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ÄÈÍÀÌÈÊÀ ÌÎËÅÊÓËß�ÍÛÕ ÑÈÑÒÅÌ Â ÏÎËÅÓËÜÒ�ÀÊÎ�ÎÒÊÈÕ ËÀÇÅ�ÍÛÕ ÈÌÏÓËÜÑÎÂ ÈÈÍÒÅ�ÔÅ�ÅÍÖÈÎÍÍÛÅ ÝÔÔÅÊÒÛ, ÂÎÇÍÈÊÀÞÙÈÅÂ Ï�ÎÖÅÑÑÅ ÏÅ�Å�ÀÑÑÅßÍÈßÈ. À. Áóðåíêîâ, Å. À. Âîëêîâà, À. Ì. Ïîïîâ, Î. Â. Òèõîíîâà *Íàó÷íî-èññëåäîâàòåëüñêèé èíñòèòóò ÿäåðíîé �èçèêè èì. Ä. Â. Ñêîáåëüöûíà,Ìîñêîâñêèé ãîñóäàðñòâåííûé óíèâåðñèòåò èì. Ì. Â. Ëîìîíîñîâà119991, Ìîñêâà, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 23 äåêàáðÿ 2008 ã.Ìåòîäîì ïðÿìîãî ÷èñëåííîãî èíòåãðèðîâàíèÿ íåñòàöèîíàðíîãî óðàâíåíèÿ Øðåäèíãåðà èññëåäîâàíà äè-íàìèêà ìîäåëüíîé ìîëåêóëÿðíîé ñèñòåìû â ïîëå ìîùíîãî óëüòðàêîðîòêîãî èìïóëüñà. Ïðîàíàëèçèðîâàíûäâóìåðíûå èìïóëüñíûå ðàñïðåäåëåíèÿ ýëåêòðîíîâ â êîíòèíóóìå. Â óãëîâûõ äèàãðàììàõ âûëåòà ýëåêòðî-íîâ îáíàðóæåíà ðåçêî íåìîíîòîííàÿ óãëîâàÿ çàâèñèìîñòü, íå îáúÿñíÿþùàÿñÿ äè�ðàêöèåé íà äâóõúÿì-íîé ñòðóêòóðå ïîòåíöèàëà ìîëåêóëÿðíîãî èîíà. Ïðîäåìîíñòðèðîâàíî, ÷òî âîçíèêàþùèå íåìîíîòîííîñòèèìåþò ìåñòî è â ñëó÷àå èîíèçàöèè àòîìíûõ ñèñòåì è îáóñëîâëåíû èíòåð�åðåíöèåé ðàçëè÷íûõ ÷àñòåéýëåêòðîííîãî âîëíîâîãî ïàêåòà ïðè åãî ïåðåðàññåÿíèè íà ðîäèòåëüñêîì èîíå. Ïîñòðîåíà àíàëèòè÷åñêàÿìîäåëü, îáúÿñíÿþùàÿ íàáëþäàåìûå ý��åêòû.PACS: 33.80.Eh, 32.80.Fb1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÁûñòðûé ïðîãðåññ â ðàçâèòèè èñòî÷íèêîâ ìîù�íîãî ëàçåðíîãî èçëó÷åíèÿ ïðèâåë ê âîçìîæíîñòè ãå�íåðàöèè èíòåíñèâíûõ ëàçåðíûõ èìïóëüñîâ ïðåäåëü�íî êîðîòêîé äëèòåëüíîñòè â íåñêîëüêî ïåðèîäîâ îï�òè÷åñêîãî ïîëÿ [1℄. Òàêèå èìïóëüñû ìîãóò áûòü èñ�ïîëüçîâàíû äëÿ íàáëþäåíèÿ è êîíòðîëÿ äèíàìèêèàòîìíî-ìîëåêóëÿðíûõ êâàíòîâûõ ñèñòåì è ðàçëè÷�íûõ �èçè÷åñêèõ ïðîöåññîâ ñ âûñîêèì âðåìåííûì èïðîñòðàíñòâåííûì ðàçðåøåíèåì [2�9℄. Îäíî èç âîç�ìîæíûõ íàïðàâëåíèé ïîëó÷åíèÿ â ðåàëüíîì âðåìå�íè èí�îðìàöèè î ñòðóêòóðå è äèíàìèêå ÿäåðíîéïîäñèñòåìû â ìîëåêóëàõ çàêëþ÷àåòñÿ â íàáëþäåíèèêàðòèí äè�ðàêöèè, âîçíèêàþùèõ ïðè èîíèçàöèè ìî�ëåêóëû èíòåíñèâíûì óëüòðàêîðîòêèì ëàçåðíûì èì�ïóëüñîì è ïðîÿâëÿþùèõñÿ â èìïóëüñíûõ ðàñïðåäå�ëåíèÿõ ýëåêòðîíîâ â êîíòèíóóìå [10; 11℄, â ýëåêòðîí�íûõ ýíåðãåòè÷åñêèõ ñïåêòðàõ íàäïîðîãîâîé èîíèçà�öèè [12℄, à òàêæå â ñïåêòðå ãåíåðàöèè ãàðìîíèê âû�ñîêîãî ïîðÿäêà [13�15℄.Âîçíèêíîâåíèå äè�ðàêöèîííûõ êàðòèí îáóñëîâ�*E-mail: ovtikhonova�mail.ru

ëåíî òåì, ÷òî ïðè èîíèçàöèè ìîëåêóëû ëàçåðíûìèìïóëüñîì îêàçàâøèéñÿ â êîíòèíóóìå ýëåêòðîí îñ�öèëëèðóåò ïîä äåéñòâèåì ëàçåðíîãî ïîëÿ è, âîçâðà�ùàÿñü ê ðîäèòåëüñêîìó ìîëåêóëÿðíîìó èîíó, ðàññå�èâàåòñÿ íà íåì. Òàêîå ðàññìîòðåíèå ïðîöåññà èîíè�çàöèè áûëî âïåðâûå ïðåäëîæåíî â ðàáîòå [16℄ è èç�âåñòíî êàê ìîäåëü ïåðåðàññåÿíèÿ, êîòîðàÿ ïðèìåíè�ìà è ê ìîëåêóëàì, è ê àòîìàì ïðè èîíèçàöèè íèçêî�÷àñòîòíûì ëàçåðíûì ïîëåì. Â ñëó÷àå ìîëåêóë èìååòìåñòî ïåðåðàññåÿíèå, ïî êðàéíåé ìåðå, íà äâóõúÿì�íîì ïîòåíöèàëå äâóõ ÿäåð, ÷òî ïðèâîäèò ê íàëè÷èþäè�ðàêöèîííûõ ìàêñèìóìîâ è ìèíèìóìîâ â ýíåðãå�òè÷åñêèõ ñïåêòðàõ �îòîýëåêòðîíîâ è óãëîâûõ äèà�ãðàììàõ èõ âûëåòà. Õîòÿ ïðîáëåìå àíàëèçà íàáëþ�äàåìûõ äè�ðàêöèîííûõ êàðòèí ïîñâÿùåíî áîëüøîå÷èñëî ðàáîò [2; 3; 10�14; 17�20℄, öåëûé ðÿä âîïðîñîâîñòàåòñÿ îòêðûòûì.Êàðòèíà äè�ðàêöèè, âîçíèêàþùàÿ ïðè ïåðåðàñ�ñåÿíèè ýëåêòðîíà íà äâóöåíòðîâîì ïîòåíöèàëå ðîäè�òåëüñêîãî ìîëåêóëÿðíîãî èîíà ñ ìåæúÿäåðíûì ðàñ�ñòîÿíèåì R, â ïðîñòåéøåì ñëó÷àå ýêâèâàëåíòíà äè��ðàêöèè ñâåòà íà äâóõ ùåëÿõ èëè èíòåð�åðåíöèèîò äâóõ òî÷å÷íûõ èñòî÷íèêîâ.5



È. À. Áóðåíêîâ, Å. À. Âîëêîâà, À. Ì. Ïîïîâ, Î. Â. Òèõîíîâà ÆÝÒÔ, òîì 136, âûï. 1 (7), 2009Ïðè ýòîì, ðàññìàòðèâàÿ ðàññåÿíèå ýëåêòðîíà íàðîäèòåëüñêîì èîíå êàê óïðóãîå â áîðíîâñêîì ïðè�áëèæåíèè [21℄, ìîæíî ïîêàçàòü, ÷òî óãëîâûå ïîëî�æåíèÿ ìèíèìóìîâ äè��åðåíöèàëüíîãî ñå÷åíèÿ ðàñ�ñåÿíèÿ îïðåäåëÿþòñÿ èç óñëîâèéR sin � = (n+ 1=2)�; (1à)R(1� os �) = (n+ 1=2)�: (1á)Çäåñü � � óãîë ðàññåÿíèÿ, R � ìåæúÿäåðíîå ðàñ�ñòîÿíèå â ìîëåêóëå, � � äåáðîéëåâñêàÿ äëèíà âîë�íû ðàññåèâàþùåãîñÿ ýëåêòðîíà, n = 0; 1; 2; : : : Ïðè�âåäåííûå âûðàæåíèÿ ïîëó÷åíû ñîîòâåòñòâåííî äëÿïåðïåíäèêóëÿðíîé è ïàðàëëåëüíîé îðèåíòàöèé îñèìîëåêóëû ïî îòíîøåíèþ ê íàïðàâëåíèþ äâèæåíèÿýëåêòðîíà.Îòìåòèì, ÷òî â ìîäåëè óïðóãîãî ðàññåÿíèÿ ýëåê�òðîíà íà ðîäèòåëüñêîì èîíå óñëîâèÿ ìèíèìóìîâ âòî÷íîñòè ñîâïàäàþò ñ ðåçóëüòàòàìè çàäà÷è äè�ðàê�öèè íà äâóõ ùåëÿõ, â òî âðåìÿ êàê ïîëîæåíèÿ ìàêñè�ìóìîâ èìåþò îòëè÷èÿ èç-çà íàëè÷èÿ óãëîâîé çàâèñè�ìîñòè äè��åðåíöèàëüíîãî ñå÷åíèÿ ðàññåÿíèÿ â ñëó�÷àå îäíîãî ïîòåíöèàëüíîãî öåíòðà [21℄. Òàêèì îáðà�çîì, íåîáõîäèìîñòü õàðàêòåðèçîâàòü âîçíèêàþùóþäè�ðàêöèîííóþ êàðòèíó ïî ïîëîæåíèþ ìèíèìóìîâïðèâîäèò ê ñëîæíîñòÿì â ñëó÷àå íàáëþäåíèÿ â ðå�àëüíîì ýêñïåðèìåíòå.Áîëåå òîãî, äëÿ êîððåêòíîãî îïðåäåëåíèÿ ìãíî�âåííîãî çíà÷åíèÿ ìåæúÿäåðíîãî ðàññòîÿíèÿ R èçóñëîâèÿ ìèíèìóìîâ (1à), (1á) íåîáõîäèìî ñ âûñî�êîé òî÷íîñòüþ çíàòü äëèíó âîëíû äå Áðîéëÿ ïå�ðåðàññåÿííîãî ýëåêòðîíà. Îäíàêî â ñëó÷àå èîíèçà�öèè àòîìíî-ìîëåêóëÿðíîé ñèñòåìû ëàçåðíûì èì�ïóëüñîì �åìòîñåêóíäíîé äëèòåëüíîñòè âîçíèêàþ�ùèé â êîíòèíóóìå ýëåêòðîí ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé âîë�íîâîé ïàêåò, ñóùåñòâåííî îòëè÷àþùèéñÿ îò ïëîñêîéâîëíû ñ îïðåäåëåííûì çíà÷åíèåì âîëíîâîãî âåêòî�ðà è õàðàêòåðèçóþùèéñÿ äîñòàòî÷íî øèðîêèì èì�ïóëüñíûì ðàñïðåäåëåíèåì. Âîïðîñ î âåëè÷èíå �,âõîäÿùåé â óñëîâèÿ (1à), (1á) è ïîçâîëÿþùåé èí�òåðïðåòèðîâàòü íàáëþäàåìûå êàðòèíû äè�ðàêöèèè èõ ýâîëþöèþ âî âðåìåíè, íåîäíîêðàòíî îáñóæäàë�ñÿ, ñì. [2; 3; 12; 13℄. Îäíàêî âûõîä çà ðàìêè ïðèáëè�æåíèÿ ïëîñêîé âîëíû è ó÷åò ðàñïðåäåëåíèÿ ýëåêòðî�íîâ â êîíòèíóóìå ïî âîëíîâûì âåêòîðàì íå áûëèïðåäïðèíÿòû.Åùå îäíîé âàæíîé îñîáåííîñòüþ âçàèìîäåé�ñòâèÿ àòîìíî-ìîëåêóëÿðíûõ ñèñòåì ñ óëüòðàêî�ðîòêèì ëàçåðíûì èìïóëüñîì ÿâëÿåòñÿ âûñîêàÿêîãåðåíòíîñòü ïðîöåññà, âêëþ÷àÿ ïðîöåññ ïåðåðàñ�ñåÿíèÿ. Ýòî ïðèâîäèò ê íåâîçìîæíîñòè â îáùåì

