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�ÀÂÍÎÌÅ�ÍÎÅ ÊÂÀÇÈÊËÀÑÑÈ×ÅÑÊÎÅ ÎÏÈÑÀÍÈÅ�ÀÄÈÀÖÈÎÍÍÛÕ ÏÅ�ÅÕÎÄÎÂ Â ÑËÓ×ÀÅÍÅÑÈÌÌÅÒ�È×ÍÛÕ ÑÒÎËÊÍÎÂÅÍÈÉ ÀÒÎÌÎÂÈÍÅ�ÒÍÛÕ �ÀÇÎÂÀ. Ç. Äåâäàðèàíè a, À. Ë. Çàãðåáèí a, Ô. �åáåíòðîñò b*,Ñ. È. Öåðêîâíûé , Å. À. ×åñíîêîâ **aa Èíñòèòóò �èçèêè Ñàíêò-Ïåòåðáóðãñêîãî óíèâåðñèòåòà198904, Ïåòåðãî�, Ñàíêò-Ïåòåðáóðã, �îññèÿb Max-Plank-Institut f�ur Quantenoptik85748, Garhing bei M�unhen, Germany Áàëòèéñêèé òåõíè÷åñêèé óíèâåðñèòåò198905, Ñàíêò-Ïåòåðáóðã, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 25 äåêàáðÿ 2001 ã.�àâíîìåðíîå êâàçèêëàññè÷åñêîå ïðèáëèæåíèå [14℄ èñïîëüçóåòñÿ äëÿ îïèñàíèÿ îïòè÷åñêèõ ñïåêòðîâ, �îð-ìèðóåìûõ ïðè íåñèììåòðè÷íûõ ñòîëêíîâåíèÿõ àòîìîâ èíåðòíûõ ãàçîâ, â êîòîðûõ îäèí èç àòîìîâ íà-õîäèòñÿ â ìåòàñòàáèëüíîì ñîñòîÿíèè. �àññìîòðåíû ðåàêöèè He(21S) + Ne ! He(11S) + Ne + ~!,Ar(3P2)+He! Ar(1S)+He+~!, ìåõàíèçìû îïòè÷åñêèõ ïåðåõîäîâ â êîòîðûõ õàðàêòåðíû äëÿ áîëüøèí-ñòâà èíåðòíûõ ãàçîâ. Èñïîëüçóþòñÿ êâàçèìîëåêóëÿðíûå òåðìû âîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé è ðàäèàöèîííûåøèðèíû, ðàññ÷èòàííûå â ðàìêàõ åäèíîãî ïîëóýìïèðè÷åñêîãî ïîäõîäà. Ñïåêòðàëüíûå õàðàêòåðèñòèêè âû-÷èñëåíû äëÿ òåïëîâûõ ýíåðãèé ñòîëêíîâåíèÿ âî âñåé îáëàñòè ÷àñòîò, âêëþ÷àþùåé öåíòð è îáà êðûëàçàïðåùåííîé ëèíèè. Äëÿ ¾ãîëóáîãî¿ êðûëà ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû ñîãëàñóþòñÿ ñ øèðîêî èñïîëüçóå-ìûì êîíäîíîâñêèì ïðèáëèæåíèåì ïðè ýíåðãèÿõ ñòîëêíîâåíèÿ E � 200 ñì�1. Ïðè ìåíüøèõ ýíåðãèÿõñòîëêíîâåíèÿ, à òàêæå â îáëàñòè ¾êðàñíîãî¿ êðûëà è öåíòðà çàïðåùåííîé ëèíèè â ðàìêàõ ðàâíîìåðíîãîêâàçèêëàññè÷åñêîãî ïðèáëèæåíèÿ âîñïðîèçâåäåíû ñïåêòðàëüíûå ðàñïðåäåëåíèÿ, êîòîðûå íå îïèñûâàþòñÿâ ðàìêàõ êîíäîíîâñêîãî ïðèáëèæåíèÿ. Ñðàâíåíèå ñ êâàíòîâîìåõàíè÷åñêèì ðàñ÷åòîì ïî ìåòîäó ñèëüíîéñâÿçè ïîäòâåðæäàåò âûñîêóþ òî÷íîñòü ðàâíîìåðíîãî êâàçèêëàññè÷åñêîãî ïðèáëèæåíèÿ âî âñåé îáëàñòè÷àñòîò èçëó÷åíèÿ.PACS: 34.50.-s 1. ÂÂÅÄÅÍÈÅ�àáîòà1) ïîñâÿùåíà îïòè÷åñêèì ïåðåõîäàì (â ïî�ãëîùåíèè èëè èçëó÷åíèè), êîòîðûå çàïðåùåíû â èçî�ëèðîâàííûõ àòîìàõ, íî ðàçðåøåíû â êâàçèìîëåêó�*F. Rebentrost**E-mail: thesn�e8174.spb.edu1) Íåêîòîðûå ðåçóëüòàòû ðàáîòû äîêëàäûâàëèñü íà Ïåð�âîì ìåæäóíàðîäíîì ñåìèíàðå ïî �èçèêå ýëåêòðîííûõ è àòîì�íûõ ñòîëêíîâåíèé (ìàðò 2001, Êëÿçüìà). Àâòîðû áëàãîäàðíûîðãàíèçàòîðàì ñåìèíàðà çà ïðèãëàøåíèå è ó÷àñòíèêàì çà ïî�ëåçíîå îáñóæäåíèå.

ëàõ, îáðàçîâàííûõ äâóìÿ ñòàëêèâàþùèìèñÿ àòîìà�ìè. Õàðàêòåðíûé ïðèìåð òàêèõ ïåðåõîäîâ � ðàäèà�öèîííûé ðàñïàä ìåòàñòàáèëüíûõ àòîìîâ ïðè ñòîëê�íîâåíèÿõ ñ àòîìàìè â íîðìàëüíûõ ñîñòîÿíèÿõ. Ýêñ�ïåðèìåíòàëüíîå èçó÷åíèå òàêèõ ïåðåõîäîâ ñåãîäíÿäîñòóïíî [1; 2℄, áîëåå òîãî, îíî äàæå ïðîùå èññëå�äîâàíèÿ çàïðåùåííûõ àòîìíûõ ïåðåõîäîâ, ïîñêîëü�êó âðåìÿ æèçíè ìåòàñòàáèëüíûõ àòîìíûõ ñîñòîÿíèéîãðàíè÷èâàåòñÿ ñîîòâåòñòâóþùèì êâàçèìîëåêóëÿð�íûì îïòè÷åñêèì èëè íåàäèáàòè÷åñêèì ïåðåõîäîì.Åñëè ðàñ÷åò çàïðåùåííûõ àòîìíûõ ïåðåõîäîâ òðå�4 ÆÝÒÔ, âûï. 3 (9) 481



