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ÂÇÀÈÌÎÄÅÉÑÒÂÈÅ �ÈÄÁÅ��ÎÂÑÊÈÕ ÀÒÎÌÎÂÂ ÖÈ�ÊÓËß�ÍÛÕ ÑÎÑÒÎßÍÈßÕ Ñ ÀÒÎÌÀÌÈÙÅËÎ×ÍÎÇÅÌÅËÜÍÛÕ ÝËÅÌÅÍÒÎÂ Ca(4s2) È Sr(5s2)Å. Ñ. Ìèðîí÷óê b, À. À. Íàðèö a;b, Â. Ñ. Ëåáåäåâ a;b*aÔèçè÷åñêèé èíñòèòóò èì. Ï. Í. Ëåáåäåâà �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê119991, Ìîñêâà, �îññèÿbÌîñêîâñêèé �èçèêî-òåõíè÷åñêèé èíñòèòóò (ãîñóäàðñòâåííûé óíèâåðñèòåò)141700, Äîëãîïðóäíûé, Ìîñêîâñêàÿ îáë., �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 28 ìàÿ 2015 ã.Ïðîâåäåíî èçó÷åíèå ðåçîíàíñíîãî ìåõàíèçìà âçàèìîäåéñòâèÿ ùåëî÷íîçåìåëüíûõ àòîìîâ ñ ìàëîé ýíåð-ãèåé ñðîäñòâà ê ýëåêòðîíó è ðèäáåðãîâñêèõ àòîìîâ â öèðêóëÿðíûõ (l = jmj = n�1) è îêîëîöèðêóëÿðíûõñîñòîÿíèÿõ. Äëÿ îïèñàíèÿ äèíàìèêè ðåçîíàíñíûõ ïðîöåññîâ, ñîïðîâîæäàþùèõñÿ íåàäèàáàòè÷åñêèìè ïå-ðåõîäàìè ìåæäó èîííûì è ðèäáåðãîâñêèì êîâàëåíòíûì òåðìàìè êâàçèìîëåêóëû, ðàçâèò ïîäõîä, îñíîâàí-íûé íà èíòåãðèðîâàíèè ñâÿçàííûõ óðàâíåíèé äëÿ àìïëèòóä âåðîÿòíîñòåé ñ ó÷åòîì âîçìîæíîñòè ðàñïàäààíèîíà â êóëîíîâñêîì ïîëå ïîëîæèòåëüíîãî èîííîãî îñòîâà âûñîêîâîçáóæäåííîãî àòîìà. Ïîäõîä ó÷è-òûâàåò ñïåöè�è÷åñêèå îñîáåííîñòè çàäà÷è, ñâÿçàííûå ñî ñòðóêòóðîé âîëíîâîé �óíêöèè ðèäáåðãîâñêîãîýëåêòðîíà â ñîñòîÿíèÿõ ñ áîëüøèìè çíà÷åíèÿìè îðáèòàëüíîãî ìîìåíòà l � n � 1. Íà åãî îñíîâå óäà-åòñÿ ñóùåñòâåííî áîëåå òî÷íûì îáðàçîì, ÷åì â ðàìêàõ ìîäè�èöèðîâàííîé êâàçèêëàññè÷åñêîé ìîäåëèËàíäàó � Çèíåðà, îïèñàòü äèíàìèêó ýëåêòðîííûõ ïåðåõîäîâ, ïðîèñõîäÿùèõ ïðè ñòîëêíîâåíèÿõ àòîìîâ, èý��åêòèâíûì îáðàçîì ó÷åñòü ìíîãîêàíàëüíîñòü çàäà÷è. �àññ÷èòàíû ñå÷åíèÿ ðåçîíàíñíîãî îïóñòîøåíèÿðèäáåðãîâñêèõ ñîñòîÿíèé àòîìà Li(nlm) ñ çàäàííûìè çíà÷åíèÿìè ãëàâíîãî n, îðáèòàëüíîãî l = n � 1è ìàãíèòíîãî m êâàíòîâûõ ÷èñåë ïðè òåïëîâûõ ñòîëêíîâåíèÿõ ñ àòîìàìè Ca(4s2) è Sr(5s2). Ïîëó÷åíûçàâèñèìîñòè ðåçóëüòàòîâ îò çíà÷åíèé n, m è óãëà � ìåæäó âåêòîðîì îòíîñèòåëüíîé ñêîðîñòè àòîìîâè íîðìàëüþ ê ïëîñêîñòè îðáèòû ðèäáåðãîâñêîãî ýëåêòðîíà. Èññëåäîâàíî âëèÿíèå îðèåíòàöèîííûõ ý�-�åêòîâ íà ý��åêòèâíîñòü ïðîöåññà ñòîëêíîâèòåëüíîãî ðàçðóøåíèÿ öèðêóëÿðíûõ è îêîëîöèðêóëÿðíûõñîñòîÿíèé. �åçóëüòàòû ñâèäåòåëüñòâóþò î áîëüøåé óñòîé÷èâîñòè òàêèõ ñîñòîÿíèé ïî îòíîøåíèþ ê èõâîçìóùåíèþ íåéòðàëüíûìè ÷àñòèöàìè ïî ñðàâíåíèþ ñ îáû÷íî èçó÷àåìûìè nl-ñîñòîÿíèÿìè ñ ìàëûìèçíà÷åíèÿìè l� n.DOI: 10.7868/S00444510151100851. ÂÂÅÄÅÍÈÅÏðè èññëåäîâàíèè ðàäèàöèîííûõ è ñòîëêíîâè�òåëüíûõ ïðîöåññîâ ñ ó÷àñòèåì âûñîêîâîçáóæäåííûõàòîìîâ [1, 2℄ è ý��åêòîâ èõ âçàèìîäåéñòâèÿ ñ íåéò-ðàëüíûìè è çàðÿæåííûìè ÷àñòèöàìè, à òàêæå ñâíåøíèìè ïîëÿìè â áîëüøèíñòâå ðàáîò ðàññìàòðè�âàëèñü äâà òèïà óñëîâèé âîçáóæäåíèÿ ðèäáåðãîâ�ñêèõ ñîñòîÿíèé [3�7℄. Ïåðâûé òèï ñîîòâåòñòâóåò ñëó�÷àþ ðàâíîìåðíî çàñåëåííûõ âûðîæäåííûõ âîäîðî�äîïîäîáíûõ lm-ïîäóðîâíåé âíóòðè äàííîãî óðîâíÿñ ãëàâíûì êâàíòîâûì ÷èñëîì n. Ýòîò òèï âîçáóæäå�*E-mail: vlebedev�si.lebedev.ru

íèÿ îñîáåííî èíòåðåñåí äëÿ êèíåòèêè ýëåêòðîí-èîí-íîé ðåêîìáèíàöèè è ðåëàêñàöèè ýíåðãèè ïî âûñîêî�âîçáóæäåííûì óðîâíÿì â ãàçàõ è ïëàçìå [8℄. Âî âòî�ðîì ñëó÷àå ðèäáåðãîâñêèå àòîìû ïðèãîòàâëèâàþò âñåëåêòèâíî âîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèÿõ nl ñî çíà÷åíè�ÿìè l � n (ns-, np-, nd- è nf -ñîñòîÿíèÿ), èñïîëüçóÿìåòîäû ëàçåðíîé ñïåêòðîñêîïèè âûñîêîãî ðàçðåøå�íèÿ [4℄.Ñóùåñòâóþò òàêæå ý��åêòèâíûå ñïîñîáû ïðèãî�òîâëåíèÿ ðèäáåðãîâñêèõ àòîìîâ â öèðêóëÿðíûõ èýëëèïòè÷åñêèõ ñîñòîÿíèÿõ. Öèðêóëÿðíûå è ýëëèï�òè÷åñêèå ðèäáåðãîâñêèå ñîñòîÿíèÿ � ýòî îñîáûå âè�äû ñîñòîÿíèé àòîìà, êîòîðûå áëèæå âñåãî ñîîòâåò�ñòâóþò ìîäåëè êëàññè÷åñêîé îðáèòû ýëåêòðîíà ñ çà�äàííûì ãëàâíûì êâàíòîâûì ÷èñëîì n. Öèðêóëÿð�914



ÆÝÒÔ, òîì 148, âûï. 5 (11), 2015 Âçàèìîäåéñòâèå ðèäáåðãîâñêèõ àòîìîâ : : :íîå ñîñòîÿíèå õàðàêòåðèçóåòñÿ êâàíòîâûìè ÷èñëà�ìè l = jmj = n � 1 è îïòèìàëüíî ìîäåëèðóåò êðó�ãîâóþ áîðîâñêóþ îðáèòó ýëåêòðîíà. Åãî êîîðäèíàò�íàÿ �óíêöèÿ ðàñïðåäåëåíèÿ ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé òî�ðîèäàëüíóþ �èãóðó. Ýëëèïòè÷åñêîå ñîñòîÿíèå ÿâ�ëÿåòñÿ ñóïåðïîçèöèåé âñåãî íàáîðà lm-ñîñòîÿíèéè âîñïðîèçâîäèò ýëëèïòè÷åñêóþ êåïëåðîâñêóþ îð�áèòó, ýêñöåíòðèñèòåò êîòîðîé îïðåäåëÿåòñÿ âåñàìèlm-ïîäóðîâíåé.Áëàãîäàðÿ óíèêàëüíûì ñâîéñòâàì, ýòè ñîñòîÿíèÿïðèìåíÿëèñü äëÿ èññëåäîâàíèé ðàçëè÷íûõ ÿâëåíèé,âêëþ÷àÿ êëàññè÷åñêèå ñâîéñòâà êâàíòîâûõ îáúåê�òîâ [9, 10℄, èçìåíåíèå ñïåêòðà äâóõóðîâíåâîãî àòîìàèç-çà âçàèìîäåéñòâèÿ ñ êþâåòîé [11℄, êîíòðîëü êâàí�òîâûõ ñîñòîÿíèé âíåøíèìè ïîëÿìè [12℄, îðèåíòàöè�îííûå ý��åêòû â ñòîëêíîâåíèÿõ ñ íåéòðàëüíûìèè çàðÿæåííûìè ÷àñòèöàìè [13�15℄. Âïåðâûå öèðêó�ëÿðíûå ðèäáåðãîâñêèå ñîñòîÿíèÿ áûëè ïîëó÷åíû â1983 ã. [16℄. Çà ïîñëåäóþùåå äåñÿòèëåòèå áûëè ðàçðà�áîòàíû òðè ý��åêòèâíûå ìåòîäèêè èõ ñîçäàíèÿ [17℄,è ê 1997 ã. â öèðêóëÿðíûõ ñîñòîÿíèÿõ óäàëîñü ïðè�ãîòîâèòü áîëüøèíñòâî ùåëî÷íûõ ýëåìåíòîâ, áàðèéè âîäîðîä [18℄. Çàòåì èíòåðåñ ê íèì íåñêîëüêî óãàñ,åñëè íå ñ÷èòàòü èññëåäîâàíèÿ ãðóïïû S. Harohe, êî�òîðàÿ çàíèìàëàñü èçó÷åíèåì ý��åêòîâ âçàèìîäåé�ñòâèÿ èçëó÷åíèÿ îäèíî÷íûõ àòîìîâ â öèðêóëÿðíûõñîñòîÿíèÿõ ñ ìîäàìè êþâåòû [19℄. Ïðåäìåòîì èññëå�äîâàíèé â 90-õ ãîäàõ ñòàëè ýëëèïòè÷åñêèå ñîñòîÿ�íèÿ, â ïåðâóþ î÷åðåäü îðèåíòàöèîííûå ý��åêòû âñòîëêíîâåíèÿõ ñ ïåðåçàðÿäêîé â êèëîýëåêòðîíâîëüò�íîì äèàïàçîíå ýíåðãèé [20℄. Âîçðîæäåíèå èíòåðåñàê öèðêóëÿðíûì è ýëëèïòè÷åñêèì ñîñòîÿíèÿì â ïî�ñëåäíèå ãîäû ñâÿçàíî ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìè èññëå�äîâàíèÿìè âíóòðèîáîëî÷å÷íûõ ïåðåõîäîâ [21℄, âîë�íîâûõ ïàêåòîâ [22; 23℄ è ý��åêòîâ âçàèìîäåéñòâèÿóëüòðàõîëîäíûõ àòîìîâ [24℄. Èìååòñÿ òàêæå ðÿä òå�îðåòè÷åñêèõ ðàáîò ïî äèïîëüíîé áëîêàäå ðèäáåðãîâ�ñêèõ àòîìîâ [25; 26℄, äâàæäû âîçáóæäåííûì êîãå�ðåíòíûì ýëëèïòè÷åñêèì ñîñòîÿíèÿì [27℄ è ðèäáåð�ãîâñêèì êâàçèìîëåêóëàì [28℄.Ñòîëêíîâåíèÿ àòîìîâ â öèðêóëÿðíûõ ðèäáåðãîâ�ñêèõ ñîñòîÿíèÿõ ñ àòîìàìè èíåðòíûõ ãàçîâ ïðè òåï�ëîâûõ ñêîðîñòÿõ áûëè ðàññìîòðåíû â òåîðåòè÷åñêèõðàáîòàõ [13, 14℄ â ðàìêàõ ìîäåëè êâàçèñâîáîäíî�ãî ýëåêòðîíà íà îñíîâå èìïóëüñíîãî ïðèáëèæåíèÿ.Ïîäõîä íå ó÷èòûâàë âñåõ âîçìîæíûõ ìåõàíèçìîâ òó�øåíèÿ öèðêóëÿðíûõ ñîñòîÿíèé. Â íåñêîëüêèõ òåî�ðåòè÷åñêèõ ðàáîòàõ [20; 29; 30℄ èññëåäîâàëñÿ ïðîöåññïåðåíîñà çàðÿäà â ñòîëêíîâåíèÿõ âûñîêîâîçáóæäåí�íûõ àòîìîâ ñ ïîëîæèòåëüíûì èîíîì ïðè îòíîñè�òåëüíûõ ñêîðîñòÿõ àòîìîâ, ñðàâíèìûõ ñ îðáèòàëü�íîé ñêîðîñòüþ ðèäáåðãîâñêîãî ýëåêòðîíà. Äëÿ ðàñ�

