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ÂÛÑØÈÅ ÏÎ�ßÄÊÈ ÒÅÎ�ÈÈ ÂÎÇÌÓÙÅÍÈÉ ÄËß ÝÔÔÅÊÒÀØÒÀ�ÊÀ ÍÀ ÀÒÎÌÍÎÌ ÌÓËÜÒÈÏËÅÒÅÈ. Ë. Áîëãîâà a, Â. Ä. Îâñÿííèêîâ a, Â. �. Ïàëü÷èêîâ b*, À. È. Ìàãóíîâ , �. �îí Îïïåí da Ôèçè÷åñêèé �àêóëüòåò Âîðîíåæñêîãî ãîñóäàðñòâåííîãî óíèâåðñèòåòà394006, Âîðîíåæ, �îññèÿb �îñóäàðñòâåííîå ïðåäïðèÿòèå¾Âñåðîññèéñêèé íàó÷íî-èññëåäîâàòåëüñêèé èíñòèòóò �èçèêî-òåõíè÷åñêèõ è ðàäèîòåõíè÷åñêèõ èçìåðåíèé¿141570, Ìåíäåëååâî, Ìîñêîâñêàÿ îáë., �îññèÿ Èíñòèòóò îáùåé �èçèêè �îññèéñêîé àêàäåìèè íàóê119991, Ìîñêâà, �îññèÿd Òåõíè÷åñêèé óíèâåðñèòåòD-10623, Áåðëèí, �åðìàíèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 28 íîÿáðÿ 2002 ã.�àññ÷èòûâàåòñÿ âêëàä ïîïðàâîê âûñøèõ ïîðÿäêîâ ê øòàðêîâñêîé ýíåðãèè â îáëàñòè àíòèïåðåñå÷åíèÿïîäóðîâíåé àòîìíîãî ìóëüòèïëåòà. Èçëàãàåòñÿ òåîðèÿ âîçìóùåíèé äëÿ áëèçêèõ óðîâíåé, îñíîâàííàÿ íàèíòåãðàëüíîì óðàâíåíèè Øðåäèíãåðà ñ ïîëíîñòüþ ðåäóöèðîâàííîé �óíêöèåé �ðèíà. Ïîëó÷åíû àíàëè-òè÷åñêèå �îðìóëû çàâèñèìîñòè ðàñùåïëåíèÿ ìåæäó äâóìÿ âçàèìîäåéñòâóþùèìè ïîäóðîâíÿìè òîíêîéñòðóêòóðû îò íàïðÿæåííîñòè ïîëÿ, ó÷èòûâàþùèå ðåçîíàíñíûå è íåðåçîíàíñíûå ïîïðàâêè ÷åòâåðòîãîïîðÿäêà êàê ê äèàãîíàëüíûì, òàê è ê íåäèàãîíàëüíûì ìàòðè÷íûì ýëåìåíòàì îïåðàòîðà äèïîëüíîãîìîìåíòà. Ñ ïîìîùüþ ìåòîäà ìîäåëüíîãî ïîòåíöèàëà Ôüþñà ïðîâåäåí ÷èñëåííûé ðàñ÷åò ðàäèàëüíûõìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ âòîðîãî, òðåòüåãî è ÷åòâåðòîãî ïîðÿäêîâ, îïðåäåëÿþùèõ èçìåíåíèå ýíåðãèè ïå-ðåõîäà ìåæäó n 3P0- è n 3P2-ïîäóðîâíÿìè àòîìà ãåëèÿ äëÿ n = 2, 3, 4, 5 â îäíîðîäíîì ýëåêòðè÷åñêîìïîëå. Ïîêàçàíî, ÷òî âêëàä ïîïðàâîê ÷åòâåðòîãî ïîðÿäêà â îêðåñòíîñòè àíòèïåðåñå÷åíèÿ óðîâíåé äëÿn = 2; 3; 4; 5 ñîñòàâëÿåò ñîîòâåòñòâåííî 0:1%, 5%, 10%, 15% îò îáùåãî èçìåíåíèÿ ýíåðãèè. Ïðîâåäåí ñî-ïîñòàâèòåëüíûé àíàëèç ñ ðåçóëüòàòàìè ðàñ÷åòîâ, ïîëó÷åííûìè ìåòîäîì äèàãîíàëèçàöèè ìàòðèöû ýíåð-ãèè, ó÷èòûâàþùèì íàðÿäó ñ ðåçîíàíñíûìè ÷ëåíàìè äðóãèå ñîñòîÿíèÿ äèñêðåòíîãî ñïåêòðà ñ n � 6.PACS: 32.10.Dk, 31.15.Ar, 32.10.