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ÇÀÕÂÀÒ ÝËÅÊÒ�ÎÍÀ Ï�È ÑÒÎËÊÍÎÂÅÍÈÈÎÒ�ÈÖÀÒÅËÜÍÎ�Î È ÏÎËÎÆÈÒÅËÜÍÎ�Î ÈÎÍÎÂÌ. È. ×èáèñîâ *�îññèéñêèé íàó÷íûé öåíòð ¾Êóð÷àòîâñêèé èíñòèòóò¿, Èíñòèòóò ÿäåðíîãî ñèíòåçà123182, Ìîñêâà, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 16 �åâðàëÿ 2001 ã.Èññëåäóåòñÿ ñòîëêíîâåíèå îòðèöàòåëüíîãî è ïîëîæèòåëüíîãî àòîìíûõ èîíîâ. Âîëíîâàÿ �óíêöèÿ èîííî-ãî ñîñòîÿíèÿ âûðàæàåòñÿ ÷åðåç êóëîíîâñêóþ �óíêöèþ �ðèíà. Íîðìèðîâàíèå ýòîé �óíêöèè ïîçâîëÿåòïîëíîñòüþ îïèñàòü ñèñòåìó äâóõ èîíîâ. Îáìåííûå ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû îêàçûâàþòñÿ ðàâíûìè ñóììàìïðîèçâåäåíèé êóëîíîâñêèõ âîëíîâûõ �óíêöèé ïî âûðîæäåííûì ñîñòîÿíèÿì. Ýòè ñóììû âûðàæàþòñÿ÷åðåç êâàäðàòè÷íóþ �îðìó âîëíîâîé �óíêöèè ñîñòîÿíèÿ ñ ðàâíûìè íóëþ óãëîâûìè êâàíòîâûìè ÷èñ-ëàìè l = m = 0. Èññëåäóåòñÿ ý��åêò íåàäèàáàòè÷åñêîé ñâÿçè êâàçèïåðåñåêàþùèõñÿ òåðìîâ ñ äðóãèìèòåðìàìè ñèñòåìû, êîòîðûé ñóùåñòâåííî óâåëè÷èâàåò ñå÷åíèå îäíîýëåêòðîííîãî çàõâàòà.PACS: 34.10.+x, 34.70.+e1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÂ ðàáîòå èññëåäóþòñÿ ñòîëêíîâåíèÿ îòðèöàòåëü�íûõ è ïîëîæèòåëüíûõ àòîìíûõ èîíîâ. Èçó÷àåòñÿïðîöåññ îäíîýëåêòðîííîãî çàõâàòàA� + BZ+ ! A+ B(Z�1)+(n) (1)ïðè ìàëûõ ñêîðîñòÿõ ñòîëêíîâåíèÿ v � v0 == 2:19 � 108 ñì/ñ. Ñå÷åíèå îäíîýëåêòðîííîãî çàõâàòàâ ñòîëêíîâåíèè H� ñ ïðîòîíîì, H�+H+ = H+H(n),è íåêîòîðûìè äðóãèìè îäíîêðàòíûìè ïîëîæèòåëü�íûìè èîíàìè ðàíåå âû÷èñëÿëîñü â ðàáîòàõ [1�12℄ èèçìåðÿëîñü â [13�16℄. Ñå÷åíèå ðåêîìáèíàöèè H� ïðèñòîëêíîâåíèè ñ �-÷àñòèöåé, H�+He++ = H+He+(n),èçìåðÿëîñü ýêñïåðèìåíòàëüíî [17, 18℄ è ðàññ÷èòûâà�ëîñü òåîðåòè÷åñêè [17, 19℄ (ñì. òàêæå [20, 21℄); ñòîëê�íîâåíèå H� + fNe3+;Ar3+g èçó÷àëîñü â ýêñïåðèìåí�òàëüíûõ èçìåðåíèÿõ [22, 23℄ è â ðàáîòå [24℄. Ñå÷åíèåîáðàçîâàíèÿ èîíà Ca� â îáðàòíîé ðåàêöèèCa+ B�(n)! Ca� + B+; (2)ðàññ÷èòûâàëîñü â ðàáîòàõ [25�27℄ è èçìåðÿëîñü â ðà�áîòàõ [28�30℄.Ñâîéñòâà ñòàëêèâàþùåéñÿ ñèñòåìû, êîòîðàÿ ìî�æåò îáðàçîâàòü ïàðó ïðîòèâîïîëîæíî çàðÿæåííûõ*E-mail: hib�nfi.kiae.ru

èîíîâ, îïðåäåëÿþòñÿ ïåðåñå÷åíèåì òåðìîâ. Âåðîÿò�íîñòü ðåàêöèé îäíîýëåêòðîííîãî îáìåíà (1), (2) ïðèìàëûõ ñêîðîñòÿõ ñòîëêíîâåíèÿ ñóùåñòâåííî âîçðàñ�òàåò ïðè íàëè÷èè òàêèõ ïåðåñå÷åíèé. Ïîñêîëüêóýíåðãèè ñâÿçè îòðèöàòåëüíûõ èîíîâ ìàëû, èîííûéòåðì ïåðåñåêàåò òåðìû âûñîêîâîçáóæäåííûõ ñîñòî�ÿíèé ñ áîëüøèìè çíà÷åíèÿìè ãëàâíîãî êâàíòîâîãî÷èñëà n. Òàêèå ñîñòîÿíèÿ ëþáîãî àòîìà áëèçêè ïîñâîèì ñâîéñòâàì ê ÷èñòî êóëîíîâñêèì ñîñòîÿíèÿì,ýíåðãèè êîòîðûõ íå çàâèñÿò (èëè ñëàáî çàâèñÿò) îòîðáèòàëüíûõ êâàíòîâûõ ÷èñåë l è m. Ñëåäîâàòåëü�íî, â ñòîëêíîâåíèÿõ (1), (2) èîííûé òåðì ïåðåñåêà�åò ñëîæíûå ìíîãîîáðàçèÿ âûðîæäåííûõ ñîñòîÿíèé,÷èñëî êîòîðûõ äëÿ êàæäîãî n ðàâíî n2.Â ðàííèõ ðàáîòàõ [31�36℄ äëÿ èññëåäîâàíèÿ ðå�àêöèè (1) èñïîëüçîâàëîñü ïðèáëèæåíèå ïîòåíöèàëàíóëåâîãî ðàäèóñà, ïðèáëèæåíèå Æ-ïîòåíöèàëà, êî�òîðîå ïðèìåíèìî äëÿ ñëó÷àÿ òàêèõ îòðèöàòåëüíûõèîíîâ, ñëàáîñâÿçàííûé ýëåêòðîí êîòîðûõ íå èìååòîðáèòàëüíîãî ìîìåíòà, êàê, íàïðèìåð, äëÿ èîíà H�.Óðîâíè ýíåðãèè â ýòèõ ðàáîòàõ îïðåäåëÿëèñü ïðèðåøåíèè òðàíñöåíäåíòíîãî óðàâíåíèÿ, ñîäåðæàùåãîëîãàðè�ìè÷åñêóþ ïðîèçâîäíóþ êóëîíîâñêîé �óíê�öèè �ðèíà. Ïðè ýòîì ïîëó÷àëîñü, ÷òî äëÿ êàæäî�ãî ïåðåñå÷åíèÿ, äëÿ êàæäîãî n èç ïîëíîãî ÷èñëà n2ñîñòîÿíèé òîëüêî îäíî âçàèìîäåéñòâóåò ñ èîííûìñîñòîÿíèåì. Ýíåðãèè æå îñòàëüíûõ n2 � 1 ñîñòîÿ�íèé, òàê íàçûâàåìûõ ¾ïàññèâíûõ¿ ñîñòîÿíèé, èîí�291 5*



Ì. È. ×èáèñîâ ÆÝÒÔ, òîì 120, âûï. 2 (8), 2001íûì òåðìîì íå âîçìóùàþòñÿ, è â êîíêðåòíûõ ðàñ�÷åòàõ [33℄ ýòè ñîñòîÿíèÿ íå ó÷èòûâàëèñü.Â äåéñòâèòåëüíîñòè æå ¾ïàññèâíûå¿ ñîñòîÿíèÿïðèíèìàþò ó÷àñòèå â ïðîöåññàõ (1), (2). Õîòÿ ýíåð�ãèè ¾ïàññèâíûõ¿ ñîñòîÿíèé íå âîçìóùàþòñÿ, èõ âîë�íîâûå �óíêöèè çàâèñÿò îò âðåìåíè, èáî îíè ïîëó�÷àþòñÿ ïðè ïåðåñòðîéêå áàçèñà êóëîíîâñêèõ �óíê�öèé è îêàçûâàþòñÿ çàâèñÿùèìè îò ðàññòîÿíèÿ ìåæ�äó ñòàëêèâàþùèìèñÿ èîíàìè. Àäèàáàòè÷åñêèé ìàò�ðè÷íûé ýëåìåíò îò ïðîèçâîäíîé ïî âðåìåíè ìåæäó¾àêòèâíûì¿ è ¾ïàññèâíûìè¿ ñîñòîÿíèÿìè íå ðàâåííóëþ. Â äàííîé ðàáîòå ñòðîèòñÿ ïîëíûé àäèàáàòè÷å�ñêèé áàçèñ âîëíîâûõ �óíêöèé, êîòîðûé èñïîëüçóåò�ñÿ ïðè ðåøåíèè àäèàáàòè÷åñêîé ñèñòåìû óðàâíåíèéñèëüíîé ñâÿçè.Â èñïîëüçóåìîì ïðèáëèæåíèè âîëíîâàÿ �óíê�öèÿ âíåøíåãî ñëàáîñâÿçàííîãî ýëåêòðîíà âûðàæà�åòñÿ ÷åðåç êóëîíîâñêóþ �óíêöèþ �ðèíà, êîòîðàÿðàâíà ëèíåéíîé êîìáèíàöèè âîëíîâûõ �óíêöèé èîí�íîãî è êîâàëåíòíîãî ñîñòîÿíèé. Ýòà �óíêöèÿ, íîð�ìèðîâàííàÿ íà åäèíèöó êàê âîëíîâàÿ �óíêöèÿ ñâÿ�çàííîãî ñîñòîÿíèÿ ñ îòðèöàòåëüíîé ýíåðãèåé [7, 8℄,ïîäðîáíî èññëåäóåòñÿ íà ïîëóïëîñêîñòè E;R (ýíåð�ãèÿ, ìåæúÿäåðíîå ðàññòîÿíèå, �1 � E � +10 � R � 1). Ýòî èññëåäîâàíèå ïîçâîëèëî íàéòè âå�ëè÷èíû ðàçäâèæåíèÿ ýíåðãèé àäèàáàòè÷åñêèõ òåð�ìîâ ïðè êâàçèïåðåñå÷åíèÿõ è âû÷èñëèòü òàêæå âñåìàòðè÷íûå ýëåìåíòû ìåæäó àäèàáàòè÷åñêèìè ñîñòî�ÿíèÿìè, ò. å. ïîçâîëèëî ïîëíîñòüþ îïèñàòü ñèñòåìóA� + BZ+. Òàêîé ïîäõîä ïîçâîëÿåò ðàññìàòðèâàòüñëó÷àè îòðèöàòåëüíûõ èîíîâ ñ ëþáûì îðáèòàëüíûììîìåíòîì L.Â íàñòîÿùåé ñòàòüå ðàññìàòðèâàþòñÿ ñëó÷àèL = 0 (H�) è L = 1 (Ca�). Íàéäåíî, ÷òî âåëè÷èíàðàçäâèæåíèÿ òåðìîâ ïðè êâàçèïåðåñå÷åíèÿõ âûðà�æàåòñÿ ÷åðåç ñóììû ïðîèçâåäåíèé êóëîíîâñêèõ âîë�íîâûõ �óíêöèé ïî âûðîæäåííûì ñîñòîÿíèÿì, ò. å.ïî óãëîâûì êâàíòîâûì ÷èñëàì l;m. Àíàëèç çàìêíó�òîãî âûðàæåíèÿ äëÿ êóëîíîâñêîé �óíêöèè �ðèíà,íàéäåííîãî Õîñòëåðîì è Ïðàòòîì [37, 38℄, ïîçâîëÿ�åò âûðàçèòü ýòè ñóììû ÷åðåç êâàäðàòè÷íóþ �îðìóâîëíîâîé �óíêöèè òîëüêî îäíîãî ñîñòîÿíèÿ ñ ðàâíû�ìè íóëþ óãëîâûìè êâàíòîâûìè ÷èñëàìè l = m = 0.Òàêèå ñóììû, îïèñûâàþùèå ïîâåäåíèå îòðèöàòåëü�íîãî èîíà ñ íóëåâûì îðáèòàëüíûì ìîìåíòîì L = 0â ïîëå ïîëîæèòåëüíîãî èîíà, áûëè âû÷èñëåíû ðà�íåå [39�41℄, à àíàëîãè÷íûå ñóììû äëÿ èîíîâ ñ ìî�ìåíòîì L = 1 âû÷èñëÿþòñÿ â äàííîé ðàáîòå.Èññëåäóåòñÿ òàêæå ñëåäóþùèé ý��åêò íåàäèà�áàòè÷íîñòè, îáñóæäàâøèéñÿ ðàíåå [24℄ â ïðèáëèæå�íèè àòîìíîãî áàçèñà. Åñëè èîííûé òåðì êâàçèïåðå�ñåêàåò n-é êîâàëåíòíûé òåðì, òî ìàòðè÷íûé ýëåìåíò

ìåæäó èîííûì ñîñòîÿíèåì è äðóãèì êîâàëåíòíûìñîñòîÿíèåì n0 èñïûòûâàåò ðåçêèé ñêà÷îê, èç-çà êî�òîðîãî çàñåëåííîñòü ñîñòîÿíèÿ n0 âîçðàñòàåò. Ýòîòý��åêò îêàçûâàåòñÿ äîâîëüíî ñèëüíûì. Îí çàìåò�íî óâåëè÷èâàåò ïîëíîå ñå÷åíèå îäíîýëåêòðîííîãî çà�õâàòà (1).Â ñòàòüå èñïîëüçóåòñÿ àòîìíàÿ ñèñòåìà åäèíèö:e2 = m = ~ = 1.2. ÂÎËÍÎÂÀß ÔÓÍÊÖÈß ÂÍÅØÍÅ�ÎÝËÅÊÒ�ÎÍÀÂîëíîâàÿ �óíêöèÿ �(R; r) ñëàáîñâÿçàííîãî ýëåê�òðîíà ñèñòåìû A� +BZ+ ÿâëÿåòñÿ ðåøåíèåì âîëíî�âîãî óðàâíåíèÿ���2 � Zr + V (jR� rj)�E�� (R; r) = 0; (3)ãäå V (jR� rj) � ïîòåíöèàëüíàÿ ýíåðãèÿ âçàèìîäåé�ñòâèÿ ñëàáîñâÿçàííîãî ýëåêòðîíà ñ îñòîâîì àòîìàA. Âîëíîâàÿ �óíêöèÿ �0(r) íåâîçìóùåííîãî îòðè�öàòåëüíîãî èîíà A� óäîâëåòâîðÿåò óðàâíåíèþ���2 + V (jR� rj)�E0��0 (r) = 0: (4)�àññìîòðèì �óíêöèþ �ðèíà G(r; r0; E), ÿâëÿþ�ùóþñÿ ðåøåíèåì óðàâíåíèÿ:���2 � Zr �E�G(r;R; E) = Æ(R� r); (5)è ñïåêòðàëüíîå ðàçëîæåíèå êîòîðîé ïî ñîáñòâåííûì�óíêöèÿì êóëîíîâñêîãî ïîëÿ ðàâíî [42℄:G(r;R; E) =Xnlm  nlm(r) �nlm(R)En �E ; (6)ãäå ñóììà îçíà÷àåò ñóììèðîâàíèå ïî äèñêðåòíûì ñî�ñòîÿíèÿì ñ îòðèöàòåëüíîé ýíåðãèåé è èíòåãðèðîâà�íèå ïî êîíòèíóóìó. Â ñ�åðè÷åñêèõ êîîðäèíàòàõ êó�ëîíîâñêèå ñîáñòâåííûå �óíêöèè ñâÿçàííûõ ñîñòîÿ�íèé ñ îòðèöàòåëüíîé ýíåðãèåé ðàâíû [43℄: nlm(r) = fnl(r)Ylm(�; �);Ylm(�; �) = NlmP jmjl (os �)exp(im�)p2� ; (7)d2fnldr2 + 2r dfnldr + 2�En + Zr � l(l + 1)2r2 �fnl = 0; (8)fnl(r) = Nnl�2Zrn �l exp��Zrn ��� F��n+ l + 1; 2l+ 2; 2Zrn �; (9)292