÷åòà ñå÷åíèé ðåàêöèè â íèõ ÷àñòî ïðèìåíÿëñÿ ìå�òîä êëàññè÷åñêèõ òðàåêòîðèé Ìîíòå-Êàðëî. Óêàçàí�íûå ðàáîòû ïîñâÿùåíû îðèåíòàöèîííûì ý��åêòàìâ ñòîëêíîâåíèÿõ. Àíàëîãè÷íûå ÿâëåíèÿ â ðåàêöèÿõñ íåéòðàëüíûìè ìèøåíÿìè, íàñêîëüêî íàì èçâåñò�íî, íå èññëåäîâàëèñü ïîñëå ðàáîò [13, 14℄, âûïîëíåí�íûõ íà îñíîâå ìîäåëè êâàçèñâîáîäíîãî ýëåêòðîíà. Âñâÿçè ñ àêòèâèçàöèåé ðàáîò â îáëàñòè êâàíòîâîé èí��îðìàöèè è êâàíòîâîé îïòèêè (ñì. ðàáîòû [31; 32℄ èïðèâåäåííûå òàì ññûëêè) è èçó÷åíèåì ðàçëè÷íûõñïîñîáîâ ðàçðóøåíèÿ öèðêóëÿðíûõ è îêîëîöèðêó�ëÿðíûõ ðèäáåðãîâñêèõ ñîñòîÿíèé çíà÷èòåëüíûé èí�òåðåñ ïðåäñòàâëÿåò òàêæå èññëåäîâàíèå äðóãèõ âîç�ìîæíûõ ìåõàíèçìîâ âçàèìîäåéñòâèÿ àòîìîâ â òàêèõñîñòîÿíèÿõ ñ íåéòðàëüíûìè ÷àñòèöàìè.Â äàííîé ðàáîòå èçó÷àåòñÿ ý��åêòèâíûé ðå�çîíàíñíûé ìåõàíèçì ñòîëêíîâèòåëüíîãî ðàçðóøå�íèÿ ðèäáåðãîâñêîãî nlm-ñîñòîÿíèÿ àòîìîâ ñ �èê�ñèðîâàííûìè çíà÷åíèÿìè ãëàâíîãî n, îðáèòàëüíîãîl = n � 1 è ìàãíèòíîãî m (0 � jmj � n � 1) êâàíòî�âûõ ÷èñåë íåéòðàëüíûìè ÷àñòèöàìè, èìåþùèìè ìà�ëûå ýíåðãèè ñðîäñòâà ê ýëåêòðîíó. Òàêîé ìåõàíèçìòóøåíèÿ âûñîêîâîçáóæäåííûõ óðîâíåé íåéòðàëüíû�ìè ÷àñòèöàìè, ïðåäëîæåííûé â ðàáîòå [33℄, èññëå�äîâàëñÿ ðàíåå [34, 35℄ äëÿ òåïëîâûõ ñòîëêíîâåíèéàòîìîâ, ñïîñîáíûõ çàõâàòèòü ýëåêòðîí, ñ àòîìàìèâ ñåëåêòèâíî âîçáóæäåííûõ ðèäáåðãîâñêèõ ñîñòîÿ�íèÿõ ñ çàäàííûìè êâàíòîâûìè ÷èñëàìè n è l (ïðå�èìóùåñòâåííî ñ l � n). Â ýòîì ìåõàíèçìå ðåçîíàíñ�íîå îïóñòîøåíèå ðèäáåðãîâñêîãî nlm-ñîñòîÿíèÿ îñó�ùåñòâëÿåòñÿ ÷åðåç ñòàäèþ âðåìåííîãî îáðàçîâàíèÿêâàçèìîëåêóëû, A+ + B�t , â õîäå ñòîëêíîâåíèÿ àòî�ìîâ. Ïåðâûé êàíàë èññëåäóåìîé ðåàêöèè � ýòî îá�ðàçîâàíèå èîííîé ïàðû:A(nlm) + B! A+ + B�(ïîäðîáíåå ñì. ðàáîòû [36�42℄ è ïðèâåäåííûå â íèõññûëêè). Âòîðîé êàíàë � ðåçîíàíñíîå òóøåíèå:A(nlm) + B! A+ + B�t ! A(n0l0m0) + B:Êàê è â ñëó÷àå ðèäáåðãîâñêèõ ñîñòîÿíèé ñ ìàëûìèl (l � n), ðàññìàòðèâàåìûå ïåðåõîäû ïðîèñõîäÿòâáëèçè òî÷êè êâàçèïåðåñå÷åíèÿ èîííîãî è êîâàëåíò�íîãî òåðìîâ êâàçèìîëåêóëû. Îáðàçîâàíèå èîííîéïàðû ðåàëèçóåòñÿ, êîãäà âðåìåííî îáðàçîâàâøèéñÿâ õîäå ñòîëêíîâåíèÿ îòðèöàòåëüíûé èîí B�t ïðîõî�äèò áåç ðàñïàäà âñå êâàçèïåðåñå÷åíèÿ ñ êîâàëåíò�íûìè òåðìàìè A� +B. Â ïðîòèâîïîëîæíîì ñëó÷àå,êîãäà îäèí èç ýòèõ òåðìîâ A(n0l0m0) + B îêàçûâàåò�ñÿ çàñåëåííûì âñëåäñòâèå ðàñïàäà àíèîíà B�t â ïîëåïîëîæèòåëüíîãî èîíà A+, ðåàëèçóåòñÿ ðåçîíàíñíîåòóøåíèå nlm-ñîñòîÿíèÿ.915 6*



Å. Ñ. Ìèðîí÷óê, À. À. Íàðèö, Â. Ñ. Ëåáåäåâ ÆÝÒÔ, òîì 148, âûï. 5 (11), 2015Èññëåäóåìûé ìåõàíèçì ÿâëÿåòñÿ àëüòåðíàòèâ�íûì ñïîñîáîì äåâîçáóæäåíèÿ ðèäáåðãîâñêèõ ñîñòî�ÿíèé ïî îòíîøåíèþ ê ìåõàíèçìó êâàçèóïðóãèõ èíåóïðóãèõ ïåðåõîäîâ, âûçâàííûõ ðàññåÿíèåì ñëàáî�ñâÿçàííîãî ýëåêòðîíà íà âîçìóùàþùåé íåéòðàëü�íîé ÷àñòèöå [4, 5℄. Ýòîò òðàäèöèîííûé ìåõàíèçì,ïðåäëîæåííûé Ôåðìè [43℄, áûë ïðåäìåòîì èíòåíñèâ�íûõ èññëåäîâàíèé â ñâÿçè ñ èçó÷åíèåì êâàçèóïðó�ãîãî ïðîöåññà l-ïåðåìåøèâàíèÿ [44�46℄, ðàçíîîáðàç�íûõ òèïîâ íåóïðóãèõ ïåðåõîäîâ ìåæäó âûñîêîâîçáó�æäåííûìè óðîâíÿìè [47�58℄ è èîíèçàöèè ðèäáåðãîâ�ñêèõ àòîìîâ [59℄.Â ðàáîòå [35℄ áûëî ïîêàçàíî, ÷òî ìåõàíèçì Ôåð�ìè ðàçðóøåíèÿ ðèäáåðãîâñêîãî nl-ñîñòîÿíèÿ àòîìà�ìè ñ ìàëûì ñðîäñòâîì ê ýëåêòðîíó äîìèíèðóåò ïðèâûñîêèõ ãëàâíûõ êâàíòîâûõ ÷èñëàõ. Åñëè æå âåëè�÷èíà n íå ñëèøêîì áîëüøàÿ, òî äîìèíèðóþùèì ìå�õàíèçìîì ñíÿòèÿ âîçáóæäåíèÿ ñòàíîâèòñÿ ðåçîíàíñ�íîå òóøåíèå [33℄. Îòìåòèì, ÷òî èññëåäóåìûé çäåñüìåõàíèçì ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ îòëè÷àåòñÿ è îò ìå�õàíèçìà íåóïðóãèõ ïåðåõîäîâ è èîíèçàöèè, îïèñàí�íûõ â ðàáîòàõ [60�64℄. Ïîñëåäíèé îáóñëîâëåí ðåçî�íàíñíûì èëè êâàçèðåçîíàíñíûì îáìåíîì ýíåðãèåéìåæäó âíåøíèì è âíóòðåííèìè ýëåêòðîíàìè êâà�çèìîëåêóëû, îáðàçîâàâøåéñÿ â õîäå ñèììåòðè÷íîãîëèáî àñèììåòðè÷íîãî ñòîëêíîâåíèÿ ðèäáåðãîâñêîãîàòîìà ñ íåâîçáóæäåííûì àòîìîì ñîáñòâåííîãî èëèáó�åðíîãî ãàçà.Íàñ áóäåò èíòåðåñîâàòü îáëàñòü çíà÷åíèé n, âêîòîðîé ðåçîíàíñíûé ìåõàíèçì òóøåíèÿ ÿâëÿåòñÿîïðåäåëÿþùèì. Îòìåòèì, ÷òî ðàçðàáîòàííàÿ ðàíååòåîðèÿ ïðîöåññîâ ïåðåíîñà ñëàáîñâÿçàííîãî ýëåêòðî�íà áûëà ñîðèåíòèðîâàíà íà îáúÿñíåíèå ýêñïåðèìåí�òàëüíûõ äàííûõ ïî îáðàçîâàíèþ èîííîé ïàðû ïðèñòîëêíîâåíèÿõ íåéòðàëüíûõ àòîìîâ èëè ìîëåêóë ñðèäáåðãîâñêèìè àòîìàìè â ñåëåêòèâíî âîçáóæäåí�íûõ ñîñòîÿíèÿõ ñ îòíîñèòåëüíî íåâûñîêèìè çíà÷å�íèÿìè îðáèòàëüíîãî ìîìåíòà l � n. Íèæå áóäåòïîêàçàíî, ÷òî äëÿ ïðîöåññîâ ñòîëêíîâèòåëüíîãî ðàç�ðóøåíèÿ öèðêóëÿðíûõ è îêîëîöèðêóëÿðíûõ ñîñòî�ÿíèé ýòà òåîðèÿ, îñíîâàííàÿ íà ìîäè�èöèðîâàííîéêâàçèêëàññè÷åñêîé ìîäåëè Ëàíäàó �Çèíåðà äëÿ ðàñ�÷åòà âåðîÿòíîñòåé íåàäèàáàòè÷åñêèõ ïåðåõîäîâ ìåæ�äó èîííûì è ðèäáåðãîâñêèìè êîâàëåíòíûìè òåðìà�ìè, îêàçûâàåòñÿ, ñòðîãî ãîâîðÿ, íåïðèìåíèìîé. Îíàìîæåò áûòü èñïîëüçîâàíà ëèøü äëÿ îöåíêè âåëè÷èíý��åêòèâíûõ ñå÷åíèé. Ýòî ñâÿçàíî ñ òåì, ÷òî ïðèîïèñàíèè äèíàìèêè íåàäèàáàòè÷åñêèõ ïåðåõîäîâ ñó÷àñòèåì òàêèõ ñîñòîÿíèé âîçíèêàåò ðÿä ñïåöè�è�÷åñêèõ îñîáåííîñòåé, ñâÿçàííûõ ñî ñòðóêòóðîé èõâîëíîâîé �óíêöèè.Öåëü ðàáîòû ñîñòîèò â ðàçðàáîòêå òåîðåòè÷åñêî�

ãî ïîäõîäà äëÿ íàäåæíîãî êîëè÷åñòâåííîãî îïèñà�íèÿ ïðîöåññîâ ðåçîíàíñíîãî îïóñòîøåíèÿ ðèäáåðãîâ�ñêèõ nlm-ñîñòîÿíèé àòîìîâ ñ �èêñèðîâàííûìè çíà�÷åíèÿìè ãëàâíîãî n, îðáèòàëüíîãî l = n�1 è ìàãíèò�íîãî m (0 � jmj � n� 1) êâàíòîâûõ ÷èñåë. Ïîëó÷åí�íûå ðåçóëüòàòû áóäóò èñïîëüçîâàíû äëÿ ïðîâåäåíèÿêîíêðåòíûõ ðàñ÷åòîâ è àíàëèçà ïîâåäåíèÿ ñå÷åíèéïðîöåññîâ ñòîëêíîâåíèé àòîìîâ Li(nlm) ñ àòîìàìèCa(4s2) è Sr(5s2). Ýòî ïîçâîëèò óñòàíîâèòü õàðàê�òåð çàâèñèìîñòåé ñå÷åíèé îò êâàíòîâûõ ÷èñåë n, l,m è óãëà � ìåæäó âåêòîðîì îòíîñèòåëüíîé ñêîðîñ-òè àòîìîâ è íîðìàëüþ ê ïëîñêîñòè îðáèòû ðèäáåð�ãîâñêîãî ýëåêòðîíà. Â çàäà÷è ðàáîòû âõîäèò òàêæåèññëåäîâàíèå âëèÿíèÿ îðèåíòàöèîííûõ ý��åêòîâ âñòîëêíîâåíèÿõ àòîìîâ íà ý��åêòèâíîñòü ðàçðóøå�íèÿ öèðêóëÿðíûõ è îêîëîöèðêóëÿðíûõ ñîñòîÿíèé.Âñå �îðìóëû çàïèñàíû â ñèñòåìå àòîìíûõ åäèíèöe = m = ~ = 1.2. ÒÅÎ�ÅÒÈ×ÅÑÊÈÉ ÏÎÄÕÎÄ2.1. Èñõîäíûå �îðìóëû äëÿ âåðîÿòíîñòåé èñå÷åíèé ðåçîíàíñíûõ ïðîöåññîâ�àññìîòðèì äâèæåíèå ðèäáåðãîâñêîãî ýëåêòðî�íà â ñèñòåìå êîîðäèíàò, ñâÿçàííîé ñ öåíòðîì ìàññêâàçèìîëåêóëû. Ïóñòü r � ðàäèóñ-âåêòîð ýëåêòðî�íà îòíîñèòåëüíî ùåëî÷íîçåìåëüíîãî àòîìà B, R �âåêòîð ìåæúÿäåðíîãî ðàññòîÿíèÿ è r0 = r � R �ðàäèóñ-âåêòîð ýëåêòðîíà îòíîñèòåëüíî öåíòðà ïîëî�æèòåëüíîãî èîíà A+ (ðèñ. 1). Òîãäà â ðàìêàõ îäíî�ýëåêòðîííîãî ïðèáëèæåíèÿ ãàìèëüòîíèàí ýëåêòðî�íà ìîæíî çàïèñàòü â âèäåH = Te + VeA+ (r0) + VeB (r) ; (1)ãäå Te � îïåðàòîð êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè, à VeA+ (r0)è VeB(r) � ñ�åðè÷åñêè-ñèììåòðè÷íûå ïîòåíöèàëûâçàèìîäåéñòâèÿ ýëåêòðîíà ñîîòâåòñòâåííî ñ èîííûìîñòîâîì àòîìà A� è ùåëî÷íîçåìåëüíûì àòîìîì B,
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�èñ. 1. Âíåøíèé ýëåêòðîí e� ðèäáåðãîâñêîãî àòîìàA â ïîëå ñâîåãî ïîëîæèòåëüíîãî èîííîãî îñòîâà A+è âîçìóùàþùåé íåéòðàëüíîé ÷àñòèöû B916