ñëó÷àå îòäåëèòü êàíàëû ïðÿìîé èîíèçàöèè è ïå�ðåðàññåÿíèÿ ïðè ýêñïåðèìåíòàëüíîì íàáëþäåíèè,à òàêæå ê ïðîÿâëåíèþ èíòåð�åðåíöèè óêàçàí�íûõ êàíàëîâ â äèíàìèêå èîíèçàöèè ëàçåðíûìèìïóëüñîì.Êðîìå òîãî, ñ ó÷åòîì äîñòàòî÷íî øèðîêîãî èì�ïóëüñíîãî ðàñïðåäåëåíèÿ ýëåêòðîíà â êîíòèíóóìå,ïåðåðàññåèâàþùåãîñÿ íà ðîäèòåëüñêîì èîíå, îêà�çûâàåòñÿ âîçìîæíîé èíòåð�åðåíöèÿ ïëîñêèõ âîëí,âõîäÿùèõ â ýëåêòðîííûé âîëíîâîé ïàêåò è íå èñïû�òàâøèõ ðàññåÿíèÿ, ñ âîëíàìè, îòêëîíåííûìè â ïðî�öåññå ðàññåÿíèÿ â òîì æå íàïðàâëåíèè. Óêàçàííûéèíòåð�åðåíöèîííûé ý��åêò, îáóñëîâëåííûé íåâîç�ìîæíîñòüþ îòäåëèòü íåðàññåÿííûé è ðàññåÿííûéýëåêòðîííûå âîëíîâûå ïàêåòû äðóã îò äðóãà, èìå�åò ïðèíöèïèàëüíîå çíà÷åíèå è ìîæåò ñóùåñòâåííûìîáðàçîì ïîâëèÿòü íà óãëîâîå è ýíåðãåòè÷åñêîå ðàñ�ïðåäåëåíèÿ ýëåêòðîíà â êîíòèíóóìå, �îðìèðóþùè�åñÿ â ïðîöåññå èîíèçàöèè.Âîçíèêíîâåíèå èíòåð�åðåíöèè ðàññåÿííûõ èíåðàññåÿííûõ âîëí âïåðâûå îáñóæäàëîñü â ðà�áîòå [10℄. Îäíàêî ýòîò ý��åêò íå áûë îïèñàíàíàëèòè÷åñêè è íå áûë ó÷òåí ïðè èíòåðïðåòà�öèè äè�ðàêöèîííûõ êàðòèí, ïðîÿâëÿþùèõñÿ âèìïóëüñíûõ ðàñïðåäåëåíèÿõ �îòîýëåêòðîíîâ, àðàññìàòðèâàëñÿ êàê ïàðàçèòíûé.Îòìåòèì òàêæå, ÷òî ñ ó÷åòîì óêàçàííîé èíòåð��åðåíöèè óãëîâûå è èìïóëüñíûå ðàñïðåäåëåíèÿ ïå�ðåðàññåèâàþùåãîñÿ �îòîýëåêòðîíà íåñóò èí�îðìà�öèþ íå òîëüêî î ìãíîâåííîé îðèåíòàöèè è óäàëåíèèÿäåð â ìîëåêóëÿðíîì èîíå, íî òàêæå è î ñòðóêòó�ðå ýëåêòðîííîãî âîëíîâîãî ïàêåòà äî ìîìåíòà ïåðå�ðàññåÿíèÿ, ò. å. îáðàçîâàííîãî â ïðîöåññå èîíèçàöèè.Òàêèì îáðàçîì, âîçíèêàåò àêòóàëüíàÿ çàäà÷à èçâëå�÷åíèÿ èí�îðìàöèè î äèíàìèêå êàê ÿäåðíîé, òàê èýëåêòðîííîé ïîäñèñòåì â ïðîöåññå èîíèçàöèè ñ âûñî�êèì âðåìåííûì ðàçðåøåíèåì èç äàííûõ ïî óãëîâûìè èìïóëüñíûì ðàñïðåäåëåíèÿì �îòîýëåêòðîíîâ.Â äàííîé ðàáîòå ìåòîäîì ïðÿìîãî ÷èñëåííîãî èí�òåãðèðîâàíèÿ íåñòàöèîíàðíîãî óðàâíåíèÿ Øðåäèí�ãåðà èññëåäîâàíà äèíàìèêà èîíèçàöèè ìîäåëüíîéìîëåêóëÿðíîé ñèñòåìû óëüòðàêîðîòêèì ëàçåðíûìèìïóëüñîì. Ïîëó÷åíû óãëîâûå äèàãðàììû âûëåòàè äâóìåðíûå èìïóëüñíûå ðàñïðåäåëåíèÿ �îòîýëåê�òðîíà â êîíòèíóóìå ïî îêîí÷àíèè ëàçåðíîãî âîçäåé�ñòâèÿ. Àíàëèçèðóåòñÿ ý��åêò èíòåð�åðåíöèè ïðî�øåäøåé è ðàññåÿííîé ÷àñòåé ýëåêòðîííîãî âîëíîâî�ãî ïàêåòà â ïðîöåññå ïåðåðàññåÿíèÿ è åãî âëèÿíèå íà�îðìèðóþùèåñÿ ðàñïðåäåëåíèÿ. Ïîñòðîåíà àíàëè�òè÷åñêàÿ ìîäåëü, îïèñûâàþùàÿ óêàçàííûé ý��åêòèíòåð�åðåíöèè ñ ó÷åòîì ñïåöè�èêè ïðîöåññà èîíè�çàöèè â óëüòðàêîðîòêîì ëàçåðíîì èìïóëüñå, îáúÿñ�6



ÆÝÒÔ, òîì 136, âûï. 1 (7), 2009 Äèíàìèêà ìîëåêóëÿðíûõ ñèñòåì : : :íÿþùàÿ ðåçóëüòàòû ÷èñëåííûõ ðàñ÷åòîâ è ïîçâîëÿ�þùàÿ ïîëó÷èòü èí�îðìàöèþ êàê î ÿäåðíîé, òàê èîá ýëåêòðîííîé ïîäñèñòåìàõ.2. ×ÈÑËÅÍÍÀß ÌÎÄÅËÜÂ äàííîé ðàáîòå èññëåäóåòñÿ äèíàìèêà äâóìåðíî�ãî ìîëåêóëÿðíîãî èîíà âîäîðîäà H+2 â ïîëå óëüòðàêî�ðîòêîãî ëàçåðíîãî èìïóëüñà. Â ïðèáëèæåíèè íåïî�äâèæíûõ ÿäåð, êîòîðîå îêàçûâàåòñÿ ïðàâîìåðíûì âñëó÷àå óëüòðàêîðîòêîé äëèòåëüíîñòè ëàçåðíîãî âîç�äåéñòâèÿ, âçàèìîäåéñòâèå ðàññìàòðèâàåìîé ìîäåëü�íîé ñèñòåìû ñ ëàçåðíûì èìïóëüñîì â äèïîëüíîìïðèáëèæåíèè îïèñûâàåòñÿ íåñòàöèîíàðíûì óðàâíå�íèåì Øðåäèíãåðà äëÿ åäèíñòâåííîãî ñâÿçàííîãîýëåêòðîíà:i~� (x; y;R; t)�t == � p̂22m + V (x; y;R)� d � "(t)� (x; y;R; t) (2)ñ íà÷àëüíûì óñëîâèåì (x; y;R; t = 0) = 'g(x; y;R); (3)ñîîòâåòñòâóþùèì çàñåëåíèþ îñíîâíîãî ýëåêòðîííî�ãî ñîñòîÿíèÿ ìîëåêóëÿðíîãî èîíà äëÿ �èêñèðîâàí�íîãî çíà÷åíèÿ ìåæúÿäåðíîãî ðàññòîÿíèÿ R. Çäåñü"(t) � íàïðÿæåííîñòü ýëåêòðè÷åñêîãî ïîëÿ âîëíû,d = er � îïåðàòîð äèïîëüíîãî ìîìåíòà ýëåêòðî�íà, âîëíîâàÿ �óíêöèÿ ýëåêòðîíà çàâèñèò îò ìåæú�ÿäåðíîãî ðàññòîÿíèÿ R ïàðàìåòðè÷åñêè, à ïîòåíöè�àëüíàÿ ýíåðãèÿ âçàèìîäåéñòâèÿ ýëåêòðîíà ñ äâóìÿÿäðàìè ñ ó÷åòîì ñãëàæèâàíèÿ êóëîíîâñêîé ñèíãó�ëÿðíîñòè èìååò âèäV (r;R) = � e2px2 + (y �R=2)2 + �2 �� e2px2 + (y +R=2)2 + �2 ; (4)÷òî ñîîòâåòñòâóåò îðèåíòàöèè îñè ìîëåêóëû âäîëüîñè y. Ïàðàìåòð ñãëàæèâàíèÿ � áûë âûáðàí ðàâíûì0.35�A, ÷òîáû îáåñïå÷èòü õîðîøåå ïðèáëèæåíèå ïà�ðàìåòðîâ íàøåé ìîäåëüíîé ñèñòåìû ê ýêñïåðèìåí�òàëüíî íàáëþäàåìûì (ñì. [22℄).Ïîñêîëüêó â ðàáîòå ðàññìîòðåíû ïðåäåëüíî êî�ðîòêèå ëàçåðíûå èìïóëüñû äëèòåëüíîñòüþ âïëîòüäî îäíîãî îïòè÷åñêîãî öèêëà, íàïðÿæåííîñòü ýëåê�òðè÷åñêîãî ïîëÿ "(t) çàäàâàëàñü ÷åðåç âåêòîðíûé ïî�òåíöèàë A(t): "(t) = �1 dAdt : (5)

Ïðè ýòîì çàâèñèìîñòü âåêòîðíîãî ïîòåíöèàëà îòâðåìåíè âûáèðàëàñü â âèäåA(t) = A0(t) sin(!t); (6)ãäå ÷àñòîòà ! ñîîòâåòñòâóåò ÷àñòîòå ëàçåðà íà êðè�ñòàëëå òèòàíàòà-ñàï�èðà ñ ýíåðãèåé êâàíòà ~! == 1:55 ýÂ, à îãèáàþùàÿ âåêòîðíîãî ïîòåíöèàëà A(t)èìåëà âèä A0(t) = A0 sin2 �t�p (7)ñ äëèòåëüíîñòüþ ëàçåðíîãî èìïóëüñà �p, ñîñòàâëÿþ�ùåé öåëîå ÷èñëî îïòè÷åñêèõ öèêëîâ íåñóùåé ÷àñòî�òû: �p = 2�! n: (8)Òàêàÿ ïðîöåäóðà çàäàíèÿ ïîëÿ ÿâëÿåòñÿ ïðèíöèïè�àëüíîé â ñëó÷àå óëüòðàêîðîòêèõ ëàçåðíûõ èìïóëü�ñîâ, ïîñêîëüêó îáåñïå÷èâàåò âûïîëíåíèå íåîáõîäè�ìîãî óñëîâèÿ ðàâåíñòâà íóëþ ñòàòè÷åñêîé êîìïîíåí�òû ïîëÿ: 1Z�1 "(t0) dt0 = 0 (9)äëÿ ëþáûõ äëèòåëüíîñòåé èìïóëüñà, â òîì ÷èñëåðàâíûõ îäíîìó îïòè÷åñêîìó öèêëó.Êðîìå òîãî, â çàäàííîì òàêèì îáðàçîì ëàçåðíîìèìïóëüñå êàê äðåé�îâàÿ ñêîðîñòü, òàê è ñìåùåíèåñâîáîäíîãî ýëåêòðîíà ïî îêîí÷àíèè òàêîãî ëàçåðíî�ãî âîçäåéñòâèÿ îêàçûâàþòñÿ ðàâíûìè íóëþ, ÷òî ÿâ�ëÿåòñÿ âàæíûì ïðè èçó÷åíèè äèíàìèêè ïðîöåññà ïå�ðåðàññåÿíèÿ.Äëÿ îïèñàíèÿ ïðîöåññà èîíèçàöèè èññëåäóåìîéñèñòåìû è äàëüíåéøåé äèíàìèêè ýëåêòðîíà â êîíòè�íóóìå óðàâíåíèå (2) ñ íà÷àëüíûì óñëîâèåì (3) ðåøà�ëîñü ÷èñëåííî ïðÿìûì èíòåãðèðîâàíèåì íà îñíîâåìåòîäà êîíå÷íûõ ýëåìåíòîâ [23℄ ïî ìåòîäèêå àíàëî�ãè÷íîé [24℄. Ïàðàìåòðû ñåòêè âûáèðàëèñü, èñõîäÿèç íåîáõîäèìîñòè äîñòàòî÷íî äëèòåëüíîãî óäåðæà�íèÿ ïîëíîé âîëíîâîé �óíêöèè íà ñåòêå. Íà ãðàíè�öàõ ñåòêè ââåäåí ïîãëîùàþùèé ïîòåíöèàë, òàê ÷òî�áû èçáåæàòü ïåðåîòðàæåíèÿ ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòèâåðîÿòíîñòè îò ãðàíèö ðàñ÷åòíîé ñåòêè.Ñ èñïîëüçîâàíèåì íàéäåííîé â ïîëÿðíîé ñèñòå�ìå êîîðäèíàò íåñòàöèîíàðíîé âîëíîâîé �óíêöèè (r; �; R; t) íà äîñòàòî÷íîì óäàëåíèè rm îò ðîäèòåëü�ñêîãî èîíà ðàññ÷èòûâàëàñü ïëîòíîñòü ïîòîêà âåðîÿò�íîñòè âûëåòàþùåãî ýëåêòðîíà:j = ~2mi ( �r �  r �) ;ïðè÷åì âåëè÷èíà rm âûáèðàëàñü òàê, ÷òîáû íà òà�êîì óäàëåíèè òàíãåíöèàëüíàÿ ñîñòàâëÿþùàÿ j îêà�çûâàëàñü ïðàêòè÷åñêè ðàâíîé íóëþ.7



