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ÂÎÇÌÓÙÅÍÈÅ ÂÎÇÁÓÆÄÅÍÍÛÕ ÑÎÑÒÎßÍÈÉ ÀÒÎÌÀÂÎÄÎ�ÎÄÀ È ÂÎÄÎ�ÎÄÎÏÎÄÎÁÍÛÕ ÈÎÍÎÂÍÅÉÒ�ÀËÜÍÛÌ ÀÒÎÌÎÌÌ. È. ×èáèñîâ *�îññèéñêèé íàó÷íûé öåíòð ¾Êóð÷àòîâñêèé èíñòèòóò¿123182, Ìîñêâà, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 5 èþíÿ 2009 ã.Èç-çà âûðîæäåíèÿ óðîâíåé ýíåðãèè âîëíîâàÿ �óíêöèÿ ýëåêòðîíà â âîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèÿõ àòîìà âî-äîðîäà è âîäîðîäîïîäîáíûõ èîíîâ, âîçìóùåííûõ íåéòðàëüíûì àòîìîì B, ñóùåñòâåííî îòëè÷àåòñÿ îòâîëíîâîé �óíêöèè íåâîçìóùåííîãî ñîñòîÿíèÿ. Âîçìóùåííàÿ �óíêöèÿ èìååò áîëüøîé è øèðîêèé ìàêñè-ìóì â îáëàñòè àòîìà B, ÷òî îáúÿñíÿåòñÿ ìíîãîêðàòíîñòüþ ñòîëêíîâåíèé ýëåêòðîíà ñ àòîìîì B, òàê êàêêëàññè÷åñêèå òðàåêòîðèè â êóëîíîâîì ïîëå çàìêíóòû, à ðàçìåð àòîìà B ìàë ïî ñðàâíåíèþ ñ ðàçìåðîìâîçáóæäåííîé îðáèòû. �àäèàöèîííûå âðåìåíà æèçíè âîçìóùåííûõ ñîñòîÿíèé îêàçûâàþòñÿ ñóùåñòâåííîá�oëüøèìè, ÷åì ó íåâîçìóùåííûõ ñîñòîÿíèé. Î÷åíü èíòåíñèâíî ïðîèñõîäèò òàêæå èçìåíåíèå îðáèòàëüíî-ãî ìîìåíòà L âîçáóæäåííîãî ýëåêòðîíà â ñòîëêíîâåíèÿõ ñ àòîìîì B â ðåçóëüòàòå êâàíòîâîé èíòåð�åðåí-öèè èëè ïåðåìåøèâàíèÿ âðåìåííûõ �àç àäèàáàòè÷åñêèõ âîëíîâûõ �óíêöèé. Ñå÷åíèÿ òàêîãî èçìåíåíèÿìîìåíòà îêàçûâàþòñÿ íà íåñêîëüêî ïîðÿäêîâ á�îëüøèìè ñå÷åíèé, íàéäåííûõ â ðàííèõ èññëåäîâàíèÿõ âïðèáëèæåíèè îäíîêðàòíîãî ñòîëêíîâåíèÿ ýëåêòðîíà ñ àòîìîì B.PACS: 34.10.+x, 34.70.+e1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÂ ðàáîòå èññëåäóåòñÿ âîçìóùåíèå àòîìà âîäîðî�äà H(NL) è âîäîðîäîïîäîáíûõ èîíîâ A�(NL), ãäåA� = He+, Li++; : : : , íåéòðàëüíûì àòîìîì B, êîòî�ðûé íå èìååò îòðèöàòåëüíîãî èîíà. Óðîâíè ýíåðãèèâ êóëîíîâîì ïîëå âûðîæäåíû. Ïðèñóòñòâèå àòîìàB âíóòðè âîçáóæäåííîãî ñîñòîÿíèÿ ÿâëÿåòñÿ ìàëûìâîçìóùåíèåì, íî ñòàíäàðòíàÿ òåîðèÿ âîçìóùåíèéíå ïðèìåíèìà èç-çà âûðîæäåíèÿ óðîâíåé [1℄. Õîòÿðàñùåïëåíèå óðîâíåé ýíåðãèè îêàçûâàåòñÿ ìàëûì,âîëíîâûå �óíêöèè ìåíÿþòñÿ ñóùåñòâåííî. Ýòà ñè�òóàöèÿ õîðîøî èçâåñòíà â ñëó÷àå âîçìóùåíèÿ êó�ëîíîâñêèõ ñîñòîÿíèé ñëàáûì ýëåêòðè÷åñêèì ïîëåì,êîãäà âîëíîâûìè �óíêöèÿìè âîçìóùåííûõ ñîñòîÿ�íèé îêàçûâàþòñÿ íå çàâèñÿùèå îò ýëåêòðè÷åñêîãîïîëÿ êóëîíîâñêèå âîëíîâûå �óíêöèè â ïàðàáîëè÷å�ñêèõ êîîðäèíàòàõ [1℄.Ïðè âîçìóùåíèè íåéòðàëüíûì àòîìîì âîëíî�âûå �óíêöèè ñòàöèîíàðíûõ ñîñòîÿíèé îòëè÷àþòñÿêàê îò ñ�åðè÷åñêèõ, òàê è îò ïàðàáîëè÷åñêèõ êó�*E-mail: mhibisov�yahoo.om

ëîíîâñêèõ �óíêöèé. Äëÿ âîçìóùåííîãî àòîìîì Bñîñòîÿíèÿ ñ ãëàâíûì êâàíòîâûì ÷èñëîì N áûëàíàéäåíà [2℄ âîëíîâàÿ �óíêöèÿ àêòèâíîãî ñîñòîÿíèÿ	N (R; r) â âèäå ñóììû ïðîèçâåäåíèé êóëîíîâñêèõñ�åðè÷åñêèõ �óíêöèé  NLm(r) NLm(R) (r � êîîð�äèíàòà ýëåêòðîíà, R � êîîðäèíàòà ÿäðà àòîìà B), èáûëè èññëåäîâàíû åå ñâîéñòâà [3�5℄. Â ðàáîòå [6℄ ïî�äðîáíî èññëåäîâàëîñü ðàçëîæåíèå êóëîíîâñêèõ ñ�å�ðè÷åñêèõ âîëíîâûõ �óíêöèé ïî êóëîíîâñêèì ïàðà�áîëè÷åñêèì �óíêöèÿì è, íàîáîðîò, ïàðàáîëè÷åñêèõ�óíêöèé ïî ñ�åðè÷åñêèì.Â äàííîé ðàáîòå ðàññìàòðèâàåòñÿ ñóììà ïðîèçâå�äåíèé êóëîíîâñêèõ ïàðàáîëè÷åñêèõ �óíêöèé è îá�ñóæäàåòñÿ åå ñâÿçü ñ ñóììîé ïðîèçâåäåíèé ñ�åðè�÷åñêèõ �óíêöèé è ñ ñóììîé ïðîèçâåäåíèé ñ�åðîè�äàëüíûõ �óíêöèé [7�9℄. Ïîêàçàíî, ÷òî âñå ýòè ñóì�ìû îäèíàêîâû è îïðåäåëÿþò îäíó è òó æå �óíêöèþ	N (R; r).Ôóíêöèÿ 	N (R; r) èìååò ÿðêî âûðàæåííûé ìàê�ñèìóì ïðè r � R, ïðè÷åì øèðèíà ýòîãî ìàêñèìóìàíå çàâèñèò îò ðàçìåðà àòîìà B è ñóùåñòâåííî áîëü�øå åãî ðàçìåðà. Íàëè÷èå ìàêñèìóìà èíòåðïðåòèðó�1069



Ì. È. ×èáèñîâ ÆÝÒÔ, òîì 136, âûï. 6 (12), 2009åòñÿ ñâîéñòâàìè êëàññè÷åñêèõ òðàåêòîðèé ýëåêòðî�íà â êóëîíîâîì ïîëå â ïðèñóòñòâèè àòîìà B. Ìàêñè�ìóì �óíêöèè 	N(r � R) îáúÿñíÿåòñÿ ìíîãîêðàòíî�ñòüþ ñòîëêíîâåíèé âîçáóæäåííîãî ýëåêòðîíà ñ âîç�ìóùàþùèì àòîìîì B, êîòîðàÿ îáóñëîâëåíà çàìêíó�òîñòüþ êëàññè÷åñêèõ òðàåêòîðèé â êóëîíîâñêîì ïî�ëå è ìàëîñòüþ ðàçìåðà àòîìà B ïî ñðàâíåíèþ ñ ðàç�ìåðîì êóëîíîâñêîé îðáèòû. Ìíîãîêðàòíîñòü ñòîëê�íîâåíèé ñîîòâåòñòâóåò àäèàáàòè÷åñêîìó ïðèáëèæå�íèþ è óêàçûâàåò íà íåïðèìåíèìîñòü ïðèáëèæåíèÿîäíîêðàòíîãî ñòîëêíîâåíèÿ äëÿ ðàñ÷åòà ñå÷åíèé òó�øåíèÿ ÷èñòî êóëîíîâñêèõ âîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèéâ ñòîëêíîâåíèÿõ ñ ìåäëåííûìè íåéòðàëüíûìè àòî�ìàìè.Ìåòîäîì îðòîãîíàëèçàöèè ïîñòðîåí ïîëíûéàäèàáàòè÷åñêèé áàçèñ êóëîíîâñêèõ ïàðàáîëè÷å�ñêèõ âîëíîâûõ �óíêöèé. Íàéäåíî, ÷òî ýòîò áàçèñîòëè÷àåòñÿ îò áàçèñà îðòîãîíàëèçîâàííûõ ñ�åðè�÷åñêèõ �óíêöèé, ïðè÷åì �óíêöèè îäíîãî áàçèñàðàâíû ëèíåéíûì êîìáèíàöèÿì �óíêöèé äðóãîãîáàçèñà ñ òåìè æå êîý��èöèåíòàìè Cnn1mnLm , êîòîðûåïðèñóòñòâóþò â àíàëîãè÷íûõ ñîîòíîøåíèÿõ èñõîä�íûõ êóëîíîâñêèõ ïàðàáîëè÷åñêèõ è ñ�åðè÷åñêèõ�óíêöèé.Âû÷èñëåíû ðàäèàöèîííûå âðåìåíà æèçíè �N (R)êàê �óíêöèè ìåæúÿäåðíîãî ðàññòîÿíèÿ R êóëîíîâ�ñêèõ âîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé ñ ãëàâíûìè êâàíòî�âûìè ÷èñëàìè N = 15�40, âîçìóùåííûõ íåéòðàëü�íûì àòîìîì. Îíè îêàçûâàþòñÿ íà ïîðÿäîê áîëüøåâðåìåí æèçíè íåâîçìóùåííûõ ñ�åðè÷åñêèõ è ïàðà�áîëè÷åñêèõ ñîñòîÿíèé ñ ýòèìè æå ãëàâíûìè êâàíòî�âûìè ÷èñëàìè.Èññëåäóþòñÿ ïðîöåññû èçìåíåíèÿ îðáèòàëüíî�ãî ìîìåíòà êóëîíîâñêèõ âîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé,L ! L0, â ñòîëêíîâåíèÿõ ñ íåéòðàëüíûìè àòî�ìàìè B. �àññìàòðèâàþòñÿ àäèàáàòè÷åñêè ¾ìåäëåí�íûå¿ ñòîëêíîâåíèÿ, êîãäà îòíîñèòåëüíàÿ ñêîðîñòüv ñòîëêíîâåíèÿ òàêîâà, ÷òî õàðàêòåðíàÿ ÷àñòîòà èç�ìåíåíèÿ âçàèìîäåéñòâèÿ àòîìà B ñ ýëåêòðîíîì âîç�áóæäåííîãî ñîñòîÿíèÿ àòîìà A�(NL), ðàâíàÿ îò�íîøåíèþ ñêîðîñòè v ê õàðàêòåðíîìó ïðèöåëüíî�ìó ïàðàìåòðó %, ìíîãî ìåíüøå õàðàêòåðíîé ÷àñ�òîòû èçìåíåíèÿ ýíåðãåòè÷åñêîãî ìíîæèòåëÿ àêòèâ�íîãî ñîñòîÿíèÿ, exp��i R t�1[�EN (R(t))=~℄dt�. Ïî�ñêîëüêó õàðàêòåðíûé ïðèöåëüíûé ïàðàìåòð ïðèìåð�íî ðàâåí ðàçìåðó îðáèòû âîçáóæäåííîãî ñîñòîÿíèÿ,% � RN = 2N2=Z (Z � çàðÿä ÿäðà âîçáóæäåííîãîàòîìà), äëÿ N � 10 ýòî ïðèáëèæåíèå îêàçûâàåòñÿïðèìåíèìûì âïëîòü äî î÷åíü áîëüøèõ ñêîðîñòåé,÷òî ïîäòâåðæäàåò ïðîâåäåííîå ÷èñëåííîå ðåøåíèåñèñòåìû àäèàáàòè÷åñêèõ óðàâíåíèé.

Êàê �óíêöèÿ 	N (R; r), òàê è îðòîãîíàëèçîâàí�íûå �óíêöèè ÿâëÿþòñÿ ëèíåéíûìè êîìáèíàöèÿìèèñõîäíûõ êóëîíîâñêèõ ñ�åðè÷åñêèõ �óíêöèé. Ïî�ýòîìó åñëè íà÷àëüíûì ñîñòîÿíèåì ÿâëÿåòñÿ ñ�å�ðè÷åñêàÿ �óíêöèÿ  NLm(r), òî çàñåëåííûìè îêà�çûâàþòñÿ âñå àäèàáàòè÷åñêèå ñîñòîÿíèÿ. Òîãäà âïðåíåáðåæåíèè ïåðåõîäàìè ìåæäó àäèàáàòè÷åñêè�ìè ñîñòîÿíèÿìè, âåðîÿòíîñòü èçìåíåíèÿ íà÷àëüíî�ãî ìîìåíòà îïðåäåëÿåòñÿ âðåìåííûì �àçîâûì ìíî�æèòåëåì exp�i R1�1[�EN (R(t))=~℄dt�, êàê è â òåî�ðèè ðåçîíàíñíîé ïåðåçàðÿäêè, ðàçðàáîòàííîé Ôèð�ñîâûì [10℄. Âû÷èñëåíî ñå÷åíèå èçìåíåíèÿ îðáèòàëü�íîãî ìîìåíòà L ! L0, ò. å. ñå÷åíèå òóøåíèÿ âîçáó�æäåííûõ ñîñòîÿíèé ñ N = 10�40 íåéòðàëüíûìè àòî�ìàìè Xe ñî ñêîðîñòÿìè îò 0:001 äî 0:1 àò. åä.�åçóëüòàòû èññëåäîâàíèÿ âûðîæäåííûõ ñîñòîÿ�íèé ñóùåñòâåííî îòëè÷àþòñÿ îò ðåçóëüòàòîâ èññëå�äîâàíèÿ ñëîæíûõ àòîìîâ ñ áîëüøèì ÷èñëîì ýëåê�òðîíîâ, ýíåðãèè âîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé êîòîðûõñìåùåíû îòíîñèòåëüíî êóëîíîâñêèõ ýíåðãèé ñ êâàí�òîâûì äå�åêòîì �N � 1 [11�13℄. Îäíàêî ñòîëü îò�íîñèòåëüíî áîëüøèìè êâàíòîâûìè äå�åêòàìè îáëà�äàþò ñîñòîÿíèÿ ñ ìàëûìè îðáèòàëüíûìè ìîìåíòàìèL = 0, 1, 2, 3; : : : Ïðè óâåëè÷åíèè L êâàíòîâûé äå��åêò ñóùåñòâåííî óìåíüøàåòñÿ è òàêæå ïîÿâëÿåòñÿïðîáëåìà, àíàëîãè÷íàÿ âûðîæäåíèþ óðîâíåé.Â ñòàòüå èñïîëüçóåòñÿ ñèñòåìà àòîìíûõ åäèíèö,â êîòîðîé e = me = ~ = 1.2. ÑÓÌÌÛ Ï�ÎÈÇÂÅÄÅÍÈÉÊÓËÎÍÎÂÑÊÈÕ ÂÎËÍÎÂÛÕ ÔÓÍÊÖÈÉÂ �ÀÇËÈ×ÍÛÕ ÑÈÑÒÅÌÀÕ ÊÎÎ�ÄÈÍÀÒÔóíêöèþ àêòèâíîãî ñîñòîÿíèÿ ìîæíî âûðàçèòü÷åðåç ñóììû ïðîèçâåäåíèé êóëîíîâñêèõ ñ�åðè÷å�ñêèõ  NLm(r) è ïàðàáîëè÷åñêèõ FNn1m(r) �óíê�öèé [2�4℄:	N (R; r) = XLm  NLm(r) �NLm(R)pQN (R) == Xn1mFNn1m(r)F �Nn1m(R)pQN (R) ; (1)XLm  NLm(r) �NLm(R) == Xn1mFNn1m(r)F �Nn1m(R); (2)QN (R) �XLm ���� NLm(R)����2 �Xn1m ����FNn1m(R)����2: (3)1070



ÆÝÒÔ, òîì 136, âûï. 6 (12), 2009 Âîçìóùåíèå âîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé àòîìà âîäîðîäà : : :Ñóììèðîâàíèå â ýòèõ âûðàæåíèÿõ âåäåòñÿ ïî ñîñòî�ÿíèÿì ñ îäíèì è òåì æå ãëàâíûì êâàíòîâûì ÷èñëîìN , ò. å. ïî ñîñòîÿíèÿì ñ îäíîé è òîé æå ýíåðãèåé.Ôóíêöèÿ 	N (R; r) íîðìèðîâàíà, ïîýòîìó âûïîë�íÿþòñÿ ðàâåíñòâàXLm jJNLm(R)j2 = 1; Xn1m jINn1m(R)j2 = 1; (1à)ãäå JNLm(R) �  NLm(R)pQN (R) ;INn1m(R) � FNn1m(R)pQN (R) ; (1á)à âîëíîâàÿ �óíêöèÿ àêòèâíîãî ñîñòîÿíèÿ ðàâíà	N (R; r) =XLm J�NLm(R) NLm(r) == Xn1m I�Nn1m(R)FNn1m(r): (1â)Äîêàæåì ðàâåíñòâî äðóã äðóãó ñóìì ñ�åðè÷å�ñêèõ è ïàðàáîëè÷åñêèõ �óíêöèé, èñïîëüçóÿ ðàçëî�æåíèå ïàðàáîëè÷åñêèõ �óíêöèé ïî ñ�åðè÷åñêèì èíàîáîðîò [6, 7℄:FNn1m(r) = N�1XL=jmjCNn1mNLm  NLm(r); NLm(r) = N�jmj�1Xn1=0 CNn1mNLm FNn1m(r); (4)ãäå CNn1mNLm = Z  NLm(r)FNn1m(r) dr: (4à)Ïîñêîëüêó ñ�åðè÷åñêèå è ïàðàáîëè÷åñêèå âîëíîâûå�óíêöèè ÿâëÿþòñÿ ðåøåíèÿìè îäíîãî è òîãî æå âîë�íîâîãî óðàâíåíèÿ, îíè óäîâëåòâîðÿþò èçâåñòíîìóñîîòíîøåíèþ(EN �En) Z  nLm(r)FNn1m(r) dr = 0; (4á)èç êîòîðîãî ñëåäóåò, ÷òî ïðè ðàçíûõ ãëàâíûõ êâàí�òîâûõ ÷èñëàõ N 6= n (êîãäà EN �En 6= 0) ïàðàáîëè�÷åñêèå è ñ�åðè÷åñêèå �óíêöèè îðòîãîíàëüíû äðóãäðóãó ïðè âñåõ çíà÷åíèÿõ äðóãèõ êâàíòîâûõ ÷èñåë.Ïðè ðàâíûõ æå ÷èñëàõ N = n ðàâíà íóëþ ðàçíîñòüýíåðãèé EN �En = 0, è òîëüêî â ýòîì ñëó÷àå �óíê�öèè  ìîãóò áûòü íå îðòîãîíàëüíû �óíêöèÿì F .Ïîýòîìó ñîîòíîøåíèÿ (4) ÿâëÿþòñÿ ñëåäñòâèåì âû�ðîæäåíèÿ êóëîíîâñêèõ óðîâíåé ýíåðãèè.Ñóììèðîâàíèå â ñóììàõ (4) âåäåòñÿ ïî îðáèòàëü�íîìó ìîìåíòó L è ïî ïàðàáîëè÷åñêîìó êâàíòîâîìó

