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�ÀÑ×ÅÒ ÑÅ×ÅÍÈß �ÅÀÊÖÈÈ ÏÅ�ÅÇÀ�ßÄÊÈÏ�È ÑÒÎËÊÍÎÂÅÍÈÈ ÔÓËËÅ�ÅÍÎÂ�. Ñ. Èðîøíèêîâ *Ìîñêîâñêèé �èçèêî-òåõíè÷åñêèé èíñòèòóò (ãîñóäàðñòâåííûé óíèâåðñèòåò)141700, Äîëãîïðóäíûé, Ìîñêîâñêàÿ îáë., �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 19 èþíÿ 2006 ã.Íà îñíîâå èíñòàíòîííîãî ïðèáëèæåíèÿ ê òóííåëüíîìó ðàñùåïëåíèþ óðîâíåé ýíåðãèè âûâîäèòñÿ �îðìóëàäëÿ ñå÷åíèÿ ïåðåçàðÿäêè ïðè ñòîëêíîâåíèè �óëëåðåíîâ. Ïîëó÷åííàÿ �îðìóëà, ñïðàâåäëèâàÿ â àäèàáà-òè÷åñêîì ïðèáëèæåíèè, õîðîøî îïèñûâàåò èçâåñòíûå ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå.PACS: 71.20.Tx 1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÂ ïîñëåäíèå ãîäû èíòåíñèâíî èçó÷àþòñÿ ðàçëè÷�íûå ñâîéñòâà �óëëåðåíîâ, â òîì ÷èñëå ðåàêöèÿ ïå�ðåçàðÿäêè C+60 +C60 ! C60 +C+60;ñì. [1�4℄. Â èíòåðâàëå ýíåðãèé îò 0.2 äî 2.1 êýÂ âñèñòåìå öåíòðà ìàññ (÷òî ñîîòâåòñòâóåò îòíîñèòåëü�íûì ñêîðîñòÿì ñòîëêíîâåíèÿ, ëåæàùèì â èíòåðâàëå(1�3:5) � 106 ñì/ñ) íàáëþäàåòñÿ ðîñò ñå÷åíèÿ ïåðåçà�ðÿäêè ïðè óìåíüøåíèè ñêîðîñòè v. Ïðîñòûå ìîäå�ëè [3�5℄, ïðèìåíÿâøèåñÿ ðàíåå ïðè ðàñ÷åòàõ ýòîãîñå÷åíèÿ, íå ïðèâîäÿò ê äîñòàòî÷íî õîðîøåìó îïèñà�íèþ ýêñïåðèìåíòàëüíî èçìåðåííîé çàâèñèìîñòè ñå�÷åíèÿ îò ñêîðîñòè ñòîëêíîâåíèÿ.Öåëüþ äàííîé ðàáîòû ÿâëÿåòñÿ òåîðåòè÷åñêèéðàñ÷åò ñå÷åíèÿ �(v), äîñòàòî÷íî õîðîøî ñîãëàñóþ�ùèéñÿ ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè, ïðåäñòàâ�ëåííûìè íà ðèñóíêå. Íàèáîëåå âàæíûì äëÿ íàñ áó�äåò íàáëþäåíèå òîãî, ÷òî ý��åêòèâíûé ïîòåíöèàëäëÿ �-ýëåêòðîíà, ïåðåõîäÿùåãî â ïðîöåññå ñòîëêíî�âåíèÿ ñ ïîâåðõíîñòè îäíîé ñ�åðû C60 íà ïîâåðõ�íîñòü âòîðîé ñ�åðû, ìîæåò ðàññìàòðèâàòüñÿ êàêñèììåòðè÷íûé äâóõúÿìíûé ïîòåíöèàë ñ áàðüåðîìêîíå÷íîé âûñîòû, çàâèñÿùèì îò ðàññòîÿíèÿ R(t)ìåæäó öåíòðàìè îáåèõ ñ�åð [2℄. Âòîðîå âàæíîå îá�*E-mail: irosh�or.ru