ÆÝÒÔ, òîì 120, âûï. 2 (8), 2001 Çàõâàò ýëåêòðîíà ïðè ñòîëêíîâåíèè : : :En = �Z2=2n2; Nnl = 2Z3=2n2(2l + 1)!s (n+ l)!(n� l � 1)! ;Nlm =s2l+ 12 (l � jmj)!(l + jmj)! :Ñ ïîìîùüþ �óíêöèè �ðèíà âìåñòî äè��åðåíöè�àëüíîãî óðàâíåíèÿ (3) ìîæíî íàïèñàòü èíòåãðàëü�íîå óðàâíåíèå�(R; r) = � Z G(r; r0; E)V (jr0�Rj)�(R; r0)dr0: (10)Ý��åêòèâíûé ðàçìåð ïîòåíöèàëà V îòíîñèòåëüíîìàë, è ìû ìîæåì ðàçëîæèòü �óíêöèþ �ðèíà â ðÿäÒåéëîðà ïî ïåðåìåííîé r0 â òî÷êå r0 = R:G (r; r0; E) � G (r;R; E) + dGdr0 ����r0=R (r0 �R) + : : :(11)Äëÿ áîëüøèõ ìåæúÿäåðíûõ ðàññòîÿíèé, óäîâëå�òâîðÿþùèõ óñëîâèþR� 1;  = p�2"0; (12)âîçìóùåíèå îòðèöàòåëüíîãî èîíà ïîëîæèòåëü�íûì ÿâëÿåòñÿ ìàëûì, îíî ñâîäèòñÿ ê ñðàâíè�òåëüíî ìàëîìó ïîëÿðèçàöèîííîìó ñìåùåíèþåãî óðîâíÿ ýíåðãèè "0. Äëÿ H� âåëè÷�èíû "0 == �0:75421 ýÂ = �0:027716 àò.åä.,  = 0:23544 èèç óñëîâèÿ (12) ñëåäóåò, ÷òî ìåæúÿäåðíûå ðàññòî�ÿíèÿ R � 4:25a0 (a0 � áîðîâñêèé ðàäèóñ). ÄëÿCa�(4s24p), èìåþùåãî äâà ñâÿçàííûõ óðîâíÿ, äâåêîìïîíåíòû òîíêîé ñòðóêòóðû ñ ïîëíûìè ìîìåí�òàìè j = 1=2 è 3=2 ðàâíû: "1=20 = �0:02455 ýÂ,1=2 = 0:04248, R � 24a0 è "3=20 = �0:01973 ýÂ,3=2 = 0:03808, R � 26a0. �àññòîÿíèÿ, êîòîðûå âíî�ñÿò îñíîâíîé âêëàä â ñå÷åíèÿ èçó÷àåìûõ ïðîöåññîâ,áîëåå ÷åì â 10 ðàç ïðåâîñõîäÿò ýòè ãðàíè÷íûå ðàñ�ñòîÿíèÿ, ñì. íèæå, òàê ÷òî óñëîâèå (12) âûïîëíÿåòñÿñ áîëüøèì çàïàñîì, è â èíòåãðàë óðàâíåíèÿ (10)ìîæíî ïîäñòàâëÿòü íåâîçìóùåííóþ âîëíîâóþ�óíêöèþ èîííîãî ñîñòîÿíèÿ.2.1. Îòðèöàòåëüíûé èîí ñ íóëåâûìîðáèòàëüíûì ìîìåíòîì, L = 0�àññìîòðèì âíà÷àëå îòðèöàòåëüíûé èîí, ñëàáî�ñâÿçàííûé ýëåêòðîí êîòîðîãî íå îáëàäàåò îðáèòàëü�íûì ìîìåíòîì, L = 0. Âîëíîâàÿ �óíêöèÿ íåâîçìó�

ùåííîãî îòðèöàòåëüíîãî èîíà â ýòîì ñëó÷àå ìîæåòáûòü âûáðàíà ðàâíîé:�0(jr�Rj) = N0 exp(�jr�Rj)jr�Rj ;N0 =r 2� ; "0 = �22 ; L = 0; (13)÷òî ÿâëÿåòñÿ ïðåäåëîì âîëíîâîé �óíêöèè èîííî�ãî ñîñòîÿíèÿ � ïðè áåñêîíå÷íîì ìåæúÿäåðíîì ðàñ-ñòîÿíèè.Ïîäñòàâëÿÿ â èíòåãðàë (10) �óíêöèþ (13) è ðàç�ëîæåíèå �óíêöèè �ðèíà (11), íàéäåì, ÷òî äëÿ L = 0âîëíîâàÿ �óíêöèÿ âíåøíåãî ýëåêòðîíà ðàâíà �óíê�öèè �ðèíà ïðè r0 = R�(R; r) � C0G(r;R; E); (14)òàê êàê äëÿ L = 0 �óíêöèÿ �0 íå çàâèñèò îò óãëîâ èâêëàä îò âòîðîãî ÷ëåíà ðàçëîæåíèÿ (11) îáðàùàåòñÿâ íóëü. Âêëàäû îò âûñøèõ ÷ëåíîâ ðàçëîæåíèÿ (11)ïðîïîðöèîíàëüíû ïîëîæèòåëüíûì ñòåïåíÿì ìàëîéýíåðãèè ñâÿçè îòðèöàòåëüíîãî èîíà j"0jp � 1, p � 1,è èìè ìîæíî ïðåíåáðå÷ü. Êîíñòàíòà C0 â (14) îïðå�äåëÿåòñÿ íîðìèðîâêîé.Çàìêíóòîå âûðàæåíèå äëÿ êóëîíîâñêîé �óíêöèè�ðèíà áûëî íàéäåíî Õîñòëåðîì è Ïðàòîì [37, 38℄1):G(r; r0; E) = �(1� Z�)2�jr� r0j �� �W (�x)M 0(�y)�W 0(�x)M(�y)�; (15)�fx;yg = fx; yg� ; x = r + r0 + jr� r0j;y = r + r0 � jr� r0j; � � 1p�2E : (16)Ôóíêöèè Óèòòåêåðà W (�) è M(�) èìåþò â (15)èíäåêñû Z� è 1=2 è ÿâëÿþòñÿ ðåøåíèÿìè óðàâíå�íèÿ [44℄:W 00Z�;1=2(�) +��14 + Z�� �WZ�;1=2(�) = 0 (17)è àíàëîãè÷íîãî äëÿ �óíêöèè MZ�;1=2(�). Â ïðåäåëåE ! En, êîãäà Z� ! n, óðàâíåíèå (17) ïðè çàìåíåïåðåìåííûõ � = 2Zr=n ïåðåõîäèò â óðàâíåíèå äëÿêóëîíîâñêîé �óíêöèè �n0 = r n0(r) äëÿ ñîñòîÿíèÿñ íóëåâûì îðáèòàëüíûì ìîìåíòîì l = 0:d2�n0dr2 + 2�En + Zr ��n0 = 0: (18)1) Íàøå îïðåäåëåíèå �óíêöèè �ðèíà, �îðìóëû (6) è (15)îòëè÷àþòñÿ îò òàêîâûõ â [37, 38℄ ìíîæèòåëåì (�2).293



Ì. È. ×èáèñîâ ÆÝÒÔ, òîì 120, âûï. 2 (8), 2001Ôóíêöèÿ Óèòòåêåðà M âûðàæàåòñÿ ÷åðåç ëèíåé�íóþ êîìáèíàöèþ �óíêöèéWZ�(�) èW�Z�(��) [44℄:�(1� Z�)MZ�;1=2(�) = (�1)1+Z� �(1� Z�)�(1 + Z�) ��WZ�;1=2(�) + (�1)Z�W�Z�;1=2(��); (19)ïðè÷åì �óíêöèÿ WZ�(�) ýêñïîíåíöèàëüíî óáûâà�åò, à W�Z�(��) ýêñïîíåíöèàëüíî âîçðàñòàåò ïðè� !1.Èñïîëüçóÿ ëèíåéíóþ êîìáèíàöèþ (19), �óíêöèþ�ðèíà (15) ìîæíî çàïèñàòü ïðè r0 = R â âèäå ñóììûäâóõ ÷ëåíîâ:G(r;R; E) = (�1)1+Z�2� �(1� Z�)�(1 + Z�)G1(r;R; E) ++ (�1)Z�2� G2(r;R; E); (20)G1(r;R; E) = W+(�x)W 0+(�y)�W 0+(�x)W+(�y)jr�Rj ; (21)G2(r;R; E) == W+(�x)W 0�(�y)�W 0+(�x)W�(�y)jr�Rj ;r0 = R; (22)ãäå W+ � WZ�;1=2(�), W� � W�Z�;1=2(��). Ôóíê�öèè W+ è W� íåðåãóëÿðíû â íóëå, íî èõ ëèíåéíàÿ

êîìáèíàöèÿ (19), ò. å. �óíêöèÿ M , ðåãóëÿðíà â íó�ëå. Ñîîòâåòñòâåííî, �óíêöèè G1 è G2 íåðåãóëÿðíûâ ïðåäåëå r ! 0 èëè r0 ! 0, íî èõ ñóììà, ò. å. ïîë�íàÿ �óíêöèÿ �ðèíà (15), ðåãóëÿðíà â ýòèõ ïðåäåëàõ.Ôóíêöèþ G2 ìîæíî íàçâàòü èîííîé ÷àñòüþ �óíê�öèè �ðèíà, à �óíêöèþ G1 � êîâàëåíòíîé ÷àñòüþ.Ýíåðãèè ñâÿçè îòðèöàòåëüíûõ èîíîâ "0 ìàëû, èíàñ èíòåðåñóþò ìàëûå âåëè÷èíû ýíåðãèè E ñèñòåìûH� + AZ+. Äëÿ òàêèõ ýíåðãèé ìîæíî èñïîëüçîâàòüëèáî àñèìïòîòèêó �óíêöèé Óèòòåêåðà ïî èíäåêñóZ� ! 1 [45℄, ëèáî âû÷èñëÿòü èõ â êâàçèêëàññè÷å�ñêîì ïðèáëèæåíèè äëÿ ðåøåíèÿ óðàâíåíèÿ (17). Ìûèñïîëüçóåì êâàçèêëàññè÷åñêîå ïðèáëèæåíèå [7℄, ñî�ãëàñíî êîòîðîìó ðåøåíèÿ óðàâíåíèÿ (17) â ïîäáàðü-åðíîé îáëàñòè ðàâíûWZ�;1=2(�) = C1 exp�� �Z�0 jp(� 0)jd� 0�(1� �0=�)1=4 ;W�Z�;1=2(��) = C2 exp�+ �Z�0 jp(� 0)jd� 0�(1� �0=�)1=4 ;jp(�)j =r14 � Z�� ; � > �0 � 4Z�: (23)
Ïîñëå èíòåãðèðîâàíèÿ ïîëó÷àåì �óíêöèè W [7℄:

W (�) = exp��12p�(� � �0)� Z� � 2Z� ln p� �p� � �02Z� �(1� �0=�)1=4 ; (24)ãäå çíàê ¾+¿ ñîîòâåòñòâóåò �óíêöèè W�Z�;1=2(��), çíàê ¾�¿ � �óíêöèè WZ�;1=2(�). Ïðè ýòîì �óíêöèÿMðàâíà ëèíåéíîé êîìáèíàöèè (19) ñ ó÷åòîì ñîîòíîøåíèé (24).Àñèìïòîòèêà �óíêöèé Óèòòåêåðà W� ïðè � !1 ðàâíà [44℄:WZ�;1=2(�) � �Z� exp���2��1� Z�(Z� � 1)� + Z�(Z� � 1)2(Z� � 2)2�2 + : : :�;W�Z�;1=2(��) � ��Z� exp��2��1 + Z�(Z� + 1)� + Z�(Z� + 1)2(Z� + 2)2�2 + : : :�: (24à)Îòìåòèì, ÷òî äëÿ âûñîêîâîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé,êîãäà Z� � 3�5, âòîðîé è òðåòèé ÷ëåíû ýòèõàñèìïòîòè÷åñêèõ ðàçëîæåíèé ñòàíîâÿòñÿ ìàëûìèíà ñðàâíèòåëüíî áîëüøèõ ðàññòîÿíèÿõ, â 3�4 ðàçàïðåâûøàþùèõ ðàçìåð îáëàñòè êëàññè÷åñêè ðàçðå�øåííîãî äâèæåíèÿ r� = ZjEj�1 äëÿ äàííîé ýíåðãèèE. Âû÷èñëåíèå æå �óíêöèéW ïî �îðìóëàì (24a) ñ
òðåìÿ ÷ëåíàìè àñèìïòîòè÷åñêîãî ðàçëîæåíèÿ îáåñ�ïå÷èâàåò äîâîëüíî âûñîêóþ òî÷íîñòü (� 1%) âïëîòüäî ðàññòîÿíèé ðàâíûõ è ìåíüøèõ r� .Êâàçèêëàññè÷åñêîå ïðåäñòàâëåíèå (24) �óíêöèéW� óäîáíî èñïîëüçîâàòü äëÿ èññëåäîâàíèÿ èîííîé÷àñòè �óíêöèè �ðèíà G2 â îêðåñòíîñòè îòðèöàòåëü-294



ÆÝÒÔ, òîì 120, âûï. 2 (8), 2001 Çàõâàò ýëåêòðîíà ïðè ñòîëêíîâåíèè : : :íîãî èîíà, ò. å. ïðè jr � Rj � R. Ïðîâåäÿ ñîîòâåò�ñòâóþùåå ðàçëîæåíèå, ïîëó÷àåì:G2(r;R; E) � exp��sljr�Rj�jr�Rj ;jr�Rj � R; sl(R) �p�2(E + Z=R): (25)Ôîðìà ýòîé �óíêöèè òàêàÿ æå, êàê ó íåâîçìóùåí�íîé �óíêöèè (13). Åñëè æå ýíåðãèÿ E ðàâíà ýíåðãèèîòðèöàòåëüíîãî èîíà â íóëåâîì ïðèáëèæåíèè:E � E0(R) = "0 � ZR; (26)òî ó �óíêöèé (25) è (13) ñîâïàäàþò è ïîêàçàòåëè ýêñ�ïîíåíò sl = . Äëÿ íåñêîëüêèõ çíà÷åíèé ýíåðãèè Eïðîèçâåäåíèå jr�RjG2 âû÷èñëÿëîñü òî÷íî, ñ èñïîëü�çîâàíèåì ðÿäîâ ïî ïîëîæèòåëüíûì ñòåïåíÿì àðãó�ìåíòà äëÿ �óíêöèé Óèòòåêåðà [44℄. Ïîëó÷åííûé ðå�çóëüòàò ñðàâíèâàëñÿ ñ �îðìóëîé (25). �àñõîæäåíèÿíå ïðåâûøàëè íåñêîëüêèõ ïðîöåíòîâ, ò. å. êâàçèêëàñ�ñè÷åñêîå ïðèáëèæåíèå îêàçûâàåòñÿ âåñüìà òî÷íûì.Ôóíêöèÿ G1 íå èìååò îñîáåííîñòè ïðè r ! Rè åå ïîâåäåíèå â îêðåñòíîñòè îòðèöàòåëüíîãî èîíàìîæíî íàéòè ïðè ðàçëîæåíèè âûðàæåíèÿ (21) â ðÿäÒåéëîðà ïî ñòåïåíÿì �x � �0 è �y � �0. �åçóëüòàò òà�êîãî ðàçëîæåíèÿ èìååò âèäG1(r;R; E) = W+(�x)W 0+(�y)�W 0+(�x)W+(�y)jr�Rj �� �2��dW+dR �2 + 2�E + ZR�W 2+��=2R=� �� Z�2 (r �R)W 2+(2R=�)R2 + : : : (27)Ïåðâûé ÷ëåí ýòîãî ðàçëîæåíèÿ îïðåäåëÿåò âåëè÷è�íó ðàçäâèæåíèÿ òåðìîâ ïðè êâàçèïåðåñå÷åíèÿõ.Îáðàòèìñÿ òåïåðü ê íîðìèðîâàíèþ �óíêöèè�ðèíà, ðàññìàòðèâàåìîé â êà÷åñòâå âîëíîâîé �óíê�öèè (ñì. ñîîòíîøåíèå (14)). Íîðìèðîâàííóþ âîëíî�âóþ �óíêöèþ �(R; r) ìîæíî çàïèñàòü â âèäå�(R; r) = N(R)jr�Rj�W�x��M 0�y����W 0�x��M�y���;N(R) = �Z �W�x��M 0�y����W 0�x��M�y���2 d�(r�R)2 ��1=2; (28)

0 20 40 60 800.0010.010.1110
R, àò. åä.

N; Z = 2

�èñ. 1. Íîðìèðîâî÷íûé �àêòîð N êàê �óíê-öèÿ ìåæúÿäåðíîãî ðàññòîÿíèÿ R äëÿ ñèñòåìûH� + He++èëè â âèäå�(R; r) = 2�N0B(R)G(r;R; E) == N(R)�(1+Z�)G1(r;R; E)+B(R)N0G2(r;R; E); (29)ãäå B(R) � N(R)N0�(1� Z�) : (30)Ïðè âû÷èñëåíèè íîðìèðîâî÷íîãî �àêòîðà N(R)÷èñëåííîå èíòåãðèðîâàíèå ïî ïîëîæèòåëüíûì ñòå�ïåíÿì àðãóìåíòà ïðîâîäèëîñü ñ èñïîëüçîâàíèåì ðÿ�äîâ äëÿ �óíêöèé Óèòòåêåðà W è M [44℄. Ýíåð�ãèÿ ñ÷èòàëàñü çàâèñÿùåé îò ìåæúÿäåðíîãî ðàññòîÿ-íèÿ ïîñðåäñòâîì ñîîòíîøåíèÿ íóëåâîãî ïðèáëèæå�íèÿ (26). Ïîäðîáíî âîïðîñ îá ýíåðãèè ðàññìàòðè�âàåòñÿ â ðàçä. 4. Íàéäåííûå �óíêöèè N(R); B(R)ïîêàçàíû íà ðèñ. 1 è 2 äëÿ Z = 2. Êàê âèäíî èçðèñ. 1, íîðìèðîâî÷íûé êîý��èöèåíò N(R) èìååòðåçêèå ìàêñèìóìû ïðè ïåðåñå÷åíèÿõ òåðìîâ, êîãäàE = En = �Z2=2n2.Âäàëè îò ïåðåñå÷åíèé òåðìîâ, êîãäà ïîäûíòå�ãðàëüíîå âûðàæåíèå â (28) âåëèêî, à íîðìèðîâî÷�íûé êîý��èöèåíò N(R) ìàë, ãëàâíûì â ëèíåéíîéêîìáèíàöèè (19) ÿâëÿåòñÿ ýêñïîíåíöèàëüíî âîçðàñ�òàþùèé ÷ëåí (àðãóìåíò �óíêöèèM ìåíÿåòñÿ â ïðå�äåëàõ 0 � �y � 2R=�). Âáëèçè æå ïåðåñå÷åíèé ãëàâ�íûì â (19) ÿâëÿåòñÿ ýêñïîíåíöèàëüíî óáûâàþùèé÷ëåí, ïîäûíòåãðàëüíîå âûðàæåíèå â (28) ïðè ýòîììàëî è N(R) âåëèê.Íà ðèñ. 2 ïîêàçàíà �óíêöèÿ B(R). Âäàëè îò ïå�ðåñå÷åíèé òåðìîâ, êîãäà ýêñïîíåíöèàëüíî âîçðàñòà�þùèé ÷ëåí ÿâëÿåòñÿ ãëàâíûì â (19), �óíêöèÿ B(R)áëèçêà ê 1. Ïðè ýòîì â íîðìèðîâàííîé �óíêöèè�ðèíà, �îðìóëà (29), ïåðâûé ÷ëåí, ñîäåðæàùèé G1,295
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�èñ. 2. Çàâèñèìîñòü �óíêöèè B îò ìåæúÿäåðíîãîðàññòîÿíèÿ R äëÿ ñèñòåìû H� + He++ÿâëÿåòñÿ ìàëûì, à âòîðîé ÷ëåí ñ G2 ñîâïàäàåò ñíåâîçìóùåííîé �óíêöèåé (13). Âòîðîé ÷ëåí â (29)ïðè ëþáûõ ðàññòîÿíèÿõ R îïðåäåëÿåòñÿ âûðàæåíè�åì (25), à ïðè ýíåðãèè íóëåâîãî ïðèáëèæåíèÿ (26),êîãäà sl = , âòîðîé ÷ëåí â (29), à ñëåäîâàòåëü�íî è âñÿ èîííàÿ �óíêöèÿ �(R; r) áëèçêè ê íåâîç�ìóùåííîé �óíêöèè (13). Ïðè ýòîì ýëåêòðîí íàõî�äèòñÿ â îñíîâíîì îêîëî îòðèöàòåëüíîãî èîíà. Ïðèïåðåñå÷åíèÿõ òåðìîâ, êîãäà ýêñïîíåíöèàëüíî óáûâà�þùèé ÷ëåí â (19) ñòàíîâèòñÿ ãëàâíûì, à �óíêöèÿB(R) óìåíüøàåòñÿ äî íóëÿ, ýëåêòðîí ïåðåõîäèò êïîëîæèòåëüíî çàðÿæåííîìó öåíòðó. Â �îðìóëå (29)ãëàâíûì ñòàíîâèòñÿ ïåðâûé ÷ëåí ñ G1.Èñïîëüçóÿ ñïåêòðàëüíîå ïðåäñòàâëåíèå (6) äëÿ�óíêöèè �ðèíà, ìîæíî íàïèñàòü àíàëîãè÷íîå ïðåä�ñòàâëåíèå äëÿ âîëíîâîé �óíêöèè âíåøíåãî ýëåêòðî�íà �(R; r) =Xn Cn(E)	n(R; r); (31)ãäå íîðìèðîâàííûå àäèàáàòè÷åñêèå âîëíîâûå �óíê�öèè êîâàëåíòíûõ ñîñòîÿíèé 	n(R; r) îïðåäåëÿþòñÿñóììàìè ïî âûðîæäåííûì êóëîíîâñêèì ñîñòîÿíè�ÿì:	n(R; r) = 1pQn(R) n�1Xl=0 lXm=�l �nlm(r) nlm(R) == n�1Xl=0 lXm=�l Jnlm(R) �nlm(r); (32)Jnlm(R) �  nlm(R)pQn(R) = Z  nlm(r)	n(R; r)dr; (32à)à êîý��èöèåíòû ðàçëîæåíèÿ Cn(E) è ñóììà Qn(R)ðàâíû: Cn(E) = �2�N0B(E)E �En Q1=2n (R); (33)