÷èñëó n1 ïðè ïîñòîÿííûõ ÷èñëàõ N è m [6, 7℄, è êî�ý��èöèåíòû ðàçëîæåíèé (4) óäîâëåòâîðÿþò ñîîòíî�øåíèÿì, êîòîðûå ìîæíî ëèøü óñëîâíî íàçâàòü îð�òîíîðìèðîâêîé [6, 7℄,N�1XL=jmjCNn1mNLm CNn01mNLm = Æn1;n01 ;N�jmj�1Xn1=0 CNn1mNLm CNn1mNL0m = ÆL;L0 ; (5)òàê êàê êîý��èöèåíòû Cnn1mNLm îòëè÷íû îò íóëÿ òîëü�êî ïðè N = n [6℄.Ïîäñòàâëÿÿ â ñóììó ïðîèçâåäåíèé ïàðàáîëè÷å�ñêèõ âîëíîâûõ �óíêöèé èõ ðàçëîæåíèÿ ïî ñ�åðè�÷åñêèì �óíêöèÿì è ìåíÿÿ ïîðÿäîê ñóììèðîâàíèÿ,ïîëó÷àåìXn1mF �Nn1m(r)FNn1m(R) ==XLm  �NLm(r) NLm(R)N�jmj�1Xn1=0 ����CNn1mNLm ����2 ++Xm XL XL0 6=L �NLm(r) NL0m(R)�� N�jmj�1Xn1=0 CNn1mNLm CNn1mNL0m : (6)Ñóììà êâàäðàòîâ ìîäóëåé êîý��èöèåíòîâ jCNn1mNLm j2â (6) ðàâíà åäèíèöå ñîãëàñíî óñëîâèþ íîðìèðîâêè(5) ïðè L = L0, à ñóììà ïðîèçâåäåíèé êîý��èöè�åíòîâ CNn1mNLm ñ ðàçëè÷íûìè ìîìåíòàìè ðàâíà íóëþñîãëàñíî (5) âñëåäñòâèå îðòîãîíàëüíîñòè ïðè L 6= L0ñ�åðè÷åñêèõ �óíêöèé [6, 7℄. Ñëåäîâàòåëüíî, ñóììàïðîèçâåäåíèé ïàðàáîëè÷åñêèõ �óíêöèé ðàâíà ñóì�ìå ïðîèçâåäåíèé ñ�åðè÷åñêèõ �óíêöèé ïðè ëþáûõçíà÷åíèÿõ âåêòîðîâ r è R. Ïðè r = R îáå ñóììûðàâíû íîðìèðîâî÷íîìó �àêòîðóQN (R). Èç ýòèõ ðà�âåíñòâ ñëåäóåò ðàâåíñòâî ðàçëîæåíèé (1) âîëíîâîé�óíêöèè àêòèâíîãî ñîñòîÿíèÿ 	N(R; r) ïî ñ�åðè÷å�ñêèì è ïî ïàðàáîëè÷åñêèì �óíêöèÿì.Àíàëîãè÷íàÿ ñóììà ïðîèçâåäåíèé êóëîíîâñêèõñ�åðîèäàëüíûõ �óíêöèé [7℄ òàêæå ðàâíà ñóììàì êó�ëîíîâñêèõ ñ�åðè÷åñêèõ è ïàðàáîëè÷åñêèõ �óíêöèé,ïîñêîëüêó êîý��èöèåíòû àíàëîãè÷íûõ �îðìóëå (4)ðàçëîæåíèé ñ�åðîèäàëüíûõ �óíêöèé ïî ñ�åðè÷å�ñêèì è ïî ïàðàáîëè÷åñêèì �óíêöèÿì òàêæå óäîâëå�òâîðÿþò àíàëîãè÷íûì îðòîíîðìèðîâî÷íûì ñîîòíî�øåíèÿì (5).Ñóììà ïðîèçâåäåíèé êóëîíîâñêèõ ñ�åðè÷åñêèõ�óíêöèé íå çàâèñèò îò íàïðàâëåíèÿ îñè z ñèñòå�ìû êîîðäèíàò [2℄, òàê êàê åå çàâèñèìîñòü îò óãëîâ1071



Ì. È. ×èáèñîâ ÆÝÒÔ, òîì 136, âûï. 6 (12), 2009îïðåäåëÿåòñÿ ñóììîé ïðîèçâåäåíèé øàðîâûõ �óíê�öèé [1℄LXm=�LY �Lm(�r)YLm(�R) = 2L+ 14� PL(os�); (2à)êîòîðàÿ âûðàæàåòñÿ ÷åðåç ïîëèíîì ËåæàíäðàPL(os�), çàâèñÿùèé ëèøü îò óãëà � ìåæäóâåêòîðàìè r è R. Èñïîëüçóÿ (2a), ñóììó (2) ìîæ�íî çàïèñàòü êàê îäíîêðàòíóþ ñóììó òîëüêî ïîìîìåíòó L,XLm  NLm(r) NLm(R) == N�1XL=0 fNL(r)fNL(R)2L+ 14� PL(os�); (2á)êîòîðàÿ òàêæå çàâèñèò òîëüêî îò óãëà �.Ñóììû ïðîèçâåäåíèé ïàðàáîëè÷åñêèõ è ïðîèçâå�äåíèé ñ�åðîèäàëüíûõ �óíêöèé ñîâïàäàþò ñ ñóììîéïðîèçâåäåíèé ñ�åðè÷åñêèõ �óíêöèé è ïîýòîìó òàê�æå íå çàâèñÿò îò íàïðàâëåíèÿ îñè z ñèñòåìû êîîð�äèíàò è çàâèñÿò ëèøü îò óãëà � ìåæäó âåêòîðàìè rè R.Îáúåì âîçáóæäåííûõ êóëîíîâñêèõ ñîñòîÿíèé ñáîëüøèìè ÷èñëàìè N íà ìíîãî ïîðÿäêîâ ïðåâîñõî�äèò îáúåì íåéòðàëüíîãî àòîìà B. Åñëè âûáðàòü îñüz ñèñòåìû êîîðäèíàò ïðîõîäÿùåé ÷åðåç öåíòð àòî�ìà B (âäîëü R), òî ñóùåñòâåííûìè äëÿ èññëåäîâà�íèÿ îêàæóòñÿ ëèøü ñîñòîÿíèÿ ñ êâàíòîâûì ÷èñëîìm = 0, òàê êàê è ñ�åðè÷åñêèå, è ïàðàáîëè÷åñêèåâîëíîâûå �óíêöèè êóëîíîâñêèõ ñîñòîÿíèé ñ m 6= 0ðàâíû íóëþ íà îñè z è èõ âçàèìîäåéñòâèå ñ àòîìîì Bçíà÷èòåëüíî ñëàáåå. Â ýòîé ñèñòåìå êîîðäèíàò �óíê�öèÿ àêòèâíîãî ñîñòîÿíèÿ (1â) âûðàæàåòñÿ ÷åðåç ñ�å�ðè÷åñêèå �óíêöèè ñ ðàâíîé íóëþ ïðîåêöèåé ìîìåí�òà (m = 0), êîòîðûå ðàâíûJNL0(R) �r2L+ 14� fNL(R)pQN (R) ; (7)ãäå fNL(R) � ñ�åðè÷åñêàÿ ðàäèàëüíàÿ �óíêöèÿ [1℄,à îò øàðîâîé �óíêöèè YLm(�; ') ïðèm = 0 è � = 0 ââûðàæåíèè (7) îñòàåòñÿ òîëüêî íîðìèðîâî÷íûé ìíî�æèòåëüp(2L+ 1)=4�. Ñ ïîìîùüþ ýòîãî ïðåäñòàâëå�íèÿ íàõîäèì ïðåäåëû �óíêöèé JNL0(R) ïðè R = 0è R!1:limR!0 (JNL0(R)) == (2ZR=N)L(2L)! s (N + L)!N(2L+ 1)(N � L� 1)! ; (7à)

limR!1 (JNL0(R)) == (�1)(N�L�1)s (2L+ 1)((N � 1)!)2(N + L)!(N � L� 1)! ; (7á)êîòîðûå íåîáõîäèìû äëÿ ïðîâîäèìûõ íèæå ðàñ÷å�òîâ.Â ðàáîòàõ [2, 3℄ äëÿ ñóìì QN (R) â ñèñòåìå êîîð�äèíàò ñ îñüþ z, ïàðàëëåëüíîé âåêòîðó R, áûëè íàé�äåíû âûðàæåíèÿ, çàâèñÿùèå îò ñ�åðè÷åñêèõ âîëíî�âûõ �óíêöèé òîëüêî S-ñîñòîÿíèé (L = m = 0):QN (R) � N�1XL=0 ��� NL0(R)���2 = �d�N0(R)dR �2 ++ 2�EN + ZR��2N0(R) = 2Z 1ZR  2N00(r) dr; (8)ãäå�N0(R) = R N0(R) = (Z=N)3=2p� ��R exp��ZRN � 1F1��N + 1; 2; 2ZRN � ; (9)à 1F1(: : : ) � âûðîæäåííàÿ ãèïåðãåîìåòðè÷åñêàÿ�óíêöèÿ [14℄.Â ñèñòåìå êîîðäèíàò ñ îñüþ z, ïàðàëëåëüíîé âåê�òîðó R, âûðàæåíèå (1â) äëÿ �óíêöèè 	N (R; r) ñïîìîùüþ ñóììû ïðîèçâåäåíèé êóëîíîâñêèõ ïàðàáî�ëè÷åñêèõ �óíêöèé òàêæå ñóùåñòâåííî óïðîùàåòñÿ.Ïðè m = 0 ïîëó÷àåìINn10(R) � FNn10(R)pQN(R) == 1F1(�n1; 1; 2ZR=N)vuutN�1Xn1=0 ����� 1F1(�n1; 1; 2ZR=N)�����2 ; (10)
FNn10(r) =r Z3�N4 �� exp��ZrN � 1F1 ��n1; 1; 2ZrN � ; (11)òàê êàê ïàðàáîëè÷åñêèå ïåðåìåííûå f�; �g == r(1 � os �) íà ïîëóîñè z > 0 ðàâíû � = 2r, � = 0,à ÷èñëà n1 è n2 ìåíÿþòñÿ â ïðåäåëàõ 0 � n1 � N�1,N � 1 � n2 � 0. Ñóììà QN (R) â ýòîì ñëó÷àå ðàâíàQN (R) = Z3�N4 exp��2ZRN ��� N�1Xn1=0 ����� 1F1 ��n1; 1; 2ZRN � �����2: (12)1072



ÆÝÒÔ, òîì 136, âûï. 6 (12), 2009 Âîçìóùåíèå âîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé àòîìà âîäîðîäà : : :Âûðàæåíèÿ (8) è (12) �îðìàëüíî ðàçëè÷íû, íî ÷èñ�ëåííî äîëæíû ñîâïàäàòü, ÷òî ñëåäóåò èç �îðìóëû(3). Íàïðèìåð, ïðåäåëû ýòèõ âûðàæåíèé îäèíàêîâûè ðàâíûlimR!0 (QN(R)) = 1� �ZN�3 ;limR!1 (QN(R)) = Z3�N4 � (2ZR=N)(N�1)(N � 1)! �2 �� exp��2ZRN � : (13)×èñëåííûé ðàñ÷åò, ïðîâåäåííûé äëÿ 3 � N � 40,ïîäòâåðæäàåò ñîâïàäåíèå âûðàæåíèé (8) è (12) ïðèëþáîì ìåæúÿäåðíîì ðàññòîÿíèè 0 � R � 1. Äëÿìàëûõ çíà÷åíèé N ýòî ñîâïàäåíèå ëåãêî íàéòè àíà�ëèòè÷åñêè, áåç ÷èñëåííîãî ñ÷åòà.Èñïîëüçóÿ (13), íàõîäèì ïðåäåëû ïàðàáîëè÷å�ñêèõ �óíêöèé INn10(R):limR!0 (INn10(R)) = 1pN ;limR!1 (INn10(R)) == (�1)n1 (N � 1)!n1! �2ZRN �n1�(N�1) : (14)Èç (14) ñëåäóåò, ÷òî ïðè áîëüøèõ ðàññòîÿíèÿõ Ràáñîëþòíàÿ âåëè÷èíà òîëüêî îäíîãî ÷ëåíà INn10(R)ñ n1 = N�1 ñòðåìèòñÿ ê åäèíèöå, à âñå äðóãèå ñòðå�ìÿòñÿ ê íóëþ,IN;n1=N�1;m=0(R) ����!R!1 (�1)N�1;IN;n1<N�1;m=0(R) ����!R!1 0; (15)è, ñëåäîâàòåëüíî, ïðåäåë âîëíîâîé �óíêöèè àêòèâ�íîãî ñîñòîÿíèÿ 	N(R; r) ïðè R� RN ðàâåí ïàðàáî�ëè÷åñêîé �óíêöèè,	N(R; r) � (�1)N�1FN;n1=N�1;m=0(r); (16)ñ ìàêñèìàëüíûì äèïîëüíûì ìîìåíòîì è ñ öåíòðîìçàðÿäà ýëåêòðîíà, ñìåùåííûì â ñòîðîíó âîçìóùàþ�ùåãî àòîìà B.Àñèìïòîòè÷åñêèé ïðåäåë (16) �óíêöèè 	N(R; r)áûë íàéäåí â ðàáîòå [3℄ ïðè èññëåäîâàíèè ñóììûïðîèçâåäåíèé ñ�åðè÷åñêèõ �óíêöèé. Àñèìïòîòè÷å�ñêèå ïðè R ! 1 ïðåäåëû âñåõ ñ�åðè÷åñêèõ �óíê�öèé ñ îäèíàêîâûìè ãëàâíûìè êâàíòîâûìè ÷èñëàìèN îäèíàêîâû è ðàâíû RN�1. Ïîýòîìó àñèìïòîòèêèâñåõ ÷ëåíîâ ñóììû, îïðåäåëÿþùåé �óíêöèþ 	N , íåçàâèñÿò îò R, ñì. �îðìóëó (7á). Â ðàáîòå [3℄ ïðîâî�äèëîñü ñóììèðîâàíèå ïî îðáèòàëüíîìó ìîìåíòó.

2.1.1. Ïîëíûå áàçèñû àäèàáàòè÷åñêèõêóëîíîâñêèõ �óíêöèéÏîñòðîèì äâà ïîëíûõ áàçèñà ðàññìàòðèâàåìûõàäèàáàòè÷åñêèõ �óíêöèé äëÿ äàííîãî ãëàâíîãîêâàíòîâîãî ÷èñëà N íà îñíîâå êóëîíîâñêèõ ïà�ðàáîëè÷åñêèõ è ñ�åðè÷åñêèõ âîëíîâûõ �óíêöèé.Èñïîëüçóåì äëÿ ýòîãî íàéäåííûé ðàíåå ñïîñîáïîñòðîåíèÿ òàêèõ áàçèñîâ [2℄ ñ èñïîëüçîâàíèåìñèñòåìû êîîðäèíàò, îñü z êîòîðîé íàïðàâëåíà ïîâåêòîðó ìåæúÿäåðíîãî ðàññòîÿíèÿ R. Â ýòîì ñëó�÷àå íåîáõîäèìî îðòîãîíàëèçîâàòü ëèøü �óíêöèèñ ðàâíîé íóëþ ïðîåêöèåé îðáèòàëüíîãî ìîìåíòà,m = 0:	Nn10(R; r) = FNn10(r) � INn10(R)�� [	N (R; r) + Fort(r)℄ ; (17)	NL0(R; r) =  NL0(r)� JNL0(R)�� [	N (R; r) + Fort(r)℄ ; (18)òàê êàê êóëîíîâñêèå �óíêöèè ñ m 6= 0 ðàâíû íó�ëþ íà îñè z. Îòìåòèì òàêæå, ÷òî �óíêöèè (17),(18) ðàâíû íóëþ ïðè r = R. Äåéñòâèòåëüíî, â ýòîéòî÷êå �óíêöèÿ àêòèâíîãî ñîñòîÿíèÿ 	N (R; r) ðàâ�íà pQN (R), è ïîñëå åå óìíîæåíèÿ íà ïðèñóòñòâó�þùèå â âûðàæåíèÿõ (17), (18) �óíêöèè INn10(R)èëè JNL0(R) ïîëó÷àåì ñëàãàåìûå, ðàâíûå ïåðâûìñëàãàåìûì â ïðàâûõ ÷àñòÿõ �îðìóë (17), (18), íîñ îòðèöàòåëüíûìè çíàêàìè. Îðòîãîíàëèçóþùàÿ æå�óíêöèÿ Fort ðàâíà íóëþ íà âñåé îñè z, ñì. íèæå.Ñëåäîâàòåëüíî, èçìåíåíèå ýíåðãèè ñîñòîÿíèé (17),(18), âûçâàííîå âîçìóùåíèåì àòîìà B, ÿâëÿåòñÿ ìà�ëîé âåëè÷èíîé è åå ìîæíî ïîëàãàòü ðàâíîé ýíåðãèèêóëîíîâñêîãî ñîñòîÿíèÿ ñ äàííûì ÷èñëîì N .Äëÿ äàëüíåéøåãî óäîáíî âûáðàòü îðòîãîíàëèçó�þùóþ �óíêöèþ Fort(r) îäèíàêîâîé â ñ�åðè÷åñêîìè ïàðàáîëè÷åñêîì áàçèñàõ. Òàêîâûìè ÿâëÿþòñÿ äâå�óíêöèè ñ ìàêñèìàëüíîé äëÿ äàííîãî N àáñîëþò�íîé âåëè÷èíîé ïðîåêöèè ìîìåíòà m� = �(n� 1):Fort(r) =  N;L=m=N�1(r) = FN;n1=0;m=N�1(r) == Zp2ZN !N exp��ZrN ��ZrN �N�1 �� (sin �)N�1 exp(im')p2� : (19)Ôóíêöèÿ Fort(r) îðòîãîíàëüíà âñåì èçíà÷àëüíûìñ�åðè÷åñêèì  NL0(r) è ïàðàáîëè÷åñêèì FNn10(r)�óíêöèÿì ñ ðàâíûì íóëþ êâàíòîâûì ÷èñëîì m = 0è îíà ðàâíà íóëþ íà âñåé ìåæúÿäåðíîé îñè R, òàêêàê sin � = 0 ïðè � = 0; �.3 ÆÝÒÔ, âûï. 6 (12) 1073



Ì. È. ×èáèñîâ ÆÝÒÔ, òîì 136, âûï. 6 (12), 2009Îðòîãîíàëèçîâàííûå ñ�åðè÷åñêèå �óíêöèè (18)îðòîãîíàëüíû �óíêöèè 	N(R; r) è îðòîãîíàëüíûäðóã äðóãó [2℄. Îðòîãîíàëèçîâàííûå ïàðàáîëè÷åñêèå�óíêöèè (17) ïîñòðîåíû ïî òîé æå ñõåìå, ÷òî èñ�åðè÷åñêèå �óíêöèè (18), è ïîýòîìó òàêæå îðòî�ãîíàëüíû �óíêöèè 	N (R; r) è îðòîãîíàëüíû äðóãäðóãó.Êðîìå �óíêöèé (17), (18) îðòîíîðìèðîâàííûåáàçèñû ñîäåðæàò åùå �óíêöèþ àêòèâíîãî ñîñòîÿíèÿ	N (R; r). Èìååì ïîëíûå îðòîíîðìèðîâàííûå ñ�åðè�÷åñêèé f	NL0(R; r); 	N(R; r)g [2�4℄ è ïàðàáîëè÷å�ñêèé fFNn10(R; r); 	N (R; r)g áàçèñû. ×èñëî îðòîãî�íàëèçîâàííûõ �óíêöèé (17), (18) â êàæäîì áàçèñåðàâíî N , à â ñóììå ñ �óíêöèåé àêòèâíîãî ñîñòîÿíèÿðàâíî N + 1.Ïîëíûå àäèàáàòè÷åñêèå áàçèñû ñîäåðæàò åùå�óíêöèè ñ îòëè÷íûìè îò íóëÿ ïðîåêöèÿìè ìîìåí�òà: FN;n1;m 6=0(r) è  N;L;m6=0(r), êîòîðûå, çà èñêëþ�÷åíèåì îðòîãîíàëèçóþùåé �óíêöèè Fort(r), îðòî�ãîíàëüíû âñåì �óíêöèÿì îðòîíîðìèðîâàííûõ áà�çèñîâ. Ôóíêöèÿ Fort(r) íå îðòîãîíàëüíà �óíêöèÿì(17), (18) è íå ïðèíàäëåæèò îðòîãîíàëèçîâàííûìïàðàáîëè÷åñêîìó è ñ�åðè÷åñêîìó áàçèñàì. Ïîýòîìó÷èñëî �óíêöèé â ïîëíûõ áàçèñàõ ðàâíî N2, êàê èäîëæíî áûòü áåç ó÷åòà ñïèíà.Ïîäåëèâ íà pQN (R) âçàèìíûå ðàçëîæåíèÿ âîë�íîâûõ �óíêöèé (4) ïðè r = R, ïîëó÷èì âçàèì�íûå ðàçëîæåíèÿ �óíêöèé JNLm(R) ïî �óíêöèÿìINn1m(R) è íàîáîðîò:JNLm(R) = N�jmj�1Xn1=0 CNn1mNLm INn1m(R);INn1m(R) = N�1XL=jmjCNn1mNLm JNLm(R): (20)Èç ýòîãî ðàçëîæåíèÿ ñëåäóåò, ÷òî îðòîãîíàëèçîâàí�íûå ïàðàáîëè÷åñêèå (17) è îðòîãîíàëèçîâàííûå ñ�å�ðè÷åñêèå (18) �óíêöèè ñâÿçàíû ìåæäó ñîáîé òåì æåñîîòíîøåíèåì,	Nn10(R; r) = N�1XL=0 CNn10NL0 	NL0(R; r);	NL0(R; r) = N�1Xn1=0CNn10NL0 	Nn10(R; r); (21)÷òî è èçíà÷àëüíûå ïàðàáîëè÷åñêèå è ñ�åðè÷åñêèåêóëîíîâñêèå �óíêöèè, ñì. �îðìóëó (4). Êîý��èöè�åíòû CNn1mNLm â �îðìóëàõ (21) òå æå, ÷òî è â �îðìó�ëàõ (4).Àñèìïòîòè÷åñêèå ïðåäåëû îðòîãîíàëèçîâàííûõïàðàáîëè÷åñêèõ �óíêöèé (21) ðàâíû