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Ñå÷åíèå ðåàêöèè ïåðåçàðÿäêè (20) êàê �óíêöèÿ îò-íîñèòåëüíîé ñêîðîñòè ñòîëêíîâåíèÿ �óëëåðåíîâ èñîîòâåòñòâóþùèå ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå èç ðà-áîòû [1℄ñòîÿòåëüñòâî ñâÿçàíî ñ òåì, ÷òî õàðàêòåðíûå îòíî�ñèòåëüíûå îðáèòàëüíûå ìîìåíòûl = Mvb~äëÿ óêàçàííîãî èíòåðâàëà ñêîðîñòåé îêàçûâàþòñÿâåëèêè [2℄, l � 1, â ñèëó áîëüøîé ïðèâåäåííîé ìàñ�ñû M , ÷òî ïîçâîëÿåò çàìåíèòü ñóììó ïî l = kb íàèíòåãðàë ïî ïðèöåëüíîìó ïàðàìåòðó b. Ïîñêîëüêó âóñëîâèÿõ ýêñïåðèìåíòà ñêîðîñòü ñòîëêíîâåíèÿ ìàëàïî ñðàâíåíèþ ñ àòîìíîé, ý��åêòèâíûé ïîòåíöèàëìîæíî ðàññìàòðèâàòü êàê ìåäëåííî ìåíÿþùèéñÿ ñî816



ÆÝÒÔ, òîì 130, âûï. 5 (11), 2006 �àñ÷åò ñå÷åíèÿ ðåàêöèè ïåðåçàðÿäêè : : :âðåìåíåì, ò. å. èñïîëüçîâàòü àäèàáàòè÷åñêîå ïðèáëè�æåíèå.2. �ÀÑ×ÅÒ ÑÅ×ÅÍÈß ÏÅ�ÅÇÀ�ßÄÊÈÄëÿ ðàññìàòðèâàåìîãî ïðîöåññà ñóùåñòâåííû ïå�ðè�åðè÷åñêèå âçàèìîäåéñòâèÿ áåç �ðàãìåíòàöèè�óëëåðåíîâ, ÷òî ñîîòâåòñòâóåò ïðèöåëüíûì ïàðà�ìåòðàì b � 2�, ãäå � � ðàäèóñ ñ�åðû C60. Áóäåìèñõîäèòü èç îáùåé �îðìóëû äëÿ ñå÷åíèÿ íåóïðóãî�ãî êàíàëà:� = �k2 Xl (2l + 1) jSif (l)j2 �� �k2 1Zlmin 2l dl jSif (l)j2 = 2� 1Zbmin=2� b dbW (b); (1)ãäå W (b) = jSif (l = kb)j2� âåðîÿòíîñòü ïðîöåññà ïåðåçàðÿäêè. Äëÿ ìåäëåí�íî ìåíÿþùåãîñÿ ïîòåíöèàëà ïðèìåíèìà èçâåñòíàÿ�îðìóëà äëÿ âåðîÿòíîñòè ïåðåçàðÿäêè [6; 7℄W (b) = ������sin8<: 1Z�1 dt�E(b; t)2~ 9=;������2 : (2)Çäåñü �E = E� �E+ = �E (R(t); b)� ðàçíîñòü ýíåðãèé ÷åòíîé è íå÷åòíîé âîëíî�âûõ �óíêöèé ÷àñòèöû â äâóõúÿìíîì ïîòåíöèàëåV (R(t)), ãäå R(t) � ðàññòîÿíèå ìåæäó öåíòðàìèñ�åð C60, ïðè÷åìR2(t) = b2 + (vt)2: (3)Äëÿ ìàëûõ b, êîãäà ý��åêòèâíîå ðàññòîÿíèå ìåæäóÿìàìè ìàëî è áàðüåð íåâåëèê, ìû èìååì â îñíîâíîìáîëüøîå ðàñùåïëåíèå óðîâíåé �E.Åñëè �ET2~ � 1;ãäå T (E) = 2�!(E)� ïåðèîä äâèæåíèÿ ÷àñòèöû â èçîëèðîâàííîé ÿìå,òî èíòåãðàë tZ�1 dt�E2~