ÆÝÒÔ, òîì 148, âûï. 5 (11), 2015 Âçàèìîäåéñòâèå ðèäáåðãîâñêèõ àòîìîâ : : :ïðè÷åì VeA+ ! �1=r0 ïðè r0 ! 1. Ïðè òåïëî�âûõ ñòîëêíîâåíèÿõ íåéòðàëüíûõ ÷àñòèö äëÿ îïèñà�íèÿ ìåæúÿäåðíîãî äâèæåíèÿ ìîæíî âîñïîëüçîâàòü�ñÿ êëàññè÷åñêîé ïðÿìîëèíåéíîé òðàåêòîðèåéR(t) == �+ vt (ãäå � � ïðèöåëüíûé ïàðàìåòð, à v � ñêî�ðîñòü îòíîñèòåëüíîãî äâèæåíèÿ). Â ýòîì ñëó÷àå, âïðåíåáðåæåíèè ý��åêòàìè, ñâÿçàííûìè ñ ïðåîáðà�çîâàíèåì âîëíîâîé �óíêöèè âîçìóùàþùåé ÷àñòèöûâñëåäñòâèå åå äâèæåíèÿ [65; 66℄ è òàê íàçûâàåìûìèíåèíåðöèàëüíûìè ý��åêòàìè [67�73℄, íåñòàöèîíàð�íîå óðàâíåíèå Øðåäèíãåðà äëÿ âîëíîâîé �óíêöèè	 ñëàáîñâÿçàííîãî ýëåêòðîíà ïðèíèìàåò âèäi ��t	 [r;R(t)℄ = fHA (r0) + VeB (r)g	 [r;R(t)℄ : (2)Â ýòîì óðàâíåíèè HA (r0) � ãàìèëüòîíèàí íåâîçìó�ùåííîãî ðèäáåðãîâñêîãî àòîìà A,HA = ��r02 + VeA+ (r0) : (3)Â ðàìêàõ ðàññìàòðèâàåìîãî â äàííîé ðàáîòå ìå�õàíèçìà òóøåíèå èñõîäíîãî âûñîêîâîçáóæäåííîãîñîñòîÿíèÿ jii � jnilimii îñóùåñòâëÿåòñÿ ïóòåì ïåðå�õîäà ìåæäó èñõîäíûì ðèäáåðãîâñêèì êîâàëåíòíûìUi (R) è îäíèì èç èîííûõ U� (R) òåðìàìè êâàçèìîëå�êóëû, îáðàçóþùåéñÿ â õîäå ñòîëêíîâåíèÿ, ñ âîçìîæ�íîñòüþ ïîñëåäóþùåãî ðàñïàäà èîííîãî ñîñòîÿíèÿ âîäíî èç êîâàëåíòíûõ Uk (R), îòëè÷íûõ îò íà÷àëüíî�ãî (i 6= k). Ñîîòâåòñòâåííî, ðåøåíèå óðàâíåíèÿ (2)óäîáíî ïðåäñòàâèòü â âèäå ðàçëîæåíèÿ ïî âîëíîâûì�óíêöèÿì îòðèöàòåëüíîãî èîíà B�, �� (r), è ðèä�áåðãîâñêîãî àòîìà A�,  k (r0):	 [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=; : (4)Â äàííîé ðàáîòå â êà÷åñòâå âîçìóùàþùèõ àòî�ìîâ B ðàññìàòðèâàþòñÿ àòîìû êàëüöèÿ è ñòðîíöèÿ.Íàðÿäó ñ áàðèåì è ðàäèåì, èõ îòëè÷èòåëüíàÿ îñî�áåííîñòü ñîñòîèò â ñïîñîáíîñòè ê îáðàçîâàíèþ ñëà�áîñâÿçàííîãî àíèîíà â ñîñòîÿíèè ñ `f � `� = 1.Âîëíîâàÿ �óíêöèÿ òàêèõ àíèîíîâ â îñíîâíîì ëîêà�ëèçîâàíà íà çíà÷èòåëüíîì ðàññòîÿíèè îò àòîìíîãîîñòîâà, ÷òî ïîçâîëÿåò îïðåäåëèòü �óíêöèþ�� (r) = ���`� (r)Y`�m� (nr)

èç ðåøåíèÿ îäíîýëåêòðîííîãî óðàâíåíèÿ Øðåäèíãå�ðà äëÿ âíåøíåãî ýëåêòðîíà â ïîòåíöèàëå V � VeB(r):���r2 + V (r)��� (r) = "��� (r) ; (5)ãäå "� � ýíåðãèÿ ñâÿçàííîãî ñîñòîÿíèÿ îòðèöàòåëü�íîãî èîíà. Èíäåêñ �� â âûðàæåíèè äëÿ �� îáîçíà÷à�åò íîìåð êîìïîíåíòû òîíêîé ñòðóêòóðû (j = 1=2,3=2). Òàêèì îáðàçîì, èîííîå ñîñòîÿíèå j�i êâàçè�ìîëåêóëû îïèñûâàåòñÿ òðåìÿ êâàíòîâûìè ÷èñëàìèj��`�m�i. Âîëíîâûå �óíêöèè k (r0) = Rnklk (r0)Ylkmk (nr0)ðèäáåðãîâñêèõ êîâàëåíòíûõ ñîñòîÿíèé óäîâëåòâîðÿ�þò óðàâíåíèþ ØðåäèíãåðàHA k (r0) = Ek k (r0) ; (6)ãäå Ek � Enklk = �1=[2 (nk � Ælk)℄2 � ýíåðãèÿ ñâÿçèâíåøíåãî ýëåêòðîíà â ðèäáåðãîâñêîì àòîìå, à Ælk �êâàíòîâûé äå�åêò nklk-óðîâíÿ, ñâÿçàííûé ñ îòêëî�íåíèåì ïîòåíöèàëà VeA+ (r0) èîííîãî îñòîâà àòîìà Aîò êóëîíîâñêîãî. Â äàííîé ðàáîòå ïðåèìóùåñòâåí�íî ðàññìàòðèâàþòñÿ ñîñòîÿíèÿ ñ âûñîêèì çíà÷åíè�åì îðáèòàëüíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà lk, äëÿ êîòîðûõêâàíòîâûé äå�åêò áëèçîê ê íóëþ. Ñîîòâåòñòâåííî,èõ âîëíîâûå �óíêöèè îïèñûâàþòñÿ âûðàæåíèÿìèäëÿ âîäîðîäîïîäîáíûõ ñîñòîÿíèé. Â ñëó÷àå Ælk 6= 0ðàñ÷åò �óíêöèè  k (r0) ìîæíî ïðîâåñòè, íàïðèìåð,ñ ïîìîùüþ ìåòîäà, èçëîæåííîãî â ðàáîòàõ [74℄.Ïîäñòàíîâêà ðàçëîæåíèÿ (4) â óðàâíåíèå (2) ïðè�âîäèò ê ñèñòåìå óðàâíåíèé ñèëüíîé ñâÿçè (ñì., íà�ïðèìåð, ðàáîòû [34; 38℄) äëÿ àìïëèòóä a� (t) è bk (t),ïîçâîëÿþùåé îïðåäåëèòü âåðîÿòíîñòü îïóñòîøåíèÿíà÷àëüíîãî ðèäáåðãîâñêîãî ñîñòîÿíèÿ. Ïðÿìîå ÷èñ�ëåííîå ðåøåíèå òàêîé ñèñòåìû îñëîæíÿåòñÿ îòñóò�ñòâèåì íàäåæíûõ äàííûõ î ïîâåäåíèè ïîòåíöèàëàVeB (r) â îáëàñòè ìàëûõ r, à òàêæå çíà÷èòåëüíûì÷èñëîì êîâàëåíòíûõ òåðìîâ jki, ó÷àñòâóþùèõ â ïðî�öåññå. Äëÿ ïðåîäîëåíèÿ ýòèõ çàòðóäíåíèé â ðàáî�òàõ [33�35℄ äëÿ îïðåäåëåíèÿ âåðîÿòíîñòè ïðîöåññàðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ ðèäáåðãîâñêèõ ñîñòîÿíèé ñìàëûìè çíà÷åíèÿìè li � 1 áûëà èñïîëüçîâàíà �îð�ìóëà Ëàíäàó �Çèíåðà, äîïîëíåííàÿ ðàñ÷åòîì �àê�òîðîâ âûæèâàíèÿ [37℄ îòðèöàòåëüíîãî èîíà â ïî�ëå ïîëîæèòåëüíîãî èîíà. Â ðàìêàõ òàêîãî ïîäõî�äà ïðåäïîëàãàåòñÿ, ÷òî ïåðåõîäû ìåæäó òåðìàìèUi (R) è U� (R) ïðîèñõîäÿò â áëèæàéøåé îêðåñòíî�ñòè òî÷åê èõ ïåðåñå÷åíèÿ R, îïðåäåëÿåìûõ èç óñëî�âèÿ Ui (R) = U� (R). Îäíàêî, êàê áóäåò ïîêàçàíîâ ðàçä. 3.2, ïðè ðàñ÷åòå âåðîÿòíîñòåé ðåçîíàíñíî�ãî òóøåíèÿ è îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû èç íà÷àëü�íîãî öèðêóëÿðíîãî ñîñòîÿíèÿ ðèäáåðãîâñêîãî àòîìà917



Å. Ñ. Ìèðîí÷óê, À. À. Íàðèö, Â. Ñ. Ëåáåäåâ ÆÝÒÔ, òîì 148, âûï. 5 (11), 2015íàðóøàþòñÿ óñëîâèÿ ïðèìåíèìîñòè �îðìóëû Ëàí�äàó � Çèíåðà, ÷òî ïðèâîäèò ê çíà÷èòåëüíûì îøèá�êàì ïðè ðàñ÷åòå ñå÷åíèé óêàçàííûõ ïðîöåññîâ. Âñâÿçè ñ ýòèì â äàííîé ðàáîòå íàìè èñïîëüçóåòñÿ áî�ëåå îáùèé ïîäõîä, îñíîâàííûé íà ÷èñëåííîì ðåøå�íèè óïðîùåííîé ñèñòåìû óðàâíåíèé äëÿ àìïëèòóäâåðîÿòíîñòåé ïåðåõîäîâ.Â îáëàñòè ìåæúÿäåðíûõ ðàññòîÿíèé R, â êîòî�ðîé ïðîèñõîäÿò ðàññìàòðèâàåìûå ïåðåõîäû, âûðà�æåíèÿ äëÿ êîâàëåíòíîãî òåðìà Ui íà÷àëüíîãî ñîñòî�ÿíèÿ jii � jnilimii è èîííîãî òåðìà Uf êîíå÷íîãîñîñòîÿíèÿ jfi � j�f `fmf i êâàçèìîëåêóëû ìîæíî çà�ïèñàòü â âèäåUi = Enili = � 12 (ni � Æli)2 ; Uf = "f � 1R (t) ; (7)ãäå "f = �2f=2 < 0. Ïðè ýòîì òî÷êè êâàçèïåðåñå÷å�íèÿ òåðìîâ èìåþò âèäR = " 12 (ni � Æli)2 + "f#�1 :Ïðåíåáðåæåì ïðÿìûìè ïåðåõîäàìè ìåæäó êîâà�ëåíòíûìè òåðìàìè Uk, êîòîðûå, êàê îòìå÷àëîñü âîÂâåäåíèè, äëÿ èçó÷àåìûõ çäåñü ïðîöåññîâ èãðàþòñóùåñòâåííóþ ðîëü ëèøü ïðè äîñòàòî÷íî áîëüøèõçíà÷åíèÿõ n (ïîäðîáíåå ñì. [35℄), à òàêæå îãðàíè�÷èìñÿ ðàññìîòðåíèåì âçàèìîäåéñòâèÿ èîííûõ òåð�ìîâ êâàçèìîëåêóëû òîëüêî ñ îäíèì (íà÷àëüíûì) êî�âàëåíòíûì òåðìîì. Äëÿ ó÷åòà ìíîãîêàíàëüíîãî õà�ðàêòåðà çàäà÷è ââåäåì â ñèñòåìó óðàâíåíèé ÷ëåí òè�ïà i2�`fmf (t) af (t), îïèñûâàþùèé âîçìîæíîñòü ðàñ�ïàäà â õîäå ðåàêöèè A(nlm) + B ! A+ + B�t !! A(n0l0m0) + B âðåìåííî îáðàçóþùåãîñÿ îòðèöà�òåëüíîãî èîíà B�t â êóëîíîâñêîì ïîëå ïîëîæèòåëü�íîãî èîííîãî îñòîâà A+ ðèäáåðãîâñêîãî àòîìà (ñëå�äóåò îòìåòèòü, ÷òî ïîäîáíîãî òèïà ïîäõîä èñïîëü�çîâàëñÿ ðàíåå äëÿ èíîãî ðîäà çàäà÷ â ðàáîòàõ [75℄).Â ðåçóëüòàòå òàêèõ óïðîùåíèé ïðèõîäèì ê ñèñòåìåóðàâíåíèéidamfdt = bi(t)V (mf )fi (R(t)) �� exp8<:�i(Enili � "f )t� i tZ�1 dt0R(t0)9=;�� i�`fmf (t)2 amf (t);idbidt =Xmf amf (t) hV (mf )fi (R(t))i� �� exp8<:i(Enili � "f )t+ i tZ�1 dt0R(t0)9=; :
(8)

ÇäåñüV (mf )fi (R) = Z ��f (r) VeB(r) i (r�R) dr� ìàòðè÷íûé ýëåìåíò ïåðåõîäà ìåæäó íà÷àëüíûì(êîâàëåíòíûì) è êîíå÷íûì (èîííûì) òåðìàìè, amfè bi � àìïëèòóäû âåðîÿòíîñòè çàñåëåíèÿ ñîîòâåò�ñòâåííî èîííûõ è íà÷àëüíîãî êîâàëåíòíîãî ñîñòî�ÿíèé. Ïðåèìóùåñòâàìè èñïîëüçîâàíèÿ ñèñòåìû (8)ÿâëÿþòñÿ âîçìîæíîñòü êîððåêòíîãî ó÷åòà âêëàäîâäîñòàòî÷íî øèðîêèõ îêðåñòíîñòåé òî÷åê êâàçèïåðå�ñå÷åíèÿ òåðìîâ, à òàêæå òî, ÷òî âåëè÷èíà èíòåãðà�ëà äëÿ ìàòðè÷íîãî ýëåìåíòà V (mf )fi (R) îïðåäåëÿåòñÿãëàâíûì îáðàçîì îáëàñòüþ r � 1, äëÿ êîòîðîé õîðî�øî èçâåñòíî àñèìïòîòè÷åñêîå ïîâåäåíèå ïîòåíöèàëàVeB (r). Â äàííîé ðàáîòå ðàññìàòðèâàåòñÿ ïðîöåññðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ, ïðîèñõîäÿùèé ÷åðåç îáðàçî�âàíèå ùåëî÷íîçåìåëüíûõ àíèîíîâ Ca�(4s24p 2P3=2)è Sr�(5s25p 2P1=2). Ïðè íåîáõîäèìîñòè îäíîâðåìåí�íîãî ó÷åòà âêëàäîâ íåñêîëüêèõ êîìïîíåíò òîíêîéñòðóêòóðû (íàïðèìåð, jf = 1=2; 3=2 äëÿ `f = 1) ñè�ñòåìà (8) ëåãêî îáîáùàåòñÿ ïóòåì ââåäåíèÿ íåñêîëü�êèõ íàáîðîâ àìïëèòóä ajfmf , ñîîòâåòñòâóþùèõ ðàç�íûì çíà÷åíèÿì ýíåðãèè ñâÿçè àíèîíà "f = "jf . Âýòîì ñëó÷àå ñóììèðîâàíèå â ïåðâîì ÷ëåíå âòîðî�ãî óðàâíåíèÿ ñèñòåìû (8) ñëåäóåò ïðîâîäèòü ïî jfè mf .Äëÿ øèðèí ðàñïàäà �1mf (íàïîìíèì, ÷òî `f = 1)àíèîíà B� â êóëîíîâñêîì ïîëå ïîëîæèòåëüíîãî èîíàA+ â êîíêðåòíûõ ðàñ÷åòàõ íàìè áûëè èñïîëüçîâàíûâûðàæåíèÿ, ïîëó÷åííûå â ðàáîòàõ [37, 76℄ (ñì. òàê�æå ñîîòâåòñòâóþùèå �îðìóëû äëÿ âåëè÷èí �10(R)è �1;�1(R), ïðèâåäåííûå â ñòàòüÿõ [34, 35℄).×èñëåííîå èíòåãðèðîâàíèå óðàâíåíèé ïðîâîäèò�ñÿ íà èíòåðâàëàõ [�t2; �t1℄ [ [t1; t2℄, ãðàíèöû êîòî�ðûõ îïðåäåëÿþòñÿ óñëîâèÿìèjVfi(R)j � 1R2 jR(t1;2)�Rj; (9)ãäå 1=R2 � ðàçíîñòü íàêëîíîâ êðèâûõ ïîòåíöèàëü�íîé ýíåðãèè êâàçèìîëåêóëû,jFf � Fij = �����dUfdR + dUidR ���� ;â òî÷êå R = R. Âíå ýòèõ èíòåðâàëîâ â óðàâíåíè�ÿõ (8) ïîëàãàåì Vfi � 0, âñëåäñòâèå ÷åãî ñèñòåìàäîïóñêàåò àíàëèòè÷åñêîå ðåøåíèå.Âåðîÿòíîñòè òóøåíèÿ è îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïà�ðû âû÷èñëÿþòñÿ â ðàìêàõ èñïîëüçóåìîãî çäåñü ïîä�õîäà ïî �îðìóëàì918