À. Ç. Äåâäàðèàíè, À. Ë. Çàãðåáèí, Ô. �åáåíòðîñò è äð. ÆÝÒÔ, òîì 122, âûï. 3 (9), 2002áóåò ïðèâëå÷åíèÿ âûñîêèõ ïîðÿäêîâ òåîðèè âîçìó�ùåíèé, òî ðàäèàöèîííûå øèðèíû êâàçèìîëåêóëÿð�íûõ ïåðåõîäîâ ìîãóò áûòü âû÷èñëåíû óæå â ïåðâîìïîðÿäêå òåîðèè âîçìóùåíèé (ñì., íàïðèìåð, [1℄), ïî�ñêîëüêó ïðè ñðåäíèõ ìåæúÿäåðíûõ ðàññòîÿíèÿõ îíèñîïîñòàâèìû ñ ðàäèàöèîííûìè øèðèíàìè (âåðîÿò�íîñòÿìè) ðåçîíàíñíûõ àòîìíûõ ïåðåõîäîâ.Îñíîâíàÿ òðóäíîñòü òåîðåòè÷åñêîãî àíàëèçà êâà�çèìîëåêóëÿðíûõ ïåðåõîäîâ ñâÿçàíà íå òîëüêî ñ ðàç�íîîáðàçèåì êàðòèí òåðìîâ è çàâèñèìîñòåé ðàäèàöè�îííûõ øèðèí îò ìåæúÿäåðíûõ ðàññòîÿíèé â ðàç�ëè÷íûõ êâàçèìîëåêóëàõ. Õîðîøî èçâåñòíî [3℄, ÷òî�îðìà ëèíèè ðàçðåøåííîãî ïåðåõîäà ÷àñòîòû !0,îáóñëîâëåííàÿ ñòîëêíîâèòåëüíûì óøèðåíèåì, èìå�åò âèä ëîðåíöîâñêîé â îêðåñòíîñòè !0 ñ äàëåêèìèêðûëüÿìè, èíòåíñèâíîñòü êîòîðûõ óáûâàåò ïî ñòå�ïåííîìó çàêîíó 1=(!�!0)s, s > 1. Äëÿ çàïðåùåííûõïåðåõîäîâ ïîäîáíîå ïðåäñòàâëåíèå îá îáùèõ çàêîíî�ìåðíîñòÿõ ñïåêòðà îòñóòñòâóåò.Íèæå ðàçâèâàåòñÿ êâàçèêëàññè÷åñêàÿ òåîðèÿêâàçèìîëåêóëÿðíûõ îïòè÷åñêèõ ïåðåõîäîâ íàïðèìåðå íåñèììåòðè÷íûõ ñòîëêíîâåíèé àòîìîâèíåðòíûõ ãàçîâ, äëÿ êîòîðûõ ìåòàñòàáèëüíûåñîñòîÿíèÿ ïðèíàäëåæàò êîí�èãóðàöèÿì 1s2s ènp5(n + 1)s (ñîñòîÿíèÿ 1s3, 1s5 â îáîçíà÷åíèÿõÏàøåíà), ñ àòîìàìè èíåðòíûõ ãàçîâ â îñíîâíîìñîñòîÿíèè. Äàæå â ïðåäåëàõ îäíîé ãðóïïû ýëå�ìåíòîâ ìåõàíèçìû ïåðåõîäîâ ðàçëè÷íû, ïîýòîìóðàññìàòðèâàþòñÿ äâå ðåàêöèèHe(1s2s;1S0) +Ne(1S0)$$ He(1s2;1S0) +Ne(1S0) + ~!; (1)Ar(3p54s;3P2) +He(1S0)$$ Ar(3p6; 1S0) +He(1S0) + ~!; (2)êîòîðûå èëëþñòðèðóþò îñíîâíûå ñëó÷àè è îñîáåííî�ñòè îïòè÷åñêèõ ïåðåõîäîâ â íåñèììåòðè÷íûõ êâàçè�ìîëåêóëàõ èíåðòíûõ ãàçîâ. Çàìåòèì, ÷òî ïîëó÷åí�íûå ðåçóëüòàòû ìîæíî ïåðåíåñòè è íà ñòîëêíîâå�íèÿ àòîìîâ âòîðîé ãðóïïû ñ âîçáóæäåííîé êîí�è�ãóðàöèåé nsnp ñ àòîìàìè èíåðòíûõ ãàçîâ â îñíîâ�íîì ñîñòîÿíèè. Êàê ëþáàÿ çàäà÷à ñòîëêíîâåíèé àòî�ìîâ ïðè ìàëûõ ýíåðãèÿõ, àíàëèç óêàçàííûõ ðåàêöèéâêëþ÷àåò äâå ïðîáëåìû. Ïåðâàÿ, ñòàòè÷åñêàÿ, ñîñòî�èò â îïðåäåëåíèè êâàçèìîëåêóëÿðíûõ òåðìîâ è ðà�äèàöèîííûõ øèðèí (ðàçä. 2), âòîðàÿ, äèíàìè÷åñêàÿ,ñîñòîèò â âû÷èñëåíèè �îðìû ñïåêòðà (ðàçä. 3),âêëþ÷àÿ ñïåêòðû, óñðåäíåííûå ïî ïàðàìåòðàì óäà�ðà (ðàçä. 4).

2. ÌÅÕÀÍÈÇÌÛ ÊÂÀÇÈÌÎËÅÊÓËß�ÍÛÕÎÏÒÈ×ÅÑÊÈÕ ÏÅ�ÅÕÎÄÎÂÊâàçèìîëåêóëÿðíûå òåðìû, èíòåðåñíûå äëÿ ðå�àêöèè (1), ïîäðîáíî èññëåäîâàëèñü â ñâÿçè ñ ïåðâûìãàçîâûì ëàçåðîì, ðåçóëüòàòû ñóììèðîâàíû â [4℄.Äëÿ òåðìà îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ íàèáîëåå íàäåæíûýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå èç ðàáîòû [5℄, êîòîðûåìîæíî àïïðîêñèìèðîâàòü êàêUf (R) = 2594 exp(�3:439R):2)Äëÿ òåðìà âîçáóæäåííîãî ñîñòîÿíèÿ, ïîðîæäåííî�ãî àòîìíîé êîí�èãóðàöèåé He(1s2s;1S0), ìîæíî âîñ�ïîëüçîâàòüñÿ äàííûìè ðàáîòû [6℄, êîòîðûå òàêæå õî�ðîøî àïïðîêñèìèðóþòñÿ ýêñïîíåíöèàëüíîé �óíêöè�åé Ui(R) = 0:404 exp(�0:917R):Ïðè R0 � 6, Ui0 � Ui(R0) � 260 ñì�1 (ýíåðãèÿ òåð�ìà îòñ÷èòûâàåòñÿ îò àñèìïòîòè÷åñêîãî çíà÷åíèÿ)ýòîò òåðì ñèììåòðèè 0+ ïåðåñåêàåò êâàçèìîëåêóëÿð�íûé òåðì òîé æå ñèììåòðèè, ïîðîæäåííûé êîí�èãó�ðàöèåé He(1s2)�Ne(2p55s;1P1). Ýòî ïåðåñå÷åíèå êàêðàç è îïðåäåëÿåò çàñåëåíèå ëàçåðíûõ óðîâíåé [7℄.Ïðè ýíåðãèè ñòîëêíîâåíèé E < Ui0 êàíàë ïåðåäà�÷è âîçáóæäåíèÿ çàêðûò, è åäèíñòâåííûì ñòîëêíî�âèòåëüíûì êàíàëîì òóøåíèÿ ìåòàñòàáèëüíûõ ñîñòî�ÿíèé He(21S) îñòàåòñÿ êâàçèìîëåêóëÿðíûé îïòè÷å�ñêèé ïåðåõîä â îáëàñòè âàêóóìíîãî óëüòðà�èîëåòà.�àäèàöèîííàÿ øèðèíà ïåðåõîäà 0+�0+ îáóñ-ëîâëåíà âçàèìîäåéñòâèåì àòîìîâ, êîòîðîå ïðè�âîäèò ê ñìåøèâàíèþ äèàáàòè÷åñêèõ êâàçèìî�ëåêóëÿðíûõ ñîñòîÿíèé jHe(1s2s;1S)ijNe(2p6)i èjHe(1snp;1P )ijNe(2p6)i îäèíàêîâîé ñèììåòðèè 0+.Çäåñü jHei, jNei � ñîîòâåòñòâóþùèå àòîìíûåâîëíîâûå �óíêöèè. �åçóëüòàòû ðàñ÷åòà ðàäèàöè�îííîé øèðèíû â ðàìêàõ òåîðèè âîçìóùåíèé ñó÷åòîì êîðîòêîäåéñòâóþùåãî è äàëüíîäåéñòâóþ�ùåãî âçàèìîäåéñòâèé ïðèâåäåíû â ðàáîòàõ [8; 9℄ èàïïðîêñèìèðóþòñÿ êàê�(R) = 4:84 � 10�5 exp(�1:84R):Åñòåñòâåííî, ÷òî îñíîâíîé âêëàä â øèðèíó âíî�ñèò âçàèìîäåéñòâèå ñ áëèæàéøåé êîí�èãóðàöèåén = 2. Òàêèì îáðàçîì, ïðè ýíåðãèÿõ ñòîëêíîâåíèéìåíüøå 260 ñì�1 ðàñ÷åò ñïåêòðàëüíûõ õàðàêòåðè�ñòèê ñâîäèòñÿ ê çàäà÷å îá îïòè÷åñêèõ ïåðåõîäàõìåæäó äâóìÿ îòòàëêèâàòåëüíûìè òåðìàìè, îäèíèç êîòîðûõ õàðàêòåðèçóåòñÿ ýêñïîíåíöèàëüíî çà�âèñÿùåé îò ðàññòîÿíèÿ ðàäèàöèîííîé øèðèíîé.2) Åñëè íå îãîâîðåíî îñîáî, èñïîëüçóåòñÿ àòîìíàÿ ñèñòåìàåäèíèö.482