Qn(R) � n�1Xl=0 lXm=�l ���� nlm(R)����2: (34)Çàìåòèì, ÷òî èñïîëüçóÿ ïðàâèëî ñëîæåíèÿ ñ�å�ðè÷åñêèõ �óíêöèé Ylm [43℄:+lXm=�lY �lm(�1)Ylm(�2) = 2l+ 14� Pl(os�); (35)ãäå � � óãîë ìåæäó åäèíè÷íûìè âåêòîðàìè �1 è�2, ñóììó â (32), ÷åðåç êîòîðóþ âûðàæàåòñÿ �óíê�öèÿ 	n(R; r), ìîæíî çàïèñàòü â âèäå îäíîêðàòíîéñóììû òîëüêî ïî êâàíòîâîìó ÷èñëó l:bQn(r;R) �Xlm  �nlm(r) nlm(R) == 14� n�1Xl=0 (2l+ 1)Pl(os �r;R)fnl(r)fnl(R): (36)Èç (36) ñëåäóåò, ÷òî ñóììà bQn(R; r) íå çàâèñèò îòîðèåíòàöèè îñè z ñèñòåìû êîîðäèíàò, â êîòîðîéîïðåäåëåíû �óíêöèè  nlm(r).Èññëåäîâàíèå ïðåäåëà êóëîíîâñêîé �óíêöèè�ðèíà ïðè E ! En ïîçâîëèëî âûðàçèòü ñóììû (32),(34) ÷åðåç êâàäðàòè÷íóþ �îðìó âîëíîâîé �óíêöèèòîëüêî îäíîãî ñîñòîÿíèÿ ñ íóëåâûìè îðáèòàëüíûìèêâàíòîâûìè ÷èñëàìè l = m = 0 [39, 40℄:	n(R; r) = bQn(R; r)pQn(R) ;bQn(R; r) = 4Z2n2 �� �0n0(�y)�n0(�x)� �n0(�y)�0n0(�x)�x � �y ; (37)
Qn(R) =X���� nlm(R)����2 = �d�n0(R)dR �2 ++ 2�En + ZR��2n0(R) = 2Z 1ZR �2n0(r)r2 dr; (38)�n0(r) = r n0(r); �x;y = Zn [r + R� jr�Rj℄ :Èç �îðìóë (36), (37) ñëåäóåò, ÷òî �óíêöèè 	n(R; r)âåùåñòâåííû. Èç (38) ñëåäóåò, ÷òî Qn(R) íå ðàâíîíóëþ ïðè êîíå÷íûõ çíà÷åíèÿõ R (íî Qn(R) ! 0ïðè R ! 1), ïîñêîëüêó ïîäûíòåãðàëüíîå âûðàæå�íèå ñïðàâà â (38) ïîëîæèòåëüíî. Èç (38) âèäíî òàê�æå, ÷òî íóëè ïðîèçâîäíîé Q0n(R) ñîâïàäàþò ñ íóëÿ�ìè �óíêöèè �n0(r), è, ñëåäîâàòåëüíî, ïðè R ! 1âåëè÷èíà Qn(R) óìåíüøàåòñÿ äî íóëÿ ñòóïåíüêàìè,ñì. ðèñ. 3.296



ÆÝÒÔ, òîì 120, âûï. 2 (8), 2001 Çàõâàò ýëåêòðîíà ïðè ñòîëêíîâåíèè : : :
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�èñ. 3. Ñóììû ïðîèçâåäåíèé êóëîíîâñêèõ �óíê-öèé ïî óãëîâûì êâàíòîâûì ÷èñëàì l; m äëÿ Z = 2è ãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà n = 6: 1 � ñóì-ìà Qn(R) (Q(0;0)n (R)), �îðìóëû (38), (100), 2 �ñóììà Q(1;1)n (R), �îðìóëû (96), (100), 3 � ñóììàQ(2;2)n (R), �îðìóëû (97), (100)2.2. Îòðèöàòåëüíûé èîí ñ îðáèòàëüíûììîìåíòîì L = 1Äëÿ èññëåäîâàíèÿ óðîâíåé ýíåðãèè ñèñòåìûA� + BZ+ ñ íåíóëåâûì îðáèòàëüíûì ìîìåíòîìèîíà A� è ïàðàìåòðîâ, îò êîòîðûõ çàâèñÿò ýòèýíåðãèè, óäîáíî ñíà÷àëà ââåñòè ñèñòåìó êîîðäèíàòñ îñüþ z, íàïðàâëåííîé ïî âåêòîðó ìåæúÿäåðíîãîðàññòîÿíèÿ R. Ýíåðãèÿ èçó÷àåìîé ñèñòåìû çàâèñèòîò ðàññòîÿíèÿ ìåæäó ÿäðàìè ñòàëêèâàþùèõñÿ÷àñòèö, îò àáñîëþòíîãî çíà÷åíèÿ R è íå çàâèñèò îòíàïðàâëåíèÿ âåêòîðà R.Òðè óãëîâûõ êîìïîíåíòû fx; y; zg íåâîçìóùåí�íîé âîëíîâîé �óíêöèè ñëàáîñâÿçàííîãî ýëåêòðîíàñ îðáèòàëüíûì ìîìåíòîì L = 1 ðàâíû�0;fx;y;zg(rb) = �0(rb)rb r 34� ���os �b; sin �b os�b; sin �b sin�b�;rb = r�R; (39)ãäå ðàäèàëüíàÿ �óíêöèÿ �0(rb) ÿâëÿåòñÿ ðåøåíèåìóðàâíåíèÿd2�0(rb)dr2b + �2("0 � V (rb))� L(L+ 1)r2b ��� �0(rb) = 0; L = 1: (40)Àçèìóòàëüíûé óãîë � îòñ÷èòûâàåòñÿ îò ïëîñêîñòèñòîëêíîâåíèÿ.Ïðè ïîäñòàíîâêå âîëíîâîé �óíêöèè (39) èðàçëîæåíèÿ �óíêöèè �ðèíà (11) â ïðàâóþ ÷àñòü

èíòåãðàëüíîãî óðàâíåíèÿ (10) íàõîäèì, ÷òî èíòå�ãðàë (10) îò ïåðâîãî ÷ëåíà ðàçëîæåíèÿ (11) ðàâåííóëþ. Äëÿ îòðèöàòåëüíîãî èîíà ñ îðáèòàëüíûììîìåíòîì L = 1 äâóõöåíòðîâàÿ âîëíîâàÿ �óíêöèÿèîííîãî ñîñòîÿíèÿ îïðåäåëÿåòñÿ âòîðûì ÷ëåíîìðàçëîæåíèÿ (11) è ïîýòîìó ïðîïîðöèîíàëüíàïðîèçâîäíûì �óíêöèè �ðèíà:�x / �G�x0 ����r0!R; �y / �G�y0 ����r0!R;�z / �G�z0 ����r0!R; (41)ïðè÷åì�G�z0 ����r0!R = � os �b�(1� Z�)2� FzfM;Wgjr�Rj ; (42)�G�x0 ����r0!R = � sin �b os'b �� �(1� Z�)2� FxfM;Wgjr�Rj ; (43)�G�y0 ����r0!R = � sin �b sin'b �� �(1� Z�)2� FyfM;Wgjr�Rj : (44)Çäåñü �b, 'b � ñ�åðè÷åñêèå óãëû âåêòîðà rb � r�Râ ñèñòåìå êîîðäèíàò ñ öåíòðîì â ÿäðå îòðèöàòåëü�íîãî èîíà A�:os �b = z � zRjR� rj ; sin �b os'b = x� xRjR� rj ;sin �b sin'b = y � yRjR� rj ; (45)xR; yR; zR � êîìïîíåíòû âåêòîðà R â ñèñòåìå êîîð�äèíàò ñ öåíòðîì â ÿäðå ïîëîæèòåëüíîãî èîíà. Åñ�ëè îñü z íàïðàâëåíà ïî âåêòîðó R, òî zR = R,xR = yR = 0, à âåëè÷èíû FxyzfM;Wg ðàâíû:FzfM;Wg � 2�W 0M 0 ++�� 12� + Z�R R� rR� z�WM � WM 0 �W 0MjR� rj ; (46)FxyfM;Wg � 2�W 0M 0 ++�� 12� + Z�R r +Rr + z �WM � WM 0 �W 0MjR� rj ; (47)ïðè÷åì FxfM;Wg = FyfM;Wg = FxyfM;Wg, àx; y; z � êîìïîíåíòû âåêòîðà r.297



Ì. È. ×èáèñîâ ÆÝÒÔ, òîì 120, âûï. 2 (8), 2001Àñèìïòîòèêà ðàäèàëüíîé íåâîçìóùåííîé �óíê�öèè �0(rb) (ñì. óðàâíåíèå (40)) îïðåäåëÿåòñÿ â îñíîâ�íîì öåíòðîáåæíûì ïîòåíöèàëîì. Àòîìíûì ïîòåí�öèàëîì, êîòîðûé íà áîëüøèõ ðàññòîÿíèÿõ îò àòî�ìà îïðåäåëÿåòñÿ ïîëÿðèçàöèîííûì âçàèìîäåéñòâè�åì V (rb) ! ��=2r4b , ìîæíî ïðåíåáðå÷ü. Òîãäààñèìïòîòèêà �óíêöèè �0(rb) ðàâíà2):�as0 = N (1)0 �1 + 1rb� exp(�rb): (48)Êîý��èöèåíò N (1)0 = 0:112 áûë íàéäåí ÷èñëåííûìðåøåíèåì óðàâíåíèÿ (40) ñ èñïîëüçîâàíèåì ìîäåëü�íîãî ïîòåíöèàëà V (rb) èç ðàáîò [26, 27℄.Åñëè âîñïîëüçîâàòüñÿ êâàçèêëàññè÷åñêèì ïðè�áëèæåíèåì (24) äëÿ �óíêöèé Óèòòåêåðà [7℄, ïîäñòà�âèòü èõ â (46), (47) è çàòåì ïðîâåñòè ðàçëîæåíèå ïðèóñëîâèè jr�Rj � R, òî äëÿ Fz;xyfM;Wg ïîëó÷èìFz � Fxy � �1 + 1sljr�Rj��� exp��sljr�Rj�; (49)çäåñü êîíñòàíòà sl â êâàçèêëàññè÷åñêîì ïðèáëèæå�íèè îïðåäåëåíà â óðàâíåíèè (25). Âûðàæåíèå (49)ñ òî÷íîñòüþ äî ïîñòîÿííîãî ìíîæèòåëÿ ñîâïàäàåòñ (48), åñëè ýíåðãèÿ èîííîãî ñîñòîÿíèÿ äàåòñÿ íó�ëåâûì ïðèáëèæåíèåì (26) ïðè sl = . Òàêèì îáðà�çîì, ïîñòðîåííûå íàìè �óíêöèè (41)�(44), (46), (47)óäîâëåòâîðÿþò íåîáõîäèìîìó óñëîâèþ: ïðè áîëü�øèõ ìåæúÿäåðíûõ ðàññòîÿíèÿõ (ñì. óñëîâèå (12))îíè ñîâïàäàþò ñ íåâîçìóùåííûìè �óíêöèÿìè âáëè�çè îòðèöàòåëüíîãî èîíà.Îñíîâíîé âêëàä â íîðìèðîâî÷íûé èíòåãðàë âíî�ñèò îáëàñòü áîëüøèõ ðàññòîÿíèé îò ÿäðà îòðèöà�òåëüíîãî èîíà, íî âêëàä îò àñèìïòîòèêè (48), (49)ðàñõîäèòñÿ ïðè rb ! 0. Ïîýòîìó êîíêðåòíûå âûðà�æåíèÿ äëÿ òðåõ êîìïîíåíò äâóõöåíòðîâûõ èîííûõâîëíîâûõ �óíêöèé äëÿ ñëó÷àÿ L = 1 âûáèðàëèñüðàâíûìè: �z(r) = Nz os �brb bFzfM;Wg; (50)�x(r) = Nxy sin �b os'brb bFxyfM;Wg; (51)�y(r) = Nxy sin �b sin'brb bFxyfM;Wg; (52)2) Îòìåòèì, ÷òî (48) ÿâëÿåòñÿ òî÷íûì ðåøåíèåì óðàâíåíèÿ(40) ïðè V (rb) = 0.

ãäå äëÿ êàæäîé èç òðåõ êîìïîíåíò èñïîëüçîâàëîñüñîîòíîøåíèåbFfM;Wg = 8><>: 2��0(rb)�(1� Zn�) ; rb � r0b ;FfM;Wg; rb � r0b : (53)Ôóíêöèÿ �0 íàõîäèëàñü ÷èñëåííûì ðåøåíèåì óðàâ�íåíèÿ (40). Òî÷êà ñøèâêè r0b = 25a0 áûëà âûáðàíàòàê, ÷òîáû ïðè rb � r0b ðåøåíèå óðàâíåíèÿ (40) áû�ëî áëèçêî ê àñèìïòîòè÷åñêîìó âûðàæåíèþ (48). Ìî�äåëüíûé àòîìíûé ïîòåíöèàë V (rb) äëÿ Ca áûë âçÿòèç ðàáîò [26, 27℄.Íîðìèðîâî÷íûå ïîñòîÿííûåNx;y;z èîííûõ �óíê�öèé (50)�(52):Nz = �2� 1Z0 drb �Z0 bF 2z os2 �b sin �bd�b��1=2; (54)Nxy = �� 1Z0 drb �Z0 bF 2xy sin3 �bd�b��1=2; (55)áûëè âû÷èñëåíû ñ èñïîëüçîâàíèåì ðàçëîæåíèé�óíêöèé Óèòòåêåðà ïî ïîëîæèòåëüíûì ñòåïåíÿìàðãóìåíòà [44℄ è ÷èñëåííîãî ðåøåíèÿ óðàâíå�íèÿ (40).Êàê äëÿ ñëó÷àÿ L = 0, âîëíîâóþ �óíêöèþ èîí�íîãî ñîñòîÿíèÿ äëÿ L = 1 ìîæíî çàïèñàòü â âèäå�x;y;z(R; r) = N (1)0 p3� Bx;y;z(E)�� �G(r; r0; E)�fx0; y0; z0g ����r0=R ; (56)Bx;y;z(E) � Nx;y;z(E)N (1)0 p3=4��(1� Z�) : (57)Ïîëó÷åííûå ÷èñëåííî �óíêöèè N(E) è B(E) (ñ èñ�ïîëüçîâàíèåì íóëåâîãî ïðèáëèæåíèÿ äëÿ ýíåðãèèE) àíàëîãè÷íû ýòèì �óíêöèÿì äëÿ ñëó÷àÿ L = 0(ñì. ðèñ. 1 è 2).Èñïîëüçóÿ ñïåêòðàëüíîå ïðåäñòàâëåíèå �óíêöèè�ðèíà (6), çàïèøåì àíàëîãè÷íîå ðàçëîæåíèå äëÿèîííîé �óíêöèè�x;y;z(R; r) =Xn Cx;y;zn (E)	x;y;zn (R; r); (58)çäåñü íîðìèðîâàííûå âîëíîâûå �óíêöèè	x;y;zn (R; r) = �Qx;y;zn (R)��1=2 ��Xlm  �nlm(r)� nlm(R)�fx; y; zg (59)298



