ ý��åêòèâíûõ êîíñòàíòêâàäðóïîëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ è âðàùàòåëüíîãî ðàñùåïëåíèÿ îñíîâíûõ ëèíèé. Îáíàðóæåííûå îñîáåí-íîñòè �îðìèðîâàíèÿ ñïåêòðîâ ñâåðõòîíêîé ñòðóêòóðû íåîáõîäèìî ó÷èòûâàòü â ðàçðàáîòêå ìîäåëåé äëÿàíàëèçà ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ.PACS: 33.45.+x, 76.80.+y, 23.20.En, 78.47.+p, 61.43.-j1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÏðîáëåìà âðàùàòåëüíîé äèíàìèêè â æèäêîñòÿõ,ñòåêëàõ, �åððîæèäêîñòÿõ è äðóãèõ ¾ìÿãêèõ¿ ñèñòå�ìàõ èíòåíñèâíî èññëåäóåòñÿ â òå÷åíèå ìíîãèõ ëåòðàçëè÷íûìè ìåòîäàìè [1�7℄. Â ýòîì ðÿäó ìåññáàóý�ðîâñêàÿ ñïåêòðîñêîïèÿ çàíèìàåò îñîáîå ìåñòî áëà�ãîäàðÿ âûñîêîé ÷óâñòâèòåëüíîñòè �îðìû ìåññáàóý�ðîâñêèõ ñïåêòðîâ ïîãëîùåíèÿ ê äèíàìè÷åñêèì ïðî�öåññàì ñ õàðàêòåðíûì ìàñøòàáîì âðåìåí â èíòåð�âàëå 10�11�10�6 ñ [8�15℄. Â ïîñëåäíåå âðåìÿ èíòå�ðåñ ê ýòîé ïðîáëåìå ïîäîãðåâàåòñÿ óñïåøíûì ðàç�âèòèåì íîâîãî ìåòîäà âîçìóùåííûõ óãëîâûõ êîððå�ëÿöèé ñèíõðîòðîííîãî èçëó÷åíèÿ (ÂÓÊÑÈ) [16�18℄,ðîäñòâåííîãî ìåññáàóýðîâñêîé ñïåêòðîñêîïèè ïî �è�çèêå èññëåäóåìûõ ÿâëåíèé è ÿâëÿþùåãîñÿ îäíèì*E-mail: 
huev�ftian.oivta.ru

èç âàðèàíòîâ õîðîøî èçâåñòíîãî ìåòîäà çàâèñÿùèõîò âðåìåíè âîçìóùåííûõ óãëîâûõ êîððåëÿöèé ãàì�ìà-èçëó÷åíèÿ [19℄. Ïîñêîëüêó ìåòîä ÂÓÊÑÈ îñíî�âàí íà íåêîãåðåíòíîì ÿäåðíîì ðàññåÿíèè ñèíõðî�òðîííîãî èçëó÷åíèÿ, îí ïîçâîëÿåò èçó÷àòü ñâåðõ�òîíêèå âçàèìîäåéñòâèÿ è âðàùàòåëüíóþ äèíàìè�êó â ìàòåðèàëàõ ñ î÷åíü ìàëûì �àêòîðîì Ëýì�áà �Ìåññáàóýðà, ò. å. ñóùåñòâåííî ðàñøèðèòü äèàïà�çîí âåùåñòâ, â êîòîðûõ ìîæíî èññëåäîâàòü ñâåðõ�òîíêèå âçàèìîäåéñòâèÿ ýòèì ìåòîäîì.Ïîäàâëÿþùåå áîëüøèíñòâî òåîðåòè÷åñêèõ ïîäõî�äîâ ê àíàëèçó âëèÿíèÿ ðåëàêñàöèîííûõ ý��åêòîâðàçíîé ïðèðîäû íà �îðìó ìåññáàóýðîâñêèõ ñïåê�òðîâ è âîçìóùåííûõ óãëîâûõ êîððåëÿöèé áàçèðó�åòñÿ íà ñòîõàñòè÷åñêîé ìîäåëè Àíäåðñîíà è Êó�áî [20; 21℄, ñîãëàñíî êîòîðîé èññëåäóåìàÿ ñèñòåìàÿäåð õàðàêòåðèçóåòñÿ íåêîòîðûì íàáîðîì ñîñòîÿ�íèé è ìîæåò ñëó÷àéíûì îáðàçîì �ëóêòóèðîâàòü279



Ì. À. ×óåâ ÆÝÒÔ, òîì 130, âûï. 2 (8), 2006ìåæäó íèìè çà ñ÷åò âçàèìîäåéñòâèÿ ñ îêðóæåíè�åì â ïðåäïîëîæåíèè, ÷òî âñå ñòîõàñòè÷åñêèå ïåðåõî�äû ÿâëÿþòñÿ ñòàöèîíàðíûìè ìàðêîâñêèìè ïðîöåñ�ñàìè. Ïðè ýòîì íåïðåðûâíûå ðåëàêñàöèîííûå ìî�äåëè, îïèñûâàþùèå ïðîöåññû ìîëåêóëÿðíîé ïåðåî�ðèåíòàöèè â æèäêîñòÿõ, �àêòè÷åñêè îãðàíè÷èâàþò�ñÿ äâóìÿ ñòîõàñòè÷åñêèìè ìîäåëÿìè, êîòîðûå îïè�ñûâàþò ñïåêòðû ïîãëîùåíèÿ è êðèâûå ÂÓÊÑÈ âïðåäåëüíûõ ñëó÷àÿõ ïðîöåññà èçîòðîïíîé ïåðåîðè�åíòàöèè ìîëåêóëÿðíûõ îñåé, � ìîäåëü âðàùàòåëü�íîé äè��óçèè è ìîäåëü ñèëüíûõ ñòîëêíîâåíèé, ðàç�âèòûå åùå â 70-õ ãîäàõ ïðîøëîãî âåêà [22�26℄. Ïåð�âàÿ èç íèõ ïîä÷èíÿåòñÿ êëàññè÷åñêîìó óðàâíåíèþäè��óçèè, ïðè ýòîì ïåðåîðèåíòàöèÿ ìîëåêóëÿðíûõîñåé ïðîõîäèò ïóòåì áåñêîíå÷íî ìàëûõ ïîâîðîòîâ,òîãäà êàê âî âòîðîé ìîëåêóëÿðíûå îñè ìîãóò ìå�íÿòü ñâîå íàïðàâëåíèå ïîñëå ñòîëêíîâåíèé ìîëåêóëíà ïðîèçâîëüíûé óãîë ñ ðàâíîé âåðîÿòíîñòüþ.Ïðèíöèïèàëüíîå ðàçëè÷èå ìåæäó ýòèìè äâóìÿìîäåëÿìè çàêëþ÷àåòñÿ â òîì, ÷òî â ïåðâîé íà÷àëü�íàÿ è êîíå÷íàÿ îðèåíòàöèè ìîëåêóëÿðíîé îñè äëÿêàæäîãî ñòîëêíîâåíèÿ ÿâëÿþòñÿ ñêîððåëèðîâàííû�ìè, òîãäà êàê âî âòîðîé îíè ïîëíîñòüþ íåêîððå�ëèðîâàíû. Íåñìîòðÿ íà òàêîå ñóùåñòâåííîå ðàçëè�÷èå, �îðìàëüíîå êîíå÷íîå âûðàæåíèå äëÿ ñå÷åíèÿïîãëîùåíèÿ ãàììà-êâàíòîâ ðåçîíàíñíûìè ÿäðàìè âîáåèõ ìîäåëÿõ èìååò îäèí è òîò æå âèä (çäåñü èíèæå ìû îãðàíè÷èìñÿ ðàññìîòðåíèåì ÷èñòî êâàä-ðóïîëüíîãî ñâåðõòîíêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ, íàèáîëååõàðàêòåðíîãî äëÿ æèäêîñòåé, äëÿ M1-ïåðåõîäîâIe = 3=2 ! Ig = 1=2 ìåæäó ÿäåðíûìè ñîñ-òîÿíèÿìè, ò. å. äëÿ íàèáîëåå øèðîêî èñïîëüçóåìûõâ ìåññáàóýðîâñêîé ñïåêòðîñêîïèè èçîòîïîâ 57Fe è119Sn, õàîòè÷åñêîãî ðàñïðåäåëåíèÿ îðèåíòàöèé ìîëå�êóëÿðíûõ îñåé è íåïîëÿðèçîâàííîãî èñòî÷íèêà ãàì�ìà-èçëó÷åíèÿ) [22�24℄:�(!) = ��0�02 Im ~! + ip~! (~! + ip)� q2 ; (1)ãäå ! � ñïåêòðàëüíàÿ ÷àñòîòà, �0 � ñå÷åíèå ðåçî�íàíñíîãî ïîãëîùåíèÿ, �0 � øèðèíà óðîâíÿ âîçáóæ�äåííîãî ñîñòîÿíèÿ ÿäðà, ~! = ! + i�0=2,q = eQVzz=4 (2)� êîíñòàíòà àêñèàëüíî-ñèììåòðè÷íîãî êâàäðóïîëü�íîãî âçàèìîäåéñòâèÿ, Q � êâàäðóïîëüíûé ìîìåíòÿäðà è Vzz � ãëàâíîå çíà÷åíèå òåíçîðà ãðàäèåí�òà ýëåêòðè÷åñêîãî ïîëÿ (�ÝÏ), à p � ðåëàêñàöèîí�íûé ïàðàìåòð, îïðåäåëÿþùèé âåðîÿòíîñòü ïåðåõî�äîâ ìåæäó ñòîõàñòè÷åñêèìè ñîñòîÿíèÿìè (ðàçëè÷�íûìè îðèåíòàöèÿìè ìîëåêóëÿðíîé îñè). Ôàêòè÷å�ñêè ýòî ïîäîáèå îïðåäåëÿåòñÿ òåì, ÷òî â îáåèõ ìîäå�ëÿõ ìîëåêóëÿðíàÿ îñü ìîæåò èç ëþáîãî íà÷àëüíîãî

ñîñòîÿíèÿ ïåðåéòè â ëþáîå äðóãîå, íî âåðîÿòíîñòüýòîãî ïåðåõîäà áóäåò çàâèñåòü îò ìîäåëè. Îòìåòèìòàêæå, ÷òî â ðàìêàõ ýòèõ ìîäåëåé íàðÿäó ñ âðàùà�òåëüíîé äèíàìèêîé íåñëîæíî ó÷åñòü è ïðûæêîâóþäè��óçèþ ìîëåêóë, ÷òî ïðèâîäèò ê íåêîòîðîé ìî�äè�èêàöèè âûðàæåíèÿ (1) [23; 24℄.Åäèíñòâåííàÿ îïóáëèêîâàííàÿ ê íàñòîÿùåìóâðåìåíè ïðîöåäóðà àíàëèçà ýêñïåðèìåíòàëüíûõêðèâûõ ÂÓÊÑÈ áûëà òàêæå ðåàëèçîâàíà â ðàìêàõìîäåëè ñèëüíûõ ñòîëêíîâåíèé ïðåæäå âñåãî ïîòî�ìó, ÷òî è â ýòîì ñëó÷àå ñóùåñòâóåò àíàëèòè÷åñêîåðåøåíèå [18℄, õîòÿ è íå ñòîëü èçÿùíîå, êàê âûðà�æåíèå (1). Íà ðèñ. 1 ïðîäåìîíñòðèðîâàí õàðàêòåððåëàêñàöèîííîé òðàíñ�îðìàöèè ìåññáàóýðîâñêèõñïåêòðîâ è êðèâûõ ÂÓÊÑÈ, ðàññ÷èòàííûõ â ðàìêàõìîäåëè ñèëüíûõ ñòîëêíîâåíèé â ñîîòâåòñòâèè ñ�îðìóëîé (1) è ðåøåíèåì (10) èç ðàáîòû [18℄. Âðåæèìå ìåäëåííîé ðåëàêñàöèè, êîãäà åå ñêîðîñòüìíîãî ìåíüøå õàðàêòåðíîé ÷àñòîòû ñâåðõòîíêèõâçàèìîäåéñòâèé, â ñïåêòðàõ íàáëþäàåòñÿ õîðîøîðàçðåøåííûé êâàäðóïîëüíûé äóáëåò ñ îäèíàêîâîóøèðåííûìè ëèíèÿìè, íåìíîãî ñäâèíóòûìè êöåíòðó ñïåêòðà, òîãäà êàê êðèâûå ÂÓÊÑÈ äåìîí�ñòðèðóþò ïîñòåïåííîå ýêñïîíåíöèàëüíîå çàòóõàíèåñòàòè÷åñêèõ êâàíòîâûõ áèåíèé ñ ÷àñòîòîé
q = 2qè åå ñëàáîå óìåíüøåíèå ñ ðîñòîì ñêîðîñòè ðåëàêñà�öèè. Â ïðåäåëå áûñòðîé ðåëàêñàöèè ñïåêòð ïîãëî�ùåíèÿ ñõëîïûâàåòñÿ â îäèíî÷íóþ ëèíèþ ñ óäâîåí�íîé åñòåñòâåííîé øèðèíîé, à íà êðèâûõ ÂÓÊÑÈíàáëþäàåòñÿ ýêñïîíåíöèàëüíûé ðàñïàä ñ åñòåñòâåí�íûì âðåìåíåì æèçíè. Ïðè ïðîìåæóòî÷íûõ ñêîðîñ-òÿõ ðåëàêñàöèè íàáëþäàþòñÿ ðàçìûòàÿ ñâåðõòîíêàÿñòðóêòóðà â ñïåêòðå ïîãëîùåíèÿ è áûñòðîå çàòóõà�íèå áèåíèé íà êðèâûõ ÂÓÊÑÈ.Î÷åâèäíî, ÷òî îáå ðàññìîòðåííûå âûøå ìîäåëèñèëüíî óïðîùåíû, è ìîæíî íàéòè íåìàëî ïðèìåðîâ,êîãäà ýêñïåðèìåíòàëüíûå ìåññáàóýðîâñêèå ñïåêòðûè êðèâûå ÂÓÊÑÈ äàæå êà÷åñòâåííî íå äåìîíñòðè�ðóþò òàêîãî ðîäà ýâîëþöèþ ñ èçìåíåíèåì ñêîðîñòèðåëàêñàöèè (òåìïåðàòóðû). È ýòî âïîëíå åñòåñòâåí�íî, ïîñêîëüêó ýòè ìîäåëè ñòðàäàþò îäíèìè è òå�ìè æå íåäîñòàòêàìè. Âî-ïåðâûõ, â îáåèõ ìîäåëÿõïðåäïîëàãàåòñÿ, ÷òî âðàùàòåëüíàÿ äèíàìèêà ÿâëÿ�åòñÿ èçîòðîïíîé, ÷åãî åäâà ëè âîçìîæíî îæèäàòüâ ðåàëüíûõ ìîëåêóëàõ. Êðîìå òîãî, îáå ìîäåëè ÿâ�ëÿþòñÿ ÷èñòî ñòîõàñòè÷åñêèìè, ò. å. îïèñûâàþò õàî�òè÷åñêóþ ïåðåîðèåíòàöèþ ìîëåêóëÿðíîé îñè ïîñëåêàæäîãî ñòîëêíîâåíèÿ è ïðèíöèïèàëüíî íå ó÷èòûâà�þò òî, êàê êàæäàÿ ìîëåêóëà âåäåò ñåáÿ â ïðîìåæóò�êàõ ìåæäó ñòîëêíîâåíèÿìè. Íàïðèìåð, ýòè ìîäåëè280