limR!1	Nn10(R; r) �� ( (�1)NFort(r); n1 = N � 1;FNn10(r); n1 < N � 1: (22)Ïîñêîëüêó îðòîãîíàëèçóþùàÿ �óíêöèÿ Fort(r) îð�òîãîíàëüíà èñõîäíûì ïàðàáîëè÷åñêèì �óíêöèÿì,èç àñèìïòîòèêè (22) ñëåäóåò, ÷òî ïîñòðîåííàÿ îðòî�íîðìèðîâàííàÿ ïàðàáîëè÷åñêàÿ ñèñòåìà (17) îñòàåò�ñÿ îðòîíîðìèðîâàííîé ñèñòåìîé è ïðè R =1.Ïîñêîëüêó ñîãëàñíî �îðìóëå (16) ïðåäåëîì�óíêöèè àêòèâíîãî ñîñòîÿíèÿ 	N(R; r) ÿâëÿåòñÿïàðàáîëè÷åñêàÿ �óíêöèÿ ñ ìàêñèìàëüíûì êâàí�òîâûì ÷èñëîì n1 = N � 1, èç �îðìóë (16) è (22)ñëåäóåò, ÷òî äëÿ êàæäîãî ãëàâíîãî êâàíòîâîãî÷èñëà N àñèìïòîòè÷åñêèì ïðè R ! 1 ïðåäåëîìâíîâü ïîñòðîåííîãî áàçèñà ÿâëÿåòñÿ ïîëíûé áàçèñèñõîäíûõ êóëîíîâñêèõ ïàðàáîëè÷åñêèõ �óíêöèé.Îðòîíîðìèðîâàííûé ñ�åðè÷åñêèé áàçèñ (18) ïåðå�õîäèò â áàçèñ èñõîäíûõ ñ�åðè÷åñêèõ �óíêöèé âïðåäåëå R! 0 [3℄.Òàêèì îáðàçîì, â ðàññìàòðèâàåìîì ïðèáëèæå�íèè, ñèñòåìà A�(NLm)+B, êàê è âîçáóæäåííûé âî�äîðîäîïîäîáíûé àòîì A�(NLm), îáëàäàåò îðòîíîð�ìèðîâàííûìè ñ�åðè÷åñêèì è ïàðàáîëè÷åñêèì áàçè�ñàìè. Åñëè ñèñòåìà A�(NLm)+B íå ïîäâåðæåíà äåé�ñòâèþ ýëåêòðè÷åñêîãî ïîëÿ, òî äëÿ åå îïèñàíèÿ ìîæ�íî èñïîëüçîâàòü è ñ�åðè÷åñêèé, è ïàðàáîëè÷åñêèéáàçèñû. Åñëè æå ýëåêòðè÷åñêîå ïîëå ñóùåñòâóåò, òîíåîáõîäèìî èñïîëüçîâàòü ïàðàáîëè÷åñêèé áàçèñ.�àçëîæåíèÿ �óíêöèé â îðòîãîíàëèçîâàííûõñ�åðè÷åñêîì è ïàðàáîëè÷åñêîì áàçèñàõ ïî èñõîä�íûì êóëîíîâñêèì �óíêöèÿì èìåþò âèä	NL0(R; r) = N�1XL0=0 m=0NLL0(R) NL00(r);m=0NLL0(R) = ÆL;L0 � JNL0(R)J�NL00(R); (23)
	Nn10(R; r) = N�1Xn01=0 m=0Nn1n01(R)FNn010(r);m=0Nn1n01(R) = Æn1;n01 � INn10(R)INn010(R): (24)Ýòè ðàçëîæåíèÿ íóæíû äëÿ âû÷èñëåíèÿ ñå÷åíèéL-ïåðåìåøèâàíèÿ.Èç �îðìóë (1â), (7), (10) ñëåäóåò, ÷òî êîý��è�öèåíòû ðàçëîæåíèÿ �óíêöèè àêòèâíîãî ñîñòîÿíèÿ	N (R; r) ïî èñõîäíûì ñ�åðè÷åñêèì è ïàðàáîëè÷å�ñêèì �óíêöèÿì ðàâíû ñîîòâåòñòâåííî JNL0(R) èINn10(R).1074



ÆÝÒÔ, òîì 136, âûï. 6 (12), 2009 Âîçìóùåíèå âîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé àòîìà âîäîðîäà : : :2.1. Ñâîéñòâà �óíêöèè 	N(R; r)Íà ðèñ. 1 ïîêàçàíà �óíêöèÿ 	N(R; r), âû÷èñëåí�íàÿ ñ ïîìîùüþ ñóìì ñ�åðè÷åñêèõ è ïàðàáîëè÷åñêèõ�óíêöèé, à òàêæå ñ ïîìîùüþ êâàäðàòè÷íîãî âûðà�æåíèÿ (8) äëÿ íîðìèðîâî÷íîãî �àêòîðà QN (R). Âñåðåçóëüòàòû ñîâïàäàþò. Íà ðèñ. 2 ïîêàçàíû ÷åòûðå�óíêöèè 	N äëÿ N = 30 è ðàçëè÷íûõ R. Âèäíî,÷òî âåëè÷èíû ìàêñèìóìîâ óìåíüøàþòñÿ ïðè ïðè�áëèæåíèè àòîìà B ê ãðàíèöå îáëàñòè êëàññè÷åñêèðàçðåøåííîãî äâèæåíèÿ. Áûëè ïðîñìîòðåíû òàêæåçàâèñèìîñòè �óíêöèè 	N(R; r) âäîëü íàïðàâëåíèÿ,ïåðïåíäèêóëÿðíîãî îñè z, è áûëî íàéäåíî, ÷òî øè�ðèíû ìàêñèìóìîâ âäîëü ýòîãî íàïðàâëåíèÿ áëèçêèê øèðèíàì ìàêñèìóìîâ âäîëü îñè z.Èç ðèñ. 1, 2 ñëåäóåò òàêæå, ÷òî �óíêöèÿ	N(R; r)ñóùåñòâåííî îòëè÷àåòñÿ îò èñõîäíûõ ñ�åðè÷åñêèõ èïàðàáîëè÷åñêèõ �óíêöèé.Ìàêñèìóìû �óíêöèè 	N(R; r) ñëåãêà ñäâèíó�òû îòíîñèòåëüíî òî÷êè r = R, òàê êàê �óíêöèÿpQN (R) ïðè èçìåíåíèè R ìåíÿåòñÿ ñãëàæåííûìèñòóïåíüêàìè. Ïîëîæåíèå ìàêñèìóìà �óíêöèè 	Nñîâïàäàåò ñ òî÷êîé r = R òîëüêî ïðè ðàññòîÿíèÿõ R,ïðè êîòîðûõ ïðîèçâîäíàÿ �óíêöèè pQN(R) ðàâíàíóëþ.Íà ðèñ. 3 ïîêàçàíû ëîãàðè�ìè÷åñêèå ïðîèçâîä�íûå �óíêöèè 	N(R; r) ïðè r = R äëÿ ðàçëè÷íûõN [3℄:

500 1500 2000r; àò. åä.�101
2	N(R; r) � 104

1075�èñ. 1. Âîëíîâàÿ �óíêöèÿ àêòèâíîãî ñîñòîÿíèÿ	N(R; r) ñ ïàðàìåòðàìè Z = 1, N = 30, R == 1075 àò. åä. êàê �óíêöèÿ ðàññòîÿíèÿ r âäîëü îñè,ïðîõîäÿùåé ÷åðåç êóëîíîâñêèé öåíòð è ÷åðåç ÿä-ðî âîçìóùàþùåãî àòîìà B, âû÷èñëåííàÿ ñ ïîìî-ùüþ ñóìì ñ�åðè÷åñêèõ è ïàðàáîëè÷åñêèõ �óíêöèé,à òàêæå ñ ïîìîùüþ êâàäðàòè÷íîãî âûðàæåíèÿ, ñî-äåðæàùåãî ñ�åðè÷åñêóþ âîëíîâóþ �óíêöèþ ñ íó-ëåâûì îðáèòàëüíûì ìîìåíòîì L = 0 [2℄

500 1000 1500 180010757501 2 3 45
�1012
34	N(R; r) � 104

r; àò. åä.R = 400 1400 àò. åä.�èñ. 2. Òî æå, ÷òî íà ðèñ. 1, íî äëÿ ÷åòûðåõ ðàñ-ñòîÿíèé R [àò. åä.℄ = 400 (1 ), 750 (2 ), 1075 (3 ),1400 (4 ) è â ñðàâíåíèè ñ çàâèñèìîñòüþ îò R êîðíÿpQN(R) (êðèâàÿ 5 )
N = 1020301 2 3R=RN0

0:050:10� 1	N d	Ndr �r=R

�èñ. 3. Ëîãàðè�ìè÷åñêàÿ ïðîèçâîäíàÿ �óíêöèè	N (R; r) ïðè r = R, �îðìóëà (25), äëÿ òðåõ çíà-÷åíèé ãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà1	N (r = R) d	N(r;R)dr ����r=R ==XLm  �NLm(R)QN (R) d NLm(R)dR = � Z�2N0(R)R2QN (R) : (25)Èç ðèñ. 3 âèäíî, ÷òî â îáëàñòè êëàññè÷åñêè ðàç�ðåøåííîãî äâèæåíèÿ ýòè ïðîèçâîäíûå íà ïîðÿäîêìåíüøå àñèìïòîòè÷åñêîãî ïðåäåëà Z=N , ïîêàçàííî�ãî íà ðèñóíêå ïóíêòèðíûìè ïðÿìûìè.1075 3*



Ì. È. ×èáèñîâ ÆÝÒÔ, òîì 136, âûï. 6 (12), 20092.1.2. Èíòåðïðåòàöèÿ �àêòà íàëè÷èÿìàêñèìóìîâ�àññìîòðèì âîçáóæäåííûé ýëåêòðîí êàê êëàññè�÷åñêóþ ÷àñòèöó, äâèæóùóþñÿ â êóëîíîâñêîì ïîëåÿäðà. Èçâåñòíî [15℄, ÷òî êëàññè÷åñêèå òðàåêòîðèè âêóëîíîâñêîì ïîëå (è â îáúåìíîì îñöèëëÿòîðå) ÿâ�ëÿþòñÿ çàìêíóòûìè. Â ñèñòåìå A�(NLm) + B âîç�áóæäåííûé ýëåêòðîí äâèæåòñÿ â ñóììàðíîì ïîëå,ñîñòîÿùåì èç êóëîíîâñêîãî ïîëÿ è ïîëÿ àòîìà B. Âòàêîì ïîëå òðàåêòîðèè ýëåêòðîíà, ñòðîãî ãîâîðÿ, íåçàìêíóòû.Åñëè, äâèãàÿñü ïî êàêîé-òî òðàåêòîðèè, êëàññè�÷åñêèé ýëåêòðîí ñòàëêèâàåòñÿ ñ àòîìîì B, òî îí ìå�íÿåò íàïðàâëåíèå ñâîåé òðàåêòîðèè. Ïðè ýòîì ìå�íÿåòñÿ íàïðàâëåíèå îðáèòàëüíîãî ìîìåíòà è âåêòî�ðà �óíãå �Ëåíöà. Îäíàêî ïðè ëþáîì óãëå ðàññåÿíèÿ(êàê ïðè ìàëîì, òàê è ïðè áîëüøîì) íîâàÿ òðàåêòî�ðèÿ ïåðåñåêàåòñÿ, êàê è íà÷àëüíàÿ, ñ àòîìîì B, è,ñîâåðøèâ îáîðîò âîêðóã êóëîíîâñêîãî öåíòðà, ýëåê�òðîí ñíîâà ñòîëêíåòñÿ ñ àòîìîì B. Ýòî îáóñëîâëåíîòåì, ÷òî ðàçìåð àòîìà B î÷åíü ìàë ïî ñðàâíåíèþ ñðàçìåðîì êóëîíîâñêîé îðáèòû. Äåéñòâèòåëüíî, óäà�ëèâøèñü ïîñëå ïåðâîãî ñòîëêíîâåíèÿ îò àòîìà íàðàññòîÿíèå, áîëüøåå ðàçìåðà àòîìà, ýëåêòðîí ñíîâàíà÷èíàåò äâèãàòüñÿ â êóëîíîâñêîì ïîëå, è åãî íî�âàÿ òðàåêòîðèÿ ñíîâà áóäåò çàìêíóòîé. Ïîýòîìó, ñî�âåðøèâ íîâûé îáîðîò â êóëîíîâñêîì ïîëå, ýëåêòðîíñíîâà ïðèøåë áû íà òó ÷àñòü òðàåêòîðèè, êîòîðàÿíà÷èíàåòñÿ ïîñëå åãî ïåðâîãî ñòîëêíîâåíèÿ ñ àòîìîìB, åñëè áû íå áûëî àòîìà B. Â ïðèñóòñòâèè àòîìàB ýëåêòðîí è âòîðîé ðàç ñòîëêíåòñÿ ñ àòîìîì B èèìååò âîçìîæíîñòü ñòàëêèâàòüñÿ ñ íèì åùå.Íà ðèñ. 4 ïîêàçàí ðåçóëüòàò ÷èñëåííîãî ðàñ÷å�òà êëàññè÷åñêîé òðàåêòîðèè ýëåêòðîíà â ñóììàðíîìïîëå: êóëîíîâñêîå ïîëå + ïîëå àòîìà Xe, êîòîðîåïðèíèìàëîñü ðàâíûìVXe(rB�e) = exp(�ar2B�e)� �Xe=2(rB�e + 5:0)4 ïàðàìåòðîì a = 0:1 è ïîëÿðèçóåìîñòüþ àòîìà êñå�íîíà �Xe = 27:06 aò. åä., à rB�e � ðàññòîÿíèå ìåæäóýëåêòðîíîì è àòîìîì B. �åøàëàñü ñèñòåìà êëàññè�÷åñêèõ óðàâíåíèéd2xdt2 = Fx(x; y)me ; d2ydt2 = Fy(x; y)me ;ãäå Fx è Fy � êîìïîíåíòû ïîëíîé ñèëû, äåéñòâóþ�ùåé íà ýëåêòðîí âäîëü îñåé x è y ñî ñòîðîíû êóëî�íîâñêîãî öåíòðà è àòîìà B. Çàòåì òðàåêòîðèÿ èçîá�ðàæàëàñü êàê ãðà�èê çàâèñèìîñòè y(x). Ýíåðãèÿýëåêòðîíà áûëà âûáðàíà ðàâíîé êóëîíîâñêîé ýíåð�ãèè EN = �Z2=2N2 â ñîñòîÿíèè N = 30 (Z = 1),

1 2 3 45 1234�1000 200010000 x�2000�10000
10002000y

Start B
�èñ. 4. Êëàññè÷åñêèå òðàåêòîðèè ýëåêòðîíà â ñóì-ìàðíîì ïîëå, ñîñòîÿùåì èç êóëîíîâñêîãî ïîëÿ è ïî-ëÿ àòîìà Xe (ñì. òåêñò)à íà÷àëüíûé ìîìåíò ýëåêòðîíà áûë ðàâåí L1 = 26.Êðóã, èçîáðàæåííûé íà ðèñ. 4 æèðíîé ëèíèåé, ÿâ�ëÿåòñÿ ãðàíèöåé îáëàñòè êëàññè÷åñêè ðàçðåøåííîãîäâèæåíèÿ, à æèðíûé ýëëèïñ � òðàåêòîðèÿ ýëåêòðî�íà â îòñóòñòâèå àòîìà B. Ïîñëå ââåäåíèÿ àòîìà Býëåêòðîí ïîñëå ïåðâîãî ñòîëêíîâåíèÿ ñ íèì ïåðåõî�äèò íà òðàåêòîðèþ 2, ïîñëå âòîðîãî ñòîëêíîâåíèÿ �íà òðàåêòîðèþ 3 è ò. ä. Ïðè êàæäîì ñòîëêíîâåíèèñ àòîìîì B ýëåêòðîí ðàññåèâàåòñÿ íà óãîë 180Æ, èïîýòîìó íà òðàåêòîðèÿõ 1 è 3 ýëåêòðîí âðàùàåòñÿïî ÷àñîâîé ñòðåëêå, à íà òðàåêòîðèÿõ 2, 4 è 5 � ïðî�òèâ ÷àñîâîé ñòðåëêè. Ïðè ýòîì ïîñëå ñòîëêíîâåíèéìåíÿëèñü àáñîëþòíàÿ âåëè÷èíà ìîìåíòà è åãî çíàê:(L1 = +26:0) ! (L2 = �28:4) ! (L3 = +23:8) !! (L4 = �14:9)! (L5 = �9:5).Ìíîãîêðàòíîñòü ñòîëêíîâåíèé ÿâëÿåòñÿ ïðè÷è�íîé óâåëè÷åíèÿ âåðîÿòíîñòè ïðåáûâàíèÿ ýëåêòðî�íà âáëèçè àòîìà B. Îíà ñîîòâåòñòâóåò àäèàáà�òè÷åñêîìó ïðèáëèæåíèþ äëÿ îïèñàíèÿ ñèñòåìûA�(NLm)+B, ïðèìåíèìîìó ïðè ñêîðîñòè äâèæåíèÿàòîìà B ìåíüøåé ñêîðîñòè âîçáóæäåííîãî ýëåêòðî�íà, êîòîðàÿ ïðîïîðöèîíàëüíà N�1.Êàðòèíà òðàåêòîðèé ñóùåñòâåííî ìåíÿåòñÿ ïðèèçìåíåíèè ïîëîæåíèÿ àòîìà B, íî ïðè ëþáîì åãî ïî�ëîæåíèè âñåãäà íàõîäÿòñÿ òðàåêòîðèè,  êîòîðûõ íà�÷èíàþòñÿ ìíîãîêðàòíûå ñòîëêíîâåíèÿ. Ïðè óìåíü�øåíèè ðàññòîÿíèÿ ìåæäó àòîìîì B è êóëîíîâñêèìöåíòðîì ÷èñëî ìíîãîêðàòíûõ ñòîëêíîâåíèé óâåëè�÷èâàåòñÿ â ñîãëàñèè ñ ðèñ. 2, äåìîíñòðèðóþùåì óâå�1076



ÆÝÒÔ, òîì 136, âûï. 6 (12), 2009 Âîçìóùåíèå âîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé àòîìà âîäîðîäà : : :ëè÷åíèå àìïëèòóäû �óíêöèè 	N (r = R) ïðè óìåíü�øåíèè R.Åñëè àòîì B íàõîäèòñÿ â ïîäáàðüåðíîé îáëàñòèR � RN , òî êëàññè÷åñêîå ðàññåÿíèå ýëåêòðîíà íààòîìå B íåâîçìîæíî. Ïîýòîìó �óíêöèÿ 	N (R; r) íåèìååò ìàêñèìóìà â ýòîé îáëàñòè, ÷òî ñîãëàñóåòñÿ ñðèñ. 2. 2.1.3. Äèïîëüíûå ìîìåíòûÝëåêòðîí â âîçáóæäåííûõ êóëîíîâñêèõ ñîñòîÿ�íèÿõ, âîçìóùåííûõ íåéòðàëüíûì àòîìîì, îáëàäàåòäèïîëüíûìè ìîìåíòàìè, êîòîðûå â ðàáîòàõ [2�5℄ èñ�ñëåäîâàëèñü òîëüêî â ñëó÷àå ïðåäñòàâëåíèÿ �óíê�öèè 	N â âèäå ñóììû ïðîèçâåäåíèÿ êóëîíîâñêèõñ�åðè÷åñêèõ �óíêöèé. Êîìïîíåíòà Dz(N;R) äè�ïîëüíîãî ìîìåíòà â àêòèâíîì ñîñòîÿíèè, âîëíîâàÿ�óíêöèÿ êîòîðîãî çàïèñàíà â âèäå ñóììû ïðîèçâå�äåíèé êóëîíîâñêèõ ïàðàáîëè÷åñêèõ �óíêöèé, ðàâíàDz(N;R) = � Z r os � j	N (R; r)j2 dr == N�1Xn1=0 I2Nn10(R)d(z)Nn10; (26)ãäå d(z)Nn1m = �3N(n1 � n2)=2Z � ìàòðè÷íûé ýëå�ìåíò, ïðè÷åì â �îðìóëå (26) îí ïðèñóòñòâóåò ïðèm = 0.Äèïîëüíûé ìîìåíò ýëåêòðîíà â ñîñòîÿíèè	N (R; r) èìååò òîëüêî z-êîìïîíåíòó, à x- è y-êîì-ïîíåíòû ðàâíû íóëþ. Ýòîò äèïîëüíûé ìîìåíò êàê�óíêöèÿ ìåæúÿäåðíîãî ðàññòîÿíèÿ R ÷èñëåííîñîâïàäàåò ñ äèïîëüíûì ìîìåíòîì àêòèâíîãî ñîñòîÿ�íèÿ, âû÷èñëåííûì ðàíåå [4, 5℄ ñ ïîìîùüþ �óíêöèè	N (R; r), çàïèñàííîé â âèäå ñóììû ïðîèçâåäåíèéêóëîíîâñêèõ ñ�åðè÷åñêèõ �óíêöèé. Ïðåäåë ýòîãîäèïîëüíîãî ìîìåíòà ïðè R ! 1 ñòðåìèòñÿ êìàêñèìàëüíîìó äëÿ äàííîãî ãëàâíîãî êâàíòîâîãî÷èñëà N äèïîëüíîìó ìîìåíòó 3N(N � 1)=2Z.Äèïîëüíûå ìîìåíòû îðòîãîíàëèçîâàííûõ ñîñòî�ÿíèé (17) ðàâíû:Dz(N;n1; R) = � Z r os � j	Nn10(R; r)j2 dr == d(z)Nn10 �1� 2I2Nn10(R)�++ I2Nn10(R) N�1Xn01=0 I2Nn010(R)d(z)Nn010; (27)à èõ àñèìïòîòè÷åñêèå ïðåäåëûDz(N;n1; R) ����!R!1 ( d(z)Nn10; n1 � N � 2;0; n1 = N � 1 (28)