ÆÝÒÔ, òîì 122, âûï. 3 (9), 2002 �àâíîìåðíîå êâàçèêëàññè÷åñêîå îïèñàíèå : : :Ñ ó÷åòîì 0+-ñèììåòðèè îáîèõ òåðìîâ ñ�îðìóëèðî�âàííàÿ çàäà÷à ïðåäñòàâëÿåò, ïî-âèäèìîìó, ïðîñòåé�øèé ïðèìåð êâàçèìîëåêóëÿðíîãî îïòè÷åñêîãî ïåðå�õîäà.�àññìîòðèì ðåàêöèþ (2). Òåðì îñíîâíîãî ñî�ñòîÿíèÿ îïðåäåëåí â ðàáîòå [10℄ è ìîæåò áûòüàïïðîêñèìèðîâàí ýêñïîíåíöèàëüíîé �óíêöèåéUf (R) = 0:01 exp(�0:7R). �åçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ äëÿòåðìà âîçáóæäåííîãî ñîñòîÿíèÿ è ñîîòâåòñòâóþùåéðàäèàöèîííîé øèðèíû ñóììèðîâàíû â [11℄. Èç ïÿòèâîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé 0�, �1, �2, ñîîòâåòñòâóþ�ùèõ òåðìàì 0�, 1, 2, êîòîðûå ïîðîæäàåò ìåòàñòà�áèëüíîå ñîñòîÿíèå Ar(4s;3P2), îïòè÷åñêèì ïåðåõî�äîì ñ îñíîâíûì ñîñòîÿíèåì 0+-ñèììåòðèè ñâÿçàíûòîëüêî äâà ñîñòîÿíèÿ +1 è �1, îòâå÷àþùèå òåðìó1. Ïîñêîëüêó äèïîëüíûå ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû äëÿïåðåõîäîâ ìåæäó ñîñòîÿíèÿìè +1�0+ è �1�0+ ñîâ�ïàäàþò, ïðè ðàñ÷åòå ñïåêòðàëüíûõ ðàñïðåäåëåíèé

ìû ìîæåì ó÷åñòü âûðîæäåíèå íà÷àëüíîãî òåðìà,ââîäÿ ñòàòèñòè÷åñêèé âåñ ýòîãî òåðìà g = 2=5 â âû�ðàæåíèå äëÿ ñå÷åíèÿ ðàäèàöèîííîãî ïåðåõîäà. Ïðèýòîì ïîä âåðîÿòíîñòüþ P ìû áóäåì ïîíèìàòü âå�ðîÿòíîñòü ïåðåõîäà ìåæäó äâóìÿ �èêñèðîâàííûìèêâàçèìîëåêóëÿðíûìè ñîñòîÿíèÿìè.Åñëè ïðåíåáðå÷ü âçàèìîäåéñòâèåì ñ äðóãèìèêîí�èãóðàöèÿìè, òî âíóòðè èñõîäíîé âîçáóæäåííîéêîí�èãóðàöèè Ar(3p54s)�He(1s2) åñòü åùå äâà òåð�ìà 1-ñèììåòðèè. Çàâèñèìîñòü àäèàáàòè÷åñêèõ ýíåð�ãèé òåðìîâ îò ìåæúÿäåðíîãî ðàññòîÿíèÿ ìîæåòáûòü íàéäåíà ïóòåì äèàãîíàëèçàöèè ãàìèëüòîíèàíàHik , ïîñòðîåííîãî â áàçèñå äèàáàòè÷åñêèõ �óíêöèéjAr(4s;1;3 PJ)ijHe(1s2)i, ñîñòàâëåííûõ èç ïðîèçâåäå�íèé àòîìíûõ âîëíîâûõ �óíêöèé LS-òèïà ñâÿçè ñåäèíè÷íîé ïðîåêöèåé ïîëíîãî óãëîâîãî ìîìåíòà íàìåæúÿäåðíóþ îñü,
Hik = j1P1i j3P1i j3P2ij1P1i U� + V� + 23G1 + �2 ��2 0j3P1i ��2 U� + V�2 + V�2 + � �V2j3P2i 0 �V2 U� + V�2 + V�2 (3)

Çäåñü �V = V� � V�, V�;� � ïîòåíöèàëû èîí-àòîì-íîãî âçàèìîäåéñòâèÿ â �- è �-ñîñòîÿíèÿõ áåç ó÷å�òà ñïèí-îðáèòàëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ, U� � ìàò�ðè÷íûé ýëåìåíò òîé ÷àñòè îïåðàòîðà âçàèìîäåé�ñòâèÿ, êîòîðàÿ ó÷èòûâàåò âçàèìîäåéñòâèå âîçáóæ�äåííîãî s-ýëåêòðîíà ñ àòîìîì He, ïîëÿðèçîâàí�íûì ïîëåì Ar+, G1 è � � ñëýòåðîâñêèé îáìåí�íûé èíòåãðàë è êîíñòàíòà ñïèí-îðáèòàëüíîãî âçàè�ìîäåéñòâèÿ äëÿ êîí�èãóðàöèè Ar(3p54s). Äëÿ äâóõïîñëåäíèõ âåëè÷èí èñïîëüçîâàëèñü ïîëóýìïèðè÷å�ñêèå çíà÷åíèÿ, ïðèâåäåííûå â [8℄. Çàâèñèìîñòè V�;�âîññòàíàâëèâàëèñü èç äàííûõ ïî èîííûì ïîòåí�öèàëàì [12℄. Ìàòðè÷íûé ýëåìåíò U� âû÷èñëÿëñÿâ ðàìêàõ ìåòîäà ïñåâäîïîòåíöèàëà [13℄ ïî �îð�ìóëàì, ïðèâåäåííûì â [8℄. Íåñìîòðÿ íà òî ÷òîíóæíûé àäèàáàòè÷åñêèé òåðì èìååò ÿìó ãëóáèíîéD � 2 ñì�1, äëÿ ñòîëêíîâåíèé ñ ýíåðãèåé ïîðÿä�êà 100 ñì�1 òåðì ìîæåò ñ÷èòàòüñÿ îòòàëêèâàòåëü�íûì è àïïðîêñèìèðîâàòüñÿ ýêñïîíåíöèàëüíîé �óíê�öèåé Ui(R) = 0:17 exp(�0:7R). Òàêàÿ àïïðîêñèìàöèÿîïðàâäàíà òåì, ÷òî ñïåêòð �îðìèðóåòñÿ ïåðåõîäà�

ìè â îáëàñòè R � 7�9 (ðàçä. 3), ãäå äîìèíèðóþùèéâêëàä â ìàòðè÷íûé ýëåìåíò U� , à òåì ñàìûì è âàäèàáàòè÷åñêèé ïîòåíöèàë, äàåò îáìåííîå âçàèìî�äåéñòâèå àòîìîâ.Îäíîâðåìåííî ñ äèàãîíàëèçàöèåé (3) îïðåäåëÿåò�ñÿ è àäèàáàòè÷åñêàÿ âîëíîâàÿ �óíêöèÿ j
 = 1;3P2i.Â èñïîëüçóåìîì äèàáàòè÷åñêîì áàçèñå îïòè÷åñêèìïåðåõîäîì ñ îñíîâíûì ñîñòîÿíèåì ñâÿçàíî òîëüêî ñî�ñòîÿíèå j1P1i, ïîýòîìó ðàäèàöèîííàÿ øèðèíà àäèà�áàòè÷åñêîãî ñîñòîÿíèÿ ðàâíà�(R) = �0a2 ��h13P2j1P1i��2 == �0 b24 j�V (R)j2� 1"1 � 1"2�2 : (4)Çäåñü �0 � øèðèíà ðåçîíàíñíîãî ïåðåõîäà 1P1�1S0â èçîëèðîâàííîì àòîìå Ar, a = �0:892, b = 0:456 �àìïëèòóäû ðàçëîæåíèÿ ñîáñòâåííûõ àòîìíûõâîëíîâûõ �óíêöèé ïðîìåæóòî÷íîãî òèïà ñâÿ�çè â àòîìå Ar ïî �óíêöèÿì LS-ñâÿçè [8℄. Ïî-483 4*