ÆÝÒÔ, òîì 130, âûï. 2 (8), 2006 Ìåññáàóýðîâñêèå ñïåêòðû è âîçìóùåííûå óãëîâûå êîððåëÿöèè : : :
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Γ0t�èñ. 1. Ìåññáàóýðîâñêèå ñïåêòðû ïîãëîùåíèÿ (ñëåâà) è êðèâûå ÂÓÊÑÈ (ñïðàâà) â ñòîõàñòè÷åñêîé ìîäåëè ñèëüíûõñòîëêíîâåíèé äëÿ ðàçíûõ çíà÷åíèé ñêîðîñòè ðåëàêñàöèè: p=q = 0, 0:2, 0:5, 1, 2, 100 (à�å). Çäåñü è íèæå q = 10�0,ñïåêòðû ðàññ÷èòàíû äëÿM1-ïåðåõîäîâ Ie = 3=2! Ig = 1=2, õàîòè÷åñêîãî ðàñïðåäåëåíèÿ îðèåíòàöèé ìîëåêóëÿðíûõîñåé è íåïîëÿðèçîâàííîãî èñòî÷íèêà ãàììà-èçëó÷åíèÿ; êðèâûå ÂÓÊÑÈ ðàññ÷èòàíû äëÿ ýêñïåðèìåíòàëüíîé ñõåìû ñòî÷å÷íûìè îáðàçöîì è äåòåêòîðîì, k1 � k2 = 0 è �1 � k2 = 0íå ìîãóò îïèñàòü âïîëíå åñòåñòâåííóþ ñèòóàöèþ, êî�ãäà ìîëåêóëÿðíàÿ îñü ïîâîðà÷èâàåòñÿ ïîñëå ñòîëê�íîâåíèÿ íà íåêîòîðûé êîíå÷íûé óãîë, ò. å. ìîëåêóëàâåäåò ñåáÿ ìåæäó ñòîëêíîâåíèÿìè íåêîòîðûì äåòåð�ìèíèðîâàííûì îáðàçîì â çàâèñèìîñòè, ïðåæäå âñå�ãî, îò âíóòðåííèõ èíåðöèîííûõ ñâîéñòâ ñàìîé ìîëå�êóëû. Â îáùåì ñëó÷àå òåíçîð èíåðöèè ïîäàâëÿþùå�ãî áîëüøèíñòâà ìîëåêóë ÿâëÿåòñÿ àíèçîòðîïíûì, èýòî îáñòîÿòåëüñòâî íåîáõîäèìî ó÷èòûâàòü ïðè îïè�ñàíèè âðàùàòåëüíîé äèíàìèêè â æèäêîñòÿõ, â ÷àñò�íîñòè, ïðèíèìàòü âî âíèìàíèå âîçìîæíîñòü óñòîé�
÷èâîãî âðàùåíèÿ âîêðóã äâóõ ãëàâíûõ îñåé èíåðöèèâ ñëó÷àå àñèììåòðè÷íîãî âîë÷êà [27℄.Áîëåå òîãî, ìîäåëü ñèëüíûõ ñòîëêíîâåíèé �àêòè�÷åñêè ÿâëÿåòñÿ ìîäåëüþ ¾òðåõìåðíîé ðóëåòêè¿, ïî�ñêîëüêó ðàâíûå âåðîÿòíîñòè ïîâîðîòîâ ìîëåêóëÿð�íîé îñè íà ïðîèçâîëüíûé óãîë ìîãóò îçíà÷àòü òîëü�êî îäíî: â ïðîöåññå ïåðåõîäà ìîëåêóëÿðíîé îñè ê íî�âîìó íàïðàâëåíèþ ìîëåêóëà ìíîãî ðàç ïîâåðíóëàñüâîêðóã íåêîòîðîé îñè. Êàê áóäåò ïîêàçàíî íèæå,�îðìà ñïåêòðîâ ïîãëîùåíèÿ è êðèâûõ ÂÓÊÑÈ êàð�äèíàëüíûì îáðàçîì ìåíÿåòñÿ â çàâèñèìîñòè îò ÷àñ�281



Ì. À. ×óåâ ÆÝÒÔ, òîì 130, âûï. 2 (8), 2006òîòû è íàïðàâëåíèÿ âðàùåíèÿ ìîëåêóë, è ó÷åò ýòîãîîáñòîÿòåëüñòâà ìîæåò ïðèâåñòè ê ñóùåñòâåííîìó èç�ìåíåíèþ �èçè÷åñêîé òðàêòîâêè ðåçóëüòàòîâ àíàëè�çà ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ, â ÷àñòíîñòè, òåìïå�ðàòóðíûõ çàâèñèìîñòåé ìîäåëüíûõ ïàðàìåòðîâ, èç�âëåêàåìûõ èç àíàëèçà êðèâûõ ÂÓÊÑÈ [18℄.ßñíî, ÷òî òåîðèÿ äëÿ îïèñàíèÿ ýêñïåðèìåíòàëü�íûõ äàííûõ â ýòîì ñëó÷àå äîëæíà íå òîëüêî âêëþ�÷àòü â ðàññìîòðåíèå âîçìîæíûå ðåëàêñàöèîííûåïåðåõîäû ìåæäó ñòîõàñòè÷åñêèìè ñîñòîÿíèÿìè, íîòàêæå ó÷èòûâàòü äåòåðìèíèðîâàííûå âðåìåííûåòðàåêòîðèè ìîëåêóëÿðíîé îñè â ïðîìåæóòêàõ ìåæ�äó ñòîëêíîâåíèÿìè ìîëåêóë. Â îáùåì ñëó÷àå íåîá�õîäèìî ðàññìàòðèâàòü êèíåòè÷åñêîå óðàâíåíèå òèïàóðàâíåíèÿ Ôîêêåðà �Ïëàíêà [28℄, íî ðåøåíèå ýòîéïðîáëåìû ñ ó÷åòîì íåîáõîäèìîñòè ðàñ÷åòà åùå èâðåìåííîé ýâîëþöèè ñâåðõòîíêèõ âçàèìîäåéñòâèéÿâëÿåòñÿ ýêñòðåìàëüíî ñëîæíûì, ïðåæäå âñåãî, ñâû÷èñëèòåëüíîé òî÷êè çðåíèÿ, ïîýòîìó íà íà÷àëü�íîì ýòàïå áûëî áû èíòåðåñíî çíàòü, êàê âûãëÿäÿòìåññáàóýðîâñêèå ñïåêòðû è êðèâûå ÂÓÊÑÈ ïî êðàé�íåé ìåðå â íåêîòîðûõ ïðåäåëüíûõ ñëó÷àÿõ ýòîé çà�äà÷è. Îñíîâíîé öåëüþ íàñòîÿùåé ðàáîòû êàê ðàçè ÿâëÿåòñÿ ðàçðàáîòêà ïðîñòåéøèõ ìîäåëåé àíèçî�òðîïíîé âðàùàòåëüíîé äèíàìèêè â æèäêîñòÿõ, êî�òîðûå áû ïîçâîëèëè âûÿâèòü âëèÿíèå ðåëàêñàöèîí�íûõ ïðîöåññîâ òàêîãî ðîäà íà �îðìó ñïåêòðîâ ïî�ãëîùåíèÿ è êðèâûõ ÂÓÊÑÈ.Îäíîé èç ðåøåííûõ â ýòîì íàïðàâëåíèè çàäà÷ÿâëÿåòñÿ òåîðèÿ ìåññáàóýðîâñêèõ ñïåêòðîâ ìàãíèò�íîé ñâåðõòîíêîé ñòðóêòóðû âî âðàùàþùåìñÿ ñâåðõ�òîíêîì ïîëå, êîòîðàÿ ïðîäåìîíñòðèðîâàëà íà óäèâ�ëåíèå íåòðèâèàëüíóþ çàâèñèìîñòü �îðìû ñïåêòðîâïîãëîùåíèÿ îò ìîäåëüíûõ ïàðàìåòðîâ [29�31℄. Â÷àñòíîñòè, â ýòèõ ðàáîòàõ áûëî ïîêàçàíî, ÷òî âðåçóëüòàòå âðàùåíèÿ ñâåðõòîíêîãî ïîëÿ ñòàíäàðò�íûé ìàãíèòíûé ñåêñòåò ëèíèé äëÿ ÿäåð 57Fe ìî�æåò òðàíñ�îðìèðîâàòüñÿ â ý��åêòèâíûé ìàãíèò�íûé ¾äóáëåò¿ ëèíèé. Êðîìå òîãî, ïîëó÷åííûå ðàíååïðåäâàðèòåëüíûå ðåçóëüòàòû ïîêàçàëè, ÷òî â íåêî�òîðîì ñìûñëå îáðàòíàÿ ñèòóàöèÿ ìîæåò ðåàëèçî�âàòüñÿ äëÿ êâàäðóïîëüíîãî ñâåðõòîíêîãî âçàèìîäåé�ñòâèÿ ïðè âðàùåíèè èëè êîëåáàíèè ãëàâíîé îñè òåí�çîðà �ÝÏ, êîãäà ñòàòè÷åñêèé êâàäðóïîëüíûé äóáëåòëèíèé òðàíñ�îðìèðóåòñÿ â ý��åêòèâíûé êâàðòåòëèíèé [32; 33℄.Ñòàòüÿ îðãàíèçîâàíà ñëåäóþùèì îáðàçîì. Äëÿïîëíîòû êàðòèíû â ðàçä. 2 êðàòêî îïèñàí îáùèé�îðìàëèçì äëÿ ðàñ÷åòà ðåëàêñàöèîííûõ ñïåêòðîâïîãëîùåíèÿ è êðèâûõ ÂÓÊÑÈ â ñëó÷àå çàâèñÿùèõîò âðåìåíè ñâåðõòîíêèõ âçàèìîäåéñòâèé, êîòîðûéîñíîâàí íà îðèãèíàëüíîì è èäåíòè÷íîì äëÿ îáîèõ

ìåòîäîâ ïîäõîäå ê óñðåäíåíèþ êîíå÷íûõ âûðàæå�íèé ïî õàîòè÷åñêîìó ðàñïðåäåëåíèþ ìîëåêóëÿðíûõîñåé â æèäêîñòè. Ýòîò �îðìàëèçì áóäåò óïðîùåí âðàçä. 3 äëÿ ðåøåíèÿ âïîëíå åñòåñòâåííîé, ñ òî÷êèçðåíèÿ ñêàçàííîãî âûøå, çàäà÷è ðàñ÷åòà ñïåêòðîâïîãëîùåíèÿ è êðèâûõ ÂÓÊÑÈ ïðè íàëè÷èè êâàäðó�ïîëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ñ ãëàâíîé îñüþ �ÝÏ, âðà�ùàþùåéñÿ âîêðóã íåêîòîðîé îñè ïîä ïðîèçâîëüíûìóãëîì ñ çàäàííîé ÷àñòîòîé âðàùåíèÿ. Â ÷àñòíîñòè,ýòà èäåàëüíàÿ ìîäåëü îïèñûâàåò ñâîáîäíîå âðàùå�íèå ìîëåêóëû âîêðóã îäíîé èç ãëàâíûõ îñåé èíåð�öèè. Çäåñü æå ïðîâåäåí êà÷åñòâåííûé àíàëèç íåòðè�âèàëüíîé òðàíñ�îðìàöèè ìåññáàóýðîâñêèõ ñïåêòðîâè êðèâûõ ÂÓÊÑÈ â çàâèñèìîñòè îò óãëà è ÷àñòîòûâðàùåíèÿ îñè �ÝÏ â ïðåäåëàõ áûñòðîãî è ìåäëåííî�ãî âðàùåíèÿ. Â ðàçä. 4 ïðîàíàëèçèðîâàíà åùå îäíàäåòåðìèíèðîâàííàÿ ìîäåëü ìîëåêóëÿðíîé ïåðåîðè�åíòàöèè, îïèñûâàþùàÿ óæå íå ñâîáîäíîå âðàùåíèå,à îñöèëëÿöèè ãëàâíîé îñè �ÝÏ âîêðóã íåêîòîðîéîñè. Â íåêîòîðûõ ñëó÷àÿõ ýòà ìîäåëü ìîæåò îêàçàòü�ñÿ áîëåå ðåàëèñòè÷íîé ïî ñðàâíåíèþ ñ ìîäåëüþ ÷è�ñòîãî âðàùåíèÿ ïðè îïèñàíèè âðàùàòåëüíîé äèíà�ìèêè â æèäêîñòÿõ, â ÷àñòíîñòè, îíà îïèñûâàåò ëèá�ðàöèè ìîëåêóë â ¾êëåòêàõ¿ æèäêîñòåé. Íàèáîëåå ÿð�êèìè ý��åêòàìè â ìîäåëè ëèáðàöèé ÿâëÿþòñÿ ðåçî�íàíñíîå ðàñùåïëåíèå êàæäîé ëèíèè êâàäðóïîëüíî�ãî äóáëåòà â ñïåêòðàõ ïîãëîùåíèÿ è íåòðèâèàëüíàÿêàðòèíà êâàíòîâûõ áèåíèé íà êðèâûõ ÂÓÊÑÈ, êî�ãäà ÷àñòîòà îñöèëëÿöèé îñè �ÝÏ ¾íàñòðîåíà¿ íà ÷à�ñòîòó ðàñùåïëåíèÿ ëèíèé ñòàòè÷åñêîãî êâàäðóïîëü�íîãî äóáëåòà.2. ÎÁÙÈÉ ÔÎ�ÌÀËÈÇÌ ÄËß ÎÏÈÑÀÍÈß�ÅËÀÊÑÀÖÈÎÍÍÛÕÌÅÑÑÁÀÓÝ�ÎÂÑÊÈÕ ÑÏÅÊÒ�ÎÂ ÈÊ�ÈÂÛÕ ÂÓÊÑÈ2.1. Ìåññáàóýðîâñêèå ñïåêòðûÍà÷íåì àíàëèç ñ òî÷íîãî âûðàæåíèÿ äëÿ �îðìûñå÷åíèÿ ïîãëîùåíèÿ ãàììà-êâàíòà ñ âîëíîâûì âåêòî�ðîì k è ïîëÿðèçàöèåé � ðåçîíàíñíûìè ÿäðàìè, íà�õîäÿùèìèñÿ â ñòîõàñòè÷åñêè ìåíÿþùåìñÿ îêðóæå�íèè [34℄:�(!) = ReX� 1Z0 dt exp (i~!t)�� D��� � ĵ(k; t)��� � ĵy(k)�Es ; (3)282



ÆÝÒÔ, òîì 130, âûï. 2 (8), 2006 Ìåññáàóýðîâñêèå ñïåêòðû è âîçìóùåííûå óãëîâûå êîððåëÿöèè : : :ãäå ĵ(k) � �óðüå-êîìïîíåíòà îïåðàòîðà ÿäåðíîãî òî�êà ðåçîíàíñíîãî ïåðåõîäà èç îñíîâíîãî (g) â âîçáóæ�äåííîå (e) ñîñòîÿíèå ÿäðà,ĵ(k; t) = Ĝ(g)y(t)̂j(k)Ĝ(e)(t); (4)Ĝ(g;e)(t) = exp h�iĤ(g;e)(t)ti (5)� îïåðàòîðû ýâîëþöèè äëÿ çàâèñÿùèõ îò âðåìåíèãàìèëüòîíèàíîâ Ĥ(g)(t) è Ĥ(e)(t) ñâåðõòîíêîãî âçà�èìîäåéñòâèÿ, óãëîâûå ñêîáêè îçíà÷àþò óñðåäíåíèåïî ñòîõàñòè÷åñêèì ñîñòîÿíèÿì ñèñòåìû, à ñóììèðî�âàíèå âåäåòñÿ ïî ðàçëè÷íûì ïîëÿðèçàöèÿì íåïîëÿ�ðèçîâàííîãî ãàììà-èçëó÷åíèÿ.Çíà÷åíèÿ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ îïåðàòîðà ÿäåð�íîãî òîêà îïðåäåëÿþòñÿ òèïîì èçëó÷åíèÿ, è äëÿM1-ïåðåõîäîâ îíè çàäàþòñÿ ñëåäóþùèìè âûðàæåíè�ÿìè [35℄: ĵyM1(k) = 1kk� Ĵy; (6)ãäå�Ĵy�memg = (�1)Ie�mer3(2Ie + 1)
3�14! ��Xq (�1)q  Ie 1 Ig�me � mg ! e�q ; (7)Ig è Ie � ÿäåðíûå ñïèíû, mg è me � èõ ïðîåê�öèè íà îñü êâàíòîâàíèÿ, �1 � óïðóãàÿ ÷àñòü øèðè�íû âîçáóæäåííîãî óðîâíÿ, � = me � mg, e0 = ez,e�1 = �(ex� iey)=p2, ex, ey, ez � îðòû ñèñòåìû êî�îðäèíàò, â êîòîðîé ïðîâîäèòñÿ êâàíòîâàíèå ÿäåðíî�ãî ñïèíà, à òàêæå ââåäåíî ñòàíäàðòíîå îáîçíà÷åíèå3j-ñèìâîëîâ.Äëÿ ïðåîáðàçîâàíèÿ âûðàæåíèé (3)�(5) ââîäÿò âðàññìîòðåíèå ëèóâèëëåâñêèé îïåðàòîð L̂Ĥ(t), êîòî�ðûé äåéñòâóåò íà îáû÷íûé îïåðàòîð Â(t) ñîãëàñíîïðàâèëó [36℄ L̂Ĥ(t)Â(t) = hĤ(t); Â(t)i (8)è â íàøåì ñëó÷àå îïðåäåëÿåòñÿ â ïðîñòðàíñòâå(2Ig + 1)(2Ie + 1) ïåðåìåííûõ,�L̂Ĥ�memgm0em0g = H(e)mem0eÆmgm0g �H(g)mgm0gÆmem0e : (9)Ñ ïîìîùüþ ýòîãî ñóïåðîïåðàòîðà è ñòîõàñòè÷åñêîãîóñðåäíåíèÿ â ñîîòâåòñòâèè ñ ïðîöåäóðîé Àíäåðñî�íà [20℄ âûðàæåíèå (3) ñâîäèòñÿ ê âèäó [37�39℄�(!) = ReX� 1Z0 dt exp (i~!t)�� Sp��� � ĵ(k; t)� Ĝ(t)�� � ĵy(k)� ; (10)