ÆÝÒÔ, òîì 120, âûï. 2 (8), 2001 Çàõâàò ýëåêòðîíà ïðè ñòîëêíîâåíèè : : :ÿâëÿþòñÿ ëèíåéíûìè êîìáèíàöèÿìè êóëîíîâñêèõâîëíîâûõ �óíêöèé  nlm(r) ñ îäíèì è òåì æå ãëàâ�íûì êâàíòîâûì ÷èñëîì n è, ñëåäîâàòåëüíî, ñ îäèíà�êîâîé ýíåðãèåé. Êîý��èöèåíòû ðàçëîæåíèÿ è íîð�ìèðîâî÷íûå �àêòîðû ðàâíû:Cx;y;zn (E) = �N (1)0 p3� Bx;y;z(E)pQx;y;zn (R)En �E ; (60)Qzn(R) �Xlm ����� nlm(R)�z ����2z=R ==Xlm ����� nlm(R)�R ����2;Qx;yn (R) �Xlm ����� nlm(R)�fx; yg ����2x=y=0 == 1R2 Xlm ����� nlm(R)�� ����2�=0 ; (61)
ïðè÷åì äâå ïîñëåäíèå ñóììû ñ èíäåêñàìè x è y îäè�íàêîâû.Äëÿ ïîñòðîåíèÿ ïîëíîãî áàçèñà àäèàáàòè÷åñêèõâîëíîâûõ �óíêöèé (ñì. ñëåäóþùèé ðàçäåë) �óíê�öèè (59) íåîáõîäèìî âûðàçèòü ÷åðåç ñóììû êóëî�íîâñêèõ �óíêöèé  nlm â ñèñòåìå êîîðäèíàò, îñü z0êîòîðîé ïåðïåíäèêóëÿðíà ïëîñêîñòè ñòîëêíîâåíèÿ,à îñü x0 íàïðàâëåíà ëèáî âäîëü ïðèöåëüíîãî ïàðà�ìåòðà (ïðÿìîëèíåéíûå òðàåêòîðèè), ëèáî âäîëü âåê�òîðà íàèìåíüøåãî ðàññòîÿíèÿ (êóëîíîâñêèå òðàåê�òîðèè, ìîìåíò âðåìåíè t = 0). Ýòà ñèñòåìà êîîð�äèíàò x0; y0; z0 íå âðàùàåòñÿ ïðè ñòîëêíîâåíèè. Çà�ìåòèì, ÷òî ñóììà Plm  �nlm(r) nlm(R) íå çàâèñèò îòîðèåíòàöèè ñèñòåìû êîîðäèíàò (ñì. âûøå). Ïîýòîìóäëÿ ïåðåõîäà ê íîâîé ñèñòåìå íàäî ëèøü ïåðåîïðå�äåëèòü ïðîèçâîäíûå. Ïîñêîëüêó îñü x èñïîëüçîâàí�íîé â ýòîì ðàçäåëå âðàùàþùåéñÿ ñèñòåìû êîîðäè�íàò ñîâïàäàåò ñ îñüþ z0 íîâîé íåâðàùàþùåéñÿ ñèñòå�ìû, òî î÷åâèäíî (d=dx) = (d=dz0). Äëÿ äâóõ äðóãèõïàð êîîðäèíàò èìååì î÷åâèäíûå ñîîòíîøåíèÿ:ddz = os�R ddx0 + sin�R ddy0 ;ddy = � sin�R ddx0 + os�R ddy0 :Âûðàæàÿ ïðîèçâîäíûå ïî x0; y0 ÷åðåç ïðîèçâîä�íûå ïî ñ�åðè÷åñêèì êîîðäèíàòàì R; �; �, ïîëó÷àåì

�óíêöèè 	x;y;zn (R; r) â íîâîé íåâðàùàþùåéñÿ ñèñòå�ìå êîîðäèíàò:	xn(R; r) =Xlm  �nlm(r)Jxnlm(R);Jxnlm(R) � � nlm(R)=��RRpQxn(R) ;	yn(R; r) =Xlm  �nlm(r)Jynlm(R);Jynlm(R) � � nlm(R)=��RRpQyn(R) ;	zn(R; r) =Xlm  �nlm(r)Jznlm(R);Jznlm(R) � � nlm(R)=�RpQzn(R) ;
(62)

ãäå �R; �R � ñ�åðè÷åñêèå óãëû âåêòîðà R, ïðè÷åìïîëÿðíûé óãîë �R ïîñòîÿíåí è ðàâåí �=2 â òå÷åíèåâñåãî ñòîëêíîâåíèÿ, ïîñêîëüêó îñü z0 ïåðïåíäèêó�ëÿðíà ïëîñêîñòè ñòîëêíîâåíèÿ. Âåëè÷èíû íîðìèðî�âî÷íûõ �àêòîðîâ Qx;y;zn (R) ðàâíûQxn(R) = 1R2 Xlm ����� nlm(R)��R ����2 ;Qzn(R) =Xlm ����� nlm(R)�R ����2 ;Qyn(R) = 1R2 Xlm ����� nlm(R)��R ����2 == 1R2 Xlm m2 j nlm(R)j2 (63)
è íå çàâèñÿò îò ñèñòåìû êîîðäèíàò (ñì. ðàçä. 4).Âîëíîâûå �óíêöèè 	x;yn (R; r) ïðèíàäëåæàò ñî�ñòîÿíèÿì ñ îòëè÷íûìè îò íóëÿ ïðîåêöèÿìè îðáè�òàëüíîãî ìîìåíòà íà îñü R, è ïîýòîìó ýòè �óíêöèèðàâíû íóëþ, åñëè âåêòîð r íàïðàâëåí âäîëü âåêòîðàR. Äåéñòâèòåëüíî, àçèìóòàëüíûå óãëû ýòèõ âåêòî�ðîâ ðàâíû â ýòîì ñëó÷àå �=2. Ïðèñîåäèíåííûå ïîëè�íîìû Ëåæàíäðà â (7) è èõ ïðîèçâîäíûå ïðè � = �=2ðàâíû [44℄:NlmP jmjl (os �)����os �=0 == Nlm 2jmjp� � [(l + jmj+ 1)=2℄� [1 + (l � jmj)=2℄ �� sin ��2�l + jmj+ 1�� ; (64)299



Ì. È. ×èáèñîâ ÆÝÒÔ, òîì 120, âûï. 2 (8), 2001Nlm dP jmjl (os �)d os � ����os �=0 == Nlm 2jmj+1p� � [1 + (l + jmj)=2℄� [(l � jmj+ 1)=2℄ �� sin ��2�l + jmj�� : (65)Èç îïðåäåëåíèÿ �óíêöèè 	xn(R; r) âèäíî, ÷òî ïðèrkR îíà ïðîïîðöèîíàëüíà ïðîèçâåäåíèþ âûðàæå�íèé (64) è (65), êîòîðîå, â ñâîþ î÷åðåäü, ïðîïîðöè�îíàëüíî ïðîèçâåäåíèþ ñèíóñîâsin h�2 (l + jmj+ 1)i sin h�2 (l + jmj)i = 0; (66)ðàâíîìó íóëþ ïðè ëþáûõ öåëûõ çíà÷åíèÿõ l è m.Òàêèì îáðàçîì, â ñóììå, îïðåäåëÿþùåé �óíêöèþ	xn, çíà÷åíèÿ �óíêöèè  nlm èëè åå ïðîèçâîäíîé� nlm=�� ðàâíû íóëþ ïðè �r = �R = �=2.Ñóììà, îïðåäåëÿþùàÿ �óíêöèþ 	yn(R; r) â �îð�ìóëå (62), òîæå ðàâíà íóëþ ïðè r kR, òàê êàê âýòîì ñëó÷àå ðàâíû àçèìóòàëüíûå óãëû ýòèõ âåêòî�ðîâ �r = �R. Óêàçàííóþ ñóììó ìîæíî çàïèñàòü ââèäåXlm  �nlm(r)� nlm(R)��R = i2� n�1Xl=0 fnl(r)fnl(R)�� m=+lXm=�lm ���NlmP jmjl (0)���2 = 0: (67)Âûðàæåíèå ïîä çíàêîì ìîäóëÿ â ïîñëåäíåé ñóììåçàâèñèò òîëüêî îò àáñîëþòíîãî çíà÷åíèÿ jmj. Ïîñëåóìíîæåíèÿ íà m âêëàäû â ýòó ñóììó îò +jmj è�jmj âçàèìíî ñîêðàùàþòñÿ äëÿ ëþáîãî jmj è, ñëå�äîâàòåëüíî, âñÿ ñóììà ðàâíà íóëþ.Ôóíêöèè (62) âçàèìíî îðòîãîíàëüíû, ñîîòâåò�ñòâóþùèå èíòåãðàëû ïðîïîðöèîíàëüíû ðàâíûì íó�ëþ âûðàæåíèÿì (66), (67). Ôóíêöèè 	x;yn (R; r)(L = 1) îðòîãîíàëüíû òàêæå ê �óíêöèÿì 	n(R; r)(L = 0), òàê êàê îíè ïðèíàäëåæàò ñîñòîÿíèÿì ñðàçíûìè ïðîåêöèÿìè ìîìåíòà íà ìåæúÿäåðíóþ îñü.Èíòåãðàë îò 	n	xn ïðîïîðöèîíàëåí ïðîèçâåäåíèþñèíóñîâ (66), à èíòåãðàë îò 	n	yn � ñóììå (67).3. ÑÂÎÉÑÒÂÀ ÊÓËÎÍÎÂÑÊÎÉ ÔÓÍÊÖÈÈ��ÈÍÀ È ÏÎËÍÛÉ ÁÀÇÈÑÀÄÈÀÁÀÒÈ×ÅÑÊÈÕ ÂÎËÍÎÂÛÕÔÓÍÊÖÈÉÊóëîíîâñêàÿ ñèñòåìà îáëàäàåò ñèììåòðèåé [43℄,ïðîÿâëÿþùåéñÿ â âûðîæäåíèè óðîâíåé ýíåðãèè. Ýòàñèììåòðèÿ îòðàæàåòñÿ íà ñâîéñòâàõ êóëîíîâñêîé

�óíêöèè �ðèíà, ñïåêòðàëüíîå ðàçëîæåíèå (6) äëÿêîòîðîé ìîæíî çàïèñàòü â âèäå:eG (R; r; E) =Xn (Qn(R))1=2 	n (R; r)En �E ; (68)ãäå �óíêöèè 	n (R; r) îïðåäåëåíû �îðìóëîé (32).Äëÿ êàæäîãî çíà÷åíèÿ ãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñ�ëà n èç n2 âîëíîâûõ �óíêöèé âûðîæäåííûõ ñîñòî�ÿíèé ìîæíî ïîñòðîèòü ëèíåéíûå êîìáèíàöèè, êîòî�ðûå áóäóò âîëíîâûìè �óíêöèÿìè â íîâîì ïðåäñòàâ�ëåíèè. Îäíîé èç òàêèõ �óíêöèé ÿâëÿåòñÿ �óíêöèÿ	n(R; r), ïðèñóòñòâóþùàÿ â ñïåêòðàëüíîì ðàçëîæå�íèè èîííîé �óíêöèè (31). Îñòàëüíûå �óíêöèè, îáî�çíà÷àåìûå íàìè êàê 	nlm(R; r),	nlm(R(t); r) = Xl0;m0 Cn;l;mn;l0;m0(R) n;l0;m0(r); (69)â (31) îòñóòñòâóþò. Ôóíêöèè 	nlm(R; r) äîëæíûáûòü îðòîãîíàëüíû ìåæäó ñîáîé è îðòîãîíàëüíû	n. Ñëåäîâàòåëüíî, âûðîæäåííûé êóëîíîâñêèé áà�çèñ ìîæíî ïåðåñòðîèòü òàê, ÷òî òîëüêî îäíà èçíîâûõ �óíêöèé, �óíêöèÿ 	n(R; r), îêàæåòñÿ ïðè�ñóòñòâóþùåé â ñïåêòðàëüíîì ðàçëîæåíèè �óíêöèè�ðèíà (68), à �óíêöèé 	nlm(R; r) â ýòîì ðàçëîæå�íèè íå áóäåò.Â ðàññìàòðèâàåìîé íàìè çàäà÷å îòñóòñòâèå�óíêöèé 	nlm(R; r) â ñïåêòðàëüíîì ðàçëîæåíèè�óíêöèè �ðèíà ïðèâîäèò ê òîìó, ÷òî èîííûéòåðì âçàèìîäåéñòâóåò òîëüêî ñ îäíèì êîâàëåíòíûìñîñòîÿíèåì, à ýíåðãèè îñòàëüíûõ âûðîæäåííûõ ñî�ñòîÿíèé 	nlm íå ìåíÿþòñÿ è ðàâíû íåâîçìóùåííûìêóëîíîâñêèì ýíåðãèÿì E0n = �Z2=2n2. Òåì íå ìåíååýòè ïîñëåäíèå ñîñòîÿíèÿ íå ÿâëÿþòñÿ àáñîëþòíîïàññèâíûìè. Îíè ìîãóò çàñåëÿòñÿ â ïðîöåññàõçàõâàòà (1) è (2), òàê êàê èõ âîëíîâûå �óíêöèè	nlm(R(t); r) çàâèñÿò îò âðåìåíè è ìàòðè÷íûéýëåìåíò îò ïðîèçâîäíîé ïî âðåìåíè ìåæäó íèìè è�óíêöèåé 	n(R; r) íå ðàâåí íóëþ. Òàêèì îáðàçîì,ïîëíûé áàçèñ àäèàáàòè÷åñêèõ ñîñòîÿíèé âêëþ÷àåòêàê ñîñòîÿíèÿ 	n, òàê è ñîñòîÿíèÿ 	nlm, è íàøåéöåëüþ òåïåðü ÿâëÿåòñÿ ïîñòðîåíèå �óíêöèé 	nlm.Âîçìîæíîñòü ïåðåñòðîåíèÿ êóëîíîâñêîãî áàçè�ñà ñîáñòâåííûõ �óíêöèé äëÿ èññëåäîâàíèÿ ðàññåÿ�íèÿ ýëåêòðîíîâ íà ñèñòåìå, ñîñòîÿùåé èç ìíîãèõïîòåíöèàëüíûõ ÿì ìàëîãî ðàçìåðà, ðàññìàòðèâà�ëàñü â ðàáîòàõ [46℄, íî êîíêðåòíûé àëãîðèòì ïî�ñòðîåíèÿ îðòîíîðìèðîâàííîãî áàçèñà â ðàííèõ ðà�áîòàõ [33�36; 46℄ íå îáñóæäàëñÿ.Äëÿ íàõîæäåíèÿ ïåðåñòðîåííîãî îðòîíîðìèðî�âàííîãî êóëîíîâñêîãî áàçèñà ñîáñòâåííûõ �óíê�öèé ïðåäïîëîæèì, ÷òî îäíà èç êóëîíîâñêèõ �óíê�300



ÆÝÒÔ, òîì 120, âûï. 2 (8), 2001 Çàõâàò ýëåêòðîíà ïðè ñòîëêíîâåíèè : : :öèé (7), �óíêöèÿ  n��, èçíà÷àëüíî îðòîãîíàëüíà ê	n, òàê ÷òî Jn��(R) = 0. �àññìîòðèì êîìáèíàöèè:L = 0; 	nlm(R; r) =  nlm(r) � Jnlm(R)�� [	n(R; r) +  n��(r)℄ ; flmg 6= f��g; (70)L = 1; 	x;y;znlm (R; r) =  nlm(r)� Jx;y;znlm (R)�� [	x;y;zn (R; r) +  n��(r)℄ : (71)Êàæäàÿ èç ýòèõ �óíêöèé îðòîãîíàëüíà �óíêöèè	n(L = 0) èëè �óíêöèè 	x;y;zn (L = 1). ×òîáû óñòà�íîâèòü âçàèìíóþ îðòîãîíàëüíîñòü, íàïðèìåð, �óíê�öèé 	nlm(R; r), íàäî âû÷èñëèòü èíòåãðàë îò èõ ïðî�èçâåäåíèÿ:Z 	nlm	nl0m0dr = Æll0Æmm0 � 2JnlmJ�nl0m0 ++ JnlmJ�nl0m0 Z j	n(R; r) +  n��(r)j2 dr: (72)Ïîñêîëüêó �óíêöèÿ  n��(r) îðòîãîíàëüíà �óíêöèè	n(R; r), èíòåãðàë ñïðàâà â (72) ðàâåí 2 (�óíêöèè n�� è 	n íîðìèðîâàíû íà 1), à ñóììà âòîðîãî èòðåòüåãî ñëàãàåìûõ â (72) ðàâíà íóëþ. Òî æå ñàìîåèìååò ìåñòî è äëÿ L = 1, ïîýòîìó êàæäàÿ èç �óíê�öèé (70), (71) íîðìèðîâàíà íà åäèíèöó è îðòîãîíàëü�íà âñåì äðóãèì �óíêöèÿì:Z 	�nlm(R; r)	nl0m0(R; r)dr = Æll0Æmm0 ; (73)Z (	x;y;znlm (R; r))�	x;y;znl0m0(R; r)dr = Æll0Æmm0 : (74)Ïðè l = �, m = � äëÿ �óíêöèé (70) âåðíî ðà�âåíñòâî 	n�� =  n��, ïîñêîëüêó  n�� îðòîãîíàëüíà	n (L = 0) è âòîðîå ñëàãàåìîå â (70) ðàâíî íóëþ.Ïîýòîìó �óíêöèÿ (70) ñ îðáèòàëüíûìè êâàíòîâûìè÷èñëàìè �; � íå îðòîãîíàëüíà �óíêöèÿì (70) ñ l 6= �,� 6= m. Òî æå ñàìîå èìååò ìåñòî è äëÿ L = 1. Ñëå�äîâàòåëüíî, äëÿ äàííîãî ãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñ�ëà n ÷èñëî îðòîíîðìèðîâàííûõ �óíêöèé 	nlm, èëè	x;y;znlm , ðàâíî n2� 1. Âìåñòå ñ 	n, èëè 	x;y;zn , ïîëíîå÷èñëî �óíêöèé ðàâíî n2, êàê è äîëæíî áûòü.Ïðåäëîæåííûé ñïîñîá îðòîãîíàëèçàöèè � �îð�ìóëû (70), (71) � íîñèò îáùèé õàðàêòåð. Îí îñíî�âûâàåòñÿ íà ñóùåñòâîâàíèè �óíêöèè  n��, îðòîãî�íàëüíîé èçíà÷àëüíî �óíêöèè àêòèâíîãî ñîñòîÿíèÿ	n. Äëÿ ïðèìåíèìîñòè ýòîãî ñïîñîáà ê ðàññìàòðè�âàåìîé çàäà÷å íåîáõîäèìî ïîêàçàòü, ÷òî �óíêöèÿ n�� äåéñòâèòåëüíî ñóùåñòâóåò.Âî ââåäåííîé ñèñòåìå êîîðäèíàò, â êîòîðîé îñüz ïåðïåíäèêóëÿðíà ïëîñêîñòè ñòîëêíîâåíèÿ, ïîëÿð�íûé óãîë âåêòîðà R ðàâåí �R = �=2 â òå÷åíèå âñåãî

