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ÏÅ�ÅÍÎÑ ÑËÀÁÎÑÂßÇÀÍÍÎ�Î ÝËÅÊÒ�ÎÍÀ Ï�ÈÑÒÎËÊÍÎÂÅÍÈßÕ �ÈÄÁÅ��ÎÂÑÊÈÕ ÀÒÎÌÎÂÑ ÍÅÉÒ�ÀËÜÍÛÌÈ ×ÀÑÒÈÖÀÌÈ.II. ÎÁ�ÀÇÎÂÀÍÈÅ ÈÎÍÍÎÉ ÏÀ�Û È �ÅÇÎÍÀÍÑÍÎÅÒÓØÅÍÈÅ Ó�ÎÂÍÅÉ Rb(nl) È Ne(nl) ÀÒÎÌÀÌÈ Ca, Sr È BaÀ. À. Íàðèö a;b, Å. Ñ. Ìèðîí÷óê b, Â. Ñ. Ëåáåäåâ a;b*aÔèçè÷åñêèé èíñòèòóò èì. Ï. Í. Ëåáåäåâà �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê119991, Ìîñêâà, �îññèÿbÌîñêîâñêèé �èçèêî-òåõíè÷åñêèé èíñòèòóò (�îñóäàðñòâåííûé óíèâåðñèòåò)141700, Äîëãîïðóäíûé, Ìîñêîâñêàÿ îáë., �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 6 �åâðàëÿ 2013 ã.Èññëåäîâàíû ïðîöåññû ïåðåíîñà ýëåêòðîíà ïðè òåïëîâûõ ñòîëêíîâåíèÿõ ðèäáåðãîâñêèõ àòîìîâ ñ ùåëî÷-íîçåìåëüíûìè àòîìàìè Ca(4s2), Sr(5s2) è Ba(6s2), ñïîñîáíûìè ê îáðàçîâàíèþ îòðèöàòåëüíûõ èîíîâñ âíåøíèì p-ýëåêòðîíîì ñ ìàëîé ýíåðãèåé ñâÿçè. �àññìîòðåíû êàíàëû îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû èðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ âûñîêîâîçáóæäåííûõ óðîâíåé àòîìîâ ïðè ïåðåõîäàõ ìåæäó ðèäáåðãîâñêèìè êî-âàëåíòíûìè è èîííûìè òåðìàìè êâàçèìîëåêóëû, îáðàçóþùåéñÿ â õîäå ñòîëêíîâåíèÿ ÷àñòèö. Äëÿ ñå-ëåêòèâíî âîçáóæäåííûõ nl-óðîâíåé  l � n è äëÿ ñîñòîÿíèé ñ áîëüøèìè çíà÷åíèÿìè îðáèòàëüíîãîìîìåíòà l = n � 1, n � 2 ïðîâåäåíî ñðàâíåíèå âêëàäîâ óêàçàííûõ êàíàëîâ ðåàêöèè â ïîëíîå ñå÷åíèåîïóñòîøåíèÿ ðèäáåðãîâñêèõ ñîñòîÿíèé àòîìîâ Rb(nl) è Ne(nl) â çàâèñèìîñòè îò ãëàâíîãî êâàíòîâîãî÷èñëà n. Ïðîäåìîíñòðèðîâàíî, ÷òî ïðè íåâûñîêèõ çíà÷åíèÿõ n ïðåîáëàäàåò âêëàä ðåçîíàíñíîãî òóøå-íèÿ, à ïðè óâåëè÷åíèè n äîìèíèðóþùèì îêàçûâàåòñÿ ïðîöåññ îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû. Óñòàíîâëåíàñèëüíàÿ çàâèñèìîñòü ðåçóëüòàòîâ äëÿ âåëè÷èí è ïîëîæåíèé ìàêñèìóìîâ ñå÷åíèé îáîèõ ïðîöåññîâ îòýíåðãèè ñðîäñòâà ùåëî÷íîçåìåëüíîãî àòîìà ê ýëåêòðîíó è îò îðáèòàëüíîãî ìîìåíòà l âûñîêîâîçáóæäåí-íîãî àòîìà. Ïîêàçàíî, ÷òî â ñëó÷àå ðèäáåðãîâñêèõ àòîìîâ â ñîñòîÿíèÿõ ñ áîëüøèìè çíà÷åíèÿìè l � n�1ñêîðîñòè ïðîöåññîâ îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû è ñòîëêíîâèòåëüíîãî òóøåíèÿ çíà÷èòåëüíî íèæå, ÷åì äëÿnl-óðîâíåé ñ l � n.DOI: 10.7868/S00444510131000271. ÂÂÅÄÅÍÈÅÈññëåäîâàíèÿ ðàäèàöèîííûõ è ñòîëêíîâèòåëü�íûõ ïðîöåññîâ ñ ó÷àñòèåì ðèäáåðãîâñêèõ àòîìîâ,à òàêæå ý��åêòîâ èõ âçàèìîäåéñòâèÿ ñ íåéòðàëü�íûìè è çàðÿæåííûìè ÷àñòèöàìè è âíåøíèìè ïî�ëÿìè ïðåäñòàâëÿþò èíòåðåñ äëÿ ðÿäà �óíäàìåí�òàëüíûõ íàïðàâëåíèé àòîìíî-ìîëåêóëÿðíîé �èçè�êè [1�4℄, êâàíòîâîé îïòèêè è êâàíòîâîé èí�îðìà�òèêè [5�8℄, äëÿ ìíîãî÷èñëåííûõ ïðèëîæåíèé ê ñïåê�òðîñêîïèè [9, 10℄ è êèíåòèêå ãàçîâ è ïëàçìû [11�13℄,àñòðî�èçèêå è ðàäèîàñòðîíîìèè [14℄. Õàðàêòåðíîéîñîáåííîñòüþ ñòîëêíîâåíèé ðèäáåðãîâñêèõ àòîìîâ*E-mail: vlebedev�si.lebedev.ru

ñ íåéòðàëüíûìè ÷àñòèöàìè ÿâëÿåòñÿ ìíîãîîáðà�çèå âîçìîæíûõ �èçè÷åñêèõ ìåõàíèçìîâ âçàèìîäåé�ñòâèÿ â òàêèõ ñèñòåìàõ, ïðèâîäÿùèõ ê ðàçëè÷íûìòèïàì íåóïðóãèõ è êâàçèóïðóãèõ ïåðåõîäîâ ìåæäóâûñîêîâîçáóæäåííûìè óðîâíÿìè, à òàêæå ê ïðîöåñ�ñàì èîíèçàöèè è ïåðåíîñà ýëåêòðîíà. Ïîâåäåíèå èâåëè÷èíû âåðîÿòíîñòåé è ñå÷åíèé òàêèõ ïðîöåññîâîïðåäåëÿþòñÿ çíà÷åíèÿìè ãëàâíîãî è îðáèòàëüíîãîêâàíòîâûõ ÷èñåë ðèäáåðãîâñêîãî àòîìà, ñêîðîñòüþñòîëêíîâåíèÿ è âåëè÷èíîé äå�åêòà ýíåðãèè ðåàê�öèè. Íàðÿäó ñ ýòèì ý��åêòèâíîñòü è ñïåöè�è÷å�ñêèå îñîáåííîñòè ñòîëêíîâèòåëüíûõ ïðîöåññîâ ñ ó÷à�ñòèåì ðèäáåðãîâñêèõ àòîìîâ â âåñüìà çíà÷èòåëüíîéìåðå çàâèñÿò îò êîíêðåòíîãî òèïà âîçìóùàþùåãîàòîìà èëè ìîëåêóëû.699 2*



À. À. Íàðèö, Å. Ñ. Ìèðîí÷óê, Â. Ñ. Ëåáåäåâ ÆÝÒÔ, òîì 144, âûï. 4 (10), 2013Áîëüøîå êîëè÷åñòâî ýêñïåðèìåíòàëüíûõ è òåî�ðåòè÷åñêèõ ðàáîò ïîñâÿùåíî èçó÷åíèþ ðàçíîîáðàç�íûõ ïðîöåññîâ òåïëîâûõ ñòîëêíîâåíèé ðèäáåðãîâ�ñêèõ àòîìîâ ñ íåéòðàëüíûìè ÷àñòèöàìè, â òîì ÷èñ�ëå ñ àòîìàìè èíåðòíûõ ãàçîâ è ùåëî÷íûõ ìåòàëëîâ,à òàêæå ñ ïîëÿðíûìè è íåïîëÿðíûìè ìîëåêóëàìè.Îñíîâíûå ðåçóëüòàòû ýòèõ ðàáîò îòðàæåíû â ðÿäåîáçîðíûõ ñòàòåé è ìîíîãðà�èé [1; 2; 15℄.Â äàííîé ðàáîòå ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû òåîðå�òè÷åñêîãî èññëåäîâàíèÿ ïðîöåññîâ òåïëîâûõ ñòîëê�íîâåíèé ðèäáåðãîâñêèõ àòîìîâ ðóáèäèÿ è íåîíà ñàòîìàìè Ca(4s2), Sr(5s2), Ba(6s2), ñïîñîáíûìè ê îá�ðàçîâàíèþ îòðèöàòåëüíûõ èîíîâ ñ ìàëîé ýíåðãè�åé ñâÿçè 19�144 ìýÂ. Èññëåäîâàíèÿ ïîäîáíîãî òè�ïà ïðîöåññîâ òåïëîâûõ ñòîëêíîâåíèé ñ ó÷àñòèåìâûñîêîâîçáóæäåííûõ àòîìîâ ïðåäñòàâëÿþò çíà÷è�òåëüíûé èíòåðåñ äëÿ ýêñïåðèìåíòîâ ïî îáðàçîâàíèþñëàáîñâÿçàííûõ àòîìàðíûõ è ìîëåêóëÿðíûõ àíèî�íîâ [16�22℄, à òàêæå òÿæåëûõ ðèäáåðãîâñêèõ ñè�ñòåì, ñîñòîÿùèõ èç ïîëîæèòåëüíîãî è îòðèöàòåëü�íîãî èîíîâ [23; 24℄.Äëÿ âîçìóùàþùèõ àòîìîâ B ùåëî÷íîçåìåëüíûõýëåìåíòîâ îäíèì èç âîçìîæíûõ ðåçóëüòàòîâ ñòîëê�íîâåíèÿ ñ ðèäáåðãîâñêèì àòîìîì A(nl) ÿâëÿåòñÿ îá�ðàçîâàíèå èîííîé ïàðû A+ + B� â êîíå÷íîì êàíà�ëå ðåàêöèè. Äëÿ ñòîëêíîâåíèé àòîìîâ Ne â ns- ènd-ñîñòîÿíèÿõ ñ àòîìàìè Ca(4s2) ïðîöåññ îáðàçîâà�íèÿ èîííîé ïàðû èññëåäîâàëñÿ â ðàáîòàõ [17, 25, 26℄.Ñòîëêíîâåíèÿ ÷àñòèö A(nl) è B ìîãóò ïðèâîäèòüè ê íåóïðóãèì ïåðåõîäàì ìåæäó âûñîêîâîçáóæäåí�íûìè óðîâíÿìè nl ! n0l0. Íàðÿäó ñ òðàäèöèîííûììåõàíèçìîì Ôåðìè [27℄, îáóñëîâëåííûì ïåðåõîäàìèìåæäó ðèäáåðãîâñêèìè óðîâíÿìè àòîìà ïðè ðàññå�ÿíèè ñëàáîñâÿçàííîãî ýëåêòðîíà íà âîçìóùàþùåé÷àñòèöå, åùå îäèí èç âîçìîæíûõ ìåõàíèçìîâ òàêèõïåðåõîäîâ ïðîèñõîäèò ÷åðåç ñòàäèþ îáðàçîâàíèÿ îò�ðèöàòåëüíîãî B�t è ïîëîæèòåëüíîãî A+ èîíîâ [28℄.Ïîýòîìó ñòîëêíîâèòåëüíîå îïóñòîøåíèå ðèäáåðãîâ�ñêèõ ñîñòîÿíèé ÷àñòèöàìè ñ ìàëîé ýíåðãèåé ñðîä�ñòâà ê ýëåêòðîíó ìîæåò îñóùåñòâëÿòüñÿ ïî äâóì êà�íàëàì:A(nl)+B! A++B�t ! ( A+ + B� ; (1a)A(n0l0) + B : (1b)Îáðàçîâàíèå èîííîé ïàðû (ïåðâûé êàíàë ðåàêöèè)ïðîèñõîäèò, êîãäà âðåìåííî îáðàçóþùèéñÿ îòðèöà�òåëüíûé èîí B�t íå ðàñïàäàåòñÿ (âûæèâàåò) â ðå�çóëüòàòå âñåõ âîçìîæíûõ ïåðåñå÷åíèé èîííîãî òåð�ìà ñ ðèäáåðãîâñêèìè êîâàëåíòíûìè òåðìàìè. �å�çîíàíñíîå òóøåíèå nl-ñîñòîÿíèé, îáóñëîâëåííîå ïå�ðåõîäàìè ìåæäó ðèäáåðãîâñêèìè óðîâíÿìè (âòî�ðîé êàíàë ðåàêöèè), èìååò ìåñòî, êîãäà â êîíå÷�

íîì ñîñòîÿíèè îäèí èç êîâàëåíòíûõ òåðìîâ ñèñòå�ìû A(n0l0)+B îêàçûâàåòñÿ çàñåëåííûì. Îáà êàíàëàðåàêöèè (1) � ðåçóëüòàò íåàäèàáàòè÷åñêèõ ïåðåõî�äîâ ìåæäó èîííûì è êîâàëåíòíûìè òåðìàìè êâàçè�ìîëåêóëû AB, îáðàçóþùåéñÿ â õîäå ñòîëêíîâåíèÿ÷àñòèö.Îñíîâíàÿ öåëü äàííîé ðàáîòû ñîñòîèò â ïðèìå�íåíèè ðàçðàáîòàííîãî íàìè òî÷íîãî ìåòîäà ðàñ÷å�òà ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ èîííî-êîâàëåíòíîé ñâÿçè[29℄ ê òåîðåòè÷åñêîìó àíàëèçó ïðîöåññîâ îáðàçîâà�íèÿ èîííîé ïàðû è ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ ðèäáåð�ãîâñêèõ óðîâíåé àòîìîâ Rb(nl) è Ne(nl) ïðè òåï�ëîâûõ ñòîëêíîâåíèÿõ ñ àòîìàìè Ca(4s2), Sr(5s2),Ba(6s2). �àññìàòðèâàåìûå ùåëî÷íîçåìåëüíûå àòî�ìû èìåþò ñóùåñòâåííî îòëè÷àþùèåñÿ äðóã îò äðóãàýíåðãèè ñðîäñòâà ê ýëåêòðîíó îò 19 ìýÂ äëÿ Ca äî144 ìýÂ äëÿ Ba. Âûïîëíåíû äåòàëüíûå ðàñ÷åòû ñå�÷åíèé óêàçàííûõ ïðîöåññîâ è óñòàíîâëåíû àáñîëþò�íûå è îòíîñèòåëüíûå âêëàäû êàíàëîâ (1a) è (1b) âïîëíîå ñå÷åíèå îïóñòîøåíèÿ ðèäáåðãîâñêèõ ñîñòîÿ�íèé. Íàðÿäó ñ îáû÷íî èçó÷àåìûìè nl-ñîñòîÿíèÿìèàòîìîâ ñ ìàëûìè çíà÷åíèÿìè îðáèòàëüíîãî ìîìåíòàl � n, ñåëåêòèâíî âîçáóæäàåìûìè ìåòîäàìè ëàçåð�íîé ñïåêòðîñêîïèè, ìû ïðîâåëè èññëåäîâàíèÿ ïðî�öåññîâ îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû è ðåçîíàíñíîãî òó�øåíèÿ äëÿ àòîìîâ â ñîñòîÿíèÿõ  áîëüøèìè çíà÷åíè�ÿìè l � n� 1. �èäáåðãîâñêèå àòîìû â öèðêóëÿðíûõñîñòîÿíèÿõ (l = jmj = n � 1) èìåþò îñîáåííî áîëü�øèå ðàäèàöèîííûå âðåìåíà æèçíè è ïðèâëåêàþò èí�òåðåñ äëÿ ïðèëîæåíèé ê êâàíòîâîé èí�îðìàòèêå [6℄.Â òî æå âðåìÿ èññëåäîâàíèÿ ïðîöåññîâ ñòîëêíîâå�íèÿ òàêèõ àòîìîâ ñ àòîìàìè, ñïîñîáíûìè ê îáðàçî�âàíèþ ñëàáîñâÿçàííûõ îòðèöàòåëüíûõ èîíîâ, ðàíååíå ïðîâîäèëèñü.Â ðàìêàõ êëàññè÷åñêîãî îïèñàíèÿ îòíîñèòåëüíî�ãî äâèæåíèÿ ñòàëêèâàþùèõñÿ àòîìîâ â ñòàòüå ïî�ëó÷åíà ñèñòåìà óðàâíåíèé ñèëüíîé ñâÿçè äëÿ àì�ïëèòóä èññëåäóåìûõ íåàäèàáàòè÷åñêèõ ïåðåõîäîâ èñ�îðìóëèðîâàí ñàìîñîãëàñîâàííûé ñïîñîá òî÷íîãîðàñ÷åòà âåðîÿòíîñòåé è ñå÷åíèé êàê ïðîöåññîâ îáðà�çîâàíèÿ èîííîé ïàðû, òàê è ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿðèäáåðãîâñêèõ óðîâíåé. Ïðè ñòîëêíîâåíèÿõ ðèäáåð�ãîâñêèõ àòîìîâ ñ ùåëî÷íîçåìåëüíûìè àòîìàìè îáàïðîöåññà ïåðåíîñà ñëàáîñâÿçàííîãî ýëåêòðîíà, (1a) è(1b), ïðîèñõîäÿò ÷åðåç ñòàäèþ îáðàçîâàíèÿ îòðèöà�òåëüíîãî èîíà â p-ñîñòîÿíèè. Ïîìèìî ñóùåñòâåííîðàçëè÷íîãî õàðàêòåðà äàëüíîäåéñòâóþùåãî âçàèìî�äåéñòâèÿ âíåøíåãî ýëåêòðîíà ñ íåéòðàëüíûì îñòî�âîì àíèîíà (äèïîëüíûé ïîòåíöèàë â [29℄ è ïîëÿðè�çàöèîííûé ïîòåíöèàë â äàííîé ðàáîòå) ýòî âíîñèòîïðåäåëåííóþ ñïåöè�èêó â ðàñ÷åòû âîëíîâîé �óíê�öèè àíèîíà è ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ ïåðåõîäà ìåæ�700