À. Ç. Äåâäàðèàíè, À. Ë. Çàãðåáèí, Ô. �åáåíòðîñò è äð. ÆÝÒÔ, òîì 122, âûï. 3 (9), 2002ñêîëüêó â ðàññìàòðèâàåìîé îáëàñòè ðàññòîÿíèéj�V j � �, G1, ñïèí-îðáèòàëüíîå âçàèìîäåéñòâèåìîæíî ó÷åñòü òî÷íî, à èîí-àòîìíîå âçàèìîäåé�ñòâèå � â ïåðâîì ïîðÿäêå òåîðèè âîçìóùåíèé.Èìåííî òàê è ïîëó÷åíà âòîðàÿ ÷àñòü �îðìóëû (4),"1("2) � ðàñùåïëåíèÿ ìåæäó àòîìíûìè óðîâíÿìès2 è s5 (s4 è s5). Îòìåòèì, ÷òî â îòëè÷èå îò ðåàêöèè(1) çäåñü âîçíèêíîâåíèå êîíå÷íîé ðàäèàöèîííîéøèðèíû ñâÿçàíî ñ âçàèìîäåéñòâèåì âíóòðè îäíîéêîí�èãóðàöèè. Â ðàññìàòðèâàåìîé îáëàñòè ðàññòî�ÿíèé øèðèíà îïðåäåëÿåòñÿ îáìåííûì èîí-àòîìíûìâçàèìîäåéñòâèåì Ar+�He, ïîýòîìó äëÿ íåå âíîâüîïðàâäàíà ýêñïîíåíöèàëüíàÿ àïïðîêñèìàöèÿ�(R) = 0:486 exp(�4R).Òàêèì îáðàçîì, äëÿ îáåèõ ðåàêöèé â òîé îáëà�ñòè ðàññòîÿíèé, êîòîðàÿ îòâåòñòâåííà çà �îðìèðî�âàíèå ñïåêòðà, êâàçèìîëåêóëÿðíûå òåðìû îòâå÷àþòîòòàëêèâàíèþ àòîìîâ è ìîãóò áûòü àïïðîêñèìèðî�âàíû, êàê è ðàäèàöèîííûå øèðèíû, ýêñïîíåíöèàëü�íûìè �óíêöèÿìè. Ýòî îáñòîÿòåëüñòâî ñóùåñòâåííî,ïîñêîëüêó ïîçâîëÿåò âîñïîëüçîâàòüñÿ äëÿ âû÷èñëå�íèÿ ñïåêòðàëüíûõ õàðàêòåðèñòèê ðàâíîìåðíûì êâà�çèêëàññè÷åñêèì ïðèáëèæåíèåì [14℄. Ïðåäïî÷òåíèåêâàçèêëàññè÷åñêîãî ïðèáëèæåíèÿ ïîëóêëàññè÷åñêî�ìó, îñíîâàííîìó íà èñïîëüçîâàíèè åäèíîé êëàññè�÷åñêîé òðàåêòîðèè, îáóñëîâëåíî ñëåäóþùèì ñîîáðà�æåíèåì. Îáðàòèì âíèìàíèå íà òî, ÷òî õàðàêòåðíûéìàñøòàá äëÿ ýíåðãèè êâàçèìîëåêóëÿðíûõ òåðìîâUi;f è äå�åêòà ýíåðãèè �! ðàâåí 10�3, ò. å. èìåí�íî òàêîâ ïîðÿäîê ïðîòÿæåííîñòè ñïåêòðà. Íî âåëè�÷èíà ýíåðãèè ñòîëêíîâåíèé èìååò òîò æå ïîðÿäîê,ïîýòîìó ïðàâîìåðíîñòü ââåäåíèÿ åäèíîé êëàññè÷å�ñêîé òðàåêòîðèè äâèæåíèÿ îêàçûâàåòñÿ ïîä âîïðî�ñîì. Èñïîëüçîâàíèå æå êâàçèêëàññè÷åñêîãî ïîäõîäàïîçâîëÿåò èçáåæàòü íåòî÷íîñòåé, ñâÿçàííûõ ñ íåêîð�ðåêòíûì ââåäåíèåì òðàåêòîðèè.3. ÑÏÅÊÒ�ÀËÜÍÛÅ �ÀÑÏ�ÅÄÅËÅÍÈßÂÅ�ÎßÒÍÎÑÒÅÉ �ÀÄÈÀÖÈÎÍÍÛÕÏÅ�ÅÕÎÄÎÂÂû÷èñëåíèå ñïåêòðàëüíûõ ðàñïðåäåëåíèédP l=d! = jW j2 äëÿ âåðîÿòíîñòè èçëó÷åíèÿ �îòîíàñ ÷àñòîòîé ! â ïåðâîì ïîðÿäêå òåîðèè âîçìóùåíèé,êîãäà ìîæíî îãðàíè÷èòüñÿ âçàèìîäåéñòâèåì òîëüêîäâóõ ñîñòîÿíèé, ñâîäèòñÿ ê âû÷èñëåíèþ èíòåãðàëàW = 2� 1Z0 	li(R)V (R)	lf (R) dR: (5)Çäåñü 	li;f (R) � âåùåñòâåííûå, ðåãóëÿðíûå â íóëåðåøåíèÿ ðàäèàëüíûõ óðàâíåíèé Øðåäèíãåðà â

íà÷àëüíîì è êîíå÷íîì êàíàëàõ, íîðìèðîâàííûåíà Æ-�óíêöèþ îò ýíåðãèè, V (R) = p�(R)=2� .Äëÿ ñëó÷àÿ, êîãäà âîëíîâûå �óíêöèè 	li;f (R)íîñÿò ïðåèìóùåñòâåííî êâàçèêëàññè÷åñêèé õà�ðàêòåð, ïîòåíöèàëû Ui;f (R) ÿâëÿþòñÿ ìîíîòîííîîòòàëêèâàòåëüíûìè, à âçàèìîäåéñòâèå èìååò âèäV (R) = V0(R) exp(�R), ãäå V0(R) åñòü ïëàâíàÿ�óíêöèÿ R, èíòåãðàë ïåðåêðûâàíèÿ (5) ïîäðîáíîàíàëèçèðîâàëñÿ â ðàáîòàõ [14; 15℄. Óñòàíîâëåíî,÷òî â äàííîì ñëó÷àå âåëè÷èíà èíòåãðàëà (5) îïðå�äåëÿåòñÿ âêëàäîì îò äâóõ òî÷åê ïåðåâàëà R+(Im(R+) � 0) è R� (Im(R�) � 0), êîòîðûå ÿâëÿþòñÿíàèáîëåå áëèçêî ðàñïîëîæåííûìè ê âåùåñòâåííîéîñè êîðíÿìè óðàâíåíèé(ki � kf )(R+) = i;(ki � kf )(R�) = �i: (6)Çäåñü ki;f � êëàññè÷åñêèå �óíêöèè èìïóëü�ñà äëÿ äâèæåíèÿ â ý��åêòèâíûõ ïîòåíöèàëàõUi;f (R) + J2=2�R2 ñ ýíåðãèÿìè Ei;f , J = l + 1=2.Íà îñíîâàíèè ðåçóëüòàòîâ [14; 15℄ ïîëó÷àåì ñëåäóþ�ùåå êâàçèêëàññè÷åñêîå âûðàæåíèå äëÿ ïëîòíîñòèâåðîÿòíîñòè îïòè÷åñêèõ ïåðåõîäîâ:dP Jd! = jF+X+ + F�X�j2 exp(�2 ImA); (7)X� = B1=4Ai(�B)� iB�1=4Ai0(�B): (8)Çäåñü Ai è Ai0 åñòü �óíêöèÿ Ýéðè è åå ïðîèçâîä�íàÿ [16℄,F� = 21=2��V0(R�) �kikf (k0i�k0f )(R�)��1=2 ; (9)2A = i(R+ +R�) + Sf (R+)�� Sf (R�)� Si(R+) + Si(R�); (10)43B3=2 = i(R+ �R�) + Sf (R+) ++ Sf (R�)� Si(R+)� Si(R�); (11)ïðè÷åì A � ÷èñòî ìíèìàÿ, à B � ÷èñòî âåùåñòâåí�íàÿ âåëè÷èíû. Øòðèõîì â �îðìóëå (9) îáîçíà÷å�íû ïðîèçâîäíûå ïî ìåæúÿäåðíîìó ðàññòîÿíèþ R.Ñèìâîëû Si;f (R) ââåäåíû äëÿ îáîçíà÷åíèÿ êëàññè�÷åñêèõ �óíêöèé äåéñòâèÿ, êîòîðûå ñîîòâåòñòâóþòèìïóëüñàì ki;f (R) è íàáèðàþòñÿ íà èíòåðâàëå îò òî�÷åê ïîâîðîòà Ri;f äî R. Õàðàêòåðíûå ñïåêòðàëüíûåðàñïðåäåëåíèÿ, ðàññ÷èòàííûå ïî �îðìóëàì (6)�(11)äëÿ ðåàêöèé (1) è (2), ïðåäñòàâëåíû íà ðèñ. 1, 2.Íà ðèñ. 1 äëÿ l = 0 ïðèâåäåí òàêæå ðåçóëüòàò òî÷�íîãî ðàñ÷åòà â ïðèáëèæåíèè èñêàæåííûõ âîëí (5),484