È. À. Áóðåíêîâ, Å. À. Âîëêîâà, À. Ì. Ïîïîâ, Î. Â. Òèõîíîâà ÆÝÒÔ, òîì 136, âûï. 1 (7), 2009Ñ ó÷åòîì ýòîãî óãëîâàÿ äèàãðàììà âûëåòà ýëåê�òðîíà â ïðîöåññå èîíèçàöèè è ïåðåðàññåÿíèÿ âû÷èñ�ëÿëàñü èíòåãðèðîâàíèåì ïî âðåìåíè ðàäèàëüíîé ñî�ñòàâëÿþùåé ïîòîêà âåðîÿòíîñòè â íàïðàâëåíèè óãëàâûëåòà � â òå÷åíèå äåéñòâèÿ èìïóëüñà è äîñòàòî÷íîäîëãî ïî îêîí÷àíèè ëàçåðíîãî âîçäåéñòâèÿ:J(�) = Z jr(�; r = rm; t0) dt0: (10)Êðîìå òîãî, áûëè ïîëó÷åíû äâóìåðíûå èìïóëüñ�íûå ðàñïðåäåëåíèÿ ýëåêòðîíà â êîíòèíóóìå â ìî�ìåíò âðåìåíè t� ïî îêîí÷àíèè ëàçåðíîãî âîçäåé�ñòâèÿ: �(k) = ����Z  (r; t�) exp(�ik � r) dr����2 ; (11)ãäå ìîìåíò âðåìåíè t� ñîîòâåòñòâîâàë çíà÷èòåëüíî�ìó ¾óõîäó¿ ýëåêòðîííîãî âîëíîâîãî ïàêåòà â êîíòè�íóóìå èç ¾çîíû¿ äåéñòâèÿ ïîòåíöèàëà, à âîëíîâàÿ�óíêöèÿ ýëåêòðîíà â êîíòèíóóìå âû÷èñëÿëàñü ñëå�äóþùèì îáðàçîì: (r; t) =  (r; t)�Xn Cn'n(r) exp�� i~ Ent� : (12)Çäåñü 'n è En � âîëíîâûå �óíêöèè ñòàöèîíàðíûõñâÿçàííûõ ýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé ìîëåêóëÿðíîãîèîíà è ñîîòâåòñòâóþùèå èì ýíåðãèè, Cn � àìïëè�òóäû âåðîÿòíîñòè çàñåëåíèÿ ýòèõ ñîñòîÿíèé, âû÷èñ�ëåííûå ïî îêîí÷àíèè ëàçåðíîãî âîçäåéñòâèÿ.3. �ÅÇÓËÜÒÀÒÛ È ÎÁÑÓÆÄÅÍÈÅ3.1. Èîíèçàöèÿ â ñèëüíîì ïîëå èïåðåðàññåÿíèå ýëåêòðîíà íà ìîëåêóëÿðíîìîñòîâåÏðîöåññ èîíèçàöèè ìîëåêóëÿðíîãî èîíà èíòåí�ñèâíûì ëàçåðíûì èìïóëüñîì ñîïðîâîæäàåòñÿ �îð�ìèðîâàíèåì â êîíòèíóóìå ýëåêòðîííîãî âîëíîâî�ãî ïàêåòà, êîòîðûé õàðàêòåðèçóåòñÿ äîñòàòî÷íî øè�ðîêèì èìïóëüñíûì ðàñïðåäåëåíèåì, îïðåäåëÿåìûìäèíàìèêîé ïðîöåññà èîíèçàöèè. Â ñëó÷àå ðåæèìàèîíèçàöèè, áëèçêîãî ê òóííåëüíîìó, èîíèçàöèÿ ñó�ùåñòâåííà â èíòåðâàëå âðåìåí, êîãäà ïîëå ìàêñè�ìàëüíî, ïðè ýòîì êàæäûå ïîëïåðèîäà ïîëÿ ïðîèñ�õîäèò �îðìèðîâàíèå è äâèæåíèå ýëåêòðîííîãî âîë�íîâîãî ïàêåòà âïðàâî è âëåâî âäîëü íàïðàâëåíèÿ ïî�ëÿðèçàöèè ëàçåðíîãî ïîëÿ. Êðîìå òîãî, ÷àñòü ýëåê�òðîííîãî âîëíîâîãî ïàêåòà â êîíòèíóóìå ìîæåò âåð�íóòüñÿ ïîä äåéñòâèåì ïîëÿ ê ìîëåêóëÿðíîìó èîíóè ðàññåÿòüñÿ íà íåì. Â äîñòàòî÷íî ¾äëèííûõ¿ (ñòî÷êè çðåíèÿ ÷èñëà îïòè÷åñêèõ öèêëîâ) ëàçåðíûõ

èìïóëüñàõ îáà ýòè ïðîöåññà � ïðÿìàÿ èîíèçàöèÿ èïåðåðàññåÿíèå � ïðîèñõîäÿò êîãåðåíòíî, è îêàçûâà�åòñÿ íåâîçìîæíûì îòäåëèòü èõ äðóã îò äðóãà.Â ñëó÷àå óëüòðàêîðîòêîãî ëàçåðíîãî âîçäåéñòâèÿïðîáëåìà ïðåèìóùåñòâåííîãî ðàçäåëåíèÿ ýòèõ êà�íàëîâ ìîæåò áûòü ðåøåíà. Â íàøèõ ðàñ÷åòàõ áûëâûáðàí ïðåäåëüíî êîðîòêèé ëàçåðíûé èìïóëüñ äëè�òåëüíîñòüþ â îäèí îïòè÷åñêèé öèêë, èìåþùèé åäèí�ñòâåííûé ãëàâíûé ¾âñïëåñê¿ ïîëÿ. Â ñëó÷àå âîçäåé�ñòâèÿ òàêèì èìïóëüñîì ïðè èîíèçàöèè îñíîâíûì¾âñïëåñêîì¿ ïîëÿ â êîíòèíóóìå îáðàçóåòñÿ ýëåê�òðîííûé âîëíîâîé ïàêåò, êîòîðûé äâèæåòñÿ ïðåèìó�ùåñòâåííî â îäíîì íàïðàâëåíèè. Â ïðîöåññå âûêëþ�÷åíèÿ ëàçåðíîãî èìïóëüñà ÷àñòü óêàçàííîãî âîëíî�âîãî ïàêåòà ìåíÿåò íàïðàâëåíèå äâèæåíèÿ íà ïðîòè�âîïîëîæíîå, äâèæåòñÿ íàâñòðå÷ó ðîäèòåëüñêîìó ìî�ëåêóëÿðíîìó èîíó è ðàññåèâàåòñÿ íà íåì. Ïðè ýòîìñóùåñòâåííî, ÷òî ïðîöåññ ïåðåðàññåÿíèÿ ïðîèñõîäèòïðåèìóùåñòâåííî óæå ïî îêîí÷àíèè ëàçåðíîãî âîç�äåéñòâèÿ. Òàêèì îáðàçîì, ñïåöèàëüíûì âûáîðîì ëà�çåðíûõ ïàðàìåòðîâ îáåñïå÷èâàåòñÿ ðàçäåëåíèå ýëåê�òðîííûõ âîëíîâûõ ïàêåòîâ, îáðàçîâàííûõ â ïðîöåñ�ñå ïðÿìîé èîíèçàöèè è ïðè ïåðåðàññåÿíèè çà ñ÷åò èõäâèæåíèÿ â ïðîòèâîïîëîæíûõ íàïðàâëåíèÿõ. Êðî�ìå òîãî, â îòëè÷èå îò èìïóëüñîâ ñ á�îëüøèì ÷èñëîìîïòè÷åñêèõ öèêëîâ, ïðîöåññ ïåðåðàññåÿíèÿ â óêàçàí�íîì ñëó÷àå ïðîèñõîäèò â îòñóòñòâèå ëàçåðíîãî âîç�äåéñòâèÿ.Ýëåêòðîííàÿ ïëîòíîñòü âåðîÿòíîñòè, ñ�îðìèðî�âàâøàÿñÿ â ðåçóëüòàòå âçàèìîäåéñòâèÿ ìîëåêóëÿð�íîãî èîíà âîäîðîäà ñ òàêèì èìïóëüñîì, ïðåäñòàâ�ëåíà íà ðèñ. 1 äëÿ äâóõ ãåîìåòðèé. Ìîëåêóëÿðíàÿîñü îðèåíòèðîâàíà ïî îñè y, à ìåæúÿäåðíîå ðàññòî�ÿíèå R âûáðàíî çàâåäîìî áîëüøèì (R = 4:8�A) äëÿáîëåå ÿðêîãî ïðîÿâëåíèÿ âîçíèêàþùèõ äè�ðàêöèîí�íûõ ý��åêòîâ. �èñóíîê 1à ñîîòâåòñòâóåò òàê íàçû�âàåìîé ïåðïåíäèêóëÿðíîé ãåîìåòðèè, êîãäà ïîëÿðè�çàöèÿ ëàçåðíîãî ïîëÿ íàïðàâëåíà ïî îñè x è ïåð�ïåíäèêóëÿðíà îðèåíòàöèè îñè ìîëåêóëû; ðèñ. 1á �ïàðàëëåëüíîé.Â ñëó÷àå ¾ïåðïåíäèêóëÿðíîé¿ ãåîìåòðèè(ðèñ. 1à), îáðàçîâàâøèéñÿ ïðè ïðÿìîé èîíèçàöèèýëåêòðîííûé âîëíîâîé ïàêåò äâèæåòñÿ â ïîëî�æèòåëüíîì íàïðàâëåíèè îñè x, ïðè ýòîì âûëåòýëåêòðîíîâ â ïðîöåññå èîíèçàöèè ïðîèñõîäèòïðåèìóùåñòâåííî âäîëü íàïðàâëåíèÿ ëàçåðíîé ïî�ëÿðèçàöèè. Êàíàë ïåðåðàññåÿíèÿ õàðàêòåðèçóåòñÿðàñïîëîæåííîé â ëåâîé ïîëóïëîñêîñòè ýëåêòðîííîéïëîòíîñòüþ (x < 0), êîòîðàÿ ñîîòâåòñòâóåò áîëååøèðîêîìó ïî óãëàì ðàñïðåäåëåíèþ ñ íàëè÷èåìðÿäà ïðåèìóùåñòâåííûõ íàïðàâëåíèé âûëåòàýëåêòðîíîâ.8
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x, Å�èñ. 1. Ïðîñòðàíñòâåííîå ðàñïðåäåëåíèå ýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè âåðîÿòíîñòè â ñëó÷àå èîíèçàöèè ìîëåêóëÿðíîãîèîíà âîäîðîäà îäíîöèêëîâûì ëàçåðíûì èìïóëüñîì ñ ~! = 1:55 ýÂ äëÿ ïåðïåíäèêóëÿðíîé (à) è ïàðàëëåëüíîé (á )îðèåíòàöèè îñè ìîëåêóëû îòíîñèòåëüíî íàïðàâëåíèÿ ëàçåðíîé ïîëÿðèçàöèè; R = 4:8�A, èíòåíñèâíîñòü ëàçåðíîãîèçëó÷åíèÿ ðàâíà 3 � 1014 (à), 6 � 1014 (á ) Âò/ñì2. Äàííûå ñîîòâåòñòâóþò ìîìåíòó âðåìåíè t� = 3T (äâà îïòè÷åñêèõöèêëà ïîñëå îêîí÷àíèÿ ëàçåðíîãî èìïóëüñà)Â ñëó÷àå ¾ïàðàëëåëüíîé¿ ãåîìåòðèè (ðèñ. 1á ) êà�íàëû ïðÿìîé èîíèçàöèè è ïåðåðàññåÿíèÿ îòâå÷àþòýëåêòðîííîé ïëîòíîñòè âåðîÿòíîñòè ñîîòâåòñòâåííîâ âåðõíåé è íèæíåé ïîëóïëîñêîñòÿõ.Íàëè÷èå ïðåèìóùåñòâåííûõ íàïðàâëåíèé âû�ëåòà ýëåêòðîíà, ïåðåðàññåÿííîãî íà ðîäèòåëüñêîìèîíå, íàèáîëåå ÿðêî èëëþñòðèðóåòñÿ íà äâóìåð�íîì èìïóëüñíîì ðàñïðåäåëåíèè, ïðåäñòàâëåííîì íàðèñ. 2à äëÿ ïàðàëëåëüíîé ãåîìåòðèè. Îáëàñòü ky < 0ñîîòâåòñòâóåò ïåðåðàññåÿííîìó ýëåêòðîííîìó âîëíî�âîìó ïàêåòó, ïðè ýòîì ÿâíî âèäíû ¾âñïëåñêè¿ ýëåê�òðîííîé ïëîòíîñòè â îäíèõ íàïðàâëåíèÿõ ïî óãëó èïîäàâëåíèå âûëåòà ýëåêòðîíîâ â äðóãèõ íàïðàâëåíè�ÿõ. Îòìåòèì, ÷òî êàíàë ïðÿìîé èîíèçàöèè (ky > 0)â ñëó÷àå ïàðàëëåëüíîé ãåîìåòðèè òàêæå õàðàêòåðè�çóåòñÿ äîñòàòî÷íî øèðîêîé óãëîâîé äèàãðàììîé âû�ëåòà ýëåêòðîíîâ, ÷òî îáóñëîâëåíî ñïåöè�èêîé ãåî�ìåòðèè, äëÿ êîòîðîé ýëåêòðîííûé âîëíîâîé ïàêåò,îáðàçîâàííûé â ïðÿìîé èîíèçàöèè ó îäíîãî ÿäðà,ìîæåò ðàññåÿòüñÿ íà ñîñåäíåì ÿäðå. Òàêèì îáðàçîì,ñëó÷àé ïàðàëëåëüíîé ãåîìåòðèè îêàçûâàåòñÿ áîëååñëîæíûì äëÿ èíòåðïðåòàöèè ðåçóëüòàòîâ. Çàìåòèìòàêæå, ÷òî íà ðàñïðåäåëåíèè ðèñ. 2à ïðèñóòñòâóþòõàðàêòåðíûå êîíöåíòðè÷åñêèå ñòðóêòóðû, îòâå÷àþ�ùèå ðàçëè÷íûì íàäïîðîãîâûì ìàêñèìóìàì â ýíåð�ãåòè÷åñêîì ðàñïðåäåëåíèè. Íà ðèñ. 2á ïðåäñòàâëåíî