ÆÝÒÔ, òîì 144, âûï. 4 (10), 2013 Ïåðåíîñ ñëàáîñâÿçàííîãî ýëåêòðîíà : : :äó èîííûì è ðèäáåðãîâñêèìè êîâàëåíòíûìè òåð�ìàìè êâàçèìîëåêóëû AB ïî ñðàâíåíèþ ñ ðàññìîò�ðåííûì â ðàáîòå [29℄ ñëó÷àåì, êîãäà â êîíå÷íîìêàíàëå ðåàêöèè îáðàçóåòñÿ ìîëåêóëÿðíûé àíèîí âs-ñîñòîÿíèè. Äëÿ ðåøåíèÿ ïîñòàâëåííîé çàäà÷è ìûèñïîëüçóåì òî÷íîå âûðàæåíèå äëÿ ïàðàìåòðà èîí�íî-êîâàëåíòíîé ñâÿçè, ïðèìåíèìîå äëÿ ïðîöåññîâ ñó÷àñòèåì àíèîíîâ â p-ñîñòîÿíèÿõ. Äëÿ ýòîãî ñëó�÷àÿ òàêæå ïîëó÷åíî ïðåäåëüíîå âûðàæåíèå, ñîîòâåò�ñòâóþùåå äèïîëüíîìó ïðèáëèæåíèþ.Äëÿ íàõîæäåíèÿ âîëíîâûõ �óíêöèé àíèîíîâCa�(4s24p 2Pj), Sr�(5s25p 2Pj) è Ba�(6s26p 2Pj) âp-ñîñòîÿíèÿõ ñ ðàçëè÷íûìè êîìïîíåíòàìè òîíêîéñòðóêòóðû j = 1=2, 3=2 (òàê æå, êàê è â ðàáîòå [29℄äëÿ ñëó÷àÿ ñ�åðè÷åñêè-ñèììåòðè÷íîãî s-ñîñòîÿíèÿîòðèöàòåëüíîãî èîíà) çäåñü èñïîëüçîâàí ìåòîäR-ìàòðèöû íà áàçèñå DVR-�óíêöèé (disrete va-riable representation funtions). Îäíàêî â äàííîìñëó÷àå èíòåãðèðîâàíèå ðàäèàëüíîãî óðàâíåíèÿØðåäèíãåðà â øèðîêîé îáëàñòè êîîðäèíàò âíåøíå�ãî ýëåêòðîíà ïðîâåäåíî â ý��åêòèâíîì ïîòåíöèàëå,ÿâëÿþùåìñÿ ñóïåðïîçèöèåé óñå÷åííîãî ïîëÿðèçàöè�îííîãî è öåíòðîáåæíîãî ïîòåíöèàëîâ. Êîíêðåòíûåðàñ÷åòû ñå÷åíèé èçó÷àåìûõ çäåñü ïðîöåññîâ âû�ïîëíåíû íà îñíîâå òåîðèè Ëàíäàó �Çèíåðà [30℄,äîïîëíåííîé ìîäåëüþ ðàáîò [31�33℄ äëÿ ðàñïàäàîòðèöàòåëüíîãî èîíà, íàõîäÿùåãîñÿ â p-ñîñòîÿíèè âêóëîíîâñêîì ïîëå ïîëîæèòåëüíîãî èîíà.Â çàäà÷è ðàáîòû âõîäèò ïîëó÷åíèå çàâèñèìîñòåéñå÷åíèé îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû è ðåçîíàíñíîãîòóøåíèÿ ðèäáåðãîâñêèõ ñîñòîÿíèé Rb(nl) è Ne(nl)îò ãëàâíîãî n è îðáèòàëüíîãî l êâàíòîâûõ ÷èñåë,êâàíòîâîãî äå�åêòà Æl èñõîäíîãî nl-óðîâíÿ è îò ýíåð�ãèè ñðîäñòâà âîçìóùàþùåãî àòîìà ê ýëåêòðîíó. Ïðî�âåäåíî ñðàâíåíèå âåëè÷èí ñå÷åíèé îáîèõ êàíàëîâ ðå�àêöèè (1) è îïðåäåëåíû îáëàñòè çíà÷åíèé n, â êîòî�ðûõ äîìèíèðóåò ïðîöåññ ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ ëè�áî îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû â îïóñòîøåíèè ðèäáåð�ãîâñêîãî ñîñòîÿíèÿ àòîìà. Îñîáîå âíèìàíèå óäåëåíîàíàëèçó ñóùåñòâóþùèõ ïðèáëèæåííûõ ìåòîäîâ ðàñ�÷åòà ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ èîííî-êîâàëåíòíîé ñâÿçèäëÿ ïðîöåññîâ ñ ó÷àñòèåì ùåëî÷íîçåìåëüíûõ àíèî�íîâ â p-ñîñòîÿíèè è èõ ñðàâíåíèþ ñ ðåçóëüòàòàìèòî÷íûõ ðàñ÷åòîâ. Âñå �îðìóëû ðàáîòû çàïèñàíû âñèñòåìå àòîìíûõ åäèíèö e = me = ~ = 1.2. ÎÁÙÀß ÔÎ�ÌÓËÈ�ÎÂÊÀ ÇÀÄÀ×È.ÑÈÑÒÅÌÀ Ó�ÀÂÍÅÍÈÉ ÑÈËÜÍÎÉÑÂßÇÈ ÄËß ÀÌÏËÈÒÓÄ ÏÅ�ÅÕÎÄÎÂ�àññìîòðèì äâèæåíèå âíåøíåãî ýëåêòðîíà â ïî�ëå, ÿâëÿþùåìñÿ ñóïåðïîçèöèåé ñ�åðè÷åñêè-ñèììåò-

ðè÷íîãî ïîòåíöèàëà VeA+ (r0) èîííîãî îñòîâà ðèäáåð�ãîâñêîãî àòîìà A� (VeA+ ! �1=r0 ïðè r0 ! 1) èïîòåíöèàëà VeB(r) íåéòðàëüíîé âîçìóùàþùåé ÷àñ�òèöû B. Â ñèñòåìå êîîðäèíàò ñ íà÷àëîì â öåíòðåìàññ êâàçèìîëåêóëû A��B åå ïîëíûé ãàìèëüòîíèàíH îïðåäåëÿåòñÿ âûðàæåíèåìH = Te + VeA+ (r0) + VeB (r) : (2)Çäåñü r � ðàäèóñ-âåêòîð âíåøíåãî ýëåêòðîíà îò�íîñèòåëüíî öåíòðà âîçìóùàþùåé ÷àñòèöû B, r0 == r � R � åãî ðàäèóñ-âåêòîð îòíîñèòåëüíî öåí�òðà ïîëîæèòåëüíîãî èîíà A+, R � ðàäèóñ-âåêòîð,ñîåäèíÿþùèé öåíòðû ÷àñòèö A� è B, Te � îïåðà�òîð êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè ýëåêòðîíà. Ïðè òåïëîâûõñêîðîñòÿõ ñòîëêíîâåíèÿ èññëåäóåìûå â ðàáîòå ïðî�öåññû ïðåèìóùåñòâåííî ïðîèñõîäÿò ïðè î÷åíü áîëü�øèõ ìåæúÿäåðíûõ ðàññòîÿíèÿõ. Ýòî ïîçâîëÿåò ïðå�íåáðå÷ü âçàèìîäåéñòâèåì èîííîãî îñòîâà A+ àòîìàA� ñ àòîìîì Â è ñ÷èòàòü òðàåêòîðèþ èõ îòíîñè�òåëüíîãî äâèæåíèÿ ñî ñêîðîñòüþ v ïðÿìîëèíåéíîé:R(t) = � + vt. Â ýòèõ óñëîâèÿõ ìîæíî ïðåíåáðå÷üâëèÿíèåì òðàíñëÿöèîííûõ �àêòîðîâ [30℄ (ñâÿçàí�íûõ ñ ïåðåöåíòðîâêîé âîëíîâûõ �óíêöèé ýëåêòðî�íà è âîçíèêàþùèõ ïðè ïåðåõîäå îò îäíîé ñèñòåìûêîîðäèíàò ê äðóãîé) è ñîîòâåòñòâóþùèõ íåèíåðöè�àëüíûõ ý��åêòîâ, èññëåäîâàííûõ äëÿ ñòîëêíîâåíèéðèäáåðãîâñêèõ àòîìîâ ñ íåéòðàëüíûìè ÷àñòèöàìè âðÿäå ðàáîò (ñì. [34℄ è ïðèâåäåííûå òàì ññûëêè). Òî�ãäà ïðè êëàññè÷åñêîì îïèñàíèè îòíîñèòåëüíîãî äâè�æåíèÿ ÿäåð â ïðåäñòàâëåíèè ïðèöåëüíîãî ïàðàìåòðà� óðàâíåíèåØðåäèíãåðà äëÿ íåñòàöèîíàðíîé âîëíî�âîé �óíêöèè 	 ñëàáîñâÿçàííîãî ýëåêòðîíà ìîæíîçàïèñàòü â âèäåi ��t	 [r;R(t)℄ = [HA (r0) + VeB (r)℄ 	 [r;R(t)℄ : (3)Çäåñü HA (r0) � ãàìèëüòîíèàí íåâîçìóùåííîãî ðèä�áåðãîâñêîãî àòîìà â ñèñòåìå êîîðäèíàò ñ íà÷àëîì,ñâÿçàííûì ñ öåíòðîì èîííîãî îñòîâà A+,HA = ��r02 +VeA+(r0); HA i (r0) = Ei i(r0); (4)à  i(r0) = Rnili (r0) Ylimi (nr0) è Ei � Enili == �Ry = (ni � Æli)2 � âîëíîâàÿ �óíêöèÿ è ýíåðãèÿàòîìà A� â ñîñòîÿíèè jii � jnilimii, Æli � êâàíòî�âûé äå�åêò nili-óðîâíÿ, ó÷èòûâàþùèé îòêëîíåíèåïîòåíöèàëà âçàèìîäåéñòâèÿ VeA+(r0) îò ÷èñòî êóëî�íîâñêîãî.�åøåíèå çàäà÷è î ïåðåíîñå ýëåêòðîíà ïðè ñòîëê�íîâåíèè ðèäáåðãîâñêîãî àòîìà ñ ùåëî÷íîçåìåëüíû�ìè àòîìàìè, ñïîñîáíûìè ê îáðàçîâàíèþ îòðèöàòåëü�íûõ èîíîâ, òðåáóåò òàêæå çíàíèÿ âîëíîâîé �óíê�701



À. À. Íàðèö, Å. Ñ. Ìèðîí÷óê, Â. Ñ. Ëåáåäåâ ÆÝÒÔ, òîì 144, âûï. 4 (10), 2013öèè �� (r) = ���`� (r) Y`�m� (nr) àíèîíà B�. Â îä�íîýëåêòðîííîì ïðèáëèæåíèè ýòà �óíêöèÿ ÿâëÿåò�ñÿ ðåøåíèåì óðàâíåíèÿ Øðåäèíãåðà â ïîòåíöèàëåV � VeB(r) ñ öåíòðîì â ÿäðå àòîìà B:���r2 + V (r)��� (r) = "��� (r) : (5)Çäåñü "� = �2=2 � ýíåðãèÿ àíèîíà â ñîñòîÿíèèj�i � j��`�m�i, `� è m� � åãî îðáèòàëüíîå è ìàã�íèòíîå êâàíòîâûå ÷èñëà, �� � íàáîð îñòàëüíûõêâàíòîâûõ ÷èñåë (íàïðèìåð, êîìïîíåíòà j òîíêîéñòðóêòóðû óðîâíÿ). Äëÿ ðàññìàòðèâàåìîãî íàìèñëó÷àÿ ùåëî÷íîçåìåëüíûõ àíèîíîâ Ba�(6s26p 2Pj),Sr�(5s25p 2Pj), Ca�(4s24p 2Pj) ñ ìàëîé ýíåðãèåé ñâÿ�çè èìååì `� = 1, à j� = 1=2 è j� = 3=2.Â îáùåì âèäå ðåøåíèå óðàâíåíèÿ (3) ìîæåò áûòüïîëó÷åíî ìåòîäîì ñèëüíîé ñâÿçè ïðè èñïîëüçîâà�íèè êîìáèíèðîâàííîãî áàçèñà, ñîñòîÿùåãî èç âîëíî�âûõ �óíêöèé ðèäáåðãîâñêîãî àòîìà,  k(r0), è îòðè�öàòåëüíîãî èîíà, ��(r):	 [r;R(t)℄ =X� a� (t) �� (r)�� exp8<:�i tZ�1 U� [R (t0)℄ dt09=;++Xk bk (t) k (r0) exp8<:�i tZ�1 Uk [R (t0)℄ dt09=; : (6)Ñóììèðîâàíèå ïî k = nklkmk â (6) ïðîâîäèòñÿïî âñåì ðèäáåðãîâñêèì ñîñòîÿíèÿì, ó÷àñòâóþùèì âïðîöåññàõ (1). Ïðè ïåðåõîäàõ ìåæäó îäíèì èîííûìòåðìîì êâàçèìîëåêóëû ñ çàäàííûìè çíà÷åíèÿìè �fè `f è ìíîæåñòâîì ðèäáåðãîâñêèõ êîâàëåíòíûõ òåð�ìîâ ñóììèðîâàíèå ïî � ïðîâîäèòñÿ ïî ïðîåêöèÿìóãëîâîãî ìîìåíòà m� . Ïðè ó÷åòå âêëàäà äâóõ êîì�ïîíåíò òîíêîé ñòðóêòóðû àíèîíà ñ j� = 1=2; 3=2 ñóì�ìèðîâàíèå â ïåðâîì ÷ëåíå â (6) ïðîâîäèòñÿ ïî j� èm� .Â îáëàñòè ðàññòîÿíèé R, â êîòîðîé ïðîèñõîäÿòïðîöåññû (1a) è (1b), êîâàëåíòíûé Ui è èîííûé Ufòåðìû êâàçèìîëåêóëû â íà÷àëüíîì jii � jnilimii èêîíå÷íîì jfi � j�f `fmf i ñîñòîÿíèÿõ èìåþò âèäUi = Enili = � 12 (ni � Æli)2 ; Uf = "f � 1R (t) : (7)Ïîäñòàâëÿÿ (6) â óðàâíåíèå (3), ïðèõîäèì ê ñèñ-òåìå óðàâíåíèé ñèëüíîé ñâÿçè äëÿ êîý��èöèåíòîâak è b� :