ÆÝÒÔ, òîì 122, âûï. 3 (9), 2002 �àâíîìåðíîå êâàçèêëàññè÷åñêîå îïèñàíèå : : :
�! I�II �! C

142 325 50 75 100 125 175 2001500
2:01:51:00:5 �!; ñì�1

dP l=d!; 10�6àò. åä.

�èñ. 1. Ïëîòíîñòü âåðîÿòíîñòè ïåðåõîäà dP l=d!êàê �óíêöèÿ ÷àñòîòû îòñòðîéêè�! äëÿ êâàçèìîëå-êóëû ArHe ïðè E = 200 ñì�1 è l = 0. 1 � ðåçóëüòàòðàâíîìåðíîé àïïðîêñèìàöèè â ïðèáëèæåíèè ýêñïî-íåíöèàëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ (7); 2� ðàâíîìåðíàÿàïïðîêñèìàöèÿ â ïðèáëèæåíèè ïîñòîÿííîãî âçàè-ìîäåéñòâèÿ (14); 3 � ïðèáëèæåíèå Ëàíäàó (16);4 � òî÷íûé ðàñ÷åò ìåòîäîì èñêàæåííûõ âîëí (5);�!I�II � ãðàíèöà îáëàñòåé I è II, �!C � ãðàíè-öà ìåæäó ïîäáàðüåðíûìè (ñïðàâà) è íàäáàðüåðíû-ìè (ñëåâà) ïåðåõîäàìè â ïðèáëèæåíèè ïîñòîÿííîãîâçàèìîäåéñòâèÿ

�! I�II �! C312
0 50 15046810

1214
20�50 100 200�!; ñì�1
dP l=d!; 10�4àò. åä.

�èñ. 2. Ïëîòíîñòü âåðîÿòíîñòè ïåðåõîäà dP l=d!êàê �óíêöèÿ ÷àñòîòû îòñòðîéêè�! äëÿ êâàçèìîëå-êóëû HeNe ïðè E = 220 ñì�1 è l = 20. Îáîçíà÷åíèÿòå æå, ÷òî è íà ðèñ. 1ò. å. ðåçóëüòàò òî÷íîãî âû÷èñëåíèÿ èíòåãðàëà (5) ñâîëíîâûìè �óíêöèÿìè, êîòîðûå ÿâëÿþòñÿ òî÷íûìèðåøåíèÿìè óðàâíåíèé Øðåäèíãåðà.�àññìîòðèì ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû, ïðîâîäÿ ïîâîçìîæíîñòè àíàëîãèè ñ øèðîêî èñïîëüçóåìûìèâ �èçèêå àòîìíûõ ñòîëêíîâåíèé ìîäåëÿìè Ëàí-

äàó�Çèíåðà, Äåìêîâà, Íèêèòèíà [17℄. Ñëåäóåò ïîä�÷åðêíóòü, ÷òî äîñòîèíñòâî ðàññìàòðèâàåìîãî â íà�ñòîÿùåé ðàáîòå ïîäõîäà ñîñòîèò â òîì, ÷òî îí íåñâÿçàí íåïîñðåäñòâåííî ñ óêàçàííûìè ìîäåëÿìè èâêëþ÷àåò èõ êàê ïðåäåëüíûå ñëó÷àè â ïðèáëèæå�íèè ñëàáîé ñâÿçè. Äîïîëíèòåëüíîå ïðåèìóùåñòâî çà�êëþ÷àåòñÿ â âîçìîæíîñòè èññëåäîâàíèÿ çàâèñèìî�ñòè ñïåêòðîâ îò îðáèòàëüíîãî ìîìåíòà, ÷òî òàêæåâ îáùåì ñëó÷àå ëåæèò çà ïðåäåëàìè óïîìÿíóòûõìîäåëåé. Òåì íå ìåíåå äëÿ îáñóæäåíèÿ ðåçóëüòà�òîâ ìîäåëüíûé ïîäõîä î÷åíü óäîáåí. Ïîýòîìó íàðèñ. 1, 2 ïðåäñòàâëåíû òàêæå è ðåçóëüòàòû ðàñ�÷åòîâ â ïðèáëèæåíèè ïîñòîÿííîãî âçàèìîäåéñòâèÿV (R) = V (RC) � VC , êîãäà ïîëîæåíèå R� ñîâïàäà�åò ñ ïîëîæåíèåì êîíäîíîâñêîé òî÷êè RC , îïðåäåëÿ�åìîé èç óðàâíåíèÿ�! = �U(RC): (12)Çäåñü �! � îòñòðîéêà ÷àñòîòû îïòè÷åñêîãî ïåðå�õîäà ! îò ÷àñòîòû çàïðåùåííîãî àòîìíîãî ïåðåõî�äà !0 = 60:1 íì äëÿ He(1s2s;1S) è 107.4 íì äëÿAr(3p54s;3P2),�! = ! � !0 = k20i � k20f2� ; (13)k0i;f � âåëè÷èíû èìïóëüñîâ äî è ïîñëå ñòîëêíîâå�íèÿ. Âûðàæåíèå äëÿ ïëîòíîñòè âåðîÿòíîñòè ïåðåõî�äà â ñëó÷àå ïîñòîÿííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ èìååò âèädP Jd! = 2�dPLZd! B1=2Ai2(�B); (14)23 B3=2 = Sf (RC)� Si(RC) (15)è ñîâïàäàåò ñ �îðìóëîé Ìèëëåðà [18℄, äîêàçàííîé,íàïðèìåð, â [19℄. Äëÿ ëèíåéíîé àïïðîêñèìàöèè òåð�ìîâ â îêðåñòíîñòè òî÷êè ïåðåñå÷åíèÿ ðàññìàòðèâàå�ìîå ïðèáëèæåíèå ïîäðîáíî àíàëèçèðîâàëîñü Íèêè�òèíûì ñ ñîòðóäíèêàìè (ñì., íàïðèìåð, [17℄). Â �îð�ìóëå (14) dPLZd! = 4��V 2CkC�F (16)� âåðîÿòíîñòü Ëàíäàó [20℄, âû÷èñëåííàÿ â ïîëóêëàñ�ñè÷åñêîì ïðèáëèæåíèè,�F = (U 0f � U 0i)(RC); kC = ki(RC) = kf (RC):Íà ðèñ. 1, 2 äëÿ ñðàâíåíèÿ ïðèâåäåí òàêæå ðàñ�÷åò ïî �îðìóëå (16). Åãî ìîæíî íàçâàòü ðàñ÷åòîìïëîòíîñòè âåðîÿòíîñòè â êâàçèñòàòè÷åñêîì ïðèáëè�æåíèè, ïîñêîëüêó ïîñëå èíòåãðèðîâàíèÿ ïî ïàðàìåò�ðàì óäàðà è óñðåäíåíèÿ ïî ñêîðîñòÿì âåðîÿòíîñòü485
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�èñ. 3. Çàâèñèìîñòü âåùåñòâåííûõ ÷àñòåé òî÷åêïåðåâàëà Re(R+) è Re(R�) îò ÷àñòîòû îòñòðîéêè�! (ñïëîøíûå êðèâûå). �àñ÷åò âûïîëíåí äëÿ êâà-çèìîëåêóëû ArHe ïðè E = 200 ñì�1. ×èñëà âîç-ëå êðèâûõ óêàçûâàþò âåëè÷èíó óãëîâîãî ìîìåíòà l.Øòðèõîâàÿ ëèíèÿ çàäàåò ïîëîæåíèå êîíäîíîâñêîéòî÷êè RC , ïóíêòèðíàÿ � ïîëîæåíèå òî÷åê ïîâîðîòàRi è Rf . �èìñêèìè öè�ðàìè I�IV âûäåëåíû îáëà-ñòè ïàðàìåòðà �! â ñîîòâåòñòâèè ñ êëàññè�èêàöè-åé [14℄II III IVI�150 �50 1000 50 200�!; ñì�11020
3040
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�èñ. 4. �àñïîëîæåíèå îáëàñòåé I�IV íà ïëîñêîñòèïàðàìåòðîâ (�!; l) äëÿ E = 200 ñì�1 â ñëó÷àåêâàçèìîëåêóëû ArHe. Øòðèõîâàÿ ëèíèÿ ïîêàçûâàåòïîëîæåíèå ãðàíèöû ìåæäó ïîäáàðüåðíûìè è íàäáà-ðüåðíûìè ïåðåõîäàìè â ïðèáëèæåíèè ïîñòîÿííîãîâçàèìîäåéñòâèÿ (12), ïóíêòèðíàÿ � îðèåíòèðîâî÷-íóþ ãðàíèöó ñâåðõó äëÿ îáëàñòè óãëîâûõ ìîìåíòîâl, ñóùåñòâåííîé ïðè âû÷èñëåíèè ñå÷åíèÿ â êâàçè-êëàññè÷åñêîì ïðèáëèæåíèè(16) ïðèâîäèò ê èçâåñòíîé �îðìóëå êâàçèñòàòè÷å�ñêîãî ïðèáëèæåíèÿ [3℄.Îáñóäèì ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ ñ òî÷êè çðåíèÿ ïî�ëîæåíèÿ òî÷åê ïåðåâàëà. Êàê áûëî ïîêàçàíî â [14℄,