ýíåðãåòè÷åñêîå ðàñïðåäåëåíèå ýëåêòðîíîâ äëÿ êàíà�ëîâ ïðÿìîé èîíèçàöèè (êðèâàÿ 1 ) è ïåðåðàññåÿíèÿ(êðèâàÿ 2 ) äëÿ ñëó÷àÿ ïàðàëëåëüíîé ãåîìåòðèè, îíîïîçâîëÿåò îöåíèòü õàðàêòåðíûå ýíåðãèè ýëåêòðîíà âêîíòèíóóìå. Îòìåòèì, ÷òî ñïåêòð ïðîñòèðàåòñÿ äîýíåðãèé íå áîëåå Up, ÷òî îáóñëîâëåíî óëüòðàêîðîò�êîé äëèòåëüíîñòüþ èìïóëüñà. Êðîìå òîãî, èìåþò ìå�ñòî íåìîíîòîííîñòè â óêàçàííîì ðàñïðåäåëåíèè, àòàêæå ïðîÿâëåíà ñòðóêòóðà íàäïîðîãîâûõ ìàêñèìó�ìîâ.Äàííûå, ïðåäñòàâëåííûå íà ðèñ. 2à, ìîæíî ðàñ�ñìàòðèâàòü êàê òèïè÷íîå ïðîÿâëåíèå ¾äè�ðàêöèîí�íîé êàðòèíû¿, âîçíèêàþùåé ïðè ðàññåÿíèè ýëåêòðî�íà íà äâóöåíòðîâîé ñòðóêòóðå. Íàèáîëåå ÿðêî ýòî õà�ðàêòåðèçóåòñÿ óãëîâûìè ðàñïðåäåëåíèÿìè ýëåêòðî�íà â êîíòèíóóìå, ïðåäñòàâëåííûìè íà ðèñ. 3 äëÿäâóõ ãåîìåòðèé (êðèâûå 1 ).Â ñëó÷àå ¾ïåðïåíäèêóëÿðíîé¿ ãåîìåòðèè(ðèñ. 3à) âèäíî, ÷òî êàíàë ïðÿìîé èîíèçàöèè õà�ðàêòåðèçóåòñÿ ìîíîòîííî ñïàäàþùèì îäèíî÷íûìïèêîì â íàïðàâëåíèè � = 0, â òî âðåìÿ êàê óãëîâîåðàñïðåäåëåíèå ýëåêòðîíà, �îðìèðóþùååñÿ â ïðî�öåññå ïåðåðàññåÿíèÿ (â íàïðàâëåíèè � = �), èìååòðÿä äè�ðàêöèîííûõ ìàêñèìóìîâ è ìèíèìóìîâ.Â ñëó÷àå ïàðàëëåëüíîé ãåîìåòðèè íåìîíîòîííî�ñòè ïî óãëó èìåþò ìåñòî è â ñëó÷àå êàíàëà ïðÿ�9
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�èñ. 2. Äâóìåðíîå èìïóëüñíîå ðàñïðåäåëåíèå (à) è îíî æå, ïðîèíòåãðèðîâàííîå ïî óãëàì (á ), â âåðõíåé (êàíàëïðÿìîé èîíèçàöèè, êðèâàÿ 1 ) è íèæíåé (êàíàë ïåðåðàññåÿíèÿ, êðèâàÿ 2 ) ïîëóïëîñêîñòÿõ â ñëó÷àå èîíèçàöèè ìîëå-êóëÿðíîãî èîíà ñ R = 4:8�A îäíîöèêëîâûì èìïóëüñîì èíòåíñèâíîñòüþ 6 �1014 Âò/ñì2 äëÿ ïàðàëëåëüíîé îðèåíòàöèèîñè ìîëåêóëû îòíîñèòåëüíî ëàçåðíîé ïîëÿðèçàöèèìîé èîíèçàöèè ïî ïðè÷èíàì, óæå îòìå÷åííûì âû�øå. Ïðè ýòîì äëÿ îáåèõ ãåîìåòðèé ÷àñòûå îñöèë�ëÿöèè ñîïðîâîæäàþòñÿ íåêîòîðîé ïëàâíîé ìîäóëÿ�öèåé ðàñïðåäåëåíèÿ. Òàêèì îáðàçîì, ìîæíî áûëîáû ïðåäïîëîæèòü, ÷òî íàáëþäàåìûå íåìîíîòîííî�ñòè â óãëîâûõ ðàñïðåäåëåíèÿõ ýëåêòðîíà îáóñëîâ�ëåíû ïðîöåññîì ðàññåÿíèÿ (ïåðåðàññåÿíèÿ) íà ðîäè�òåëüñêîì ìîëåêóëÿðíîì èîíå, õàðàêòåðèçóþùèìñÿäâóöåíòðîâûì ïîòåíöèàëîì.3.2. Áîðíîâñêîå ïðèáëèæåíèå äëÿ ðàññåÿíèÿýëåêòðîííîãî âîëíîâîãî ïàêåòà íàìîëåêóëÿðíîì èîíåÏîñêîëüêó â íàøåì ñëó÷àå, êàê óæå îòìå÷àëîñü,ïåðåðàññåÿíèå ýëåêòðîíà íà ðîäèòåëüñêîì èîíå ïðî�èñõîäèò â îòñóòñòâèå ëàçåðíîãî âîçäåéñòâèÿ, àíà�ëèç âîçíèêàþùèõ óãëîâûõ ðàñïðåäåëåíèé â ïðîñòåé�øåì ñëó÷àå ìîæåò áûòü ïðîâåäåí â áîðíîâñêîì ïðè�áëèæåíèè äëÿ óïðóãîãî ðàññåÿíèÿ [21℄. Åñëè ïåðâî�íà÷àëüíî äî ðàññåÿíèÿ ñîñòîÿíèå ýëåêòðîíà õàðàê�òåðèçóåòñÿ ñîñòîÿíèåì ñ îïðåäåëåííûì èìïóëüñîìp0 = ~k, òî ìîæíî ïîêàçàòü, ÷òî â ñëó÷àå äâóöåíòðî�âîãî ïîòåíöèàëà ñ ðàññòîÿíèåì R ìåæäó öåíòðàìèäè��åðåíöèàëüíîå ñå÷åíèå ðàññåÿíèÿ îêàçûâàåòñÿïðîïîðöèîíàëüíûì ñëåäóþùèì âûðàæåíèÿì ñîîò�âåòñòâåííî äëÿ ïåðïåíäèêóëÿðíîé è ïàðàëëåëüíîéãåîìåòðèé:

d�d
 / jf(�)j2 os2�kR2 sin �� ; (13à)d�d
 / jf(�)j2 os2�kR2 (1� os �)� ; (13á)ãäå f(�) � àìïëèòóäà ðàññåÿíèÿ íà îäíîì öåíòðå,� � óãîë ðàññåÿíèÿ. Óãëû ðàññåÿíèÿ, ñîîòâåòñòâó�þùèå ìèíèìóìàì â äè��åðåíöèàëüíîì ñå÷åíèè, àñëåäîâàòåëüíî, è â âåðîÿòíîñòè ðàññåÿíèÿ, óäîâëå�òâîðÿþò óñëîâèÿì (1à), (1á) â ïðåäïîëîæåíèè ïëàâ�íîé çàâèñèìîñòè àìïëèòóäû f îò óãëà �.Àïïðîêñèìàöèÿ ðåçóëüòàòîâ ÷èñëåííûõ ðàñ÷åòîâàíàëèòè÷åñêèìè çàâèñèìîñòÿìè (13à), (13á) (â ïðåä�ïîëîæåíèè f(�) � onst) ïðåäñòàâëåíà íà ðèñ. 3(êðèâûå 2 ). Ïðè ýòîì âåëè÷èíà k áûëà âûáðàíà èñ�õîäÿ èç ïðåäïîëîæåíèÿ, ÷òî ýíåðãèÿ ýëåêòðîíà ðàâ�íà ïîíäåðîìîòîðíîé ýíåðãèè. Ñðàâíåíèå òåîðåòè÷å�ñêèõ è ÷èñëåííûõ äàííûõ ñâèäåòåëüñòâóåò î íåâîç�ìîæíîñòè êîððåêòíîãî îïèñàíèÿ ÷àñòûõ íåìîíîòîí�íîñòåé, ïîëó÷åííûõ â ðàñ÷åòàõ, ñ ïîìîùüþ óêàçàí�íûõ âûøå �îðìóë. Âûáîð ñóùåñòâåííî áîëüøèõ çíà�÷åíèé ýíåðãèè ýëåêòðîíà, à çíà÷èò è k, â �îðìóëàõ(13à), (13á) áåçîñíîâàòåëåí, ïîñêîëüêó ýíåðãèÿ ïî�ðÿäêà Up �àêòè÷åñêè ÿâëÿåòñÿ ãðàíèöåé ýíåðãåòè�÷åñêîãî ñïåêòðà ýëåêòðîíà (ñì. ðèñ. 2á ). Óìåíüøå�íèå âåëè÷èíû k ïðèâåäåò ê åùå áîëüøåìó ïðîðåæå�íèþ ìèíèìóìîâ è óâåëè÷åíèþ íàáëþäàåìûõ îòëè�÷èé îò ðàñ÷åòíûõ äàííûõ. Òàêèì îáðàçîì, òðàäèöè�10



ÆÝÒÔ, òîì 136, âûï. 1 (7), 2009 Äèíàìèêà ìîëåêóëÿðíûõ ñèñòåì : : :
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�èñ. 3. Ïëîòíîñòè âåðîÿòíîñòè óãëîâîãî ðàñïðåäå-ëåíèÿ ýëåêòðîíîâ â êîíòèíóóìå, ïîëó÷åííûå â ïðÿ-ìûõ ÷èñëåííûõ ðàñ÷åòàõ èîíèçàöèè ìîëåêóëû îä-íîöèêëîâûì èìïóëüñîì (êðèâûå 1 ) è â ìîäåëè äè-�ðàêöèè íà äâóöåíòðîâîì ìîëåêóëÿðíîì ïîòåíöè-àëå, �îðìóëà (13), (êðèâûå 2 ) äëÿ ïåðïåíäèêóëÿð-íîé (à) è ïàðàëëåëüíîé (á ) îðèåíòàöèé ìîëåêóëÿð-íîé îñè îòíîñèòåëüíî ëàçåðíîé ïîëÿðèçàöèèîííûé ðåçóëüòàò ïåðâîãî áîðíîâñêîãî ïðèáëèæåíèÿ,îáîáùåííûé íà ñëó÷àé äâóöåíòðîâîãî ïîòåíöèàëà,íå ïîçâîëÿåò êîððåêòíî àïïðîêñèìèðîâàòü ïîëó÷åí�íûå äàííûå, è ïðè÷èíà âîçíèêíîâåíèÿ ¾äè�ðàêöè�îííîé êàðòèíû¿ ñ ÷àñòî ÷åðåäóþùèìèñÿ ìàêñèìó�ìàìè è ìèíèìóìàìè îñòàåòñÿ íåÿñíîé.Â ñëó÷àå èîíèçàöèè óëüòðàêîðîòêèì ëàçåðíûìèìïóëüñîì ýëåêòðîííûé âîëíîâîé ïàêåò â êîíòèíó�óìå ñóùåñòâåííûì îáðàçîì îòëè÷àåòñÿ îò ïëîñêîéâîëíû è ìîæåò õàðàêòåðèçîâàòüñÿ äîñòàòî÷íî øèðî�êèì èìïóëüñíûì ðàñïðåäåëåíèåì. Â ïåðâîì ïîðÿäêåòåîðèè âîçìóùåíèé ïî âçàèìîäåéñòâèþ àìïëèòóäàóïðóãîãî ðàññåÿíèÿ ýëåêòðîíà â ñîñòîÿíèå ñ êîíå÷�íûì èìïóëüñîì p è óãëîì � (â äâóìåðíîé ãåîìåòðèè)îïðåäåëÿåòñÿ ñëåäóþùèì âûðàæåíèåì:

C(1)p == �2�im Z h pjV j p0iC(0)p0 (p0; �0)��jp0j=jpjd�0: (14)Çäåñü ìàòðè÷íûé ýëåìåíò äâóöåíòðîâîãî ïîòåíöè�àëà V âû÷èñëÿåòñÿ ïî ñîñòîÿíèÿì ñ òî÷íî îïðåäå�ëåííûìè èìïóëüñàìè p = fp; �g è p0 = fp0; �0g, àC(0)p0 (p0; �0) � íà÷àëüíîå èìïóëüñíîå ðàñïðåäåëåíèåýëåêòðîíà â êîíòèíóóìå äî ðàññåÿíèÿ. Îäíàêî óãëî�âûå ðàñïðåäåëåíèÿ ýëåêòðîíà â ðåçóëüòàòå ðàññåÿ�íèÿ, ïîëó÷åííûå ñ ïîìîùüþ �îðìóëû (14), îêàçûâà�þòñÿ ñèëüíî ñãëàæåííûìè çà ñ÷åò óñðåäíåíèÿ ïî íà�÷àëüíîìó ýëåêòðîííîìó âîëíîâîìó ïàêåòó [25℄, àíà�ëîãè÷íî ý��åêòó èñ÷åçíîâåíèÿ äè�ðàêöèîííîé êàð�òèíû â ñëó÷àå ñèëüíî íåìîíîõðîìàòè÷åñêîãî èçëó÷å�íèÿ è íå îáúÿñíÿþò ðåçêèõ íåìîíîòîííûõ óãëîâûõçàâèñèìîñòåé, ïîëó÷åííûõ â ÷èñëåííîì ðåøåíèè.Îòìåòèì, ÷òî øèðîêîå íà÷àëüíîå èìïóëüñíîåðàñïðåäåëåíèå ýëåêòðîíà â êîíòèíóóìå íå òîëüêîïðèâîäèò ê íåîáõîäèìîñòè óñðåäíåíèÿ ïî ýòîìó ðàñ�ïðåäåëåíèþ, íî è îòêðûâàåò âîçìîæíîñòè äëÿ ðÿ�äà èíòåð�åðåíöèîííûõ ý��åêòîâ ïðè îïèñàíèè ïðî�öåññà ðàññåÿíèÿ, íå èìåþùèõ ìåñòà â ñëó÷àå íà÷àëü�íîãî ýëåêòðîííîãî ñîñòîÿíèÿ â âèäå ïëîñêîé âîëíû.Äåéñòâèòåëüíî, çàäà÷à ðàññåÿíèÿ âîëíîâîãî ïàêåòàÿâëÿåòñÿ ñóùåñòâåííî íåñòàöèîíàðíîé. Ïðè ýòîì âñëó÷àå øèðîêèõ (â èìïóëüñíîì ïðåäñòàâëåíèè) ýëåê�òðîííûõ âîëíîâûõ ïàêåòîâ íå ïðåäñòàâëÿåòñÿ âîç�ìîæíûì îòäåëèòü ïàäàþùèé ýëåêòðîííûé âîëíîâîéïàêåò îò ðàññåÿííîãî. Â ýòèõ óñëîâèÿõ ïîëíàÿ âåðî�ÿòíîñòü âûëåòà ýëåêòðîíà ïîä óãëîì � äëÿ äâóìåð�íîé ãåîìåòðèè ìîæåò áûòü çàïèñàíà â âèäåW tot(�) / Z p dp ���C(0)p (p; �) + C(1)p (p; �)���2 == Z p dp����C(0)p ���2 + ���C(1)p ���2 ++ 2Re hC(0)�p C(1)p i� ; (15)ãäå C(1)p (p; �) äàåòñÿ âûðàæåíèåì (14), à C(0)p (p; �) �íà÷àëüíîå äâóìåðíîå èìïóëüñíîå ðàñïðåäåëåíèåýëåêòðîíà äî ðàññåÿíèÿ. Ñîãëàñíî (15) óãëîâàÿ äèà�ãðàììà âûëåòà ýëåêòðîíà ïîñëå ðàññåÿíèÿ îïðåäåëÿ�åòñÿ íà÷àëüíûì óãëîâûì ðàñïðåäåëåíèåì ���C(0)p (�)���2,âåðîÿòíîñòüþ ðàññåÿíèÿ íà óãîë � ���C(1)p (�)���2 ñ ó÷å�òîì óñðåäíåíèÿ ïî íà÷àëüíîìó ïàêåòó (14) (êîòîðàÿâ ðàìêàõ òåîðèè âîçìóùåíèé ïðåäñòàâëÿåò ñîáîéìàëóþ äîáàâêó) è èíòåð�åðåíöèîííûì ñëàãàåìûì.Ôèçè÷åñêèé ñìûñë èíòåð�åðåíöèîííîãî ÷ëåíàçàêëþ÷àåòñÿ â èíòåð�åðåíöèè ïàäàþùåé è ðàññå�ÿííîé ÷àñòåé ýëåêòðîííîãî âîëíîâîãî ïàêåòà. Ïðè11



È. À. Áóðåíêîâ, Å. À. Âîëêîâà, À. Ì. Ïîïîâ, Î. Â. Òèõîíîâà ÆÝÒÔ, òîì 136, âûï. 1 (7), 2009ýòîì çà ñ÷åò øèðîêîãî íà÷àëüíîãî ðàñïðåäåëåíèÿýëåêòðîíîâ, â ïåðâóþ î÷åðåäü ïî óãëàì (îáóñëîâ�ëåííîãî, â êîíå÷íîì ñ÷åòå, ïðîöåññîì èîíèçàöèè),â íàïðàâëåíèè � ðàñïðîñòðàíÿþòñÿ êàê ïàäàþùàÿâîëíà, èìåþùàÿ äàííîå íàïðàâëåíèå èçíà÷àëüíî,òàê è âîëíà, ïîëó÷èâøàÿ äàííîå íàïðàâëåíèå âðåçóëüòàòå ïðîöåññà ðàññåÿíèÿ, ÷òî è ïðèâîäèòê âîçìîæíîñòè èõ èíòåð�åðåíöèè. Óêàçàííàÿèíòåð�åðåíöèÿ èìååò ïðèíöèïèàëüíîå çíà÷åíèåè èãðàåò îïðåäåëÿþùóþ ðîëü â �îðìèðîâàíèèóãëîâûõ äèàãðàìì âûëåòà ýëåêòðîíîâ â ðåçóëüòàòåðàññåÿíèÿ. Îòìåòèì òàêæå, ÷òî â ðàìêàõ àïïàðàòàòåîðèè âîçìóùåíèé èíòåð�åðåíöèîííîå ñëàãàåìîåâ âûðàæåíèè (15) ïðåâàëèðóåò íàä âåðîÿòíîñòüþðàññåÿíèÿ, îïðåäåëÿåìîé ���C(1)p ���2, ïîñêîëüêó ïðî�ïîðöèîíàëüíî òîëüêî ïåðâîé ñòåïåíè ïàðàìåòðàìàëîñòè. Êðîìå òîãî, óêàçàííàÿ èíòåð�åðåíöèÿÿâëÿåòñÿ íåîòúåìëåìîé îñîáåííîñòüþ ðàññåÿíèÿèìåííî âîëíîâûõ ïàêåòîâ, îêàçûâàåòñÿ ñóùåñòâåí�íîé â èíòåðâàëå óãëîâ, îòâå÷àþùåì íà÷àëüíîìóýëåêòðîííîìó ðàñïðåäåëåíèþ, è òîæäåñòâåííîðàâíà íóëþ â ñëó÷àå, êîãäà íà÷àëüíîå ñîñòîÿíèåýëåêòðîíà ÿâëÿåòñÿ ïëîñêîé âîëíîé. Ïîñêîëüêóèíòåð�åðåíöèîííûé ÷ëåí â îáùåì ñëó÷àå ÿâëÿåòñÿçíàêîïåðåìåííûì, åãî íàëè÷èå ìîæåò ïðèâåñòè êçàìåòíûì íåìîíîòîííîñòÿì â îáùåì óãëîâîì ðàñ�ïðåäåëåíèè ýëåêòðîíîâ, âîçíèêàþùåì â ïðîöåññåðàññåÿíèÿ.Îòìåòèì, ÷òî çàäà÷à íåñòàöèîíàðíîãî ðàññåÿíèÿýëåêòðîííûõ âîëíîâûõ ïàêåòîâ íà ïîòåíöèàëüíûõìèøåíÿõ ðàññìàòðèâàëàñü â ðàáîòàõ [26; 27℄, â òîì÷èñëå â ïðèáëèæåíèè îòñóòñòâèÿ ðàñïëûâàíèÿ ïà�êåòîâ [27℄. Îäíàêî â îòìå÷åííûõ ðàáîòàõ ïðîâîäè�ëàñü ïðîöåäóðà óñðåäíåíèÿ êîíå÷íûõ ðåçóëüòàòîâïî àíñàìáëþ ñëó÷àéíî ðàñïðåäåëåííûõ ðàññåèâàþ�ùèõ öåíòðîâ, ÷òî ïðèâåëî ê ïîòåðå êîãåðåíòíîñòèâ ïðîöåññå ðàññåÿíèÿ è èñ÷åçíîâåíèþ ñîîòâåòñòâóþ�ùèõ èíòåð�åðåíöèîííûõ ý��åêòîâ. Â ñëó÷àå èîíè�çàöèè êâàíòîâîé ñèñòåìû è ïîñëåäóþùåãî ¾ïåðåðàñ�ñåÿíèÿ¿ ñïåöè�èêà ïðîöåññà êàê ðàç è çàêëþ÷àåòñÿâ òîì, ÷òî ðàññåÿíèå ïðîèñõîäèò íà ñâîåì ðîäèòåëü�ñêîì èîíå ñ ñîõðàíåíèåì êîãåðåíòíîñòè, à íåâîçìîæ�íîñòü îòäåëèòü äðóã îò äðóãà ïàäàþùèé è ðàññåÿí�íûé âîëíîâûå ïàêåòû ïðèâîäèò ê ïðîÿâëåíèþ èõ èí�òåð�åðåíöèè â êîíå÷íûõ óãëîâûõ è èìïóëüñíûõ ðàñ�ïðåäåëåíèÿõ ýëåêòðîíà. Ïðè ýòîì óñðåäíåíèå êàêïî ñëó÷àéíîìó ðàñïðåäåëåíèþ ðàññåèâàþùèõ èîíîâ,òàê è ïî íà÷àëüíîìó ïîëîæåíèþ ýëåêòðîííîãî âîë�íîâîãî ïàêåòà, íèâåëèðóþùåå îòìå÷åííóþ èíòåð�å�ðåíöèþ, îêàçûâàåòñÿ �èçè÷åñêè íåïðàâîìåðíûì è âðåçóëüòàòå èíòåð�åðåíöèîííûå êîìïîíåíòû â ýëåê�

òðîííîé ïëîòíîñòè âåðîÿòíîñòè íå èñ÷åçàþò.Äëÿ àíàëèçà ðîëè óïîìÿíóòûõ âûøå èíòåð�å�ðåíöèîííûõ ý��åêòîâ èíòåð�åðåíöèîííîå ñëàãàå�ìîå, âõîäÿùåå â �îðìóëó (15), áûëî âû÷èñëåíîâ ïðåäïîëîæåíèè ãàóññîâîãî ïðîñòðàíñòâåííîãî íà�÷àëüíîãî âîëíîâîãî ïàêåòà ýëåêòðîíà, õàðàêòåðèçó�þùåãîñÿ íà÷àëüíûì ñðåäíèì èìïóëüñîì p0 è êîîð�äèíàòîé r0 íà îñè âäîëü íàïðàâëåíèÿ ëàçåðíîé ïî�ëÿðèçàöèè: 0(r) = 1bp� exp�� (r� r0)22b2 ��� exp� i~p0 � r� ; (16)ãäå b � õàðàêòåðíàÿ øèðèíà âîëíîâîãî ïàêåòà, êî�òîðàÿ îïðåäåëÿåòñÿ ïðîöåññîì èîíèçàöèè è ìîæåòïðèíèìàòü çíà÷åíèÿ ïîðÿäêà íåñêîëüêèõ àíãñòðåì.Â èìïóëüñíîì ïðåäñòàâëåíèè òàêîé âîëíîâîé ïàêåòñîîòâåòñòâóåò ñóïåðïîçèöèè ïëîñêèõ âîëí: 0(r) = 12�~ Z C(0)p exp� i~p � r� d2p; (17)ñ íà÷àëüíûìè àìïëèòóäàìè âåðîÿòíîñòè, òàêæå ïðè�âîäÿùèìè ê ãàóññîâîìó ðàñïðåäåëåíèþ:C(0)p (p) = b~p� exp�� b2~2 (p� p0)2��� exp� i~(p0 � p) � r0� : (18)Ñ ó÷åòîì âîçìîæíûõ ìàëûõ çíà÷åíèé ïàðàìåòðà bõàðàêòåðíàÿ øèðèíà íà÷àëüíîãî óãëîâîãî ðàñïðåäå�ëåíèÿ îêàçûâàåòñÿ ïîðÿäêà ðàäèàíà è áîëåå.Ñ ó÷åòîì ñîîòíîøåíèÿ (18) èíòåð�åðåíöèîííîåñëàãàåìîå äëÿ ïàðàëëåëüíîé ãåîìåòðèè â ñëó÷àå äâó�öåíòðîâîãî ïîòåíöèàëàVmol(x; y;R) = Unu(x; y +R=2) ++ Unu(x; y �R=2) (19)ñ îäíîöåíòðîâûì âçàèìîäåéñòâèåìUnu(x; y) = �e2 exp(��=�)� (20)ïðèíèìàåò âèä12