ida� (t)dt =Xk bk (t)V�k [R(t)℄�� exp24�i (Ek � "�) t� i tZ�1 dt0R(t0)35 ; (8)idbk (t)dt =X� a� (t)Vk� [R(t)℄�� exp24�i ("� �Ek) t+ i tZ�1 dt0R(t0)35++Xk0 bk0 (t) eVkk0 [R(t)℄ exp [�i (Ek0 �Ek) t℄ : (9)Â óðàâíåíèÿ (8) è (9) âõîäÿò ìàòðè÷íûå ýëåìåíòûïåðåõîäîâ ðàçëè÷íûõ òèïîâ:à) ïåðåõîäîâ jnklkmki ! j��`�m�i ñ êîâàëåíòíî�ãî Uk íà èîííûé U� òåðì,V�k (R) = h�� (r) jV (r)j k (r�R)i == Z ��� (r) V (r) k (r�R) dr; (10)á) ïåðåõîäîâ jnklkmki ! jnk0 lk0mk0i ìåæäóðàçíûìè êîâàëåíòíûìè òåðìàìè Uk = Enklk èUk0 = En0kl0k ,eVk0k (R) = h k0 (r�R) jV (r)j k (r�R)i == Z  �k0 (r�R)V (r) k (r�R) dr: (11)3. ÂÅ�ÎßÒÍÎÑÒÈ È ÑÅ×ÅÍÈß�ÅÇÎÍÀÍÑÍÎ�Î ÒÓØÅÍÈß ÈÎÁ�ÀÇÎÂÀÍÈß ÈÎÍÍÎÉ ÏÀ�Û3.1. Èñõîäíûå �îðìóëû�åøåíèå ñèñòåìû óðàâíåíèé (8), (9), óäîâëåòâî�ðÿþùåå íà÷àëüíûì óñëîâèÿìlimt!�1 a�(�; v; t) = 0; limt!�1 bk(�; v; t) = Æki; (12)ïîçâîëÿåò îïðåäåëèòü âåðîÿòíîñòüWki è ñå÷åíèå �kiïåðåõîäà ìåæäó äâóìÿ ðèäáåðãîâñêèìè ñîñòîÿíèÿ�ìè àòîìà jnilimii ! jnklkmki:Wki(�; v) = limt!1 jbk(�; v; t)j2 ; (13)�ki(v) = 2� 1Z0 Wki(�; v)� d�: (14)702



ÆÝÒÔ, òîì 144, âûï. 4 (10), 2013 Ïåðåíîñ ñëàáîñâÿçàííîãî ýëåêòðîíà : : :Èíäåêñ ¾i¿ óêàçûâàåò èñõîäíîå ñîñòîÿíèå nilimiðèäáåðãîâñêîãî àòîìà. Ýòî ðåøåíèå âêëþ÷àåò âêëàääâóõ ìåõàíèçìîâ ïåðåõîäîâ â ñîîòâåòñòâèè ñ äâó�ìÿ òèïàìè ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ (10) è (11), âõî�äÿùèõ â óðàâíåíèÿ (8) è (9). Ïåðâûé ìåõàíèçì ñî�îòâåòñòâóåò íåóïðóãèì ïåðåõîäàì ìåæäó âûñîêîâîç�áóæäåííûìè óðîâíÿìè àòîìà â ðåçóëüòàòå ðàññåÿ�íèÿ ñëàáîñâÿçàííîãî ýëåêòðîíà íà âîçìóùàþùåé ÷à�ñòèöå B. Çà òàêîé ìåõàíèçì ïåðåõîäîâ (îáû÷íî íà�çûâàåìûé �åðìèåâñêèì) â ñèñòåìå (8) è (9) îòâåò�ñòâåííû ÷ëåíû, ñîäåðæàùèå ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû~Vk0k âèäà (11) ìåæäó êîâàëåíòíûìè ðèäáåðãîâñêè�ìè òåðìàìè êâàçèìîëåêóëû. Îäíàêî äëÿ âîçìóùà�þùèõ àòîìîâ Â ñ ìàëûì ñðîäñòâîì ê ýëåêòðîíóâ óðàâíåíèÿ (8) è (9) äîïîëíèòåëüíî âõîäÿò ìàò�ðè÷íûå ýëåìåíòû Vfi âèäà (10) äëÿ ïåðåõîäîâ ìåæ�äó ðèäáåðãîâñêèì êîâàëåíòíûì è èîííûì òåðìàìèêâàçèìîëåêóëû A+ + B�, âðåìåííî îáðàçóþùåéñÿâ õîäå ñòîëêíîâåíèÿ ÷àñòèö A� è B (âòîðîé êàíàëðåàêöèè (1)). Îíè ïîçâîëÿþò ó÷åñòü âêëàä íåóïðó�ãèõ ïåðåõîäîâ, ïðîèñõîäÿùèõ ÷åðåç ñòàäèþ îáðàçî�âàíèÿ îòðèöàòåëüíîãî èîíà, è ñîîòâåòñòâóþò ðåçî�íàíñíîìó ìåõàíèçìó òóøåíèÿ, ðàññìîòðåííîìó â ðà�áîòå [28℄. Ïîëíûé âêëàä íåóïðóãèõ ïåðåõîäîâ îáîèõòèïîâ â ñå÷åíèå òóøåíèÿ �(q)i íà÷àëüíîãî ðèäáåðãîâ�ñêîãî óðîâíÿ i îïðåäåëÿåòñÿ ñóììîé âåëè÷èí (14)ïî âñåì ñîñòîÿíèÿì k 6= i (íà ýòî óêàçûâàåò øòðèõó çíàêà ñóììû): �(q)i =Xk 0�ki: (15)Â îïóñòîøåíèå íà÷àëüíîãî ðèäáåðãîâñêîãî ñîñòî�ÿíèÿ i âêëàä âíîñèò òàêæå ïðîöåññ îáðàçîâàíèÿ èîí�íîé ïàðû (ïåðâûé êàíàë ðåàêöèè (1)), âåðîÿòíîñòüè ñå÷åíèå êîòîðîãî ìîãóò áûòü òàêæå îïðåäåëåíûâ ðåçóëüòàòå ðåøåíèÿ ñèñòåìû óðàâíåíèé ñèëüíîéñâÿçè äëÿ àìïëèòóäû af (�; v; t) ïðè t!1,W (i)i �Wfi(�; v) = limt!1 jaf (�; v; t)j2 ; (16)�(i)i � �fi(v) = 2� 1Z0 Wfi(�; v)� d�; (17)ïðè òåõ æå íà÷àëüíûõ óñëîâèÿõ (12). Ïðîöåññ ðàçðó�øåíèÿ ñâÿçàííîãî ñîñòîÿíèÿ i ðèäáåðãîâñêîãî àòîìàA� ñîïðîâîæäàåòñÿ ïðè ýòîì ïåðåõîäîì ñ èñõîäíîãîêîâàëåíòíîãî òåðìà Ui íà èîííûé òåðì Uf êâàçè�ìîëåêóëû, îáðàçóþùåéñÿ â õîäå ñòîëêíîâåíèÿ ÷àñ�òèö A� è B. Ôîðìóëû (16) è (17) îïèñûâàþò ñëó÷àé,êîãäà îäèí èîííûé òåðì êâàçèìîëåêóëû ïåðåñåêàåò

ñèñòåìó êîâàëåíòíûõ òåðìîâ. Â ñëó÷àå äâóõ è áîëååèîííûõ òåðìîâ â âûðàæåíèÿõ (16) è (17) äîëæíîáûòü äîïîëíèòåëüíî ïðîâåäåíî ñóììèðîâàíèå ïî f(íàïðèìåð, ïî äâóì êîìïîíåíòàì òîíêîé ñòðóêòóðûj� = 1=2 è j� = 3=2 äëÿ ùåëî÷íîçåìåëüíîãî àíèîíà).�àññìîòðèì âêëàä ðåçîíàíñíîãî ìåõàíèçìà òó�øåíèÿ è îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû â âåðîÿòíîñòèè ñå÷åíèÿ ðàçðóøåíèÿ âûñîêîâîçáóæäåííûõ ñîñòî�ÿíèé àòîìà áåç ó÷åòà ñòàíäàðòíîãî ìåõàíèçìà Ôåð�ìè [27℄ ïåðåõîäîâ ìåæäó âûñîêîâîçáóæäåííûìèóðîâíÿìè. Äëÿ ýòîãî ñëåäóåò ïðåíåáðå÷ü âêëàäàìèâ ñèñòåìó óðàâíåíèé ñèëüíîé ñâÿçè (8), (9) ïåðåõî�äîâ ìåæäó êîâàëåíòíûìè ðèäáåðãîâñêèìè òåðìàìè,ò. å. ïîëîæèòü ðàâíûìè íóëþ ìàòðè÷íûå ýëåìåíòûeVk0k (11). Èññëåäóåìûå ïðîöåññû ïðîèñõîäÿò, òàêèìîáðàçîì, â ðåçóëüòàòå íåàäèàáàòè÷åñêèõ ïåðåõîäîâìåæäó èîííûì Uf è ðèäáåðãîâñêèìè êîâàëåíòíûìèUk òåðìàìè êâàçèìîëåêóëû AB, çà êîòîðûå îòâåò�ñòâåííû ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû (10). Â êîíêðåòíûõðàñ÷åòàõ ñå÷åíèé ïðîöåññîâ (1a) è (1b) îãðàíè÷èì�ñÿ, ñëåäóÿ ðàáîòàì [25, 28℄, ïðèáëèæåííûì ðåøåíè�åì ñèñòåìû óðàâíåíèé ñèëüíîé ñâÿçè â ðàìêàõ ïîä�õîäà Ëàíäàó �Çèíåðà, äîïîëíåííîãî ðàñïàäíîé ìî�äåëüþ [31�33℄. Ýòî ïîçâîëÿåò ïðîñòûì è ý��åêòèâ�íûì ñïîñîáîì ó÷åñòü âîçìîæíîñòü ïåðåõîäîâ ñ èîí�íîãî òåðìà íà ìíîæåñòâî ðèäáåðãîâñêèõ êîâàëåíò�íûõ òåðìîâ.Â ðàìêàõ òàêîãî ïîäõîäà âåðîÿòíîñòè îáðàçîâà�íèÿ èîííîé ïàðû [25℄ è ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ [28℄ðèäáåðãîâñêîãî nl-óðîâíÿ èìåþò âèäW (i)i = p (1� p) (S1 + S2) ; (18)W (q)i = p (1� S12) + pS12 (1� p) (1� S2) ++ (1� p) p (1� S2) ; (19)p = 1� exp � 2� jVp (R)j2v (�) jFf � Fij! : (20)Çäåñü jVp (R)j2 � êâàäðàò ìîäóëÿ ïàðàìåòðà èîí�íî-êîâàëåíòíîé ñâÿçè,jVp (R)j2 = 12li + 1 Xmimf jVfi (R)j2 ; (21)êîòîðûé ïîëó÷àåòñÿ èç êâàäðàòîâ ìîäóëåé ìàòðè÷�íûõ ýëåìåíòîâ (10) óñðåäíåíèåì ïî ìàãíèòíûì êâàí�òîâûì ÷èñëàì mi íà÷àëüíîãî ñîñòîÿíèÿ è ñóììè�ðîâàíèåì ïî êâàíòîâûì ÷èñëàì mf êîíå÷íîãî ñî�ñòîÿíèÿ, v(�) = v1 �1� �2=R2�1=2 � ðàäèàëüíàÿ703
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�èñ. 1. Ñõåìà, èëëþñòðèðóþùàÿ äèíàìèêó ïðîöåñ-ñîâ îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû è ðåçîíàíñíîãî òóøå-íèÿ èñõîäíîãî ðèäáåðãîâñêîãî ñîñòîÿíèÿ nili àòî-ìà ïðè èñïîëüçîâàíèè ïîäõîäà Ëàíäàó � Çèíåðà, äî-ïîëíåííîãî ìîäåëüþ ðàñïàäà àíèîíà â ïîëå ïîëî-æèòåëüíîãî èîíà. Æèðíàÿ ÷åðíàÿ êðèâàÿ ñîîòâåò-ñòâóåò èîííîìó òåðìó, øòðèõïóíêòèðíàÿ ëèíèÿ �èñõîäíîìó êîâàëåíòíîìó òåðìó. Øòðèõîâûìè ëèíè-ÿìè îòìå÷åíû âîçìîæíûå ïóòè îáðàçîâàíèÿ èîííîéïàðû, à ñòðåëêàìè � êàíàëû ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿóðîâíÿ niliñêîðîñòü ñòàëêèâàþùèõñÿ ÷àñòèö â òî÷êå ïåðåõîäàR = �1=2n2� � 2=2��1, v1 � v � ñêîðîñòü èõ îòíî�ñèòåëüíîãî äâèæåíèÿ ïðè R ! 1, n� � ý��åêòèâ�íîå ãëàâíîå êâàíòîâîå ÷èñëî, à 2=2� ýíåðãèÿ ñâÿçèàíèîíà. �àçíîñòü íàêëîíîâ èîííîãî è êîâàëåíòíîãîòåðìîâ â òî÷êå ïåðåñå÷åíèÿ åñòü jFf � Fij = 1=R2 .Â �îðìóëû (18) è (19) âõîäÿò òàêæå âåðîÿòíîñòèS1 è S2 âûæèâàíèÿ èîííîé ïàðû â ñëó÷àå, åñëè îíàîáðàçîâàëàñü äî èëè ïîñëå ïðîõîæäåíèÿ ðàññòîÿíèÿíàèáîëüøåãî ñáëèæåíèÿ, à òàêæå âåðîÿòíîñòü S12 ååâûæèâàíèÿ ïðè äâèæåíèè îò òî÷êè t1 äî òî÷êè t2(ðèñ. 1): Sk = exp8<:� 1Ztk � [R (t)℄ dt9=; ;S12 = exp8<:� t2Zt1 � [R (t)℄ dt9=; ; (22)k = 1; 2. Çíà÷åíèÿ t1 = � jt (R)j è t2 = jt (R)j ñîîò�âåòñòâóþò ïåðâîìó è âòîðîìó ïðîõîæäåíèÿì ñòàë�êèâàþùèìèñÿ ÷àñòèöàìè òî÷êè R = R, ïðè÷åì çàt = 0 ïðèíÿò ìîìåíò íàèáîëüøåãî ñáëèæåíèÿ. Èíòå�ãðèðîâàíèå â (22) ïðîâîäèòñÿ ïî êëàññè÷åñêîé òðà�åêòîðèè äâèæåíèÿ.