ðàâíû äèïîëüíûì ìîìåíòàì ýëåêòðîíà â ñîîòâåò�ñòâóþùèõ ïàðàáîëè÷åñêèõ ñîñòîÿíèÿõ, âîëíîâûå�óíêöèè êîòîðûõ ÿâëÿþòñÿ ïðåäåëàìè �óíêöèé(17). Ïðåäåë äèïîëüíîãî ìîìåíòà (28) ïðè n1 = N�1ðàâåí íóëþ, òàê êàê ïðåäåë ñîîòâåòñòâóþùåé âîë�íîâîé �óíêöèè (17) ðàâåí îðòîãîíàëèçóþùåé �óíê�öèè Fort(r).Çàâèñèìîñòè îò R äèïîëüíûõ ìîìåíòîâ ýëåêòðî�íà â îðòîãîíàëèçîâàííûõ ïàðàáîëè÷åñêèõ ñîñòîÿíè�ÿõ, �îðìóëà (27), îòëè÷àþòñÿ îò çàâèñèìîñòåé äè�ïîëüíûõ ìîìåíòîâ â îðòîãîíàëèçîâàííûõ ñ�åðè÷å�ñêèõ ñîñòîÿíèÿõ [2�5℄. ×èñëåííûé ðàñ÷åò ïîêàçàë,÷òî àñèìïòîòè÷åñêèå ïðåäåëû (28) äèïîëüíûõ ìî�ìåíòîâ (27) äîñòèãàþòñÿ ïðè ðàññòîÿíèÿõR, ïðèìåð�íî ðàâíûõ ðàçìåðó îðáèòû R = 2N2=Z, è äàæå ïðèìåíüøèõ ðàññòîÿíèÿõ.3. �ÀÄÈÀÖÈÎÍÍÎÅ Â�ÅÌß ÆÈÇÍÈÂÎÇÁÓÆÄÅÍÍÛÕ ÑÎÑÒÎßÍÈÉ ÀÒÎÌÀÂÎÄÎ�ÎÄÀ È ÂÎÄÎ�ÎÄÎÏÎÄÎÁÍÛÕÈÎÍÎÂ, ÂÎÇÌÓÙÅÍÍÛÕÍÅÉÒ�ÀËÜÍÛÌ ÀÒÎÌÎÌÂû÷èñëèì âåðîÿòíîñòü èçëó÷åíèÿ �îòîíà ýëåê�òðîíîì, íàõîäÿùèìñÿ â àêòèâíîì ñîñòîÿíèè ñ âîëíî�âîé �óíêöèåé 	N (R; r) â ïðèñóòñòâèè âîçìóùàþùå�ãî àòîìà B, ïðè ïåðåõîäå â ëþáîå áîëåå íèçêîå ñîñòî�ÿíèå ñ ãëàâíûì êâàíòîâûì ÷èñëîì n (n < N). Èí�òåíñèâíîñòè ðàäèàöèîííûõ ïåðåõîäîâ îïðåäåëÿþò�ñÿ ìàòðè÷íûìè ýëåìåíòàìè äèïîëüíûõ ïåðåõîäîâ.Ôîðìóëà (1) âåñüìà êîððåêòíî îïðåäåëÿåò �óíêöèþ	N âíå àòîìà B, à âíóòðè àòîìà B òî÷íàÿ �óíêöèÿñóùåñòâåííî îòëè÷àåòñÿ îò �îðìóëû (1) [4, 5℄. Ïî�ñêîëüêó, îäíàêî, îáúåì àòîìà B ïðèìåðíî â N6, n6ðàç ìåíüøå îáúåìà îðáèòû âîçáóæäåííîãî ñîñòîÿ�íèÿ, ýòèì ðàçëè÷èåì ìîæíî ïðåíåáðå÷ü äëÿ áîëü�øèõ ÷èñåë N , n. Êðîìå òîãî, åñëè àòîì B íàõîäèò�ñÿ íà ðàññòîÿíèè R ïîðÿäêà ðàäèóñà îðáèòû N , òîäëÿ ìåíüøèõ n îí ìîæåò íàõîäèòüñÿ â ïîäáàðüåðíîéîáëàñòè, ãäå âîëíîâûå �óíêöèè âîîáùå ýêñïîíåíöè�àëüíî ìàëû.Âîñïîëüçóåìñÿ îáùèì âûðàæåíèåì äëÿ ïîëíîéâåðîÿòíîñòè AN èçëó÷åíèÿ èçîëèðîâàííîãî àòîìà ñïåðåõîäîì èç íà÷àëüíîãî ñîñòîÿíèÿ jNi íà âñå íèæå�ëåæàùèå ñîñòîÿíèÿ, èñïîëüçóÿ ðàçëîæåíèÿ ïî ñ�å�ðè÷åñêèì �óíêöèÿì [11; 16; 17℄:AN = 433SN (R);SN (R) � N�1Xn=1 ��ENn �3 n�1XL=0 [hnLjrjNi℄2 ; (29)1077



Ì. È. ×èáèñîâ ÆÝÒÔ, òîì 136, âûï. 6 (12), 2009ãäå â àòîìíûõ åäèíèöàõ ñêîðîñòü ñâåòà ðàâíà = 137:0343, à ðàçíîñòü ýíåðãèé íà÷àëüíîãî èêîíå÷íîãî ñîñòîÿíèé ðàâíà �ENn = 1=2n2 � 1=2N2.�àäèàöèîííîå âðåìÿ æèçíè ñîñòîÿíèÿ jNi â îáû÷�íîé ñèñòåìå åäèíèö ðàâíî�N (R) = 4:668 � 10�11 ñSN (R) : (30)Âû÷èñëèì âåðîÿòíîñòè èçëó÷åíèÿ ïðè ïåðåõîäåâîçáóæäåííîãî ýëåêòðîíà èç àêòèâíîãî ñîñòîÿíèÿ	N (R; r) âî âñå äðóãèå àêòèâíûå ñîñòîÿíèÿ ñ ãëàâ�íûìè êâàíòîâûìè ÷èñëàìè n < N . Âî âñåõ ýòèõ ñî�ñòîÿíèÿõ ïðîåêöèÿ îðáèòàëüíîãî ìîìåíòà ýëåêòðîíàíà îñü z ðàâíà íóëþ, m = 0, è îòëè÷íûìè îò íóëÿÿâëÿþòñÿ ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû òîëüêî êîìïîíåíòûz = r os �:1MN;n(R) � h	n(R; r)jr os �j	N (R; r)i == n�1XL=0 J�n;L;0(R)(J�N;L+1;0(R) (L+ 1)(r)n;LN;L+1p(2L+1)(2L+3)++ J�N;L�1;0(R) L(r)n;LN;L�1p(2L+ 1)(2L� 1)); (31)ãäå (r)n;LN;L�1 � 1Z0 fn;L(r)fN;L�1(r)r3dr (32)� ðàäèàëüíûé ìàòðè÷íûé ýëåìåíò.Èçëó÷åíèå àòîìà âîäîðîäà è âîäîðîäîïîäîáíûõèîíîâ îïðåäåëÿåòñÿ êâàäðàòàìè ìîäóëåé ìàòðè÷íûõýëåìåíòîâ (32), è ýòî èçëó÷åíèå íå çàâèñèò îò èõçíàêîâ. Â ñóììå (31) ïðèñóòñòâóþò íå êâàäðàòû, àïåðâûå ñòåïåíè ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ (r)n;LN;L�1, çíà�êè êîòîðûõ çàâèñÿò îò çíàêîâ ðàäèàëüíûõ �óíêöèé.Èçâåñòíî, ÷òî âîëíîâûå óðàâíåíèÿ îïðåäåëÿþò âîë�íîâûå �óíêöèè ñ òî÷íîñòüþ äî �àçîâîãî ìíîæèòåëÿexp(i�), ãäå êîíñòàíòà � íå çàâèñèò îò ïåðåìåííûõ,îò êîòîðûõ çàâèñÿò âîëíîâûå �óíêöèè. Ñîîòíîøå�íèå (31), îäíàêî, ñîäåðæèò ïðîèçâåäåíèÿ ðàäèàëü�íûõ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ íà �óíêöèè J�N;L�1(R)è J�n;L(R), êîòîðûå çàâèñÿò îò ýòèõ æå, íî êîì�ïëåêñíî-ñîïðÿæåííûõ ìíîæèòåëåé exp(�i�). Ïîýòî�ìó ìàòðè÷íûé ýëåìåíò (31) íå çàâèñèò îò �àçîâûõìíîæèòåëåé exp(i�). Ôóíêöèÿ àêòèâíîãî ñîñòîÿíèÿ	N (R; r) áûëà îïðåäåëåíà â ðàáîòàõ [2�4℄ ïðè èñ�ïîëüçîâàíèè êóëîíîâñêîé �óíêöèè �ðèíà, íàéäåí�íîé Õîñòëåðîì è Ïðàòòîì [18, 19℄, êîòîðàÿ òàêæå íåçàâèñèò îò ýòèõ �àçîâûõ ìíîæèòåëåé.Çíàêè ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ (r)n;LN;L�1, âû÷èñëåí�íûõ ñ ïîìîùüþ �îðìóëû (32), ìîãóò çàâèñåòü îò

n = 25N = 30;à á
24 16 8 0 8 16 240 � L � n� 1
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2030
(r)n;LN;L�1

�èñ. 5. Ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû (r)n;LN;L�1 (à) è(r)n;LN;L+1 (á ), íàéäåííûå äâóìÿ ñïîñîáàìè äëÿ n == N � 5: êðèâûå � ÷èñëåííûé ðàñ÷åò èíòåãðàëà(32); ñèìâîëû � ðàñ÷åò ñ ïîìîùüþ �îðìóëû �îð-äîíà (33)êâàíòîâûõ ÷èñåë n;N;L, òàê êàê ðàäèàëüíûå �óíê�öèè fn;L(r); fN;L�1(r) çíàêîïåðåìåííû. Ýòà çàâèñè�ìîñòü âëèÿåò íà âåëè÷èíó ìàòðè÷íîãî ýëåìåíòà (31)è ìîæåò âëèÿòü íà åãî çíàê. Íèæå ïîêàçàíî, îäíàêî,÷òî ðàäèàëüíûå ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû (r)n;LN;L�1 ïîëî�æèòåëüíû ïðè ëþáûõ ÷èñëàõ n;N;L ïðè óñëîâèè,÷òî çíàêè ðàäèàëüíûõ �óíêöèé âûáèðàþòñÿ ïîëî�æèòåëüíûìè â ïðåäåëå r ! 0.Èíòåãðàë (32) áûë âû÷èñëåí �îðäîíîì [20℄, èåãî ðåçóëüòàò äëÿ N > n ìîæíî çàïèñàòü â âè�äå [11; 16; 21℄(r)n;LN;L�1 = (�1)n�L4(2L� 1)!s (n+ L)!(N + L� 1)!(n� L� 1)!(N � L)! ��� 4nN(N � n)2�L+1�N � nN + n�N+n �� "2F1��n+ L+ 1;�N + L; 2L; �4nN(N � n)2����N � nN + n�2 2F1 (�n+ L� 1;�N + L;2L; �4nN(N � n)2�#: (33)Ìàòðè÷íûé ýëåìåíò (r)n;LN;L+1 ïîëó÷àåòñÿ èç (33) ïðèïåðåñòàíîâêå n$ N , L! L+ 1.Íà ðèñ. 5 ïîêàçàíî ñðàâíåíèå ìàòðè÷íûõ ýëåìåí�òîâ (r)n;LN;L�1, íàéäåííûõ â äàííîé ðàáîòå ïðè ÷èñ�ëåííîì âû÷èñëåíèè èíòåãðàëà (32) è ñ ïîìîùüþ�îðìóëû �îðäîíà (33) äëÿ ñîñòîÿíèé ñ ãëàâíûìè1078



ÆÝÒÔ, òîì 136, âûï. 6 (12), 2009 Âîçìóùåíèå âîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé àòîìà âîäîðîäà : : :êâàíòîâûìè ÷èñëàìè n;N � 30. Âèäíî, ÷òî âñå íàé�äåííûå ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû ïîëîæèòåëüíû, à ìàò�ðè÷íûå ýëåìåíòû, ïîëó÷åííûå ïðè ÷èñëåííîì ðàñ÷å�òå èíòåãðàëà (32), ñîâïàäàþò ñ ìàòðè÷íûìè ýëåìåí�òàìè, âû÷èñëåííûìè ñ ïîìîùüþ �îðìóëû �îðäîíà(33). Ôîðìóëà (33) ïîëó÷åíà �îðäîíîì òàêæå ïðèèñïîëüçîâàíèè ñòàíäàðòíîãî âûðàæåíèÿ äëÿ �óíê�öèé fN;L(r), â êîòîðîì ãèïåðãåîìåòðè÷åñêàÿ �óíê�öèÿ ðàâíà +1 ïðè r = 0, êàê è â ïðîâåäåííîì â äàí�íîé ðàáîòå ÷èñëåííîì îïðåäåëåíèè èíòåãðàëà (32).Ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû (r)n;LN;L�1 áûëè âû÷èñëåíûâ äàííîé ðàáîòå ñ ïîìîùüþ èíòåãðàëà (32) òàêæå èäëÿ áîëüøèõ ÷èñåë N � 1000, n � 500, è âñå îíèòîæå áûëè íàéäåíû ïîëîæèòåëüíûìè. Ýòîò ðàñ÷åòïðîâîäèëñÿ ìåòîäîì, îïèñàííûì â ðàáîòå [6℄.Ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû ïåðåõîäîâ ìåæäó ñîñòîÿíè�ÿìè ñ �óíêöèåé 	N(R; r) è îðòîãîíàëèçîâàííûìèñ�åðè÷åñêèìè �óíêöèÿìè (18) ðàâíû2MN;(nL)(R) � h	nL0(R; r)jr os �j	N (R; r)i == JN;L+1;0(R) (L+ 1)(r)n;LN;L+1;0p(2L+ 3)(2L+ 1) ++ JN;L�1;0(R) L(r)n;LN;L�1;0p(2L+ 1)(2L� 1) �� Jn;L;0(R)1MN;n(R); (34)ãäå 1MN;n(R) äàåòñÿ �îðìóëîé (31). Ïîëíàÿ âåðî�ÿòíîñòü ïåðåõîäà âî âñå ñîñòîÿíèÿ (18) ñ äàííûìãëàâíûì êâàíòîâûì ÷èñëîì n ðàâíà ñóììå êâàäðà�òîâ ìîäóëåé ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ (34).Ôîðìóëû (31), (34) îïðåäåëÿþò âåðîÿòíîñòè èç�ëó÷åíèÿ �îòîíîâ, ïîëÿðèçîâàííûõ ïàðàëëåëüíî îñèz. Èçëó÷åíèå �îòîíîâ, ïîëÿðèçîâàííûõ âäîëü îñåéx è y, îïðåäåëÿåòñÿ ìàòðè÷íûìè ýëåìåíòàìè äëÿêîìïîíåíò x è y ðàäèóñà-âåêòîðà ýëåêòðîíà r. Äëÿâû÷èñëåíèÿ ýòèõ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ ìîæíî èñ�ïîëüçîâàòü ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû äëÿ êîìáèíàöèéx � iy [16℄, ó÷èòûâàÿ, ÷òî äëÿ �èêñèðîâàííûõ íà�÷àëüíûõ è êîíå÷íûõ ñîñòîÿíèé àáñîëþòíûå âåëè÷è�íû ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ äëÿ êîìïîíåíò x è y îäè�íàêîâû è â äâà ðàçà ìåíüøå àáñîëþòíûõ âåëè÷èíìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ äëÿ êîìáèíàöèé x � iy. Äëÿíà÷àëüíîãî ñîñòîÿíèÿ 	N(R; r) ýòè ìàòðè÷íûå ýëå�ìåíòû îòëè÷íû îò íóëÿ äëÿ ïåðåõîäîâ â ñîñòîÿíèÿ nLm(r) ñ ïðîåêöèåé îðáèòàëüíîãî ìîìåíòàm = �1.Ôóíêöèè  nLm(r) ñ îòëè÷íûì îò íóëÿ ÷èñëîì mèçíà÷àëüíî îðòîãîíàëüíû �óíêöèÿì àêòèâíûõ ñî�ñòîÿíèé 	n(R; r) è íå ïðèñóòñòâóþò ñðåäè �óíêöèé(18). Ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû äëÿ ïåðåõîäîâ â ñîñòîÿ�íèÿ  n;L;m=�1 ðàçëè÷àþòñÿ ëèøü çíàêîì è ðàâíû

hn;L;�1j x j	N i = hn;L;�1j y j	Ni == �12rL(L+ 1)2L+ 1 "JN;L+1;0(R) (r)n;LN;L+1p2L+ 3 �� JN;L�1;0(R) (r)n;LN;L�1p2L� 1#: (35)Ñóììà êâàäðàòîâ ìîäóëåé ýòèõ ÷åòûðåõ ìàòðè÷íûõýëåìåíòîâ, îïðåäåëÿþùàÿ ïîëíóþ âåðîÿòíîñòü èçëó�÷åíèÿ �îòîíîâ, ïîëÿðèçîâàííûõ âäîëü îñåé x; y, ñïåðåõîäîì ýëåêòðîíà â ñîñòîÿíèÿ  nLm ñî âñåìè âîç�ìîæíûìè ïðîåêöèÿìè ìîìåíòà m ðàâíà��3MN;(n;L)(R)��2 = L(L+ 1)2L+ 1 �� "JN;L+1;0(R) (r)n;LN;L+1p2L+ 3 �� JN;L�1;0(R) (r)n;LN;L�1p2L� 1#2 : (36)Äëÿ n = 2 ýòîò ðåçóëüòàò, âîîáùå ãîâîðÿ, íå âåðåí,òàê êàê â ýòîì ñëó÷àå os' ïðèíàäëåæèò îðòîãî�íàëèçóþùåé �óíêöèè Fort(r), êîòîðàÿ íå ïðèíàäëå�æèò íàáîðó îðòîãîíàëèçîâàííûõ �óíêöèé. Îäíàêî÷èñëåííî �îðìóëà (36) âåðíà è ïðè n = 2.�àäèàöèîííîå âðåìÿ æèçíè àêòèâíîãî ñîñòîÿíèÿ	N (R; r) çàâèñèò îò ïîëíîé ñóììû êâàäðàòîâ ìîäó�ëåé ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ, óìíîæåííûõ íà ýíåðãèèïåðåõîäà â êóáå:SN (R) = N�1Xn=1 ��ENn �3 n���1MN;n(R)���2 ++ n�1XL=0 h��2MN;(nL)(R)��2 + ��3MN;(nL)(R)��2io: (37)�àçíîñòè ýíåðãèé â ýòîé �îðìóëå ìîæíî ïðèíÿòüðàâíûìè ðàçíîñòÿì íåâîçìóùåííûõ óðîâíåé ýíåð�ãèè, �ENn = 1=2n2 � 1=2N2, òàê êàê ñìåùåíèÿ òåð�ìîâ àêòèâíûõ ñîñòîÿíèé ìíîãî ìåíüøå ðàçíîñòè ñî�ñåäíèõ êóëîíîâñêèõ óðîâíåé N è N � 1, ñì. íèæå.3.1. Èçëó÷åíèå â ïàðàáîëè÷åñêîì áàçèñå�àññìîòðèì òåïåðü èçëó÷åíèå â ïàðàáîëè÷åñêîìáàçèñå êóëîíîâñêèõ ñîñòîÿíèé, âîçìóùåííûõ íåé�òðàëüíûì àòîìîì. Ìàòðè÷íûé ýëåìåíò ïåðåõîäàìåæäó àêòèâíûìè ñîñòîÿíèÿìè ðàâåí1079