íàëè÷èå ìíèìîé ÷àñòè ó òî÷åê ïåðåâàëà R�, à òàê�æå âûáîð âåòâåé äëÿ �óíêöèé êîìïëåêñíîé ïåðå�ìåííîé ki(R+) è kf (R+) îïðåäåëÿþò ÷åòûðå ðàçëè÷�íûå îáëàñòè ïàðàìåòðîâ. Íà ðèñ. 3 ïðåäñòàâëåíà çà�âèñèìîñòü âåùåñòâåííûõ ÷àñòåé òî÷åê ïåðåâàëà îò�! äëÿ ðåàêöèè (2) (îäíîòèïíûå ãðà�èêè ïðèâîäÿò�ñÿ äëÿ îáåèõ ðåàêöèè òîëüêî â òîì ñëó÷àå, êîãäà�óíêöèîíàëüíûå çàâèñèìîñòè äëÿ íèõ ñóùåñòâåííîðàçëè÷íû). Â îáëàñòè I (ñì. òàêæå ðèñ. 4) äâå êîì�ïëåêñíî-ñîïðÿæåííûå òî÷êè ïåðåâàëà R� îïðåäåëÿ�þòñÿ íåïîñðåäñòâåííî èç óðàâíåíèé (6). Èõ âêëà�äû â ïëîòíîñòü âåðîÿòíîñòè èìåþò îäèí ïîðÿäîêìàëîñòè, à èíòåð�åðåíöèÿ ïðèâîäèò ê îñöèëëèðó�þùåìó õàðàêòåðó âåðîÿòíîñòè â ýòîé îáëàñòè. Ñàìàïëîòíîñòü âåðîÿòíîñòè âû÷èñëÿåòñÿ ïî �îðìóëàì(7)�(11). Ïî ìåðå óìåíüøåíèÿ êèíåòè÷åñêîé ýíåð�ãèè àòîìîâ â îáëàñòè ïåðåõîäà, ÷òî äîñòèãàåòñÿ óâå�ëè÷åíèåì �! è öåíòðîáåæíîé ýíåðãèè, òî÷êè ïåðå�âàëà ñëèâàþòñÿ (òàê íàçûâàåìàÿ êàòàñòðî�à ñêëàä�êè [21℄), ïîñëå ÷åãî ñòàíîâÿòñÿ âåùåñòâåííûìè (â îá�ëàñòÿõ II�IV). Âáëèçè ãðàíèöû îáëàñòåé I è II òî÷êèïåðåâàëà áëèçêè, ÷òî ïðèâîäèò ê ðàäóæíîìó õàðàê�òåðó â ïîâåäåíèè ïëîòíîñòè âåðîÿòíîñòè ïåðåõîäàè ïîçâîëÿåò ðàññìàòðèâàòü ãðàíèöó îáëàñòåé I è II�!I�II, îïðåäåëÿåìóþ óñëîâèåì R+ = R� � Rs, êàêãðàíèöó ìåæäó íàäáàðüåðíûìè è ïîäáàðüåðíûìèïåðåõîäàìè â ñëó÷àå ýêñïîíåíöèàëüíîãî âçàèìîäåé�ñòâèÿ ìåæäó ñîñòîÿíèÿìè. Äëÿ ñëó÷àÿ ïîñòîÿííî�ãî âçàèìîäåéñòâèÿ ïîëîæåíèå ýòîé ãðàíèöû �!C(J)îïðåäåëÿåòñÿ óñëîâèåì RC = Ri = Rf .Ïðè äàëüíåéøåì óâåëè÷åíèè �!, ïî ìåðå óäàëå�íèÿ îò îáëàñòè I, âêëàä â ïëîòíîñòü âåðîÿòíîñòè ïå�ðåõîäà îò òî÷êè R� ñòàíîâèòñÿ ýêñïîíåíöèàëüíî ìà�ëûì íà �îíå âêëàäà îò òî÷êè R+ (êîòîðûé, â ñâîþî÷åðåäü, òàêæå ýêñïîíåíöèàëüíî óáûâàåò), â ðåçóëü�òàòå ÷åãî èíòåíñèâíîñòü ìîíîòîííî ýêñïîíåíöèàëü�íî óáûâàåò ñ óâåëè÷åíèåì �!. Â îáëàñòÿõ II�IV ïî�ëîæåíèå òî÷åê ïåðåâàëà, êîòîðûå òåïåðü âåùåñòâåí�íû, îïðåäåëÿåòñÿ ñîîòâåòñòâóþùèìè àíàëèòè÷åñêè�ìè ïðîäîëæåíèÿìè óðàâíåíèé (6), à ìàòðè÷íûé ýëå�ìåíò W � àíàëèòè÷åñêèìè ïðîäîëæåíèÿìè �îðìóë(7)�(11). Íóæíûå �îðìóëû ïðèâåäåíû â [14℄. Îòìå�òèì èìåþùóþñÿ â ðàáîòå [14℄ îïå÷àòêó: â �îðìóëå(34) ïåðåä äåéñòâèåì �f (R+) äîëæåí ñòîÿòü çíàê ìè�íóñ. Â öåëîì ìîæíî ñêàçàòü, ÷òî îïòè÷åñêèå ïåðå�õîäû, êîòîðûå �îðìèðóþò ñïåêòðàëüíîå ðàñïðåäå�ëåíèå ïëîòíîñòè âåðîÿòíîñòè âáëèçè åãî âûñîêî÷àñ�òîòíîé ãðàíèöû �! = E, ïðîèñõîäÿò ïðè äâèæåíèèàòîìîâ â êëàññè÷åñêè çàïðåùåííîé (äëÿ f -êàíàëà)îáëàñòè ìåæúÿäåðíûõ ðàññòîÿíèé, ÷òî è îáóñëîâëè�âàåò ýêñïîíåíöèàëüíîå óìåíüøåíèå âåðîÿòíîñòè ïîìåðå ïðèáëèæåíèÿ ê âûñîêî÷àñòîòíîé ãðàíèöå.486