Äëÿ ðàñ÷åòà øèðèíû ðàñïàäà àíèîíà â êóëîíîâ�ñêîì ïîëå ïîëîæèòåëüíîãî èîíà èñïîëüçóåì ïîäõîä,ðàçðàáîòàííûé â ðàáîòàõ [31�33℄. Äëÿ èíòåðåñóþùå�ãî íàñ çäåñü ñëó÷àÿ àíèîíà  âíåøíèì p-ýëåêòðîíîì(` = 1 è jmj = 0; 1) äëÿ øèðèíû ðàñïàäà îòðèöàòåëü�íîãî èîíà â êóëîíîâñêîì ïîëå âîñïîëüçóåìñÿ âûðà�æåíèÿìè [25℄, ïîëó÷åííûìè íà îñíîâå àíàëèçà ðå�çóëüòàòîâ ðàáîò [31�33℄:�10 = 3C24R22 exp ��2R+p8Rf �12R2�� ; (23)�1;�1 = �102R23 ; f (x) = ln hx1=2+(1+x)1=2i(1+x)1=2 : (24)Çäåñü C îïðåäåëÿåòñÿ ïðèâåäåííûì íèæå àñèìïòî�òè÷åñêèì âûðàæåíèåì (31) äëÿ âîëíîâîé �óíêöèèàíèîíà ïðè r ! 1;  = (2j"j j)1=2 � ïàðàìåòð, îïðå�äåëÿåìûé ýíåðãèåé ñâÿçè àíèîíà â âûáðàííîì ñîñòî�ÿíèè (j� = 1=2 èëè j� = 3=2).3.2. Ïåðåõîäû ìåæäó êîâàëåíòíûì è èîííûìòåðìàìè ñ ó÷àñòèåì àíèîíà â p-ñîñòîÿíèèÂ îäíîýëåêòðîííîì ïðèáëèæåíèè äëÿ ñëó÷àÿñ�åðè÷åñêè-ñèììåòðè÷íîãî ïîòåíöèàëà V (r) òî÷íîåâûðàæåíèå äëÿ ïàðàìåòðà ñâÿçè jVpj2 ïîëó÷åíîâ [29℄:jVp (R)j2 = (2`f + 1) li+`fX{=j li�`f j (2{ + 1)�� li { `f0 0 0 !2 ���F ({)`f li (R)���2 : (25)�àäèàëüíûå èíòåãðàëû èìåþò âèäF ({)`f li (R) = ilir 2� 1Z0 k2dk gnili(k)j{(kR)�� 1Z0 r2dr���f `f (r) V (r) j`f (kr): (26)Çäåñü gnili(k) � ðàäèàëüíàÿ âîëíîâàÿ �óíêöèÿ ðèä�áåðãîâñêîãî àòîìà â èìïóëüñíîì ïðîñòðàíñòâå. Èí�òåãðèðîâàíèå ïðîâîäèòñÿ ïî âñåì çíà÷åíèÿì âîëíî�âîãî ÷èñëà ýëåêòðîíà k. Ôîðìóëû (25), (26) ïîçâîëÿ�þò òî÷íî ðàññ÷èòàòü ïàðàìåòð èîííî-êîâàëåíòíîéñâÿçè äëÿ ñèñòåì ñ áîëüøèì ðàäèóñîì âîëíîâîé�óíêöèè àíèîíà B�. Îíè ñïðàâåäëèâû ïðè ëþáûõçíà÷åíèÿõ îðáèòàëüíîãî ìîìåíòà `f âíåøíåãî ýëåê�òðîíà â àíèîíå è îðáèòàëüíîãî ìîìåíòà li ðèäáåð�ãîâñêîãî àòîìà.704



ÆÝÒÔ, òîì 144, âûï. 4 (10), 2013 Ïåðåíîñ ñëàáîñâÿçàííîãî ýëåêòðîíà : : :Â ñëó÷àå, êîãäà â ïðîöåññàõ ïåðåíîñà ñëàáîñâÿ�çàííîãî ýëåêòðîíà ó÷àñòâóåò îòðèöàòåëüíûé èîí âp-ñîñòîÿíèè (Ba�, Sr�, Ca�), îáùåå âûðàæåíèå (25)äëÿ êâàäðàòà ìîäóëÿ ïàðàìåòðà ñâÿçè óïðîùàåòñÿ,ïîñêîëüêó ïðè `f = 1 ñóììà ïî { ñîäåðæèò òîëüêîäâà ÷ëåíà ñ { = li + 1 è { = li � 1. Òîãäà îáùóþ�îðìóëó (25) ìîæíî ïåðåïèñàòü â âèäåjVp (R)j2 = 32li + 1 �li ���F ({=li�1)`f=1; li (R)���2 ++(li + 1) ���F ({=li+1)`f=1; li (R)���2� : (27)�àäèàëüíûå èíòåãðàëû F ({=li�1)`f=1;li â (27) îïðåäåëÿþò�ñÿ âûðàæåíèåì (26) ñî ñ�åðè÷åñêèìè �óíêöèÿìèÁåññåëÿ j`f (kr) = j1(kr) è j{(kR) = jli�1(kR).Â äèïîëüíîì ïðèáëèæåíèè (knr � 1) �óíêöèÿj1(kr) çàìåíÿåòñÿ ïåðâûì ÷ëåíîì ðàçëîæåíèÿ â ðÿä(j1(kr) � kr=3) è ìîæåò áûòü ïîëó÷åíî ñëåäóþùååâûðàæåíèå äëÿ êâàäðàòà ìîäóëÿ ïàðàìåòðà ñâÿçè:jVp (R)j2 = 13 ������ 1Z0 V (r) ���f ;`f=1 (r) r3dr������2 �� " li2li + 1 ����(li + 1)Rnili (R)R + dRnili(R)dr0 ����2 ++ li + 12li + 1 ����liRnili (R)R � dRnili(R)dr0 ����2# : (28)Ýòà �îðìóëà ñóùåñòâåííî óïðîùàåò ÷èñëåííûå ðàñ�÷åòû âåëè÷èíû jVp (R)j2. Îíà ìîæåò áûòü òàêæå ïî�ëó÷åíà èç âûðàæåíèÿ (10) ïóòåì ðàçëîæåíèÿ êîîð�äèíàòíîé âîëíîâîé �óíêöèè ðèäáåðãîâñêîãî àòîìàâ ðÿä Òåéëîðà âáëèçè òî÷êè, ñîîòâåòñòâóþùåé öåí�òðó àíèîíà (ïîäîáíî òîìó, êàê ýòî äåëàëîñü â ðàáî�òå [28℄ ïðè âû÷èñëåíèè ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ ïåðå�õîäà (10) â äèïîëüíîì ïðèáëèæåíèè): i (r�R) =  i (�R) + r � r  ij�R +O(r2):�àäèàëüíàÿ ÷àñòü ��f `f = ��` (r) =r êîîðäè�íàòíîé âîëíîâîé �óíêöèè âíåøíåãî ýëåêòðîíà��f `fmf (r) â àíèîíå îïðåäåëÿåòñÿ èç óðàâíåíèÿØðåäèíãåðàd2��j` (r)dr2 +2 �"j�V (r)�` (`+1)2r2 ���j` (r) = 0: (29)Çäåñü "j = �2=2� ýíåðãèÿ àíèîíà â ñîñòîÿíèè ñ çà�äàííûì çíà÷åíèåì j (j = j`� 1=2j). Äëÿ V (r) áóäåì

èñïîëüçîâàòü óñå÷åííûé ïîëÿðèçàöèîííûé ïîòåíöè�àë V (r) = ( � jV0j ; r � r0;��=2r4; r > r0; (30)êîòîðûé òî÷íûì îáðàçîì çàäàåò äàëüíîäåéñòâóþ�ùóþ ÷àñòü âçàèìîäåéñòâèÿ âíåøíåãî ýëåêòðîíà ñàòîìíûì îñòàòêîì àíèîíà. Çäåñü r0 � õàðàêòåð�íûé ðàçìåð êîðîòêîäåéñòâóþùåé ÷àñòè ïîòåíöèàëàV (r), ñîñòàâëÿþùèé íåñêîëüêî àòîìíûõ åäèíèö, ��ïîëÿðèçóåìîñòü. Ïàðàìåòð jV0j, îïðåäåëÿþùèé ãëó�áèíó ïîòåíöèàëüíîé ÿìû êîðîòêîäåéñòâóþùåé ÷à�ñòè âçàèìîäåéñòâèÿ, âûáèðàåòñÿ òàêèì, ÷òîáû ïî�ëó÷åííàÿ íàìè èç ðåøåíèÿ óðàâíåíèÿ (29) ýíåðãèÿñâÿçè j"j j = 2=2 ñîîòâåòñòâîâàëà ðåàëüíîé ýíåðãèèñâÿçè àíèîíà B� â ðàññìàòðèâàåìîì ñîñòîÿíèè j�`ji(ðàññ÷èòàííîé èç ïåðâûõ ïðèíöèïîâ èëè íàéäåííîéâ ýêñïåðèìåíòå).Ñëåäóåò îñîáî ïîä÷åðêíóòü, ÷òî êîíêðåòíûå äå�òàëè îïèñàíèÿ �îðìû êîðîòêîäåéñòâóþùåé ÷àñòèïîòåíöèàëà V (r) äëÿ ðåøàåìîé â äàííîé ðàáîòå çà�äà÷è íå ñòîëü ñóùåñòâåííû. Äàííîå îáñòîÿòåëüñòâîñâÿçàíî ñ òåì, ÷òî ïðè âû÷èñëåíèè ìàòðè÷íûõ ýëå�ìåíòîâ èîííî-êîâàëåíòíîé ñâÿçè îñíîâíîé âêëàä âîâòîðóþ ÷àñòü ðàäèàëüíîãî èíòåãðàëà (26) íàáèðàåò�ñÿ â îáëàñòè r & r0, ãäå ïîòåíöèàë (30) äàåò êîððåêò�íîå îïèñàíèå âçàèìîäåéñòâèÿ ýëåêòðîíà ñ ùåëî÷íî�çåìåëüíûì àòîìîì. Îñíîâíûå òðåáîâàíèÿ ê âûáî�ðó êîðîòêîäåéñòâóþùåé ÷àñòè ïîòåíöèàëà V (r) ñî�ñòîÿò â òîì, ÷òîáû îáåñïå÷èòü êîððåêòíîå îïèñà�íèå âîëíîâîé �óíêöèè ��l(r) àíèîíà ïðè áîëüøèõè ñðåäíèõ ðàññòîÿíèÿõ ìåæäó ñëàáîñâÿçàííûì ýëåê�òðîíîì è âîçìóùàþùèì àòîìîì. ×èñëåííûå ðàñ÷å�òû, ïðîâåäåííûå â äàííîé ðàáîòå äëÿ Sr� è Ba�,à òàêæå â ðàáîòàõ [25, 26, 28℄ äëÿ Ca�, ïîêàçàëè,÷òî âûáîð íåñêîëüêî ðàçëè÷íûõ â îáëàñòè r . r0êîíêðåòíûõ �îðì ïîòåíöèàëà V (r) ïðèâîäèò ê âåñü�ìà áëèçêèì ðåçóëüòàòàì äëÿ âîëíîâîé �óíêöèè àíè�îíà ïðè r & r0 è äëÿ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ èîí�íî-êîâàëåíòíîé ñâÿçè (ïðè óñëîâèè, ÷òî ïàðàìåòðûêîðîòêîäåéñòâóþùåé ÷àñòè âçàèìîäåéñòâèÿ âûáðà�íû òàêèìè, ÷òî ðåøåíèå óðàâíåíèÿØðåäèíãåðà (29)ñîîòâåòñòâóåò èñòèííîìó çíà÷åíèþ ýíåðãèè ñâÿçè j"jàíèîíà).×èñëåííîå èíòåãðèðîâàíèå óðàâíåíèÿØðåäèíãå�ðà (29) ñ ïîòåíöèàëîì (30) ïðîâîäèòñÿ çäåñü ìåòî�äîì R-ìàòðèöû íà áàçèñå DVR-�óíêöèé. Â àñèìïòî�òè÷åñêîé îáëàñòè r � 1= ïðè ` > 0 äâèæåíèå âíåø�íåãî ýëåêòðîíà â àíèîíå îïðåäåëÿåòñÿ öåíòðîáåæ�íûì ÷ëåíîì, è åãî âîëíîâàÿ �óíêöèÿ �as�` = �as�`(r)=rïðèíèìàåò âèä705
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�èñ. 2. Çàâèñèìîñòè êâàäðàòîâ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ ïåðåõîäà â òî÷êå ïåðåñå÷åíèÿ òåðìîâ (à) è ñå÷åíèé îáðàçîâà-íèÿ èîííîé ïàðû Rb++Sr� (5s25p 2P1=2) (á ) ïðè ñòîëêíîâåíèÿõ àòîìîâ Rb(nl) è Sr(5s2) îò ãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëàn ïðè ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèÿõ îðáèòàëüíîãî ìîìåíòà ðèäáåðãîâñêîãî ýëåêòðîíà l = 0 (�), 3 (�), n � 2 (�), n � 1 (N).�àñ÷åòû âûïîëíåíû  ïîìîùüþ ïîëó÷åííîé â äàííîé ðàáîòå òî÷íîé �îðìóëû äëÿ ïàðàìåòðà èîííî-êîâàëåíòíîéñâÿçè ïðè v = 10�3 àò. åä.�as�` = Cpr r2� K`+1=2 (r) == C e�rr �1 + `(`+ 1)2r ++(`� 1)`(`+ 1)(`+ 2)82r2 +O� 13r3�� ; (31)ãäå C � êîíñòàíòà, à ` = 1. Äëÿ âîëíîâîé �óíê�öèè ðèäáåðãîâñêîãî àòîìà â èìïóëüñíîì ïðåäñòàâ�ëåíèè, gnl (k), â ñëó÷àå âîäîðîäîïîäîáíûõ ñîñòîÿ�íèé (Æl = 0) áóäåì èñïîëüçîâàòü èçâåñòíîå âûðà�æåíèå ÷åðåç ïîëèíîìû �åãåíáàóýðà (ñì., íàïðèìåð,ðàáîòó [34℄). Äëÿ íåâîäîðîäîïîäîáíûõ nl-ñîñòîÿíèé(Æl 6= 0) äëÿ ðàñ÷åòà èìïóëüñíîé âîëíîâîé �óíêöèèáóäåì èñïîëüçîâàòü âûðàæåíèÿ, ïîëó÷åííûå â ðàáî�òå [35℄.4. �ÅÇÓËÜÒÀÒÛ È ÎÁÑÓÆÄÅÍÈÅ4.1. Îáðàçîâàíèå ùåëî÷íîçåìåëüíûõàíèîíîâ ïðè ñòîëêíîâåíèÿõ àòîìîâRb (nl) ; Ne (nl) +Ca; Sr; BaÏðèâåäåì ñíà÷àëà ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ ìàòðè÷�íûõ ýëåìåíòîâ è ñå÷åíèé îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïà�ðû ïðè òåïëîâûõ ñòîëêíîâåíèÿõ ðèäáåðãîâñêèõ àòî�ìîâ Rb(nl) è Ne(nl) ñ àòîìàìè Ba�6s2�, Sr�5s2� èCa�4s2�. �åçóëüòàòîì ðåàêöèè (1a) ÿâëÿåòñÿ îáðà�çîâàíèå àíèîíîâ ñ ìàëîé ýíåðãèåé ñâÿçè âíåøíåãîp-ýëåêòðîíà äëÿ êàæäîé èç äâóõ âîçìîæíûõ êîìïî�

íåíò òîíêîé ñòðóêòóðû, j = 1=2 è j = 3=2 (��"j=1=2�� == 144, 52, 24 ìýÂ è ��"j=3=2�� = 90, 32, 19 ìýÂ ñî�îòâåòñòâåííî äëÿ Ba� �6s26p 2Pj�, Sr� �5s25p 2Pj�,Ca� �4s24p 2Pj�).4.1.1. Çàâèñèìîñòè ïàðàìåòðàèîííî-êîâàëåíòíîé ñâÿçè è ñå÷åíèé îáðàçîâàíèÿèîííîé ïàðû îò ãëàâíîãî è îðáèòàëüíîãîêâàíòîâûõ ÷èñåëÍà ðèñ. 2à ïðåäñòàâëåíû çàâèñèìîñòè êâàäðà�òîâ ìîäóëåé jVp (R)j2 ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ èîí�íî-êîâàëåíòíîé ñâÿçè, âû÷èñëåííûõ â òî÷êå ïåðåñå�÷åíèÿ òåðìîâ, R = R, îò ãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëàäëÿ ñëó÷àÿ ñòîëêíîâåíèé àòîìîâ Sr(5s2) ñ àòîìàìèRb(nl). �àñ÷åò ïðîâîäèëñÿ äëÿ ns- è nf -ñîñòîÿíèéðóáèäèÿ, à òàêæå äëÿ ñîñòîÿíèé ñ áîëüøèìè çíà÷å�íèÿìè îðáèòàëüíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà l = n � 2 èl = n � 1 ñ ïîìîùüþ ïîëó÷åííûõ â ðàáîòå òî÷íûõ�îðìóë (26) è (27). Âèäíî, ÷òî ìàòðè÷íûå ýëåìåíòûáûñòðî óáûâàþò ñ ðîñòîì n äëÿ âñåõ çíà÷åíèé l. Ïðèçàäàííîì çíà÷åíèè n ïîëó÷åííûå âåëè÷èíû óìåíü�øàþòñÿ è ïðè óâåëè÷åíèè l. �àçëè÷èå êâàäðàòîâ ïà�ðàìåòðà ñâÿçè jVp (R)j2 ïðè ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèÿõl òåì áîëüøå, ÷åì áîëüøå n. Ýòî îïðåäåëÿåòñÿ ñóùå�ñòâåííûì èçìåíåíèåì ïðîñòðàíñòâåííîé ñòðóêòóðûâîëíîâûõ �óíêöèé ðèäáåðãîâñêîãî àòîìà ïðè ïåðå�õîäå îò ñîñòîÿíèé ñ l � n ê öèðêóëÿðíûì ñîñòîÿ�íèÿì ñ l = n � 1. Ïðè n = 6, 8, 10, 12 çíà÷åíèÿjVp (R)j2 äëÿ l = 0 è l = n� 1 îòëè÷àþòñÿ äðóã îò706



ÆÝÒÔ, òîì 144, âûï. 4 (10), 2013 Ïåðåíîñ ñëàáîñâÿçàííîãî ýëåêòðîíà : : :äðóãà ñîîòâåòñòâåííî íà 4, 5, 9, 18 ïîðÿäêîâ. Âìåñòåñ òåì ðàçëè÷èå ðåçóëüòàòîâ, ïîëó÷åííûõ äëÿ àòîìîâRb(ns) è Rb(nf), îáóñëîâëåíî â îñíîâíîì íàëè÷èåìçíà÷èòåëüíîãî êâàíòîâîãî äå�åêòà ðóáèäèÿ â ñîñòî�ÿíèè ns (Æs = 3:131).Çàâèñèìîñòè ñå÷åíèé îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðûïðè òåïëîâûõ ñòîëêíîâåíèÿõ àòîìîâ Rb(nl) è Sr îòãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà ïðè ðàçíûõ l ïðèâåäåíûíà ðèñ. 2á. Ñêîðîñòü îòíîñèòåëüíîãî äâèæåíèÿ àòî�ìîâ âûáèðàëàñü ðàâíîé v = 0:001 àò. åä. Âñå ïðåä�ñòàâëåííûå ñå÷åíèÿ èìåþò õàðàêòåðíûé êîëîêîëî�îáðàçíûé âèä, ÷òî îïðåäåëÿåòñÿ äâóìÿ �àêòîðàìè.Ïðè ìàëûõ n (è, ñîîòâåòñòâåííî, ìàëûõ âåëè÷èíàõR = R) âåëèêà âåðîÿòíîñòü ðàñïàäà àíèîíà â ïîëåïîëîæèòåëüíîãî èîíà, ïðèâîäÿùåãî ê ïîäàâëåíèþêàíàëà îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû â ïîëüçó êàíàëà òó�øåíèÿ (ñì. óðàâíåíèÿ (18), (19)). Ñ ðîñòîì n âåðîÿò�íîñòü ðàñïàäà ýêñïîíåíöèàëüíî óìåíüøàåòñÿ è ïðèn� = 9 ñòàíîâèòñÿ ïðåíåáðåæèìî ìàëîé. Ñ äðóãîéñòîðîíû, ïðè áîëüøèõ n âåëè÷èíà ïîêàçàòåëÿ ýêñ�ïîíåíòû â �îðìóëå (20) îêàçûâàåòñÿ ìàëîé è ïîâå�äåíèå ñå÷åíèé ïîëíîñòüþ îïðåäåëÿåòñÿ óìåíüøåíè�åì êâàäðàòîâ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ ïðè óâåëè÷åíèèãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà. Êàê âèäíî èç ðèñ. 2á,êàê âåëè÷èíû ìàêñèìóìîâ, òàê è èõ ïîëîæåíèÿ ñó�ùåñòâåííî çàâèñÿò îò çíà÷åíèé îðáèòàëüíîãî êâàí�òîâîãî ÷èñëà ðèäáåðãîâñêîãî àòîìà. Çíà÷åíèÿ ñå÷å�íèé â ìàêñèìóìàõ äëÿ ñîñòîÿíèé ñ l = 0 è l = n�1, àòàêæå l = 3 è l = n�1 ðàçëè÷àþòñÿ ñîîòâåòñòâåííî â22 è 12 ðàç. Ýòî óêàçûâàåò íà áîëüøóþ óñòîé÷èâîñòüñîñòîÿíèé ñ áîëüøèìè çíà÷åíèÿìè l = n � 1 ïðèèõ âîçìóùåíèè íåéòðàëüíûìè ÷àñòèöàìè ïî ñðàâíå�íèþ ñ ñîñòîÿíèÿìè ñ l � n è ìîæåò áûòü èñïîëüçî�âàíî ïðè ïîñòàíîâêå ïðåöèçèîííûõ ýêñïåðèìåíòîâ ñó÷àñòèåì ðèäáåðãîâñêèõ àòîìîâ â öèðêóëÿðíûõ ñî�ñòîÿíèÿõ.4.1.2. Çàâèñèìîñòè ñå÷åíèé îò ñêîðîñòèñòîëêíîâåíèÿ àòîìîâ è ýíåðãèè ñâÿçèùåëî÷íîçåìåëüíîãî àíèîíàÎáñóäèì çàâèñèìîñòè ñå÷åíèé îáðàçîâàíèÿ èîí�íîé ïàðû îò ñêîðîñòè îòíîñèòåëüíîãî äâèæåíèÿ àòî�ìîâ íà ïðèìåðå ñèñòåìû Ca(4s2) + Ne (nd) (ðèñ. 3).Çàâèñèìîñòè èìåþò äîñòàòî÷íî ñëîæíûé âèä è îïðå�äåëÿþòñÿ òðåìÿ �àêòîðàìè: à) âëèÿíèåì ñêîðîñòèñòîëêíîâåíèÿ íà òðàåêòîðèþ ìåæúÿäåðíîãî äâè�æåíèÿ, ïî êîòîðîé ïðîâîäèòñÿ èíòåãðèðîâàíèå âóðàâíåíèè (22); á) ïðèñóòñòâèåì ñêîðîñòè â çíàìå�íàòåëå ïîêàçàòåëÿ ýêñïîíåíòû â âûðàæåíèè (20);â) ýíåðãåòè÷åñêèì ïîðîãîì ðåàêöèè. Ïðè âûïîëíå�íèè óñëîâèé, íàêëàäûâàåìûõ ïîðîãîì ðåàêöèè, ïåð�
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�èñ. 3. Çàâèñèìîñòè ñå÷åíèé îáðàçîâàíèÿ èîííîéïàðû Ca� �4s24p 2P3=2� + Ne+ îò ãëàâíîãî êâàíòî-âîãî ÷èñëà ïðè ðàçëè÷íûõ ñêîðîñòÿõ îòíîñèòåëü-íîãî äâèæåíèÿ àòîìîâ Ca(4s2) è Ne(nd): 1 �v = 5 � 10�4 àò. åä.; 2 � v = 9 � 10�4 àò. åä.; 3 �v = 1:6 � 10�3 àò. åä.âûé �àêòîð äîìèíèðóåò ïðè ìàëûõ çíà÷åíèÿõ ãëàâ�íîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà, òîãäà êàê âòîðîé îòâå÷àåòçà çàâèñèìîñòü îò ñêîðîñòè ïðè áîëüøèõ n. Êàê ñëå�äóåò èç ðèñ. 3, ñ óâåëè÷åíèåì ñêîðîñòè ïðî�èëüñå÷åíèÿ ñìåùàåòñÿ â ñòîðîíó ìåíüøèõ n è ñòàíî�âèòñÿ áîëåå ïîëîãèì ïî îáå ñòîðîíû îò ìàêñèìó�ìà. Ñ ðîñòîì ñêîðîñòè âåëè÷èíà ñå÷åíèÿ â ìàêñè�ìóìå ñíà÷àëà ðàñòåò (÷òî ñâÿçàíî ñ óìåíüøåíèåììèíèìàëüíûõ çíà÷åíèé ãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà,ðàçðåøåííûõ ïîðîãîì ðåàêöèè), à çàòåì óáûâàåòâ ñèëó çàâèñèìîñòè îò ñêîðîñòè ïîêàçàòåëÿ ýêñïî�íåíòû â �îðìóëå (20). Äëÿ ðàññìàòðèâàåìîé ñèñòå�ìû ìàêñèìàëüíîå çíà÷åíèå ñå÷åíèÿ äîñòèãàåòñÿ ïðèv = 0:0006 àò. åä.Íà ðèñ. 4 äàíî ñðàâíåíèå ñå÷åíèé îáðàçîâà�íèÿ ñëàáîñâÿçàííûõ àíèîíîâ Ca�, Sr�, Ba� ïðèñòîëêíîâåíèÿõ àòîìîâ Ne(nd) ñ àòîìàìè Ca(4s2),Sr(5s2), Ba(6s2) ïðè ñêîðîñòè îòíîñèòåëüíîãî äâè�æåíèÿ v = 0:001 àò. åä. �åçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ äåìîí�ñòðèðóþò ñóùåñòâåííîå ðàçëè÷èå êàê âåëè÷èí, òàê èïîëîæåíèé ìàêñèìóìîâ ñ ðîñòîì ýíåðãèè ñðîäñòâà êýëåêòðîíó. Ïðè âîçðàñòàíèè ýíåðãèè ñâÿçè ýëåêòðî�íà â àíèîíå ïîëîæåíèå ìàêñèìóìà ñìåùàåòñÿ â ñòî�ðîíó ìåíüøèõ n, à åãî àáñîëþòíàÿ âåëè÷èíà óìåíü�øàåòñÿ. Òàê, ïðè óâåëè÷åíèè ýíåðãèè j"j îò 19 ìýÂäëÿ èîíà Ca� �4s24p 2Pj=3=2� äî 144 ìýÂ äëÿ èîíàBa� �6s26p 2Pj=1=2� ïîëîæåíèå ìàêñèìóìà ïðî�èëÿñå÷åíèÿ èçìåíÿåòñÿ îò n = 10 äî n = 5, à âåëè÷èíàñå÷åíèÿ â ìàêñèìóìå óìåíüøàåòñÿ â øåñòü ðàç.707
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�èñ. 4. Ñðàâíåíèå âåëè÷èí è õàðàêòåðà çàâèñè-ìîñòåé ñå÷åíèé ïðîöåññà îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïà-ðû îò ãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà n ðèäáåðãîâ-ñêîãî àòîìà Ne(nd) ïðè ñòîëêíîâåíèÿõ ñ àòîìà-ìè Ca(4s2), Sr(5s2) è Ba(6s2). Ñêîðîñòü îòíî-ñèòåëüíîãî äâèæåíèÿ àòîìîâ v = 0:001 àò. åä.Êðèâûå 1, 2, 3, 4 ñîîòâåòñòâóþò îáðàçîâà-íèþ èîíîâ Ca�(4s24p 2P3=2), Ca�(4s24p 2P1=2),Sr�(5s25p 2P1=2), Ba�(6s26p 2P1=2)4.1.3. Ñðàâíåíèå ðàçëè÷íûõ ìåòîäîâ ðàñ÷åòàïàðàìåòðà èîííî-êîâàëåíòíîé ñâÿçè è ñå÷åíèÿîáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðûÍèæå ïðîâåäåíî ñðàâíåíèå ðåçóëüòàòîâ ïîñòðî�åííîé çäåñü òåîðèè ñ ðàñ÷åòàìè, âûïîëíåííûìè âðàìêàõ ñóùåñòâóþùèõ ïðèáëèæåííûõ ìåòîäîâ. Íàðèñ. 5a�â ïðèâåäåíû çàâèñèìîñòè îò ãëàâíîãî êâàí�òîâîãî ÷èñëà êâàäðàòîâ ìîäóëåé ìàòðè÷íûõ ýëåìåí�òîâ ïåðåõîäà ìåæäó ðèäáåðãîâñêèì êîâàëåíòíûìè èîííûì òåðìàìè êâàçèìîëåêóëû ïðè âçàèìîäåé�ñòâèè àòîìîâ Rb(nf) è Ba �6s2�, Sr �5s2�, Ca �4s2�.�àñ÷åòû ïðîâîäèëèñü íàìè ñ ïîìîùüþ òî÷íûõ �îð�ìóë (26) è (27) äàííîé ðàáîòû, à òàêæå ñ èñïîëüçî�âàíèåì àñèìïòîòè÷åñêèõ âûðàæåíèé (14) è (17) äëÿìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ ïåðåõîäà èç ñòàòüè [36℄. Ñðàâ�íåíèå ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ ïîêàçûâàåò, ÷òî ïðèìàëûõ n àñèìïòîòè÷åñêàÿ òåîðèÿ [36℄ çàâûøàåò çíà�÷åíèÿ êâàäðàòîâ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ áîëåå ÷åì íàäâà ïîðÿäêà âåëè÷èíû. Íåñìîòðÿ íà òî ÷òî óñëîâèåïðèìåíèìîñòè 2R � 1 óïðîùåííîé �îðìóëû (17)ðàáîòû [36℄ âûïîëíÿåòñÿ äàæå â ñëó÷àå Ba� ëèøüäëÿ äîñòàòî÷íî áîëüøèõ çíà÷åíèé ãëàâíîãî êâàíòî�âîãî ÷èñëà, ïðè ìàëûõ n îíà íàõîäèòñÿ â ëó÷øåìñîãëàñèè ñ òî÷íûì çíà÷åíèåì (26). Ïðè áîëüøèõ nòåîðèÿ [36℄ íà÷èíàåò çàíèæàòü âåëè÷èíû jVp (R)j2.Îòìåòèì, ÷òî â �îðìóëå (14) ðàáîòû [36℄ èìååòñÿ
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�èñ. 5. Ñðàâíåíèå ðåçóëüòàòîâ ðàñ÷åòîâ êâàäðà-òîâ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ ïåðåõîäà jVp (R)j2 ìåæ-äó ðèäáåðãîâñêèì êîâàëåíòíûì è èîííûì òåðìàìèêâàçèìîëåêóëû â ïðîöåññå îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïà-ðû Rb(nf) + B ! Rb+ + B� (j = 1=2, B = Ba (à),Sr (á ), Ca (â)), ïîëó÷åííûõ  ïîìîùüþ òî÷íûõ�îðìóë (26), (27) (êðèâûå 1 ) è  èñïîëüçîâàíèåìàñèìïòîòè÷åñêèõ âûðàæåíèé (14) (êðèâûå 2 ) è (17)(êðèâûå 3 ) èç ðàáîòû [36℄708
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�èñ. 6. Ñðàâíåíèå ðåçóëüòàòîâ ðàñ÷åòîâ ñå÷å-íèé ïðîöåññà îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû Rb(nf) ++ Sr(5s2) ! Rb+ + Sr� (j = 1=2), ïðîâåäåííûõðàçëè÷íûìè ìåòîäàìè ïðè îòíîñèòåëüíîé ñêîðîñòèñòîëêíîâåíèÿ v = 0:001 àò. åä. (îáîçíà÷åíèÿ êðèâûõòàêèå æå, êàê íà ðèñ. 5)ñâîáîäíûé ïàðàìåòð r0. Ïðèâåäåííûå íà ðèñ. 5 ðå�çóëüòàòû ñîîòâåòñòâóþò âûáîðó r0, îáåñïå÷èâàþùå�ìó íàèìåíüøåå ðàçëè÷èå ñ ðåçóëüòàòàìè, ïðåäñêàçû�âàåìûìè íàøåé òåîðèåé.Íà ðèñ. 6 ïðîâåäåíî ñðàâíåíèå ðåçóëüòàòîâ ðàñ�÷åòà ñå÷åíèé ïðîöåññà îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðûRb+ + Sr� �5s25p 2P1=2� ïðè ñòîëêíîâåíèè àòîìîâRb(nf) è Sr �5s2�, ïîëó÷åííûõ â ðàìêàõ ðàçðàáî�òàííîãî çäåñü ïîäõîäà, à òàêæå âû÷èñëåííûõ ñ èñ�ïîëüçîâàíèåì òåîðèè ðàáîòû [36℄. �àñ÷åò ïðîâîäèë�ñÿ ïðè v = 0:001 àò. åä. ñ ïîìîùüþ �îðìóëû (18)äëÿ âåðîÿòíîñòè îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû. Âèäíî,÷òî èñïîëüçîâàíèå àñèìïòîòè÷åñêèõ âûðàæåíèé èçðàáîòû [36℄ äëÿ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ ïåðåõîäà çà�âûøàåò àáñîëþòíûå çíà÷åíèÿ ñå÷åíèé â ìàêñèìóìåâ øåñòü ðàç ïðè ðàñ÷åòàõ ïî óïðîùåííîé �îðìóëå(17) è â 16 ðàç ïðè ðàñ÷åòàõ ïî �îðìóëå (14). Áîëååòîãî, àñèìïòîòè÷åñêàÿ òåîðèÿ îêàçûâàåòñÿ íåñïîñîá�íîé êîððåêòíî îïèñàòü ïîëîæåíèÿ ìàêñèìóìîâ è�îðìó ïðî�èëÿ ñå÷åíèÿ èçó÷àåìîãî ïðîöåññà. Ýòîñâÿçàíî ñ òåì, ÷òî òåîðèÿ [36℄ ñîçäàâàëàñü äëÿ îïè�ñàíèÿ ïðîöåññîâ îáðàçîâàíèÿ îòðèöàòåëüíûõ èîíîâñî çíà÷èòåëüíî áîëüøåé ýíåðãèåé ñâÿçè (êîãäà õà�ðàêòåðíûé ðàçìåð àíèîíà íåáîëüøîé è äîìèíèðóåòêîðîòêîäåéñòâóþùåå âçàèìîäåéñòâèå) è íå ó÷èòû�âàåò êîððåêòíî ý��åêòû äàëüíîäåéñòâóþùåãî âçà�èìîäåéñòâèÿ. Â ÷àñòíîñòè, â ýòîé òåîðèè ïîòåíöèàëV (r) âçàèìîäåéñòâèÿ ýëåêòðîíà ñ íåéòðàëüíûì îñòî�
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�èñ. 7. Ñðàâíåíèå ðåçóëüòàòîâ òî÷íîãî ðàñ÷åòà(ñïëîøíûå êðèâûå) êâàäðàòîâ ìàòðè÷íûõ ýëåìåí-òîâ ïåðåõîäà â òî÷êàõ ïåðåñå÷åíèÿ òåðìîâ (ñì. �îð-ìóëû (26), (27)) è ñå÷åíèé îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïà-ðû Rb (nl) + Ca(4s2) ! Rb+ + Ca� �4s24p 2P1=2�ïðè îòíîñèòåëüíîé ñêîðîñòè ñòîëêíîâåíèÿ v == 10�3 àò. åä. ñ ñîîòâåòñòâóþùèìè ðåçóëüòàòàìè,ïîëó÷åííûìè â äèïîëüíîì ïðèáëèæåíèè (28) �øòðèõîâûå êðèâûå. Íà âñòàâêå ïðåäñòàâëåíî îòíî-øåíèå âåëè÷èí ��V dipp (R)��2 = ��V exatp (R)��2 � � âçàâèñèìîñòè îò ý��åêòèâíîãî ãëàâíîãî êâàíòîâîãî÷èñëà n� äëÿ l = 0 (�), 3 (�)âîì àíèîíà â ÿâíîì âèäå â ðàñ÷åòû íå âõîäèò â îò�ëè÷èå îò òî÷íûõ �îðìóë (26) è (27), à çàâèñèìîñòüìàòðè÷íîãî ýëåìåíòà îò âîëíîâîé �óíêöèè ðèäáåð�ãîâñêîãî àòîìà îïðåäåëÿåòñÿ ëèøü çíà÷åíèåì ýòîé�óíêöèè â òî÷êå ïåðåñå÷åíèÿ òåðìîâ. Ñîîòâåòñòâåí�íî, ìîäåëü ðàáîòû [36℄ íå ó÷èòûâàåò èçìåíåíèÿ âîë�íîâîé �óíêöèè ðèäáåðãîâñêîãî àòîìà íà ðàçìåðàõàíèîíà.Ñóùåñòâåííî áîëåå íàäåæíûå ðåçóëüòàòû äëÿ ïà�ðàìåòðà èîííî-êîâàëåíòíîé ñâÿçè ïî ñðàâíåíèþ ñàñèìïòîòè÷åñêèìè �îðìóëàìè èç [36℄ ìîãóò áûòü709