Ì. È. ×èáèñîâ ÆÝÒÔ, òîì 136, âûï. 6 (12), 20091MprbN;n(R) � h	N(R) jr os �j	n(R)i == N�1Xn1=0 n�1Xn01=0 INn10(R)Inn010(R)�� hNn10jr os �jnn010i: (38)Ïðè m = 0 ñóììû ïàðàáîëè÷åñêèõ ÷èñåë ðàâíûn1 + n2 + 1 = N è n01 + n02 + 1 = n. Ìàòðè÷íûåýëåìåíòû â ïàðàáîëè÷åñêîì áàçèñå áûëè âû÷èñëå�íû �îðäîíîì [20℄. Ïîëó÷åííûå èì �îðìóëû ìîæ�íî íàéòè â êíèãå Áåòå è Ñîëïèòåðà [16℄: �îðìóëà(65.1) äëÿ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ hjr os �ji è �îðìó�ëà (65.2) äëÿ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ hjr sin �ji.Ìàòðè÷íûé ýëåìåíò ïåðåõîäà ìåæäó ¾âåðõíèì¿àêòèâíûì ñîñòîÿíèåì 	N è ¾íèæíèìè¿ îðòîãîíàëè�çîâàííûìè ñîñòîÿíèÿìè 	nn010 ðàâåí2MprbNnn01;0(R) = �Inn010(R)1MprbN;n(R) ++ N�1Xn1=0 INn10(R)hNn10jr os �jnn010i: (39)Äëÿ ïåðåõîäîâ ñ èçëó÷åíèåì �îòîíîâ, ïîëÿðèçî�âàííûõ ïåðïåíäèêóëÿðíî îñè z, ìàòðè÷íûé ýëåìåíòðàâåí3MprbNnn01;0!1(R) = N�1Xn1=0 INn10(R)�� hNn10jr sin �jnn01;m = 1i; (40)ïðè÷åì îí îòëè÷åí îò íóëÿ òîëüêî äëÿ ïåðåõîäîâ,ïðè êîòîðûõ ïðîåêöèÿ ìîìåíòà m èçìåíÿåòñÿ íàåäèíèöó: jm�m0j = 1.Â îòñóòñòâèå âíåøíåãî ýëåêòðè÷åñêîãî ïîëÿ ýíåð�ãèÿ êóëîíîâñêèõ ñîñòîÿíèé çàâèñèò òîëüêî îò ãëàâ�íîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà N è ïîýòîìó ïîëíàÿ âåðîÿò�íîñòü èçëó÷àòåëüíîãî ïåðåõîäà ðàâíàSprbN (R) = N�1Xn=1 ��ENn �3(��� 1MprbN;n(R)���2 ++ n�1Xn01=0 ��� 2MprbNn1n01;0(R)���2 ++ 4 n�2Xn01=0 ��� 3MprbNnn01;0!1(R)���2): (41)Ïîñêîëüêó ñîãëàñíî �îðìóëàì (1)�(3) âîë�íîâûå �óíêöèè àêòèâíûõ ñîñòîÿíèé îäèíà�êîâû âî âñåõ áàçèñàõ, ìàòðè÷íûå ýëåìåíòûh	N (R; r)jr os �j	n(R; r)i ìåæäó àêòèâíûìè

ñîñòîÿíèÿìè òàêæå îäèíàêîâû âî âñåõ áàçèñàõ. Ìàò�ðè÷íûå æå ýëåìåíòû ïåðåõîäîâ ìåæäó íà÷àëüíûìàêòèâíûì ñîñòîÿíèåì 	N è îðòîãîíàëèçîâàííûìè�óíêöèÿìè �åðè÷åñêèõ 	nL0 è ïàðàáîëè÷åñêèõ	nn10 ñîñòîÿíèé ðàçëè÷íû.Äëÿ âû÷èñëåíèÿ ïîëíîé âåðîÿòíîñòè èçëó÷åíèÿíåîáõîäèìî âû÷èñëèòü ñóììû êâàäðàòîâ ìîäóëåéìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ ïåðåõîäîâ âî âñå êîíå÷íûå ñî�ñòîÿíèÿ. �àññìîòðèì ïåðåõîäû â ñîñòîÿíèÿ ñ îðòî�ãîíàëèçîâàííûìè âîëíîâûìè �óíêöèÿìè ñ êîíå÷�íûì ãëàâíûì êâàíòîâûì ÷èñëîì n, êîãäà âíåøíååýëåêòðè÷åñêîå ïîëå ìàëî (èëè âîîáùå ðàâíî íóëþ),è ðàñùåïëåíèÿ ýíåðãèé îðòîãîíàëèçîâàííûõ ñîñòîÿ�íèé ìàëû è èìè ìîæíî ïðåíåáðå÷ü. Ñ ïîìîùüþ �îð�ìóëû (21) ìàòðè÷íûé ýëåìåíò ïåðåõîäà â îðòîãîíà�ëèçîâàííîå ïàðàáîëè÷åñêîå ñîñòîÿíèå ìîæíî âûðà�çèòü ÷åðåç ñóììó ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ ïåðåõîäîââ ñîñòîÿíèÿ ñ îðòîãîíàëèçîâàííûìè ñ�åðè÷åñêèìèâîëíîâûìè �óíêöèÿìè:h	N jr os �j	nn10i == n�1XL=0Cnn10nL0 h	N jr os �j	nL0i: (42)Ñóììà êâàäðàòîâ ýòèõ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ äëÿ ïå�ðåõîäîâ â ïàðàáîëè÷åñêèé áàçèñ ðàâíàn�1Xn1=0 ���h	N jr os �j	nn10i���2 == n�1Xn1=0 �����n�1XL=0Cnn10nL0 h	N jr os �j	nL0i�����2 : (43)Êâàäðàò ñóììû â ïðàâîé ÷àñòè ýòîãî ðàâåíñòâà ìîæ�íî çàïèñàòü êàê ïðîèçâåäåíèå ñóìì ïî L è L0:n�1Xn1=0 �����n�1XL=0Cnn10nL0 h	N jr os �j	nL0i�����2 == n�1Xn1=0 n�1XL=0Cnn10nL0 h	N jr os �j	nL0i �� n�1XL0=0Cnn10nL00 h	N jr os �j	nL00i: (44)Ïîñêîëüêó ñ�åðè÷åñêèå �óíêöèè 	nL0 îðòîãîíàëè�çîâàííûõ ñîñòîÿíèé íå çàâèñÿò îò ïàðàáîëè÷åñêîãîêâàíòîâîãî ÷èñëà n1, ñíà÷àëà ìîæíî âû÷èñëÿòü ñóì�ìó ïî n1, ñîäåðæàùóþ ëèøü ïðîèçâåäåíèå êîý��è�öèåíòîâ Cnn10nL0 Cnn10nL00 . Ýòà ñóììà, ñîãëàñíî �îðìóëå(5), ðàâíà n�1Xn1=0Cnn10nL0 Cnn10nL00 = ÆL;L0 ;1080



ÆÝÒÔ, òîì 136, âûï. 6 (12), 2009 Âîçìóùåíèå âîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé àòîìà âîäîðîäà : : :è ïîýòîìó ïîëó÷àåìn�1Xn1=0 ���h	N jr os �j	nn10i���2 == n�1XL=0 ���h	N jr os �j	nL0i���2; (45)ò. å. ñóììû êâàäðàòîâ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ ïåðåõî�äîâ èç íà÷àëüíîãî àêòèâíîãî ñîñòîÿíèÿ 	N âî âñåîðòîãîíàëèçîâàííûå ñ�åðè÷åñêèå è ïàðàáîëè÷åñêèåñîñòîÿíèÿ ñ ãëàâíûì êâàíòîâûì ÷èñëîì n îêàçû�âàþòñÿ îäèíàêîâûìè, è ýòî ñïðàâåäëèâî êàê äëÿn 6= N , òàê è äëÿ n = N . Ýòî ñîâïàäåíèå âûïîëíÿåò�ñÿ òîëüêî â îòñóòñòâèå ýëåêòðè÷åñêîãî ïîëÿ. �àâåí�ñòâî (45) ïîëó÷åíî àíàëîãè÷íî äîêàçàòåëüñòâó ðà�âåíñòâà äðóã äðóãó ðàçëîæåíèé �óíêöèè àêòèâíîãîñîñòîÿíèÿ ïî êóëîíîâñêèì ñ�åðè÷åñêèì è ïàðàáî�ëè÷åñêèì �óíêöèÿì, �îðìóëà (6). Îáà äîêàçàòåëü�ñòâà îáóñëîâëåíû âûðîæäåíèåì êóëîíîâñêèõ óðîâ�íåé ýíåðãèè.Ñîîòíîøåíèå (45) ñïðàâåäëèâî äëÿ ñóììû ìàò�ðè÷íûõ ýëåìåíòîâ 2M è 3M . Íà ðèñ. 6 äëÿ ïåðåõî�äîâ N = 30 ! n = 29 è N = 30 ! n = 26 ïîêà�çàíû çàâèñèìîñòè îò ìåæúÿäåðíîãî ðàññòîÿíèÿ Rêâàäðàòà ìàòðè÷íîãî ýëåìåíòà 1M è ñóìì êâàäðà�òîâ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ 2M è 3M , âû÷èñëåííûõ ñïîìîùüþ ñ�åðè÷åñêèõ è ïàðàáîëè÷åñêèõ �óíêöèé.Âèäíî, ÷òî â îáîèõ ñëó÷àÿõ âñå ýòè çàâèñèìîñòè îäè�íàêîâû.�àññ÷èòàííûå ïî �îðìóëàì (29)�(41) ðàäèàöèîí�íûå âðåìåíà æèçíè àêòèâíûõ ñîñòîÿíèé N = 40,30, 20 è 14 ïîêàçàíû íà ðèñ. 7 êàê �óíêöèè ìåæú�ÿäåðíîãî ðàññòîÿíèÿ R. Åñëè ðàññòîÿíèå R ÿâëÿåòñÿàñèìïòîòè÷åñêè áîëüøèì äëÿ íà÷àëüíîãî ñîñòîÿíèÿN , òî îíî ÿâëÿåòñÿ àñèìïòîòè÷åñêè áîëüøèì òàêæåè äëÿ êîíå÷íûõ ñîñòîÿíèé âñåõ èçëó÷àòåëüíûõ ïå�ðåõîäîâ. Ïîýòîìó ïðè àñèìïòîòè÷åñêè áîëüøèõ Rýòè âðåìåíà ðàâíû ðàäèàöèîííûì âðåìåíàì æèçíèïàðàáîëè÷åñêèõ ñîñòîÿíèé ñ ìàêñèìàëüíûì äèïîëü�íûì ìîìåíòîì. Ïðè ðàññòîÿíèÿõ, ðàâíûõ ïîëîâèíåðàçìåðà îðáèòû, ýòè âðåìåíà íà ïîëòîðà-äâà ïîðÿä�êà áîëüøå àñèìïòîòè÷åñêîãî ïðåäåëà.Ïðè ðàâíîì íóëþ ìåæúÿäåðíîì ðàññòîÿíèè,R = 0, âîëíîâûå �óíêöèè àêòèâíûõ ñîñòîÿíèé	N ïåðåõîäÿò â êóëîíîâñêóþ ñ�åðè÷åñêóþ âîëíî�âóþ �óíêöèþ ñ íóëåâûì îðáèòàëüíûì ìîìåíòîì N;0(r) [2, 3℄, à äèïîëüíûå ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû1MN;n(R) ìåæäó âîëíîâûìè �óíêöèÿìè àêòèâíûõñîñòîÿíèé îáðàùàþòñÿ â íóëü. Ýòîò ïðåäåë èçëó÷å�íèÿ îïðåäåëÿåòñÿ ïåðåõîäàìè â îðòîãîíàëèçîâàííûåP -ñîñòîÿíèÿ, è èõ ïðåäåëàìè ÿâëÿþòñÿ S $ P -ïå-
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�èñ. 6. Çàâèñèìîñòè îò îòíîñèòåëüíîãî ìåæúÿäåð-íîãî ðàññòîÿíèÿ R=RN êâàäðàòîâ ìàòðè÷íûõ ýëå-ìåíòîâ äëÿ ïåðåõîäîâ N = 30 ! n = 29 (à) èN = 30 ! n = 26 (á ); ïîëó÷åííûå ñ ïîìîùüþðàñ÷åòîâ â ñ�åðè÷åñêèõ (êðèâûå) è ïàðàáîëè÷åñêèõ(òî÷êè) êîîðäèíàòàõ: 1 � êâàäðàò ìàòðè÷íîãî ýëå-ìåíòà äëÿ ïåðåõîäîâ ìåæäó àêòèâíûìè ñîñòîÿíè-ÿìè, �îðìóëû (31) è (38); 2 � ñóììà êâàäðàòîâìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ äëÿ ïåðåõîäîâ èç àêòèâíîãîñîñòîÿíèÿ â îðòîãîíàëèçîâàííûå ñîñòîÿíèÿ, �îð-ìóëû (34) è (39); 3 � ñóììà êâàäðàòîâ ìàòðè÷íûõýëåìåíòîâ äëÿ ïåðåõîäîâ ñ èçëó÷åíèåì �îòîíîâ, ïî-ëÿðèçîâàííûõ ïåðïåíäèêóëÿðíî R, �îðìóëû (36)è (40)ðåõîäû. Íà ðèñ. 8 ïîêàçàí ýòîò ïðåäåë âðåìåí èçëó�÷åíèÿ äëÿ ðàçëè÷íûõ N .3.2. Èçëó÷åíèå ïðè ïåðåõîäàõ ìåæäóñîñòîÿíèÿìè ñ îäíèì è òåì æå ãëàâíûìêâàíòîâûì ÷èñëîìÂ èñïîëüçóåìîì ïðèáëèæåíèè ýíåðãèÿ òîëüêî àê�òèâíîãî ñîñòîÿíèÿ 	N(R; r) ñìåùàåòñÿ îòíîñèòåëü�íî íà÷àëüíîé ýíåðãèè En = �Z2=2n2. Ñìåùåíèå1081
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�èñ. 7. �àäèàöèîííûå âðåìåíà æèçíè àêòèâíûõ ñî-ñòîÿíèé 	N ñ êâàíòîâûìè ÷èñëàìè N = 40, 30, 20,14 êàê �óíêöèè îòíîñèòåëüíûõ ðàññòîÿíèé R=RN .Äëÿ ñîñòîÿíèé N = 20, 30 òî÷êàìè óêàçàíû àñèì-ïòîòè÷åñêèå ïðåäåëû ïðè R ! 1 ðàäèàöèîííûõâðåìåí ñîñòîÿíèé N = 20, 30, ðàâíûõ ðàäèàöèîí-íûì âðåìåíàì ïàðàáîëè÷åñêèõ ñîñòîÿíèé ñ ìàêñè-ìàëüíûì êâàíòîâûì ÷èñëîì n1 = N � 1N = 403525300:20:40:60:8
1:0

0:5 1:51:0 2:0R; àò. åä.
�N ; 10�4 ñ

�èñ. 8. Ïðåäåëû ïðè R ! 0 çàâèñèìîñòåé îò Rðàäèàöèîííûõ âðåìåí æèçíè � àêòèâíûõ ñîñòîÿíèéñ ãëàâíûìè êâàíòîâûìè ÷èñëàìè N = 40, 35, 30,25. Òî÷êàìè óêàçàíû ðàäèàöèîííûå âðåìåíà æèç-íè êóëîíîâñêèõ ñ�åðè÷åñêèõ S-ñîñòîÿíèé (L = 0) ñïåðåõîäàìè âî âñå íèæåëåæàùèå êóëîíîâñêèå ñ�å-ðè÷åñêèå P -ñîñòîÿíèÿEn(R) � En ìîæåò áûòü âû÷èñëåíî ïî ìåòîäó Ôåð�ìè [13; 22℄:En(R)�En = 2�LB j	n(r = R)j2 == 2�LBQn(R); (46)ãäå LB � äëèíà ðàññåÿíèÿ ýëåêòðîíà íà âîçìóùà�þùåì àòîìå B, à âåëè÷èíà QN (R) îïðåäåëåíà �îð�ìóëàìè (8), (9), (12). Â ñëó÷àå âîçìóùåíèÿ àòîìà�

ìè áëàãîðîäíûõ ãàçîâ äëèíû ðàññåÿíèÿ ñîñòàâëÿþòLHe = 1:180, LNe = 0:210, LAr = �1:60, LKr = �3:50,LXe = �6:50.Ïðè ðàññòîÿíèÿõ R, ïðåâûøàþùèõ ðàçìåð îðáè�òû, ðàçíîñòü ýíåðãèé (46) ýêñïîíåíöèàëüíî óìåíü�øàåòñÿ. Ïðè ðàññòîÿíèÿõ, ìåíüøèõ ðàçìåðà îðáè�òû, àáñîëþòíàÿ âåëè÷èíà ðàçíîñòè ýíåðãèé (46) âîç�ðàñòàåò è ïðè R = 0 äîñòèãàåò ñâîåãî ìàêñèìàëü�íîãî çíà÷åíèÿ. Èñïîëüçóÿ ïðåäåë (13) äëÿ �óíêöèèQN (R) ïðè R ! 0, íàõîäèì, ÷òî ïðåäåë ñìåùåíèÿýíåðãèè àêòèâíîãî ñîñòîÿíèÿ (46) ïðè R = 0 ðàâåíEN (R)�EN � 2Z3LB=N3:�àçíîñòè áëèæàéøèõ êóëîíîâñêèõ óðîâíåé ýíåðãèèïðè áîëüøèõ ÷èñëàõ N ðàâíûjEN �EN�1j � Z2=N3:Ñëåäîâàòåëüíî, ïðè j2ZLBj > 1 óðîâåíü ýíåðãèè àê�òèâíîãî ñîñòîÿíèÿ äîñòèãàåò ñîñåäíåãî êóëîíîâñêî�ãî óðîâíÿ. Îäíàêî ïðè N � 1 ýòî ïðîèñõîäèò ïðèðàññòîÿíèÿõ R, ìíîãî ìåíüøèõ ðàçìåðà îðáèòû.Íåîáõîäèìî âû÷èñëèòü èíòåíñèâíîñòü èçëó÷å�íèÿ ïðè ïåðåõîäàõ èç àêòèâíîãî ñîñòîÿíèÿ âî âñåäðóãèå ñîñòîÿíèÿ ñ òåì æå ÷èñëîì N . Ìàòðè÷íûåýëåìåíòû ïåðåõîäà äëÿ êîìïîíåíòû äèïîëüíîãî ìî�ìåíòà r os � äëÿ ïåðåõîäîâ ìåæäó àêòèâíûì ñîñòîÿ�íèåì 	N è îðòîãîíàëèçîâàííûìè ïàðàáîëè÷åñêèìèñîñòîÿíèÿìè 	Nn10 ðàâíûh	N jr os �j	Nn10i = INn10(R)�� 24d(z)Nn10 � N�1Xn01=0 d(z)Nn010 ��INn010(R)��235 ; (47)ãäå ìàòðè÷íûé ýëåìåíò d(z)Nn1m îïðåäåëåí ïîñëå �îð�ìóëû (26), à â �îðìóëå (47) îí ïðèñóòñòâóåò ïðèm = 0.Âåðîÿòíîñòü èçëó÷åíèÿ �îòîíîâ, ïîëÿðèçîâàí�íûõ ïåðïåíäèêóëÿðíî îñè z ñèñòåìû êîîðäèíàò,îïðåäåëÿåòñÿ ìàòðè÷íûì ýëåìåíòîì äëÿ r sin �. ÂÏðèëîæåíèè ïðèâîäèòñÿ ðàñ÷åò ýòîãî ìàòðè÷íîãîýëåìåíòà áåç èçìåíåíèÿ ãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëàN è ïîëó÷åíî âûðàæåíèåXN;n01;m0N;n1;m = hFN;n1;m jr sin �jFN;n01;m0i = �3N2Z ��8<:p(n1+jmj)(n2+1); n1 = n01; n2 = n02�1;p(n2+jmj)(n1+1); n2 = n02; n1 = n01�1: (48)Ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû äëÿ ÷èñåë n1 6= n01 èn1 6= n01 � 1 ðàâíû íóëþ.1082