ãäå Ĝ(t) = hW (t)jĜ(t)j1si (11)� ñóïåðîïåðàòîð ýâîëþöèè âî âðåìåíè, óñðåäíåí�íûé ïî ñòîõàñòè÷åñêèì ñîñòîÿíèÿì, j1si � åäèíè÷�íûé ñòîëáåö, à hW (t)j � âåêòîð çàñåëåííîñòè ñòîõà�ñòè÷åñêèõ ñîñòîÿíèé,Ĝ(t) = T̂ exp8<: tZ0 dt0 h�iL̂(t0)� P̂(t0)i9=; : (12)Çäåñü T̂ � îïåðàòîð õðîíîëîãè÷åñêîãî óïîðÿäî÷å�íèÿ, L̂(t) � ñóïåðîïåðàòîð ñâåðõòîíêîãî âçàèìîäåé�ñòâèÿ, äèàãîíàëüíûé ïî ñòîõàñòè÷åñêèì ïåðåìåí�íûì ja), �ajL̂(t)ja0� = L̂(a)Ĥ (t)Æaa0 ; (13)ïðè÷åì êàæäûé ñóïåðîïåðàòîð L̂(a)Ĥ (t) äåéñòâóåò âïðîñòðàíñòâå òîëüêî ÿäåðíûõ ïåðåìåííûõ è ñîîò�âåòñòâóåò ðàçëè÷íûì ñîñòîÿíèÿì ÿäåðíîé ñèñòåìûâ �ëóêòóèðóþùåì îêðóæåíèè, ñóïåðîïåðàòîð P̂(t)îïèñûâàåò ðåëàêñàöèîííûå ïðîöåññû è äèàãîíàëåíïî ÿäåðíûì ïåðåìåííûì,P̂(t) = P̂ (t)
 1̂n; Paa0(t) = paa0(t);Paa(t) = �Xa0 6=a paa0(t);1̂n � åäèíè÷íûé ñóïåðîïåðàòîð â ïðîñòðàíñòâå ÿäåð�íûõ ïåðåìåííûõ, paa0(t) � âåðîÿòíîñòü ïåðåõîäà èçñîñòîÿíèÿ ja) â ñîñòîÿíèå ja0) â åäèíèöó âðåìåíè.Âûðàæåíèå (10) ñóùåñòâåííî óïðîùàåòñÿ äëÿ ïî�ëèêðèñòàëëè÷åñêèõ âåùåñòâ èëè æèäêîñòåé, êîãäàìîëåêóëÿðíûå îñè õàîòè÷åñêè ðàñïðåäåëåíû â ïðî�ñòðàíñòâå. Äåéñòâèòåëüíî, ýëåêòðîìàãíèòíûå îïåðà�òîðû �� � ĵ(k) è � � ĵy(k) ìîæíî ïðåäñòàâèòü â âèäåâåêòîðà è ñòîëáöà â ëèóâèëëåâñêîì ïðîñòðàíñòâå ïó�òåì ñîîòâåòñòâóþùåãî óïîðÿäî÷åíèÿ ïî âñåì ïàðàìèíäåêñîâ (mg ;me). Òîãäà âûðàæåíèå (10) ìîæíî çà�ïèñàòü â äðóãîé �îðìå:�(!) = Re 1Z0 dt exp (i~!t) Sp�D̂Ĝ(t)� ; (14)ãäå ââåäåí ñóïåðîïåðàòîð ñ ýëåìåíòàìèDm0em0gmemg ==X� �� � ĵy(k; t)�memg ��� � ĵ(k)�m0gm0e : (15)Â ýòîì ñëó÷àå óñðåäíåíèå ýëåìåíòîâ ñóïåðîïåðà�òîðà D̂ ïî õàîòè÷åñêè ðàñïðåäåëåííûì ìîëåêóëÿð�íûì îñÿì â ëàáîðàòîðíîé ñèñòåìå êîîðäèíàò ñâî�äèòñÿ ê óñðåäíåíèþ ïî õàîòè÷åñêè ðàñïðåäåëåííûì283



Ì. À. ×óåâ ÆÝÒÔ, òîì 130, âûï. 2 (8), 2006ïîëÿðèçàöèÿì � â ìîëåêóëÿðíîé ñèñòåìå, ÷òî äëÿM1-ïåðåõîäîâ äàåòD̂ = 23 X�=x;y;z jJy�ihJ� j; (16)ãäå ýëåìåíòû ñóïåðâåêòîðà hJ� j çàäàþòñÿ âûðàæå�íèåì (7). Äëÿ êîíêðåòíûõ ðàñ÷åòîâ ñïåêòðà ïîãëî�ùåíèÿ (ñì. ðàçä. 4) âìåñòî âûðàæåíèé (14) è (16)óäîáíåå èñïîëüçîâàòü ýêâèâàëåíòíîå ïðåäñòàâëåíèåñ ñóììîé ïî òðåì îðòîãîíàëüíûì ïîëÿðèçàöèÿì:�(!) = Re X�=x;y;z 1Z0 dt exp (i~!t) hJ� jĜ(t)jJy� i: (17)Òàêèì îáðàçîì, åñëè çàâèñèìîñòè ñâåðõòîíêîãîâçàèìîäåéñòâèÿ è ðåëàêñàöèîííîãî ïðîöåññà îò âðå�ìåíè îïðåäåëåíû, ò. å. â ÿâíîì âèäå çàäàíû ìàòðè÷�íûå ýëåìåíòû ñóïåðîïåðàòîðà L̂(a)Ĥ (t), âåêòîð hW (t)jè êîý��èöèåíòû paa0(t), òî ñïåêòð ïîãëîùåíèÿ ìîæ�íî ðàññ÷èòàòü ïî �îðìóëàì (11), (12) è (17). Êàêïðàâèëî, â êîíêðåòíûõ ìîäåëÿõ ýòè îáùèå �îðìó�ëû ñâîäÿòñÿ ê áîëåå ïðîñòîìó âèäó (ñì. ðàçä. 3 è 4),â ÷àñòíîñòè, â ìîäåëè ñèëüíûõ ñòîëêíîâåíèé äëÿ àê�ñèàëüíî-ñèììåòðè÷íîãî êâàäðóïîëüíîãî âçàèìîäåé�ñòâèÿ îíè ñâîäÿòñÿ ê âûðàæåíèþ (1).2.2. Êðèâûå ÂÓÊÑÈÈñõîäíîå âûðàæåíèå äëÿ �óíêöèè âîçìóùåííûõóãëîâûõ êîððåëÿöèé â ñëó÷àå äâîéíîãî ÿäåðíîãî êàñ�êàäà îáû÷íî ïðåäñòàâëÿþò â äîâîëüíî îáùåé �îð�ìå [19; 26℄:P (k1;k2; t) = Sp [�̂(k2)�̂(k1; t)℄ ; (18)ãäå �̂(k1; t) = Ĝ(t)�̂(k1; 0);â ìåòîäå ÂÓÊÑÈ �̂(k1; 0) è �̂(k2) � ìàòðèöû ïëîò�íîñòè ÿäåðíîé ñèñòåìû ñðàçó ïîñëå åå âîçáóæäåíèÿèìïóëüñîì ñèíõðîòðîííîãî èçëó÷åíèÿ â íàïðàâëå�íèè k1 è ñðàçó ïîñëå èñïóñêàíèÿ (ðåãèñòðàöèè) ãàì�ìà-êâàíòîâ â íàïðàâëåíèè k2 â ìîìåíò âðåìåíè t,Ĝ(t) � òåïåðü ñóïåðîïåðàòîð ýâîëþöèè ïðîìåæó�òî÷íîãî ÿäåðíîãî ñîñòîÿíèÿ ñî ñïèíîì Ie. Â ïîë�íîé àíàëîãèè ñ ðåçóëüòàòàìè ïðåäûäóùåãî ðàçäåëàýòîò ñóïåðîïåðàòîð îïðåäåëÿåòñÿ âûðàæåíèÿìè (11)è (12), íî ñóïåðîïåðàòîðû L̂(a)Ĥ (t) òåïåðü çàäàþòñÿíå âûðàæåíèåì (9), à êîììóòàòîðîì ãàìèëüòîíèàíîââîçáóæäåííîãî ñîñòîÿíèÿ ÿäðà,�L̂Ĥ�mem00em0em000e == H(e)mem0eÆm00em000e �H(e)m00em000e Æmem0e ; (19)

êîòîðûé äåéñòâóåò â ïðîñòðàíñòâå (2Ie + 1)2 ÿäåð�íûõ ïåðåìåííûõ.Ñòàíäàðòíîé �îðìîé ïðåäñòàâëåíèÿ (18) ÿâëÿåò�ñÿ ðàçëîæåíèå ìàòðèö ïëîòíîñòè ïî íåïðèâîäèìûìñ�åðè÷åñêèì òåíçîðàì, òàê íàçûâàåìûì ñòàòèñòè�÷åñêèì òåíçîðàì [40; 41℄, òàê ÷òî �óíêöèÿ âîçìó�ùåííûõ óãëîâûõ êîððåëÿöèé îáû÷íî çàïèñûâàåòñÿâ íàèáîëåå îáùåé �îðìå [42℄:P (k1;k2; t) = Xk;k0�;�0 Ak1Ak02(2k + 1)(2k0 + 1) �� Y �k�(k1)Y �k0�0(k2)G��0kk0 (t); (20)ãäå Aki � ýëåêòðîìàãíèòíûå êîý��èöèåíòû äëÿi-ãî ïåðåõîäà, Yk�(ki) � ñ�åðè÷åñêèå ãàðìîíèêè, àG��0kk0 (t)� êîý��èöèåíòû ðàçëîæåíèÿ îïåðàòîðà ýâî�ëþöèè ïî ñ�åðè÷åñêèì òåíçîðàì. Òàêîé ïîäõîä îêà�çûâàåòñÿ ÷ðåçâû÷àéíî ý��åêòèâíûì äëÿ óñðåäíå�íèÿ ïî õàîòè÷åñêîé îðèåíòàöèè ìîëåêóëÿðíûõ îñåé,êîãäà âñå îïåðàòîðû, îïèñûâàþùèå âçàèìîäåéñòâèÿâ ñèñòåìå, ïðèíàäëåæàò ãðóïïå âðàùåíèÿ [24�26℄.Â ñëó÷àå ïðîèçâîëüíî ìåíÿþùèõñÿ âî âðåìåíèñâåðõòîíêèõ âçàèìîäåéñòâèé áîëåå ý��åêòèâíûì ñòî÷êè çðåíèÿ êîíêðåòíûõ ðàñ÷åòîâ (ñì. ðàçä. 4) ìî�æåò îêàçàòüñÿ àëüòåðíàòèâíûé ïîäõîä ê óñðåäíåíèþèñõîäíîãî âûðàæåíèÿ (18) ïî õàîòè÷åñêîé îðèåíòà�öèè ìîëåêóëÿðíûõ îñåé ïî àíàëîãèè ñ ïðîöåäóðîé,îïèñàííîé âûøå äëÿ ìåññáàóýðîâñêèõ ñïåêòðîâ. Ñïîìîùüþ òåõ æå îáîçíà÷åíèé âûðàæåíèå (18) ìîæ�íî ïðåäñòàâèòü â âèäåP (k1;k2; t) == X�1;�2 Sp�V̂ y(�1;k1)Ĝ(t)V̂ (�2;k2)� ; (21)ãäåV ymem0e(�;k) =Xmg �� � ĵy(k)�memg ��� � ĵ(k)�mgm0e ;÷òî â ñîîòâåòñòâèè ñ âûðàæåíèÿìè (14) è (15) ìîæ�íî ïåðåïèñàòü â âèäåP (k1;k2; t) = Sp�D̂Ĝ(t)� ; (22)ãäåDmem00em0em000e == X�1;�2 V ymem00e (�1;k1)Vm0em00e (�2;k2): (23)Óñðåäíåíèå ïî ïîëÿðèçàöèÿì â (23) íàäî ïðî�âîäèòü ñ ó÷åòîì êîíêðåòíîé ñõåìû ýêñïåðèìåíòà.284



ÆÝÒÔ, òîì 130, âûï. 2 (8), 2006 Ìåññáàóýðîâñêèå ñïåêòðû è âîçìóùåííûå óãëîâûå êîððåëÿöèè : : :Çäåñü ìû ðàññìîòðèì ñõåìó, ðåàëèçîâàííóþ íà ñòàí�öèè ESRF ID18, ãäå ïîëÿðèçàöèÿ ïàäàþùåãî ñèíõðî�òðîííîãî èçëó÷åíèÿ ëåæèò â ïëîñêîñòè ñèíõðîòðîí�íîãî êîëüöà, à íåïîëÿðèçîâàííûé äåòåêòîð ðàñïîëî�æåí ïîä îáðàçöîì, ò. å. k1 � k2 = 0 è �1 � k2 = 0. Îò�ìåòèì, ÷òî ýòà ñõåìà îïòèìàëüíà ñ òî÷êè çðåíèÿ àì�ïëèòóäû êâàíòîâûõ áèåíèé íà êðèâîé ÂÓÊÑÈ [18℄.Â ýòîì ñëó÷àå óñðåäíåíèå òåíçîðà ÷åòâåðòîãî ðàíãàâ âûðàæåíèè (23) äëÿ M1-ïåðåõîäîâ ñâîäèòñÿ ê èí�òåãðèðîâàíèþ ïî õàîòè÷åñêîé îðèåíòàöèè �1 è ñâÿ�çàííîìó ðàñïðåäåëåíèþ �2. Â ðåçóëüòàòå äëÿ âû�áðàííîé ñõåìû ýêñïåðèìåíòà ïîëó÷àåìD̂ = 415 0�jV (0)ihV (0)yj�� 12 X�0;�=x;y;z jV (��0)ihV (�0�)yj1A ; (24)ãäå jV (0)i = X�=x;y;z jV (��)i;V (��0)ymem0e = 12Xmg ��Ĵy��memg �Ĵ�0�mgm0e ++ �Ĵy�0�memg �Ĵ��mgm0e� ; (25)à ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû îïåðàòîðîâ â ïðàâîé ÷àñòèïîñëåäíåãî âûðàæåíèÿ ñíîâà îïðåäåëÿþòñÿ ñîîòíî�øåíèåì (7). Îòìåòèì, ÷òî ñóïåðîïåðàòîð jV (0)i �àê�òè÷åñêè ÿâëÿåòñÿ íîðìèðîâàííûì åäèíè÷íûì îïå�ðàòîðîì: V (0)mem0e = 3�04(2Ie + 1) Æmem0e :Ïî àíàëîãèè ñ âûðàæåíèåì (17) äëÿ ñïåêòðàïîãëîùåíèÿ ïðè âûïîëíåíèè êîíêðåòíûõ ðàñ÷åòîâêðèâûõ ÂÓÊÑÈ óäîáíåå èñïîëüçîâàòü ýêâèâàëåíò�íîå �îðìóëå (22) ïðåäñòàâëåíèå â êîìïàêòíîé ìàò�ðè÷íîé �îðìå:P (k1;k2; t) =Xi hV (i)yjĜ(t)jV (i)i; (26)ãäå ñóïåðâåêòîðû hV (i)yj çàäàþòñÿ âûðàæåíèÿìè(24) è (25).�åçóëüòèðóþùàÿ èíòåíñèâíîñòü ñèãíàëàÂÓÊÑÈ äëÿ ¾òî÷å÷íûõ¿ îáðàçöà è äåòåêòîðà áóäåòòàêæå îïðåäåëÿòüñÿ ýêñïîíåíöèàëüíûì ðàñïàäîìïðîìåæóòî÷íîãî ñîñòîÿíèÿ ÿäðà ñ åñòåñòâåííûìâðåìåíåì æèçíè:I(k1;k2; t) / exp(��0t)P (k1;k2; t): (27)

Ïðè àíàëèçå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ êðèâûõ ÂÓÊÑÈíåîáõîäèìî ó÷èòûâàòü êîíå÷íûå ðàçìåðû îáðàçöàè äåòåêòîðà, ò. å. ïðîâîäèòü óñðåäíåíèå âûðàæåíèÿ(26) ïî ðàçëè÷íûì íàïðàâëåíèÿì k2, ÷òî, îäíàêî, íåçàòðàãèâàåò �èçè÷åñêîãî ÿäðà ýòîãî âûðàæåíèÿ �ñóïåðîïåðàòîðà Ĝ(t), � à ñâîäèòñÿ ê ãåîìåòðè÷åñêî�ìó óñðåäíåíèþ ïî ïîëÿðèçàöèÿì òåíçîðà ÷åòâåðòîãîðàíãà â âûðàæåíèè (23) è ê ñîîòâåòñòâóþùåé ïåðå�íîðìèðîâêå ñóïåðâåêòîðîâ hV (i)yj.Òàêèì îáðàçîì, ñ ïîìîùüþ âûðàæåíèé (24)�(27)ìîæíî ïðîâåñòè êîíêðåòíûå ðàñ÷åòû êðèâûõÂÓÊÑÈ äëÿ ïðîèçâîëüíî çàâèñÿùèõ îò âðåìåíèñâåðõòîíêèõ âçàèìîäåéñòâèé ñ ó÷åòîì ðåëàêñàöèîí�íûõ ïðîöåññîâ.3. ÌÅÑÑÁÀÓÝ�ÎÂÑÊÈÅ ÑÏÅÊÒ�Û ÈÊ�ÈÂÛÅ ÂÓÊÑÈ Â ÑËÓ×ÀÅ Â�ÀÙÅÍÈß�ËÀÂÍÎÉ ÎÑÈ ÒÅÍÇÎ�À �ÝÏ�àññìîòðèì ñëó÷àé ñâîáîäíîãî âðàùåíèÿ ìîëå�êóëû, íàïðèìåð, âîêðóã îäíîé èç ãëàâíûõ îñåé ååòåíçîðà èíåðöèè. Â îáùåì ñëó÷àå ãëàâíàÿ îñü z0 òåí�çîðà �ÝÏ íà ÿäðå ñîñòàâëÿåò íåêîòîðûé óãîë � ñîñüþ âðàùåíèÿ (ðèñ. 2). Òîãäà ïðè âðàùåíèè ìîëå�êóëû îñü �ÝÏ âðàùàåòñÿ âîêðóã îñè z ñ íåêîòîðîé÷àñòîòîé 
, ò. å. ñ ïîñòîÿííîé âî âðåìåíè ñêîðîñòüþèçìåíåíèÿ àçèìóòàëüíîãî óãëà �:�(t) = 
t+�; (28)ãäå ââåäåíà òàêæå ñëó÷àéíàÿ ïî âñåì ìîëåêóëàì �à�çà âðàùåíèÿ �.
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�èñ. 2. Ñõåìà ìîäåëè ñ âðàùàþùåéñÿ ãëàâíîé îñüþòåíçîðà �ÝÏ285