ñòîëêíîâåíèÿ. Çíà÷åíèÿ �óíêöèé  nlm(R) è èõ ïðî�èçâîäíûõ ïî x è y ïðîïîðöèîíàëüíû çíà÷åíèÿì ïðè�ñîåäèíåííûõ ïîëèíîìîâ Ëåæàíäðà ïðè os � = 0, àçíà÷åíèÿ ïðîèçâîäíûõ ïî z ïðîïîðöèîíàëüíû ïðî�èçâîäíûì ýòèõ ïîëèíîìîâ. Çíà÷åíèÿ ýòèõ ïîëèíî�ìîâ è èõ ïðîèçâîäíûõ ïðè � = �=2 äàþòñÿ �îðìó�ëàìè (64), (65). Îòêóäà âèäíî, ÷òî P jmjl (0), à òàêæå�óíêöèÿ  nlm(R) è åå ïðîèçâîäíûå ïî x; y ðàâíûíóëþ ïðè ÷åòíîì çíà÷åíèè l + jmj + 1, à ïðîèçâîä�íàÿ ïî z ðàâíà íóëþ ïðè ÷åòíîì l + jmj (èëè íå÷åò�íîì l+ jmj+1). Èíòåãðàëû Jnlm(R), �îðìóëû (32a),(62), ðàâíû íóëþ ïðè ýòèõ çíà÷åíèÿõ îðáèòàëüíûõêâàíòîâûõ ÷èñåë l;m. Ñëåäîâàòåëüíî, êóëîíîâñêèå�óíêöèè  nlm(r) ñ ÷åòíûì çíà÷åíèåì l+ jmj+1 îð�òîãîíàëüíû �óíêöèè 	n è �óíêöèÿì 	x;yn , íî íå îð�òîãîíàëüíû 	zn. Ïðè íå÷åòíîì l + jmj + 1 �óíêöèè nlm îðòîãîíàëüíû 	zn è íå îðòîãîíàëüíû �óíêöè�ÿì 	n è 	x;yn .Òàêèì îáðàçîì, â ðàññìàòðèâàåìîé çàäà÷å �óíê�öèÿ  n��(r) ñóùåñòâóåò è íå ÿâëÿåòñÿ åäèíñòâåííîé.Äëÿ êàæäîãî n ÷èñëî òàêèõ �óíêöèé ðàâíî ïðè�ìåðíî ïîëîâèíå ÷èñëà âñåõ âûðîæäåííûõ ñîñòîÿíèé,ò. å. � n2=2.�åøåíèå ïðîáëåìû îðòîãîíàëèçàöèè çàâèñèò,êàê âèäèì, îò âûáîðà ñèñòåìû êîîðäèíàò. Â âûáðàí�íîé íàìè ñèñòåìå ýòî ðåøåíèå íàèáîëåå ïðîñòî, òàêêàê ïîëÿðíûé óãîë �R âåêòîðà R ðàâåí �=2 â òå�÷åíèå âñåãî ñòîëêíîâåíèÿ êàê äëÿ ïðÿìîëèíåéíîé,òàê è äëÿ êðèâîëèíåéíîé êóëîíîâñêîé òðàåêòîðèé.Òðàåêòîðèÿ äîëæíà áûòü ïëîñêîé, ÷òî âûïîëíÿ�åòñÿ â ñëó÷àå öåíòðàëüíûõ ñèë. Ïðåäëîæåííûéñïîñîá ïîñòðîåíèÿ ïîëíîãî îðòîíîðìèðîâàííîãîáàçèñà îñíîâûâàåòñÿ íà êîíêðåòíîì âèäå �óíêöèéàêòèâíûõ ñîñòîÿíèé 	n(R; r).Êàæäîìó çíà÷åíèþ ãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà nïðèíàäëåæèò ñâîé íàáîð îðòîíîðìèðîâàííûõ �óíê�öèé f	n;	nlmg. Ëþáàÿ èç �óíêöèé íàáîðà n îðòî�ãîíàëüíà ëþáîé �óíêöèè íàáîðà n0 (n0 6= n), òàêêàê ýòè íàáîðû ñòðîÿòñÿ èç ðàçíûõ íàáîðîâ êóëî�íîâñêèõ �óíêöèé, ñîîòâåòñòâåííî èç  nlm è  n0lm,îðòîãîíàëüíûõ ìåæäó ñîáîé.Ôóíêöèè 	nlm, îïðåäåëåííûå �îðìóëîé (70),ðàâíû íóëþ ïðè r = R: 	nlm(r = R) = 0. Ýòîò�àêò îïðåäåëÿåòñÿ êîíêðåòíûì âèäîì �óíêöèè ¾àê�òèâíîãî¿ ñîñòîÿíèÿ	n è åå îðòîãîíàëüíîñòüþ�óíê�öèÿì 	nlm, ò. å. ÿâëÿåòñÿ ñëåäñòâèåì âûðîæäåíèÿêóëîíîâñêèõ óðîâíåé ýíåðãèè, îáóñëîâëåííîãî ñèì�ìåòðèåé êóëîíîâñêîãî ïîëÿ [43; 47℄.Âîëíîâàÿ �óíêöèÿ èîííîãî ñîñòîÿíèÿ (31) ñòðî�èòñÿ èç âîëíîâûõ �óíêöèé òîëüêî àêòèâíûõ ñîñòîÿ�íèé. Ñëåäîâàòåëüíî, âîëíîâàÿ �óíêöèÿ ëþáîãî ïàñ�ñèâíîãî ñîñòîÿíèÿ 	nlm(R; r) îðòîãîíàëüíà èîííîé301



Ì. È. ×èáèñîâ ÆÝÒÔ, òîì 120, âûï. 2 (8), 2001�óíêöèè (31). Ëþáàÿ æå �óíêöèÿ àêòèâíîãî ñî�ñòîÿíèÿ 	n(R; r) (L = 0) íå îðòîãîíàëüíà �óíê�öèè èîííîãî ñîñòîÿíèÿ �(R; r) (ñì. �îðìóëó (31)).Èíòåãðàë îò èõ ïðîèçâåäåíèÿ ðàâåí êîý��èöèåíòóCn(E) (ñì. �îðìóëó (33)). Èñïîëüçóÿ òîò æå ìåòîä,ñ ïîìîùüþ êîòîðîãî áûëà ïîñòðîåíà îðòîíîðìèðî�âàííàÿ ñèñòåìà �óíêöèé f	n;	nlmg, îïðåäåëÿåìûõ�îðìóëàìè (70), (71), ñòðîèì �óíêöèè:L = 0; e	n(R; r) = 	n(R; r)�� Cn(E) [�(R; r) +  n�0�0(r)℄ ; (75)L = 1; e	x;y;zn (R; r) = 	x;y;zn (R; r)�� Cx;y;zn (E) [�x;y;z(R; r) +  n�0�0(r)℄ ; (76)ãäå �óíêöèÿ  n�0�0 îðòîãîíàëüíà �óíêöèÿì 	n, �(L = 0) èëè �óíêöèÿì 	x;y;zn , �x;y;z (L = 1) (îð�áèòàëüíûå êâàíòîâûå ÷èñëà �0; �0 îòëè÷àþòñÿ îò ÷è�ñåë �; �). Ôóíêöèè e	n è e	x;y;zn îðòîãîíàëüíû ìåæ�äó ñîáîé è îðòîãîíàëüíû �óíêöèÿì èîííûõ ñîñòîÿ�íèé � èëè �x;y;z è �óíêöèÿì ïàññèâíûõ ñîñòîÿíèé	nlm èëè 	x;y;znlm (� 6= �0, � 6= �0). Êðîìå òîãî, �óíê�öèè (75), (76) íîðìèðîâàíû, òàê êàêZ ���e	n(R; r)���2 dr = Z j	n(R; r)j2 dr = 1 (77)è âåðíî àíàëîãè÷íîå ñîîòíîøåíèå äëÿ L = 1.Äàëåå íåîáõîäèìî âû÷èñëèòü àäèàáàòè÷åñêèåìàòðè÷íûå ýëåìåíòû îò ïðîèçâîäíîé ïî âðåìåíè.Ïîñêîëüêó z-êîìïîíåíòà âåêòîðà R(t) ðàâíà íóëþ,òî ddt = _R ��R + _�R ���R :Òîãäà ìàòðè÷íûé ýëåìåíò ìåæäó 	nlm è 	n îïðåäå�ëÿåòñÿ �îðìóëîéL = 0; V nlmn (R) � Z 	nlm(R; r)d	n(R; r)dt dr == dJnlm(R)dt = 1pQn(R) �� �im _�R nlm(R)++ _R�d nlm(R)dR + Z nlm(R) 2n0(R)Qn(R) �� ; (78)è íå çàâèñèò îò êâàíòîâûõ ÷èñåë �; �. Ïðè âû÷èñ�ëåíèè ìàòðè÷íîãî ýëåìåíòà (78) áûëî èñïîëüçîâàíîâûðàæåíèå äëÿ ïðîèçâîäíîé:dQndR = �2Z 2n0(R);

êîòîðîå ñëåäóåò èç îïðåäåëåíèÿ ñóììû Qn(R) â �îð�ìóëå (38). Äëÿ L = 1 ýòè ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû ðàâ�íû:L = 1; V x;y;zn;nlm(R) == Z 	x;y;znlm (R; r)�	x;y;zn (R; r)�t dr == � _�R ���R + _R ��R� Jx;y;znlm (R) (79)è òàêæå íå çàâèñÿò îò êâàíòîâûõ ÷èñåë �; �. Ïðîèç�âîäíûå ïî àçèìóòàëüíîìó óãëó �R ðàâíû�Jznlm(R)��R = im � nlm(R)�RpQzn(R) ;�Jxnlm(R)��R = im � nlm(R)��RRpQxn(R) ;�Jynlm(R)��R = �m2 nlm(R)RpQyn(R) ; (80)
à ïðîèçâîäíûå ïî R ðàâíû:�Jxnlm(R)�R = 1pQxn(R) �ZQn(R)�  2n0(R)2R3Qxn(R) �� 1R2 + 1R ��R� � nlm(R)��R ; (81)�Jynlm(R)�R = impQyn(R) �ZQn(R)�  2n0(R)2R3Qyn(R) �� 1R2 + 1R ��R� nlm(R); (82)�Jznlm(R)�R = �2pQzn(R) �En + ZR � l(l + 1)2R2 ++ 1R � Z ( 0n0(R))22Qzn(R) ! ��R� nlm(R): (83)Ñóììû Qx;y;zn (R) è èõ ïðîèçâîäíûå ïî R âû÷èñëÿ�þòñÿ â ñëåäóþùåì ðàçäåëå.4. ÑÓÌÌÛ Ï�ÎÈÇÂÅÄÅÍÈÉÊÓËÎÍÎÂÑÊÈÕ ÂÎËÍÎÂÛÕ ÔÓÍÊÖÈÉÏÎ ÂÛ�ÎÆÄÅÍÍÛÌ ÑÎÑÒÎßÍÈßÌÂ ýòîì ðàçäåëå ìû âû÷èñëÿåì ñóììû ïðîèçâå�äåíèé êóëîíîâñêèõ âîëíîâûõ �óíêöèé ñ îòðèöà�òåëüíîé ýíåðãèåé, êîòîðûå ïðèñóòñòâóþò â ïîñòðî�åííûõ â ïðåäûäóùåì ðàçäåëå âîëíîâûõ �óíêöèÿõ302



ÆÝÒÔ, òîì 120, âûï. 2 (8), 2001 Çàõâàò ýëåêòðîíà ïðè ñòîëêíîâåíèè : : :êîâàëåíòíûõ ñîñòîÿíèé. Ïðîèçâåäåíèÿ ñóììèðóþò�ñÿ ïî îðáèòàëüíûì êâàíòîâûì ÷èñëàì l;m. Â ðàáî�òàõ [39�41℄ íà îñíîâå àíàëèçà �óíêöèè �ðèíà Õîñò-ëåðà è Ïðàòòà [37, 38℄ áûëà âû÷èñëåíà ñóììàbQn(r;R) �Xl;m  �nlm(r) nlm(R) == 4Z2n2 �0n0(�y)�n0(�x)� �n0(�y)�0n0(�x)�x � �y ; (84)�x;y = Zn �r +R� jr�Rj�;êîòîðàÿ ñ òî÷íîñòüþ äî íîðìèðîâî÷íîãî ìíîæèòåëÿðàâíà âîëíîâîé �óíêöèè (32). Â ðàáîòàõ Ôîêà [47℄,ïîñâÿùåííûõ 4-ìåðíîé ñèììåòðèè àòîìà âîäîðîäà,èññëåäîâàëàñü àíàëîãè÷íàÿ ñóììà, íî äëÿ âîëíîâûõ�óíêöèé â èìïóëüñíîì ïðåäñòàâëåíèè.Èññëåäóÿ ðàçëîæåíèå ñóììû (84) â ðÿä Òåéëîðà,ìîæíî ïîëó÷èòü ñóììû ïðîèçâåäåíèé ïðîèçâîäíûõïðîèçâîëüíîãî ïîðÿäêà ïî àáñîëþòíîìó çíà÷åíèþ Rîò êóëîíîâñêèõ ñîáñòâåííûõ �óíêöèé ïðè r = R:Qi;jn (R) =Xl;m di �nlm(R)dRi dj nlm(R)dRj : (85)Äëÿ âû÷èñëåíèÿ ñóììû (85) ðàññìîòðèì ïðåäåë ñî�îòíîøåíèÿ (84) ïðè r! R, êîãäà òî÷êà r äâèæåòñÿâäîëü âåêòîðà R è êîãäà�x = 2ZRn = onst; �y = 2Zrn ;�x � �y = 2Z(R� r)n :�àçëîæåíèå ñóììû èç (84) â ðÿä Òåéëîðà ïî ñòåïå�íÿì (r �R)n èìååò âèäXl;m  �nlm(r) nlm(R) �Xl;m j nlm(R)j2+(r�R)��Xl;m d nlm(R)dR  �nlm(R) + : : :: : :+ (r �R)kk! Xl;m dk nlm(R)dRk  �nlm(R) + : : : ; (86)à ðàçëîæåíèå ïðàâîé ÷àñòè (84) ðàâíî�0n0(r)�n0(R)� �n0(r)�0n0(R)R � r = �d�n0(R)dR �2 �� �n0(R)d2�n0(R)dR2 + : : :+ (r �R)k�1k! ����0n0(R)dk�n0(R)dRk �� �n0(R)dk+1�n0(R)dRk+1 �+ : : : (87)

Ñðàâíèâàÿ ýòè ðàçëîæåíèÿ è ïðèðàâíèâàÿ ÷ëåíûïðè îäèíàêîâûõ ñòåïåíÿõ (r �R)k, ïîëó÷àåì:Q(0;j)n (R) �Xlm  �nlm(R)dj nlm(R)dRj == 1j+1 ��(j+1)n0 (R)�(1)n0 (R)��(j+2)n0 (R)�n0(R)� ; (88)ãäå �(j) � dj�=djR. Äëÿ ÷àñòíîãî ñëó÷àÿ j = 0 è1 èç (88) ïîëó÷àåì äâå âû÷èñëåííûå ðàíåå [39�41℄ñóììû: ñóììó (38) è åå ïðîèçâîäíóþdQn(R)dR = �2Z 2n0(R):Âû÷èñëÿÿ âûñøèå ïðîèçâîäíûå �óíêöèè �jn0ïî R ïðè äè��åðåíöèðîâàíèè âîëíîâîãî óðàâíå�íèÿ (18) íàõîäèì ñóììû Q(0;j)n äëÿ ÷àñòíûõ ñëó÷àåâj = 2�5:Q(0;2)n (R) �Xlm  �nlm(R)d2 nlm(R)dR2 ==Xl 2l+14� fnl(R)d2fnldR2 = �23 �En+ZR���Q(0;0)n (R)+ 2Z3R3 �2�2n0(R)�R�n0(R)�0n0(R)� ; (89)Q(0;3)n (R) �Xlm  �nlm(R)d3 nlm(R)dR3 ==Xl 2l + 14� fnl(R)d3fnldR3 = ZR2 ���Q(0;0)n (R) + �2�En + ZR�� 3R2 ��2n0(R)++ 2R�n0(R)�0n0(R)� ; (90)Q(0;4)n (R) �Xlm  �nlm(R)d4 nlm(R)dR4 ==Xl 2l + 14� fnl(R)d4fnldR4 == 45 "�En + ZR�2 � 3ZR3 #Q(0;0)n (R)�� 32Z5R3 �En + 3Z2R � 32R2 ��2n0(R) ++ 8Z5R2 �En + ZR � 92R2 ��n0(R)�0n0(R); (91)303



Ì. È. ×èáèñîâ ÆÝÒÔ, òîì 120, âûï. 2 (8), 2001Q(0;5)n (R) �Xlm  �nlm(R)d5 nlm(R)dR5 ==Xl 2l + 14� fnl(R)d5fnldR5 == �4ZR2��En + ZR � 2R2 �Q(0;0)n (R) ++ 1R �2En + 3ZR � 8R2 ��n0(R)�0n0(R) ++ ��En + ZR��En + ZR � 7R2��� 5R3 �Z � 2R���2n0(R)�: (92)Äè��åðåíöèðóÿ ïî R ðàâåíñòâî (88), ïîëó÷àåìñîîòíîøåíèåXlm  �(1)nlm(R) (j)nlm(R) +Xlm  �nlm(R) (j+1)nlm (R) == 1j + 1 ��(2)n0 �(j+1)n0 � �n0�(j+3)n0 � ����R: (93)Âòîðàÿ ñóììà â ëåâîé ÷àñòè ýòîãî ñîîòíîøåíèÿ ðàâ�íà ñóììå (88) ñ çàìåíîé j ! j+1, òàê ÷òî ïîëó÷àåìñóììû äëÿ i = 1:Q(1;j)n (R) �Xlm d �nlmdR djdRj  nlm(R) == �(2)n0 (R)�(j+1)n0 (R)j + 1 � �(1)n0 (R)�(j+2)n0 (R)j + 2 �� �n0(R)�(j+3)n0 (R)(j + 1)(j + 2) : (94)Àíàëîãè÷íûì äè��åðåíöèðîâàíèåì óðàâíå�íèÿ (94) ïî R ìû ïîëó÷àåì ñóììû Q(i;j)n äëÿi = 2:Q(2;j)n (R) �Xlm d2 �nlmdR2 djdRj  nlm(R) == �(3)n0 (R)�(j+1)n0 (R)j + 1 � j�(2)n0 (R)�(j+2)n0 (R)(j + 1)(j + 2) �� 2�(1)n0 (R)�(j+3)n0 (R)(j + 1)(j + 3) � 2�n0(R)�(j+4)n0 (R)(j + 1)(j + 2)(j + 3) : (95)Ïðîäîëæàÿ ïðîöåññ äè��åðåíöèðîâàíèÿ, ìû ìî�æåì ïîëó÷èòü ñóììó Q(i;j)n äëÿ ëþáûõ i è j, îäíà�êî ðåçóëüòàò áûñòðî ñòàíîâèòñÿ ãðîìîçäêèì. Íèæå