ÆÝÒÔ, òîì 136, âûï. 1 (7), 2009 Äèíàìèêà ìîëåêóëÿðíûõ ñèñòåì : : :Jparallint (�) = 2�e2m~ � bp� �2 �� Z dk exp ��b2(k2 + k20)� exp(b2k0k os �)�� 2�Z0 d~� os�kR2 �sin � � sin ~���r 1�2 + 4k2 sin2 � � ~�2 �� sin hkr0 �os � � os ~��i exp(b2k0k os ~�); (21)ãäå k = p=~, k0 = p0=~, à ïðåäåë áîëüøèõ çíà÷åíèéïàðàìåòðà � â �îðìóëå (20) ñîîòâåòñòâóåò êóëîíîâ�ñêîìó âçàèìîäåéñòâèþ ýëåêòðîíà ñ ïîòåíöèàëüíûìèöåíòðàìè.Íà pèñ. 4 â ëèíåéíîì ìàñøòàáå ïðåäñòàâëåíîñðàâíåíèå óãëîâîãî ðàñïðåäåëåíèÿ äëÿ ïåðåðàññå�èâàþùåãîñÿ ýëåêòðîíà, ïîëó÷åííîå ïðè ÷èñëåííîìðàñ÷åòå, è óãëîâàÿ çàâèñèìîñòü èíòåð�åðåíöèîííî�ãî ñëàãàåìîãî (21) äëÿ òåõ æå óñëîâèé. Ïðè ýòîì k0ñîîòâåòñòâóåò ñðåäíåé ýíåðãèè ýëåêòðîííîãî âîëíî�âîãî ïàêåòà, îöåíåííîãî èç äàííûõ ðèñ. 2 äëÿ êàíàëàïåðåðàññåÿíèÿ, à íà÷àëüíîå ïîëîæåíèå ïàêåòà r0 áû�ëî âûáðàíî ïîðÿäêà àìïëèòóäû êîëåáàíèé ñâîáîä�íîãî ýëåêòðîíà â ïîëå âîëíû ïðè èñïîëüçîâàííûõâ ðàñ÷åòå ëàçåðíûõ ïàðàìåòðàõ. Èç ñðàâíåíèÿ äàí�íûõ âèäíî, ÷òî èíòåð�åðåíöèîííîå ñëàãàåìîå (21)ïðåêðàñíî îïèñûâàåò ïîëîæåíèå íåñêîëüêèõ ïåðâûõìàêñèìóìîâ è ìèíèìóìîâ ðåàëüíîãî ðàñïðåäåëåíèÿ,
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�èñ. 4. Ïëîòíîñòü âåðîÿòíîñòè óãëîâîãî ðàñïðå-äåëåíèÿ ýëåêòðîíîâ â êîíòèíóóìå (ïîëîâèíà ñèì-ìåòðè÷íîãî ðàñïðåäåëåíèÿ), ïîëó÷åííàÿ â ïðÿìûõ÷èñëåííûõ ðàñ÷åòàõ èîíèçàöèè ìîëåêóëû îäíî-öèêëîâûì ëàçåðíûì èìïóëüñîì èíòåíñèâíîñòüþ6 � 1014 Âò/ñì2 (ñïëîøíàÿ êðèâàÿ), è óãëîâàÿ çàâè-ñèìîñòü, îáóñëîâëåííàÿ èíòåð�åðåíöèîííûì ñëàãà-åìûì (âûðàæåíèå (21), øòðèõîâàÿ êðèâàÿ) äëÿ ñëó-÷àÿ ïàðàëëåëüíîé îðèåíòàöèè îñè ìîëåêóëû

ïîëó÷åííîãî ïðè ÷èñëåííîì èíòåãðèðîâàíèè çàäà÷è.Ýòîò �àêò óáåäèòåëüíî äîêàçûâàåò, ÷òî âîçíèêíî�âåíèå ÷àñòûõ îñöèëëÿöèé â óãëîâîì ðàñïðåäåëåíèèïåðåðàññåÿííîãî ýëåêòðîíà îáóñëîâëåíî ý��åêòàìèèíòåð�åðåíöèè ïàäàþùèõ è ðàññåÿííûõ âîëí â ýëåê�òðîííîì âîëíîâîì ïàêåòå. Òàêèì îáðàçîì, èìåííîîïèñàííûå âûøå èíòåð�åðåíöèîííûå ý��åêòû, à íåäâóöåíòðîâàÿ ïðèðîäà ïîòåíöèàëà âçàèìîäåéñòâèÿýëåêòðîíà ñ îñòàòî÷íûì ìîëåêóëÿðíûì èîíîì ÿâ�ëÿþòñÿ ïðè÷èíîé ¾äè�ðàêöèîííûõ¿ íåìîíîòîííî�ñòåé, íàáëþäàåìûõ â óãëîâûõ ðàñïðåäåëåíèÿõ.3.3. Èîíèçàöèÿ àòîìíûõ ñèñòåìóëüòðàêîðîòêèì ëàçåðíûì èìïóëüñîì èïåðåðàññåÿíèå íà àòîìíîì îñòàòêåÑ ó÷åòîì ñêàçàííîãî ìîæíî îæèäàòü, ÷òî â ñëó�÷àå èîíèçàöèè àòîìîâ è ïåðåðàññåÿíèÿ ýëåêòðîíàíà ðîäèòåëüñêîì îäíîàòîìíîì èîíå òàêæå áóäóòïðîÿâëÿòüñÿ óïîìÿíóòûå âûøå èíòåð�åðåíöèîííûåý��åêòû è ïðèâîäèòü ê íåìîíîòîííîñòÿì â óãëî�âûõ ðàñïðåäåëåíèÿõ. Íà ðèñ. 5à ïðåäñòàâëåíà óãëî�âàÿ äèàãðàììà âûëåòà ýëåêòðîíîâ, ïîëó÷åííàÿ ïðèèîíèçàöèè ¾ïëîñêîãî¿ (äâóìåðíîãî) àòîìà âîäîðî�äà îäíîöèêëîâûì ëàçåðíûì èìïóëüñîì. Â òàêîì èì�ïóëüñå îïÿòü èìååò ìåñòî ïðîñòðàíñòâåííîå (ââåðõè âíèç â äàííûõ îáîçíà÷åíèÿõ) ðàçäåëåíèå êàíàëîâïðÿìîé èîíèçàöèè è ïåðåðàññåÿíèÿ, ïðîèñõîäÿùåãîïðåèìóùåñòâåííî ïî îêîí÷àíèè ëàçåðíîãî âîçäåé�ñòâèÿ. Êàê âèäíî èç ðèñ. 5, óãëîâîå ðàñïðåäåëåíèåýëåêòðîíîâ ïðè ïðÿìîé èîíèçàöèè ïðåäñòàâëÿåò ñî�áîé äîñòàòî÷íî øèðîêèé îäèíî÷íûé ïèê â íàïðàâ�ëåíèè �=2, â òî âðåìÿ êàê â êàíàëå ïåðåðàññåÿíèÿóãëîâàÿ äèàãðàììà õàðàêòåðèçóåòñÿ öåëûì íàáîðîìïèêîâ ñ ãëàâíûì ìàêñèìóìîì â ïðîòèâîïîëîæíîì3�=2 (èëè ��=2) íàïðàâëåíèè â îòëè÷èå îò ðåçóëü�òàòà ïåðâîãî áîðíîâñêîãî ïðèáëèæåíèÿ äëÿ ðàññåÿ�íèÿ ïëîñêîé âîëíû íà îäíîöåíòðîâîì ïîòåíöèàëå.Ïðè ýòîì êàêèå-ëèáî áîëåå ïëàâíûå (íèçêî÷àñòîò�íûå) ìîäóëÿöèè îòñóòñòâóþò â îòëè÷èå îò ñëó÷àÿïåðåðàññåÿíèÿ íà äâóöåíòðîâîì ìîëåêóëÿðíîì èîíå(ñð. ñ ðèñ. 3). Íà ðèñ. 5á ïðåäñòàâëåíà ÷àñòü ðàñïðå�äåëåíèÿ, ñîîòâåòñòâóþùàÿ êàíàëó ïåðåðàññåÿíèÿ íààòîìíîì èîíå (â ëèíåéíîì ìàñøòàáå) â ñðàâíåíèèñ ïîëíûì óãëîâûì ðàñïðåäåëåíèåì, ïîëó÷åííûì âàíàëèòè÷åñêîì ïîäõîäå ïî �îðìóëå (15) ñ ó÷åòîìèíòåð�åðåíöèîííîãî ñëàãàåìîãî (21), âû÷èñëåííîãîäëÿ ìåæúÿäåðíîãî ðàññòîÿíèÿ R = 0. Êàê âèäíî, ïî�ëîæåíèå ïåðâûõ ìàêñèìóìîâ òåîðåòè÷åñêîé àïïðîê�ñèìàöèè õîðîøî ñîîòâåòñòâóåò ìàêñèìóìàì, ïîëó�÷åííûì â ÷èñëåííûõ ðàñ÷åòàõ. Òàêèì îáðàçîì, óáå�äèòåëüíî ïîêàçàíî, ÷òî óãëîâîå ðàñïðåäåëåíèå ýëåê�13
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�èñ. 5. à) Ïëîòíîñòü âåðîÿòíîñòè óãëîâîãî ðàñ-ïðåäåëåíèÿ ýëåêòðîíîâ â êîíòèíóóìå, ïîëó÷åííàÿ âïðÿìûõ ÷èñëåííûõ ðàñ÷åòàõ èîíèçàöèè äâóìåðíî-ãî àòîìà îäíîöèêëîâûì èìïóëüñîì èíòåíñèâíîñòüþ6�1014 Âò/ñì2. á ) Ñðàâíåíèå òåõ æå ÷èñëåííûõ äàí-íûõ äëÿ êàíàëà ïåðåðàññåÿíèÿ (ñïëîøíàÿ êðèâàÿ) ñóãëîâûì ðàñïðåäåëåíèåì, âû÷èñëåííûì â àíàëèòè-÷åñêîé ìîäåëè ïî �îðìóëå (15) ñ ó÷åòîì èíòåð�å-ðåíöèîííûõ ý��åêòîâ (ïóíêòèðíàÿ êðèâàÿ) â ëè-íåéíîì ìàñøòàáåòðîíà, ïåðåðàññåÿííîãî êàê íà ìîëåêóëÿðíîì èîíå,òàê è íà àòîìíîì îñòàòêå, õàðàêòåðèçóåòñÿ ñèëü�íî íåìîíîòîííîé çàâèñèìîñòüþ. Ïðèðîäà íàáëþäà�åìûõ íåìîíîòîííîñòåé îáóñëîâëåíà îòíþäü íå ¾äè��ðàêöèåé¿ íà äâóöåíòðîâîé ñòðóêòóðå, à ÿâëÿåòñÿñëåäñòâèåì èíòåð�åðåíöèè ðàññåÿííîé è íåðàññåÿí�íîé ÷àñòåé ýëåêòðîííîãî âîëíîâîãî ïàêåòà â êîíòè�íóóìå â íàïðàâëåíèè �. Ïðè ýòîì îòìå÷åííûé ý���åêò èíòåð�åðåíöèè â îáëàñòè óãëîâ, ñîîòâåòñòâó�þùèõ èñõîäíîìó ðàñïðåäåëåíèþ ýëåêòðîíîâ, îêàçû�âàåòñÿ äîìèíèðóþùèì ïî ñðàâíåíèþ ñ ðåçóëüòàòîìòîëüêî ðàññåÿíèÿ (â îáùåïðèíÿòîì ïîíèìàíèè), ÷òîîçíà÷àåò ïðåâàëèðîâàíèå èíòåð�åðåíöèîííîãî ñëà�
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�èñ. 6. Äâóìåðíîå èìïóëüñíîå ðàñïðåäåëåíèå (à)è ïëîòíîñòü âåðîÿòíîñòè óãëîâîãî âûëåòà ýëåêòðî-íîâ (á ), ïîëó÷åííûå â ïðÿìûõ ÷èñëåííûõ ðàñ÷åòàõèîíèçàöèè äâóìåðíîãî àòîìà ëàçåðíûì èìïóëüñîìäëèòåëüíîñòüþ ÷åòûðå îïòè÷åñêèõ öèêëà è èíòåí-ñèâíîñòüþ 1:5 � 1014 Âò/ñì2ãàåìîãî â (15) íàä ���C(1)p ���2. Êðîìå òîãî, ñòðóêòóðàèíòåð�åðåíöèîííûõ ìàêñèìóìîâ è ìèíèìóìîâ, âîç�íèêàþùèõ â óãëîâûõ ðàñïðåäåëåíèÿõ ýëåêòðîíîâ âïðîöåññå ïåðåðàññåÿíèÿ, â ïåðâóþ î÷åðåäü îïðåäå�ëÿåòñÿ ïàðàìåòðàìè ýëåêòðîííîãî âîëíîâîãî ïàêåòà,÷òî îòêðûâàåò âîçìîæíîñòè äëÿ èçâëå÷åíèÿ èí�îð�ìàöèè î õàðàêòåðèñòèêàõ ýëåêòðîíà â êîíòèíóóìåè ðåêîíñòðóêöèè ýëåêòðîííîãî âîëíîâîãî ïàêåòà ñâûñîêèì ïðîñòðàíñòâåííûì è âðåìåííûì ðàçðåøå�íèåì.Çàìåòèì, ÷òî âñå ïðåäñòàâëåííûå âûøå ðåçóëüòà�òû ïîëó÷åíû äëÿ ñëó÷àÿ ïðåäåëüíî êîðîòêîãî îäíî�öèêëîâîãî ëàçåðíîãî èìïóëüñà. Äëÿ àíàëèçà äèíà�ìèêè èîíèçàöèè è ïåðåðàññåÿíèÿ â áîëåå äëèííûõèìïóëüñàõ íà ðèñ. 6 ïðåäñòàâëåíû àíàëîãè÷íûå äàí�14