Ì. À. ×óåâ ÆÝÒÔ, òîì 130, âûï. 2 (8), 2006Âûáåðåì îñü z â êà÷åñòâå îñè êâàíòîâàíèÿ, òîãäà ãàìèëüòîíèàí àêñèàëüíî-ñèììåòðè÷íîãî êâàäðóïîëü�íîãî âçàèìîäåéñòâèÿ, Ĥ(t) = q �Î2z0(t) � 13I(I + 1)� ; (29)ìîæíî çàïèñàòü â ìîëåêóëÿðíîé ñèñòåìå êîîðäèíàò â âèäåĤ(t) = q�3 
os2 � � 12 �Î2z � 13I(I + 1)�+ sin2 �4 �Î2+e�2i�(t) + Î2�e2i�(t)�++ sin � 
os �2 ��Îz Î+ + Î+Îz� e�i�(t) + �Îz Î� + Î�Îz� ei�(t)i� :Äëÿ M1-ïåðåõîäîâ Ie = 3=2 ! Ig = 1=2 îñíîâíîå ñîñòîÿíèå ÿäðà äëÿ êâàäðóïîëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ îêà�çûâàåòñÿ âûðîæäåííûì, è ïîýòîìó ãàìèëüòîíèàí (29) ìîæíî ïðåäñòàâèòü â ìàòðè÷íîì âèäå òîëüêî äëÿâîçáóæäåííîãî ñîñòîÿíèÿ ÿäðà â áàçèñå ïðîåêöèé ñïèíà ÿäðà Ie = 3=2 íà îñü z:Ĥ(e)(t) = q4 0BBBB� 1 + 3 
os 2� 2p3 sin 2� ei� p3 (1� 
os 2�) e2i� 02p3 sin 2� e�i� �(1 + 3 
os 2�) 0 p3 (1� 
os 2�) e2i�p3 (1� 
os 2�) e�2i� 0 �(1 + 3 
os 2�) �2p3 sin 2� ei�0 p3 (1� 
os 2�) e�2i� �2p3 sin 2� e�i� 1 + 3 
os 2� 1CCCCA ; (30)ãäå � � �(t).Äëÿ ðàñ÷åòà ñïåêòðîâ ïîãëîùåíèÿ â ýòîé äåòåð�ìèíèðîâàííîé ìîäåëè ìîæíî èñïîëüçîâàòü �îðìó�ëó (17) áåç óñðåäíåíèÿ ïî ñòîõàñòè÷åñêèì ñîñòîÿíè�ÿì, íî ñ ó÷åòîì óñðåäíåíèÿ ïî �àçå âðàùåíèÿ �.Ïðè ýòîì ñóïåðîïåðàòîð Ĝ(t) ñ ó÷åòîì âûðîæäåíèÿîñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ ÿäðà ïðèíèìàåò âèä îáû÷íîãîîïåðàòîðà:Ĝ(t) = T̂ exp8<: tZ0 dt0 h�iĤ(e)(t0)i9=; : (31)Ñ öåëüþ äàëüíåéøåãî óïðîùåíèÿ îáùåé �îðìó�ëû (17) ìîæíî âîñïîëüçîâàòüñÿ ðåçóëüòàòàìè ðà�áîò [29�31℄, ãäå áûëà ðàçâèòà òåîðèÿ ìåññáàóýðîâ�ñêèõ ñïåêòðîâ äëÿ ñëó÷àÿ âðàùàþùåãîñÿ ìàãíèòíî�ãî ñâåðõòîíêîãî ïîëÿ Hhf (t) íà ÿäðå. Â ïîëíîé àíà�ëîãèè ñ ýòèìè ðåçóëüòàòàìè ïóòåì ïåðåõîäà â ñèñòå�ìó êîîðäèíàò, âðàùàþùóþñÿ âîêðóã îñè z ñ ÷àñòî�òîé 
, ñ ïîìîùüþ óíèòàðíûõ ýëåìåíòàðíûõ îïåðà�òîðîâ ïîâîðîòà âîêðóã îñè z,Û(t) = exp h�i (
t+�) Îzi ; (32)â îïåðàòîðå ýâîëþöèè (31) ìîæíî ïðîâåñòè èíòåãðè�ðîâàíèå ïî âðåìåíè:Ĝ(t) = Û y(0) exp��i ~̂H(e)t� Û(t); (33)

ãäå ~̂H(e) = Ĥ(e)(� = 0)�
Î(e)z (34)� íå çàâèñÿùèé îò âðåìåíè ãàìèëüòîíèàí âî âðàùà�þùåéñÿ ñèñòåìå êîîðäèíàò.Çàòåì, ñëåäóÿ ïðîöåäóðå, îïèñàííîé â ðàáî�òå [32℄, íåòðóäíî ïîëó÷èòü àíàëèòè÷åñêîå âûðàæå�íèå äëÿ ñïåêòðà ïîãëîùåíèÿ â ðàññìàòðèâàåìîé ìî�äåëè:�(!) = � �0�02(2Ie + 1) �� Im Xme; ~me jhmej ~meij2! � ~� ~me �
me + i�0=2 ; (35)ãäå ~� ~me � ñîáñòâåííûå çíà÷åíèÿ ãàìèëüòîíèàíà(34), ~me � ïðîåêöèè ñïèíà ÿäðà íà îñü êâàíòîâà�íèÿ ~z, äëÿ êîòîðîé îïåðàòîð (34) ÿâëÿåòñÿ äèàãî�íàëüíûì, à me � ïðîåêöèè ñïèíà ÿäðà íà îñü z.Êàê âèäíî èç âûðàæåíèÿ (35), ñïåêòð ïîãëîùåíèÿâ ýòîì ñëó÷àå ïðåäñòàâëåí ñóïåðïîçèöèåé ëîðåíöå�âûõ ëèíèé åñòåñòâåííîé øèðèíû, íî, â îòëè÷èå îòñòàòè÷åñêîãî êâàäðóïîëüíîãî äóáëåòà, îí ñîñòîèò èç16 ëèíèé, èíòåíñèâíîñòè êîòîðûõ îïðåäåëÿþòñÿ âçà�èìíîé îðèåíòàöèåé îñåé z è ~z.286



ÆÝÒÔ, òîì 130, âûï. 2 (8), 2006 Ìåññáàóýðîâñêèå ñïåêòðû è âîçìóùåííûå óãëîâûå êîððåëÿöèè : : :Äëÿ ðàñ÷åòà êðèâûõ ÂÓÊÑÈ â ñëó÷àå âðàùàþ�ùåéñÿ îñè �ÝÏ ìîæíî òàêæå èñïîëüçîâàòü îáùóþ�îðìóëó (26) áåç óñðåäíåíèÿ ïî ñòîõàñòè÷åñêèì ñî�ñòîÿíèÿì, íî ñ óñðåäíåíèåì ïî �àçå �. È â ýòîì ñëó�÷àå îáùèé �îðìàëèçì ñóùåñòâåííî óïðîùàåòñÿ ïó�òåì ïåðåõîäà âî âðàùàþùóþñÿ ñèñòåìó êîîðäèíàòñ ïîìîùüþ óíèòàðíûõ ïðåîáðàçîâàíèé (32). Ñëåäóÿäåòàëüíîìó òåîðåòè÷åñêîìó îïèñàíèþ ßÌ� â óãëî�âîì ðàñïðåäåëåíèè èçëó÷åíèÿ, èñïóñêàåìîãî îðèåí�òèðîâàííûìè ÿäðàìè [43℄, ñ ó÷åòîì óñðåäíåíèÿ ïîïîëÿðèçàöèÿì, îïèñàííîãî â ï. 2.2, ìîæíî ïîëó÷èòüàíàëèòè÷åñêîå âûðàæåíèå äëÿ �óíêöèè ÂÓÊÑÈ âíàøåé ìîäåëè:P (k1;k2; t) == Xi;me;m0e~me; ~m0e V (i)y~m0e ~meV (i)mem0ehmej ~meih ~m0ejm0ei �� expn�i h~� ~me � ~� ~m0e +
(me �m0e)i to ; (36)ãäå èñïîëüçîâàíû îáîçíà÷åíèÿ ê �îðìóëàì (26) è(35).Íà îñíîâå âûðàæåíèé (35) è (36) ìîæíî ïðîâåñòèêîíêðåòíûå ðàñ÷åòû ñïåêòðîâ ïîãëîùåíèÿ è êðèâûõÂÓÊÑÈ â çàâèñèìîñòè îò ïàðàìåòðîâ ìîäåëè � êîí�ñòàíòû êâàäðóïîëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ q, ÷àñòîòû
 è óãëà âðàùåíèÿ �. Íà ðèñ. 3 è 4 ïðåäñòàâëåíû òè�ïè÷íûå ìåññáàóýðîâñêèå ñïåêòðû è êðèâûå ÂÓÊÑÈäëÿ äâóõ îðèåíòàöèé îñè �ÝÏ â çàâèñèìîñòè îò ÷àñ�òîòû 
. Â ñòàòè÷åñêîì ñïåêòðå íàáëþäàåòñÿ êâàä-ðóïîëüíûé äóáëåò, ïðåäñòàâëåííûé ñóïåðïîçèöèåéäâóõ ëîðåíöåâûõ ëèíèé ñ ðàñùåïëåíèåì 
q:�(!) = �02 [L(! � q) + L(! + q)℄ ; (37)ãäå L(!) = �20=4!2 + �20=4 : (38)Â òî æå âðåìÿ íà ñòàòè÷åñêîé êðèâîé ÂÓÊÑÈ íà�áëþäàþòñÿ ñîîòâåòñòâóþùèå êâàíòîâûå áèåíèÿ ñ÷àñòîòîé 
q, êîòîðûå îïèñûâàþòñÿ ïðîñòûì âûðà�æåíèåì: P (k1;k2; t) = C0 [1� C1 
os(
qt)℄ ; (39)ãäå C0 = 9�20=20 è C1 = 4=9 äëÿ âûáðàííîé ýêñïåðè�ìåíòàëüíîé ñõåìû.Ñ óâåëè÷åíèåì ÷àñòîòû âðàùåíèÿ íàáëþäàåòñÿñïåöè�è÷åñêàÿ òðàíñ�îðìàöèÿ ñïåêòðîâ ïîãëîùå�íèÿ è êðèâûõ ÂÓÊÑÈ, ïðè ýòîì âåñüìà íåòðèâèàëü�íàÿ êàðòèíà ðàñùåïëåíèÿ ëèíèé è ìîäóëÿöèè êâàí�òîâûõ áèåíèé î÷åâèäíî îïðåäåëÿåòñÿ ñîáñòâåííûìèçíà÷åíèÿìè ~� ~me ãàìèëüòîíèàíà (34) è âðàùàòåëü�íûìè ñàòåëëèòàìè â ñîîòâåòñòâèè ñ âûðàæåíèÿìè(35) è (36). Îòìåòèì, ÷òî �îðìàëüíàÿ ñòðóêòóðà

ãàìèëüòîíèàíà (34) ÿâëÿåòñÿ òèïè÷íîé äëÿ îïèñà�íèÿ êîìáèíèðîâàííîãî ñâåðõòîíêîãî ìàãíèòíîãî èêâàäðóïîëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ, õîðîøî èçâåñòíî�ãî â ìåññáàóýðîâñêîé ñïåêòðîñêîïèè. Â íàøåì ñëó�÷àå ðîëü ñâåðõòîíêîãî ìàãíèòíîãî ïîëÿ Hhf èãðàåòâåêòîð ÷àñòîòû âðàùåíèÿ 
, íàïðàâëåííûé ïî îñèz. Â ñîîòâåòñòâèè ñ ýòèì ïðè íèçêèõ ÷àñòîòàõ âðà�ùåíèÿ (
 � q) êâàäðóïîëüíûé ÷ëåí â ãàìèëüòîíè�àíå (34) äàåò îñíîâíîé âêëàä â ñïåêòð ïîãëîùåíèÿ,ïðè ýòîì ñâåðõòîíêàÿ ñòðóêòóðà ñïåêòðà îêàçûâà�åòñÿ ñèëüíî ðàçìûòîé âðàùàòåëüíûìè ñàòåëëèòàìèâ ïîëíîé àíàëîãèè ñ âîçìóùåíèåì êâàäðóïîëüíîãîâçàèìîäåéñòâèÿ ñëàáûì ñâåðõòîíêèì ïîëåì. Âìåñòåñ òåì ïðè âðàùåíèè â ïëîñêîñòè (� = 90Æ) âñå æå íà�áëþäàþòñÿ îò÷åòëèâûå ðàñùåïëåíèå ëèíèé ñòàòè÷å�ñêîãî äóáëåòà â ñïåêòðàõ è ñîîòâåòñòâóþùàÿ íèçêî�÷àñòîòíàÿ ìîäóëÿöèÿ êâàíòîâûõ áèåíèé íà êðèâûõÂÓÊÑÈ, òîãäà êàê ïðè âðàùåíèè ïîä ìàãè÷åñêèìóãëîì � = 54:7Æ ñòðóêòóðà ðàñùåïëåíèé âèçóàëüíîíåðàçëè÷èìà â ñïåêòðå, à ñòðóêòóðà áèåíèé íà êðè�âûõ ÂÓÊÑÈ íîñèò íåóïîðÿäî÷åííûé õàðàêòåð.Â ïðåäåëå âûñîêèõ ÷àñòîò âðàùåíèÿ (
 � q)â ñïåêòðàõ îïÿòü íàáëþäàåòñÿ äóáëåò ëèíèé, íî ñý��åêòèâíî ìåíüøåé âåëè÷èíîé ðàñùåïëåíèÿ, ïðèýòîì íåòðóäíî óâèäåòü, ÷òî ý��åêòèâíàÿ êîíñòàí�òà êâàäðóïîëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ q àñèìïòîòè÷å�ñêè ñòðåìèòñÿ ê âïîëíå åñòåñòâåííîìó ïðåäåëó, êî�òîðûé îïðåäåëÿåòñÿ ïðåíåáðåæèìî ìàëûì âêëàäîìáûñòðîîñöèëëèðóþùèõ íåäèàãîíàëüíûõ ÷ëåíîâ èñ�õîäíîãî ãàìèëüòîíèàíà (30):q = �(�)q; (40)ãäå �(�) = 1 + 3 
os 2�4 :Äëÿ âðàùåíèÿ â ïëîñêîñòè (� = 90Æ) èìååìq = �q=2, à â ñëó÷àå âðàùåíèÿ ïîä ìàãè÷åñêèìóãëîì � = 54:7Æ � q = 0. Â ñîîòâåòñòâèè ñ ýòèìêðèâûå ÂÓÊÑÈ äåìîíñòðèðóþò îñíîâíûå áèåíèÿ ñý��åêòèâíî ìåíüøåé ÷àñòîòîé 
q = 2q. Âìåñòå ñòåì �îðìû ñïåêòðîâ è êðèâûõ ÂÓÊÑÈ â ýòîì ïðå�äåëüíîì ñëó÷àå áóäóò îïðåäåëÿòüñÿ âûðàæåíèÿìè(37) è (39), â êîòîðûõ q íàäî çàìåíèòü íà q.Ñ óìåíüøåíèåì ÷àñòîòû âðàùåíèÿ 
 îò âûñîêî�÷àñòîòíîãî ïðåäåëà â ñïåêòðàõ íà÷èíàåò ïðîÿâëÿòü�ñÿ îò÷åòëèâîå ðàñùåïëåíèå êàæäîé èç ëèíèé ý���åêòèâíîãî äóáëåòà, à íà êðèâûõ ÂÓÊÑÈ � íèçêî�÷àñòîòíàÿ ìîäóëÿöèÿ ñòàòè÷åñêèõ áèåíèé. È íàêî�íåö, â ïðîìåæóòî÷íîì äèàïàçîíå ÷àñòîò âðàùåíèÿ(
 � q) íàáëþäàåòñÿ äîâîëüíî ñëîæíàÿ òðàíñ�îð�ìàöèÿ ìåññáàóýðîâñêèõ ñïåêòðîâ è êðèâûõ ÂÓÊÑÈ.Êàê âèäíî èç âûðàæåíèé (35) è (36), òàêàÿ �îð�ìà ðàñ÷åòíûõ êðèâûõ îïðåäåëÿåòñÿ óæå íå òîëü�287
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�èñ. 3. Ìåññáàóýðîâñêèå ñïåêòðû (ñëåâà) è êðèâûå ÂÓÊÑÈ (ñïðàâà) â ñëó÷àå âðàùåíèÿ îñè �ÝÏ ïîä óãëîì � = 90Æñ ÷àñòîòîé 
=q = 0, 0:2, 0:5, 1, 2, 5, 10 (à�æ). Çäåñü è íèæå ñèãíàë ÂÓÊÑÈ íîðìèðîâàí íà åñòåñòâåííûé ðàñïàäexp(��0t)êî îñíîâíûìè êîìïîíåíòàìè, íî è âñåìè ñàòåëëèòà�ìè, èíòåíñèâíîñòè êîòîðûõ îïðåäåëÿþòñÿ âçàèìíîéîðèåíòàöèåé îñåé z è ~z.3.1. Ïðåäåë áûñòðîãî âðàùåíèÿÄëÿ òîãî ÷òîáû ïðîÿñíèòü �èçè÷åñêóþ ïðèðî�äó òàêîé êà÷åñòâåííîé òðàíñ�îðìàöèè ìåññáàóýðîâ�ñêèõ ñïåêòðîâ ïðè âðàùåíèè ãëàâíîé îñè �ÝÏ, ñíà�÷àëà ïðîàíàëèçèðóåì ïðîñòåéøèé ñëó÷àé âðàùåíèÿ
â ïëîñêîñòè (� = 90Æ). Êàê âèäíî èç âûðàæåíèÿ (30),â ýòîì ñëó÷àå ý��åêòèâíûé, íå çàâèñÿùèé îò âðåìå�íè ãàìèëüòîíèàí (34) ñâîäèòñÿ ê áëî÷íîé äèàãîíàëü�íîé ìàòðèöå ñ äâóìÿ èäåíòè÷íûìè áëîêàìè 2 � 2,ñîáñòâåííûå çíà÷åíèÿ êîòîðîé ëåãêî íàõîäÿòñÿ:~� ~me = �
2 �pq2 + q
+
2;~� ~me = 
2 �pq2 � q
 +
2; (41)288