ÆÝÒÔ, òîì 136, âûï. 6 (12), 2009 Âîçìóùåíèå âîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé àòîìà âîäîðîäà : : :Èçëó÷åíèå �îòîíîâ, ïîëÿðèçîâàííûõ ïåðïåíäè�êóëÿðíî îñè z ñèñòåìû êîîðäèíàò, îïðåäåëÿåòñÿ ìàò�ðè÷íûìè ýëåìåíòàìè äâóõ äèïîëüíûõ ïåðåõîäîâ:x = r sin � os� è y = r sin � sin�. Êàê è â ñëó÷àå�îðìóë (34), (35), ñóììà êâàäðàòîâ ìîäóëåé ÷åòû�ðåõ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ, îïðåäåëÿåìûõ èíòåãðè�ðîâàíèåì òîëüêî ïî óãëó �, ðàâíà åäèíèöå. Ïîýòîìóêâàäðàò ìîäóëÿ âûðàæåíèÿ (48) ÷èñëåííî ÿâëÿåòñÿïîëíîé ñóììîé êâàäðàòîâ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ äëÿïåðåõîäîâ m! m�1.Ïðîåêöèÿ ìîìåíòà ýëåêòðîíà m0 â àêòèâíîì ñî�ñòîÿíèè 	N è â îðòîãîíàëèçîâàííûõ ñîñòîÿíèÿõ	Nn10 ðàâíà íóëþ, è ïîýòîìó ïåðåõîä ïðè èçëó÷å�íèè �îòîíà, ïîëÿðèçîâàííîãî ïåðïåíäèêóëÿðíî îñèz, âîçìîæåí ëèøü â ñîñòîÿíèÿ ñ jmj = 1.Äâà âûðàæåíèÿ â (48) ðàçëè÷àþòñÿ âçàèìíîé ïå�ðåñòàíîâêîé ÷èñåë n1 $ n2. Ïðè m = 1 ýòà ïåðåñòà�íîâêà íå ìåíÿåò âåëè÷èíû ìàòðè÷íîãî ýëåìåíòà è îíîêàçûâàåòñÿ îäèíàêîâûì ïðè n1 = n01 è n1 = n01 � 1.Åñëè äëÿ ïåðåõîäîâ ñ èçìåíåíèåì ãëàâíîãî êâàíòî�âîãî ÷èñëà íåò ïðàâèë îòáîðà äëÿ ýòîãî ìàòðè÷íîãîýëåìåíòà [16; 20℄, òî äëÿ ïåðåõîäîâ áåç èçìåíåíèÿ Nýòî ïðàâèëî îòáîðà ñóùåñòâóåò: ïðè âñåõ êâàíòîâûõ÷èñëàõ n1, íå ñîâïàäàþùèõ íè ñ n01, íè ñ n01� 1, ìàò�ðè÷íûé ýëåìåíò Xn01;n02;m0n1;n2;m ðàâåí íóëþ.Ïîëíàÿ âåðîÿòíîñòü ïåðåõîäà èç àêòèâíîãî ñîñòî�ÿíèÿ 	N âî âñå ïàðàáîëè÷åñêèå ñîñòîÿíèÿ FN;n1;m=1(n1+n2 = N�2) ñ èçëó÷åíèåì �îòîíà, ïîëÿðèçîâàí�íîãî ïåðïåíäèêóëÿðíî îñè z, çàâèñèò îò ñóììû êâà�äðàòîâ ìîäóëåé ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ (48) ñ m = 1:N�2Xn1=0 ���h	N jr sin �jFN;n1;m=1i���2 = 9N24Z2 �� N�2Xn1=0(n1 + 1)(n2 + 1) �I2Nn10(R) + I2Nn20(R)� : (49)Ïîëíàÿ âåðîÿòíîñòü ïåðåõîäà èç àêòèâíîãî ñîñòî�ÿíèÿ 	N âî âñå îðòîãîíàëèçîâàííûå ñîñòîÿíèÿ	N;n�1;0 ñ èçëó÷åíèåì �îòîíîâ, ïîëÿðèçîâàííûõ ïà�ðàëëåëüíî îñè z, çàâèñèò îò ñóììû êâàäðàòîâ ìàò�ðè÷íûõ ýëåìåíòîâ (47):N�1Xn1=0 ���h	N jr os �j	Nn10i���2 = N�1Xn1=0 I2Nn10(R)�� 24d(z)Nn10 � N�1Xn01=0 d(z)Nn010 ��INn010(R)��2352 : (50)Íà ðèñ. 9 ïîêàçàíû ñóììû (49) è (50) êàê �óíê�öèè ìåæúÿäåðíîãî ðàññòîÿíèÿ R ïðè N = 30. Âèä�
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�èñ. 9. Ñóììû P êâàäðàòîâ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâäèïîëüíûõ ïåðåõîäîâ èç àêòèâíîãî ñîñòîÿíèÿ âî âñåñîñòîÿíèÿ ñ òåì æå ÷èñëîì N = 30: êðèâàÿ 1 � âû-ðàæåíèå (49); 2 � (50)
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�èñ. 10. �àäèàöèîííûå âðåìåíà æèçíè àêòèâíûõñîñòîÿíèé 	N ïðè N = 5, 6: òîëñòûå ëèíèè �âðåìåíà æèçíè ïðè ó÷åòå âñåõ âîçìîæíûõ èçëó÷à-òåëüíûõ ïåðåõîäîâ; òîíêèå ëèíèè � âðåìåíà æèçíèòîëüêî äëÿ ïåðåõîäîâ áåç èçìåíåíèÿ ãëàâíîãî êâàí-òîâîãî ÷èñëàíî, ÷òî ñóììà (49) ïðèìåðíî íà ïîðÿäîê áîëüøå ñóì�ìû (50). Íà ðèñ. 10 ïîêàçàíû ðàäèàöèîííûå âðåìåíàæèçíè àêòèâíûõ ñîñòîÿíèé 	N ïðè N = 5, 6. Ïðåä�ñòàâëåííûå äàííûå îòíîñÿòñÿ ê ñòîëêíîâåíèþ âîç-áóæäåííûõ ÷àñòèö ñ àòîìîì He, äëèíà ðàññåÿíèÿýëåêòðîíà íà êîòîðîì ïîëîæèòåëüíà, LHe = 1:180.Óðîâåíü ýíåðãèè àêòèâíîãî ñîñòîÿíèÿ 	N â ýòîìñëó÷àå ïîäíèìàåòñÿ ââåðõ, ñì. �îðìóëó Ôåðìè (46),è èçëó÷àòåëüíûé ïåðåõîä èç ýòîãî ñîñòîÿíèÿ â îðòî�ãîíàëèçîâàííûå ñîñòîÿíèÿ ñ òåì æå ÷èñëîìN îêàçû�âàåòñÿ âîçìîæíûì. Ïðè ñòîëêíîâåíèè ñ àòîìîì B,1083



Ì. È. ×èáèñîâ ÆÝÒÔ, òîì 136, âûï. 6 (12), 2009äëèíà ðàññåÿíèÿ ýëåêòðîíà íà êîòîðîì îòðèöàòåëü�íà, óðîâåíü ýíåðãèè àêòèâíîãî ñîñòîÿíèÿ îïóñêàåòñÿè âîçìîæíûìè èçëó÷àòåëüíûìè ïåðåõîäàìè îêàçû�âàþòñÿ îáðàòíûå ïåðåõîäû èç îðòîãîíàëèçîâàííûõñîñòîÿíèé â àêòèâíîå ñîñòîÿíèå 	N .4. ÒÓØÅÍÈÅ ÂÎÇÁÓÆÄÅÍÍÎ�ÎÊÓËÎÍÎÂÑÊÎ�Î ÑÎÑÒÎßÍÈßÍÅÉÒ�ÀËÜÍÛÌ ÀÒÎÌÎÌÂ ýòîì ðàçäåëå âû÷èñëÿþòñÿ èçìåíåíèÿ îðáè�òàëüíîãî ìîìåíòà ýëåêòðîíà â âîçáóæäåííîì àòîìåâîäîðîäà èëè âîäîðîäîïîäîáíîì èîíå ïðè èõ ñòîëê�íîâåíèÿõ ñ íåéòðàëüíûì àòîìîì B, ó êîòîðîãî íåòîòðèöàòåëüíîãî èîíà. �àññìàòðèâàþòñÿ ïåðåõîäû âïðåäåëàõ îäíîãî ãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà N , êî�ãäà óðîâíè ýíåðãèè âñåõ ñîñòîÿíèé îäèíàêîâû. Èç�ìåíåíèå ìîìåíòà ïðîèñõîäèò â ðåçóëüòàòå ïåðåìå�øèâàíèÿ âðåìåííûõ �àç àäèàáàòè÷åñêèõ âîëíîâûõ�óíêöèé, ò. å. â ðåçóëüòàòå êâàíòîâîé èíòåð�åðåí�öèè, êàê è â ñëó÷àå ïðîöåññà ïåðåçàðÿäêè [10℄. Ïðî�âåäåíû òàêæå ïîäðîáíûå ÷èñëåííûå ðàñ÷åòû ñèñòå�ìû àäèàáàòè÷åñêèõ óðàâíåíèé, îïèñûâàþùèõ ïåðå�ìåøèâàíèå êóëîíîâñêèõ âîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé âñòîëêíîâåíèè ñ íåéòðàëüíûì àòîìîì, è ïîêàçàíî,÷òî ó÷åò íåàäèàáàòè÷åñêèõ ïåðåõîäîâ íå ïðèâîäèò êñóùåñòâåííûì èçìåíåíèÿì ðåçóëüòàòîâ, íàéäåííûõìåòîäîì êâàíòîâîé èíòåð�åðåíöèè.Èññëåäîâàííûé ðàíåå ïðîöåññ îáðàçîâàíèÿ îòðè�öàòåëüíîãî èîíà êàëüöèÿ Ca� ïðè ñòîëêíîâåíèè íåé�òðàëüíîãî àòîìà Ca  âîçáóæäåííûìè àòîìàìè [23℄â ýòîì ïëàíå ñóùåñòâåííî îòëè÷àåòñÿ îò ðàññìàò�ðèâàåìîãî çäåñü ïðîöåññà. Óðîâåíü ýíåðãèè îòðèöà�òåëüíîãî èîíà â ñèñòåìå Ca� + A+ ! Ca + A�(N)ñìåùàåòñÿ ïðè èçìåíåíèè ðàññòîÿíèÿ R ãîðàçäî ðåç�÷å, ÷åì ýòî ïðîèñõîäèò äëÿ óðîâíÿ ýíåðãèè àêòèâíî�ãî ñîñòîÿíèÿ 	N . Ïîýòîìó â ýòîì ñëó÷àå õàðàêòåð�íàÿ ÷àñòîòà èçìåíåíèÿ âçàèìîäåéñòâèÿ ñóùåñòâåííîáîëüøå.Ïóñòü äî ñòîëêíîâåíèÿ ñ íåéòðàëüíûì àòîìîìB ñîñòîÿíèå âîçáóæäåííîãî îäíîýëåêòðîííîãî àòî�ìà èëè èîíà A�(NL0m) îïðåäåëÿåòñÿ ñ�åðè÷åñêîé NL0m(r) èëè ïàðàáîëè÷åñêîé FNn1m(r) âîëíîâîé�óíêöèåé. �àçëîæåíèå ñ�åðè÷åñêîé è ïàðàáîëè÷å�ñêîé �óíêöèé ïî ñîáñòâåííûì �óíêöèÿì îðòîãîíà�ëèçîâàííûõ ñ�åðè÷åñêîãî èëè ïàðàáîëè÷åñêîãî áà�çèñîâ îáðàòíî ðàçëîæåíèÿì (23) è (24): NL0(r) = JNL0(R)	N (R; r) ++ N�1XL0=0Cm=0NLL0	NL00(R; r); (51)

FNn10(r) = INn10(R)	N(R; r) ++ N�1Xn01=0Cm=0Nn1n01	Nn10(R; r); (52)ãäå êîý��èöèåíòû ðàâíû êîý��èöèåíòàì â �îðìó�ëàõ (23), (24):Cm=0NLL0(R) = ÆL;L0 � JNL0(R)J�NL00(R); (53)Cm=0Nn1n01(R) = Æn1;n01 � INn10(R)I�Nn010(R): (54)�àññìîòðèì ñíà÷àëà ñ�åðè÷åñêèé áàçèñ. Åñëèíåò íåàäèàáàòè÷åñêèõ ïåðåõîäîâ, òî ðàçëîæåíèå(51) îïðåäåëÿåò àäèàáàòè÷åñêóþ âîëíîâóþ �óíê�öèþ �(t; r) ñèñòåìû A�(NL00) + B â ïðîèçâîëüíûéìîìåíò âðåìåíè:�(t; r) = (N�1XL0=0Cm=0NL0L0(R)	NL00(R; r))�� exp0��i tZt0 EN dt01A+ JNL00(R)	N (R; r)�� exp0��i tZt0 EN (R(t0)) dt01A ; (55)ãäå EN = �Z2=2N2, à EN (R(t)) � ýíåðãèÿ àêòèâíî�ãî ñîñòîÿíèÿ ñ âîëíîâîé �óíêöèåé 	N (R; r). Îòíî�ñèòåëüíîå äâèæåíèå äâóõ àòîìíûõ ÷àñòèö îïèñûâà�åòñÿ ïðÿìîëèíåéíîé êëàññè÷åñêîé òðàåêòîðèåé R(t)ñ ïðèöåëüíûì ïàðàìåòðîì %.Ïîñëå ñòîëêíîâåíèÿ, êîãäà t ! 1, âîëíîâàÿ�óíêöèÿ (55) ðàâíà�(t!1; r) = �0(t)( N�1XL0=0Cm=0NL0L0(R)	NL00(R; r)++ �N (%)JNL00(R)	N (R; r))�����R!1; (56)ãäå �0(t) = exp0��i tZt0 EN dt01A ;�N (%) = exp0��i 1Z�1 [EN (R(t0))�EN ℄ dt01A : (57)1084



ÆÝÒÔ, òîì 136, âûï. 6 (12), 2009 Âîçìóùåíèå âîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé àòîìà âîäîðîäà : : :Ôóíêöèÿ (56) ðàâíà ëèíåéíîé êîìáèíàöèè �óíê�öèé  NL0(r) ñ ìîìåíòàìè 0 � L � N � 1. Åñëè äîñòîëêíîâåíèÿ íà÷àëüíûì áûëî ñîñòîÿíèå  NL00(r)ñ ìîìåíòîì L0, òî ïîñëå ñòîëêíîâåíèÿ çàñåëåííûìèîêàçûâàþòñÿ ñîñòîÿíèÿ  NL0(r) ñî âñåìè ìîìåíòà�ìè L è ñ ðàâíîé íóëþ ïðîåêöèåé ìîìåíòà m = 0.Èçìåíåíèå âåëè÷èíû ìîìåíòà îáóñëîâëåíî èíòåð�å�ðåíöèåé âîëíîâûõ �óíêöèé àäèàáàòè÷åñêèõ ñîñòîÿ�íèé, îêàçûâàþùèõñÿ çàñåëåííûìè â íà÷àëå ñòîëêíî�âåíèÿ. Ýòîò ý��åêò âïåðâûå áûë îáíàðóæåí Ôèð�ñîâûì ïðè èññëåäîâàíèè ðåçîíàíñíîé ïåðåçàðÿäêèýëåêòðîíà â ñòîëêíîâåíèè àòîìà âîäîðîäà ñ ïðîòî�íîì [10℄.Âåðîÿòíîñòü PNL0(%) çàñåëåíèÿ ïîñëå ñòîëêíîâå�

íèÿ ñîñòîÿíèÿ  NL0(r), åñëè äî ñòîëêíîâåíèÿ áûëîçàñåëåíî ñîñòîÿíèå  NL00(r), ðàâíàPNL0(%) = ������ 1Z�1  �NL0(r)�(t!1; r) dr������2 == ����� N�1XL0=0Cm=0NL0L0(R) [ÆL;L0 � JNL0(R)JNL00(R)℄ ++ [�N (%)� 1℄JNL0(1)J�NL00(1)�����2: (58)Ýòî âûðàæåíèå ïðèâîäèòñÿ ê âèäóPNL0(%) =8<: 1� 4J2NL00(1) �1� J2NL00(1)� sin2 (�N (%)) ; L = L0;4 jJNL00(1)j2 jJNL0(1)j2 sin2 (�N (%)) ; L 6= L0; (59)ãäå �N (%) = 12 1Z�1 [EN (R(t0))�EN ℄ dt0: (60)Îðòîãîíàëèçîâàííàÿ ñèñòåìà âîëíîâûõ �óíêöèéïîñòðîåíà íàìè â ñèñòåìå êîîðäèíàò, îñü z êîòîðîéíàïðàâëåíà ïî âåêòîðó R. Â ýòîì ñëó÷àå â ñîîò�íîøåíèè íîðìèðîâêè (1a) ïðèñóòñòâóþò �óíêöèèJNL0(R) òîëüêî ñ íóëåâûì ÷èñëîì m = 0 è èìååòìåñòî ðàâåíñòâî N�1XL=0 J2NLm(R) = 1;êîòîðîå ñïðàâåäëèâî ïðè ëþáîì çíà÷åíèè âåêòîðàR. Àñèìïòîòè÷åñêèé ïðåäåë �óíêöèè JNL0(R) ïðèR!1 îïðåäåëÿåòñÿ �îðìóëîé (7á), òàê êàê ñ�åðè�÷åñêàÿ ðàäèàëüíàÿ �óíêöèÿ fNL(R) íå çàâèñèò îò÷èñëà m. Èñïîëüçóÿ ýòî íàõîäèì, ÷òî ïîëíàÿ âåðî�ÿòíîñòü P totNL00(%) èçìåíåíèÿ îðáèòàëüíîãî ìîìåíòà,ò. å. âåðîÿòíîñòü ïåðåõîäà èç ñîñòîÿíèÿ ñ ìîìåíòîìL0 âî âñå äðóãèå ñîñòîÿíèÿ ñ L 6= L0,P totNL00(%) = N�1XL6=L0 PNL0(%) == 4J2NL00(1) sin2 (�N (%)) N�1XL6=L0 jJNL0(1)j2 ; (61)

ñ ïîìîùüþ ïðîñòîãî ïðåîáðàçîâàíèÿN�1XL6=L0 jJNL0(1)j2 == N�1XL=0 jJNL0(1)j2 � jJNL00(1)j2 == 1� jJNL00(1)j2 (62)ìîæåò áûòü çàïèñàíà â âèäåP totNL00(%) = N�1XL6=L0 PNL0(%) = 4jJNL00(1)j2 �� �1� jJNL00(1)j2� sin2 (�N (%)) : (63)Ïðè ýòîì, êàê è äîëæíî áûòü, ïîëíàÿ âåðîÿòíîñòüðàâíà åäèíèöå:P totNL00(%) + PNL00(%) = N�1XL=0 PNL0(%) = 1:Åñëè âñå âîçìîæíûå íà÷àëüíûå îðèåíòàöèè ìî�ìåíòà L â ðàññìàòðèâàåìîì ãàçå ðàâíîâåðîÿòíû,òî ñòàòèñòè÷åñêàÿ âåðîÿòíîñòü ïðîåêöèè ìîìåíòàm = 0 ïåðåä ñòîëêíîâåíèåì ðàâíà (2L0 + 1)�1 è ý���åêòèâíîå ñå÷åíèå çàñåëåíèÿ ñîñòîÿíèÿ  NL0 ðàâíî1085



Ì. È. ×èáèñîâ ÆÝÒÔ, òîì 136, âûï. 6 (12), 2009�L0!LN (v) = 2�2L0 + 1 1Z0 PNL0(%)% d% == 8� jJNL00(1)j22L0 + 1 jJNL0(1)j2 �� 1Z0 sin2 (�N (%)) % d%; (64)à ïîëíîìó ñå÷åíèþ ïðè èçìåíåíèè îðáèòàëüíîãî ìî�ìåíòà L0 ñîîòâåòñòâóåò âûðàæåíèå�totNL00(v) = 8� jJNL00(1)j22L0 + 1 �� �1� jJNL00(1)j2� 1Z0 sin2 (�N (%)) % d%: (65)Äëÿ îòíîøåíèÿ ýòèõ ñå÷åíèé ïîëó÷àåìfL0(L) � �L0!LN (v)�totNL00(v) = jJNL0(1)j2�1� jJNL00(1)j2� : (66)Ýòî îòíîøåíèå ïîêàçàíî íà ðèñ. 11 äëÿ íà÷àëüíîãîìîìåíòà L0 = 3. Âèäíî, ÷òî âåðîÿòíîñòü îáðàçîâà�íèÿ ñîñòîÿíèé ñ áîëüøèìè ìîìåíòàìè L � L0 íàíåñêîëüêî ïîðÿäêîâ ìåíüøå âåðîÿòíîñòè îáðàçîâà�íèÿ ñîñòîÿíèé ñ ìîìåíòàìè L � L0.×èñëåííûé ðàñ÷åò â àäèàáàòè÷åñêîì ïðè�áëèæåíèè. �àçíîñòè ýíåðãèé êóëîíîâñêèõ ñîñòî�ÿíèé ñ áîëüøèìè êâàíòîâûìè ÷èñëàìè N âåñüìàìàëû, è ïîýòîìó íà ïåðâûé âçãëÿä êàæåòñÿ, ÷òî
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�èñ. 11. Îòíîñèòåëüíûå âåðîÿòíîñòè çàñåëåíèÿñ�åðè÷åñêèõ ñîñòîÿíèé ñ ìîìåíòàìè L â ñòîëêíî-âåíèÿõ íåéòðàëüíîãî àòîìà ñ âîçáóæäåííûìè àòî-ìàìè äëÿ N = 10, 20, 30 è íà÷àëüíîãî ìîìåíòàL0 = 3, �îðìóëà (66)