ÆÝÒÔ, òîì 148, âûï. 5 (11), 2015 Âçàèìîäåéñòâèå ðèäáåðãîâñêèõ àòîìîâ : : :
ξz

x
v

R

η

B

φ

y

A

ϕ
ρ

α

θ

�èñ. 2. Ñõåìàòè÷åñêîå èçîáðàæåíèå êàðòèíû ñòîëê-íîâåíèÿ íåéòðàëüíîé âîçìóùàþùåé ÷àñòèöû B èðèäáåðãîâñêîãî àòîìà A â öèðêóëÿðíîì ñîñòîÿíèè òîðîèäàëüíîé �îðìîé îðáèòû âíåøíåãî ýëåêòðîíà:� � óãîë ñòîëêíîâåíèÿ (ò. å. óãîë ìåæäó âåêòîðîìv îòíîñèòåëüíîé ñêîðîñòè àòîìîâ è íîðìàëüþ z êïëîñêîñòè îðáèòû ýëåêòðîíà), ' � ïîëÿðíûé óãîë âïëîñêîñòè ñòîëêíîâåíèÿ, � � åãî ïðîåêöèÿ íà ïëîñ-êîñòü îðáèòû ýëåêòðîíà, � � àçèìóòàëüíûé óãîë,� � ïðèöåëüíûé ïàðàìåòðW (i) =Xmf ��amf (t! +1)��2 ; (10)W (q) = 1� jbi(t! +1)j2 �W (i) (11)ïðè çàäàííûõ íà÷àëüíûõ óñëîâèÿõ:bi(t! �1) = 1; amf (t! �1) = 0: (12)Ñå÷åíèÿ ïðîöåññîâ îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû è ðå�çîíàíñíîãî òóøåíèÿ ìîãóò áûòü ïîëó÷åíû â ðåçóëü�òàòå èíòåãðèðîâàíèÿ âûðàæåíèé (10), (11) ïî ïðè�öåëüíîìó ïàðàìåòðó � è àçèìóòàëüíîìó óãëó ':�(i;q)(v) = 2�Z0 d' 1Z0 W (i;q)(�; '; v)� d�: (13)Ïðè ðàññìîòðåíèè ñòîëêíîâåíèé ñ ó÷àñòèåì ðèä�áåðãîâñêîãî àòîìà â öèðêóëÿðíîì ñîñòîÿíèè ñå÷å�íèÿ áóäóò òàêæå çàâèñåòü îò âåëè÷èíû óãëà ñòîëê�íîâåíèÿ � (ðèñ. 2), ò. å. óãëà ìåæäó âåêòîðîì îòíîñè�òåëüíîé ñêîðîñòè v ñòàëêèâàþùèõñÿ ÷àñòèö è îñüþêâàíòîâàíèÿ z, êîòîðàÿ ïåðïåíäèêóëÿðíà ïëîñêîñòèîðáèòû âíåøíåãî ýëåêòðîíà [13; 15; 29℄. Â ïðîñòåé�øåì ñëó÷àå, êîãäà ýòîò óãîë ðàâåí íóëþ, ïîëÿðíûéóãîë � â óãëîâîé ÷àñòè âîëíîâîé �óíêöèè ðèäáåð�ãîâñêîãî àòîìà âûðàæàåòñÿ ÷åðåç ïðèöåëüíûé ïàðà�

ìåòð, sin � = �=R. Â îáùåì ñëó÷àå îí òàêæå çàâèñèòîò àçèìóòàëüíîãî óãëà ' â ïëîñêîñòè ñòîëêíîâåíèÿ:os � = �R sin� os'+ vt os�;vt = �r1� �2R2 : (14)Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî äëÿ êàíàëà îáðàçîâàíèÿ èîí�íîé ïàðû èìååòñÿ ïîðîãîâàÿ âåëè÷èíà îòíîñèòåëü�íîé ñêîðîñòè ñòîëêíîâåíèÿ vmin, îïðåäåëÿåìàÿ èçóñëîâèÿ �v2=2 > 1=2n2� � 2=2, ãäå � � ïðèâåäåííàÿìàññà àòîìîâ A� è B, n� = n � Æl � ý��åêòèâíîåãëàâíîå êâàíòîâîå ÷èñëî, à  =p2j"f j � ïàðàìåòð,îïðåäåëÿåìûé âåëè÷èíîé ýíåðãèè ñâÿçè àíèîíà j"f j.Ïðîöåññ ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ íå èìååò ïîðîãà ïîñêîðîñòè, ò. å. äëÿ íåãî vmin = 0.2.2. Ìàòðè÷íûé ýëåìåíò ïåðåõîäàÂ íåäàâíèõ ðàáîòàõ [40, 41℄ áûë ïðåäëîæåí ïîä�õîä äëÿ òî÷íîãî îïðåäåëåíèÿ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâVfi ñ�åðè÷åñêè-ñèììåòðè÷íîãî ïîòåíöèàëà V . Ïîëó�÷åííûå ïðè ýòîì �îðìóëû ïîçâîëÿþò âûðàçèòü Vfi÷åðåç 3j-ñèìâîëû è ðàäèàëüíûå èíòåãðàëû F ({)`f li (R),âåëè÷èíà êîòîðûõ çàâèñèò îò ìåæúÿäåðíîãî ðàññòî�ÿíèÿ R ìåæäó öåíòðîì àíèîíà B è àòîìíûì îñòàò�êîì A+. Âàæíàÿ îñîáåííîñòü óêàçàííîãî ïîäõîäàçàêëþ÷àåòñÿ â âîçìîæíîñòè êîððåêòíîãî îïèñàíèÿý��åêòîâ äàëüíîäåéñòâóþùåãî âçàèìîäåéñòâèÿ ñëà�áîñâÿçàííîãî ýëåêòðîíà ñ âîçìóùàþùåé ÷àñòèöåé.Êàê áûëî ïîêàçàíî â ðàáîòàõ [34; 41; 42℄, ýòî èìååòïðèíöèïèàëüíîå çíà÷åíèå äëÿ êîëè÷åñòâåííîãî îïè�ñàíèÿ ïðîöåññîâ îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû è ðåçî�íàíñíîãî òóøåíèÿ. Â ñëó÷àå ïåðåõîäîâ èç ðàññìàò�ðèâàåìûõ â äàííîé ðàáîòå ¾îðèåíòèðîâàííûõ¿ ðèä�áåðãîâñêèõ ñîñòîÿíèé ñ li = ni�1 è �èêñèðîâàííûìçíà÷åíèåì ìàãíèòíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà mi ïðè îá�ðàçîâàíèè àíèîíà â p-ñîñòîÿíèè (`f = 1) â ïðîìåæó�òî÷íîì êàíàëå ðåàêöèè âûðàæåíèÿ äëÿ ìàòðè÷íûõýëåìåíòîâ ïåðåõîäà ïðèíèìàþò âèäV (mf )fi (R) = (�1)�mi+1p12� �� " `f ni � 2 limf q �mi ! ��pni � 1 F (ni�2)`f li (R)Yni�2;q(�; �) ++  `f ni limf q �mi ! �� pni F (ni)`f li (R)Yni;q(�; �)# ; (15)919



Å. Ñ. Ìèðîí÷óê, À. À. Íàðèö, Â. Ñ. Ëåáåäåâ ÆÝÒÔ, òîì 148, âûï. 5 (11), 2015ãäå q = mi �mf . �àäèàëüíûå èíòåãðàëû â (15) âû�÷èñëÿþòñÿ ïî �îðìóëåF ({)`f li (R) = ilir 2� 1Z0 k2dk gnili(k)j{(kR)�� 1Z0 r2dr ���f `f (r)V (r) j`f (kr): (16)Çäåñü j�(x) � ñ�åðè÷åñêàÿ �óíêöèÿ Áåññåëÿ, k �èìïóëüñ âíåøíåãî ýëåêòðîíà îòíîñèòåëüíî èîííî�ãî îñòîâà A+, ��f `f � ðàäèàëüíàÿ ÷àñòü âîëíîâîé�óíêöèè àíèîíà �f (r) = ��f `f (r)Y`fmf (nr) â êîîð�äèíàòíîì ïðåäñòàâëåíèè, à gnili (k) � ðàäèàëüíàÿ÷àñòü âîëíîâîé �óíêöèè Gi(k) = gnili (k)Ylimi(nk)ðèäáåðãîâñêîãî àòîìà â èìïóëüñíîì ïðåäñòàâëåíèè(ñì., íàïðèìåð, ðàáîòó [5℄). Ïîëÿðíûé óãîë � â àð�ãóìåíòå ñ�åðè÷åñêèõ ãàðìîíèê Y{�(�; �) (óãîë ïîâî�ðîòà îòíîñèòåëüíî îñè z) íàõîäèòñÿ èç ñîîòíîøåíèÿtg' = os� tg �: (17)Ïðèâåäåííûå âûðàæåíèÿ ïîëó÷åíû â ðàìêàõïîäõîäà, àíàëîãè÷íîãî èñïîëüçîâàííîìó â ðàáîòå[77℄. Äëÿ öèðêóëÿðíûõ ðèäáåðãîâñêèõ ñîñòîÿíèé îð�áèòàëüíîå è ìàãíèòíîå êâàíòîâûå ÷èñëà ïðèíèìàþòìàêñèìàëüíûå (ïî ìîäóëþ) çíà÷åíèÿ: jmij = li == ni � 1 [16℄.2.3. Äåòàëè âû÷èñëåíèéÄëÿ èëëþñòðàöèè ðåçóëüòàòîâ ðàçðàáîòàííîãîïîäõîäà áûëè ïðîâåäåíû ðàñ÷åòû èññëåäóåìûõ ïðî�öåññîâ äëÿ àòîìîâ Li â ðèäáåðãîâñêèõ ñîñòîÿíèÿõñ li = ni � 1 è ðàçëè÷íûìè çíà÷åíèÿìè ìàãíèò�íîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà, ñòàëêèâàþùèõñÿ ñ àòîìàìèCa(4s2) è Sr(5s2). Ýòè àòîìû îáëàäàþò î÷åíü ìàëû�ìè ýíåðãèÿìè ñðîäñòâà ê ýëåêòðîíó: j"j = 20 ìýÂè j"j = 52 ìýÂ äëÿ ñîñòîÿíèé ñîîòâåòñòâåííîCa�(4s24p 2P3=2) è Sr�(5s25p 2P1=2) [78℄, âñëåäñòâèå÷åãî ý��åêòû ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ â ñòîëêíîâå�íèÿõ ñ ýòèìè ýëåìåíòàìè âûðàæåíû íàèáîëåå ñèëü�íî. Â ðàñ÷åòàõ âîëíîâûõ �óíêöèé àíèîíà è ìàòðè÷�íûõ ýëåìåíòîâ Vfi èñïîëüçîâàíû ñëåäóþùèå çíà÷å�íèÿ ïîëÿðèçóåìîñòåé ùåëî÷íîçåìåëüíûõ ýëåìåíòîâ:~� = 160:77 àò. åä. äëÿ Ca [79℄ è ~� = 197:6 àò. åä.äëÿ Sr [80℄. Îñíîâíîå âíèìàíèå óäåëÿëîñü ðàññìîò�ðåíèþ ðèäáåðãîâñêèõ àòîìîâ â öèðêóëÿðíûõ ñîñòî�ÿíèÿõ (li = jmij = ni � 1). Â ðàìêàõ ðàçâèòîãî ïîä�õîäà ñå÷åíèÿ ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ ýòèõ ñîñòîÿíèéïðè �èêñèðîâàííîé îòíîñèòåëüíîé ñêîðîñòè àòîìîâíå çàâèñÿò îò òèïà ðèäáåðãîâñêîãî àòîìà, ïîñêîëü�êó èõ êâàíòîâûå äå�åêòû ïðàêòè÷åñêè ðàâíû íóëþ.