ÆÝÒÔ, òîì 130, âûï. 2 (8), 2006 Ìåññáàóýðîâñêèå ñïåêòðû è âîçìóùåííûå óãëîâûå êîððåëÿöèè : : :
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�èñ. 4. Òî æå, ÷òî íà ðèñ. 3, â ñëó÷àå âðàùåíèÿ îñè �ÝÏ ïîä óãëîì 54:7Æà ñ èõ ïîìîùüþ íåòðóäíî íàéòè ñîîòâåòñòâóþùèåñîáñòâåííûå âåêòîðû j ~mei.Òåïåðü ðàññìîòðèì ïðåäåëüíûé ñëó÷àé áûñòðîãî(
 � q) âðàùåíèÿ. Èç âûðàæåíèÿ (34) ñëåäóåò, ÷òîâ ýòîì ñëó÷àå îñü ~z ëèøü íåìíîãî îòêëîíÿåòñÿ îòîñè z. Ïîýòîìó ñïåêòð ïîãëîùåíèÿ ñîñòîèò èç ÷åòû�ðåõ îñíîâíûõ ëèíèé ñ èíäåêñàìè ~me = me è èç ñëà�
áîèíòåíñèâíûõ ñàòåëëèòîâ, êîòîðûìè ìîæíî ïðåíå�áðå÷ü â ïåðâîì ïðèáëèæåíèè. Òîãäà âûðàæåíèå (35)óïðîùàåòñÿ, òàê ÷òî ñïåêòð ïîãëîùåíèÿ ïðåäñòàâëÿ�åò ñîáîé ñóïåðïîçèöèþ ÷åòûðåõ ëîðåíöåâûõ ëèíèé,ïîëîæåíèÿ êîòîðûõ â ñïåêòðå îïðåäåëÿþòñÿ ý��åê�òèâíîé êîíñòàíòîé êâàäðóïîëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿq è âåëè÷èíîé âðàùàòåëüíîãî ðàñùåïëåíèÿ Æ:7 ÆÝÒÔ, âûï. 2 (8) 289



Ì. À. ×óåâ ÆÝÒÔ, òîì 130, âûï. 2 (8), 2006�(!) = �04 [L (! � q � Æ) + L (! � q + Æ)++ L (! + q � Æ) + L (! + q + Æ)℄ : (42)Èç âûðàæåíèÿ (41) ñ òî÷íîñòüþ äî ÷ëåíîâ, êâàäðà�òè÷íûõ ïî q=
, íåòðóäíî ïîëó÷èòü ñëåäóþùèå îöåí�êè: q = q2 ; Æ = 3q28
 : (43)Â ñîîòâåòñòâèè ñ ýòèì âûðàæåíèå (36) äëÿ êðèâîéÂÓÊÑÈ â ýòîì ïðåäåëüíîì ñëó÷àå ñâîäèòñÿ ê ñëåäó�þùåé ïðèáëèæåííîé �îðìå:P (k1;k2; t) = C0 �1� C1 
os(
qt) 
os2(Æt)� : (44)Îò÷åòëèâî âèäíî, ÷òî ïðîñòûå �îðìóëû (42)�(44)äîâîëüíî õîðîøî îïèñûâàþò �îðìó ñïåêòðîâ è êðè�âûõ ÂÓÊÑÈ, ïîêàçàííûõ íà ðèñ. 3å è 3æ. Îòìåòèì,÷òî äàæå î÷åíü ìàëûå âåëè÷èíû âðàùàòåëüíîãî ðàñ�ùåïëåíèÿ Æ îò÷åòëèâî âèäíû íà êðèâîé ÂÓÊÑÈ, òî�ãäà êàê â ìåññáàóýðîâñêîì ñïåêòðå îíè ¾íàêðûâàþò�ñÿ¿ åñòåñòâåííîé øèðèíîé ëèíèè.Â ñëó÷àå, êîãäà îñü �ÝÏ âðàùàåòñÿ ïîä ïðîèç�âîëüíûì óãëîì � ê îñè âðàùåíèÿ, íåëüçÿ ïðîâåñòèòàêîé ïðîñòîé àíàëèç, îñíîâàííûé íà âûðàæåíèÿõ(41). Âìåñòî ýòîãî íåîáõîäèìî èñêàòü ñîáñòâåííûåçíà÷åíèÿ íå çàâèñÿùåãî îò âðåìåíè ãàìèëüòîíèàíà(34), ðåøàÿ äèñïåðñèîííîå óðàâíåíèå ÷åòâåðòîé ñòå�ïåíè~�4 � 2�q2 + 54
2� ~�2 � 4�(�)q
2~�++ q4 � 1 + 4�(�)2 q2
2 + 916
4 = 0; (45)ãäå �(�) îïðåäåëÿåòñÿ âûðàæåíèåì (40). Â ïðèíöèïåìîæíî âûïèñàòü îáùåå àíàëèòè÷åñêîå ðåøåíèå ýòî�ãî óðàâíåíèÿ, íî îíî äîâîëüíî ãðîìîçäêîå, è ãîðàç�äî èíòåðåñíåå ñíîâà ðàññìîòðåòü ïðåäåëüíûé ñëó÷àéáûñòðîãî (
 � q) âðàùåíèÿ. Ñïåêòð ïîãëîùåíèÿ âýòîì ïðåäåëå îïÿòü ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ñóïåðïîçè�öèþ ÷åòûðåõ ëîðåíöåâûõ ëèíèé, íî, â îòëè÷èå îòâûðàæåíèÿ (42), ðàñùåïëåíèå îñíîâíûõ ëèíèé äó�áëåòà ñ ý��åêòèâíîé êîíñòàíòîé q ñòàíîâèòñÿ àñèì�ìåòðè÷íûì,�(!) = �04 [L (! � q � Æ1) + L (! � q + Æ1)++ L (! + q � Æ2) + L (! + q + Æ2)℄ ; (46)ñ ðàçíûìè Æ1 è Æ2 äëÿ ïðîèçâîëüíûõ �. �åøåíèåóðàâíåíèÿ (45) ñ òî÷íîñòüþ äî ÷ëåíîâ, êâàäðàòè÷�
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�èñ. 5. Çàâèñèìîñòü ïîëîæåíèÿ îñíîâíûõ ëèíèé âñïåêòðå ïîãëîùåíèÿ îò óãëà � â ðåæèìå áûñòðîãîâðàùåíèÿ îñè �ÝÏ (
=q = 5)íûõ ïî q=
, â ïðåäåëå áûñòðîãî âðàùåíèÿ ïîçâîëÿåòïîëó÷èòüq = �(�)q; Æ1 = 5+ 2�(�) � 7�2(�)6 q2
 ;Æ2 = 1 + 2�(�)� 3�2(�)6 q2
 : (47)Íåòðóäíî çàìåòèòü, ÷òî �(90Æ) = �1=2 äëÿ âðà�ùåíèÿ â ïëîñêîñòè è �îðìóëû (47) ñâîäÿòñÿ ê �îð�ìóëàì (43) ñ Æ1 = Æ2 = Æ, à ñïåêòð ïîãëîùåíèÿ (47) �ê âûðàæåíèþ (42). Äëÿ âðàùåíèÿ ïîä ìàãè÷åñêèìóãëîì �(54:7Æ) = 0 è q = 0, íî ñïåêòð ïîãëîùåíèÿâñå ðàâíî îïðåäåëÿåòñÿ âûðàæåíèåì (46) è ñîñòîèòèç ÷åòûðåõ ëèíèé ñ ïîëîæåíèÿìè â ñïåêòðå �Æ1 è�Æ2. Îòìåòèì òàêæå, ÷òî �(0) = 1 äëÿ ¾âðàùåíèÿ¿ïîä íóëåâûì óãëîì è âûðàæåíèÿ (47) äàþò âïîëíååñòåñòâåííûé ðåçóëüòàò q = q è Æ1 = Æ2 = 0, ò. å. âñåâðàùàòåëüíûå ý��åêòû èñ÷åçàþò è ðåàëèçóåòñÿ ñòà�òè÷åñêèé ñïåêòð (37).Çàâèñèìîñòü ïîëîæåíèÿ îñíîâíûõ ëèíèé â ñïåê�òðå ïîãëîùåíèÿ îò óãëà � â ïðåäåëå áûñòðîãî âðàùå�íèÿ îñè �ÝÏ ïîêàçàíà íà ðèñ. 5. Âèäíî, ÷òî ïîìèìîõàðàêòåðíûõ ïàðàìåòðîâ ñïåêòðîâ äëÿ óêàçàííûõâûøå çíà÷åíèé � ìîæíî âûäåëèòü åùå ïÿòü òî÷åêíà ýòîé çàâèñèìîñòè, äëÿ êîòîðûõ ñïåêòð áóäåò ñî�ñòîÿòü íå èç ÷åòûðåõ, à èç òðåõ ëèíèé. Èç íèõ ÷åòû�ðå çíà÷åíèÿ � íàõîäÿòñÿ â îêðåñòíîñòè ìàãè÷åñêîãîóãëà è îïðåäåëÿþòñÿ î÷åâèäíûìè ñîîòíîøåíèÿìè2q = �(Æ1 � Æ2); (48à)à ïÿòîå � óñëîâèåì Æ2 = 0; (48á)êîòîðîå âûïîëíÿåòñÿ äëÿ óãëà � = 70:5Æ, êîãäà�(70:5Æ) = �1=3.290
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�èñ. 6. Ìåññáàóýðîâñêèå ñïåêòðû (ñëåâà) è êðèâûå ÂÓÊÑÈ (ñïðàâà) â ñëó÷àå áûñòðîãî (
=q = 5) âðàùåíèÿ îñè �ÝÏïîä óãëàìè � = 10Æ, 30Æ, 50Æ, 55Æ, 60Æ, 70Æ, 80Æ (à�æ)Íåòðóäíî ïîêàçàòü, ÷òî ñîîòâåòñòâóþùèå êðè�âûå ÂÓÊÑÈ â ïðåäåëå áûñòðîãî âðàùåíèÿ ïîä ïðî�èçâîëüíûì óãëîì � ìîãóò áûòü îïèñàíû ïðèáëèæåí�íûì âûðàæåíèåìP (k1;k2; t) == C0 [1� C1 
os(
qt) 
os(Æ1t) 
os(Æ2t)℄ : (49)Äëÿ âðàùåíèÿ â ïëîñêîñòè (� = 90Æ) ýòî âûðàæåíèå
ñâîäèòñÿ ê (44), à äëÿ ¾âðàùåíèÿ¿ ïîä íóëåâûì óã�ëîì � ê ñòàòè÷åñêîé êðèâîé (39). Íà ðèñ. 6 ïîêàçàíàçàâèñèìîñòü �îðìû ñïåêòðîâ ïîãëîùåíèÿ è êðèâûõÂÓÊÑÈ îò óãëà �, êîòîðàÿ è äåìîíñòðèðóåò óêàçàí�íûå âûøå îñîáåííîñòè �îðìèðîâàíèÿ êâàäðóïîëü�íîé ñâåðõòîíêîé ñòðóêòóðû ïðè áûñòðîì âðàùåíèèîñè �ÝÏ. Íåïîñðåäñòâåííîå ñðàâíåíèå ïîêàçûâàåò,÷òî ïðîñòûå �îðìóëû (46)�(49) äîâîëüíî õîðîøîîïèñûâàþò �îðìó êðèâûõ, ïîêàçàííûõ íà ðèñ. 4å,4æ è 6.291 7*



Ì. À. ×óåâ ÆÝÒÔ, òîì 130, âûï. 2 (8), 20063.2. Ïðåäåë ìåäëåííîãî âðàùåíèÿÂ ýòîé çàäà÷å ñóùåñòâóåò åùå îäèí ïðåäåëüíûéñëó÷àé � ìåäëåííîå âðàùåíèå (
� q) îñè �ÝÏ. Ïîàíàëîãèè ñ ïðåäåëîì áûñòðîãî âðàùåíèÿ íåòðóäíîíàéòè ðåøåíèå óðàâíåíèÿ (45) ñ òî÷íîñòüþ äî ÷ëå�íîâ, ëèíåéíûõ ïî 
=q. Â ýòîì ñëó÷àå~� ~me = q � p3(1 + 2�(�))2 
;~� ~me = �q � p3� 2�(�)2 
: (50)Îäíàêî òåïåðü îñü ~z äëÿ ïðîèçâîëüíûõ � ñîñòàâ�ëÿåò íåêîòîðûé êîíå÷íûé óãîë ñ îñüþ z, ÷òî ñëå�äóåò èç âûðàæåíèÿ (34). Âñëåäñòâèå ýòîãî âñåâðàùàòåëüíûå ñàòåëëèòû è ñîîòâåòñòâóþùèå �ó�ðüå-êîìïîíåíòû äàþò ñóùåñòâåííûé âêëàä â ñïåêòðïîãëîùåíèÿ (35) è êðèâóþ ÂÓÊÑÈ (36), êîòîðûå âîáùåì ñëó÷àå ñòàíîâÿòñÿ ñèëüíî ðàçìûòûìè.Òåì íå ìåíåå ìîæíî íàéòè åùå îäíî íåñëîæ�íîå ðåøåíèå äëÿ ñïåêòðà ïîãëîùåíèÿ è �óíêöèèÂÓÊÑÈ â ñëó÷àå ìåäëåííîãî (
 � q) âðàùåíèÿîñè �ÝÏ â ïëîñêîñòè (� = 90Æ). Êàê áûëî îòìå÷å�íî â ïðåäûäóùåì ïóíêòå, â ýòîì ñëó÷àå ãàìèëüòîíè�àí (34) âî âðàùàþùåéñÿ ñèñòåìå êîîðäèíàò ñâîäèò�ñÿ ê áëî÷íîé äèàãîíàëüíîé ìàòðèöå, ÷òî ïîçâîëÿåòóïðîñòèòü îáùèå âûðàæåíèÿ (35) è (36). Â ðåçóëü�òàòå íåñëîæíûõ àëãåáðàè÷åñêèõ ïðåîáðàçîâàíèé íà�õîäèì, ÷òî ñïåêòð ïîãëîùåíèÿ â ýòîì ïðåäåëå ñîñòî�èò èç âîñüìè ëèíèé, ñãðóïïèðîâàííûõ ïî ÷åòûðå âîêðåñòíîñòè äâóõ ëèíèé èñõîäíîãî ñòàòè÷åñêîãî äó�áëåòà (37):�(!) = ��02 ��Xme Ame [L (!�q�me
)+L (!�q+me
)℄ ; (51)ãäå èíòåíñèâíîñòè ñàòåëëèòîâ ñ òî÷íîñòüþ äî ÷ëå�íîâ, ëèíåéíûõ ïî 
=q, îïðåäåëÿþòñÿ ñëåäóþùèì âû�ðàæåíèåì: Ame = 316jmej �1�me
q � :Ñîîòâåòñòâóþùèé àíàëèç èñõîäíîãî âûðàæåíèÿ(36) ïîçâîëÿåò òàêæå ïîëó÷èòü ïðèáëèæåííîå âûðà�æåíèå äëÿ �óíêöèè ÂÓÊÑÈ â ýòîì ïðåäåëüíîì ñëó�÷àå (
� q, � = 90Æ):P (k1;k2; t) == C0�1�C1 �
os(
qt)15 
os2(
t=2)+
os2(3
t=2)16 �� 38 sin2(
t)�� : (52)