ÆÝÒÔ, òîì 136, âûï. 1 (7), 2009 Äèíàìèêà ìîëåêóëÿðíûõ ñèñòåì : : :íûå, ñîîòâåòñòâóþùèå áîëåå äëèòåëüíîìó ëàçåðíî�ìó âîçäåéñòâèþ. Â ýòèõ óñëîâèÿõ óæå íå ïðåäñòàâëÿ�åòñÿ âîçìîæíûì ðàçäåëèòü êàêèì-ëèáî îáðàçîì êà�íàëû ïðÿìîé èîíèçàöèè è íåïîñðåäñòâåííî ïåðåðàñ�ñåÿíèÿ. Ïîëó÷åííûå äâóìåðíûå èìïóëüñíûå ðàñïðå�äåëåíèÿ õàðàêòåðèçóþòñÿ äîñòàòî÷íî âûñîêîé ñòå�ïåíüþ ñèììåòðèè äèíàìèêè âäîëü íàïðàâëåíèÿ ëà�çåðíîé ïîëÿðèçàöèè, ÷òî îáóñëîâëåíî áîëüøåé äëè�òåëüíîñòüþ ëàçåðíîãî èìïóëüñà. Îäíàêî, àíàëîãè÷�íî êàíàëó ïåðåðàññåÿíèÿ ïðè îäíîöèêëîâîì âîçäåé�ñòâèè, óãëîâîå è èìïóëüñíîå ðàñïðåäåëåíèÿ ýëåêòðî�íîâ, ïðåäñòàâëåííûå íà ðèñ. 6, õàðàêòåðèçóþòñÿ ïðå�èìóùåñòâåííûì âûëåòîì ýëåêòðîíîâ âäîëü îïðåäå�ëåííûõ íàïðàâëåíèé è ïîäàâëåíèåì âûëåòà â äðó�ãèõ íàïðàâëåíèÿõ. Óãëîâîå ðàñïðåäåëåíèå (ðèñ. 6á )ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé íàáîð ÷åðåäóþùèõñÿ ìàêñèìó�ìîâ è ìèíèìóìîâ, èìåþùèõ ïðèðîäó èíòåð�åðåí�öèîííûõ ý��åêòîâ, îïèñàííûõ âûøå. Òàêèì îáðà�çîì, èíòåð�åðåíöèÿ ðàçëè÷íûõ ÷àñòåé ýëåêòðîííî�ãî âîëíîâîãî ïàêåòà â ïðîöåññå ïåðåðàññåÿíèÿ èãðà�åò îïðåäåëÿþùóþ ðîëü â äèíàìèêå èîíèçàöèè àòîì�íî-ìîëåêóëÿðíûõ ñèñòåì êàê â ïðåäåëüíî êîðîòêèõëàçåðíûõ èìïóëüñàõ, òàê è â ñëó÷àå áîëåå äëèòåëü�íîãî ëàçåðíîãî âîçäåéñòâèÿ.3.4. �àññåÿíèå çàäàííîãî ýëåêòðîííîãîâîëíîâîãî ïàêåòà íà ìîëåêóëÿðíîì èîíåÄëÿ äîïîëíèòåëüíîãî äîêàçàòåëüñòâà èíòåð�å�ðåíöèîííîé ïðèðîäû íåìîíîòîííîñòåé, âîçíèêàþ�ùèõ â óãëîâûõ ðàñïðåäåëåíèÿõ ýëåêòðîíà, áûë ïðî�âåäåí ñïåöèàëüíûé öèêë ðàñ÷åòîâ ïî ðàññåÿíèþ èç�íà÷àëüíî çàäàííîãî ýëåêòðîííîãî âîëíîâîãî ïàêå�òà â âèäå (16) íà äâóöåíòðîâîì ìîëåêóëÿðíîì ïî�òåíöèàëå â îòñóòñòâèå ëàçåðíîãî ïîëÿ. Òàêàÿ ïî�ñòàíîâêà çàäà÷è �àêòè÷åñêè ïîçâîëÿåò ðàññìîòðåòüíåïîñðåäñòâåííî ñòàäèþ ïåðåðàññåÿíèÿ ýëåêòðîííî�ãî âîëíîâîãî ïàêåòà íà ìîëåêóëÿðíîì ðîäèòåëüñêîìèîíå áåç ó÷åòà ëàçåðíîãî âîçäåéñòâèÿ. Óäîáíîé ÿâëÿ�åòñÿ âîçìîæíîñòü âàðüèðîâàòü ïàðàìåòðû íàëåòàþ�ùåãî ýëåêòðîííîãî ïàêåòà â øèðîêèõ ïðåäåëàõ êàêïî ýíåðãèè, òàê è ïî ïðîñòðàíñòâåííîìó ðàñïðåäåëå�íèþ.Íà ðèñ. 7à (ñïëîøíàÿ êðèâàÿ) ïðåäñòàâëåíî óãëî�âîå ðàñïðåäåëåíèå, âîçíèêàþùåå ïðè ðàññåÿíèè ïðî�ñòðàíñòâåííî óçêîãî ãàóññîâîãî ýëåêòðîííîãî âîë�íîâîãî ïàêåòà íà äâóöåíòðîâîì ìîëåêóëÿðíîì ïî�òåíöèàëå ñ ìåæúÿäåðíûì ðàññòîÿíèåì R = 4:8�A.Â ýòîì ñëó÷àå â ðàñïðåäåëåíèè îïÿòü èìåþò ìå�ñòî ÷àñòî ÷åðåäóþùèåñÿ ìàêñèìóìû è ìèíèìóìûè ïðåäñòàâëåííàÿ ïëîòíîñòü âåðîÿòíîñòè îêàçûâà�åòñÿ î÷åíü ïîõîæåé íà óãëîâîå ðàñïðåäåëåíèå ýëåê�
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0 1 2 3 4 5 6�; ðàä1�èñ. 7. Ïëîòíîñòü âåðîÿòíîñòè óãëîâîãî ðàñïðåäå-ëåíèÿ ýëåêòðîíîâ, ïîëó÷åííàÿ ïðè ïðÿìûõ ÷èñëåí-íûõ ðàñ÷åòàõ ïðîöåññà ðàññåÿíèÿ ýëåêòðîííîãî âîë-íîâîãî ïàêåòà ñî ñðåäíåé ýíåðãèåé 15 ýÂ, íà÷àëü-íîé êîîðäèíàòîé r0 = 20�A è õàðàêòåðíîé íà÷àëü-íîé øèðèíîé b = 1:5 (à), 5 (á ) �A íà ìîëåêóëÿðíîìèîíå ñ ìåæúÿäåðíûì ðàññòîÿíèåì R = 4:8�A äëÿñëó÷àÿ ïàðàëëåëüíîé îðèåíòàöèè ìîëåêóëÿðíîé îñèîòíîñèòåëüíî ëàçåðíîé ïîëÿðèçàöèè. Êðèâàÿ 2 íàðèñ. 7á ñîîòâåòñòâóåò �îðìóëå (13á) â ïðåäïîëîæå-íèè ñëàáîé çàâèñèìîñòè àìïëèòóäû ðàññåÿíèÿ îòóãëà �òðîíîâ, ïîëó÷åííîå â ñëó÷àå èîíèçàöèè ìîëåêóëÿð�íîé ñèñòåìû (ñð. ñ ðèñ. 3). Ñ ó÷åòîì çàäàííîé èçíà�÷àëüíî ñðåäíåé ýíåðãèè ïàêåòà ïðîèñõîæäåíèå îáíà�ðóæåííûõ íåìîíîòîííîñòåé íåâîçìîæíî îáúÿñíèòü,èñõîäÿ èç âûðàæåíèÿ (13á), õàðàêòåðèçóþùåãî ðàñ�ñåÿíèå ïëîñêîé âîëíû íà äâóöåíòðîâîì ïîòåíöèàëå.Èìåííî ìàëàÿ íà÷àëüíàÿ ïðîñòðàíñòâåííàÿ øèðè�íà ýëåêòðîííîãî âîëíîâîãî ïàêåòà, à çíà÷èò, øèðî�êîå èìïóëüñíîå ðàñïðåäåëåíèå ýëåêòðîíîâ ïðèâîäèòê âîçíèêíîâåíèþ íåìîíîòîííîñòåé, îáóñëîâëåííûõý��åêòîì èíòåð�åðåíöèè ðàçëè÷íûõ ÷àñòåé ýëåê�òðîííîãî âîëíîâîãî ïàêåòà äðóã ñ äðóãîì â ïðîöåñ�ñå ðàññåÿíèÿ. �àçëè÷íàÿ âûñîòà ïèêîâ â ðàñïðåäåëå�15