Îäíàêî ââåäåíèå øèðèí ðàñïàäà, à òàêæå îäíîýëåê�òðîííîå îïèñàíèå ïðîöåññîâ ïîäðàçóìåâàþò, ÷òî ðàñ�ñìàòðèâàåìûå êâàíòîâûå ÷èñëà ni ñóùåñòâåííî îò�ëè÷íû îò âåëè÷èíû n â îñíîâíîì ñîñòîÿíèè. Äëÿëèòèÿ ýòî óñëîâèå âûïîëíÿåòñÿ óæå ïðè ni = 5. Òàê�æå âåëè÷èíû ñå÷åíèé îêàçûâàþòñÿ íå çàâèñÿùèìèîò çíàêà mi, ïîýòîìó â äàííîé ðàáîòå íåãëàñíî ïîä�ðàçóìåâàåòñÿ, ÷òî mi � 0.Â öåëÿõ èññëåäîâàíèÿ îòíîñèòåëüíîé óñòîé÷èâî�ñòè öèðêóëÿðíûõ ñîñòîÿíèé ïî îòíîøåíèþ ê ñòîëê�íîâèòåëüíîìó îïóñòîøåíèþ íàìè áûë ïðîâåäåí ðàñ�÷åò ñå÷åíèé äëÿ ðèäáåðãîâñêèõ ñîñòîÿíèé ñ li = 0.Êâàíòîâûé äå�åêò àòîìà ëèòèÿ â s-ñîñòîÿíèè ñî�ñòàâëÿåò Æs = 0:40.Äëÿ ùåëî÷íîçåìåëüíûõ àòîìîâ íà äàííûé ìî�ìåíò íå ïîñòðîåí ìîäåëüíûé îäíîýëåêòðîííûé ïî�òåíöèàë VeB (r), êîòîðûé îäèíàêîâî õîðîøî ðàáîòàëáû íà áîëüøèõ è íà ìàëûõ ðàññòîÿíèÿõ r îò ÿäðà.Îäíàêî, êàê ïîêàçàíî â ðàáîòàõ [35; 38℄, çíàíèå êîí�êðåòíîãî âèäà êîðîòêîäåéñòâóþùåé ÷àñòè ïîòåíöè�àëà VeB (r) íå ÿâëÿåòñÿ îáÿçàòåëüíûì äëÿ îïðåäåëå�íèÿ âîëíîâîé �óíêöèè àíèîíà â îáëàñòè áîëüøèõè ïðîìåæóòî÷íûõ çíà÷åíèé r ïðè óñëîâèè, ÷òî åãîïîâåäåíèå ïðè áîëüøèõ r îïèñàíî êîððåêòíî è ïðè�âîäèò ê ïðàâèëüíîé âåëè÷èíå ýíåðãèè ñâÿçè àíèîíà.Â ðàñ÷åòàõ íàìè èñïîëüçîâàí ñëåäóþùèé âèä ïîòåí�öèàëà:VeB (r) = � ~�2r4 (1� exp"�� rr0�6#) : (18)Çäåñü ~� � äèïîëüíàÿ ïîëÿðèçóåìîñòü ùåëî÷íîçå�ìåëüíîãî àòîìà, à r0 � ïàðàìåòð, âûáðàííûé òà�êèì îáðàçîì, ÷òî ðàññ÷èòàííàÿ èç óðàâíåíèÿ Øðå�äèíãåðà ýíåðãèÿ ñâÿçè p-ýëåêòðîíà â ïîòåíöèàëüíîéÿìå VeB (r) ñîîòâåòñòâóåò ýêñïåðèìåíòàëüíîìó çíà�÷åíèþ ýíåðãèè ñðîäñòâà àòîìà B ê ýëåêòðîíó. Îò�ìåòèì, ÷òî ðåçîíàíñíîå îïóñòîøåíèå ðèäáåðãîâñêèõñîñòîÿíèé ñèëüíî ïîëÿðèçóåìûìè àòîìàìè ïðîèñõî�äèò ïðè î÷åíü áîëüøèõ (äî 1000 àò. åä.) ðàññòîÿíèÿõîò ÿäðà âîçìóùàþùåé ÷àñòèöû. Ïîýòîìó íàäåæíîåðåøåíèå çàäà÷è òðåáóåò òî÷íîãî çàäàíèÿ âîëíîâîé�óíêöèè ñëàáîñâÿçàííîãî àíèîíà â î÷åíü øèðîêîìäèàïàçîíå r. Â äàííîé ðàáîòå ýòî äîñòèãàåòñÿ ïóòåìèñïîëüçîâàíèÿ ðåàëèçîâàííîãî â ðàáîòå [81℄ ìåòîäàR-ìàòðèöû ñ ðàçáèåíèåì ïî ñåêòîðàì è áàçèñà èç�óíêöèé DVR (disrete variable representation).Äëÿ óïðîùåíèÿ àíàëèçà ðåçóëüòàòîâ áîëüøèí�ñòâî âû÷èñëåíèé ïðîâîäèëîñü äëÿ óãëà ñòîëêíîâå�íèÿ � = 0. Ïîñêîëüêó â ðåàëüíûõ ýêñïåðèìåíòàõáîëüøèé èíòåðåñ ïðåäñòàâëÿþò ñå÷åíèÿ, óñðåäíåí�920
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�èñ. 3. Çàâèñèìîñòè îò n ïîëíûõ ñå÷åíèé ðàçðóøåíèÿ öèðêóëÿðíûõ ðèäáåðãîâñêèõ ñîñòîÿíèé Li (n; l = jmj = n�1)â ñòîëêíîâåíèÿõ ñ Ca(4s2) (à) è Sr(5s2) (á ) â ðåçóëüòàòå ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ è îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû äëÿ ðàç-ëè÷íûõ çíà÷åíèé îòíîñèòåëüíîé ñêîðîñòè àòîìîâ: v = 0:5�10�3 àò. åä. (êðèâûå 1 ), 1:0�10�3 àò. åä. (2 ), 1:8�10�3 àò. åä.(3 ), 3:0 � 10�3 àò. åä. (4 ). Óãîë ñòîëêíîâåíèÿ � = 0íûå ïî ýòîìó óãëó, íàìè áûëî ïðîâåäåíî òàêîå óñðåä�íåíèå. Ñ ó÷åòîì ñèììåòðèè çàäà÷èh�i� = 14� 4�Z0 �(�) d
� = �=2Z0 �(�) sin �d�: (19)3. �ÅÇÓËÜÒÀÒÛ È ÎÁÑÓÆÄÅÍÈÅ3.1. Ïîâåäåíèå ñå÷åíèé îïóñòîøåíèÿöèðêóëÿðíûõ ðèäáåðãîâñêèõ ñîñòîÿíèéÂ ðÿäå ïðåäûäóùèõ ñòàòåé áûëî ïîêàçàíî, ÷òîñå÷åíèÿ ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ [33�35℄ è îáðàçîâà�íèÿ èîííîé ïàðû [36�42℄ èìåþò êîëîêîëîîáðàçíóþçàâèñèìîñòü îò ãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà ðèäáåð�ãîâñêîãî àòîìà. Ïîëîæåíèÿ è âåëè÷èíû ìàêñèìàëü�íûõ ñå÷åíèé ñèëüíî çàâèñÿò îò ýíåðãèè ñâÿçè îò�ðèöàòåëüíîãî èîíà, îðáèòàëüíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëàâûñîêîâîçáóæäåííîãî àòîìà è îòíîñèòåëüíîé ñêî�ðîñòè ñòàëêèâàþùèõñÿ ÷àñòèö. Ïðè ýòîì, â îòëè�÷èå îò òóøåíèÿ, ïðîöåññ îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïà�ðû èìååò ïîðîã ïî ñêîðîñòè, çàâèñÿùèé îò n. Ïðèîòíîñèòåëüíûõ ñêîðîñòÿõ íèæå ïîðîãîâîé ïðîèñõî�äèò çàõâàò èîííîé ïàðû íà ýëëèïòè÷åñêèå îðáèòûñ ïîñëåäóþùèì ðàñïàäîì àíèîíà è çàñåëåíèåì êî�âàëåíòíûõ òåðìîâ êâàçèìîëåêóëû. Òàêèì îáðàçîì,ïðè v < vmin ñå÷åíèÿ îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû äà�þò äîïîëíèòåëüíûé âêëàä â êàíàë òóøåíèÿ.

Êàê ñëåäóåò èç ïðîâåäåííûõ â äàííîé ðàáîòå ðàñ�÷åòîâ, â ñëó÷àå öèðêóëÿðíûõ ðèäáåðãîâñêèõ ñîñòîÿ�íèé ìàêñèìóì êîëîêîëà ñäâèãàåòñÿ â ñòîðîíó ãëàâ�íûõ êâàíòîâûõ ÷èñåë ni � 6�7, ìåíüøèõ ïî ñðàâ�íåíèþ ñ ñîñòîÿíèÿìè ñ li � 0. Ýòî ïðîäåìîíñòðè�ðîâàíî íà ðèñ. 3, íà êîòîðîì èçîáðàæåíû ïîëíûåñå÷åíèÿ � = �(i) + �(q) îïóñòîøåíèÿ öèðêóëÿðíûõñîñòîÿíèé Li(n; l = jmj = n � 1) â ñòîëêíîâåíèÿõ ñCa(4s2) è Sr(5s2), ñêëàäûâàþùèåñÿ èç ñå÷åíèé ðåçî�íàíñíîãî òóøåíèÿ, �(q)i , è îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû,�(i)i . Â ðàñ÷åòàõ èñïîëüçîâàëèñü ñëåäóþùèå çíà÷å�íèÿ îòíîñèòåëüíîé ñêîðîñòè ñòîëêíîâåíèÿ àòîìîâ:v = 0:5 �10�3, 1:0 �10�3, 1:8 �10�3, 3:0 �10�3 àò. åä. Âèä�íî, ÷òî íàêëîíû êðèâûõ â ðàéîíå ìàêñèìóìà äîâîëü�íî ïëàâíûå, îäíàêî ïðè óâåëè÷åíèè n ïðîèñõîäèòðåçêîå óìåíüøåíèå ñå÷åíèÿ íà ïîðÿäîê âåëè÷èíû èáîëåå. Ìàêñèìàëüíîå çíà÷åíèå ñóììàðíîãî ñå÷åíèÿ�(i)+�(q) óìåíüøàåòñÿ ñ ðîñòîì ñêîðîñòè ñòîëêíîâå�íèÿ, à åãî ïîëîæåíèå ñäâèãàåòñÿ â îáëàñòü ìåíüøèõn (÷òî áîëåå íàãëÿäíî äåìîíñòðèðóåò ðèñ. 3à).Òàêîé õàðàêòåð çàâèñèìîñòåé �(n) îáóñëîâëåí, âïåðâóþ î÷åðåäü, ïîâåäåíèåì ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâV (mf )fi (R). Êàê áûëî ïîêàçàíî â íàøèõ ïðåäûäóùèõðàáîòàõ, êâàäðàò ìîäóëÿ ìàòðè÷íîãî ýëåìåíòà (ïðè�èêñèðîâàííîì R) ñïàäàåò ñ óâåëè÷åíèåì ãëàâíîãîêâàíòîâîãî ÷èñëà, ïðè÷åì õàðàêòåð ñïàäà áûñòðååýêñïîíåíöèàëüíîãî. Ïðè áîëüøèõ ïî ìîäóëþ çíà÷å�íèÿõ ìàòðè÷íîãî ýëåìåíòà ïðîèñõîäèò ý��åêòèâíîåçàñåëåíèå èîííûõ ñîñòîÿíèé, êîòîðûå çàòåì, ðàñïà�921
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n��èñ. 4. Ñðàâíåíèå ñå÷åíèé ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿðèäáåðãîâñêèõ ñîñòîÿíèé àòîìîâ Li(nlm) àòîìàìèCa(4s2), íàéäåííûõ èç ðåøåíèÿ ñèñòåìû óðàâíå-íèé (8) (òåìíûå ñèìâîëû) è ñ èñïîëüçîâàíèåì ìî-äè�èöèðîâàííîé òåîðèè Ëàíäàó � Çèíåðà äëÿ âå-ðîÿòíîñòè ïåðåõîäà ìåæäó èîííûì è êîâàëåíòíûìòåðìàìè (ñâåòëûå ñèìâîëû). �àñ÷åòû âûïîëíåíûäëÿ öèðêóëÿðíûõ ñîñòîÿíèé ñ l = jmj = n�1 (êâàä-ðàòû) è äëÿ ñîñòîÿíèé ñ l = n� 1 è jmj = 0 (êðóæ-êè), à òàêæå äëÿ ns-ñîñòîÿíèé (òðåóãîëüíèêè). Ñêî-ðîñòü îòíîñèòåëüíîãî äâèæåíèÿ àòîìîâ ñîñòàâëÿåòv = 1:8 � 10�3 àò. åä.äàÿñü, âíîñÿò âêëàä â êàíàë òóøåíèÿ. Òàêèì îáðà�çîì, ïðè ìàëûõ n (â ðàññìîòðåííûõ çäåñü ñëó÷àÿõïðè n . 7) èìååòñÿ øèðîêàÿ îáëàñòü ïðèöåëüíûõïàðàìåòðîâ �, â êîòîðîé W (q) � 1, è ñå÷åíèå òóøå�íèÿ (13) èìååò çíà÷åíèå, áëèçêîå ê �R2 . Ïðè áîëü�øèõ n çà ñ÷åò ðåçêîãî ñïàäà jV (mf )fi (R)j âåðîÿòíîñòüòóøåíèÿ W (q) � 1 âî âñåì äèàïàçîíå èçìåíåíèÿ �,÷òî ïðèâîäèò ê óìåíüøåíèþ ñå÷åíèé. Ìàòðè÷íûåýëåìåíòû äëÿ ñîñòîÿíèé ñ li = ni � 1 â öåëîì ïî ìî�äóëþ ìåíüøå, ÷åì äëÿ ñîñòîÿíèé ñ li = 0, ïîýòîìóñïàä çàâèñèìîñòåé �(n) íà÷èíàåòñÿ ðàíüøå. Óâåëè�÷åíèå ñêîðîñòè îòíîñèòåëüíîãî äâèæåíèÿ ïðèâîäèòê óìåíüøåíèþ âðåìåíè âçàèìîäåéñòâèÿ è, êàê ñëåä�ñòâèå, ê óìåíüøåíèþ âåðîÿòíîñòåé W (q) è W (i).3.2. Ñðàâíåíèå ñ ðåçóëüòàòàìè ðàñ÷åòîâ âðàìêàõ ìîäè�èöèðîâàííîé òåîðèèËàíäàó �ÇèíåðàÂ ñëó÷àå ðèäáåðãîâñêèõ ñîñòîÿíèé ñ ìàëûìè îð�áèòàëüíûìè êâàíòîâûìè ÷èñëàìè âåðîÿòíîñòè W (i)è W (q) îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû è ðåçîíàíñíîãî òó�øåíèÿ ìîãóò áûòü âû÷èñëåíû ïî êâàçèêëàññè÷åñ-