À. À. Íàðèö, Å. Ñ. Ìèðîí÷óê, Â. Ñ. Ëåáåäåâ ÆÝÒÔ, òîì 144, âûï. 4 (10), 2013ïîëó÷åíû äëÿ ïðîöåññîâ îáðàçîâàíèÿ ñëàáîñâÿçàí�íûõ ùåëî÷íîçåìåëüíûõ àíèîíîâ ñ ïîìîùüþ âûâå�äåííîé çäåñü �îðìóëû (28) äèïîëüíîãî ïðèáëèæå�íèÿ. Íà ðèñ. 7a ïðåäñòàâëåíî ñðàâíåíèå ðåçóëü�òàòîâ äëÿ êâàäðàòîâ ìîäóëåé jVp (R)j2 ìàòðè÷�íûõ ýëåìåíòîâ èîííî-êîâàëåíòíîé ñâÿçè â ñèñòåìåCa� + Rb+. �àñ÷åòû áûëè âûïîëíåíû ñ ïîìîùüþòî÷íûõ âûðàæåíèé (26) è (27), ïîëó÷åííûõ â äàí�íîé ðàáîòå, à òàêæå â ðàìêàõ äèïîëüíîãî ïðèáëè�æåíèÿ (28). Âèäíî, ÷òî ðåçóëüòàòû äèïîëüíîãî ïðè�áëèæåíèÿ õîðîøî ñîãëàñóþòñÿ ñ òî÷íûì ðåçóëüòà�òîì ïðè n < 15. Ïîýòîìó äëÿ ñëó÷àÿ ñòîëêíîâåíèéàòîìîâ Rb(nl)+Ca äèïîëüíîå ïðèáëèæåíèå õîðîøîîïèñûâàåò ïîâåäåíèå è àáñîëþòíûå âåëè÷èíû ñå÷å�íèé îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû Ca�+Rb+ â íàèáîëååèíòåðåñíîé îáëàñòè çíà÷åíèé n. Ýòî ïðÿìî ñëåäóåòèç ñðàâíåíèÿ íà ðèñ. 7á ñîîòâåòñòâóþùèõ ðåçóëüòà�òîâ ðàñ÷åòîâ ñå÷åíèé, ïðîâåäåííûõ ñ èñïîëüçîâàíè�åì òî÷íîé è ïðèáëèæåííîé �îðìóë äëÿ âåëè÷èíûjVp (R)j2, ïðè îòíîñèòåëüíîé ñêîðîñòè ñòîëêíîâå�íèÿ àòîìîâ v = 10�3 àò. åä.Äëÿ ñèñòåìû Ba �6s2�+Rb (nl), íàïðîòèâ, ðåçóëü�òàòû, ïîëó÷åííûå â äèïîëüíîì ïðèáëèæåíèè (28)äëÿ êâàäðàòà ìîäóëÿ ïàðàìåòðà èîííî-êîâàëåíòíîéñâÿçè, ìîãóò ñóùåñòâåííî îòëè÷àòüñÿ îò òî÷íûõ ðå�çóëüòàòîâ, îïèñûâàåìûõ �îðìóëàìè (26) è (27). Êàêâèäíî èç ðèñ. 8a, åñëè ïðè ìàëûõ çíà÷åíèÿõ ãëàâíî�ãî êâàíòîâîãî ÷èñëà äèïîëüíîå ïðèáëèæåíèå çàíè�æàåò âåëè÷èíû jVp (R)j2 íà 15%, òî ïðè n > 7 �îð�ìóëà (28) çàíèæàåò âåëè÷èíó êâàäðàòà ìàòðè÷íîãîýëåìåíòà íà äâà è áîëåå ïîðÿäêà. �åçóëüòàòû âû÷èñ�ëåíèÿ ñå÷åíèé ïðîöåññà îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû(ðèñ. 8á ) òàêæå ñóùåñòâåííî îòëè÷àþòñÿ îò ðàñ÷å�òîâ, âûïîëíåííûõ ñ èñïîëüçîâàíèåì òî÷íûõ âûðà�æåíèé è �îðìóë äèïîëüíîãî ïðèáëèæåíèÿ.Ñðàâíåíèå ðåçóëüòàòîâ, ïðåäñòàâëåííûõ íàðèñ. 7a è 8a, ïîêàçûâàåò, ÷òî, êàê ïðàâèëî, äèïîëü�íîå ïðèáëèæåíèå íåñêîëüêî çàíèæàåò çíà÷åíèÿïàðàìåòðà ñâÿçè. �àçëè÷èå óâåëè÷èâàåòñÿ ñ ðîñòîìãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà. Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òîýíåðãèÿ ñâÿçè àíèîíà áàðèÿ ��"j=1=2�� = 144 ìýÂçíà÷èòåëüíî ïðåâûøàåò ñðîäñòâî ê ýëåêòðîíóàòîìà êàëüöèÿ ��"j=1=2�� = 24 ìýÂ. Â ýòèõ óñëîâèÿõñëåäîâàëî áû îæèäàòü, ÷òî îòëè÷èÿ ðåçóëüòàòîâäèïîëüíîãî ïðèáëèæåíèÿ îò òî÷íûõ ðàñ÷åòîâ áó�äóò áîëüøå äëÿ ñèñòåìû Ca �4s2� + Rb (nl) èç-çàáîëüøåãî ðàäèóñà âîëíîâîé �óíêöèè àíèîíà Ca�ïî ñðàâíåíèþ ñî ñëó÷àåì àíèîíà Ba�. Òåì íåìåíåå, ïðîâåäåííîå ñðàâíåíèå ïîêàçûâàåò, ÷òî ýòîíå òàê. Äàííîå îáñòîÿòåëüñòâî, à òàêæå ñóùåñòâåí�íîå ðàçëè÷èå ðåçóëüòàòîâ, ïîëó÷àåìûõ äëÿ ns- ènf -ñîñòîÿíèé àòîìà ðóáèäèÿ, óêàçûâàþò íà òî,
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�èñ. 8. Òî æå, ÷òî è íà ðèñ. 7, äëÿ ïðîöåññàñòîëêíîâåíèÿ àòîìîâ Rb(nl) + Ba(6s2) ! Rb+ ++ Ba� �6s26p 2P1=2� ïðè îòíîñèòåëüíîé ñêîðîñòèñòîëêíîâåíèÿ v = 0:001 àò. åä.÷òî ñòåïåíü âëèÿíèÿ äàëüíîäåéñòâóþùåãî âçàèìî�äåéñòâèÿ îïðåäåëÿåòñÿ íå òîëüêî õàðàêòåðíûìèðàçìåðàìè àíèîíà, íî è âåëè÷èíîé ïîëÿðèçàöèîííî�ãî âçàèìîäåéñòâèÿ, à òàêæå ñòðóêòóðîé ðàäèàëüíîé÷àñòè âîëíîâîé �óíêöèè ðèäáåðãîâñêîãî ýëåêòðîíàâáëèçè òî÷êè ïåðåñå÷åíèÿ êîâàëåíòíîãî è èîííîãîòåðìîâ.Â îáùåì ñëó÷àå îïðåäåëèòü óñëîâèÿ ïðèìåíèìî�ñòè äèïîëüíîãî ïðèáëèæåíèÿ ê èññëåäîâàíèþ ïðî�öåññîâ îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû â êîíêðåòíîé ñèñòå�ìå äîñòàòî÷íî íåïðîñòî. Êàê ïîêàçàíî íà âñòàâêå êðèñ. 7a, ïîâåäåíèå îòíîøåíèÿ ïðèáëèæåííîãî çíà÷å�íèÿ êâàäðàòà ìîäóëÿ ïàðàìåòðà ñâÿçè ê åãî òî÷íîìóçíà÷åíèþ, � = ��V dipp (R)��2 = ��V exatp (R)��2, ïðè èçìå�íåíèè n� èìååò äîñòàòî÷íî ñëîæíûé âèä. Ýòî ñâÿçà�íî ñ íàëè÷èåì â âûðàæåíèè (26) äâóõ èíòåãðàëîâ îòáûñòðîîñöèëëèðóþùèõ �óíêöèé. �åçóëüòàòîì ýòî�ãî èíòåãðèðîâàíèÿ ìîæåò ñòàòü êàê óâåëè÷åíèå, òàê710
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16�èñ. 9. Çàâèñèìîñòü îòíîñèòåëüíîé êîíñòàíòû ñêîðîñòè îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû â ñèñòåìå Ne(nl) + Ca(4s2) !! Ca� + Ne+ îò ãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà ïðè l = 2 (à) è l = 0 (á ). Êðóæêè � ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå [17℄;òðåóãîëüíèêè � ðàñ÷åò â ðàìêàõ íàøåé òåîðèèè óìåíüøåíèå âåëè÷èíû ìàòðè÷íîãî ýëåìåíòà. Ïðî�âåäåííûå ðàñ÷åòû óêàçûâàþò íà òî, ÷òî äèïîëüíîåïðèáëèæåíèå íàðóøàåòñÿ ïðè äîñòàòî÷íî áîëüøèõçíà÷åíèÿõ ãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà ðèäáåðãîâñêî�ãî ñîñòîÿíèÿ è/èëè áîëüøîé âåëè÷èíå äèïîëüíîé ïî�ëÿðèçóåìîñòè âîçìóùàþùåãî àòîìà.4.1.4. Ñðàâíåíèå òåîðåòè÷åñêèõ èýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ äëÿ ïðîöåññàîáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðûÂ äàííîì ðàçäåëå ïðîâîäèòñÿ ñðàâíåíèå òåîðåòè�÷åñêèõ è ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ äëÿ êîíñòàíòûñêîðîñòè îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû. Íà íàñòîÿùèéìîìåíò íàäåæíûå ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå ïî îá�ðàçîâàíèþ ñëàáîñâÿçàííûõ îòðèöàòåëüíûõ èîíîâ âñòîëêíîâåíèÿõ íåéòðàëüíûõ àòîìîâ ñ àòîìàìè, íà�õîäÿùèìèñÿ â ðèäáåðãîâñêèõ ñîñòîÿíèÿõ, ïîëó÷åíûëèøü äëÿ ðåàêöèè Ne (nl) + Ca ! Ne+ + Ca� ïðèl = 0 è l = 2. Êâàíòîâûå äå�åêòû ns- è nd-óðîâíåéàòîìîâ íåîíà ñîñòàâëÿþò ñîîòâåòñòâåííî Æs = 1:313è Æd = 0:02. Îòíîñèòåëüíûå âåëè÷èíû êîíñòàíòûñêîðîñòè ýòîé ðåàêöèè, ðàññ÷èòàííûå ñ èñïîëüçî�âàíèåì ðàçðàáîòàííîé çäåñü òåîðèè è ñîîòâåòñòâó�þùèå ðåçóëüòàòàì èçìåðåíèé èç ðàáîòû [17℄, ïðè�âåäåíû íà ðèñ. 9. Âèäíî, ÷òî ïðåäëîæåííàÿ òåî�ðèÿ äàåò õîðîøåå êîëè÷åñòâåííîå îïèñàíèå ýêñïåðè�ìåíòà. Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî ïîëó÷åííûå òåîðåòè�÷åñêèå çíà÷åíèÿ ïîëîæåíèé ìàêñèìóìîâ ïðî�èëåéêîíñòàíò ñêîðîñòè (n = 11 è n = 12 ñîîòâåòñòâåííîäëÿ ñîñòîÿíèé íåîíà nd è ns) îêàçûâàþòñÿ ìåíüøåîáíàðóæåííûõ ýêñïåðèìåíòàëüíî íà îäíó åäèíèöó.