Ïðîñòûå �îðìóëû (51) è (52) õîðîøî îïèñûâàþò�îðìû ìåññáàóýðîâñêîãî ñïåêòðà è êðèâîé ÂÓÊÑÈ,ïîêàçàííûå íà ðèñ. 3á.4. ÑÏÅÊÒ�Û ÏÎ�ËÎÙÅÍÈß È Ê�ÈÂÛÅÂÓÊÑÈ Â ÌÎÄÅËÈ ËÈÁ�ÀÖÈÉÍîðìàëüíûå æèäêîñòè èëè ñòåêëà ìîæíî ðàñ�ñìàòðèâàòü êàê àíñàìáëü ìåëêèõ ÷àñòèö (ìîëåêóë),êîòîðûå íàõîäÿòñÿ â ñîñòîÿíèè ïîñòîÿííîãî è èíòåí�ñèâíîãî äâèæåíèÿ, â ðåçóëüòàòå êîòîðîãî îíè ñòàë�êèâàþòñÿ ñ ñîñåäíèìè ÷àñòèöàìè. Â ñðåäíåì ñòîëê�íîâåíèÿ ïðèâîäÿò ê îáðàùåíèþ òðàåêòîðèé äâèæå�íèÿ ÷àñòèö, òàê ÷òî ý��åêòèâíî îíè ¾áîëòàþòñÿ¿â ¾êëåòêå¿, îáðàçîâàííîé ñîñåäíèìè ÷àñòèöàìè, ñíåêèì õàðàêòåðíûì âðåìåíåì �l. Òàêîé ïðîöåññ ïî�ëó÷èë íàçâàíèå ëèáðàöèé. Âðåìÿ îò âðåìåíè ÷àñòè�öû ìîãóò ìåíÿòüñÿ ìåñòàìè è íà÷èíàþò êîëåáàòü�ñÿ â íîâûõ êëåòêàõ. Òàêàÿ ñòðóêòóðíàÿ ðåëàêñàöèÿèëè äè��óçíîå äâèæåíèå õàðàêòåðèçóþòñÿ ñâîèìñðåäíèì âðåìåíåì �r. Îáû÷íî ïðåäïîëàãàåòñÿ, ÷òîýòè äâà òèïà äâèæåíèé èìåþò ñðàâíèìûå õàðàêòåð�íûå âðåìåíà è ÷àñòèöû íàõîäÿòñÿ â ïðîöåññå íåïðå�ðûâíîé äè��óçèè.Îäíàêî ïðè äîñòàòî÷íî íèçêèõ òåìïåðàòóðàõñëåäóåò îæèäàòü, ÷òî �r � �l è ïî êðàéíåé ìåðå â òå�÷åíèå êîðîòêîãî ïðîìåæóòêà âðåìåíè êàæäàÿ ÷àñòè�öà èñïûòûâàåò ïî÷òè ãàðìîíè÷åñêèå êîëåáàíèÿ âî�êðóã ãëàâíîé îñè àíèçîòðîïíîãî òåíçîðà èíåðöèè ìî�ëåêóëû. Òàêàÿ ìîäåëü ãàðìîíè÷åñêèõ ëèáðàöèé øè�ðîêî èñïîëüçóåòñÿ ïðè àíàëèçå ñïåêòðîâ ÿäåðíîãîêâàäðóïîëüíîãî ðåçîíàíñà (ßÊ�), ïðè÷åì óæå äàâ�íî óñòàíîâëåíî, ÷òî èìåííî ëèáðàöèè ãëàâíûì îá�ðàçîì îïðåäåëÿþò òåìïåðàòóðíóþ çàâèñèìîñòü ÷àñ�òîò ßÊ� [44℄. Íåäàâíî òàêàÿ æå ìîäåëü áûëà óñïåø�íî èñïîëüçîâàíà äëÿ îïèñàíèÿ ñïåêòðîâ íåóïðóãîãîðàññåÿíèÿ íåéòðîíîâ â ñâåðõîõëàæäåííîé âîäå [7℄.Îòìåòèì, ÷òî â äåéñòâèòåëüíîñòè âðåìåííîé ìàñ�øòàá ãàðìîíè÷åñêèõ ëèáðàöèé çàäàåòñÿ óãëîâîé ÷àñ�òîòîé ñâîáîäíîãî âðàùåíèÿ ìîëåêóë, îïðåäåëÿåìîéãëàâíûìè çíà÷åíèÿìè òåíçîðà èíåðöèè è õàðàêòåð�íûì âðåìåíåì ñòîëêíîâåíèé, òàê ÷òî â îáùåì ñëó�÷àå àìïëèòóäà ãàðìîíè÷åñêèõ ëèáðàöèé ìîæåò áûòüïðîèçâîëüíîé.Èñõîäÿ èç ýòèõ ñîîáðàæåíèé, ðàññìîòðèì ìîäåëüëèáðàöèé â æèäêîñòÿõ â âèäå ãàðìîíè÷åñêèõ îñöèë�ëÿöèé âîêðóã ìîëåêóëÿðíîé îñè è âûâåäåì óðàâíå�íèÿ äëÿ îïèñàíèÿ ìåññáàóýðîâñêèõ ñïåêòðîâ è êðè�âûõ ÂÓÊÑÈ ïðè íàëè÷èè êâàäðóïîëüíîãî ñâåðõ�òîíêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ. Áóäåì ñíîâà ïðåäïîëàãàòü,÷òî ãëàâíàÿ îñü z0 òåíçîðà �ÝÏ ñîñòàâëÿåò óãîë � ñ292
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�èñ. 7. Ñõåìà ìîäåëè ìîëåêóëÿðíûõ ëèáðàöèé ñ îñ-öèëëèðóþùåé ãëàâíîé îñüþ òåíçîðà �ÝÏëåãêîé îñüþ z ëèáðàöèé (ðèñ. 7). Â òàêîì ñëó÷àå ãàð�ìîíè÷åñêèå ëèáðàöèè ìîëåêóëû ïðèâîäÿò ê ïåðèî�äè÷åñêîé ïåðåîðèåíòàöèè îñè �ÝÏ ñ ãàðìîíè÷åñêèìèçìåíåíèåì àçèìóòàëüíîãî óãëà �,�(t) = �0 sin(
t+�); (53)ãäå �0, 
 è � � àìïëèòóäà, ÷àñòîòà è �àçà ëèáðà�öèé. Âûáåðåì îïÿòü â êà÷åñòâå îñè êâàíòîâàíèÿ îñüz, òîãäà çàâèñÿùèé îò âðåìåíè ãàìèëüòîíèàí áóäåòîïðåäåëÿòüñÿ óðàâíåíèÿìè (29) è (30), ãäå �(t) òå�ïåðü çàäàåòñÿ âûðàæåíèåì (53).Äëÿ òîãî ÷òîáû ðàññ÷èòàòü ñïåêòðû ïîãëîùåíèÿâ ýòîé äåòåðìèíèðîâàííîé ìîäåëè, ìîæíî ñíîâà èñ�ïîëüçîâàòü îáùóþ �îðìóëó (17) áåç óñðåäíåíèÿ ïîñòîõàñòè÷åñêèì ñîñòîÿíèÿì, íî ñ ó÷åòîì óñðåäíåíèÿïî �àçå âðàùåíèÿ �. Îäíàêî, â îòëè÷èå îò ðåçóëü�òàòîâ ïðåäûäóùåãî ðàçäåëà, äëÿ ðàññìàòðèâàåìîéìîäåëè íåò òàêîãî ïðîñòîãî àíàëèòè÷åñêîãî ðåøå�íèÿ, êàê (35). Òåì íå ìåíåå ïóòü óïðîùåíèÿ îáùåé�îðìóëû (17) äëÿ ñëó÷àÿ ìàãíèòíîãî ñâåðõòîíêî�ãî ïîëÿ íà ÿäðå, Hhf (t), ïåðèîäè÷åñêè ìåíÿþùåãî�ñÿ âî âðåìåíè âäîëü ïðîèçâîëüíîé äåòåðìèíèðîâàí�íîé òðàåêòîðèè, áûë íàéäåí â ðàáîòå [38℄. Ñîîòâåò�ñòâóþùèé âûâîä êîíå÷íîãî âûðàæåíèÿ äëÿ ñëó÷àÿêâàäðóïîëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ áûë ñäåëàí â ðàáî�òå [33℄, ñîãëàñíî ðåçóëüòàòàì êîòîðîé ñïåêòð ïîãëî�ùåíèÿ â ýòîì ñëó÷àå ìîæíî çàïèñàòü â áîëåå ïðî�ñòîì âèäå:

�(!) = 1Tl ReX� TlZ0 dt0hJ� jĜ�1(t0)�� t0+TlZt0 dt exp [i~!(t� t0)℄Î � exp(i~!Tl)Ĝ(Tl) Ĝ(t)jJy�i; (54)ãäå èíòåãðèðîâàíèå ïðîâîäèòñÿ â êîíå÷íûõ ïðåäå�ëàõ, Tl = 2�=
 � ïåðèîä ëèáðàöèé, Î � åäèíè÷íàÿìàòðèöà, à îïåðàòîð ýâîëþöèè Ĝ(t) äëÿ âîçáóæäåí�íîãî ñîñòîÿíèÿ ÿäðà îïðåäåëåí âûðàæåíèåì (31). Ñïîìîùüþ �îðìóëû (54) ìîæíî ðàññ÷èòàòü ìåññáàóý�ðîâñêèé ñïåêòð äëÿ ïðîèçâîëüíûõ çíà÷åíèé ìîäåëü�íûõ ïàðàìåòðîâ q, �, �0 è 
, à äåòàëè îïòèìèçàöèèñîîòâåòñòâóþùåé ïðîöåäóðû ðàñ÷åòà ïî �îðìóëàì(31) è (54) ìîæíî íàéòè â ðàáîòå [39℄.Äëÿ ðàñ÷åòà êðèâûõ ÂÓÊÑÈ â ìîäåëè ëèáðàöèéìîæíî òàêæå èñïîëüçîâàòü îáùóþ �îðìóëó (26) áåçóñðåäíåíèÿ ïî ñòîõàñòè÷åñêèì ñîñòîÿíèÿì. Ñ ó÷å�òîì óñðåäíåíèÿ ïî �àçå âðàùåíèÿ � ýòó �îðìóëóìîæíî ïåðåïèñàòü â ñëåäóþùåì âèäå:P (k1;k2; t) = 1Tl �� TlZ0 dt0Xi hV (i)yjĜ�1(t0)Ĝ(t0 + t)jV (i)i; (55)ãäå ñóïåðîïåðàòîð ýâîëþöèèĜ(t) = T̂ exp8<: tZ0 dt0 h�iL̂Ĥ(t0)i9=; (56)îïðåäåëÿåòñÿ êîììóòàòîðîì (19). Îòìåòèì, ÷òî èñ�ïîëüçîâàíèå ïåðèîäè÷íîñòè ãàìèëüòîíèàíà (30) èñâîéñòâà îïåðàòîðà õðîíîëîãè÷åñêîãî óïîðÿäî÷åíèÿĜ(t+ kTl) = Ĝk(Tl)Ĝ(t); (57)ãäå k � öåëîå ÷èñëî, ïîçâîëÿåò íå ïðîâîäèòü ëèø�íèõ ðàñ÷åòîâ ñóïåðîïåðàòîðà Ĝ(t) äëÿ t > Tl. Áî�ëåå òîãî, â ýòîì ñëó÷àå ìîæíî ðåàëèçîâàòü âåñüìàý��åêòèâíóþ èòåðàöèîííóþ ïðîöåäóðó äëÿ óñðåä�íåíèÿ ïî ñëó÷àéíîé �àçå âðàùåíèÿ �. Äåéñòâèòåëü�íî, ðàçäåëèâ ïåðèîä ëèáðàöèé íà n èíòåðâàëîâ, âêîòîðûõ âû÷èñëÿåòñÿ Ĝ(t) (ïðîöåäóðà ðàñ÷åòà äàíàâ ðàáîòå [39℄), ìîæíî íàéòè óñðåäíåííóþ ïî ñëó÷àé�íîé �àçå �óíêöèþ ÂÓÊÑÈ íà îñíîâå ñëåäóþùåãîêîìïàêòíîãî âûðàæåíèÿ:P (k1;k2; kTl=n) = 1nXi nXj=1h ~V (i)y0j j ~V (i)kj i: (58)293
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�èñ. 8. Ìåññáàóýðîâñêèå ñïåêòðû (ñëåâà) è êðèâûå ÂÓÊÑÈ (ñïðàâà) â ïðåäåëå áûñòðûõ (
 � q) îñöèëëÿöèé îñè�ÝÏ â ïëîñêîñòè (� = 90Æ) ñ àìïëèòóäîé �0 = 0, 0:1, 0:2, 0:5, �=4, �=2, � (à�æ). Çäåñü è íèæå øòðèõîâûå ëèíèèóêàçûâàþò íà ñòàòè÷åñêèå õàðàêòåðèñòèêèÏðè ýòîì ñíà÷àëà ïðîâîäèòñÿ ðàñ÷åò ñóïåðâåêòîðîââ ïðåäåëàõ ïåðèîäà ëèáðàöèé:j ~V (i)0j i = j ~V (i)1j i = Ĝ(tj)jV (i)i; j = 1; : : : ; n; (59à)ãäå tj = (j � 0:5)Tl=n, è ðàññ÷èòûâàåòñÿ �óíêöèÿ (58) â ìîìåíò âðåìåíè t = Tl=n. Íà âòîðîì ýòà�ïå âûïîëíÿþòñÿ ïåðåñòàíîâêà ýëåìåíòîâ ñóïåðâåê�òîðîâ j ~V (i)1j i è ïîñëåäîâàòåëüíîå óìíîæåíèå îäíîãîèç íèõ íà ñóïåðîïåðàòîð Ĝ(Tl), â ðåçóëüòàòå ÷åãîïîëó÷àþòñÿ ñëåäóþùèå âûðàæåíèÿ:294
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�èñ. 9. Òî æå, ÷òî íà ðèñ. 8, â ñëó÷àå îñöèëëÿöèé îñè �ÝÏ â ïëîñêîñòè (� = 90Æ) ñ ÷àñòîòîé 
 = 
q = 20�0j ~V (i)2n i = Ĝ(Tl) j ~V (i)11 i; j ~V (i)2j i = j ~V (i)1;j+1i;j = 1; : : : ; n� 1: (59á)Äàëåå ðàññ÷èòûâàåòñÿ �óíêöèÿ (58) â ìîìåíò âðåìå�íè t = 2Tl=n. Íà ñëåäóþùèõ ýòàïàõ ýòà ïðîöåäóðàïðîäîëæàåòñÿ,j ~V (i)kn i = Ĝ(Tl) j ~V (i)k�1;1i; j ~V (i)kj i = j ~V (i)k�1;j+1i;j = 1; : : : ; n� 1; (59â)
âïëîòü äî âû÷èñëåíèÿ �óíêöèè (58) â êîíå÷íûé ìî�ìåíò âðåìåíè t = kTl=n, êîòîðûé îïðåäåëÿåò èíòåð�âàë ðàñ÷åòíîé êðèâîé ÂÓÊÑÈ.Îïèñàííàÿ ðåêóððåíòíàÿ ïðîöåäóðà ïîìîãàåòíå òîëüêî ìèíèìèçèðîâàòü âðåìÿ êîìïüþòåðíûõðàñ÷åòîâ, íî è çíà÷èòåëüíî ñîêðàòèòü òðåáóåìûéîáúåì ïàìÿòè, ïîñêîëüêó äëÿ ñîõðàíåíèÿ ðàñ÷åòîâíóæíû òîëüêî äâà ìàññèâà ñóïåðâåêòîðîâ è îäíàìàòðèöà Ĝ(Tl). Îòìåòèì, ÷òî â ñëó÷àå ñâåðõòîíêèõâçàèìîäåéñòâèé, ÿâíûì îáðàçîì çàâèñÿùèõ îòâðåìåíè, êàê ðàç ýòà ïðîöåäóðà ÿâëÿåòñÿ áîëåå ý�-295



Ì. À. ×óåâ ÆÝÒÔ, òîì 130, âûï. 2 (8), 2006�åêòèâíîé ïî ñðàâíåíèþ ñî ñòàíäàðòíûì ïîäõîäîì,îñíîâàííûì íà �îðìóëå (20). Ñ ïîìîùüþ âûðàæå�íèé (58) è (59) ìîæíî ðàññ÷èòàòü êðèâóþ ÂÓÊÑÈäëÿ ïðîèçâîëüíûõ çíà÷åíèé ìîäåëüíûõ ïàðàìåòðîâq, �, �0 è 
. Íàèáîëåå òèïè÷íûå ìåññáàóýðîâñêèåñïåêòðû è êðèâûå ÂÓÊÑÈ äëÿ ëèáðàöèé â ïëîñêî�ñòè (� = 90Æ) ïîêàçàíû íà ðèñ. 8 è 9.4.1. Îñöèëëÿöèè îñè �ÝÏ â ïëîñêîñòèÍà ðèñ. 8 èçîáðàæåíà ýâîëþöèÿ �îðìû ñïåêòðîâïîãëîùåíèÿ è êðèâûõ ÂÓÊÑÈ â ïðåäåëå áûñòðûõëèáðàöèé (
� q) ñ èçìåíåíèåì èõ àìïëèòóäû �0. Âîòñóòñòâèå ëèáðàöèé íàáëþäàþòñÿ ñòàòè÷åñêèé äóá-ëåò (37) ñ ðàñùåïëåíèåì 
q è êâàíòîâûå áèåíèÿ (39)ñ ÷àñòîòîé 
q. Ñ ðîñòîì �0 íàáëþäàåòñÿ ý��åêòèâ�íîå óñðåäíåíèå êîíñòàíòû êâàäðóïîëüíîãî âçàèìî�äåéñòâèÿ q, ò. å. óìåíüøåíèå âåëè÷èí ðàñùåïëåíèÿëèíèé äóáëåòà è ÷àñòîòû áèåíèé äî 
q . Â ïðåäåëåáûñòðûõ ëèáðàöèé âåëè÷èíó êîíñòàíòû q íåòðóäíîîöåíèòü, åñëè ðàññìîòðåòü îñöèëëÿöèè â ïëîñêîñòèè ïåðåéòè â ñèñòåìó êîîðäèíàò ñ îñüþ êâàíòîâàíèÿ,ëåæàùåé â ïëîñêîñòè îñöèëëÿöèé (ðèñ. 10). Òîãäà ñ