êîé �îðìóëå Ëàíäàó �Çèíåðà, äîïîëíåííîé ðàñ÷å�òàìè �àêòîðîâ âûæèâàíèÿ àíèîíîâ â êóëîíîâñêîìïîëå ïîëîæèòåëüíîãî èîííîãî îñòîâà âûñîêîâîçáóæ-äåííîãî àòîìà [37℄. �åçóëüòàòû äàííîé ðàáîòû ïî�êàçûâàþò, ÷òî ñòîëêíîâåíèÿ ñ ó÷àñòèåì ðèäáåðãîâ�ñêèõ àòîìîâ â öèðêóëÿðíûõ è áëèçêèõ ê íèì ñî�ñòîÿíèÿõ âûõîäÿò çà ïðåäåëû ïðèìåíèìîñòè òàêîãîïîäõîäà, ïîñêîëüêó â ýòîì ñëó÷àå îñíîâíîé âêëàä âñå÷åíèå äàþò ïðèöåëüíûå ïàðàìåòðû � � R. Íà�ìè áûëî ïðîâåäåíî ñðàâíåíèå ðåçóëüòàòîâ äëÿ ñå÷å�íèé, ïîëó÷åííûõ â ðàìêàõ òåîðèè Ëàíäàó �Çèíåðàè áîëåå òî÷íîãî ìåòîäà, îñíîâàííîãî íà èíòåãðèðî�âàíèè ñèñòåìû óðàâíåíèé (8) äëÿ àìïëèòóä ïåðåõî�äà. Êàê âèäíî èç ðèñ. 4, ñå÷åíèÿ ðåçîíàíñíîãî òó�øåíèÿ Li(ns)+Ca, ðàññ÷èòàííûå äâóìÿ óêàçàííûìèñïîñîáàìè, ñîâïàäàþò ñ õîðîøåé òî÷íîñòüþ. Íàïðî�òèâ, ïðè ðàññìàòðèâàåìûõ â äàííîé ðàáîòå çíà÷åíè�ÿõ l = n� 1 ðàçëè÷èå ñòàíîâèòñÿ ñóùåñòâåííûì. Íàãðà�èêå ïðèâåäåíû ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ äëÿ m = 0è m = n � 1. Â îáîèõ ñëó÷àÿõ ìàêñèìóì ñå÷åíèÿñìåñòèëñÿ â ñòîðîíó áîëüøèõ n, à åãî âåëè÷èíà âîç�ðîñëà â 1:4 è 4:7 ðàç ñîîòâåòñòâåííî äëÿ m = 0 èm = n � 1. Ñïàä ñå÷åíèÿ ïîñëå ïðîõîæäåíèÿ ìàê�ñèìàëüíîãî çíà÷åíèÿ ïðîèñõîäèò áîëåå ðåçêî. Çíà�÷èòåëüíàÿ ðàçíèöà â âåëè÷èíàõ ñå÷åíèé îïðåäåëÿ�åòñÿ ïðåæäå âñåãî ñïåöè�è÷åñêîé ïðîñòðàíñòâåííîéñòðóêòóðîé âîëíîâûõ �óíêöèé öèðêóëÿðíûõ è áëèç�êèõ ê íèì ñîñòîÿíèé. Äëÿ òàêèõ ñîñòîÿíèé íàðó�øàþòñÿ êðèòåðèè ïðèìåíèìîñòè �îðìóëû Ëàíäàó �Çèíåðà äëÿ âåðîÿòíîñòè ïåðåõîäà ìåæäó íà÷àëüíûìêîâàëåíòíûì è èîííûì òåðìàìè, à èìåííî, èçîëè�ðîâàííîñòü òî÷åê ïåðåñå÷åíèÿ (âûïîëíåíèå óñëîâèÿjVfi(R)j � jdUi=dR � dUf=dRj jR � Rj, àíàëîãè÷�íîãî (9), ïðè íåçíà÷èòåëüíîì óäàëåíèè îò òî÷åêR = R) è ïðèìåíèìîñòü ëèíåéíîãî ïðèáëèæåíèÿäëÿ òðàåêòîðèè R � R + vr(t � t) âáëèçè òî÷åêïåðåñå÷åíèÿ.Äëÿ ëó÷øåãî ïîíèìàíèÿ ýòèõ ðàçëè÷èé íèæåïðèâîäÿòñÿ ãðà�èêè çàâèñèìîñòè âåðîÿòíîñòåé òó�øåíèÿ îò ïðèöåëüíîãî ïàðàìåòðà, âû÷èñëåííûõ âðàìêàõ òåîðèè Ëàíäàó �Çèíåðà, äîïîëíåííîé ðàñ÷å�òîì �àêòîðîâ âûæèâàíèÿ àíèîíà, è ñ ïîìîùüþ ðå�øåíèÿ âðåìåííûõ óðàâíåíèé äëÿ àìïëèòóä ïåðåõî�äà (ðèñ. 5). Âåðîÿòíîñòè, ðàññ÷èòàííûå ñ èñïîëüçîâà�íèåì òåîðèè Ëàíäàó �Çèíåðà, ðåçêî âîçðàñòàþò ïðèïðèáëèæåíèè � ê ñâîåìó ïðåäåëüíîìó çíà÷åíèþ R(ðàäèàëüíàÿ ñêîðîñòü vr = vp1� �2=R2 = 0 ïðè� = R). Â ñëó÷àÿõ l = 0 (ðèñ. 5à) è îò÷àñòè l = n�1,m = 0 (ðèñ. 5á ) âêëàä áîëüøèõ ïðèöåëüíûõ ïàðà�ìåòðîâ íå ÿâëÿåòñÿ îïðåäåëÿþùèì, òàê ÷òî ñå÷åíèÿâ öåëîì ñîãëàñóþòñÿ ñ áîëåå òî÷íûìè ðàñ÷åòàìè âðàìêàõ ïðåäñòàâëåííîãî â äàííîé ðàáîòå ïîäõîäà.922
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�èñ. 5. Çàâèñèìîñòè âåðîÿòíîñòåé W (q) ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ îò ïðèöåëüíîãî ïàðàìåòðà � â ñòîëêíîâåíèÿõLi(nlm)+Ca, âû÷èñëåííûå ñ ïîìîùüþ ðåøåíèÿ ñèñòåìû (8) (ñïëîøíûå êðèâûå) è ïðè èñïîëüçîâàíèè �îðìóëûËàíäàó � Çèíåðà, äîïîëíåííîé ðàñ÷åòîì �àêòîðîâ âûæèâàíèÿ [33; 37℄ (øòðèõîâûå êðèâûå): à � l = jmj = 0 èl = jmj = n� 1; á � l = n � 1, m = 0. Óãîë ñòîëêíîâåíèÿ � = 0, v = 1:8 � 10�3 àò. åä.Õîòÿ óæå äëÿ ñîñòîÿíèé ñ l = n� 1, m = 0 íåó÷åò â�îðìóëå äëÿ âåðîÿòíîñòè âêëàäà ìåæúÿäåðíûõ ðàñ�ñòîÿíèé âíå çîíû êâàçèïåðåñå÷åíèÿ (R � R) ñêàçû�âàåòñÿ â îáëàñòè ìàêñèìóìà ñå÷åíèé (êðèâûå äëÿn = 7 íà ðèñ. 5á ), íàèáîëåå ñóùåñòâåííîå ðàçëè÷èåâîçíèêàåò äëÿ öèðêóëÿðíûõ ñîñòîÿíèé, ó êîòîðûõâåðîÿòíîñòü Ëàíäàó �Çèíåðà íå ðàâíà íóëþ ëèøü âóçêîé îêðåñòíîñòè òî÷êè � = R (ñì. ðèñ. 5à).�ðà�èêè ïîñòðîåíû äëÿ ñëó÷àÿ, êîãäà îòíîñè�òåëüíàÿ ñêîðîñòü ñáëèæåíèÿ àòîìîâ îðèåíòèðîâà�íà ïåðïåíäèêóëÿðíî ïëîñêîñòè òîðîîáðàçíîé îðáè�òû ðèäáåðãîâñêîãî ýëåêòðîíà è ý��åêòèâíîå âçàè�ìîäåéñòâèå àòîìîâ ïðîèñõîäèò âáëèçè îðáèòû, ò. å.â îêðåñòíîñòè òî÷åê � = R. Ïðè � � R âåðîÿòíîñòüòóøåíèÿ, ïîëó÷åííàÿ èç ðåøåíèÿ óðàâíåíèé (8), èñ�ïûòûâàåò ëîêàëüíûé ìàêñèìóì, ÷òî íàõîäèòñÿ â ñî�ãëàñèè ñ ðåçóëüòàòàìè âû÷èñëåíèé, âûïîëíåííûõ âðàìêàõ ìåòîäà ðàáîò [33, 37℄, èñïîëüçóþùåãî äëÿðàñ÷åòà âåðîÿòíîñòè ïåðåõîäà ìåæäó èîííûì è êî�âàëåíòíûì òåðìàìè �îðìóëó Ëàíäàó �Çèíåðà. Âìå�ñòå ñ òåì ïðè n � 7, âñëåäñòâèå óâåëè÷åíèÿ õàðàê�òåðíûõ çíà÷åíèé ïëîòíîñòè âåðîÿòíîñòè íàõîæäå�íèÿ ðèäáåðãîâñêîãî ýëåêòðîíà è ìåäëåííîãî ñïàäàìîäóëÿ ìàòðè÷íîãî ýëåìåíòà ñ óìåíüøåíèåì ìåæú�ÿäåðíîãî ðàññòîÿíèÿ, âîçíèêàåò âòîðîé ìàêñèìóìíà çàâèñèìîñòè W (q) (�) (ñëó÷àé n = 7 íà ðèñ. 5à),êîòîðûé çàíèìàåò áîëüøóþ îáëàñòü ïðèöåëüíûõ ïà�ðàìåòðîâ è ñ óìåíüøåíèåì n ìîæåò ¾ïîãëîòèòü¿ìàêñèìóì ïðè � � R. Òàêèì îáðàçîì, ïðè èññëå�

äîâàíèè ïðîöåññîâ ñòîëêíîâèòåëüíîãî òóøåíèÿ öèð�êóëÿðíûõ è áëèçêèõ ê íèì ðèäáåðãîâñêèõ ñîñòîÿ�íèé ïðèìåíåíèå ïîäõîäîâ, îñíîâàííûõ íà èñïîëü�çîâàíèè òåîðèè Ëàíäàó �Çèíåðà, ïðèâîäèò ê çàíè�æåíèþ çíà÷åíèé âåðîÿòíîñòåé è ñå÷åíèé â îáëàñòèìàêñèìóìà çàâèñèìîñòè �(q)i (n). Ïðè áîëüøèõ çíà÷å�íèÿõ n � 8, êîãäà ìîäóëü ìàòðè÷íîãî ýëåìåíòà íà�ñòîëüêî ìàë, ÷òî ðîñò õàðàêòåðíûõ çíà÷åíèé êâàäðà�òà ìîäóëÿ ýëåêòðîííîé âîëíîâîé �óíêöèè ñ óìåíü�øåíèåì R íå óñïåâàåò êîìïåíñèðîâàòü åãî ñïàä,åäèíñòâåííûé ïèê âåðîÿòíîñòè W (q) ïðèõîäèòñÿ íàîáëàñòü � � R. Â ýòîì ñëó÷àå, êàê ïîêàçàíî íàâñòàâêå ê ðèñ. 5á, âåðîÿòíîñòè, âû÷èñëåííûå ïî �îð�ìóëå Ëàíäàó �Çèíåðà, äîïîëíåííîé ó÷åòîì ðàñïàäààíèîíà â ïîëå ïîëîæèòåëüíîãî èîíà, îêàçûâàþòñÿíåñêîëüêî çàâûøåííûìè.Òàêèì îáðàçîì, îñîáåííîñòè ïðîñòðàíñòâåííîéñòðóêòóðû âîëíîâûõ �óíêöèé öèðêóëÿðíûõ è áëèç�êèõ ê íèì ñîñòîÿíèé ïðèâîäÿò ê íåîáõîäèìîñòè áî�ëåå òî÷íîãî îïèñàíèÿ äèíàìèêè ýëåêòðîííûõ ïåðå�õîäîâ, ïðîèñõîäÿùèõ â õîäå ñòîëêíîâåíèÿ. Õîòÿ â îá�ëàñòè n > 7 ñå÷åíèÿ îïóñòîøåíèÿ öèðêóëÿðíûõ ñî�ñòîÿíèé îêàçûâàþòñÿ áîëåå ÷åì íà ïîðÿäîê ìåíüøåàíàëîãè÷íûõ âåëè÷èí äëÿ ñîñòîÿíèé ns, ïðè n = 6; 7ðåçóëüòàòû, ïîëó÷åííûå ñ èñïîëüçîâàíèåì ðàçðàáî�òàííîãî â äàííîé ñòàòüå ïîäõîäà, óêàçûâàþò íà âû�ñîêóþ ý��åêòèâíîñòü èññëåäóåìîãî â ðàáîòå ìåõà�íèçìà ñòîëêíîâèòåëüíîãî òóøåíèÿ. Äàííîå îáñòîÿ�òåëüñòâî ìîæåò èãðàòü âàæíóþ ðîëü äëÿ àêòèâíî923
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�èñ. 6. Çàâèñèìîñòè îò ìàãíèòíîãî êâàíòîâîãî ÷èñ-ëà m ñå÷åíèé ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ Li (n; l == n�1; m) â ñòîëêíîâåíèÿõ ñ àòîìàìè Ca(4s2) (��n = 6, � � n = 7) è Sr(5s2) (N � n = 5, 4 � n = 6)ïðè îòíîñèòåëüíîé ñêîðîñòè v = 1:8 � 10�3 àò. åä.ïðîâîäèìûõ ýêñïåðèìåíòîâ â îáëàñòè êâàíòîâîé èí��îðìàöèè, â êîòîðûõ èñïîëüçóåòñÿ òðàäèöèîííî âû�ñîêàÿ óñòîé÷èâîñòü öèðêóëÿðíûõ è ýëëèïòè÷åñêèõñîñòîÿíèé ðèäáåðãîâñêèõ àòîìîâ ïî îòíîøåíèþ êâíåøíèì âîçäåéñòâèÿì.3.3. Îðèåíòàöèîííûå ý��åêòû. Çàâèñèìîñòèñå÷åíèé îò ìàãíèòíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëàÇíà÷èòåëüíîå âíèìàíèå â ðàáîòàõ, ïîñâÿùåí�íûõ èññëåäîâàíèþ òðàäèöèîííîãî ìåõàíèçìà Ôåð�ìè ñòîëêíîâèòåëüíîãî òóøåíèÿ ðèäáåðãîâñêèõ ñî�ñòîÿíèé ñ âûñîêèìè çíà÷åíèÿìè îðáèòàëüíîãî êâàí�òîâîãî ÷èñëà [13, 14℄, óäåëÿåòñÿ èçó÷åíèþ îðèåí�òàöèîííûõ ý��åêòîâ, ñâÿçàííûõ ñ çàâèñèìîñòüþâåðîÿòíîñòåé è ñå÷åíèé ïðîöåññà îò âåëè÷èí óãëàñòîëêíîâåíèÿ � [13; 29℄ è ìàãíèòíîãî êâàíòîâîãî ÷èñ�ëà [58℄. Íà ðèñ. 6 ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû ðàñ÷å�òîâ ñå÷åíèé äëÿ àëüòåðíàòèâíîãî ðåçîíàíñíîãî ìå�õàíèçìà òóøåíèÿ àòîìîâ Li(n; l = n � 1;m) ïðèâçàèìîäåéñòâèè ñ àòîìàìè Ca è Sr äëÿ ðàçëè÷�íûõ çíà÷åíèé jmj. �àñ÷åòû áûëè âûïîëíåíû ñ èñ�ïîëüçîâàíèåì �îðìóëû (15), ïîëó÷åííîé â äàííîéðàáîòå. �àññìàòðèâàåòñÿ íàèáîëåå èíòåðåñíûé ñëó�÷àé, êîãäà óãîë ñòîëêíîâåíèÿ � = 0, à âåëè÷èíûn ñîîòâåòñòâóþò ìàêñèìàëüíûì çíà÷åíèÿì ñå÷åíèé�(q) (n; l = n� 1), óñðåäíåííûõ ïî m. Êàê óæå îòìå�÷àëîñü, ñå÷åíèÿ ñîñòîÿíèé ñ jmj = n� 1 îêàçûâàþò�ñÿ ìàêñèìàëüíûìè èç-çà ý��åêòèâíîãî âçàèìîäåé�
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�èñ. 7. Çàâèñèìîñòè îò ìàãíèòíîãî êâàíòîâîãî ÷èñ-ëà m ñå÷åíèé ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ Li (n; l == n � 1; m) â ñòîëêíîâåíèÿõ ñ àòîìàìè Ca(4s2)ïðè óãëå ñòîëêíîâåíèÿ � = 0 (ñâåòëûå ñèìâîëû),à òàêæå óñðåäíåííûå ïî � (òåìíûå ñèìâîëû), âû-÷èñëåííûå ïðè n = 6 è n = 7; v = 1:8�10�3 àò. åä.ñòâèÿ àòîìîâ â îáëàñòè èõ íàèáîëüøåãî ñáëèæåíèÿ.Ïðè ìåíüøèõ (ïî ìîäóëþ) ìàãíèòíûõ êâàíòîâûõ÷èñëàõ ñå÷åíèÿ çàâèñÿò îò ïðîñòðàíñòâåííîé ñòðóê�òóðû âîëíîâûõ �óíêöèé âíåøíåãî ýëåêòðîíà â ðèä�áåðãîâñêîì àòîìå è îòðèöàòåëüíîì èîíå âáëèçè òî÷�êè ïåðåñå÷åíèÿ òåðìîâ. Îíè èìåþò ñëàáîîñöèëëèðó�þùèé õàðàêòåð â çàâèñèìîñòè îò âåëè÷èíû jmj, ïðè�÷åì àìïëèòóäà îñöèëëÿöèé óìåíüøàåòñÿ ñ ðîñòîì n.Äëÿ ïàðàìåòðîâ, óêàçàííûõ íà ðèñ. 6, îòíîøåíèå�jmj=n�1=�jmj=0 íàõîäèòñÿ â ïðåäåëàõ 1.6�2.0.Íà ðèñ. 7 ïðåäñòàâëåíû ðåçóëüòàòû óñðåäíåíèÿïðèâåäåííûõ âûøå ñå÷åíèé òóøåíèÿ â ñòîëêíîâåíè�ÿõ Li(n; l = n� 1;m) ñ êàëüöèåì ïî óãëó � (ñì. �îð�ìóëó (19)). �ðà�èêè h�(q)i�(m) èìåþò ìåíåå ÿðêîâûðàæåííûå ìàêñèìóìû ïðè jmj = n� 1, ÷åì â ñëó�÷àå � = 0. Èç ñðàâíåíèÿ ðèñ. 6 è 7 âèäíî, ÷òî ïðèóñðåäíåíèè ïî óãëó çàâèñèìîñòè ñîõðàíÿþò õàðàê�òåðíûé âèä îñöèëëÿöèé ñ íàðàñòàþùåé àìïëèòóäîé.Çàâèñèìîñòü ñå÷åíèé ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ öèð�êóëÿðíûõ ñîñòîÿíèé (l = jmj = n � 1) àòîìîâ Liîò óãëà ñòîëêíîâåíèÿ � äëÿ âîçìóùàþùèõ àòîìîâCa(4s2) è Sr(5s2) ïðèâåäåíà íà ðèñ. 8. �ëàâíûå êâàí�òîâûå ÷èñëà íà÷àëüíûõ ñîñòîÿíèé (n = 7 äëÿ ñòîëê�íîâåíèé ñ Ca è n = 6 äëÿ Sr) ñîîòâåòñòâóþò ìàê�ñèìàëüíîé âåëè÷èíå �ir(n) äëÿ äàííîé ñêîðîñòèîòíîñèòåëüíîãî äâèæåíèÿ v. Êàê âèäíî èç ðèñóíêà,ñå÷åíèÿ ìîíîòîííî óáûâàþò ñ ðîñòîì �, òàê ÷òî èõîòíîøåíèå ïðè � = 0 è � = �=2 â ðàññìàòðèâà�924
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�èñ. 8. Çàâèñèìîñòè ñå÷åíèé ðåçîíàíñíîãî òóøå-íèÿ öèðêóëÿðíûõ ñîñòîÿíèé àòîìîâ Li (n; l == jmj = n � 1) àòîìàìè Ca(4s2) (ñïëîøíàÿ êðè-âàÿ, n = 7) è Sr(5s2) (øòðèõîâàÿ êðèâàÿ, n = 6)îò óãëà � ìåæäó îñüþ êâàíòîâàíèÿ z è âåêòîðîìv îòíîñèòåëüíîé ñêîðîñòè ñòàëêèâàþùèõñÿ ÷àñòèö(v = 1:8 � 10�3 àò. åä.)åìûõ óñëîâèÿõ ñîñòàâëÿåò 1:52 äëÿ Ca è 1:42 äëÿSr. Óâåëè÷åíèå óãëà ñòîëêíîâåíèÿ ïðèâîäèò ê óâå�ëè÷åíèþ ðîëè ìåæúÿäåðíûõ ðàññòîÿíèé R > �, èñå÷åíèÿ, âû÷èñëåííûå â ðàìêàõ ïîäõîäà (8), ïðèáëè�æàþòñÿ ê âåëè÷èíàì, ïîëó÷åííûì ñ èñïîëüçîâàíèåìêâàçèêëàññè÷åñêîãî ïîäõîäà Ëàíäàó �Çèíåðà ñ ó÷å�òîì �àêòîðîâ âûæèâàíèÿ. �àñ÷åòû ïîêàçûâàþò, ÷òîíàèáîëüøàÿ ñòàáèëüíîñòü öèðêóëÿðíûõ ðèäáåðãîâ�ñêèõ ñîñòîÿíèé ïî îòíîøåíèþ ê ðàññìàòðèâàåìîìóìåõàíèçìó îïóñòîøåíèÿ äîñòèãàåòñÿ ïðè � = �=2,ò. å. â óñëîâèÿõ, êîãäà ñêîðîñòü îòíîñèòåëüíîãî äâè�æåíèÿ îêàçûâàåòñÿ ïàðàëëåëüíà ïëîñêîñòè îðáèòûðèäáåðãîâñêîãî ýëåêòðîíà (ñì. ðèñ. 2).Íà ðèñ. 9 èçîáðàæåíû âåëè÷èíû ñå÷åíèé ðåçî�íàíñíîãî òóøåíèÿ ðèäáåðãîâñêèõ ñîñòîÿíèé â ñèñòå�ìå Li(n = 7; l = 6;m) + Ca(4s2) ïðè ðàçëè÷íûõ çíà�÷åíèÿõ óãëà ñòîëêíîâåíèÿ � è ìàãíèòíîãî êâàíòî�âîãî ÷èñëà m. Öèðêóëÿðíûå ñîñòîÿíèÿ èìåþò íàè�áîëåå ÿðêî âûðàæåííóþ óãëîâóþ çàâèñèìîñòü ñå÷å�íèé òóøåíèÿ ñðåäè nlm-ñîñòîÿíèé ñ l = n � 1. Ýòîÿâëÿåòñÿ ñëåäñòâèåì ñèëüíîé ëîêàëèçàöèè âîëíîâîé�óíêöèè âíåøíåãî ýëåêòðîíà â òàêèõ ñîñòîÿíèÿõ.�àçëè÷èå â ïðîñòðàíñòâåííîé ñòðóêòóðå âîëíîâûõ�óíêöèé áëèçêèõ ê öèðêóëÿðíûì ðèäáåðãîâñêèõ ñî�ñòîÿíèé ñ ðàçíûìè m ïðèâîäèò ê ñóùåñòâåííî ðàç�íûì õàðàêòåðàì óãëîâûõ çàâèñèìîñòåé ñå÷åíèé. Âðàññìîòðåííîì íà ðèñ. 9 ñëó÷àå ñ ðîñòîì óãëà �óíê�öèÿ � (m;�) ìîíîòîííî âîçðàñòàåò ïðèm = 0�3, ïðî�
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�èñ. 9. Çàâèñèìîñòè ñå÷åíèé ðåçîíàíñíîãî òóøå-íèÿ ðèäáåðãîâñêèõ ñîñòîÿíèé àòîìîâ Li (n = 7, l == 6; m) àòîìàìè Ca(4s2) îò óãëà ñòîëêíîâåíèÿ �(v = 1:8 � 10�3 àò. åä.). Çíà÷åíèÿ m óêàçàíû îêîëîêðèâûõÿâëÿåò íåìîíîòîííûé õàðàêòåð ïðè m = 4 è ìîíî�òîííî óáûâàåò ïðè m = 5; 6.Òàêèì îáðàçîì, íàìè áûëè ïðîäåìîíñòðèðîâàíûçàâèñèìîñòè ñå÷åíèé ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ ðèäáåð�ãîâñêèõ ñîñòîÿíèé ñ l = n�1 è �èêñèðîâàííûì çíà�÷åíèåì jmj îò óãëà ñòîëêíîâåíèÿ � è âåëè÷èíû jmj.Ïîêàçàíî, ÷òî ïðè � = 0 è jmj = n� 1, ÷òî ñîîòâåò�ñòâóåò öèðêóëÿðíîìó ñîñòîÿíèþ, ñå÷åíèÿ äîñòèãàþòìàêñèìàëüíîãî çíà÷åíèÿ.3.4. Óñðåäíåííûå ñå÷åíèÿÂ çàêëþ÷åíèå ïðèâåäåì ãðà�èêè çàâèñèìîñòèîò n� ñå÷åíèé òóøåíèÿ â ðåàêöèè Li(nlm)+Ca(4s2),óñðåäíåííûõ ïî óãëó ñòîëêíîâåíèÿ (ðèñ. 10). Âñëåä�ñòâèå ñëàáîé óãëîâîé çàâèñèìîñòè äëÿ ñîñòîÿíèé ñl = n� 1, m = 0 ýòè ñå÷åíèÿ îòëè÷àþòñÿ îò íåóñðåä�íåííûõ íå áîëåå ÷åì íà 7%. Îòëè÷èå æå äëÿ öèðêó�ëÿðíûõ ñîñòîÿíèé, õàðàêòåðèçóþùèõñÿ ñèëüíî àíè�çîòðîïíûì ïðîñòðàíñòâåííûì ðàñïðåäåëåíèåì ýëåê�òðîííîé ïëîòíîñòè, äîñòèãàåò 35%. Òàêèì îáðàçîì,óñðåäíåíèå ïî óãëó ñòîëêíîâåíèÿ ïðèâîäèò ê íåêî�òîðîìó ðîñòó óñòîé÷èâîñòè öèðêóëÿðíûõ ðèäáåðãîâ�ñêèõ ñîñòîÿíèé ïî îòíîøåíèþ ê ñòîëêíîâèòåëüíîìóîïóñòîøåíèþ. Âìåñòå ñ òåì ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òîäàæå ñ ó÷åòîì óñðåäíåíèÿ ý��åêòèâíîñòü ðàññìàò�ðèâàåìîãî â äàííîé ðàáîòå ðåçîíàíñíîãî ìåõàíèçìàòóøåíèÿ îêàçûâàåòñÿ äîñòàòî÷íî âûñîêîé, íà ÷òîóêàçûâàþò õàðàêòåðíûå âåëè÷èíû ñå÷åíèé.925
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n��èñ. 10. Ñðàâíåíèå ñå÷åíèé ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿðèäáåðãîâñêèõ ñîñòîÿíèé àòîìîâ Li(nlm) àòîìàìèCa(4s2) ïðè � = 0 (øòðèõîâûå ëèíèè) è óñðåäíåí-íûõ ïî óãëó ñòîëêíîâåíèÿ � (ñïëîøíûå ëèíèè). �àñ-÷åòû âûïîëíåíû äëÿ ñîñòîÿíèé ñ l = n � 1 (m == n�1 � êâàäðàòû,m = 0 � òðåóãîëüíèêè) è l = 0(êðóæêè). Äëÿ çíà÷åíèé îðáèòàëüíîãî óãëîâîãî ìî-ìåíòà l = n � 1 ïðèâåäåíû òàêæå ðåçóëüòàòû äëÿñå÷åíèé, óñðåäíåííûõ ïî m (øòðèõïóíêòèð)
Íà ðèñ. 10 òàêæå ïðèâåäåí ãðà�èê ñå÷åíèÿ òóøå�íèÿ ñîñòîÿíèé ñ l = n � 1, óñðåäíåííûõ ïî m. Î÷å�âèäíî, ÷òî, êàê è â ñëó÷àå ns-ñîñòîÿíèé, ýòè ñå÷å�íèÿ íå çàâèñÿò îò óãëà ñòîëêíîâåíèÿ. Óñðåäíåííûåïî óãëó ñå÷åíèÿ òóøåíèÿ öèðêóëÿðíûõ ñîñòîÿíèéïðåâûøàþò èõ â ìàêñèìóìå âñåãî íà 8%, ÷òî ÿâëÿ�åòñÿ ñëåäñòâèåì îòíîñèòåëüíî ñëàáîé çàâèñèìîñòè� (m;�) îò � ïðè jmj < l � 1. Ìàêñèìàëüíûå çíà÷å�íèÿ ñå÷åíèé ñîñòîÿíèé ñ l = n� 1 â ðàññìîòðåííîìñëó÷àå â äâà ðàçà ìåíüøå, ÷åì ñîîòâåòñòâóþùàÿ âå�ëè÷èíà äëÿ ns-ñîñòîÿíèÿ.Âàæíî îòìåòèòü, ÷òî â öåëîì ïîâåäåíèå ñå÷å�íèé ðåçîíàíñíîãî îïóñòîøåíèÿ ðèäáåðãîâñêèõ ñîñòî�ÿíèé ïðè èçìåíåíèè êâàíòîâûõ ÷èñåë nlm ñîõðàíÿ�åòñÿ ïðè ïåðåõîäå îò ñëó÷àÿ �èêñèðîâàííîãî óãëàñòîëêíîâåíèÿ � ê ñëó÷àþ ñå÷åíèé, óñðåäíåííûõ ïîóãëàì. Òàêèì îáðàçîì, â êîíêðåòíûõ ðàñ÷åòàõ äëÿâûÿñíåíèÿ õàðàêòåðà óêàçàííûõ çàâèñèìîñòåé ïðèðàçëè÷íûõ òèïàõ ñòàëêèâàþùèõñÿ àòîìîâ, êàê ïðà�âèëî, îêàçûâàåòñÿ äîñòàòî÷íûì ïðîâåäåíèå ðàñ÷åòàïðè çàäàííîì çíà÷åíèè óãëà (íàïðèìåð, ïðè � = 0).Ýòî ïîçâîëÿåò çíà÷èòåëüíî ñîêðàòèòü âðåìÿ, òðåáó�åìîå äëÿ âûïîëíåíèÿ ðàñ÷åòîâ.

4. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÂ ðàáîòå ïðîâåäåíî èññëåäîâàíèå ïðîöåññîâ âçàè�ìîäåéñòâèÿ ðèäáåðãîâñêèõ àòîìîâ â ñîñòîÿíèÿõ ñ çà�äàííûìè çíà÷åíèÿìè ãëàâíîãî, îðáèòàëüíîãî è ìàã�íèòíîãî êâàíòîâûõ ÷èñåë ñ àòîìàìè ùåëî÷íîçåìåëü�íûõ ýëåìåíòîâ â îñíîâíîì ñîñòîÿíèè, îáëàäàþùè�ìè ìàëûìè ýíåðãèÿìè ñðîäñòâà ê ýëåêòðîíó. �àñ�÷åò è àíàëèç ïðîöåññîâ îïóñòîøåíèÿ ðèäáåðãîâñêèõñîñòîÿíèé ïðè âçàèìîäåéñòâèè òàêèõ àòîìîâ áûëèïðîâåäåíû â îáëàñòè íå ñëèøêîì âûñîêèõ çíà÷åíèéý��åêòèâíîãî ãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà n� . 10,ãäå òðàäèöèîííûé ìåõàíèçì Ôåðìè, îáóñëîâëåííûéðàññåÿíèåì êâàçèñâîáîäíîãî ýëåêòðîíà íà âîçìóùà�þùåì àòîìå, îêàçûâàåòñÿ íåý��åêòèâíûì. Äîìè�íèðóþùèì ïðè ýòîì ÿâëÿåòñÿ ðåçîíàíñíûé ìåõà�íèçì ïåðåõîäîâ [33℄, ïðîèñõîäÿùèõ  îáðàçîâàíèåìñòàáèëüíîãî îòðèöàòåëüíîãî èîíà è ïîëîæèòåëüíîãîèîíà â êîíå÷íîì êàíàëå ðåàêöèè èëè ïàðû íåéòðàëü�íûõ àòîìîâ ÷åðåç ñòàäèþ âðåìåííî îáðàçóþùåãîñÿàíèîíà â õîäå ñòîëêíîâåíèÿ ÷àñòèö (êàíàë ðåçîíàíñ�íîãî òóøåíèÿ). Îñíîâíîå âíèìàíèå áûëî ñîñðåäîòî�÷åíî íà ïðîöåññàõ ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ ðèäáåðãîâ�ñêèõ àòîìîâ â öèðêóëÿðíûõ ñîñòîÿíèÿõ, êîòîðûå âíàñòîÿùåå âðåìÿ ïðåäñòàâëÿþò çíà÷èòåëüíûé èíòå�ðåñ äëÿ çàäà÷ êâàíòîâîé èí�îðìàòèêè [31; 32℄.Áûëî ïîêàçàíî, ÷òî â îòëè÷èå îò ñëó÷àÿ ñåëåê�òèâíî âîçáóæäåííûõ ðèäáåðãîâñêèõ ñîñòîÿíèé nl ñìàëûìè çíà÷åíèÿìè îðáèòàëüíîãî ìîìåíòà l � n,íàäåæíîå êîëè÷åñòâåííîå îïèñàíèå ýòîãî ïðîöåññàíå ìîæåò áûòü äàíî â ðàìêàõ òåîðåòè÷åñêîãî ïîä�õîäà, îñíîâàííîãî íà èñïîëüçîâàíèè ìåòîäà Ëàí�äàó � Çèíåðà, äîïîëíåííîãî ó÷åòîì âåðîÿòíîñòè ðàñ�ïàäà àíèîíà â ïîëå êàòèîíà (ïîäðîáíåå ñì. [33, 35℄).Äëÿ ïðåîäîëåíèÿ ýòîé òðóäíîñòè â äàííîé ðàáîòåáûë ðàçðàáîòàí ïîäõîä, îñíîâàííûé íà ÷èñëåííîìèíòåãðèðîâàíèè ñâÿçàííûõ óðàâíåíèé äëÿ àìïëè�òóä âåðîÿòíîñòåé ïåðåõîäîâ. Ìíîãîêàíàëüíîñòü çà�äà÷è ý��åêòèâíî ó÷èòûâàëàñü çà ñ÷åò ââåäåíèÿ âñèñòåìó äîïîëíèòåëüíîãî ÷ëåíà, îïèñûâàþùåãî ðàñ�ïàä îòðèöàòåëüíîãî èîíà â êóëîíîâñêîì ïîëå ïîëî�æèòåëüíîãî èîíà. �àñ÷åò ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ ïå�ðåõîäà ñ ó÷àñòèåì öèðêóëÿðíûõ ðèäáåðãîâñêèõ ñî�ñòîÿíèé áûë âûïîëíåí ñ èñïîëüçîâàíèåì ïîëó÷åí�íûõ íåäàâíî îáùèõ �îðìóë [40, 41℄, ïîçâîëÿþùèõòî÷íî ó÷åñòü èçìåíåíèå âîëíîâîé �óíêöèè ðèäáåð�ãîâñêîãî àòîìà íà õàðàêòåðíîì ðàçìåðå àíèîíà.Êîíêðåòíûå ÷èñëåííûå ðàñ÷åòû ñå÷åíèé áûëèâûïîëíåíû äëÿ ïðîöåññà ðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ öèð�êóëÿðíûõ è áëèçêèõ ê íèì ðèäáåðãîâñêèõ ñîñòîÿíèéàòîìîâ Li àòîìàìè Ca(4s2) è Sr(5s2). Â ðåçóëüòàòåïðîâåäåííûõ â ðàáîòå èññëåäîâàíèé áûëî ïîêàçàíî,926



ÆÝÒÔ, òîì 148, âûï. 5 (11), 2015 Âçàèìîäåéñòâèå ðèäáåðãîâñêèõ àòîìîâ : : :÷òî ñå÷åíèÿ òóøåíèÿ èìåþò ìàêñèìóì ïðè n = 6�7,âåëè÷èíà êîòîðîãî âîçðàñòàåò ñ óìåíüøåíèåì îòíî�ñèòåëüíîé ñêîðîñòè ñòîëêíîâåíèÿ v. Ïðè �èêñèðî�âàííîé ñêîðîñòè âäàëè îò ïîðîãîâ ìàêñèìàëüíûå ñå�÷åíèÿ ñëàáî îòëè÷àþòñÿ äëÿ l = 0�2, íî ñòàíîâÿòñÿâ íåñêîëüêî ðàç ìåíüøå äëÿ îêîëîöèðêóëÿðíûõ ñî�ñòîÿíèé jn; l = n � 1;mi. Ïðè ýòîì ïîëîæåíèå ìàê�ñèìóìà nmax ñäâèãàåòñÿ â ñòîðîíó ìåíüøèõ n.�àçðàáîòàííûé ïîäõîä ïîçâîëÿåò ðàññ÷èòàòü ñå�÷åíèÿ äëÿ �èêñèðîâàííîãî çíà÷åíèÿ ìàãíèòíîãîêâàíòîâîãî ÷èñëà ðèäáåðãîâñêîãî àòîìà. Ïîëó÷åí�íûå çàâèñèìîñòè ñå÷åíèÿ �(q)n;n�1 îò jmj èìåþò ÿðêîâûðàæåííûå ìàêñèìóìû ïðè jmj = n � 1, ÷òî ñî�îòâåòñòâóåò öèðêóëÿðíîìó ñîñòîÿíèþ. Ýòîò ðåçóëü�òàò ïðÿìî ïðîòèâîïîëîæåí ðåçóëüòàòàì âû÷èñëåíèéâ ðàìêàõ ïîäõîäà ðàáîò [33, 37℄, ÷òî óêàçûâàåò íàíåïðèìåíèìîñòü ïîñëåäíåãî äëÿ îïèñàíèÿ ïðîöåññîâñ ó÷àñòèåì öèðêóëÿðíûõ ñîñòîÿíèé.Â ðàáîòå áûëî ïðîäåìîíñòðèðîâàíî òàêæå, ÷òîäëÿ ñòîëêíîâåíèé ñ àòîìàìè â ñîñòîÿíèÿõ nlm ñå÷å�íèå ïðîöåññà òóøåíèÿ çàâèñèò îò óãëà � ìåæäó îñüþêâàíòîâàíèÿ z è îòíîñèòåëüíîé ñêîðîñòüþ ñòàëêè�âàþùèõñÿ ÷àñòèö v, ïðè÷åì õàðàêòåð çàâèñèìîñòèîïðåäåëÿåòñÿ âåëè÷èíîé ìàãíèòíîãî êâàíòîâîãî ÷èñ�ëà. Äëÿ öèðêóëÿðíûõ ñîñòîÿíèé ìèíèìàëüíûå ñå÷å�íèÿ �(q)nl (n) ïîëó÷àþòñÿ ïðè � = �=2, à ìàêñèìàëü�íûå (ïðè � = 0) ïðåâûøàþò èõ â 1.4�1.5 ðàç. Ïî�êàçàíî, ÷òî ïðè óñðåäíåíèè ïî óãëó ñòîëêíîâåíèÿñîõðàíÿþòñÿ êàê îñíîâíûå çàêîíîìåðíîñòè â çàâè�ñèìîñòÿõ ñå÷åíèé îò êâàíòîâûõ ÷èñåë ðèäáåðãîâñêî�ãî àòîìà è òèïà âîçìóùàþùåãî àòîìà, òàê è õàðàê�òåðíûå âåëè÷èíû óêàçàííûõ ñå÷åíèé. Äàííîå îáñòî�ÿòåëüñòâî ÿâëÿåòñÿ âàæíûì ñ òî÷êè çðåíèÿ àíàëè�çà äàííûõ, ïîëó÷àåìûõ â ýêñïåðèìåíòàõ, ãäå óêàçàí�íûé óãîë, êàê ïðàâèëî, íå ÿâëÿåòñÿ �èêñèðîâàííûì.�àííèå èññëåäîâàíèÿ [13℄, âûïîëíåííûå ñ èñïîëü�çîâàíèåì èìïóëüñíîãî ïðèáëèæåíèÿ â ðàìêàõ ìî�äåëè êâàçèñâîáîäíîãî ýëåêòðîíà äëÿ ñëó÷àÿ òåïëî�âûõ ñòîëêíîâåíèé àòîìîâ Na� + He ïðè n = 20, ïî�êàçàëè, ÷òî öèðêóëÿðíûå ñîñòîÿíèÿ ñòàáèëüíû ïîîòíîøåíèþ ê íåðåçîíàíñíîìó ñíÿòèþ âîçáóæäåíèÿ.Â äàííîé ðàáîòå èçó÷åí àëüòåðíàòèâíûé (ðåçîíàíñ�íûé) ìåõàíèçì äåâîçáóæäåíèÿ ÷åðåç ñòàäèþ îáðà�çîâàíèÿ îòðèöàòåëüíîãî èîíà è åãî ïîñëåäóþùåãîðàñïàäà â ïîëå ïîëîæèòåëüíîãî èîíà, êîòîðûé äî�ìèíèðóåò ïðè ìåíüøèõ n [33, 35℄. �åçóëüòàòû ïðîâå�äåííûõ ðàñ÷åòîâ óêàçûâàþò íà óâåëè÷åíèå óñòîé÷è�âîñòè öèðêóëÿðíûõ ñîñòîÿíèé ïî îòíîøåíèþ ê ðåçî�íàíñíîìó òóøåíèþ ïî ñðàâíåíèþ ñ îáû÷íî èññëåäó�åìûìè ðèäáåðãîâñêèìè nl-ñîñòîÿíèÿìè ñ òåìè æåçíà÷åíèÿìè n è ìàëûìè îðáèòàëüíûìè êâàíòîâû�ìè ÷èñëàìè (l � n). Äîïîëíèòåëüíàÿ ñòàáèëüíîñòü

ìîæåò áûòü äîñòèãíóòà, åñëè èñïîëüçîâàòü ýêñïå�ðèìåíòàëüíûå ìåòîäèêè, îáåñïå÷èâàþùèå âûïîëíå�íèå óñëîâèÿ � = �=2. Âìåñòå ñ òåì, óñòàíîâëåíî,÷òî ïðè n = 5�7 ý��åêòèâíîñòü èññëåäóåìîãî ìåõà�íèçìà îïóñòîøåíèÿ öèðêóëÿðíûõ ñîñòîÿíèé ìîæåòîêàçàòüñÿ äîñòàòî÷íî âûñîêîé (ñå÷åíèÿ äîñòèãàþò5 � 10�13 ì2 äëÿ ñòîëêíîâåíèé ñ àòîìàìè Ca), ÷òîíåîáõîäèìî ó÷èòûâàòü ïðè ïðîâåäåíèè ýêñïåðèìåí�òîâ â óñëîâèÿõ âîçáóæäåíèÿ ñîñòîÿíèé ñ íå î÷åíüâûñîêèìè n.Îáëàñòü çíà÷åíèé ý��åêòèâíîãî ãëàâíîãî êâàí�òîâîãî ÷èñëà n�, â êîòîðîé èññëåäóåìûé çäåñü ðå�çîíàíñíûé ìåõàíèçì ñòîëêíîâèòåëüíîãî îïóñòîøå�íèÿ ðèäáåðãîâñêèõ nlm-ñîñòîÿíèé àòîìîâ ÿâëÿåòñÿäîìèíèðóþùèì, çàâèñèò îò öåëîãî ðÿäà �àêòîðîâ,â òîì ÷èñëå îò ýíåðãèè ñðîäñòâà ê ýëåêòðîíó âîç�ìóùàþùåé íåéòðàëüíîé ÷àñòèöû, à òàêæå îò âåëè�÷èí îðáèòàëüíîãî l è ìàãíèòíîãî m êâàíòîâûõ ÷è�ñåë è êâàíòîâîãî äå�åêòà Æl. Êàê ïîêàçàíî â íåäàâ�íåé ðàáîòå [35℄ íà ïðèìåðå ñòîëêíîâåíèé àòîìîâLi� + Ca, Sr, Ba, â ñëó÷àå ñåëåêòèâíî âîçáóæäåí�íûõ nl-ñîñòîÿíèé ñ l � n âêëàä íåðåçîíàíñíîãî òó�øåíèÿ (ñòàíäàðòíûé ìåõàíèçì, îáóñëîâëåííûé ðàñ�ñåÿíèåì âíåøíåãî ýëåêòðîíà íà âîçìóùàþùåì àòî�ìå) îêàçûâàåòñÿ ñóùåñòâåííî íèæå, ÷åì ðåçîíàíñ�íûõ ïðîöåññîâ òóøåíèÿ è îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðûïðè n� . 10�11. Áîëåå òîãî, íåðåçîíàíñíûé âêëàäïðåíåáðåæèìî ìàë â îêðåñòíîñòÿõ ïèêîâ ðåçîíàíñ�íîãî òóøåíèÿ è îáðàçîâàíèÿ èîííûõ ïàð. Â òî æåâðåìÿ ñå÷åíèÿ íåðåçîíàíñíîãî òóøåíèÿ ñíà÷àëà ìåä�ëåííî ðàñòóò ñ óâåëè÷åíèåì n�, è äëÿ âñåõ âîçìó�ùàþùèõ àòîìîâ Ba, Sr è Ca ïåðâûé ìàêñèìóì äî�ñòèãàåòñÿ âáëèçè n� = 13, ãäå âêëàäû ðåçîíàíñíî�ãî òóøåíèÿ è îáðàçîâàíèÿ èîííîé ïàðû ñòàíîâÿòñÿìàëûìè. Òàêèì îáðàçîì, ñëåäóåò îæèäàòü, ÷òî ýòèäâà ìåõàíèçìà îïóñòîøåíèÿ ðèäáåðãîâñêèõ ñîñòîÿ�íèé ìîæíî ðàññìàòðèâàòü íåçàâèñèìî äðóã îò äðó�ãà, çà èñêëþ÷åíèåì ëèøü íåïîñðåäñòâåííîé îêðåñò�íîñòè òî÷êè n� = 10:6 äëÿ Li (ns), ãäå ý��åêòû,ñâÿçàííûå ñ èíòåð�åðåíöèåé âêëàäîâ ðåçîíàíñíîãîè íåðåçîíàíñíîãî ìåõàíèçìîâ, äîëæíû áûòü ïðèíÿ�òû âî âíèìàíèå.Â ñëó÷àå öèðêóëÿðíûõ è îêîëîöèðêóëÿðíûõ ðèä�áåðãîâñêèõ ñîñòîÿíèé àíàëèç ïîëó÷åííûõ â äàííîéðàáîòå ðåçóëüòàòîâ è èõ ñðàâíåíèå ñ ñîîòâåòñòâó�þùåé îöåíêîé âêëàäà íåðåçîíàíñíîãî ìåõàíèçìàïîêàçûâàþò, ÷òî ðåçîíàíñíûé ìåõàíèçì ïðåèìóùå�ñòâåííî îïðåäåëÿåò âåëè÷èíû ñå÷åíèé òóøåíèÿ ïðèn� . 9. Â íåïîñðåäñòâåííîé îêðåñòíîñòè n� � 9íåâîçìîæíî, îäíàêî, äîñòîâåðíî ðàññ÷èòàòü ñå÷åíèåòóøåíèÿ, ðàññìàòðèâàÿ âêëàäû îò ðåçîíàíñíîãî èíåðåçîíàíñíîãî ìåõàíèçìîâ ïåðåõîäîâ íåçàâèñèìûì927
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