ïðèâîäÿòñÿ ñóììû äëÿ íàèáîëåå èíòåðåñíûõ ÷àñò�íûõ çíà÷åíèé i; j. Äëÿ i = j = 1 èìååìQ(1;1)n (R) =Xlm ����d nlm(R)dR ����2 ==Xl 2l+ 14� �dfnl(R)dR �2 = 23 �En + ZR�Q(0;0)n (R)++ 2Z3R3 ��2n0(R)� 2R�n0(R)�0n0(R)� ; (96)äëÿ i = j = 2Q(2;2)n (R) =Xlm ����d2 nlm(R)dR2 ����2 ==Xl 2l + 14� �d2fnl(R)dR2 �2 == 45�"�En + ZR�2 + 2ZR3 #Q(0;0)n (R)�� ZR3 �8�En + ZR�� ZR � 2R2 ��2n0(R) ++ 2ZR2 �En + ZR � 2R2��n0(R)�0n0(R)�: (97)Äè��åðåíöèðóÿ (96) ïî R, ïîëó÷àåì î÷åíü ïðîñòîåâûðàæåíèå äëÿ ñóììû ñ i = 1, j = 2:Q(1;2)n (R) �Xlm d �nlmdR d2 nlmdR2 == 12 ddRQ(1;1)n (R) = �Z ( 0n0(R))2 ; (98)à äè��åðåíöèðóÿ (97) ïî R, ïîëó÷àåì òàêæå ïðî�ñòîå âûðàæåíèå äëÿ i = 2, j = 3:Q(2;3)n (R) �Xlm d2 �nlm(R)dR2 d3 nlm(R)dR3 == 12 ddRQ(2;2)n (R) == �Z ( 00n0(R))2 � 4Z25R4 ��2n0(R)�0 : (99)Èíòåãðèðóÿ (98), (99), ñóììû Qn (� Q(0;0)n ), Q(1;1)n èQ(2;2)n çàïèñûâàåì â âèäå304



ÆÝÒÔ, òîì 120, âûï. 2 (8), 2001 Çàõâàò ýëåêòðîíà ïðè ñòîëêíîâåíèè : : :
Qn(R) = 2Z 1ZR  2n0(r)dr;Q(1;1)n (R) = 2Z 1ZR ( 0n0)2 dr;Q(2;2)n (R) == 2Z 1ZR �( 00n0(r))2 + 4Z5r4 ��2n0(r)�0� dr: (100)
Ñóììû Qn; Q(1;1)n ; Q(2;2)n ïîêàçàíû íà ðèñ. 3, êàê�óíêöèè ìåæúÿäåðíîãî ðàññòîÿíèÿ R. Îíè íå èìå�þò íóëåé ïðè êîíå÷íûõ çíà÷åíèÿõ R. Âñå âû÷èñ�ëåííûå ñóììû èíòåðåñíû íå òîëüêî ïðè ðàññìîòðå�íèè ñòîëêíîâåíèé îòðèöàòåëüíûõ è ïîëîæèòåëüíûõèîíîâ, íî òàêæå äëÿ �èçèêè âûñîêîâîçáóæäåííûõðèäáåðãîâñêèõ ñîñòîÿíèé [48℄.Äëÿ ñëó÷àÿ ñèñòåìû A�+BZ+, êîãäà îòðèöàòåëü�íûé èîí îáëàäàåò îðáèòàëüíûì ìîìåíòîì L = 1,ñóììû ïðîèçâåäåíèé êóëîíîâñêèõ �óíêöèé (62),îïðåäåëÿþùèå âîëíîâûå �óíêöèè àêòèâíûõ êîâà�ëåíòíûõ ñîñòîÿíèé, âû÷èñëÿþòñÿ àíàëîãè÷íî ñëó�÷àþ L = 0. Íåîáõîäèìî èññëåäîâàòü ïðåäåë êóëîíîâ�ñêîé �óíêöèè �ðèíà ïðè E ! En. Äëÿ �óíêöèé (62)áûëî ïîëó÷åíî:	zn(R; r) �Xl;m  �nlm(r)pQzn(R) d nlm(R)dR == � 4Z2 os �bn2jr�RjpQzn(R) �� ��0n0(�y)�n0(�x)� �n0(�y)�0n0(�x)�y � �x ++ �0n0(�x)�0n0(�y) +��14 + n2(R � r)2ZR(R� z)��� �n0(�x)�n0(�y)�; (101)	fx;ygn (R; r) �Xl;m  �nlm(r)pQx;yn (R) � nlm(R)�fx; yg ����r0=R == �4Z2 sin �bfos�b; sin�bgn2jr�RjpQx;yn (R) �� ��0n0(�y)�n0(�x)� �n0(�y)�0n0(�x)�y � �x +

+ �0n0(�x)�0n0(�y) +��14 + n2(r +R)2ZR(r + z)��� �n0(�x)�n0(�y)�: (102)Ýòè �óíêöèè íå èìåþò ïîëþñîâ ïðè r = R.Äëÿ âû÷èñëåíèÿ ñóìì (63) íåîáõîäèìî èññëåäî�âàòü äîâîëüíî ìíîãî ÷ëåíîâ ðàçëîæåíèÿ ýòèõ �óíê�öèé â ïðåäåëå r! R, ÷òî óñëîæíÿåò çàäà÷ó. Ïîýòî�ìó ñóììû (63) âû÷èñëÿþòñÿ íèæå äðóãèì ñïîñîáîì.Ñóììà Qzn(R), �îðìóëà (63), ðàâíà âû÷èñëåí�íîé âûøå ñóììå Q(1;1)n , �îðìóëû (96), (100). ÑóììûQx;yn , �îðìóëà (63), îäèíàêîâû è ìîãóò áûòü çàïèñà�íû â âèäå äâóõ âûðàæåíèé:Qx;yn (R) =Xlm ����� nlm(R)�fx; yg ����z=0 == 1R2 Xlm ����� nlm(R)�� ����2�=�=2 == 1R2 Xlm ����� nlm(R)�� ����2�=0: (103)Çíà÷åíèå � = �=2 ñîîòâåòñòâóåò ñëó÷àþ, êîãäà îñü zïåðïåíäèêóëÿðíà ïëîñêîñòè ñòîëêíîâåíèÿ, à � = 0�êîãäà îñü z íàïðàâëåíà ïî R. �åçóëüòàò ñóììèðîâà�íèÿ íå çàâèñèò îò âûáîðà íàïðàâëåíèÿ îñè z. Èñïîëü�çóåì ñèñòåìó êîîðäèíàò ñ îñüþ z, íàïðàâëåííîé ïîâåêòîðóR. Èç ïðåäñòàâëåíèÿ ïðèñîåäèíåííîãî ïîëè�íîìà Ëåæàíäðà ÷åðåç ïîëíóþ ãèïåðãåîìåòðè÷åñêóþ�óíêöèþ [44℄:P jmjl (os �) = (�1)jmj(l + jmj)! sinjmj(�)2jmjjmj!(l � jmj)! �� F�jmj � l; l+ jmj+ 1; jmj+ 1; sin2(�=2)� (104)ñëåäóåò, ÷òî ïðè � = 0 ïðîèçâîäíàÿ ïî óãëó � îòëè÷�íà îò íóëÿ òîëüêî äëÿ çíà÷åíèé ïðîåêöèè ìîìåíòàm = �1 è ðàâíàdP 1l (os �)d� �����=0 = � l(l+ 1)2 : (105)Èñïîëüçóÿ ýòîò ðåçóëüòàò è âûðàæåíèå äëÿ íîð�ìèðîâî÷íîãî �àêòîðà Nlm, (9), ïðåîáðàçóåì ñóì�ìó (103) ê âèäóQx;yn (R) = 1R2 Xlm ����� nlm(R)�� ����2�=0 == 18�R2 Xl (2l + 1)l(l+ 1)f2nl(R): (106)6 ÆÝÒÔ, âûï. 2 (8) 305



Ì. È. ×èáèñîâ ÆÝÒÔ, òîì 120, âûï. 2 (8), 2001Âû÷èñëåíèå ýòîé ñóììû ìîæíî ñâÿçàòü ñ âû÷èñëå�íèåì ñóììû Plm l(l + 1)���� nlm(R)����2, êîòîðóþ ñ ïîìî�ùüþ òåîðåìû ñëîæåíèÿ ñ�åðè÷åñêèõ �óíêöèé (35)ìîæíî çàïèñàòü â ñëåäóþùåì âèäå:Q(l;l+1)n (R) �Xlm l(l+ 1)���� nlm(R)����2 == 14�Xl (2l + 1)l(l+ 1)f2nl(R): (107)Ñóììû (106) è (107) ðàçëè÷àþòñÿ íå çàâèñÿùèì îòl;m ìíîæèòåëåì (2R)�2. Ïîýòîìó, âû÷èñëèâ (107),íàéäåì è ñóììó (106).Äëÿ âû÷èñëåíèÿ ñóììû (107) âûðàæàåìl(l + 1)fnl ÷åðåç fnl, dfnl=dR è d2fnl=dR2 èçâîëíîâîãî óðàâíåíèÿ (8). Ïîñëå ýòîãî (106) è (107)âûðàæàþòñÿ ÷åðåç óæå âû÷èñëåííûå âûøå ñóììûè ïðèíèìàþò âèäQ(l;l+1)n (R) =Xlm l(l+ 1)���� nlm(R)����2 == 14�Xl (2l+1)l(l+1)f2nl(R) = 4R23 �En+ZR���Qn(R)� 2Z3R��2n0(R) +R�n0(R)�0n0(R)�; (108)Qx;yn (R) = 1R2 Xlm ����� nlm(R)�� ����2�=0 == 18�R2 Xl (2l+1)l(l+1)f2nl(R) = 23�En+ZR���Qn(R)� Z3R3 ��2n0(R) +R�n0(R)�0n0(R)�: (109)Ñóììà Qx;yn , �îðìóëà (109), ïîêàçàíà íà ðèñ. 4êàê �óíêöèÿ ìåæúÿäåðíîãî ðàññòîÿíèÿ R â ñðàâíå�íèè ñ ñóììîé Qzn(R) (èëè Q(1;1)n (R)), �îðìóëà (96).Îáå ñóììû ïîëîæèòåëüíû ïðè âñåõ R. Îäíàêî, åñëèQzn óìåíüøàåòñÿ ñòóïåíüêàìè â êëàññè÷åñêè ðàçðå�øåííîé îáëàñòè ðàññòîÿíèé R, ñóììà Qx;yn (R) âìå�ñòî ñòóïåíåê èìååò ñëàáîâûðàæåííûå èçãèáû. Áîëü�øèíñòâî äðóãèõ ïðèâåäåííûõ âûøå ñóìì òàêæå èìå�þò âåñüìà ñâîåîáðàçíîå ïîâåäåíèå êàê �óíêöèè R.Âñå ñóììû âû÷èñëÿëèñü êàê ïðè ïîìîùè ïîëó÷åí�íûõ êâàäðàòè÷íûõ �îðì �óíêöèè �n0, òàê è ïðÿ�ìûì ñóììèðîâàíèåì ïî l ñ èñïîëüçîâàíèåì êóëîíîâ�ñêèõ �óíêöèé fnl, (9). �åçóëüòàòû âñåãäà ñîâïàäàëè.

10 20 3010�610�510�4
�àññòîÿíèå îò ÿäðà He++ R, àò. åä.

Z = 2; n = 6Q(1;1)n ; Qx;yn
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�èñ. 4. Ñðàâíåíèå ñóìì Q(1;1)n è Qx;yn êàê �óíêöèéìåæúÿäåðíîãî ðàññòîÿíèÿ R: 1 � ñóììà Q(1;1)n (R),�îðìóëû (96), (100), 2 � ñóììà Qx;yn (R), �îðìó-ëà (109)5. Ï�ÈÁËÈÆÅÍÈÅ ÄÀËÅÊÎ�ÎÏÅ�ÅÑÅ×ÅÍÈß ÒÅ�ÌÎÂÂ ïðåäûäóùèõ ðàçäåëàõ ýíåðãèÿ E è ìåæúÿäåð�íîå ðàññòîÿíèå R ñèñòåìû A�+BZ+ ñ÷èòàëèñü íåçà�âèñèìûìè ïàðàìåòðàìè. Â ýòîì ðàçäåëå ìû âû÷èñ�ëÿåì ýíåðãèþ E êàê �óíêöèþ ìåæúÿäåðíîãî ðàññòî�ÿíèÿ R. Â íóëåâîì ïðèáëèæåíèè ýòà ýíåðãèÿ ñëåäó�åò çàêîíó (26), èç êîòîðîãî ïîëó÷àåì ðàññòîÿíèÿ Rnïåðåñå÷åíèÿ òåðìîâ:"0 � ZRn = En; ! Rn = Z"0 �En : (110)Äëÿ îáëàñòåé ìåæúÿäåðíûõ ðàññòîÿíèé R � Rnâáëèçè äàëåêèõ ïåðåñå÷åíèé òåðìîâ, êîãäà Rn áîëü�øå ðàçìåðà ñîîòâåòñòâóþùåé êóëîíîâñêîé îðáèòûêîâàëåíòíîãî ñîñòîÿíèÿ, ìàòðè÷íûé ýëåìåíò ìåæäóèîííûì è êîâàëåíòíûì ñîñòîÿíèÿìè ìàë ïî ñðàâíå�íèþ ñ ðàçíîñòüþ êóëîíîâñêèõ òåðìîâ ðàâíîé Z2=n3.Â ýòîì ñëó÷àå äëÿ àäèàáàòè÷åñêîé âîëíîâîé �óíê�öèè ìîæíî èñïîëüçîâàòü äâóõóðîâíåâîå ïðèáëèæå�íèå:�(R; r) =Xlm Cn(E)	n(R; r) �� B(E)�0(jR� rj) + Cn(E)	n(R; r); (111)â êîòîðîì èîííîå ñîñòîÿíèå �0 âçàèìîäåéñòâóåòñ àêòèâíûì àäèàáàòè÷åñêèì ñîñòîÿíèåì 	n(R; r),ïðèíàäëåæàùèì òîëüêî îäíîìó ãëàâíîìó êâàíòîâî�ìó ÷èñëó n. Âûäåëåíèå èç ðàçëîæåíèÿ (31) ðåçî�íàíñíîãî ÷ëåíà 	n íå âëèÿåò íà �îðìó �óíêöèè�0, èáî âäàëè îò êâàçèïåðåñå÷åíèÿ êîý��èöèåíòûCn(E) ìàëû. Èñïîëüçóÿ ñîîòíîøåíèÿ (33) è (60),306



ÆÝÒÔ, òîì 120, âûï. 2 (8), 2001 Çàõâàò ýëåêòðîíà ïðè ñòîëêíîâåíèè : : :ñâÿçûâàþùèå êîý��èöèåíòû Cn ñ �óíêöèåé B, ïî�ëó÷àåì ïîñëå íîðìèðîâêè �óíêöèè (111):1 = B2(E)+C2n(E) = B2(E)�1+ �E2n(R)(E�En)2�; (112)jE �Enj � jEn �En�1j � Zn�3;ïîñêîëüêó èíòåãðàë ïåðåêðûòèÿ h�0j	ni ðàâåí íó�ëþ èç-çà îðòîãîíàëüíîñòè �óíêöèé 	n è 	n0 ïðèn 6= n0.Äëÿ îòðèöàòåëüíûõ èîíîâ ñ îðáèòàëüíûìè ìî�ìåíòàìè L = 0 è 1 âåëè÷èíû �En(R) ðàâíû:�En(R) � 2�N0pQn(R); L = 0; (113)�Ex;y;zn (R) � N (1)0 p3� qQx;y;zn (R); L = 1: (114)�àâåíñòâà (113), (114) ñëåäóþò èç �îðìóë (33), (60),à ñóììû Qn(R) è Qx;y;zn (R) âû÷èñëåíû â ïðåäûäó�ùåì ðàçäåëå.Èç (112) ïîëó÷àåì �óíêöèþ B(E). Ïîäñòàâëÿÿ ååâ �îðìóëû (33), (60), ïîëó÷àåì òàêæå êîý��èöèåí�òû Cn(E) êàê �óíêöèè ýíåðãèè âáëèçè ïåðåñå÷åíèéòåðìîâ:Bn(E) = (E�En)�(E�En)2+�E2n(R)��1=2; (115)Cn(E) = ��En(R)�(E�En)2+�E2n(R)��1=2; (116)Cn;n0(E) = ��En0(R) (E �En)(En �En0) �� �(E �En)2 +�E2n(R)��1=2; (117)E � En; n0 6= n:Âûðàæåíèÿ (115), (116) ÿâëÿþòñÿ íóëåâûìïîðÿäêîì ïðèáëèæåíèÿ äàëåêîãî ïåðåñå÷åíèÿ,à (117) � ñëåäóþùèì, ïåðâûì ïðèáëèæåíèåì.Èç (115), (116) âèäíî, ÷òî â îáëàñòè êâàçèïåðåñå�÷åíèÿ, êîãäà jE � Enj � j�En(Rn)j, àáñîëþòíûåâåëè÷èíû êîý��èöèåíòîâ Cn è Bn èìåþò çíà÷åíèÿïîðÿäêà 1, à äëÿ âñåõ äðóãèõ êîâàëåíòíûõ ñîñòîÿíèén0 6= n, ñ êîòîðûìè â äàííîé îáëàñòè ðàññòîÿíèéèîííûé òåðì íå ïåðåñåêàåòñÿ, êîý��èöèåíòûCn;n0(Rn) ìàëû:n0 6= n; jCn;n0(Rn)j / �����En0 (Rn)BnEn � En0 ����� 1:

Çàïèøåì ñîîòíîøåíèÿ (115)�(117), èñïîëüçóÿ íó�ëåâîå ïðèáëèæåíèå äëÿ ýíåðãèè (26). Äëÿ ëþáîãî nðàçíîñòü E0(R) � En ìîæåò áûòü çàïèñàíà â âèäå�îðìóëû: E0(R)�En = ZR �RnRRn ; (118)êîòîðàÿ ÿâëÿåòñÿ òî÷íûì âûðàæåíèåì, à íå ðåçóëü�òàòîì êàêîãî-ëèáî ïðèáëèæåíèÿ. Ïîäñòàâëÿÿ (118)â (115)�(117), ïîëó÷àåì êîý��èöèåíòû Bn; Cn; Cn0êàê �óíêöèè ìåæúÿäåðíîãî ðàññòîÿíèÿ R, à íå ýíåð�ãèè:Bn(R) = (R�Rn)�(R�Rn)2+�R2n(R)��1=2; (119)Cn(R) == ��Rn(R)�(R �Rn)2 +�R2n(R)��1=2; (120)Cn0(R) = ��Rn0(R) (E0(R)�En)(En �En0) �� �(R �Rn)2 +�R2n(R)��1=2; (121)ãäå �Rn(R) � RRnZ �En(R): (122)Çàìåòèì, ÷òî ïðè R = Rn âåëè÷èíà�Rn(Rn) = �En(Rn)Fn ;ãäå ñèëà Fn = ZR2n :Ïðåäñòàâëåíèå êîý��èöèåíòîâ B è C â âèäå�óíêöèé îò R ïîçâîëÿåò ñðàâíèòü ðàññìàòðèâàå�ìîå äâóõóðîâíåâîå ïðèáëèæåíèå ñ òî÷íûì ðàñ÷å�òîì, îïèñàííûì â ïåðâîì ðàçäåëå. Íà ðèñ. 5 ðå�çóëüòàò ðàñ÷åòà �óíêöèè B(R) ïî �îðìóëå äâóõ�óðîâíåâîãî ïðèáëèæåíèÿ (119) ñðàâíèâàåòñÿ ñ ðå�çóëüòàòîì òî÷íîãî ðàñ÷åòà ýòîé �óíêöèè â îáëà�ñòè R � R4. Ñîâïàäåíèå ðåçóëüòàòîâ âåñüìà õîðî�øåå, òàê ÷òî äâóõóðîâíåâîå ïðèáëèæåíèå îêàçûâàåò�ñÿ î÷åíü áëèçêèì ê òî÷íîìó ðàñ÷åòó. Äëÿ R � R5 èR � R3 äâóõóðîâíåâîå ïðèáëèæåíèå ñòîëü æå áëèç�êî ê òî÷íîìó ðàñ÷åòó.Êîý��èöèåíòûB è C â �îðìóëàõ (115)�(117) ÿâ�ëÿþòñÿ �óíêöèÿìè ýíåðãèè. Äëÿ îïðåäåëåíèÿ ýíåð�ãèè ñèñòåìû êàê �óíêöèè ìåæúÿäåðíîãî ðàññòîÿ�íèÿ R çàìåòèì, ÷òî ïðè äåòàëüíîì ðàññìîòðåíèè307 6*



Ì. È. ×èáèñîâ ÆÝÒÔ, òîì 120, âûï. 2 (8), 2001
00.51.0

�1:0�0:516 17 18 19 20 21 22 23
B
Ìåæúÿäåðíîå ðàññòîÿíèå R, àò. åä. (R4 = 20:56)�èñ. 5. Çàâèñèìîñòü �óíêöèè B îò ìåæúÿäåðíîãîðàññòîÿíèÿ R äëÿ ñèñòåìû H� + He++ â îáëàñòèïåðåñå÷åíèÿ èîííîãî òåðìà ñ êîâàëåíòíûì n = 4:ñïëîøíàÿ ëèíèÿ � òî÷íûé ÷èñëåííûé ðàñ÷åò, ðîì-áû � ïðèáëèæåíèå äàëåêîãî ïåðåñå÷åíèÿ, �îðìó-ëà (119)äâóõóðîâíåâîãî ïðèáëèæåíèÿ àäèàáàòè÷åñêèå âîë�íîâûå �óíêöèè  1;2 îêàçûâàþòñÿ ðàâíûìè ñëåäóþ�ùèì ëèíåéíûì êîìáèíàöèÿì âîëíîâûõ �óíêöèé íó�ëåâîãî ïðèáëèæåíèÿ �1;2 [31, 43℄: 1 = a�1 + b�2;  2 = �b�1 + a�2;a = �px2 +�2 + x2px2 +�2 �1=2;b = �px2 +�2 � x2px2 +�2 �1=2; (123)ãäå, â íàøèõ îáîçíà÷åíèÿõ, ðàçíîñòü äèàãîíàëüíûõìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ x è óäâîåííûé íåäèàãîíàëü�íûé ìàòðè÷íûé ýëåìåíò � ðàâíû:x � E01+V11�E02�V22 = E0(R)�En; � � 2jV0nj:Èç �îðìóë (115), (116) ñëåäóåò ðàâåíñòâî Bn == �Cn = 1=p2 ïðè E � En = �En(R). Èç �îð�ìóë æå (123) ñëåäóåò, ÷òî ýòè âåëè÷èíû êîý��èöè�åíòîâ ñîîòâåòñòâóþò ìèíèìàëüíîé ðàçíîñòè ýíåðãèéìåæäó äâóìÿ êâàçèïåðåñåêàþùèìèñÿ òåðìàìè, êî�ãäà x = 0. Ýòî ïîçâîëÿåò äëÿ èññëåäóåìîé ñèñòåìûA�+BZ+ íàïèñàòü âûðàæåíèå äëÿ íåäèàãîíàëüíîãîìàòðè÷íîãî ýëåìåíòà:V0n = h�0jV j	ni = �En(R); (124)è âûðàæåíèÿ äëÿ ýíåðãèé äâóõ êâàçèïåðåñåêàþùèõ�ñÿ òåðìîâ:

E�(R)�En = 12 ���E0(R)�En�p(E0(R)�En)2+4�E2n(R)�; (125)ïîñêîëüêó äèàãîíàëüíûé ìàòðè÷íûé ýëåìåíò äëÿèîííîãî ñîñòîÿíèÿ ðàâåíbH00 = E0(R) = "0 � ZR; (126)à ñäâèãàìè êîâàëåíòíûõ òåðìîâ ìîæíî ïðåíåáðå÷ü,ïðèíÿâ bHnn � En. Ïîäñòàâëÿÿ âûðàæåíèÿ äëÿ ýíåð�ãèè (125) â �îðìóëû (115), (116), ïðèõîäèì ê ñîîò�íîøåíèÿì (123).Â óðàâíåíèè (115) äëÿ óðîâíåé ýíåðãèè �èãóðè�ðóþò âåëè÷èíû �En(R), êîòîðûå ñîãëàñíî �îðìó�ëàì (113), (114) âûðàæàþòñÿ ÷åðåç ñóììû ïðîèç�âåäåíèé êóëîíîâñêèõ âîëíîâûõ �óíêöèé Qn; Qx;y;zn ,âû÷èñëåííûå â ïðåäûäóùåì ðàçäåëå. Ýòè ñóììûïîêàçàíû íà ðèñ. 3, 4, èç êîòîðûõ ñëåäóåò, ÷òîQn; Qx;y;zn , à ñëåäîâàòåëüíî, è íåäèàãîíàëüíûå ìàò�ðè÷íûå ýëåìåíòû V0n íå îáðàùàþòñÿ â íóëü íè ïðèêàêèõ êîíå÷íûõ çíà÷åíèÿõ ìåæúÿäåðíîãî ðàññòîÿ�íèÿ R êàê äëÿ îòðèöàòåëüíûõ èîíîâ ñ íóëåâûì îðáè�òàëüíûì ìîìåíòîì L = 0, òàê è äëÿ îòðèöàòåëüíûõèîíîâ ñ L = 1.Òàêèì îáðàçîì, ïðîöåäóðà íîðìèðîâàíèÿ êóëî�íîâñêîé �óíêöèè �ðèíà êàê âîëíîâîé �óíêöèè è èñ�ñëåäîâàíèå ðåçóëüòàòîâ ýòîé ïðîöåäóðû ïîçâîëÿþòíàéòè íåäèàãîíàëüíûå ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû è îïðå�äåëèòü ïîâåäåíèå òåðìîâ äëÿ êàæäîãî ïåðåñå÷åíèÿ,ò. å. ýòà ïðîöåäóðà ïîçâîëÿåò ïîëíîñòüþ îïèñàòü ïî�âåäåíèå ñèñòåìû A� + B+.Ñèñòåìà àäèàáàòè÷åñêèõ ñîñòîÿíèé ðàñïàäàåòñÿíà äâå ãðóïïû. Ïåðâàÿ ãðóïïà � ýòî ñîñòîÿíèÿ, êâà�çèïåðåñåêàþùèåñÿ ñ èîííûì òåðìîì. Âòîðàÿ � êî�âàëåíòíûå ñîñòîÿíèÿ, ýíåðãèè êîòîðûõ ëåæàò âûøåýíåðãèè "0 íåâîçìóùåííîãî îòðèöàòåëüíîãî èîíà, èêîòîðûå íå ó÷àñòâóþò â êâàçèïåðåñå÷åíèÿõ. Â äâóõ�óðîâíåâîì ïðèáëèæåíèè, èñïîëüçóåìîì äëÿ êàæ�äîãî ïåðåñå÷åíèÿ, àäèàáàòè÷åñêèå ýíåðãèè ïåðâîéãðóïïû ðàâíû:En+1n (R) = 12 ��( E0(R)+En+1�Dn+1(R); R � Rn+1n ;E0(R)+En+Dn(R); R � Rn+1n ; (127)Dn(R) �px2n(R) + �2n(R); xn(R) � E0(R)�En;xn(Rn) = 0;308



ÆÝÒÔ, òîì 120, âûï. 2 (8), 2001 Çàõâàò ýëåêòðîíà ïðè ñòîëêíîâåíèè : : :

18 20 20.56 22 24�0:130�0:125�0:120�0:110
Ìåæúÿäåðíîå ðàññòîÿíèå R, àò. åä. (R4 = 20:56)

E4 = �0:125 àò. åä.E, àò. åä.

�èñ. 6. Ýíåðãåòè÷åñêèå òåðìû ñèñòåìû H�+He++â îáëàñòè êâàçèïåðåñå÷åíèÿ èîííîãî òåðìà ñ êî-âàëåíòíûì òåðìîì n = 4. Ñðàâíåíèå ðåçóëüòàòîâòî÷íîãî ðàñ÷åòà, ïîëó÷åííûõ ïðè ðåøåíèè òðàíñ-öåíäåíòíîãî óðàâíåíèÿ ñ èñïîëüçîâàíèåì ëîãà-ðè�ìè÷åñêîé ïðîèçâîäíîé �óíêöèè �ðèíà [33; 35℄(ñïëîøíûå ëèíèè), ñ ðåçóëüòàòàìè äàëåêîãî ïå-ðåñå÷åíèÿ òåðìîâ (êðåñòû è ðîìáû). Ïóíêòèðíàÿêðèâàÿ � èîííûé òåðì â íóëåâîì ïðèáëèæåíèèE0(R) = "0 � Z=R�n(R) � 2�En(R); Rn+1n � Rn +Rn+12 :Â òî÷êå Rn+1n , ëåæàùåé ìåæäó äâóìÿ áëèæàéøèìèïåðåñå÷åíèÿìè Rn è Rn+1, ïðîâîäèëàñü ñøèâêà äâóõâåòâåé ýíåðãèé.Ïðè R < Rn ýíåðãèÿ En+1n (R) áëèçêà ê êóëî�íîâñêîé ýíåðãèè En, à ïðè R > Rn+1 � ê ýíåð�ãèè En+1. Â îáëàñòè ìåæäó ïåðåñå÷åíèÿìè ïðèRn < R < Rn+1 ýòà ýíåðãèÿ áëèçêà ê èîííîé ýíåðãèèíóëåâîãî ïðèáëèæåíèÿ E0(R) (ñì. �îðìóëó (26)).Íà ðèñ. 6 ïîêàçàíû ýíåðãèè, âû÷èñëåííûå ïî �îðìó�ëå (127) â ïðèáëèæåíèè äàëåêîãî ïåðåñå÷åíèÿ äëÿn = 4 (R4 = 20:56) â ñðàâíåíèè ñ òî÷íûì ðàñ÷å�òîì ïðè ðåøåíèè òðàíñöåíäåíòíîãî óðàâíåíèÿ ñ èñ�ïîëüçîâàíèåì ëîãàðè�ìè÷åñêîé ïðîèçâîäíîé �óíê�öèè �ðèíà [33, 35℄. Âèäíî, ÷òî ðåçóëüòàò ïðèáëè�æåíèÿ äàëåêîãî ïåðåñå÷åíèÿ òåðìîâ î÷åíü áëèçîêê òî÷íîìó ðåçóëüòàòó. Â òàáëèöàõ 1 è 2 ïîêàçàíûìåæúÿäåðíûå ðàññòîÿíèÿ Rn, ïðè êîòîðûõ èîííûéòåðì ïåðåñåêàåò êîâàëåíòíûé òåðì, è âåëè÷èíû ðàç�äâèæåíèÿ òåðìîâ ïðè êâàçèïåðåñå÷åíèÿõ äëÿ ñòîëê�íîâåíèé H� +H+ è H� +He++.Âîëíîâûå �óíêöèè ïåðâîé ãðóïïû ñîñòîÿíèéðàâíû:

Òàáëèöà 1. �àçìåðû îðáèò rn, ïîëîæå-íèÿ êâàçèïåðåñå÷åíèé Rn è ðàçäâèæåíèÿ òåðìîâÆEn = 2�En(Rn) ïðè êâàçèïåðåñå÷åíèÿõ äëÿ ñèñ-òåìû H� + H+n rn, àò.åä. Rn, àò.åä. ÆEn(Rn), àò.åä.1 2.0 2:117 1:652�12 8.0 10:279 1:876�23 18.0 35:921 2:318�44 32.0 283:005 7:123�27Òàáëèöà 2. �àçìåðû îðáèò rn, ïîëîæåíèÿêâàçèïåðåñå÷åíèé Rn è ðàçäâèæåíèÿ òåðìîâÆEn = 2�En(Rn) ïðè êâàçèïåðåñå÷åíèÿõäëÿ ñèñòåìû H� +He++n rn, àò.åä. Rn, àò.åä. ÆEn(Rn), àò.åä.1 1.0 1:01 5:108�12 4.0 4:23 1:059�13 9.0 10:28 3:126�24 16.0 20:56 7:429�35 25.0 38:25 7:179�46 36.0 71:84 5:089�67 49.0 152:67 3:556�128 64.0 566:01 5:158�50
�n+1n (R; r) ==8>>>><>>>>:C�n+1(R)�0(jR�rj)+C+n+1(R)	n+1(R; r);R � Rn+1n ;C+n (R)�0(jR� rj)� C�n (R)	n(R; r);R � Rn+1n ; (128)ãäå C�n (R) �sDn(R)� xn(R)2Dn(R) ;Bn+1n (R) = ( C�n+1(R); R � Rn+1n ;C+n (R); R � Rn+1n : (129)Êîý��èöèåíòû Cn;n0(R), îïèñûâàþùèå âêëàäû â�óíêöèþ �n+1n ñîñòîÿíèé ñ ãëàâíûìè êâàíòîâûìè÷èñëàìè n0 6= n, ðàâíû:C�n;n0(R) = ��En0(Rn)En �En0 C�n (R); (n0 6= n) : (130)309
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�èñ. 7. Àäèàáàòè÷åñêèå ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû, �îðìóëà (131), êàê �óíêöèè ìåæúÿäåðíîãî ðàññòîÿíèÿ R ìåæäóèîííûì ñîñòîÿíèåì è ïåðåñåêàåìûìè èîííûì òåðìîì êîâàëåíòíûìè ñîñòîÿíèÿìè n = 1; 2; 3; 4; 5 (à) è n = 6 (á)Ïðè R < Rn �óíêöèÿ �n+1n áëèçêà ê �óíêöèè	n, òàê êàê â ýòîé îáëàñòè jC�n j � 1 à C+n � 0. Âîáëàñòè ïåðåñå÷åíèÿ R � Rn îíà äàåòñÿ ëèíåéíîéêîìáèíàöèåé �óíêöèé 	n è �0, à â îáëàñòè ïåðå�ñå÷åíèÿ R � Rn+1 � ëèíåéíîé êîìáèíàöèåé �óíê�öèé �0 è 	n+1. Â îáëàñòè ìåæäó ïåðåñå÷åíèÿìèRn < R < Rn+1 �óíêöèÿ �n+1n áëèçêà ê íåâîçìó�ùåííîé âîëíîâîé �óíêöèè îòðèöàòåëüíîãî èîíà �0,êîãäà àìïëèòóäà Bn+1n (R) áëèçêà ê åäèíèöå, à âñåC�n ìàëû. Ïðè R > Rn+1 �óíêöèÿ �n+1n áëèçêà ê	n+1, òàê êàê â ýòîé îáëàñòè jC+n+1j � 1, à C�n+1 � 0.Ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû îò ïðîèçâîäíîé ïî R äëÿäâóõ êâàçèïåðåñåêàþùèõñÿ àêòèâíûõ ñîñòîÿíèé ðàâ�íû:V nn�1(R(t)) � � ��R�n;n+1n�1;n �� Z �nn�1(R; r)��n+1n (R; r)�t dr == C�n dC+ndR � C+n dC�ndR == ZR2 2�N0pQn(R) Qn(R) + xn(R)�2n0x2n + 4(2�N0)2Qn(R) : (131)Ýòè ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû îòëè÷íû îò íóëÿ â óçêèõîáëàñòÿõ �Rn âáëèçè òî÷åê êâàçèïåðåñå÷åíèÿ Rn, àèõ àáñîëþòíûå âåëè÷èíû ïðè R = Rn âåëèêè:�V nn�1(R(t))�max = � ��R�n;n+1n�1;n �����R=Rn == Z4R2n�En(Rn) : (132)Âáëèçè n-ãî ïåðåñå÷åíèÿ ìàêñèìàëüíû òàêæåìàòðè÷íûå ýëåìåíòû ìåæäó àêòèâíûìè ïåðåñåêàþ�

ùèìèñÿ ñîñòîÿíèÿìè è äðóãèìè àêòèâíûìè ñîñòîÿ�íèÿìè 	n0 , íå ó÷àñòâóþùèìè â n-ì ïåðåñå÷åíèè, ò. å.äëÿ n0 6= n. Èñïîëüçóÿ êîý��èöèåíòû Cn0 , �îðìó�ëà (121), ïîëó÷àåìUn0n�1(R(t)) = � ��R�n0n�1;n == dC�n;n0dR = ��En0(Rn)En �En0 dC�ndR ;Un0n (R(t)) = � ��R�n0n;n+1 == dC+n;n0dR = �En0(Rn)En �En0 dC+ndR ; (133)
dC�n (R)dR = �4p2�2N20 ZR2 �� Qn(R) + xn(R)�2n0(R)D5=2n (R)pDn(R)� xn(R) : (134)Ìàêñèìàëüíûå àáñîëþòíûå âåëè÷èíû ýòèõ ìàòðè÷�íûõ ýëåìåíòîâ äîñòèãàþòñÿ ïðè R = Rn è ðàâíû:dC�n;n0(R)dR ����R=Rn == � �En0(Rn)p2(En �En0) Z4R2n�En(Rn) : (135)Ýòè âåëè÷èíû â �En0 (Rn)= �p2(En �En0)� ðàçìåíüøå ìàêñèìàëüíûõ çíà÷åíèé (132) ìàòðè÷íûõýëåìåíòîâ (131) ìåæäó âîëíîâûìè �óíêöèÿìèàêòèâíûõ ñîñòîÿíèé. Ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû (131),(133) ïîêàçàíû íà ðèñ. 7 è 8.310
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�èñ. 8. Àäèàáàòè÷åñêèå ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû êàê�óíêöèè ìåæúÿäåðíîãî ðàññòîÿíèÿ R ìåæäó èîí-íûì ñîñòîÿíèåì â îáëàñòè åãî ïåðåñå÷åíèÿ ñ êî-âàëåíòíûì òåðìîì n = 4 è äðóãèìè êîâàëåíòíûìèñîñòîÿíèÿìè n = 5; 7; 9, �îðìóëû (133), (134). Çíàê¾+¿ îòíîñèòñÿ ê îäíîìó èç êâàçèïåðåñåêàþùèõñÿïðè R � R4 ñîñòîÿíèþ, çíàê ¾�¿ � ê äðóãîìóÂîëíîâûå �óíêöèè ¾êðàéíèõ¿ àäèàáàòè÷åñêèõñîñòîÿíèé �10 è �nm+1nm (nm � íàèâûñøèé êóëî�íîâñêèé óðîâåíü, ïåðåñåêàåìûé èîííûì òåðìîì)îïðåäåëÿþòñÿ ñîîòíîøåíèÿìè, îòëè÷íûìè îò (128),(129). Äëÿ êðàéíåãî íèæíåãî ñîñòîÿíèÿ �10 â ýòèõ�îðìóëàõ ïðèñóòñòâóåò òîëüêî âåðõíÿÿ ñòðî÷êà ñn = 0, à äëÿ êðàéíåãî âåðõíåãî ñîñòîÿíèÿ �nm+1nmòîëüêî íèæíÿÿ ñòðî÷êà ñ n = nm.Àäèàáàòè÷åñêèå ýíåðãèè ñîñòîÿíèé ñ ãëàâíûìèêâàíòîâûìè ÷èñëàìè n > nm ðàâíû íåâîçìóùåííûìêóëîíîâñêèì ýíåðãèÿì En. Âîëíîâûå �óíêöèè êàêïàññèâíûõ, òàê è àêòèâíûõ ñîñòîÿíèé äëÿ ýòèõ ÷è�ñåë n ïðè âñåõ ðàññòîÿíèÿõ R ðàâíû ñîîòâåòñòâåííî�óíêöèÿì	nlm(R; r) è b	n(R; r), �îðìóëû (70), (71)è (75), (76).Â êîíöå ýòîãî ðàçäåëà ïðèâåäåì àñèìïòîòè÷å�ñêèå ïðåäåëû äëÿ ðàñùåïëåíèÿ òåðìîâ (125) ñïðà�âåäëèâûå äëÿ äàëåêèõ êâàçèïåðåñå÷åíèé, êîãäà Rnáîëåå ÷åì â 2 ðàçà ïðåâîñõîäèò ðàçìåð rn ñîîòâåò�ñòâóþùåé êóëîíîâñêîé îðáèòû:L = 0; ÆEasn (Rn) = 2�Easn (Rn) ��p2nAs(Rn); (136)L = 1; ÆEasn;z(Rn) = 2�Easn;z(Rn) �� p3ZN (1)0 rZnAs(Rn); (137)ÆEasn;xy(Rn) = 2�Easn;xy(Rn) �� N (1)0 r3n(n� 1)2 As(Rn)Rn ; (138)

As(Rn) � �Zn�3=2�2nn!��ZRnn �n�1 exp��ZRnn �:Èç (136)�(138) âèäíî, ÷òî àñèìïòîòèêà ÆEasn;xy ñî�äåðæèò äîïîëíèòåëüíóþ ïî ñðàâíåíèþ ñ ÆEasn (Rn)è ÆEasn;z(Rn) îòðèöàòåëüíóþ ñòåïåíü R�1, òàê êàêàñèìïòîòèêà îáìåííîãî ìàòðè÷íîãî ýëåìåíòà ïðî�ïîðöèîíàëüíà R�jmj [49℄.6. ÑÈÑÒÅÌÀ Ó�ÀÂÍÅÍÈÉ ÑÈËÜÍÎÉÑÂßÇÈ È ÑÅ×ÅÍÈÅ ÇÀÕÂÀÒÀÝËÅÊÒ�ÎÍÀÝâîëþöèÿ ñòàëêèâàþùåéñÿ ñèñòåìû âî âðåìå�íè îïèñûâàåòñÿ âðåìåííûì óðàâíåíèåì Øðåäèíãå�ðà äëÿ âîëíîâîé �óíêöèè ýëåêòðîíà ñ êîîðäèíà�òîé r:i�	tot(R; r; t)�t = Htot(t)	tot(R; r; t); (139)â êîòîðîì ïîëíûé äâóõöåíòðîâûé ãàìèëüòîíèàíñèñòåìû Htot çàâèñèò îò âðåìåíè t, ïîñêîëüêóàòîìíûå ÿäðà ïðåäïîëàãàþòñÿ äâèæóùèìèñÿ ïîêëàññè÷åñêîé òðàåêòîðèè, �îðìà êîòîðîé îïðåäå�ëÿåòñÿ çàâèñèìîñòüþ ìåæúÿäåðíîãî ðàññòîÿíèÿ îòâðåìåíè R(t).Ïîëíàÿ âîëíîâàÿ �óíêöèÿ ñèñòåìû A�+B+ ðàñ�êëàäûâàåòñÿ ïî âîëíîâûì �óíêöèÿì ââåäåííûõ âû�øå àäèàáàòè÷åñêèõ ñîñòîÿíèé:	tot(R; r; t) = NmaxXnlm bnlm(t)	nlm(R; r)�� exp0��i tZ En(t0)dt01A ; (140)ïðè÷åì Nmax ïðåâûøàåò nmax, ò. å. â (140) âêëþ÷å�íû êîâàëåíòíûå ñîñòîÿíèÿ, ýíåðãèè ñâÿçè êîòîðûõìåíüøå ýíåðãèè ñâÿçè íåâîçìóùåííîãî îòðèöàòåëü�íîãî èîíà. Ýòè ñîñòîÿíèÿ çàñåëÿþòñÿ çà ñ÷åò êî�ý��èöèåíòîâ Cn;n0 , ïðèñóòñòâóþùèõ â ðàçëîæåíèèèîííîé âîëíîâîé �óíêöèè. Â (140) ñóììà ñîäåðæèòàêòèâíûå è ïàññèâíûå ñîñòîÿíèÿ.Ñèñòåìà àäèàáàòè÷åñêèõ óðàâíåíèé äëÿ êîý��è�öèåíòîâ bnlm(t), êîòîðàÿ ïîëó÷àåòñÿ ïîñëå ïîäñòà�íîâêè ðàçëîæåíèÿ (140) â óðàâíåíèå (139) [50℄, èìå�åò âèädbnlmdt = NmaxXn0l0m0 bn0l0m0(t)� ��t�n0l0m0nlm �� exp(i�n;n0(t)); (141)311



Ì. È. ×èáèñîâ ÆÝÒÔ, òîì 120, âûï. 2 (8), 2001ãäå �àçû �n0;n(t) ðàâíû�n0;n(t) �� tZt0 �En+1n (R(t0))�En0+1n0 (R(t0))� dt0: (142)Â ñèñòåìó óðàâíåíèé (141) âêëþ÷åíû âñå àêòèâ�íûå è ïàññèâíûå ñîñòîÿíèÿ ñ ãëàâíûìè êâàíòîâûìè÷èñëàìè n � Nmax, ïðè÷åì ìàêñèìàëüíàÿ âåëè÷è�íà ãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà ìåíÿëàñü â ïðåäåëàõNmax = 9�14. Ñèñòåìà (141) ðåøàëàñü ÷èñëåííî ñ èñ�ïîëüçîâàíèåì ìåòîäîâ, îïèñàííûõ â êíèãå Õåììèí�ãà [51℄. Èñïîëüçîâàëèñü ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû, âû�÷èñëåííûå âûøå. Òðàåêòîðèè R(t) ñîîòâåòñòâîâàëèêóëîíîâñêîìó ïîëþ ïðèòÿæåíèÿ ìåæäó A� è BZ+.Ïàðöèàëüíûå �i è ïîëíûå �tot ñå÷åíèÿ çàõâàòà ýëåê�òðîíà âû÷èñëÿëèñü ïî �îðìóëå:�i = 2� 1Z0 Pi(�)�d�; (143)ãäå Pi � âåðîÿòíîñòü çàñåëåíèÿ ñîñòîÿíèÿ ¾i¿,�tot =Pi �i.Íà ðèñ. 9 ïîêàçàíî ïîëíîå ñå÷åíèå çàõâàòà ýëåê�òðîíà â ñòîëêíîâåíèè H�+H+ ! H+H�(n). �àçáðîñòåîðåòè÷åñêèõ äàííûõ äîâîëüíî âåëèê. Åñëè èñêëþ�÷èòü ðåçóëüòàòû ðàííèõ ðàáîò (êðèâûå 7 è 8 ), òî ïî�ëó÷åííîå íàìè ñå÷åíèå îêàæåòñÿ íàèáîëüøèì è íàè�áîëåå áëèçêèì ê ýêñïåðèìåíòàëüíûì ðåçóëüòàòàì.Ýòî îáúÿñíÿåòñÿ áîëåå âûñîêèì çàñåëåíèåì ñîñòîÿ�íèÿ n = 3 â íàøåì ðàñ÷åòå, îáóñëîâëåííûì ñâÿçüþäâóõ ïåðåñåêàþùèõñÿ ñîñòîÿíèé n = 2 ñ ñîñòîÿíèÿ�ìè n = 3. Ýòà ñâÿçü äàåòñÿ ìàòðè÷íûìè ýëåìåíòà�ìè (133).Íà ðèñ. 10 ïîêàçàíî ïîëíîå ñå÷åíèå äëÿ ñòîëêíî�âåíèÿ H� + He++ ! H + He+(n). Êàê è äëÿ ïðå�äûäóùåãî ñëó÷àÿ, âû÷èñëåííîå íàìè ñå÷åíèå ïðå�âûøàåò äðóãèå òåîðåòè÷åñêèå ñå÷åíèÿ è ÿâëÿåòñÿíàèáîëåå áëèçêèì ê ýêñïåðèìåíòàëüíîìó ñå÷åíèþ.Ïðè÷èíà ðàçëè÷èÿ ñ äðóãèìè òåîðåòè÷åñêèìè ðàñ�÷åòàìè òà æå. Çà ñ÷åò íåàäèàáàòè÷åñêîé ñâÿçè ïå�ðåñåêàþùèõñÿ ñîñòîÿíèé ñ ñîñòîÿíèÿìè, íå ó÷àñòâó�þùèìè â äàííîì ïåðåñå÷åíèè, ñóùåñòâåííî óâåëè�÷èâàåòñÿ çàñåëåíèå áîëåå âûñîêîâîçáóæäåííûõ êîâà�ëåíòíûõ óðîâíåé. Íàèáîëåå çàñåëåííûìè ÿâëÿþòñÿñîñòîÿíèÿ n = 4; 5; 6; 7.Íà ðèñ. 11 ïîêàçàíî ïîëíîå ñå÷åíèå çàõâà�òà ýëåêòðîíà â ñòîëêíîâåíèè Ca� + He++ !! Ca+He+(n), âû÷èñëåííîå íàìè â ïðåíåáðåæåíèèñïèí-îðáèòàëüíûì ðàñùåïëåíèåì ýíåðãèé ñâÿçèîòðèöàòåëüíîãî èîíà Ca�. Ýíåðãèÿ ñâÿçè ýòîãî
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87 42 11
�èñ. 9. Ïîëíîå ñå÷åíèå çàõâàòà ýëåêòðîíà â ñòîëê-íîâåíèè H� + H+ ! H + H�(n). Òåîðèÿ: êðèâàÿ1 � íàø ðàñ÷åò, êðèâàÿ 2 � èç ðàáîòû [1℄, êðèâàÿ3 � ðàñ÷åò Åðìîëàåâà [2℄, êðèâàÿ 4 � èç ðàáîòû [5℄,êðèâàÿ 5 � èç ðàáîòû [6℄, òî÷å÷íàÿ êðèâàÿ 6 � ðàñ-÷åò Øèíãàëà è äð. [4℄, êðèâàÿ 7 � ðàñ÷åò Áåéòñà èËüþèñà [11℄, êðèâàÿ 8 � ðàñ÷åò Äàëãàðíî è äð. [12℄.Ýêñïåðèìåíò: êâàäðàòû è êðåñòû � ðåçóëüòàò èçìå-ðåíèÿ ìåòîäîì ñîâìåùåííûõ ïó÷êîâ ãðóïïû Áðóéà-ðà [13℄ äëÿ ñòîëêíîâåíèé, ñîîòâåòñòâåííî, H�+H+è H�+D+ (ðåçóëüòàòû äëÿ ñòîëêíîâåíèÿ H�+D+ïðèâåäåíû äëÿ òîé æå ñêîðîñòè ñòîëêíîâåíèÿ, ÷òî èäëÿ H�+H+), ðîìáû � ðåçóëüòàò èçìåðåíèé ìåòî-äîì ñêðåùåííûõ ïó÷êîâ ãðóïïû Ñàëüçáîðíà [16℄
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Ñêîðîñòü ñòîëêíîâåíèÿ, ñì/ñ�èñ. 10. Ïîëíîå ñå÷åíèå çàõâàòà ýëåêòðîíà â ñòîëê-íîâåíèè H�+He++ ! H+He+(n). Òåîðèÿ: ñïëîø-íàÿ ëèíèÿ � íàø ðàñ÷åò, òî÷å÷íûå êðèâûå 1 è 2 �âàðèàöèîííûå ðàñ÷åòû [17, 19℄. Ýêñïåðèìåíò: êðå-ñòû � èç ðàáîòû [18℄, ðîìáû � èç [17℄èîíà ïðèíèìàëàñü íàìè ðàâíîé 0.022 ýÂ, ÷òî ÿâ�ëÿåòñÿ ñðåäíåé âåëè÷èíîé äâóõ ðåàëüíûõ ýíåðãèéñâÿçè: E3=2 = 0:01973 ýÂ è E1=2 = 0:02455 ýÂ (ñì.,íàïðèìåð, [27℄). Íà ðèñ. 11 ïîêàçàíû äâà ñå÷åíèÿ,ñîîòâåòñòâóþùèå äâóì çíà÷åíèÿì ïðîåêöèè îðáè�òàëüíîãî ìîìåíòà L = 1 èîíà Ca� íà ìåæúÿäåðíóþ312
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�èñ. 11. �àññ÷èòàííîå íàìè ïîëíîå ñå÷åíèå çà-õâàòà ýëåêòðîíà â ñòîëêíîâåíèè Ca� + He++ !! Ca+ He+(n). Ëèíèÿ � ñå÷åíèå äëÿ ñîñòîÿíèÿ ñíóëåâîé ïðîåêöèåé îðáèòàëüíîãî ìîìåíòà íà ìåæú-ÿäåðíóþ îñü m = 0, ðîìáû äëÿ jmj = 1îñü R. Ñîñòîÿíèÿ ñ ïðîåêöèåé ìîìåíòà jmj = 1è 0 èìåþò ðàçíûå âåëè÷èíû ðàñùåïëåíèÿ òåðìîâïðè êâàçèïåðåñå÷åíèÿõ, òàê ÷òî ñå÷åíèÿ çàõâàòàýëåêòðîíà äëÿ íèõ ðàçëè÷íû. Ñå÷åíèå çàõâàòàäëÿ ýòîãî èîíà î÷åíü âåëèêî èç-çà î÷åíü ìàëîéâåëè÷èíû åãî ýíåðãèè ñâÿçè. Îñíîâíîé âêëàä âñå÷åíèå âíîñÿò ðàññòîÿíèÿ 200�500a0. Ìàêñèìàëüíîçàñåëÿþòñÿ êîâàëåíòíûå ñîñòîÿíèÿ n = 14�19.�àáîòà ïîääåðæàíà Ñîâåòîì ïî ãðàíòàì Ïðåçè�äåíòà �Ô è ãîñóäàðñòâåííîé ïîääåðæêå âåäóùèõ íà�ó÷íûõ øêîë (ãðàíò �00-15-96526).ËÈÒÅ�ÀÒÓ�À1. V. Sidis, C. Kubah, and D. Fussen, Phys. Rev. A 27,2431 (1983).2. A. M. Ermolaev, J. Phys. B 21, 81 (1988), 25, 3133(1992).3. D. Fussen and C. Kubah, J. Phys. B 19, L31 (1986).4. R. Shingal, B. H. Bransden, and D. R. Flower, J. Phys.B 18, 2485 (1985).5. L. F. Errea, C. Harel, P. Jimeno, H. Jouin, L. Mendez,and A. Riera, Phys. Rev. A 54, 967 (1996); Nul.Instrum. Methods B 98, 335 (1995).6. F. Borondo, A. Maias, and A. Riera, Phys. Rev. Lett.46, 420 (1981); Chem. Phys. 81, 303 (1983); Chem.Phys. Lett. 100, 63 (1983).
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