ñèëüíî ìåíÿåòñÿ ïðè èçìåíåíèè t, ïîýòîìó ïðè b,ìåíüøèõ íåêîòîðîãî b0,������sin0� 1Z�1 dt�E2~ 1A������2 � 12 ; (4)W (b) = 1=2 ïðè 2� � b � b0: (5)Â ðåçóëüòàòå èñêîìîå ñå÷åíèå ìîæíî ïðåäñòàâèòü ââèäå � = � b0Z2� b db+ 2� 1Zb0 b dbW (b) � �1 + �2; (6)ãäå �1 = �2 �b20 � (2�)2� : (7)Çàìåòèì, ÷òî âûðàæåíèå äëÿ êîíñòàíòû �1 èìååòòàêóþ æå ñòðóêòóðó, êàê ïîëó÷àþùèåñÿ â ðåçóëüòà�òå îöåíîê ñå÷åíèÿ, ïðîâåäåííûõ â ðàáîòàõ [3; 4℄ íàîñíîâå ïðîñòûõ ìîäåëåé.Òåïåðü âû÷èñëèì �2. Áóäåì ñ÷èòàòü, ÷òî äëÿb > b0 ý��åêòèâíûé áàðüåð ìåæäó ÿìàìè ìà�ëîïðîíèöàåì, ÷òî ïîçâîëÿåò ïðèìåíèòü êâàçèêëàñ�ñè÷åñêîå ïðèáëèæåíèå äëÿ ðàñ÷åòà ðàñùåïëåíèÿóðîâíåé �E(R(t); b). Äëÿ íàøèõ öåëåé äëÿ îïðå�äåëåíèÿ âåëè÷èíû �E íàèáîëåå óäîáíî âîñïîëüçî�âàòüñÿ èíñòàíòîííûì ïðèáëèæåíèåì, êîòîðîå èìå�åò ðÿä ïðåèìóùåñòâ ïî ñðàâíåíèþ ñî ñòàíäàðòíûìÂÊÁ-ïðèáëèæåíèåì (ïî ýòîìó ïîâîäó ñì. [8; 9℄, àòàêæå ïðèâåäåííûå òàì ññûëêè íà áîëåå ðàííèå ðà�áîòû). Â ýòîì ïðèáëèæåíèè âåëè÷èíà òóííåëüíîãîðàñùåïëåíèÿ óðîâíåé ýíåðãèè äàåòñÿ â çàìêíóòîìâèäå äëÿ ïðîèçâîëüíîãî äâóõúÿìíîãî ïîòåíöèàëà.Îñîáåííî ïðîñòîå âûðàæåíèå âîçíèêàåò äëÿ ìîäåëü�íîãî ïîòåíöèàëà âèäàV (x) = m!2(x2 � a2)28a2 : (8)Òîãäà, ñîãëàñíî ðàáîòàì [9; 10℄, ðàñùåïëåíèå n-ãîóðîâíÿ èìååò âèä�En = ~!2n+1p� n! �2a� �2n+1 exp��23 �a��2� ; (9)ãäå � = p~=m! � ìàñøòàá êâàíòîâûõ �ëóêòóàöèé÷àñòèöû ìàññû m â îäíîé èçîëèðîâàííîé ÿìå. (Âðàáîòå [9℄ áûëè âû÷èñëåíû òàêæå àíãàðìîíè÷åñêèåïîïðàâêè, ïðîïîðöèîíàëüíûå ~2. Çäåñü ìû íå áóäåìèõ ó÷èòûâàòü.) Âûñîòà áàðüåðà ìåæäó ÿìàìèh = V (x = 0) = m!2a28 (10)40 ÆÝÒÔ, âûï. 5 (11) 817



�. Ñ. Èðîøíèêîâ ÆÝÒÔ, òîì 130, âûï. 5 (11), 2006óáûâàåò ñ óìåíüøåíèåì ðàññòîÿíèÿ ìåæäó ÿìàìè(ðàâíîãî 2a), êàê è äîëæíî áûòü äëÿ ðåàëüíîãî ïî�òåíöèàëà. Êîíå÷íî, ðåàëüíûé ïîòåíöèàë äîëæåí âû�õîäèòü íà êîíñòàíòó ïðè jxj � a, ÷òî íå âûïîëíÿåòñÿäëÿ ïîòåíöèàëà âèäà (8). Îäíàêî äëÿ ïðîöåññà ïåðå�õîäà ÷àñòèöû èç îäíîé ÿìû â äðóãóþ âàæåí áàðüåð,ðàçäåëÿþùèé ýòè ÿìû, ò. å. îáëàñòü �a � x � a, àíå jxj � a. Ïîýòîìó ìû ñ÷èòàåì ðàçóìíûì èñïîëü�çîâàíèå â äàëüíåéøåì ïîòåíöèàëà (8).