íåàäèàáàòè÷åñêèå ïåðåõîäû ìåæäó ýòèìè ñîñòîÿíè�ÿìè äîëæíû áûòü èíòåíñèâíû ïðè ñòîëêíîâåíèè ñàòîìàìè. Îäíàêî íà ñàìîì äåëå âåðîÿòíîñòè ýòèõïåðåõîäîâ î÷åíü ìàëû, òàê êàê îíè çàâèñÿò îò õà�ðàêòåðíîé ÷àñòîòû èçìåíåíèÿ âçàèìîäåéñòâèÿ àòî�ìà ñ âîçáóæäåííûì àòîìîì. Åñëè àòîì B íå èìååòîòðèöàòåëüíîãî èîíà, òî âðåìÿ åãî âçàèìîäåéñòâèÿ ñâîçáóæäåííûì àòîìîì çàâèñèò îò âðåìåíè ïðîëåòà÷åðåç îðáèòó âîçáóæäåííîãî àòîìà, à õàðàêòåðíàÿ÷àñòîòà èçìåíåíèÿ òàêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ îáðàòíîïðîïîðöèîíàëüíà ýòîìó âðåìåíè è ðàâíà v=%. Åñëèãëàâíîå êâàíòîâîå ÷èñëî N = 30, òî ðàçìåð îðáèòûðàâåí 2N2 = 1800 àò. åä. Ïîýòîìó äàæå ïðè áîëüøîéâåëè÷èíå ñêîðîñòè v ÷àñòîòà v=% îêàçûâàåòñÿ î÷åíüìàëîé è âåðîÿòíîñòü àäèàáàòè÷åñêèõ ïåðåõîäîâ òàê�æå î÷åíü ìàëà.Èñïîëüçóåì àäèàáàòè÷åñêèé ìåòîä [24℄ âû÷èñëå�íèÿ âåðîÿòíîñòè ïåðåìåøèâàíèÿ îðáèòàëüíîãî ìî�ìåíòà ýëåêòðîíà â âîçáóæäåííîì êóëîíîâñêîì ñî�ñòîÿíèè ïðè ñòîëêíîâåíèè ñ íåéòðàëüíûì àòîìîì.Èñïîëüçóåì äëÿ ýòîãî ñèñòåìó îðòîãîíàëèçîâàííûõñ�åðè÷åñêèõ è ïàðàáîëè÷åñêèõ âîëíîâûõ �óíêöèé,ñì. �îðìóëû (51)�(54). Áåç ó÷åòà ïåðåõîäîâ ìåæ�äó àäèàáàòè÷åñêèìè ñîñòîÿíèÿìè âîëíîâûå �óíê�öèè ðàññìàòðèâàåìîé ñèñòåìû îïðåäåëÿþòñÿ �îðìó�ëîé (51), (52). Äëÿ ó÷åòà ýòèõ ïåðåõîäîâ çàâèñÿùèåîò âðåìåíè t âîëíîâûå �óíêöèè àäèàáàòè÷åñêèõ ñî�ñòîÿíèé ñ�åðè÷åñêîãî áàçèñà ìîæíî çàïèñàòü â âèäå�(r;R; t) = aN (t)	N (R; r) exp0��i tZ EN (R) dt1A++ N�1XL=0 aL(t)	NL0(R; r)�� exp0��i tZ EN dt1A : (67)Åñëè â íà÷àëå ñòîëêíîâåíèÿ, ïðè t ! �1, âîçáó�æäåííûé àòîì íàõîäèòñÿ â ñîñòîÿíèè  NLm(r), òîñîãëàñíî �îðìóëå (51) íà÷àëüíûå çíà÷åíèÿ êîý��è�öèåíòîâ aN è aL ðàâíû,aN (�1) = JNL0(1);aL(�1) = ÆL;L0 � JNL0(1)J�NL00(1); (68)è ÷èñëî àäèàáàòè÷åñêèõ ñîñòîÿíèé â ñèñòåìå êîîð�äèíàò, îñü z êîòîðîé íàïðàâëåíà ïî âåêòîðó R, ðàâ�íî ãëàâíîìó êâàíòîâîìó ÷èñëó N , òàê êàê ÷èñëî mäîëæíî â ýòîì ñëó÷àå ðàâíÿòüñÿ íóëþ, m = 0, à ÷èñ�ëî L ìåíÿåòñÿ â èíòåðâàëå 0 � L � N � 1.1086



ÆÝÒÔ, òîì 136, âûï. 6 (12), 2009 Âîçìóùåíèå âîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé àòîìà âîäîðîäà : : :Äëÿ êîý��èöèåíòîâ aN (t) è aL(t) èìååì ñèñòåìóóðàâíåíèé��daN (t)dt � = exp0�i tZ�1 �EN (R) dt1A�� N�1XL=0 aL(t)dJNL0(R)dt ; (69)
��daL(t)dt � = aN (t) exp0��i tZ�1 �EN (R) dt1A����dJNL0(R)dt �+ N�1XL0=0 aL0(t)�� �JNL0(R)dJ�NL00(R)dt �� J�NL00(R)dJNL0(R)dt � ; (70)ãäå âåëè÷èíà �EN (R) = EN (R)�EN ÿâëÿåòñÿ ñäâè�ãîì ýíåðãèè àêòèâíîãî ñîñòîÿíèÿ 	N(R; r), à ìàò�ðè÷íûå ýëåìåíòû ïåðåõîäîâ ìåæäó àäèàáàòè÷åñêè�ìè ñîñòîÿíèÿìè ðàâíû*	NL0(R; r)����� ddt �����	�N(R; r)+ = dJNL0(R)dt ; (71)*	NL0(R; r)����� ddt �����	NL00(R; r)+ == JNL0(R)dJ�NL00(R)dt � J�NL00(R)dJNL0(R)dt : (72)Òðàåêòîðèþ âîçìóùàþùåãî àòîìà B ìîæíî ñ÷è�òàòü ïðÿìîëèíåéíîé; ïðè ýòîì R =px2 + %2, à ðàñ�ñòîÿíèå âäîëü òðàåêòîðèè x = vt. Ïðîèçâîäíàÿ ïîâðåìåíè d=dt = v(x=R)(d=dR), è åñëè îò âðåìåíè tïåðåéòè ê íîâîé ïåðåìåííîé x = vt, òî ñèñòåìà óðàâ�íåíèé (69), (70) ïðèìåò âèädaN (x)dx = exp0�i xZ�1 �EN (R)v dx1AN�1XL=0 aL(x) ���� xR dJNL0(R)dR � ; (73)

daL(x)dx = aN(x) exp0��i xZ�1 �EN (R)v dx1A��� xR dJNL0(R)dR �+ N�1XL0=0 aL0(x) xR �� �JNL00(R)dJ�NL0(R)dR �� J�NL0(R)dJNL00(R)dR � : (74)Îòìåòèì, ÷òî ñèñòåìà óðàâíåíèé (74) ñîñòîèò èç Nóðàâíåíèé äëÿ êîý��èöèåíòîâ ðàçëîæåíèÿ aL(x) ñîðáèòàëüíûìè ìîìåíòàìè 0 � L � N � 1, ïðè÷åìâûðàæåíèå â êâàäðàòíûõ ñêîáêàõ ðàâíî íóëþ ïðèL0 = L.Ôóíêöèÿ JNL0(R) âû÷èñëÿëàñü ïî �îðìóëå (7),à åå ïðîèçâîäíàÿ ðàâíàdJNL0(R)dR =s 2L+ 14�QN(R) �� "dfN;L(R)dR + Z fN;L(R) 2N;L=m=0(R)QN (R) # : (75)�åøåíèÿ àäèàáàòè÷åñêèõ ñèñòåì óðàâíåíèé äëÿñ�åðè÷åñêîãî è ïàðàáîëè÷åñêîãî áàçèñîâ ïðîâîäè�ëèñü îäíîâðåìåííî, ò. å. ñ ïîìîùüþ îäíîé è òîéæå êîìïüþòåðíîé ïðîãðàììû, òàê êàê â ýòèõ áàçè�ñàõ ñèñòåìû àäèàáàòè÷åñêèõ óðàâíåíèé �îðìàëüíîèäåíòè÷íû. Íàïðèìåð, äëÿ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ âïàðàáîëè÷åñêîì áàçèñå ïîëó÷àåì*	Nn10(R; r)����� ddt �����	N(R; r)+ = dINn10(R)dt ; (76)*	Nn10(R; r)����� ddt �����	Nn010(R; r)+ == INn10(R)dI�Nn010(R)dt �I�Nn010(R)dINn10(R)dt : (77)Ýòè âûðàæåíèÿ àíàëîãè÷íû �îðìóëàì (71), (72) âñ�åðè÷åñêîì áàçèñå, íî èõ ÷èñëåííûå âåëè÷èíû ñó�ùåñòâåííî ðàçëè÷íû. Ïîýòîìó ÷èñëåííûå ðåøåíèÿñèñòåìû óðàâíåíèé (73), (74) äëÿ ñ�åðè÷åñêîãî èïàðàáîëè÷åñêîãî áàçèñîâ ñóùåñòâåííî ðàçëè÷àëèñü,ñì. íèæå.5. �ÅÇÓËÜÒÀÒÛ È ÎÁÑÓÆÄÅÍÈÅÑèñòåìà óðàâíåíèé (73), (74) ðåøàëàñü ÷èñëåííîñ ïîìîùüþ ¾ðàçíîñòíûõ¿ ìåòîäîâ [25�27℄, ÷òî ïîç�âîëèëî ñïðàâèòüñÿ ñ îñíîâíîé ïðîáëåìîé, ñîñòîÿùåé1087
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̺, ат. ед.�èñ. 12. Çàâèñèìîñòè îò ïðèöåëüíîãî ïàðàìåò-ðà % ïîëíûõ âåðîÿòíîñòåé òóøåíèÿ ðèäáåðãîâñêèõñîñòîÿíèé ñ ãëàâíûì êâàíòîâûì ÷èñëîì N == 35 è ðàçëè÷íûìè íà÷àëüíûìè ìîìåíòàìè L0ïðè ñòîëêíîâåíèÿõ ñ àòîìîì Xe ñî ñêîðîñòüþvXe = 0:001 àò. åä.: êðèâûå � äàííûå, ïîëó÷åííûåìåòîäîì êâàíòîâîé èíòåð�åðåíöèè; ñèìâîëû � ðå-çóëüòàòû ÷èñëåííîãî ðåøåíèÿ àäèàáàòè÷åñêîé ñè-ñòåìû óðàâíåíèé (73), (74)â ñëåäóþùåì. Èç-çà áîëüøîãî ðàçìåðà êóëîíîâñêèõîðáèò îêàçûâàåòñÿ íåîáõîäèìûì ïðîâîäèòü ðàñ÷åò ñèñïîëüçîâàíèåì òðàåêòîðèé àòîìà B î÷åíü áîëüøèõðàçìåðîâ. Ïîýòîìó èñïîëüçîâàëñÿ ïÿòèøàãîâûé ðàç�íîñòíûé ìåòîä [25�27℄:aN (xi+1) = aN (xi) + dxnq51 � SN (xi) ++ q52 � SN (xi�1) + q53 � SN (xi�2) ++ q54 � SN (xi�3) + q55 � SN (xi�4)o; (78)aL(xi+1) = aL(xi) + dxnq51 � SL(xi) ++ q52 � SL(xi�1) + q53 � SL(xi�2) ++ q54 � SL(xi�3) + q55 � SL(xi�4)o; (79)ãäå SN(x), SL(x) � ïðàâûå ÷àñòè óðàâíåíèé (73),(74), q51 = 103=60, q52 = �119=120, q53 = 41=120,q54 = �3=40, q55 = 1=120, à èõ ñóììà ðàâíà åäèíè�öå. �åçóëüòàòû ïðåäñòàâëåíû íà ðèñ. 12�14. Íàðèñ. 12 ïîêàçàíû çàâèñèìîñòè âåðîÿòíîñòåé P totNL00îò ïðèöåëüíîãî ïàðàìåòðà % äëÿ ñîñòîÿíèé ñ ãëàâ�íûì êâàíòîâûì ÷èñëîì N = 35. Ïðåäåëû âñåõ âåðî�ÿòíîñòåé ïðè %!1 ðàâíû íóëþ áëàãîäàðÿ ìíîæè�òåëþ sin2 ��N (%)�, êîòîðûé çàâèñèò îò ���	N (r = R)���2

à
á10�1810�1610�1410�1210�10�; ñì2

1 4 3403010
10�1810�1610�1410�1210�10�; ñì2 4 31 40 30100

0 500 1000 1500 2000%; àò. åä.
%; àò. åä.

202
2 201000 2000 3000�èñ. 13. Çàâèñèìîñòè îò ïðèöåëüíîãî ïàðàìåò-ðà % èíòåãðàëà îò ïîëíîé âåðîÿòíîñòè òóøåíèÿñ�åðè÷åñêèõ (êðèâûå 1�4 ) è ïàðàáîëè÷åñêèõ (êðè-âûå 1 0�4 0) ñîñòîÿíèé ñ ãëàâíûì êâàíòîâûì ÷èñ-ëîì N = 30 (à), 40 (á ) è íà÷àëüíûìè ìîìåíòàìèL0 = (n1)0 = 6 (à), 10 (á ) ïðè ñòîëêíîâåíèÿõ ñàòîìîì Xe ñî ñêîðîñòÿìè vXe [àò. åä.℄ = 0:1 (1, 1 0),0:033 (2, 2 0), 0:01 (3, 3 0), 0:001 (4, 4 0), ñì. �îðìó-ëó (64), â êîòîðîé âåðõíèé ïðåäåë èíòåãðèðîâàíèÿ1 çàìåíåí íà %è ýêñïîíåíöèàëüíî óìåíüøàåòñÿ â ïîäáàðüåðíîé îá�ëàñòè. Èç ðèñ. 12 ñëåäóåò, ÷òî äëÿ ñ�åðè÷åñêîãîáàçèñà ðåçóëüòàòû ÷èñëåííîãî ðàñ÷åòà áëèçêè ê ðå�çóëüòàòàì, ïîëó÷åííûì ìåòîäîì êâàíòîâîé èíòåð�å�ðåíöèè.Íà ðèñ. 13 ïîêàçàíû çàâèñèìîñòè îò ïðèöåëü�íîãî ïàðàìåòðà % èíòåãðàëîâ îò ïîëíûõ âåðîÿòíî�ñòåé èçìåíåíèÿ íà÷àëüíîãî ìîìåíòà L0 äëÿ ñ�åðè�÷åñêèõ ñîñòîÿíèé è ÷èñëà (n1)0 äëÿ ïàðàáîëè÷åñêèõñîñòîÿíèé. Êðèâûå 1�4 ïîëó÷åíû ìåòîäîì êâàíòî�âîé èíòåð�åðåíöèè; ñèìâîëû � ðåçóëüòàòû ðåøå�íèÿ àäèàáàòè÷åñêîé ñèñòåìû óðàâíåíèé ïðè ðàçëè÷�íûõ ñêîðîñòÿõ ñòîëêíîâåíèÿ ñ àòîìîì Xe. Êðèâûå1 0�4 0 � àíàëîãè÷íûå ðåçóëüòàòû äëÿ ïàðàáîëè÷å�ñêèõ ñîñòîÿíèé: ïîëíûå âåðîÿòíîñòè ïåðåõîäîâ èçíà÷àëüíûõ ñîñòîÿíèé ñ êâàíòîâûìè ÷èñëàìè (n1)0âî âñå ïàðàáîëè÷åñêèå ñîñòîÿíèÿ ñ äðóãèìè çíà÷å�1088



ÆÝÒÔ, òîì 136, âûï. 6 (12), 2009 Âîçìóùåíèå âîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé àòîìà âîäîðîäà : : :íèÿìè êâàíòîâîãî ÷èñëà n1, íàéäåííûå ÷èñëåííûìðåøåíèåì àäèàáàòè÷åñêîé ñèñòåìû óðàâíåíèé, àíà�ëîãè÷íîé ñ�åðè÷åñêîé ñèñòåìå óðàâíåíèé (73), (74).�ëàâíûå êâàíòîâûå ÷èñëà íå ìåíÿëèñü è áûëè ðàâ�íû N = 30 (ðèñ. 13à) è N = 40 (ðèñ. 13á ). Èç ðèñ. 13ñëåäóåò, ÷òî èçìåíåíèå ìîìåíòà L0 äëÿ ñ�åðè÷åñêèõñîñòîÿíèé ïðîèñõîäèò ïðè ñòîëêíîâåíèÿõ ñ ïðèöåëü�íûìè ïàðàìåòðàìè, ïðèìåðíî ðàâíûìè ðàçìåðó îð�áèòû. Èçìåíåíèå ÷èñëà (n1)0 äëÿ ïàðàáîëè÷åñêèõ ñî�ñòîÿíèé ïðîèñõîäèò ïðè ñòîëêíîâåíèÿõ ñ ïðèöåëü�íûìè ïàðàìåòðàìè, ñóùåñòâåííî ìåíüøèìè ðàçìå�ðà âîçáóæäåííîé îðáèòû.Â ñëó÷àå ïàðàáîëè÷åñêîãî áàçèñà ïåðåìåøèâàíèåñîñòîÿíèé ñ ðàçíûìè ÷èñëàìè n1 â ðåçóëüòàòå êâàí�òîâîé èíòåð�åðåíöèè íå ïðîèñõîäèò, òàê êàê àñèì�ïòîòè÷åñêèå ïðåäåëû �óíêöèé INn10(R) ñ êâàíòîâû�ìè ÷èñëàìè n1 < N � 1 ðàâíû íóëþ è òîëüêî ó îä�íîé �óíêöèè ñ ìàêñèìàëüíûì ÷èñëîì n1 = N � 1àáñîëþòíàÿ âåëè÷èíà ýòîãî ïðåäåëà ðàâíà åäèíèöå.Ïåðåìåøèâàíèå ñîñòîÿíèé ñ ðàçíûìè ÷èñëàìè n1ïðîèñõîäèò òîëüêî ïðè ðàññòîÿíèèR âîçìóùàþùåãîàòîìà B ìåíüøåì ðàçìåðà îðáèòû RN , à ïðè îòëåòåàòîìà B íà áîëüøîå ðàññòîÿíèå ïåðåìåøèâàíèå èñ÷å�çàåò è âåðîÿòíîñòü íà÷àëüíîãî ñîñòîÿíèÿ ñòàíîâèòñÿðàâíîé åäèíèöå. Ïîýòîìó èçìåíåíèå ÷èñëà n1 ó ñî�ñòîÿíèé ïàðàáîëè÷åñêîãî áàçèñà ïðîèñõîäèò òîëüêîçà ñ÷åò àäèàáàòè÷åñêèõ ïåðåõîäîâ; íà ðèñ. 13 ïîêà�çàíû âåðîÿòíîñòè òîëüêî ýòèõ ïåðåõîäîâ. Ïàðàáîëè�÷åñêèå ñîñòîÿíèÿ î÷åíü ý��åêòèâíî ïåðåìåøèâàþò�ñÿ òàêæå â ýëåêòðè÷åñêèõ ïîëÿõ, ïðèñóòñòâóþùèõâ ýêñïåðèìåíòàëüíûõ óñòàíîâêàõ, à òàêæå ïîä äåé�ñòâèåì ïîëåé àòîìíûõ èîíîâ [6℄.Íà ðèñ. 14 ïîêàçàíû ïîëíûå ñå÷åíèÿ òóøåíèÿñ�åðè÷åñêèõ ñîñòîÿíèé ñ ìîìåíòàìè L0 = 1, 3, 8 â çà�âèñèìîñòè îò ãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà N = 10�40.Ïðè 25 � N � 45 ïîëó÷åííûå â äàííîé ðàáîòå ñå�÷åíèÿ íà ÷åòûðå�ïÿòü ïîðÿäêîâ è áîëåå ïðåâûøà�þò ñå÷åíèÿ, íàéäåííûå â ïðèáëèæåíèè îäíîêðàòíî�ãî ñòîëêíîâåíèÿ âîçáóæäåííîãî ýëåêòðîíà ñ àòîìîìB [28℄. Ïðè N < 25 ýòî ïðåâûøåíèå óìåíüøàåòñÿ äîòðåõ�÷åòûðåõ ïîðÿäêîâ.Èç ðèñ. 14 ñëåäóåò, ÷òî äëÿ ìàëûõ ìîìåíòîâL0 = 1, 3 ñå÷åíèÿ, íàéäåííûå ìåòîäîì êâàíòîâîéèíòåð�åðåíöèè è ïðè ÷èñëåííîì ðåøåíèè àäèàáàòè�÷åñêîé ñèñòåìû óðàâíåíèé ïðàêòè÷åñêè ñîâïàäàþòïðè âñåõ êâàíòîâûõ ÷èñëàõ 10 � N � 40. Ñå÷åíèåòóøåíèÿ ñîñòîÿíèÿ ñ L0 = 8 ïðè N � 25, íàéäåííîå÷èñëåííûì ðåøåíèåì àäèàáàòè÷åñêîé ñèñòåìû óðàâ�íåíèé, íà ïîðÿäîê áîëüøå ñå÷åíèÿ, ïîëó÷åííîãî ìå�òîäîì êâàíòîâîé èíòåð�åðåíöèè. Ýòî ïðåâûøåíèåîáúÿñíÿåòñÿ âûðîæäåíèåì îðòîãîíàëèçîâàííûõ ñî�ñòîÿíèé, ñëåäñòâèåì êîòîðîãî ÿâëÿåòñÿ èõ áîëåå èí�
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�èñ. 14. Ïîëíûå ñå÷åíèÿ òóøåíèÿ ñ�åðè÷åñêèõ ñî-ñòîÿíèé ñ ìîìåíòàìè L0 = 1, 3, 8 â çàâèñèìîñòèîò ãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà N = 10�40. Òîëñòûåëèíèè � ðåçóëüòàò ìåòîäà êâàíòîâîé èíòåð�åðåí-öèè, òîíêèå ëèíèè è ñèìâîëû � ðåçóëüòàòû ðåøå-íèÿ ñèñòåìû àäèàáàòè÷åñêèõ óðàâíåíèé (73), (74);vXe = 0:001 àò. åä.òåíñèâíîå çàñåëåíèå. Åñëè ó÷åñòü ñäâèãè ýòèõ óðîâ�íåé, òî ðàçëè÷èå ìåòîäà êâàíòîâîé èíòåð�åðåíöèè èàäèàáàòè÷åñêîãî ïðèáëèæåíèÿ ñóùåñòâåííî óìåíü�øàåòñÿ, ÷òî áûëî ïîäòâåðæäåíî ïðîáíûì ðàñ÷åòîì.6. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅ�àçìåð íåéòðàëüíîãî àòîìà B, âîçìóùàþùåãîîäíîýëåêòðîííûé âîçáóæäåííûé àòîì, ñóùåñòâåí�íî ìåíüøå ðàçìåðà åãî îðáèòû. Îäíàêî ñâîéñòâàâîçáóæäåííîãî àòîìà, âîçìóùåííîãî àòîìîì B, ñó�ùåñòâåííî îòëè÷àþòñÿ îò ñâîéñòâ íåâîçìóùåííîãîàòîìà, ÷òî îáóñëîâëåíî âûðîæäåíèåì êóëîíîâñêèõóðîâíåé ýíåðãèè. Íàïðèìåð, àáñîëþòíàÿ âåëè÷èíàâîëíîâîé �óíêöèè àêòèâíîãî ñîñòîÿíèÿ âáëèçè àòî�ìà B ñóùåñòâåííî áîëüøå âåëè÷èí íåâîçìóùåííûõêóëîíîâñêèõ �óíêöèé, êîãäà âîçìóùàþùèé àòîìB íàõîäèòñÿ â êëàññè÷åñêè ðàçðåøåííîé îáëàñòè.Â äàííîé ñòàòüå ýòîò ý��åêò îáúÿñíÿåòñÿ ìíîãî�êðàòíîñòüþ ñòîëêíîâåíèé ñ àòîìîì B ýëåêòðîíà,ðàññìàòðèâàåìîãî êàê êëàññè÷åñêàÿ ÷àñòèöà. Âîëíî�âûå �óíêöèè îðòîãîíàëèçîâàííûõ ñîñòîÿíèé òàêæåñóùåñòâåííî îòëè÷íû îò íåâîçìóùåííûõ âîëíîâûõ�óíêöèé.Íàéäåíî òàêæå, ÷òî èíòåíñèâíîñòè èçëó÷åíèÿ�îòîíîâ èç àêòèâíûõ ñîñòîÿíèé ñóùåñòâåííî îòëè�÷àþòñÿ îò èíòåíñèâíîñòåé èçëó÷åíèÿ íåâîçìóùåí�íûõ êóëîíîâñêèõ ñîñòîÿíèé. Åñëè âîçìóùàþùèéàòîì B íàõîäèòñÿ â îáëàñòè êëàññè÷åñêè ðàçðåøåí�4 ÆÝÒÔ, âûï. 6 (12) 1089