ÆÝÒÔ, òîì 122, âûï. 3 (9), 2002 �àâíîìåðíîå êâàçèêëàññè÷åñêîå îïèñàíèå : : :Âåðíåìñÿ ê îáñóæäåíèþ îáëàñòè I (�! << �!I�II). Êàê âèäíî èç ðèñ. 1, 2, ðàâíîìåðíàÿàïïðîêñèìàöèÿ (7) õîðîøî ñîãëàñóåòñÿ ñ òî÷�íûì êâàíòîâîìåõàíè÷åñêèì ðåçóëüòàòîì âî âñåìèíòåðâàëå ÷àñòîò, â òî âðåìÿ êàê ïðèáëèæåíèåïîñòîÿííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ (14), êîòîðîå ñ íåáîëü�øîé îòíîñèòåëüíîé ïîãðåøíîñòüþ àïïðîêñèìèðóåòâåðîÿòíîñòè ïåðåõîäà â îáëàñòè ÷àñòîò, ïðèìû�êàþùåé ê âåðõíåé ãðàíèöå ñïåêòðà, ïðèâîäèòê ñóùåñòâåííîé îøèáêå ïðè ìåíüøèõ ÷àñòîòàõ.Îøèáêà ýòà âîçðàñòàåò ñ óìåíüøåíèåì �! ïîìåðå ïðèáëèæåíèÿ ê îáëàñòè �! � 0 è ñâÿçàíà ñíàðóøåíèåì ïðèíöèïà Ôðàíêà�Êîíäîíà. Ïðè ýòîìàìïëèòóäà îñöèëëÿöèé, ñîãëàñíî (7) è (10), óáûâàåòýêñïîíåíöèàëüíî ñ óìåíüøåíèåì �!. Îòìåòèì,÷òî äëÿ îáëàñòè ÷àñòîò, ïðèìûêàþùåé ê âåðõíåéãðàíèöå ñïåêòðà �! = E, èìååò ìåñòî áûñòðîåóáûâàíèå âåðîÿòíîñòè ñ ðîñòîì îðáèòàëüíîãî ìî�ìåíòà l, îáóñëîâëåííîå ïîäáàðüåðíûì õàðàêòåðîìâîëíîâîé �óíêöèè 	lf â îáëàñòè ïåðåõîäà. Äëÿìàëûõ ÷àñòîò �! � 0, íàïðîòèâ, õàðàêòåðíîêëàññè÷åñêè ðàçðåøåííîå äâèæåíèå àòîìîâ â îá�ëàñòè ïåðåõîäà, ïðè ýòîì óáûâàíèå âåðîÿòíîñòèñ ðîñòîì l, îáóñëîâëåííîå ïîñòåïåííûì ñäâèãîìîáëàñòè ïåðåõîäà â ñòîðîíó áîëüøèõ ìåæúÿäåðíûõðàññòîÿíèé, ãäå ðàäèàöèîííàÿ øèðèíà ìåíüøå,ïðîèñõîäèò ìåäëåííåå, òàê ÷òî â �îðìèðîâàíèèíèçêî÷àñòîòíîé îáëàñòè ó÷àñòâóåò áîëüøåå ÷èñëîïàðöèàëüíûõ âîëí (ðèñ. 4). Â ïðèáëèæåíèè ïîñòî�ÿííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ÷èñëî ïàðöèàëüíûõ âîëí,íåîáõîäèìûõ äëÿ ðàñ÷åòà ñå÷åíèé, âîçðàñòàåò äîáåñêîíå÷íîñòè ïðè �! ! 0.Íà ïåðâûé âçãëÿä, ìåõàíèçì ïåðåõîäîâ, êîòîðûå�îðìèðóþò îáëàñòü �! < 0, ìîæåò áûòü îïèñàí,õîòÿ áû êà÷åñòâåííî, ìîäåëüþ Äåìêîâà, îñíîâàííîéíà ïàðàëëåëüíûõ òåðìàõ ñ ýêñïîíåíöèàëüíûì âçà�èìîäåéñòâèåì. Îäíàêî ýòî íåâîçìîæíî, ïîñêîëüêóðàññìàòðèâàþòñÿ ïåðåõîäû â ïðåäåëå ñëàáîé ñâÿ�çè, ò. å. îáëàñòü ñèëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ, â êîòîðîé�! � V è êîòîðàÿ îòâåòñòâåííà çà ïåðåõîäû â ìîäå�ëè Äåìêîâà, ðàñïîëîæåíà íà çíà÷èòåëüíî ìåíüøèõìåæúÿäåðíûõ ðàññòîÿíèÿõ, ÷åì ðåàëüíàÿ îáëàñòüïåðåõîäîâ.4. ÑÏÅÊÒ�ÀËÜÍÛÅ �ÀÑÏ�ÅÄÅËÅÍÈßÑÅ×ÅÍÈÉ �ÀÄÈÀÖÈÎÍÍÛÕÏÅ�ÅÕÎÄÎÂÑïåêòðàëüíûå ðàñïðåäåëåíèÿ äëÿ ñå÷åíèé èçëó�÷åíèÿ èëè ïîãëîùåíèÿ ìîãóò áûòü ïîëó÷åíû íà îñíî�âå ñïåêòðàëüíûõ ïëîòíîñòåé âåðîÿòíîñòåé ïåðåõî�
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�èñ. 5. Ñïåêòðàëüíàÿ ïëîòíîñòü ñå÷åíèÿ èçëó÷åíèÿäëÿ êâàçèìîëåêóëû HeNe ïðè ýíåðãèè ñòîëêíîâåíèÿ220 ñì�1. Ñïëîøíàÿ êðèâàÿ � ïðèáëèæåíèå ñèëü-íîé ñâÿçè [22℄, øòðèõîâàÿ êðèâàÿ � ðàâíîìåðíîåêâàçèêëàññè÷åñêîå ïðèáëèæåíèå (7), (17)äîâ ïóòåì ñóììèðîâàíèÿ ïî ïàðöèàëüíûì âîëíàì.Äëÿ èçëó÷åíèÿ íà íåâûðîæäåííûé òåðì èìååìd�d! = g �k20i 1Xl=0(2l + 1)dP ld! ; (17)ãäå g � ñòàòèñòè÷åñêèé âåñ âîçáóæäåííîãî òåðìà.Íà ðèñ. 5 ïðèâåäåíî ñïåêòðàëüíîå ðàñïðåäåëåíèåñå÷åíèÿ èçëó÷åíèÿ äëÿ êâàçèìîëåêóëû HeNe, ðàñ�ñ÷èòàííîå êàê ïî �îðìóëàì (7), (17), òàê è â ðàì�êàõ òî÷íîãî êâàíòîâîìåõàíè÷åñêîãî ïîäõîäà [22; 23℄.Â ïîñëåäíåì ñëó÷àå èñïîëüçîâàëñÿ ìåòîä ñèëüíîéñâÿçè êàíàëîâ äëÿ ðàññåÿíèÿ íà ïîòåíöèàëàõ Ui èUf + ~!. �åçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ õîðîøî ñîãëàñóþòñÿïðè âñåõ ÷àñòîòàõ, âêëþ÷àÿ îáëàñòü �! � 0. Ñëå�äóåò çàìåòèòü, ÷òî ó÷èòûâàåìîå â êâàíòîâîìåõàíè�÷åñêîé òåîðèè èçìåíåíèå óãëîâîãî ìîìåíòà ñèñòåìûñòàëêèâàþùèõñÿ àòîìîâ âñëåäñòâèå âçàèìîäåéñòâèÿèõ ñ èçëó÷àåìûì �îòîíîì ïîëíîñòüþ îïèñûâàåòñÿâ ðàìêàõ äèïîëüíîé ñâÿçè ìåæäó ñîñòîÿíèÿìè. Äëÿðàññìàòðèâàåìîãî èçëó÷åíèÿ j0+; 21S0i ! j0+; 11S0iñëåäóåò ó÷èòûâàòü ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû ïåðåõîäîâl ! l � 1. Õîðîøåå êîëè÷åñòâåííîå ñîãëàñèå êâàí�òîâîìåõàíè÷åñêîãî ðåçóëüòàòà ñ êâàçèêëàññè÷åñêèì,äëÿ êîòîðîãî èçìåíåíèå l íà åäèíèöó íå ó÷èòûâà�ëîñü, ïîêàçûâàåò, ÷òî â ñëó÷àå ïðîñóììèðîâàííîãîïî óãëîâîìó ìîìåíòó ñïåêòðà (17) äëÿ ðàññìàòðèâà�åìîé ýíåðãèè ñòîëêíîâåíèé ó÷åò èçìåíåíèÿ l íåñóùå�ñòâåí. Òåì íå ìåíåå èçìåíåíèå l ñëåäóåò ó÷èòûâàòüïðè ðàññìîòðåíèè ïàðöèàëüíûõ âåðîÿòíîñòåé, ÷òîïðèâîäèò ê õàðàêòåðíîìó óìåíüøåíèþ àìïëèòóäûîñöèëëÿöèé êàê â ðàìêàõ êâàçèêëàññè÷åñêîãî, òàê èâ ðàìêàõ êâàíòîâîãî ðàñ÷åòîâ. Òàêîå áîëåå ñòðîãîå487
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�èñ. 6. Ñïåêòðàëüíàÿ ïëîòíîñòü ñå÷åíèÿ èçëó÷å-íèÿ äëÿ êâàçèìîëåêóëû ArHe ïðè ýíåðãèÿõ ñòîëê-íîâåíèÿ 1000 ñì�1 (à), 200 ñì�1 (á ), 100 ñì�1 (â).Îáîçíà÷åíèÿ ñîîòâåòñòâóþò ïðèíÿòûì íà ðèñ. 1ðàññìîòðåíèå íåîáõîäèìî ïðè àíàëèçå íèçêîòåìïå�ðàòóðíûõ ñòîëêíîâåíèé.�àñ÷åòû ñå÷åíèÿ èçëó÷åíèÿ äëÿ êâàçèìîëåêó�ëû ArHe (ðèñ. 6) äåìîíñòðèðóþò âëèÿíèå ýíåðãèèñòîëêíîâåíèÿ íà êà÷åñòâî ïðèáëèæåíèé (14), (16).Êàê âèäíî èç ãðà�èêîâ, ðàçëè÷èÿ â èñïîëüçóåìûõïðèáëèæåíèÿõ, îòìå÷åííûå ïðè àíàëèçå âåðîÿòíî�ñòåé ïåðåõîäîâ, ñîõðàíÿþòñÿ è äëÿ ñå÷åíèé ðàññåÿ�íèÿ. Ïî ìåðå óìåíüøåíèÿ ýíåðãèè ñòîëêíîâåíèÿ âñå