Äëÿ îñíîâíîãî óðîâíÿ (n = 0) èìååì èç (9)�E = 2 ~!p� �2a� � exp �16 �2a� �2! : (11)Ïðèìåíèòåëüíî ê íàøåé çàäà÷å, ãäå ðàññòîÿíèå ìåæ�äó ÿìàìè ðàâíî2a(t) = R(t)� 2�; R(t) = �b2 + (vt)2�t=2 ; (12)ïîëó÷àåì�E(b; t) = 2~!p� � hpb2 + (vt)2 � 2�i�� exp�� 16�2 hpb2 + (vt)2 � 2�i2� : (13)Â îáëàñòè b� 2� âûðàæåíèå (13) ìîæíî óïðîñòèòü,çàïèñàâ�E(b; t) = 2~!p� �R(t) exp��R2(t)6�2 � �� �E (R(t)) : (14)Èñïîëüçóÿ �îðìóëó (2) äëÿ âåðîÿòíîñòè ïåðåõîäàW (b), ïîëó÷àåì12~ 1Z�1 dt�E (R(t)) = !p� � exp�� b26�2��� 1Z�1 dtpb2 + (vt)2 exp�� (vt)26�2 � : (15)Ïðèìåíÿÿ ìåòîä ïåðåâàëà, ïîëó÷àåì12~ 1Z�1 dt�E (R(t)) �� p6�!v ��b+ 3�22b � exp�� b26�2� � F (b); (16)ïðè÷åì äëÿ ïðèìåíèìîñòè èíñòàíòîííîãî ïðèáëè�æåíèÿ íåîáõîäèìî, ÷òîáû âûïîëíÿëîñü óñëîâèå

b2 � �2. Äëÿ äîñòàòî÷íî áîëüøèõ b2 â �îðìóëå (2)ìîæíî ïîëîæèòüW (b) = jsinF (b)j2 � jF (b)j2;÷òî äàåò â ãëàâíîì ïîðÿäêå ïî b2=�2W (b) = 6!2v2 (b2 + 3�2) exp�� b23�2� : (17)Îòñþäà ïîëó÷àåì�2 = 2� 1Zb0 b dbW (b) == 18��!�v �2 (b20 + 6�2) exp�� b203�2� ; (18)ãäå òàêæå äîëæíî âûïîëíÿòüñÿ óñëîâèå b20 � �2.Äëÿ ïîñëåäóþùåé ÷èñëåííîé îöåíêè âåëè÷èíû(18) óäîáíî ïåðåïèñàòü ìíîæèòåëü !�=v â âèäå!�v = ����� v� ; (19)ãäå � = ~=m � 4 � 10�3�A � êîìïòîíîâñêàÿ äëèíàâîëíû ýëåêòðîíà,  � ñêîðîñòü ñâåòà. Îêîí÷àòåëüíîäëÿ ñå÷åíèÿ ïåðåçàðÿäêè ïîëó÷àåì âûðàæåíèå�(v) = �2 �b20 � (2�)2�+ 18��2 � v�2 ��� b20�2 + 6� exp�� b203�2� � �1 + �2; (20)ãäå ýêñïåðèìåíòàëüíîå çíà÷åíèå ðàäèóñà ñ�åðû C60ðàâíî � = 4:3�A.Â ïðîöåññå íàøåãî ðàñ÷åòà èñïîëüçîâàëñÿ ìî�äåëüíûé ïîòåíöèàë, êîòîðûé ñîäåðæàë äâà ñâîáîä�íûõ ïàðàìåòðà: ! è a. Â �îðìóëå (20) èì ñîîòâåò�ñòâóþò ïàðàìåòðû b0 è �, êîòîðûå ìîãóò áûòü îïðå�äåëåíû èç ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ ðàáîòû [1℄:�(v = 1 � 106 ñì/ñ) = (150� 70)�A;�(v = 3 � 106 ñì/ñ) = (90� 30)�A:Ïðèðàâíèâàÿ �(v) (20) ýòèì äâóì çíà÷åíèÿì, íàõî�äèì ñëåäóþùèå âåëè÷èíû:b0 = 11:25�A; � = 1:79�A; (21)îòêóäà" = ~!2 = ~22m�2 = 1:24 ýÂ; �1 = 82:5�A2:818