ïîìîùüþ îðòîãîíàëüíîãî ïðåîáðàçîâàíèÿ èñõîäíûõáàçèñíûõ ñîñòîÿíèé ìîæíî ïåðåéòè ê íîâîìó áàçè�ñó: jii = Âjmei; (60)ãäå ýëåìåíòû ìàòðèöû ïðåîáðàçîâàíèÿ Â îïðåäåëÿ�þòñÿ ñîîòíîøåíèÿìèj1i = 1p2 �����32�+ i �����32�� ;j2i = 1p2 �����12�� i �����12�� ;j3i = 1p2 �����32�� i �����32�� ;j4i = 1p2 �����12�+ i �����12�� :Â íîâîì áàçèñå èñõîäíûé ãàìèëüòîíèàí (30) ïðèíè�ìàåò âèä áëî÷íîé ìàòðèöû:Ĥ(e)(t) =  Ĥ 0(t) 00 Ĥ 0�(t) ! ; (61)ãäåĤ 0(t) = q4  1 + 3 
os 2�(t) p3 [2 sin 2�(t) + i (1� 
os 2�(t))℄p3 [2 sin 2�(t)� i (1� 
os 2�(t))℄ �(1 + 3 
os 2�(t)) ! : (62)Â ïðåäåëüíîì ñëó÷àå ìàëûõ ëèáðàöèé (�0 � 1) ýòîò ãàìèëüòîíèàí ñâîäèòñÿ ê ñëåäóþùåé ïðèáëèæåííîé�îðìå ñ òî÷íîñòüþ äî ÷ëåíîâ, êâàäðàòè÷íûõ ïî �0:Ĥ 0(t) = q0BBB� 1� 32�20 sin2(
t+�) p3�0 sin(
t+�)p3�0 sin(
t+�) � �1� 32�20 sin2(
t+�)� 1CCCA : (63)Â ïðåäåëå áûñòðûõ ëèáðàöèé (
 � q) âêëàä íåäèà�ãîíàëüíûõ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ ý��åêòèâíîãî ãà�ìèëüòîíèàíà (63) ïðåíåáðåæèìî ìàë, à óñðåäíåíèååãî äèàãîíàëüíûõ ýëåìåíòîâ ïðèâîäèò ê ý��åêòèâ�íîìó óìåíüøåíèþ êîíñòàíòû êâàäðóïîëüíîãî âçàè�ìîäåéñòâèÿ: q = q�1� 34�20� : (64)Çäåñü óìåñòíî îòìåòèòü, ÷òî, êàê ñëåäóåò èç �îðìó�ëû (40), â ïðåäåëå áûñòðîãî (
 � q) âðàùåíèÿ îñè�ÝÏ ïîä ìàëûì óãëîì (� � 1) ê îñè âðàùåíèÿ ý���åêòèâíàÿ êîíñòàíòà îïðåäåëÿåòñÿ ñëåäóþùèì ïðè�áëèæåííûì âûðàæåíèåì:q = q�1� 32�2� : (65)

Îòìåòèì òàêæå, ÷òî â ïðåäåëå áûñòðûõ (
� q)ëèáðàöèé ñ áîëüøîé àìïëèòóäîé (�0 � 1) ý��åê�òèâíàÿ êîíñòàíòà q àñèìïòîòè÷åñêè ñòðåìèòñÿ ê ïðå�äåëüíîìó çíà÷åíèþ (40), õàðàêòåðíîìó äëÿ áûñòðî�ãî âðàùåíèÿ îñè �ÝÏ (ñì. ðèñ. 8æ). Ýòîò �àêò êà÷å�ñòâåííî ïîíÿòåí, ïîñêîëüêó äëÿ ïðåäåëüíî áîëüøèõàìïëèòóä îñöèëëÿöèé çà ïåðèîä ëèáðàöèé îñü �ÝÏóñïåâàåò ñîâåðøèòü ìíîãî ïîëíûõ îáîðîòîâ âîêðóãîñè ëèáðàöèé, òàê ÷òî ìîæíî ïðåíåáðå÷ü èçìåíåíè�åì óãëîâîé ñêîðîñòè â ïðåäåëàõ êàæäîãî ïåðèîäà, àäëÿ ïðåäåëüíî áûñòðûõ ëèáðàöèé îñíîâíîé âêëàä âý��åêòèâíîå óñðåäíåíèå èñõîäíîãî ãàìèëüòîíèàíà(30) áóäóò äàâàòü öèêëû âðàùåíèÿ ñ áîëüøîé ÷àñòî�òîé. Íàïðèìåð, äëÿ îñöèëëÿöèé ñ áîëüøîé àìïëèòó�äîé â ïëîñêîñòè (� = 90Æ) ñíîâà ïîëó÷àåì q = q=2.296
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�èñ. 10. Ñõåìà ìîäåëè îñöèëëÿöèé ãëàâíîé îñèòåíçîðà �ÝÏ â ïëîñêîñòè4.2. ßäåðíûé êâàäðóïîëüíûé ðåçîíàíñÝâîëþöèÿ �îðìû ìåññáàóýðîâñêèõ ñïåêòðîâ èêðèâûõ ÂÓÊÑÈ â ìîäåëè ëèáðàöèé äåìîíñòðèðó�åò åùå îäèí êà÷åñòâåííûé ý��åêò, êîòîðûé èìååòìåñòî, êîãäà ÷àñòîòà îñöèëëÿöèé áëèçêà ê âåëè÷èíåêâàäðóïîëüíîãî ðàñùåïëåíèÿ,
 � 
q : (66)Êàê âèäíî íà ðèñ. 9, ïðè âûïîëíåíèè óñëîâèÿ (66)â ñïåêòðàõ íàáëþäàåòñÿ ðåçîíàíñíîå ðàñùåïëåíèåêàæäîé èç ëèíèé äóáëåòà, à íà êðèâûõ ÂÓÊÑÈ �ñîîòâåòñòâóþùàÿ íèçêî÷àñòîòíàÿ ìîäóëÿöèÿ ñòàòè�÷åñêèõ áèåíèé. Ïðè ýòîì âåëè÷èíà ðåçîíàíñíîãîðàñùåïëåíèÿ Æ óâåëè÷èâàåòñÿ ñ ðîñòîì àìïëèòóäû�0 ëèáðàöèé. �åçîíàíñíûé õàðàêòåð ýòîãî ý��åê�òà ïðîäåìîíñòðèðîâàí íà ðèñ. 11, ãäå ñèììåòðè÷íîåðåçîíàíñíîå ðàñùåïëåíèå êàæäîé èç ëèíèé êâàäðó�ïîëüíîãî äóáëåòà ïðàêòè÷åñêè èñ÷åçàåò ïðè íåáîëü�øîé îòñòðîéêå ÷àñòîòû 
 ëèáðàöèé îò òî÷íîãî ðåçî�íàíñà, à ñîîòâåòñòâóþùàÿ íèçêî÷àñòîòíàÿ ìîäóëÿ�öèÿ íà êðèâûõ ÂÓÊÑÈ ðåçêî óìåíüøàåòñÿ ïî àì�ïëèòóäå.Äëÿ òîãî ÷òîáû âûÿñíèòü �èçè÷åñêóþ ïðèðî�äó ýòîãî ðåçîíàíñíîãî ý��åêòà, ðàññìîòðèì ñíîâàïðåäåëüíûé ñëó÷àé ìàëûõ (�0 � 1) îñöèëëÿöèé âïëîñêîñòè (� = 90Æ), êîòîðûå îïèñûâàþòñÿ ý��åê�òèâíûì ãàìèëüòîíèàíîì (63). Íåòðóäíî çàìåòèòü,÷òî ýòîò ãàìèëüòîíèàí �îðìàëüíî îïèñûâàåò ñëó�÷àé ßÌ� ñ ý��åêòèâíûì ÿäåðíûì ñïèíîì I 0 = 1=2â ñèëüíîì ïîñòîÿííîì ìàãíèòíîì ïîëå h0 âäîëü îñèz è ñëàáîì îñöèëëèðóþùåì ïîëå h1(t), ëèíåéíî ïî�ëÿðèçîâàííîì âäîëü îñè x. Ñëåäóÿ ñòàíäàðòíîé ïðî�öåäóðå, ïðèíÿòîé â ßÌ�, ìîæíî ïîëàãàòü, ÷òî îñ�öèëëèðóþùåå ïîëå h1(t) ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ñóïåð�ïîçèöèþ ïðàâîé è ëåâîé öèðêóëÿðíî ïîëÿðèçîâàí�

íûõ êîìïîíåíò h1(t), ïðè÷åì òîëüêî îäíà èç íèõìîæåò èíäóöèðîâàòü ðåçîíàíñ (ñì., íàïðèìåð, [43℄).Òîãäà ñ òî÷íîñòüþ äî ÷ëåíîâ, êâàäðàòè÷íûõ ïî �0,ý��åêòèâíûé ãàìèëüòîíèàí (63) â áàçèñå ïðîåêöèéñïèíà I 0 íà îñü z ìîæíî ïåðåïèñàòü â âèäåĤ 0(t) = h0Î 0z + h1 hÎ 0x 
os(
t+�)++ Î 0y sin(
t+�)i ; (67)ãäå íàïðÿæåííîñòè ý��åêòèâíûõ ìàãíèòíûõ ïîëåéîïðåäåëÿþòñÿ ïàðàìåòðàìè ìîäåëè ëèáðàöèé:h0 = 2�1� 916�20� q; h1 = p3�0q: (68)ßñíî, ÷òî ãàìèëüòîíèàí (67) �àêòè÷åñêè îïè�ñûâàåò çååìàíîâñêîå âçàèìîäåéñòâèå ý��åêòèâíîãîñïèíà I0 ñ ý��åêòèâíûì ïîëåì h0 + h1(t), âðàùàþ�ùèìñÿ ïîä ìàëûì óãëîì ê îñè z ñ ÷àñòîòîé 
. Êàêóæå áûëî óïîìÿíóòî â ðàçä. 3, òåîðèÿ ìåññáàóýðîâ�ñêèõ ñïåêòðîâ èìåííî äëÿ ýòîãî ñëó÷àÿ áûëà ðàç�âèòà â ðàáîòàõ [29�31℄. Â ïîëíîé àíàëîãèè ñ ðåçóëü�òàòàìè ýòèõ ðàáîò è ðàçä. 2 ñ ïîìîùüþ óíèòàðíûõïðåîáðàçîâàíèé (32) ìîæíî âûïèñàòü íå çàâèñÿùèéîò âðåìåíè ý��åêòèâíûé ãàìèëüòîíèàí âî âðàùàþ�ùåéñÿ ñèñòåìå êîîðäèíàò:~̂H 0 = (h0 �
)Î 0z + h1Î 0x: (69)Òåïåðü, ñëåäóÿ ïðîöåäóðå, îïèñàííîé â ðàáîòàõ[29�31℄, íåòðóäíî íàéòè àíàëèòè÷åñêîå ðåøåíèå äëÿñïåêòðà ïîãëîùåíèÿ â âèäå�(!) = ��0�04 �� Im Xm0; ~m0 jhm0j ~m0ij2! � ~h ~m0 �
m0 + i�0=2 ; (70)ãäå m0 � ïðîåêöèè ý��åêòèâíîãî ñïèíà I0 íà îñü z,~m0 � ïðîåêöèè I0 íà îñü ~z0, ëåæàùóþ â ïëîñêîñòè xzè ñîñòàâëÿþùóþ óãîë ~�0 ñ îñüþ z, ïðè÷åìtg ~�0 = h1h0 �
 ; (71)è, íàêîíåö, ý��åêòèâíîå ìàãíèòíîå ïîëå âî âðàùà�þùåéñÿ ñèñòåìå êîîðäèíàò, íàïðàâëåííîå âäîëü îñè~z0, îïðåäåëÿåòñÿ âûðàæåíèåì~h =q(h0 �
)2 + h21 : (72)Íàïîìíèì, ÷òî âûðàæåíèå (70) ñïðàâåäëèâî òîëüêîâ ïðåäåëüíîì ñëó÷àå ìàëûõ (�0 � 1) ëèáðàöèé â297
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�èñ. 11. Ìåññáàóýðîâñêèå ñïåêòðû (ñëåâà) è êðèâûå ÂÓÊÑÈ (ñïðàâà) â ñëó÷àå ìàëûõ (�0 = 0:1) îñöèëëÿöèé îñè�ÝÏ â ïëîñêîñòè (� = 90Æ) â îêðåñòíîñòè ÿäåðíîãî êâàäðóïîëüíîãî ðåçîíàíñà: 
=
q = 0:9, 0:995, 1:1 (à�â)ïëîñêîñòè (� = 90Æ) è â îêðåñòíîñòè òî÷íîãî ðåçî�íàíñà, çàäàííîãî óñëîâèåì
 = h0 = 
q = 2q; (73)ãäå q = �1� 916�20� q: (74à)Êàê âèäíî èç ðåøåíèÿ (70), ñïåêòð ïîãëîùåíèÿ âýòîì ñëó÷àå ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ñóïåðïîçèöèþ ÷åòû�ðåõ ëîðåíöåâûõ ëèíèé, èíòåíñèâíîñòü êîòîðûõ îïðå�äåëÿåòñÿ âçàèìíîé îðèåíòàöèåé îñåé z è ~z. Íåñëîæ�íûé àíàëèç âûðàæåíèé (70)�(72) ïîêàçûâàåò, ÷òî âóñëîâèÿõ òî÷íîãî ðåçîíàíñà (73) ñïåêòð ïîãëîùåíèÿñíîâà îïèñûâàåòñÿ �îðìóëîé (42) ñ ý��åêòèâíîéêîíñòàíòîé (74a) è âåëè÷èíîé ðåçîíàíñíîãî ðàñùåï�ëåíèÿ Æ = p3�0q: (74á)Â ñîîòâåòñòâèè ñ âûðàæåíèåì (72), êîãäà ÷àñòîòàëèáðàöèé ñëåãêà îòñòðîåíà îò ðåçîíàíñíîãî óñëîâèÿ(73), ñèììåòðè÷íîå ðåçîíàíñíîå ðàñùåïëåíèå êàæ�äîé ëèíèè êâàäðóïîëüíîãî äóáëåòà ïðàêòè÷åñêè èñ�÷åçàåò, ÷òî îò÷åòëèâî äåìîíñòðèðóåò ðèñ. 11.