Òåì íå ìåíåå ðàññ÷èòàííûå çíà÷åíèÿ nmax ñîãëàñó�þòñÿ ñ ýêñïåðèìåíòîì â ïðåäåëàõ ïîãðåøíîñòè èç�ìåðåíèé.Àáñîëþòíîå çíà÷åíèå êîíñòàíòû ñêîðîñòè â ìàê�ñèìóìå äëÿ ñèñòåìû Ne (ns) + Ca �4s2� íàõîäèòñÿ âõîðîøåì ñîãëàñèè è ñ ðåçóëüòàòàìè ðàñ÷åòîâ, ïðîâå�äåííûõ â ðàáîòàõ [17, 25℄. Âìåñòå ñ òåì íàøà òåîðèÿäàåò íåñêîëüêî ìåíüøóþ âåëè÷èíó îòíîøåíèÿ ìàê�ñèìàëüíûõ çíà÷åíèé êîíñòàíò ñêîðîñòè äëÿ ñîñòîÿ�íèé ns è nd: íàìè ïîëó÷åíî çíà÷åíèå kns=knd = 1:25,òîãäà êàê ðàáîòà [25℄ äàåò çíà÷åíèå 1.37. Êðîìå òîãî,ðàññ÷èòàííûå íàìè âåëè÷èíû êîíñòàíòû ñêîðîñòèîêàçûâàþòñÿ íåñêîëüêî ìåíüøå (äî 25%) ïîëó÷åí�íûõ â [25℄ çíà÷åíèé ïðè n < nmax è íåñêîëüêî áîëü�øå (äî 20%) ýòèõ çíà÷åíèé ïðè n > nmax. Íåáîëü�øèå ðàçëè÷èÿ ðåçóëüòàòîâ ñâÿçàíû ñ íåñêîëüêî ðàç�ëè÷íûì âèäîì èñïîëüçîâàííûõ âûðàæåíèé äëÿ �àê�òîðîâ âûæèâàíèÿ àíèîíà, à òàêæå ñ áîëüøåé òî÷íî�ñòüþ ìåòîäà ðàñ÷åòà ïàðàìåòðà ñâÿçè â äàííîé ðà�áîòå.4.2. �åçîíàíñíîå òóøåíèå ðèäáåðãîâñêèõóðîâíåé Rb(nl) àòîìàìè Ca; Sr; Ba4.2.1. Çàâèñèìîñòè ñå÷åíèé îò ãëàâíîãî èîðáèòàëüíîãî êâàíòîâûõ ÷èñåë, ñêîðîñòèñòîëêíîâåíèÿ è ýíåðãèè ñðîäñòâà àòîìà êýëåêòðîíóÍà ðèñ. 10 ïðèâåäåíû ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ ñå�÷åíèé ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ ñåëåêòèâíî âîçáóæäåí�íûõ ns-, nd- è nf -óðîâíåé è ðèäáåðãîâñêèõ ñîñòîÿ�711
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�èñ. 10. Cå÷åíèÿ ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ ñåëåêòèâíî âîçáóæäåííûõ óðîâíåé ns (à), nd (á ) è nf (â) è ñîñòîÿíèé ñl = n� 1 (ã) àòîìîâ Rb àòîìàìè Sr(5s2) â çàâèñèìîñòè îò ãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà n ïðè ñêîðîñòÿõ ñòîëêíîâåíèÿv [àò. åä.℄ = 10�3 (1 ), 5 � 10�4 (2 ), 2 � 10�4 (3 )íèé ñ l = n� 1 àòîìîâ ðóáèäèÿ ïðè òåïëîâûõ ñòîëê�íîâåíèÿõ ñ àòîìàìè Sr(5s2) â çàâèñèìîñòè îò ãëàâ�íîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà n. �àñ÷åòû áûëè ïðîâåäåíûïî �îðìóëàì (19), (20) èç ðàçä. 3 ñ èñïîëüçîâàíè�åì òî÷íûõ âûðàæåíèé (26) è (27) äëÿ ïàðàìåòðàèîííî-êîâàëåíòíîé ñâÿçè. Ôàêòîðû âûæèâàíèÿ âû�÷èñëÿëèñü ïî �îðìóëàì (22). Êàê âèäíî èç ðèñ. 10,ñå÷åíèÿ ïðîöåññà òóøåíèÿ, îáóñëîâëåííîãî ìåõàíèç�ìîì ïåðåíîñà ýëåêòðîíà, íîñÿò õàðàêòåð äîñòàòî÷�íî ðåçêèõ ïèêîâ, ïîëîæåíèÿ ìàêñèìóìîâ êîòîðûõnmax è âåëè÷èíû �max ñóùåñòâåííî çàâèñÿò îò çíà�÷åíèÿ îðáèòàëüíîãî ìîìåíòà l ðèäáåðãîâñêîãî àòî�ìà. Îòìåòèì, ÷òî óâåëè÷åíèå îðáèòàëüíîãî ìîìåí�òà nl-ñîñòîÿíèÿ ïðèâîäèò ê ñìåùåíèþ ïîëîæåíèÿìàêñèìóìà â ñòîðîíó ìåíüøèõ çíà÷åíèé n è çàìåò�íî óìåíüøàåò âåëè÷èíó �max. Òàê, íàïðèìåð, äëÿðàññìîòðåííîãî çäåñü ïðèìåðà ñòîëêíîâåíèé àòîìîâ

Rb(nl) + Sr ìàêñèìàëüíûå çíà÷åíèÿ ñå÷åíèé òóøå�íèÿ ñîñòîÿíèé ñ l = n � 1 îêàçûâàþòñÿ ïðèáëèçè�òåëüíî â òðè ðàçà íèæå, ÷åì äëÿ ns-óðîâíåé. Ýòèðàçëè÷èÿ ïðîÿâëÿþòñÿ íàèáîëåå ñóùåñòâåííûì îá�ðàçîì ïðè óìåíüøåíèè ýíåðãèè ñðîäñòâà âîçìóùà�þùåãî àòîìà ê ýëåêòðîíó, ÷òî íàãëÿäíî âèäíî èçñðàâíåíèÿ ñîîòâåòñòâóþùèõ ðåçóëüòàòîâ ïðè ñòîëê�íîâåíèÿõ àòîìîâ Rb(nl) + Ca.Îáñóäèì çàâèñèìîñòè ïðèâåäåííûõ íà ðèñ. 10 ðå�çóëüòàòîâ äëÿ ñå÷åíèé ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ ðèä�áåðãîâñêèõ óðîâíåé îò ñêîðîñòè îòíîñèòåëüíîãî äâè�æåíèÿ ñòàëêèâàþùèõñÿ ÷àñòèö. Âèä ýòèõ çàâèñèìî�ñòåé îïðåäåëÿåòñÿ äâóìÿ �àêòîðàìè: à) âëèÿíèåìñêîðîñòè ñòîëêíîâåíèÿ íà �àêòîðû âûæèâàíèÿ S1,S2 è S12 â �îðìóëàõ (22) è (19) è á) ïðèñóòñòâè�åì ñêîðîñòè â çíàìåíàòåëå ïîêàçàòåëÿ ýêñïîíåíòûâ âûðàæåíèè (20). Ïåðâûé �àêòîð äîìèíèðóåò ïðè712



ÆÝÒÔ, òîì 144, âûï. 4 (10), 2013 Ïåðåíîñ ñëàáîñâÿçàííîãî ýëåêòðîíà : : :ìàëûõ çíà÷åíèÿõ ãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà, òîãäàêàê âòîðîé îòâå÷àåò çà çàâèñèìîñòü îò ñêîðîñòè ïðèáîëüøèõ n. Êàê âèäíî èç ðèñ. 10à�â, â ñëó÷àå ñåëåê�òèâíî âîçáóæäåííûõ nl-óðîâíåé ñ ìàëûìè çíà÷åíè�ÿìè l ðåçîíàíñíûé ïðî�èëü ñå÷åíèÿ ñìåùàåòñÿ â öå�ëîì â ñòîðîíó ìåíüøèõ çíà÷åíèé n ïðè óâåëè÷åíèèñêîðîñòè v. Â ñëó÷àå æå ðèäáåðãîâñêèõ nl-ñîñòîÿíèéñ l = n� 1 ñìåùåíèå ïîëîæåíèÿ ìàêñèìóìà ñå÷åíèÿñ èçìåíåíèåì ñêîðîñòè ïðàêòè÷åñêè íå ïðîèñõîäèò,à óìåíüøàþòñÿ ëèøü àáñîëþòíûå çíà÷åíèÿ ñå÷åíèéïðè n = nmax è ìîäè�èöèðóåòñÿ �îðìà ïðî�èëÿçàâèñèìîñòè �(q)nl (n) (ñì. ðèñ. 10ã).Íà ðèñ. 11 ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâñå÷åíèé òóøåíèÿ, �(q)nl , nl-óðîâíåé àòîìîâ ðóáèäèÿ(l = 0; 2; 3; n � 2; n � 1) â çàâèñèìîñòè îò ý��åê�òèâíîãî ãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà n� = n � Æläëÿ ñëó÷àÿ èõ ñòîëêíîâåíèé ñ àòîìàìè Ba(6s2),Sr(5s2) è Ca(4s2). Àíàëèç ýòèõ ðåçóëüòàòîâ ïîçâî�ëèò óñòàíîâèòü ïîâåäåíèå ñå÷åíèé ðåçîíàíñíîãî òó�øåíèÿ ïðè ñóùåñòâåííî ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèÿõ ýíåð�ãèè ñâÿçè ùåëî÷íîçåìåëüíîãî àíèîíà (j"j èçìåíÿåò�ñÿ îò 19 ìýÂ äëÿ Ca� ïðè j = 3=2 äî 144 ìýÂ äëÿBa� ïðè j = 1=2). �åçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ ïîêàçûâàþò,÷òî ïðè çàäàííîì çíà÷åíèè îðáèòàëüíîãî ìîìåíòàl óâåëè÷åíèå ýíåðãèè j"j ïðèâîäèò ê ñìåùåíèþ ïî�ëîæåíèÿ ìàêñèìóìà ñå÷åíèÿ �(q)nl â ñòîðîíó ìàëûõn. Îäíîâðåìåííî ïðîèñõîäèò çíà÷èòåëüíîå óìåíü�øåíèå âåëè÷èíû ñå÷åíèÿ â ìàêñèìóìå. Òàê, íàïðè�ìåð, äëÿ ns-óðîâíåé Rb ñå÷åíèÿ òóøåíèÿ â ìàêñè�ìóìàõ nmax = 11, 10, 8 ñîñòàâëÿþò ñîîòâåòñòâåííî1:2�10�12, 6:6�10�13, 3:3�10�13 ñì2 äëÿ ñòîëêíîâåíèéñ àòîìàìè Ca, Sr è Ba ïðè îòíîñèòåëüíîé ñêîðîñòèñòîëêíîâåíèÿ v = 10�3 àò. åä. Îáðàòèì òàêæå âíèìà�íèå íà òîò �àêò, ÷òî äëÿ ñåëåêòèâíî-âîçáóæäåííûõðèäáåðãîâñêèõ nl-óðîâíåé ñ �èêñèðîâàííûìè çíà÷å�íèÿìè l (s-, d- è f -óðîâíè â íàøåì ñëó÷àå) ïîëîæå�íèå ìàêñèìóìîâ ñå÷åíèé òóøåíèÿ ïî øêàëå ý��åê�òèâíîãî ãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà n� = n� Æl îòíî�ñèòåëüíî ñëàáî çàâèñèò îò âåëè÷èíû îðáèòàëüíîãîìîìåíòà l.4.2.2. �îëü êàíàëîâ ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ èîáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû â îïóñòîøåíèèðèäáåðãîâñêèõ óðîâíåéÎáñóäèì ðîëü ïåðâîãî è âòîðîãî êàíàëîâ ðåàê�öèè (1) â îïóñòîøåíèè ðèäáåðãîâñêèõ nl-óðîâíåéïðè ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèÿõ l = 0; 2; 3; n � 2; n � 1 íàïðèìåðå ñòîëêíîâåíèé àòîìîâ Rb(nl) + Ca(4s2). Íàðèñ. 12 ïðèâåäåíû ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ ñå÷åíèé ðå�çîíàíñíîãî òóøåíèÿ nl-óðîâíåé (ñïëîøíûå êðèâûå),à òàêæå ñóììàðíûå ñå÷åíèÿ ïðîöåññîâ ðåçîíàíñíî�
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l = n � 1�èñ. 11. Çàâèñèìîñòè ñå÷åíèé ðåçîíàíñíîãî òóøå-íèÿ ðèäáåðãîâñêèõ nl-óðîâíåé àòîìîâ Rb àòîìàìèBa(6s2) (à), Sr(5s2) (á ) è Ca(4s2) (â) îò ý��åêòèâ-íîãî ãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà n� ïðè ðàçëè÷íûõçíà÷åíèÿõ îðáèòàëüíîãî ìîìåíòà l = 0, 2, 3, n � 2,n � 1. Ñêîðîñòè îòíîñèòåëüíîãî äâèæåíèÿ àòîìîâ:v = 10�3 àò. åä. (Ca, Sr), v = 2 � 10�4 àò. åä. (Ba)3 ÆÝÒÔ, âûï. 4 (10) 713
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�èñ. 12. Cå÷åíèÿ ñòîëêíîâèòåëüíîãî îïóñòîøåíèÿnl-óðîâíåé àòîìîâ ðóáèäèÿ àòîìàìè Ca(4s2) â ðå-çóëüòàòå ïðîöåññîâ, ñâÿçàííûõ ñ ïåðåõîäàìè ìåæäóðèäáåðãîâñêèìè êîâàëåíòíûìè òåðìàìè è èîííû-ìè òåðìàìè ñ j = 1=2 è j = 3=2: l = 0, 2, 3, n � 2,n � 1. Øòðèõîâûå êðèâûå � ñóììàðíûé âêëàä ðå-çîíàíñíîãî ìåõàíèçìà òóøåíèÿ è îáðàçîâàíèÿ èîí-íîé ïàðû (ïåðâûé è âòîðîé êàíàëû ðåàêöèè (1));ñïëîøíûå êðèâûå � âêëàä ïðîöåññà ðåçîíàíñíîãîòóøåíèÿ (âòîðîé êàíàë ðåàêöèè (1)). Îòíîñèòåëü-íàÿ ñêîðîñòü àòîìîâ v = 10�3 àò. åä.ãî òóøåíèÿ è îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû Rb+ + Ca�(øòðèõîâûå êðèâûå). Â íàøåì ïîäõîäå çàñåëåíèå êà�íàëà òóøåíèÿ (1b) ïðîèñõîäèò â ðåçóëüòàòå ðàñïàäààíèîíà, è ðèñ. 12 íàãëÿäíî äåìîíñòðèðóåò ñòåïåíüâëèÿíèÿ ïðîöåññîâ ðàñïàäà íà äèíàìèêó îáðàçîâà�íèÿ èîííîé ïàðû. Ïðè ìàëûõ n âåðîÿòíîñòè âû�æèâàíèÿ S1 è S12 ïðåíåáðåæèìî ìàëû è îñíîâíîéâêëàä â ñå÷åíèå ðåàêöèè (1) âíîñÿò ñòîëêíîâåíèÿ ñ� . R. Òàêèì îáðàçîì, ðåçîíàíñíîå òóøåíèå ðèä�áåðãîâñêîãî ñîñòîÿíèÿ ïîäàâëÿåò îáðàçîâàíèå èîí�íîé ïàðû Ca� + Rb+. Òàê, íàïðèìåð, ïðè n = 11,12, 13 ñå÷åíèÿ òóøåíèÿ ns-óðîâíåé ïðåâûøàþò ñî�îòâåòñòâóþùèå ñå÷åíèÿ îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðûñîîòâåòñòâåííî â 151, 8.4, 2.1 ðàçà ïðè îòíîñèòåëü�íîé ñêîðîñòè àòîìîâ v = 10�3 àò. åä. Óâåëè÷åíèåãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà ïðèâîäèò ê á�îëüøèì âå�ëè÷èíàì õàðàêòåðíûõ ìåæúÿäåðíûõ ðàññòîÿíèé è,ñîîòâåòñòâåííî, ê ìåíüøèì øèðèíàì ðàñïàäà (23),(24). Êàê ñëåäñòâèå, ïðîöåññ îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïà�ðû ñòàíîâèòñÿ ïðåîáëàäàþùèì ïðè áîëüøèõ n. Òàê,ïðè n = 14, 15, 16 îòíîøåíèå âåëè÷èí �(i)ns=�(q)ns ñî�ñòàâëÿåò ñîîòâåòñòâåííî 1.40, 3.36, 6.66.Ýòîò �àêò èëëþñòðèðóåò ðèñ. 13, íà êîòîðîìïðèâåäåíû îòíîñèòåëüíûå çíà÷åíèÿ ñå÷åíèé ïðî�öåññà îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû, �(i)ns=(�(i)ns+�(q)ns ),
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�èñ. 13. Îòíîñèòåëüíûå âêëàäû ïðîöåññîâ ðå-çîíàíñíîãî òóøåíèÿ, �(q)ns =��(i)ns + �(q)ns � (ñâåò-ëûå çíà÷êè), è îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû,�(i)ns=��(i)ns + �(q)ns � (÷åðíûå çíà÷êè), â ïîëíîåñå÷åíèå ðåàêöèè (1) äëÿ ñòîëêíîâåíèé àòîìîâRb(ns) ñ àòîìàìè ùåëî÷íîçåìåëüíûõ ýëåìåí-òîâ Ca(4s2), Sr(5s2), Ba(6s2) (ñîîòâåòñòâåííîñïëîøíûå, øòðèõîâûå è ïóíêòèðíûå êðèâûå).Îòíîñèòåëüíàÿ ñêîðîñòü àòîìîâ v = 10�3 àò. åä.è ïðîöåññà ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ, �(q)ns =(�(i)ns+�(q)ns )â çàâèñèìîñòè îò ý��åêòèâíîãî ãëàâíîãî êâàí�òîâîãî ÷èñëà n� äëÿ ñòîëêíîâåíèé Rb(ns) ++ Ca(4s2); Sr(5s2);Ba(6s2). Âèäíî, ÷òî êîíêðåòíûåçíà÷åíèÿ n, ïðè êîòîðûõ ïðîöåññ îáðàçîâàíèÿèîííîé ïàðû çíà÷èòåëüíî ïðåîáëàäàåò íàä âêëàäîìðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ â îïóñòîøåíèè ns-óðîâíÿðóáèäèÿ (òàê ÷òî âêëàäîì ïîñëåäíåãî ìîæíî ïðåíå�áðå÷ü) ñóùåñòâåííî çàâèñÿò îò âåëè÷èíû ýíåðãèèñðîäñòâà ê ýëåêòðîíó j"j ùåëî÷íîçåìåëüíîãî àòîìà.Ïðè ýòîì ÷åì ìåíüøå ýíåðãèÿ j"j, òåì ïðè á�îëüøèõçíà÷åíèÿõ n� âêëàä ïðîöåññà îáðàçîâàíèÿ èîííîéïàðû íà÷èíàåò äîìèíèðîâàòü íàä ðåçîíàíñíûìòóøåíèåì â ðàññåëåíèè ns-óðîâíÿ.Îòìåòèì òàêæå, ÷òî ðèñ. 12 äàåò íàãëÿäíîå ïðåä�ñòàâëåíèå î òîì, êàêèì îáðàçîì âåëè÷èíà îðáèòàëü�íîãî ìîìåíòà l âëèÿåò íà âêëàä ïðîöåññà ðåçîíàíñ�íîãî òóøåíèÿ �(q)nl â ïîëíîå ñå÷åíèå �(q)nl +�(i)nl ñòîëê�íîâèòåëüíîãî îïóñòîøåíèÿ nl-óðîâíåé â çàâèñèìî�ñòè îò n�. Âèäíî, â ÷àñòíîñòè, ÷òî äëÿ ñîñòîÿíèéñ l = n� 2 è l = n� 1 ðåçîíàíñíîå òóøåíèå äîìèíè�ðóåò íàä îáðàçîâàíèåì èîííîé ïàðû â îáëàñòè çíà÷å�íèé n�, îïèñûâàþùåé îñíîâíóþ ÷àñòü ðåçîíàíñíîãîïðî�èëÿ ñå÷åíèÿ �(n�) â îêðåñòíîñòè åãî ìàêñèìó�ìà n� = nmax� . Äîìèíèðîâàíèå æå êàíàëà îáðàçî�714