ÆÝÒÔ, òîì 130, âûï. 5 (11), 2006 �àñ÷åò ñå÷åíèÿ ðåàêöèè ïåðåçàðÿäêè : : :Îòìåòèì, ÷òî çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðîâ (21) âûãëÿäÿòâïîëíå åñòåñòâåííî äëÿ ìîëåêóëÿðíîé ñèñòåìû C60.Îòñþäà, â ÷àñòíîñòè, ñëåäóåò, ÷òî â óñëîâèÿõ íàøåéçàäà÷è ïàðàìåòð àäèàáàòè÷íîñòè� = v0v � !�v = ����� v�� 1:Çäåñü v0 � !� � õàðàêòåðíàÿ ñêîðîñòü êîëåáàíèé÷àñòèöû â èçîëèðîâàííîé ÿìå. Ýòî îçíà÷àåò, ÷òî ïî�ñêîëüêó v � v0, ý��åêòèâíûé ïîòåíöèàë ìåäëåííîìåíÿåòñÿ çà ïåðèîä êîëåáàíèÿ T , ÷òî äîïîëíèòåëüíîïîäòâåðæäàåò ñïðàâåäëèâîñòü èñïîëüçîâàííîãî âû�øå àäèàáàòè÷åñêîãî ïðèáëèæåíèÿ.Êàê âèäíî èç ðèñóíêà, ïîëó÷åííàÿ òåîðåòè÷åñêàÿêðèâàÿ äëÿ �(v) (20) õîðîøî ñîãëàñóåòñÿ ñ ýêñïåðè�ìåíòàëüíûìè äàííûìè.Ñîãëàñíî �îðìóëå (6) ïàðàìåòð b0 èãðàåò ðîëüãðàíèöû ìåæäó ñëåäóþùèìè äâóìÿ ðåæèìàìè:1) ïðèöåëüíûì ïàðàìåòðàì, ëåæàùèì â èíòåðâà�ëå 2� � b � b0, ñîîòâåòñòâóþò áûñòðûå îñöèëëÿöèè,ãäå W (b) � 1=2;2) äëÿ ïðèöåëüíûõ ïàðàìåòðîâ, ëåæàùèõ â èí�òåðâàëå b0 � b � 1, õàðàêòåðíû ìåäëåííûå ïåðåõî�äû ýëåêòðîíà èç îäíîé ÿìû â äðóãóþ.Äåéñòâóÿ ñîãëàñíî �îðìóëå (6), ìû ïðåíå�áðåãàåì âêëàäîì ïðîìåæóòî÷íîãî ðåæèìà, ãäå�ET=2~ � 1. Îäíàêî ìîæíî ïðîâåðèòü, ÷òî äëÿíàøåãî ãðàíè÷íîãî çíà÷åíèÿ b = b0 = 11:25�A èv = 1:5 �106 ñì/ñ, íàïðèìåð, äëÿ âåëè÷èíû F (b) (16)èìååò ìåñòî ñëåäóþùåå ñîîòíîøåíèå:F (b)2 � 0:6:Ýòî çíà÷åíèå ÷èñëåííî áëèçêî ê W (b) � 0:5 äëÿ ðå�æèìà áûñòðûõ îñöèëëÿöèé. Ýòî óêàçûâàåò íà òî,÷òî ïðè b! b0 âûðàæåíèå (16) ÷àñòè÷íî ó÷èòûâàåòýòîò ïðîìåæóòî÷íûé ðåæèì.3. ÂÛÂÎÄÒàêèì îáðàçîì, ðåàêöèÿC+60 +C60 ! C60 +C+60
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