È. À. Áóðåíêîâ, Å. À. Âîëêîâà, À. Ì. Ïîïîâ, Î. Â. Òèõîíîâà ÆÝÒÔ, òîì 136, âûï. 1 (7), 2009íèè, ïðèâåäåííîì íà ðèñ. 7à, ìîæåò áûòü îáúÿñíåíàèñõîäÿ èç áîëåå ïëàâíîé ìîäóëÿöèè â ñîîòâåòñòâèèñ çàâèñèìîñòüþ (13á). Òàêèì îáðàçîì, â äàííîì ñëó�÷àå èìåííî ý��åêò èíòåð�åðåíöèè ðàçëè÷íûõ âîëí,âõîäÿùèõ â ñîñòàâ ýëåêòðîííîãî âîëíîâîãî ïàêåòà,èãðàåò îïðåäåëÿþùóþ ðîëü â �îðìèðîâàíèè âîçíè�êàþùèõ ðàñïðåäåëåíèé.Îòìåòèì, ÷òî âîçíèêíîâåíèå èíòåð�åðåíöèîí�íûõ ñòðóêòóð â óãëîâûõ ðàñïðåäåëåíèÿõ ïðè ðàññåÿ�íèè ìîæíî ëåãêî ïîíÿòü â òåðìèíàõ èíòåð�åðåíöèèâêëàäîâ ðàçëè÷íûõ ñ�åðè÷åñêèõ ãàðìîíèê, âõîäÿ�ùèõ â èñõîäíûé ýëåêòðîííûé âîëíîâîé ïàêåò. Äåé�ñòâèòåëüíî, â ïðîöåññå ðàññåÿíèÿ íà îäíîöåíòðîâîìïîòåíöèàëå èçìåíÿþòñÿ �àçû àìïëèòóä âåðîÿòíî�ñòåé äëÿ êàæäîé ãàðìîíèêè, à âåðîÿòíîñòíûå âêëà�äû îñòàþòñÿ ïðåæíèìè (èç-çà ñ�åðè÷åñêîé ñèììåò�ðèè ýíåðãèè âçàèìîäåéñòâèÿ ñ ïîòåíöèàëüíûì öåí�òðîì). Ïîñêîëüêó ñóììàðíîå ðàñïðåäåëåíèå îïðå�äåëÿåòñÿ êâàäðàòîì ìîäóëÿ ñóììû âñåõ ãàðìîíèê,÷òî âêëþ÷àåò èíòåð�åðåíöèþ ðàçëè÷íûõ ãàðìîíèêäðóã ñ äðóãîì, èçìåíåíèå �àçîâûõ ñîîòíîøåíèé ïðè�âîäèò ê ïîÿâëåíèþ ñèëüíîé íåìîíîòîííîñòè ñóììàð�íîãî óãëîâîãî ðàñïðåäåëåíèÿ.Â ñëó÷àå ðàññåÿíèÿ íà äâóöåíòðîâîì ìîëåêó�ëÿðíîì ïîòåíöèàëå êàðòèíà îêàçûâàåòñÿ åùå áîëååñëîæíîé. Îòñóòñòâèå ñ�åðè÷åñêîé ñèììåòðèè ðàññå�èâàþùåãî ïîòåíöèàëà ïðèâîäèò ê âçàèìîñâÿçè ðàç�ëè÷íûõ ãàðìîíèê äðóã ñ äðóãîì â ïðîöåññå ðàññåÿ�íèÿ, ÷òî ìîæåò âûçâàòü ïîÿâëåíèå íîâûõ ãàðìîíèêâ ðàññåÿííîì âîëíîâîì ïàêåòå ïî ñðàâíåíèþ ñ íà�÷àëüíîé ñóïåðïîçèöèåé è, â êîíå÷íîì ñ÷åòå, ïðèâå�ñòè ê áîëåå áîãàòîìó óãëîâîìó ðàñïðåäåëåíèþ.Â ñëó÷àå æå ðàññåÿíèÿ âîëíîâîãî ïàêåòà ñ òîé æåñðåäíåé ýíåðãèåé, íî èçíà÷àëüíî ãîðàçäî áîëåå øè�ðîêîãî, �àêòè÷åñêè áëèçêîãî ê ïëîñêîé âîëíå, íåìî�íîòîííîñòè, âîçíèêàþùèå â óãëîâîì ðàñïðåäåëåíèè,îêàçûâàþòñÿ ìåíåå ÷àñòûìè (ðèñ. 7á, êðèâàÿ 1 ). Âýòîì ñëó÷àå ïîëîæåíèÿ ìèíèìóìîâ õîðîøî ñîãëàñó�þòñÿ ñ ìèíèìóìàìè âûðàæåíèÿ (13á) (ðèñ. 7á, êðè�âàÿ 2 ), çà èñêëþ÷åíèåì óçêîãî èíòåðâàëà óãëîâ âîêðåñòíîñòè ãëàâíîãî ìàêñèìóìà ïðè � = �=2. Ôàê�òè÷åñêè èìååòñÿ òîëüêî îäèí ¾ïàðàçèòíûé¿ ìèíè�ìóì, íå ñîãëàñóþùèéñÿ ñ ïîëîæåíèåì äè�ðàêöèîí�íûõ ìèíèìóìîâ, îïðåäåëÿåìûõ âûðàæåíèåì (13á).Óêàçàííûé óçêèé èíòåðâàë ìàëûõ óãëîâ êàê ðàç ñî�îòâåòñòâóåò ìàëîé óãëîâîé øèðèíå íà÷àëüíîãî ïðî�ñòðàíñòâåííî øèðîêîãî ýëåêòðîííîãî âîëíîâîãî ïà�êåòà, âíóòðè êîòîðîé îêàçûâàþòñÿ ñóùåñòâåííûìèîáñóæäàåìûå âûøå èíòåð�åðåíöèîííûå ý��åêòû.Òàêèì îáðàçîì, â çàâèñèìîñòè îò ïàðàìåòðîâ ýëåê�òðîííîãî âîëíîâîãî ïàêåòà èíòåð�åðåíöèîííûå ý���åêòû ïðîÿâëÿþòñÿ íà óãëîâûõ èíòåðâàëàõ òåì áî�

ëåå øèðîêèõ, ÷åì øèðå èñõîäíîå óãëîâîå ýëåêòðîí�íîå ðàñïðåäåëåíèå.4. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÂ äàííîé ðàáîòå ìåòîäîì ïðÿìîãî ÷èñëåííîãî èí�òåãðèðîâàíèÿ íåñòàöèîíàðíîãî óðàâíåíèÿ Øðåäèí�ãåðà èññëåäóåòñÿ ïðîöåññ èîíèçàöèè àòîìíî-ìîëåêó-ëÿðíûõ ñèñòåì èíòåíñèâíûì óëüòðàêîðîòêèì ëàçåð�íûì èìïóëüñîì. Ïîêàçàíî, ÷òî óãëîâûå äèàãðàììûâûëåòà ýëåêòðîíîâ õàðàêòåðèçóþòñÿ ðåçêî íåìîíî�òîííîé óãëîâîé çàâèñèìîñòüþ ñ ïîÿâëåíèåì íàïðàâ�ëåíèé ïðåèìóùåñòâåííîãî âûëåòà ýëåêòðîíîâ. Îáíà�ðóæåííûå ý��åêòû íå îáóñëîâëåíû äâóõúÿìíûì õà�ðàêòåðîì ïîòåíöèàëà ìîëåêóëÿðíîãî èîíà, ïîñêîëü�êó àíàëîãè÷íàÿ ñòðóêòóðà óãëîâûõ ðàñïðåäåëåíèéèìååò ìåñòî è â ñëó÷àå èîíèçàöèè àòîìíûõ ñèñòåì.Îáíàðóæåíî, ÷òî ïðèíöèïèàëüíîå çíà÷åíèå äëÿ âîç�íèêíîâåíèÿ óêàçàííûõ íåìîíîòîííîñòåé èìååò �îð�ìèðîâàíèå â êîíòèíóóìå â ïðîöåññå èîíèçàöèè èìåí�íî âîëíîâîãî ýëåêòðîííîãî ïàêåòà, êîòîðûé çàòåìïåðåðàññåèâàåòñÿ íà ðîäèòåëüñêîì èîíå. Ïðîäåìîí�ñòðèðîâàíî, ÷òî ïàðàìåòðû ýëåêòðîííîãî âîëíîâîãîïàêåòà, îáðàçóþùåãîñÿ â êîíòèíóóìå, îêàçûâàþòñÿêðàéíå ñóùåñòâåííûìè äëÿ äàëüíåéøåé äèíàìèêèýëåêòðîííî-ÿäåðíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ è ïåðåðàññåÿ�íèÿ íà ðîäèòåëüñêîì èîíå. Ïîñêîëüêó âîçíèêàþùèéâ êîíòèíóóìå â ïðîöåññå èîíèçàöèè óëüòðàêîðîòêèìèìïóëüñîì ýëåêòðîí õàðàêòåðèçóåòñÿ øèðîêèì èì�ïóëüñíûì ðàñïðåäåëåíèåì êàê ïî ìîäóëþ, òàê è ïîíàïðàâëåíèþ, èìååò ìåñòî èíòåð�åðåíöèÿ ðàçëè÷�íûõ ÷àñòåé òàêîãî ýëåêòðîííîãî âîëíîâîãî ïàêåòàïðè åãî ðàññåÿíèè íà àòîìíîì èëè ìîëåêóëÿðíîìîñòàòêå. Ïðèíöèïèàëüíîå çíà÷åíèå èìååò øèðîêèéðàçáðîñ ïî íàïðàâëåíèþ èìïóëüñà â èñõîäíîì âîë�íîâîì ïàêåòå, ÷òî îïðåäåëÿåò õàðàêòåðíûé èíòåð�âàë óãëîâ, â êîòîðîì èíòåð�åðåíöèîííûå ý��åê�òû áóäóò õîðîøî ïðîÿâëåíû. Óêàçàííûé äèàïàçîíóãëîâ îïðåäåëÿåòñÿ, â êîíå÷íîì ñ÷åòå, îòíîøåíèåìíåîïðåäåëåííîñòè ïîïåðå÷íîãî èìïóëüñà �p? ê õà�ðàêòåðíîé âåëè÷èíå èìïóëüñà â íàïðàâëåíèè ëàçåð�íîé ïîëÿðèçàöèè è ìîæåò áûòü ïîðÿäêà åäèíèöû,ïîñêîëüêó íåîïðåäåëåííîñòü ïîïåðå÷íîãî èìïóëüñàîïðåäåëÿåòñÿ õàðàêòåðíûì ðàçìåðîì îáëàñòè ëîêà�ëèçàöèè âîëíîâîé �óíêöèè ñâÿçàííîãî ñîñòîÿíèÿ�p? � ~=b, ÷òî ìîæåò ñîîòâåòñòâîâàòü ðàçáðîñó ïîýíåðãèè âïëîòü äî äåñÿòêà ýëåêòðîíâîëüò. Òàêèì îá�ðàçîì, îáíàðóæåíî, ÷òî óêàçàííûå èíòåð�åðåíöèîí�íûå ý��åêòû èãðàþò îïðåäåëÿþùóþ ðîëü â �îð�ìèðîâàíèè óãëîâûõ è äâóìåðíûõ èìïóëüñíûõ ðàñ�16



ÆÝÒÔ, òîì 136, âûï. 1 (7), 2009 Äèíàìèêà ìîëåêóëÿðíûõ ñèñòåì : : :ïðåäåëåíèé, õàðàêòåðèçóþùèõ ýëåêòðîí â ïðîöåññåèîíèçàöèè êâàíòîâîé ñèñòåìû ëàçåðíûì èìïóëüñîì.Àíàëîãè÷íûå èíòåð�åðåíöèîííûå ý��åêòû ïðî�ÿâëÿþòñÿ êàê â ýëåêòðîííûõ ñïåêòðàõ íàäïîðîãî�âîé èîíèçàöèè, òàê è â ñïåêòðàõ ãàðìîíèê âûñîêîãîïîðÿäêà. Ïðè ýòîì ïðåäïðèíÿòàÿ â ðàáîòàõ [12; 13℄ïîïûòêà îáúÿñíèòü âîçíèêàþùèå íåìîíîòîííîñòè âðàìêàõ äè�ðàêöèè ýëåêòðîíà â ñîñòîÿíèè ïëîñêîéâîëíû íà äâóöåíòðîâîì ïîòåíöèàëå ðîäèòåëüñêîãîìîëåêóëÿðíîãî èîíà ïðèâîäèò ê âûâîäó î íåîáõîäè�ìîñòè ââåäåíèÿ ïîïðàâîê ê ýíåðãèè ýëåêòðîíà. Íàñàìîì äåëå, èìåííî íàëè÷èå â êîíòèíóóìå ýëåêòðîí�íîãî âîëíîâîãî ïàêåòà è âîçìîæíîñòü èíòåð�åðåí�öèè îòäåëüíûõ åãî ÷àñòåé äðóã ñ äðóãîì îêàçûâàåò�ñÿ îòâåòñòâåííûì çà ïðîÿâëÿþùèåñÿ îñîáåííîñòè âýëåêòðîííûõ ðàñïðåäåëåíèÿõ.Êàê óæå îòìå÷àëîñü â ðàáîòå [10℄, óêàçàííûå èí�òåð�åðåíöèîííûå ý��åêòû ÿâëÿþòñÿ ïàðàçèòíûìèñ òî÷êè çðåíèÿ ìîíèòîðèíãà äèíàìèêè ìîëåêóëûñ âûñîêèì ïðîñòðàíñòâåííûì è âðåìåííûì ðàçðå�øåíèåì, îäíàêî âîçíèêàþùèå èíòåð�åðåíöèîííûåñòðóêòóðû ñîäåðæàò èí�îðìàöèþ î ïàðàìåòðàõýëåêòðîííîãî âîëíîâîãî ïàêåòà â êîíòèíóóìå,÷òî îòêðûâàåò âîçìîæíîñòü ðåøåíèÿ çàäà÷è îðåêîíñòðóêöèè âîçíèêàþùåãî ïðè èîíèçàöèè ýëåê�òðîííîãî âîëíîâîãî ïàêåòà ñ âûñîêèì ðàçðåøåíèåì.Àâòîðû áëàãîäàðÿò Ì. Â. Ôåäîðîâà çà ïîëåçíûåîáñóæäåíèÿ è öåííûå çàìå÷àíèÿ.�àáîòà âûïîëíåíà ïðè ïîääåðæêå �ÔÔÈ(ãðàíò �09-02-00317), ãðàíòà Ïðåçèäåíòà �Ô ÍØ�133.2008.2, Ôîíäà ñîäåéñòâèÿ îòå÷åñòâåííîé íà�óêè (ïðîãðàììà ïîääåðæêè ëó÷øèõ ñòóäåí÷åñêèõÍÈ� â îáëàñòè ÿäåðíîé ýíåðãåòèêè) è íåêîììåð�÷åñêîãî �îíäà ¾Äèíàñòèÿ¿ (ïðîãðàììà ïîääåðæêèñòóäåíòîâ-�èçèêîâ è ìîëîäûõ äîêòîðîâ íàóê).ËÈÒÅ�ÀÒÓ�À1. P. Agostini and L. F. DiMauro, Rep. Prog. Phys. 67,813 (2004).2. A. Srinzi, M. Yu. Ivanov, R. Kienberger, andD. M. Villeneuve, J. Phys. B 39, R1 (2006).3. M. Lein, J. Phys. B 40, R135 (2007).4. H. Niikura, F. Legare, R. Hasbani et al., Nature 417,917 (2002).5. H. Niikura, F. Legare, R. Hasbani et al., Nature 421,826 (2003).
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