ÆÝÒÔ, òîì 144, âûï. 4 (10), 2013 Ïåðåíîñ ñëàáîñâÿçàííîãî ýëåêòðîíà : : :âàíèÿ èîííîé ïàðû, ïî-ïðåæíåìó, ïðîèñõîäèò çäåñüëèøü â îáëàñòè äîñòàòî÷íî áîëüøèõ n�. Îäíàêî, âîòëè÷èå îò ñëó÷àÿ ìàëûõ l, àáñîëþòíûå âåëè÷èíûñå÷åíèÿ �(q)nl +�(i)nl çäåñü óæå íàñòîëüêî ìàëû, ÷òî íåïðåäñòàâëÿþò îñîáîãî èíòåðåñà äëÿ ïðèëîæåíèé.5. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅ�àçðàáîòàííûé îáùèé ïîäõîä [29℄ äëÿ ðàñ÷åòàìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ ïåðåõîäà ìåæäó èîííûì èðèäáåðãîâñêèìè êîâàëåíòíûìè òåðìàìè êâàçèìîëå�êóëû áûë ïðèìåíåí â äàííîé ðàáîòå ê èçó÷åíèþ ïðî�öåññîâ îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû è ðåçîíàíñíîãî òó�øåíèÿ óðîâíåé ïðè òåïëîâûõ ñòîëêíîâåíèÿõ âûñî�êîâîçáóæäåííûõ àòîìîâ ðóáèäèÿ è íåîíà ñ àòîìà�ìè ùåëî÷íîçåìåëüíûõ ýëåìåíòîâ. Ïîëó÷åíà ñèñòå�ìà óðàâíåíèé ñèëüíîé ñâÿçè äëÿ àìïëèòóä âåðîÿò�íîñòåé ïåðåõîäîâ, êîòîðàÿ ìîæåò áûòü èñïîëüçîâà�íà äëÿ ñàìîñîãëàñîâàííîãî îïèñàíèÿ âêëàäîâ êàíà�ëîâ òóøåíèÿ è îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû. Äëÿ îïèñà�íèÿ ïðîöåññîâ ïåðåíîñà ñëàáîñâÿçàííîãî ýëåêòðîíàñ ó÷àñòèåì îòðèöàòåëüíûõ èîíîâ â p-ñîñòîÿíèè èçîáùåé òî÷íîé �îðìóëû (25) ïîëó÷åíî ÿâíîå âûðà�æåíèå (27) äëÿ ïàðàìåòðà èîííî-êîâàëåíòíîé ñâÿ�çè (21). Ïîêàçàíî, ÷òî â äèïîëüíîì ïðèáëèæåíèèâûðàæåíèå (27) ñâîäèòñÿ ê ñóùåñòâåííî áîëåå ïðî�ñòîìó ðåçóëüòàòó (28).Âûïîëíåíû êîíêðåòíûå ðàñ÷åòû è ïðîâåäåí àíà�ëèç ðåçóëüòàòîâ äëÿ ñå÷åíèé îáðàçîâàíèÿ èîííîéïàðû ïðè ñòîëêíîâåíèÿõ àòîìîâ Rb(nl) è Ne(nl) ñàòîìàìè Ba, Sr, Ca. Ïîêàçàíî, ÷òî �îðìóëû èç ðà�áîòû [36℄, ïîëó÷åííûå â ðàìêàõ àñèìïòîòè÷åñêîãîïîäõîäà [37℄, îñíîâàííûå íà ïðåîáëàäàíèè âêëàäàêîðîòêîäåéñòâóþùåãî âçàèìîäåéñòâèÿ ýëåêòðîíà ñâîçìóùàþùèì àòîìîì è ïðåäíàçíà÷åííûå èçíà÷àëü�íî äëÿ îïèñàíèÿ ïðîöåññîâ ïåðåíîñà ýëåêòðîíà ñó÷àñòèåì îòðèöàòåëüíûõ èîíîâ ñ äîñòàòî÷íî áîëü�øîé ýíåðãèåé ñâÿçè, îêàçûâàþòñÿ íåïðèìåíèìûìèäëÿ íàäåæíîãî êîëè÷åñòâåííîãî ðàñ÷åòà ïàðàìåòðàèîííî-êîâàëåíòíîé ñâÿçè è ñå÷åíèé ðåàêöèé (1a) è(1b) â ñëó÷àå ñòîëêíîâåíèé ðèäáåðãîâñêèõ àòîìîâ ñàòîìàìè Ba, Sr, Ca. Â îáùåì ñëó÷àå çäåñü íåîáõî�äèì òî÷íûé ðàñ÷åò ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ ïåðåõîäà,êîððåêòíî îïèñûâàþùèé âêëàä äàëüíîäåéñòâóþùå�ãî ïîëÿðèçàöèîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ è ó÷èòûâàþ�ùèé èçìåíåíèå âîëíîâîé �óíêöèè ðèäáåðãîâñêîãîàòîìà íà õàðàêòåðíîì ðàçìåðå àíèîíà ñ âíåøíèìýëåêòðîíîì â p-ñîñòîÿíèè. Â îêðåñòíîñòè ìàêñèìó�ìà nmax â çàâèñèìîñòè ñå÷åíèÿ îáðàçîâàíèÿ èîííîéïàðû îò n ýòî ìîæíî ñ íåïëîõîé òî÷íîñòüþ ñäåëàòüñ ïîìîùüþ áîëåå ïðîñòîé �îðìóëû (28) äèïîëüíî�ãî ïðèáëèæåíèÿ. Îäíàêî ïðè áîëüøèõ çíà÷åíèÿõ n,êîãäà ïðîöåññ îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû ïðîòåêàåò

ïðè îñîáåííî áîëüøèõ ìåæúÿäåðíûõ ðàññòîÿíèÿõ,äèïîëüíîå ïðèáëèæåíèå íå äàåò àäåêâàòíîãî îïèñà�íèÿ ïðîöåññà è íåîáõîäèìî èñïîëüçîâàíèå òî÷íûõ�îðìóë (26), (27). Ïîêàçàíî, ÷òî äàæå äëÿ áàðèÿ,ñðîäñòâî ê ýëåêòðîíó êîòîðîãî ñîñòàâëÿåò 144 ìýÂ,ñå÷åíèÿ, ïîëó÷åííûå â äèïîëüíîì ïðèáëèæåíèè, âøèðîêîì äèàïàçîíå n îòëè÷àþòñÿ íà ïîðÿäîê âå�ëè÷èíû îò ñå÷åíèé, âû÷èñëåííûõ ñ èñïîëüçîâàíèåìòî÷íûõ çíà÷åíèé ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ.Íàðÿäó  ðåçîíàíñíûì õàðàêòåðîì çàâèñèìîñòåéñå÷åíèé îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû îò ãëàâíîãî êâàí�òîâîãî ÷èñëà (îáíàðóæåííûì âïåðâûå â ðàáîòàõ [16,17℄) óñòàíîâëåíà ñèëüíàÿ çàâèñèìîñòü ðåçóëüòàòîâîò îðáèòàëüíîãî ìîìåíòà l ðèäáåðãîâñêîãî àòîìà.Îáíàðóæåíû áîëüøèå ðàçëè÷èÿ â âåëè÷èíàõ è ïî�ëîæåíèÿõ ìàêñèìóìîâ ñå÷åíèé îáðàçîâàíèÿ èîííîéïàðû äëÿ àòîìîâ Ba, Sr è Ca ñ ðàçëè÷íûìè çíà÷å�íèÿìè ýíåðãèè ñðîäñòâà ê ýëåêòðîíó (ñì. ðèñ. 4).Èçó÷åíû çàâèñèìîñòè ñå÷åíèé ðåàêöèè (1a) îò ñêî�ðîñòè äâèæåíèÿ àòîìîâ (ñì. ðèñ. 3). Ïîêàçàíî, ÷òîðåçóëüòàòû íàøèõ ðàñ÷åòîâ äëÿ ñòîëêíîâåíèé àòî�ìîâ Ne(ns) è Ne(nd) ñ àòîìàìè Ca íàõîäÿòñÿ â õîðî�øåì ñîãëàñèè ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè [17℄äëÿ îòíîñèòåëüíûõ êîíñòàíò ñêîðîñòåé kns=knd îá�ðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû.Äëÿ ñëó÷àÿ òåïëîâûõ ñòîëêíîâåíèé àòîìîâRb(nl) ñ àòîìàìè Ba, Sr è Ca ïðîâåäåíû äåòàëüíûåðàñ÷åòû ñå÷åíèé ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ ñåëåêòèâíîâîçáóæäåííûõ nl-óðîâíåé ñ ìàëûì îðáèòàëüíûììîìåíòîì (l � n) è ñîñòîÿíèé ñ áîëüøèìè çíà�÷åíèÿìè l = n � 1. Òàê æå êàê è äëÿ êàíàëàðåàêöèè (1a), íàìè ïðîäåìîíñòðèðîâàíà çäåñüñèëüíàÿ çàâèñèìîñòü ðåçóëüòàòîâ äëÿ âåëè÷èí �maxè ïîëîæåíèé nmax ìàêñèìóìîâ ñå÷åíèé òóøåíèÿîò ýíåðãèè j"j ñðîäñòâà ùåëî÷íîçåìåëüíîãî àòîìàê ýëåêòðîíó. Ïðîäåìîíñòðèðîâàíà òàêæå ñèëüíàÿçàâèñèìîñòü ðåçóëüòàòîâ îò îðáèòàëüíîãî ìîìåíòàl ðèäáåðãîâñêîãî àòîìà. Â ÷àñòíîñòè, ïîêàçàíî,÷òî â ñëó÷àå ðèäáåðãîâñêèõ àòîìîâ â ñîñòîÿíèÿõñ áîëüøèìè çíà÷åíèÿìè îðáèòàëüíîãî ìîìåíòàl � n � 1 ñêîðîñòè ïðîöåññîâ îáðàçîâàíèÿ èîííîéïàðû è ñòîëêíîâèòåëüíîãî òóøåíèÿ çíà÷èòåëüíîíèæå, ÷åì äëÿ nl-óðîâíåé ñ l � n. Òàê, íàïðèìåð,ïðè ñòîëêíîâåíèÿõ Rb(nl) + Sr çíà÷åíèÿ ñå÷åíèéîáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû â îêðåñòíîñòè ìàêñè�ìóìîâ (n � nmax) ðàçëè÷àþòñÿ â 22 ðàçà äëÿñîñòîÿíèé ñ l = 0 è l = n � 1 (ñì. ðèñ. 2). Ýòî ñâè�äåòåëüñòâóåò î áîëüøåé óñòîé÷èâîñòè öèðêóëÿðíûõðèäáåðãîâñêèõ ñîñòîÿíèé ïî îòíîøåíèþ ê âîçìó�ùåíèþ íåéòðàëüíûìè ÷àñòèöàìè ïî ñðàâíåíèþ ññåëåêòèâíî âîçáóæäåííûìè ñîñòîÿíèÿìè ñ ìàëûìèîðáèòàëüíûìè ìîìåíòàìè.715 3*
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