Ì. È. ×èáèñîâ ÆÝÒÔ, òîì 136, âûï. 6 (12), 2009íîãî äâèæåíèÿ ýëåêòðîíà, òî ðàäèàöèîííûå âðåìåíàæèçíè áîëåå ÷åì íà ïîðÿäîê ïðåâîñõîäÿò ðàäèàöèîí�íûå âðåìåíà æèçíè íåâîçìóùåííûõ âîçáóæäåííûõàòîìîâ. Åñëè ðàäèàöèîííûå âðåìåíà óâåëè÷èâàþò�ñÿ, òî èíòåíñèâíîñòè èçëó÷åíèÿ óìåíüøàþòñÿ. Ïðèàñèìïòîòè÷åñêè áîëüøèõ óäàëåíèÿõ àòîìà B îò êó�ëîíîâñêîãî öåíòðà ýòè âðåìåíà ðàâíû âðåìåíàì èç�ëó÷åíèÿ ïàðàáîëè÷åñêèõ ñîñòîÿíèé ñ ìàêñèìàëüíûìäèïîëüíûì ìîìåíòîì.Èíòåíñèâíîñòè èçëó÷åíèÿ ñ ïåðåõîäàìè èç îò�äåëüíîãî ñ�åðè÷åñêîãî è îòäåëüíîãî ïàðàáîëè÷åñêî�ãî îðòîãîíàëèçîâàííûõ ñîñòîÿíèé òàêæå ñóùåñòâåí�íî îòëè÷àþòñÿ îò èíòåíñèâíîñòåé èçëó÷åíèÿ ïðè ïå�ðåõîäàõ èç íåâîçìóùåííûõ êóëîíîâñêèõ ñîñòîÿíèé.Îáíàðóæåíî òàêæå, ÷òî èç-çà âûðîæäåíèÿ êóëî�íîâñêèõ óðîâíåé ýíåðãèè ïåðåìåøèâàíèå îðáèòàëü�íîãî ìîìåíòà L ýëåêòðîíà â ñ�åðè÷åñêèõ ñîñòîÿíè�ÿõ ïðîèñõîäèò â ðåçóëüòàòå êâàíòîâîé èíòåð�åðåí�öèè àäèàáàòè÷åñêèõ ñîñòîÿíèé è ý��åêòèâíûå ñå÷å�íèÿ ýòîãî ïåðåìåøèâàíèÿ îêàçûâàþòñÿ î÷åíü áîëü�øèìè.Ýíåðãèè îðòîãîíàëèçîâàííûõ ñîñòîÿíèé ïðè�íèìàëèñü ðàâíûìè ýíåðãèè íåâîçìóùåííûõ ñîñòî�ÿíèé, òàê êàê èõ âîëíîâûå �óíêöèè ðàâíû íóëþïðè r = R. Îäíàêî �àêò íàëè÷èÿ òàêèõ íóëåé óâîëíîâûõ �óíêöèé ïðèâîäèò ëèøü ê óìåíüøåíèþàáñîëþòíîé âåëè÷èíû ñìåùåíèÿ ýíåðãèè.�àáîòà ïðîâåäåíà ïðè �èíàíñîâîé ïîääåðæêåÔåäåðàëüíîãî àãåíòñòâà ïî íàóêå è èííîâàöèÿì �Ôâ ðàìêàõ Ïðîãðàììû ¾Íàó÷íûå è ïåäàãîãè÷åñêèåêàäðû èííîâàöèîííîé �îññèè¿ íà 2009�2012 ãã., àòàêæå ãðàíòà ÍØ-2457.2008.2 Ïðåçèäåíòà �Ô â ðàì�êàõ Ïðîãðàììû ïîääåðæêè âåäóùèõ íàó÷íûõ øêîë.Ï�ÈËÎÆÅÍÈÅÄëÿ ïåðåõîäîâ áåç èçìåíåíèÿ ãëàâíîãî êâàíòîâî�ãî ÷èñëà èñêîìûé ìàòðè÷íûé ýëåìåíò ìîæíî çàïè�ñàòü â âèäåXn01;n02;m�1n1;n2;m = NrhJ1J3 + J2J4i; (A.1)ãäåNr = 12Z(m!)2(m0!)2 ��s (n1+m)!(n2+m)!n1!n2! (n01+m0)!(n02+m0)!n01!n02! : (A.2)Ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû âåëè÷èí X = y � ix == r sin � exp(�i') îäèíàêîâû è îòëè÷íû îò íó�ëÿ, åñëè êâàíòîâîå ÷èñëî m ìåíÿåòñÿ íà åäèíèöó,

m! m�1; ïîýòîìó èçìåíåíèå ñòåïåíåé ìíîæèòåëåé(Z�=N)m=2 èëè (Z�=N)m=2 ó ïàðàáîëè÷åñêèõ âîëíî�âûõ �óíêöèé íà÷àëüíîãî è êîíå÷íîãî ñîñòîÿíèé ðàâ�íî �1=2. Ïîñêîëüêó r sin � = p��, ïîëíûå âåëè÷èíûýòèõ ñòåïåíåé ðàâíû öåëûì ÷èñëàì, è èíòåãðàëû ââûðàæåíèè (A.1) ìîæíî, èñïîëüçóÿ ýëåìåíò îáúåìàdr = [(�+ �)=4℄d� d� d', çàïèñàòü â âèäåJ1 = 1Z0 e�yym 1F1(�n2;m+ 1; y)�� 1F1(�n02;m; y) dy; (A.3)J2 = 1Z0 e�xxm 1F1(�n1; m+ 1; x)�� 1F1(�n01; m; x) dx; (A.4)J3 = 1Z0 e�xxm+1 1F1(�n1; m+ 1; x)�� 1F1(�n01; m; x) dx; (A.5)J4 = 1Z0 e�yym+1 1F1(�n2; m+ 1; y)�� 1F1(�n02; m; y) dy; (A.6)ãäå x = Z�=N , y = Z�=N . Ïàðàáîëè÷åñêèå êâàíòî�âûå ÷èñëà óäîâëåòâîðÿþò ñîîòíîøåíèÿìn1+n2+m+1 = N; n01+n02+m0+1 = N; m0 = m�1:Èíòåãðàëû J1, J2 áîëåå ïðîñòûå. Âû÷èñëèì J1,èñïîëüçóÿ ñîîòíîøåíèå ìåæäó âûðîæäåííûìè ãè�ïåðãåîìåòðè÷åñêèìè �óíêöèÿìè 9.212.3 â ñïðàâî÷�íèêå [14℄:1F1(�; ; z) = ��� 1F1(�+ 1;  + 1; z) ++� � � � 1F1(�;  + 1; z): (A.7)Ôóíêöèÿ 1F1(�n02; m; y) â (A.3) ïðåîáðàçóåòñÿ ñ ïî�ìîùüþ (A.7) ê âûðàæåíèþ1F1(�n02; m; y) = ��n02m� 1F1(�n02+1; m+1; y)++�n02 +mm � 1F1(�n02; m+ 1; y): (A.8)1090



ÆÝÒÔ, òîì 136, âûï. 6 (12), 2009 Âîçìóùåíèå âîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé àòîìà âîäîðîäà : : :Ïîäñòàâëÿÿ ýòî ñîîòíîøåíèå â �îðìóëó (A.3)è ââîäÿ â ïîêàçàòåëü ýêñïîíåíòû ïàðàìåòð �� exp(�x)! exp(��x)�, êîòîðûé ïîñëå âû÷èñëåíèÿèíòåãðàëà áóäåò óñòðåìëåí ê åäèíèöå, � ! 1, ïîëó�÷àåì äëÿ J1 âûðàæåíèåJ1(�) = �n02m 1Z0 e��yym 1F1(�n2; m+ 1; y)�� 1F1(�n02 + 1; m+ 1; y) dy ++ n02 +mm 1Z0 e��yym 1F1(�n2; m+ 1; y)�� 1F1(�n02; m+ 1; y) dy: (A.9)Îáà ýòè èíòåãðàëà ñîâïàäàþò ñ èíòåãðàëîì (f,9) âìàòåìàòè÷åñêèõ äîïîëíåíèÿõ êíèãè [1℄. Îíè ëåãêîâû÷èñëÿþòñÿ â ñëó÷àå, êîãäà ïàðàìåòðû  äâóõ âû�ðîæäåííûõ ãèïåðãåîìåòðè÷åñêèõ �óíêöèé îäèíàêî�âû è íà åäèíèöó áîëüøå âåëè÷èíû ñòåïåíè m ìíî�æèòåëÿ ym. Äëÿ ïîëó÷åíèÿ èìåííî òàêèõ ïîäûíòå�ãðàëüíûõ âûðàæåíèé èñïîëüçîâàëîñü ñîîòíîøåíèå(A.7) äëÿ �óíêöèé 1F1(: : : ). �åçóëüòàò âû÷èñëåíèÿýòèõ èíòåãðàëîâ äàåòñÿ �îðìóëîé (f,10) â ìàòåìà�òè÷åñêîì äîïîëíåíèè êíèãè [1℄. Íàïðèìåð, âòîðîéèíòåãðàë â �îðìóëå (A.9) ðàâåíJ12(�) = 1Z0 e��yym 1F1(�n2; m+ 1; y)�� 1F1(�n02; m+ 1; y) dy = m!��(n2+n02+m+1) �� (� � 1)n2+n02 �� 2F1 ��n2; �n02; m+ 1; (�� 1)�2� : (A.10)Ïîñêîëüêó âñå òðè ïàðàìåòðà, �, � è , ïîëíîé ãè�ïåðãåîìåòðè÷åñêîé �óíêöèè 2F1(: : : ) ÿâëÿþòñÿ öå�ëûìè ÷èñëàìè (è ýòî âûïîëíÿåòñÿ äëÿ âñåõ êâàí�òîâûõ ñîñòîÿíèé â êóëîíîâñêîì ïîëå!), ñîîòâåòñòâó�þùèé ýòîé �óíêöèè ìíîãî÷ëåí ìîæíî çàïèñàòü ââèäå êîíå÷íîé ñóììû, âñå ÷ëåíû êîòîðîé îïðåäå�ëÿþòñÿ �àêòîðèàëàìè öåëûõ ÷èñåë. Äëÿ èíòåãðàëà(A.10) ïîëó÷àåì âûðàæåíèåJ12(�) = m! ��(n2+n02+m+1) min(n2;n02)Xk=0 n2!(n2 � k)! �� n02!(n02 � k)! m!(m+ k)! (�� 1)n02+n2�2kk! ; (A.11)

â êîòîðîì êàæäûé ÷ëåí ñóììû óìíîæåí íà ïðèñóò�ñòâóþùèé â (A.10) ïåðåä �óíêöèåé 2F1(: : : ) ìíîæè�òåëü (�� 1)n02+n2 .Ïðåäåë âûðàæåíèÿ (A.11) ïðè �! 1 îòëè÷åí îòíóëÿ òîëüêî â ñëó÷àå ðàâåíñòâà àáñîëþòíûõ âåëè�÷èí äâóõ ïåðâûõ ïàðàìåòðîâ �óíêöèè 2F1(: : : ), ò. å.÷èñåë n2 = n02 â �îðìóëå (A.11). Ïðè ýòîì âåëè÷è�íà âûðàæåíèÿ (A.11) çàâèñèò òîëüêî îò ïîñëåäíåãî÷ëåíà ñóììû, â êîòîðîì ñòåïåíü ìíîæèòåëÿ � � 1ðàâíà â ýòîì ñëó÷àå íóëþ: n02 + n2 � 2k = 0.Ïåðâûé èíòåãðàë â �îðìóëå (A.9) âû÷èñëÿåòñÿàíàëîãè÷íî, è èíòåãðàë J1 îêàçûâàåòñÿ ðàâíûìJ1 = m!m0!n2!(n2 +m)! ��8<: (n2 +m); n2 = n02; n1 = n01 � 1;�(n2 + 1); n1 = n01; n2 = n02 � 1: (A.12)Àíàëîãè÷íî âû÷èñëÿåòñÿ èíòåãðàë J2:J2 = m!m0!n1!(n1 +m� 1)! ��8><>: � n1 + 1n1 +m; n1 = n01 � 1;1; n1 = n01: (A.13)Ïðè äðóãèõ ñîîòíîøåíèÿõ ìåæäó ÷èñëàìè n1, n01 èí�òåãðàëû J1 è J2 ðàâíû íóëþ. Òàê êàê èíòåãðàëûJ1, J2 ïðèñóòñòâóþò â ðàçíûõ ñëàãàåìûõ â �îðìóëå(A.1), âûðàæåíèå (A.1) îòëè÷íî îò íóëÿ òîëüêî ïðèn1 = n01 (êîãäà n2 = n02 � 1) è n1 = n01 � 1 (êîãäàn2 = n02).Èíòåãðàëû J3 è J4 ñëîæíåå èíòåãðàëîâ J1 è J2.Îíè òàêæå ìîãóò áûòü âû÷èñëåíû ñ ïîìîùüþ èí�òåãðàëà (f:9) â ìàòåìàòè÷åñêèõ äîïîëíåíèÿõ êíè�ãè [1℄, íî ñ ïîìîùüþ ñîîòíîøåíèÿ (A.7) êàæäûé èçíèõ ïðèâîäèòñÿ ê øåñòè èíòåãðàëàì òèïà èíòåãðàëà(A.10). Øåñòü ýòèõ èíòåãðàëîâ îòëè÷íû îò íóëÿ ïðè÷åòûðåõ çíà÷åíèÿõ ÷èñëà n1:n1 = n01 � 2; n1 = n01 � 1; n1 = n01; n1 = n01 + 1;íî ó÷èòûâàòü íàäî òîëüêî òå èíòåãðàëû, êîòîðûå,êàê è èíòåãðàëû J1 è J2, îòëè÷íû îò íóëÿ ïðèn1 = n01 � 1 è n1 = n01.Ñ ïîìîùüþ àíàëîãè÷íûõ âû÷èñëåíèé ïðîèçâåäå�íèÿ èíòåãðàëîâ J1J3 è J2J4 îêàçàëèñü ðàâíûìè:1091 4*



Ì. È. ×èáèñîâ ÆÝÒÔ, òîì 136, âûï. 6 (12), 2009J1J3 = �(m!)2(m0!)28>>>><>>>>: �3n1 + 2m+ 2)n2!(n1 + 1)!�n2 +m� 1)!(n1 +m)! ; n1 = n01 � 1;�3n1 +m+ 1)n1!(n2 + 1)!�n1 +m� 1)!(n2 +m)! ; n1 = n01; (A.14)
J2J4 = �(m!)2(m0!)28>>>><>>>>: �3n2 +m+ 1)n2!(n1 + 1)!�n2 +m� 1)!(n1 +m)! ; n1 = n01 � 1;�3n2 + 2m+ 2)n1!(n2 + 1)!�n1 +m� 1)!(n2 +m)! ; n1 = n01: (A.15)Âåðõíèå ñòðîêè ýòèõ âûðàæåíèé ðàçëè÷àþòñÿ ëèøü ìíîæèòåëÿìè 3n1+2m+2 è 3n2+m+1, ñóììà êîòîðûõðàâíà 3N . Íèæíèå ñòðîêè ðàçëè÷àþòñÿ òàêæå ëèøü àíàëîãè÷íûìè ìíîæèòåëÿìè, ñóììà êîòîðûõ òàêæåðàâíà 3N . Ïîýòîìó äëÿ èñêîìîé ñóììû ïðîèçâåäåíèé ÷åòûðåõ èíòåãðàëîâ ïîëó÷àåìJ1J3 + J2J4 = �3N(m!)2(m0!)28>>><>>>: n2!(n1 + 1)!(n2 +m� 1)!(n1 +m)! ; n1 = n01 � 1;n1!(n2 + 1)!(n1 +m� 1)!(n2 +m)! ; n1 = n01: (A.16)Íîðìèðîâî÷íûé ìíîæèòåëü (A.2) ïðè m0 = m� 1 è çíà÷åíèÿõ n1 = n01 è n1 = n01 � 1 ïðåîáðàçóåòñÿ:Nr = 12Z(m!)2(m0!)2 8>>>><>>>>: �n1 +m)!(n2 +m� 1)!n2!(n1 + 1)! p(n1 + 1)(n2 +m); n1 = n01 � 1;�n2 +m)!(n1 +m� 1)!n1!(n2 + 1)! p(n1 +m)(n2 + 1); n1 = n01: (A.17)Ïðîèçâåäåíèå âûðàæåíèé (A.16) è (A.17) ðàâíî âû�ðàæåíèþ (48) â îñíîâíîì òåêñòå.ËÈÒÅ�ÀÒÓ�À1. Ë. Ä. Ëàíäàó, Å. Ì. Ëè�øèö, Êâàíòîâàÿ ìåõàíèêà:íåðåëÿòèâèñòñêàÿ òåîðèÿ, Íàóêà, Ìîñêâà (1989).2. Ì. È. ×èáèñîâ, À. Ì. Åðìîëàåâ, Ì. Øåðêàíè,Ô. Áðóéàð, ÆÝÒÔ 117, 313 (2000). M. I. Chibisov,Phys. Rev. Lett. 84, 451 (2000); J. Phys. B 34, 49(2001).3. Ì. È. ×èáèñîâ, ÆÝÒÔ 120, 291 (2001); ÓÔÍ 172,3 (2002).4. M. I. Chibisov, A. A. Khuskivadze, and I. I. Fabrikant,J. Phys. B 35, L193 (2002).5. A. A. Khuskivadze, M. I. Chibisov, and I. I. Fabrikant,Phys. Rev. A 66, 042709 (2002).6. Ì. È. ×èáèñîâ, ÆÝÒÔ 132, 1064 (2007).
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