áîëüøàÿ ÷àñòü ñïåêòðà ñìåùàåòñÿ â îáëàñòü �! < 0è ê öåíòðó çàïðåùåííîé ëèíèè, ïðè ýòîì ïðèáëè�æåíèå ïîñòîÿííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ñòàíîâèòñÿ âñåáîëåå íåòî÷íûì.Îòìåòèì òàêæå, ÷òî ðàâíîìåðíûå ïðèáëèæåíèÿïîçâîëÿþò ïðîñëåäèòü îñòàòêè îñöèëëÿöèé, ñîõðà�íèâøèåñÿ ïîñëå ñóììèðîâàíèÿ ïî ïàðöèàëüíûì âîë�íàì, îíè îò÷åòëèâî âèäíû íà ðèñ. 6à.5. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÈñïîëüçîâàíèå ðàâíîìåðíîãî êâàçèêëàññè÷åñêî�ãî ïðèáëèæåíèÿ ïîçâîëèëî ïðîñëåäèòü äèíàìèêó�îðìèðîâàíèÿ îïòè÷åñêèõ êâàçèìîëåêóëÿðíûõñïåêòðîâ, çàïðåùåííûõ â ïðåäåëå ðàçúåäèíåííûõàòîìîâ. Öåíòðàëüíûì ìîìåíòîì â àíàëèòè÷åñêîìîïèñàíèè ÿâëÿåòñÿ àíàëèç ïîëîæåíèÿ êîðíåéóðàâíåíèé (6), êîòîðûå îáîáùàþò óðàâíåíèå äëÿêîíäîíîâñêîé òî÷êè (12) íà ñëó÷àé ðàäèàöèîííîéøèðèíû, ýêñïîíåíöèàëüíî çàâèñÿùåé îò ðàññòîÿ�íèÿ.Ìàêñèìóì ðàñïðåäåëåíèÿ �îðìèðóþò ïåðåõîäûñ íåáîëüøèìè çíà÷åíèÿìè l â îêðåñòíîñòè êîíäîíîâ�ñêîé òî÷êè. Îáëàñòü ÷àñòîò âáëèçè âåðõíåé ãðàíèöûñïåêòðà �îðìèðóåòñÿ çà ñ÷åò îïòè÷åñêèõ ïåðåõîäîâïðè äâèæåíèè àòîìîâ â êëàññè÷åñêè çàïðåùåííîé(äëÿ f -êàíàëà) îáëàñòè ìåæúÿäåðíûõ ðàññòîÿíèé.Â îáëàñòü �! � 0 âíîñèò âêëàä çíà÷èòåëüíîå ÷èñëîïàðöèàëüíûõ âîëí, ïðè ýòîì îïòè÷åñêèå ïåðåõîäûèäóò ñ íàðóøåíèåì ïðèíöèïà Ôðàíêà�Êîíäîíà.�åçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ äëÿ êâàçèìîëåêóë HeNe,ArHe, òèïè÷íûå äëÿ ìåòàñòàáèëüíûõ ñîñòîÿíèéàòîìîâ èíåðòíûõ ãàçîâ è àòîìîâ II ãðóïïû ñâîçáóæäåííîé âíåøíåé îáîëî÷êîé nsnp, õîðîøîñîãëàñóþòñÿ ñ òî÷íûìè êâàíòîâîìåõàíè÷åñêèìèðàñ÷åòàìè. Äîñòîèíñòâî ðàâíîìåðíîãî êâàçèêëàññè�÷åñêîãî ïîäõîäà ñîñòîèò â òîì, ÷òî îí íå èñïîëüçóåòèçâåñòíûå ìîäåëè àòîìíûõ ñòîëêíîâåíèé ñî ñïå�öè�è÷åñêîé çàâèñèìîñòüþ êâàçèìîëåêóëÿðíûõòåðìîâ îò ðàññòîÿíèÿ è âêëþ÷àåò ÿâíûì îáðàçîìçàâèñèìîñòü îò îðáèòàëüíîãî ìîìåíòà. Ïîñëåäíååîáñòîÿòåëüñòâî âàæíî, ïîñêîëüêó äàæå äëÿ ñëó÷àÿïåðåñåêàþùèõñÿ òåðìîâ óâåëè÷åíèå îðáèòàëüíîãîìîìåíòà êà÷åñòâåííî ìåíÿåò êàðòèíó �îðìèðîâàíèÿñïåêòðà. Äëÿ ìàëûõ l òàêèå ïåðåõîäû ìîãóò áûòüïðèáëèæåííî îïèñàíû â ðàìêàõ ìîäåëè ïîñòîÿííîéðàäèàöèîííîé øèðèíû â îêðåñòíîñòè êîíäîíîâñêîéòî÷êè. Äëÿ áîëüøèõ l íåîáõîäèìî èñïîëüçîâàíèåìîäåëè ïî÷òè ïàðàëëåëüíûõ òåðìîâ [14℄ ñ îäíîéâåùåñòâåííîé òî÷êîé ïåðåâàëà, ðàñïîëîæåííîé âîêðåñòíîñòè òî÷åê ïîâîðîòà.488
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