Îïèñàííûé âûøå ðåçîíàíñíûé ý��åêò åñòå�ñòâåííî íàõîäèò ñâîå ïðîÿâëåíèå íà êðèâûõÂÓÊÑÈ ïðè âûïîëíåíèè óñëîâèÿ (66). Ïî àíàëîãèèñ âûâîäîì òî÷íîãî âûðàæåíèÿ (36) äëÿ �óíêöèèÂÓÊÑÈ â ñëó÷àå âðàùàþùåéñÿ îñè �ÝÏ, äëÿý��åêòèâíîãî çååìàíîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ (63) âïðåäåëüíîì ñëó÷àå ìàëûõ (�0 � 1) îñöèëëÿöèé îñè�ÝÏ â ïëîñêîñòè (� = 90Æ) ìîæíî òàêæå âûïèñàòüàíàëèòè÷åñêîå ðåøåíèå â îêðåñòíîñòè òî÷íîãîðåçîíàíñà (73),P (k1;k2; t) = Xi;m;m0~m; ~m0 V̂ 0(i)y~m0 ~m V̂ 0(i)mm0hmj ~mih ~m0jm0i �� exp h�i�~h ( ~m� ~m0) + 
(m�m0)� ti ; (75)ãäå èñïîëüçîâàíû îáîçíà÷åíèÿ, äàííûå ê �îðìóëå(70), è ââåäåíû ïåðåíîðìèðîâàííûå ýëåêòðîìàãíèò�íûå îïåðàòîðû V̂ 0(i) â íîâîì áàçèñå (60):V̂ 0(i) 
 Îp = ÂV̂ (i)Â�1; (76)Îp � åäèíè÷íàÿ ìàòðèöà â ïðîñòðàíñòâå áëîêîâ (61).Â ñîîòâåòñòâèè ñ âûðàæåíèåì (75) êðèâûåÂÓÊÑÈ â ñëó÷àå ëèáðàöèé íà ÷àñòîòå 
, áëèç�êîé ê ðåçîíàíñíîé ÷àñòîòå (73), äåìîíñòðèðóþò298



ÆÝÒÔ, òîì 130, âûï. 2 (8), 2006 Ìåññáàóýðîâñêèå ñïåêòðû è âîçìóùåííûå óãëîâûå êîððåëÿöèè : : :íèçêî÷àñòîòíóþ ìîäóëÿöèþ ñòàòè÷åñêèõ áèåíèé(ñì. ðèñ. 11). Îäíàêî, â îòëè÷èå îò ñèììåòðè÷íîãîðåçîíàíñíîãî ðàñùåïëåíèÿ êàæäîé ëèíèè äóáëåòà âñïåêòðå ïîãëîùåíèÿ â òî÷íîì ðåçîíàíñå, íèçêî÷à�ñòîòíàÿ ìîäóëÿöèÿ íà êðèâûõ ÂÓÊÑÈ íîñèò ðåçêîàñèììåòðè÷íûé õàðàêòåð. Íàëè÷èå ýòîé àñèììåò�ðèè ëåãêî ïîíÿòü, åñëè ïðèíÿòü âî âíèìàíèå, ÷òîâ îêðåñòíîñòè òî÷íîãî ðåçîíàíñà (73) îñü ~z0 ñëàáîîòêëîíÿåòñÿ îò îñè x, ÷òî ñëåäóåò èç ñîîòíîøåíèÿ(71), òàê ÷òî â òî÷íîì ðåçîíàíñåj ~m0i = 1p2  1 11 �1 ! jm0i; (77)÷òî ñ ó÷åòîì ïðåîáðàçîâàíèÿ (60) ïðèâîäèò ê ñìå�øèâàíèþ çàïðåùåííûõ ïåðåõîäîâ ìåæäó íà÷àëüíû�ìè áàçèñíûìè ñîñòîÿíèÿìè èñõîäíîãî ãàìèëüòîíè�àíà (30) ñ îäèíàêîâûìè ïî âåëè÷èíå, íî ïðîòèâî�ïîëîæíûìè ïî çíàêó ïðîåêöèÿìè ÿäåðíîãî ñïèíà(íóëåâûå çíà÷åíèÿ V (i)jmej;�jmej) ñ ðàçðåøåííûìè ïå�ðåõîäàìè. Îòìåòèì, ÷òî ïîõîæàÿ ñèòóàöèÿ ñ ïðåîá�ðàçîâàíèåì (77) ðåàëèçóåòñÿ è â ñëó÷àå ìåäëåííîãîâðàùåíèÿ îñè �ÝÏ â ïëîñêîñòè (ñì. ï. 3.2). Íå âäà�âàÿñü â äåòàëè íåñëîæíûõ, íî êðîïîòëèâûõ àëãåá-ðàè÷åñêèõ ïðåîáðàçîâàíèé äëÿ íàõîæäåíèÿ èíòåí�ñèâíîñòåé øåñòíàäöàòè �óðüå-êîìïîíåíò â �îðìó�ëå (75), âûïèøåì êîíå÷íîå àíàëèòè÷åñêîå âûðàæå�íèå äëÿ �óíêöèè ÂÓÊÑÈ â ïðåäåëå ìàëûõ (�0 � 1)îñöèëëÿöèé â ïëîñêîñòè (� = 90Æ) â òî÷íîì ðåçîíàí�ñå (73):P (k1;k2; t) = C0 �1� C1 � 
os(
qt) 
os2(Æt)�� 12 sin2(Æt)�� ; (78)ãäå ý��åêòèâíûå êîíñòàíòû q è Æ ñíîâà îïðåäåëÿ�þòñÿ âûðàæåíèÿìè (74).Íåñîìíåííûé èíòåðåñ âûçûâàåò òàêæå âîïðîñ îïðîÿâëåíèè îïèñàííûõ âûøå ðåçîíàíñíûõ ý��åê�òîâ â ïðåäåëüíîì ñëó÷àå ìàëûõ (�0 � 1) îñöèëëÿ�öèé ãëàâíîé îñè �ÝÏ ïîä ïðîèçâîëüíûì óãëîì �.Êàê âèäíî íà ðèñ. 7, òàêèå ëèáðàöèè â ïåðâîì ïðè�áëèæåíèè òàêæå ÿâëÿþòñÿ îñöèëëÿöèÿìè â ïëîñêî�ñòè, íî îñü �ÝÏ â ýòîì ñëó÷àå îñöèëëèðóåò â ïëîñ�êîñòè yz0 ñ ý��åêòèâíî ìåíüøåé àìïëèòóäîé:�0(t; �) = �00(�) sin(
t+�); (79)ãäå �0(t; �) � àçèìóòàëüíûé óãîë â ïëîñêîñòè yz0 è�00(�) = �0 sin �: (80)Òîãäà ìîæíî ñíîâà ïåðåéòè â ñèñòåìó êîîðäèíàòñ îñüþ êâàíòîâàíèÿ, ëåæàùåé â ïëîñêîñòè ëèáðàöèé

(ñì. ðèñ. 10), è ïåðåïèñàòü óðàâíåíèÿ (63)�(78), â êî�òîðûõ �0 íàäî çàìåíèòü íà �00(�) äëÿ ìàëûõ (�0 � 1)îñöèëëÿöèé îñè �ÝÏ ïîä ïðîèçâîëüíûì óãëîì �.Íàïðèìåð, â ïðåäåëå áûñòðûõ (
 � q) ëèáðàöèéý��åêòèâíàÿ êîíñòàíòà êâàäðóïîëüíîãî âçàèìîäåé�ñòâèÿ ïðèíèìàåò âèäq = q�1� 34�20 sin2 �� : (81)×òî æå êàñàåòñÿ ðåçîíàíñíûõ ý��åêòîâ, òîñïåêòð ïîãëîùåíèÿ è êðèâàÿ ÂÓÊÑÈ â ýòîì ñëó÷àåáóäóò ñíîâà îïèñûâàòüñÿ �îðìóëàìè (70) è (75) âîêðåñòíîñòè ðåçîíàíñà (73), ãäå òåïåðüq = q�1� 916�20 sin2 �� (82à)äëÿ ïðîèçâîëüíûõ �. È, ñîîòâåòñòâåííî, ñïåêòð ïî�ãëîùåíèÿ è êðèâàÿ ÂÓÊÑÈ â óñëîâèÿõ òî÷íîãî ðå�çîíàíñà (73) ñíîâà îïèñûâàþòñÿ âûðàæåíèÿìè (42)è (78) ñ ý��åêòèâíîé êîíñòàíòîé êâàäðóïîëüíîãîâçàèìîäåéñòâèÿ (82a) è âåëè÷èíîé ðåçîíàíñíîãî ðàñ�ùåïëåíèÿ Æ = p3�0q sin �: (82á)Íà ðèñ. 12 ïîêàçàíû ðåçîíàíñíûå �îðìûìåññáàóýðîâñêèõ ñïåêòðîâ è êðèâûõ ÂÓÊÑÈ âñëó÷àå ìàëûõ (�0 = 0:2) îñöèëëÿöèé îñè �ÝÏ ïîäðàçëè÷íûìè óãëàìè ê îñè ëèáðàöèé, ïðè÷åì ýòèñïåêòðû ðàññ÷èòàíû ïî îáùèì �îðìóëàì (54) è(58). Íà ðèñóíêå îò÷åòëèâî âèäíî, ÷òî õàðàêòå�ðèñòèêè ðåçîíàíñíîãî ðàñùåïëåíèÿ â ñïåêòðàõ èíèçêî÷àñòîòíîé ìîäóëÿöèè íà êðèâûõ ÂÓÊÑÈäëÿ ðàçíûõ � õîðîøî îïèñûâàþòñÿ ïðîñòûìèâûðàæåíèÿìè (82).Îòìåòèì, ÷òî ïîõîæèå ðåçîíàíñíûå ý��åêòû âñëó÷àå ìàãíèòíîãî ñâåðõòîíêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ õî�ðîøî èçâåñòíû è ðàíåå íàáëþäàëèñü â ìåññáàóýðîâ�ñêîé ñïåêòðîñêîïèè ìÿãêèõ ìàãíèòíûõ ìàòåðèàëîâïðè âîçäåéñòâèè íà íèõ �×-ïîëåì [38; 45℄.5. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÒàêèì îáðàçîì, ó÷åò äåòåðìèíèðîâàííîãî ìàê-ðîñêîïè÷åñêîãî ïîâåäåíèÿ ìîëåêóëÿðíîãî óãëîâîãîìîìåíòà â ¾æèäêîñòÿõ¿ ïðèâîäèò ê ñïåöè�è÷åñêîéòðàíñ�îðìàöèè ìåññáàóýðîâñêèõ ñïåêòðîâ ïîãëîùå�íèÿ è êðèâûõ ÂÓÊÑÈ, êîòîðàÿ îòðàæàåò êà÷åñòâåí�íî ðàçëè÷íóþ ïðèðîäó âðàùàòåëüíûõ äâèæåíèé âìàòåðèàëàõ òàêîãî ðîäà. Ýòè îñîáåííîñòè �îðìèðî�âàíèÿ ñâåðõòîíêîé êâàäðóïîëüíîé ñòðóêòóðû îêà�çûâàþòñÿ ñóùåñòâåííî áîëåå ðàçíîîáðàçíûìè ïî299
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�èñ. 12. Ìåññáàóýðîâñêèå ñïåêòðû (ñëåâà) è êðèâûå ÂÓÊÑÈ (ñïðàâà) â ñëó÷àå ìàëûõ (�0 = 0:2) îñöèëëÿöèé îñè �ÝÏïîä óãëîì � = 10Æ, 20Æ, 30Æ, 45Æ, 60Æ, 90Æ â óñëîâèÿõ òî÷íîãî ðåçîíàíñà (73) è ñ êîíñòàíòàìè (82) ïðè 
=
q = 0:9995,0:9975, 0:9945, 0:9885, 0:9830, 0:9775 (à�å)èõ ïðîÿâëåíèþ â ñïåêòðàõ ïîãëîùåíèÿ ïî ñðàâíå�íèþ ñ ïðåäñêàçàíèÿìè ñòàíäàðòíûõ ìîäåëåé ñèëü�íûõ ñòîëêíîâåíèé è íåïðåðûâíîé äè��óçèè. Ïðèýòîì âñå êà÷åñòâåííûå ý��åêòû â ðàññìîòðåííûõìîäåëÿõ âðàùåíèÿ è ëèáðàöèé îïèñàíû â òåðìèíàõý��åêòèâíûõ êîíñòàíò êâàäðóïîëüíîãî âçàèìîäåé�ñòâèÿ è âðàùàòåëüíîãî ðàñùåïëåíèÿ, è ñîîòâåòñòâó�þùèå ïðîñòûå àíàëèòè÷åñêèå âûðàæåíèÿ â ïðåäåëü�íûõ ñëó÷àÿõ îáåèõ ìîäåëåé ìîãóò áûòü ý��åêòèâíîèñïîëüçîâàíû ïðè àíàëèçå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàí�
íûõ.Íåîáõîäèìî ïîä÷åðêíóòü, ÷òî âñå ïðåäñòàâëåí�íûå âûøå ñïåöè�è÷åñêèå �îðìû êâàäðóïîëüíîéñâåðõòîíêîé ñòðóêòóðû ìîãóò îò÷åòëèâî íàáëþäàòü�ñÿ â ýêñïåðèìåíòå òîëüêî â òîì ñëó÷àå, êîãäà ñòî�õàñòè÷åñêèå ðåëàêñàöèîííûå ïðîöåññû ÿâëÿþòñÿ áî�ëåå ìåäëåííûìè ïî ñðàâíåíèþ ñ äåòåðìèíèðîâàííû�ìè âðàùàòåëüíûìè äâèæåíèÿìè, ò. å. êîãäà ñêîðîñòüðåëàêñàöèè ìåíüøå õàðàêòåðíûõ ÷àñòîò âðàùàòåëü�íûõ äâèæåíèé. Îäíàêî, äàæå åñëè ýòè îñîáåííîñòè300



ÆÝÒÔ, òîì 130, âûï. 2 (8), 2006 Ìåññáàóýðîâñêèå ñïåêòðû è âîçìóùåííûå óãëîâûå êîððåëÿöèè : : :�îðìèðîâàíèÿ ñâåðõòîíêîé ñòðóêòóðû áóäóò ðàçìû�âàòüñÿ âñëåäñòâèå ñóïåðïîçèöèè ïàðöèàëüíûõ êîì�ïîíåíò, ñîîòâåòñòâóþùèõ ðàçëè÷íûì âðåìåííûìòðàåêòîðèÿì ìîëåêóëÿðíîãî óãëîâîãî ìîìåíòà, èëèèç-çà ðåëàêñàöèîííûõ ý��åêòîâ, èõ íóæíî ïðèíè�ìàòü âî âíèìàíèå ïðè àíàëèçå ýêñïåðèìåíòàëüíûõäàííûõ. Â ÷àñòíîñòè, äàæå åäèíñòâåííûé îïóáëèêî�âàííûé ê ýòîìó âðåìåíè àíàëèç ýêñïåðèìåíòàëüíûõêðèâûõ ÂÓÊÑÈ â ðàìêàõ ìîäåëè ñèëüíûõ ñòîëê�íîâåíèé íå îáîøåëñÿ áåç ââåäåíèÿ íåêîòîðîãî ý���åêòèâíîãî óìåíüøåíèÿ êîíñòàíòû êâàäðóïîëüíîãîâçàèìîäåéñòâèÿ ñ òåìïåðàòóðîé (ñì. ðèñ. 9 â ðàáî�òå [18℄).×òî êàñàåòñÿ âîçìîæíîñòè íàáëþäåíèÿ ïðåäñêà�çàííûõ ý��åêòîâ â ÷åòêîé �îðìå, òî äëÿ ýòîãîíåîáõîäèìî ðåàëèçîâàòü ñèòóàöèþ, êîãäà îñü �ÝÏáóäåò âðàùàòüñÿ èëè îñöèëëèðîâàòü ñ çàäàííîé÷àñòîòîé è ïîä çàäàííûì óãëîì çà ñ÷åò âíåøíåãîâîçáóæäåíèÿ. Òîãäà, âûáèðàÿ ñîîòâåòñòâóþùèåõàðàêòåðèñòèêè âíåøíåãî âîçáóæäåíèÿ, ìîæíîâ ïðèíöèïå ðåàëèçîâàòü óñëîâèÿ, íåîáõîäèìûåäëÿ íàáëþäåíèÿ íåòðèâèàëüíûõ �îðì ýâîëþöèè,ïîêàçàííûõ íà ðèñ. 3, 4, 6, 9, 11 è 12. Íàïðèìåð,â ñëó÷àå ìàãíèòíîãî ñâåðõòîíêîãî âçàèìîäåéñòâèÿòàêîãî ðîäà âîçáóæäåíèåì ÿâëÿåòñÿ �×-ïîëå ñðåàëüíûìè àìïëèòóäàìè, äîñòàòî÷íûìè äëÿ òîãî,÷òîáû, íàïðèìåð, çàñòàâèòü ìàãíèòíûé ìîìåíòìàëûõ ÷àñòèö â íàíîñòðóêòóðèðîâàííûõ ñïëàâàõâðàùàòüñÿ èëè êîëåáàòüñÿ [37�39; 46℄. Â êîíöå êîí�öîâ, ñóùåñòâóåò ñòàíäàðòíûé ìåòîä ßÊ�, êîòîðûéíàøåë øèðî÷àéøåå ïðèìåíåíèå â ïðàêòèêå âïëîòüäî îáíàðóæåíèÿ âçðûâ÷àòûõ è íàðêîòè÷åñêèõâåùåñòâ â àýðîïîðòàõ. Â ýòîì ìåòîäå ðåçîíàíñ íà�áëþäàåòñÿ òàêæå ïðè íàëîæåíèè ñëàáîãî âíåøíåãî�×-ïîëÿ, ÷àñòîòà êîòîðîãî íàñòðîåíà íà âåëè÷èíóêâàäðóïîëüíîãî ðàñùåïëåíèÿ (66) [47℄, òàê ÷òîàíàëîãè÷íàÿ ðåàëèçàöèÿ ßÊ� âîçìîæíà òàêæå âìåññáàóýðîâñêîé ñïåêòðîñêîïèè è ÂÓÊÑÈ.�àáîòà âûïîëíåíà ïðè �èíàíñîâîé ïîääåðæêå�ÔÔÈ (ãðàíò �N05-02-16297) è Åâðîïåéñêîãî öåí�òðà ñèíõðîòðîííûõ èññëåäîâàíèé (êîíòðàêò ESRF�074-2005), ãäå ïðîâîäèëàñü çíà÷èòåëüíàÿ ÷àñòü ðà�áîòû. Àâòîð ÷ðåçâû÷àéíî ïðèçíàòåëåí ñîòðóäíèêàìESRF À. È. ×óìàêîâó, È. Ñåðãååâó è �. �þ��åðó(R. R�uffer) çà ïëîäîòâîðíûå îáñóæäåíèÿ, êîòîðûå èñòèìóëèðîâàëè âûïîëíåíèå íàñòîÿùåé ðàáîòû.ËÈÒÅ�ÀÒÓ�À1. F. Fujara and W. Petry, Europhys. Lett. 4, 921 (1987).
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