-f, 31.25.Jf1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÝ��åêò Øòàðêà â ïîñòîÿííîì ýëåêòðè÷åñêîìïîëå áûë ðàññ÷èòàí äëÿ âîäîðîäà è ïîäðîáíî îïè�ñàí â ó÷åáíèêàõ è ìîíîãðà�èÿõ ïðàêòè÷åñêè ñðà�çó ïîñëå ñîçäàíèÿ êâàíòîâîé ìåõàíèêè (ñì., íàïðè�ìåð, [1, 2℄). Òåì íå ìåíåå ýòî ÿâëåíèå äî ñèõ ïîðîñòàåòñÿ íå äî êîíöà èçó÷åííûì è ïðîäîëæàåò ïðè�âëåêàòü âíèìàíèå è â íàøè äíè. Ýêñïåðèìåíòàëü�íûå èññëåäîâàíèÿ ý��åêòà Øòàðêà ñòèìóëèðóþòñÿðàçâèòèåì ïðåöèçèîííûõ ìåòîäîâ ëàçåðíîé ñïåêòðî�ñêîïèè [3�6℄. Òåîðåòè÷åñêèå ðàñ÷åòû ñäâèãà è óøèðå�íèÿ øòàðêîâñêèõ ñîñòîÿíèé â àòîìàõ âîäîðîäà, âû�ïîëíåííûå ê íà÷àëó 80-õ ãîäîâ, îïèðàëèñü íà èòå�*E-mail: palhikov�yahoo.om

ðàöèîííóþ ïðîöåäóðó ðåøåíèÿ óðàâíåíèÿ Øðåäèí�ãåðà ñ ðàçäåëåíèåì ïåðåìåííûõ â ïàðàáîëè÷åñêîéñèñòåìå êîîðäèíàò [2℄. Ìîùíûì èìïóëüñîì äëÿ ðàñ�÷åòà ïîïðàâîê âûñøèõ ïîðÿäêîâ ê ýíåðãèè ÿâèëîñüñîçäàíèå êîìïüþòåðíûõ ïðîãðàìì äëÿ àíàëèòè÷å�ñêèõ âû÷èñëåíèé, ïîçâîëèâøèõ ïîëó÷èòü îáùèå âû�ðàæåíèÿ êîý��èöèåíòîâ ðÿäà ïî ñòåïåíÿì íàïðÿ�æåííîñòè ïîëÿ êàê äëÿ ñäâèãà, òàê è äëÿ óøèðåíèÿàòîìíûõ óðîâíåé [7, 8℄. Àíàëèòè÷åñêîå ïðîãðàììè�ðîâàíèå ïîçâîëèëî òàêæå ïîëó÷èòü è îáùèå âûðàæå�íèÿ ðÿäîâ òåîðèè âîçìóùåíèé äëÿ âîëíîâûõ �óíê�öèé, ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ è âåðîÿòíîñòåé ðàäèàöè�îííûõ ïåðåõîäîâ ìåæäó øòàðêîâñêèìè ñîñòîÿíèÿìèâîäîðîäà [9, 10℄. Ñîïîñòàâëåíèå ÷èñëåííûõ äàííûõ,ïîëó÷åííûõ ñ ïîìîùüþ ýòèõ âûðàæåíèé, ñ ðåçóëü�1145



È. Ë. Áîëãîâà, Â. Ä. Îâñÿííèêîâ, Â. �. Ïàëü÷èêîâ è äð. ÆÝÒÔ, òîì 123, âûï. 6, 2003òàòàìè èçìåðåíèé ïîëåâîé çàâèñèìîñòè âåðîÿòíîñòèðàäèàöèîííûõ ïåðåõîäîâ ìåæäó âûñîêîâîçáóæäåí�íûìè ðèäáåðãîâñêèìè ñîñòîÿíèÿìè [11℄ ïîêàçàëî,÷òî ïåðâûõ òðåõ ÷ëåíîâ ðÿäà ïî ñòåïåíÿì íàïðÿæåí�íîñòè ïîëÿ âïîëíå äîñòàòî÷íî äëÿ ðàñ÷åòà âåðîÿòíî�ñòåé ïåðåõîäîâ ïðàêòè÷åñêè âî âñåõ èíòåðåñíûõ ñè�òóàöèÿõ âïëîòü äî òàêîé íàïðÿæåííîñòè ïîëÿ, ïðèêîòîðîé âîçìîæíà íàäáàðüåðíàÿ èîíèçàöèÿ âåðõíå�ãî óðîâíÿ.Ê êîíöó 70-õ ãîäîâ áûëè ðàçâèòû ìåòîäû ëàçåð�íîé ñïåêòðîñêîïèè ðèäáåðãîâñêèõ ñîñòîÿíèé, ïîç�âîëèâøèå íàêîïèòü áîëüøîé íàáîð ýêñïåðèìåíòàëü�íûõ äàííûõ ïî ý��åêòó Øòàðêà â âûñîêîâîçáóæ-äåííûõ ìíîãîýëåêòðîííûõ àòîìàõ [12�15℄. Ýòè äàí�íûå ñòèìóëèðîâàëè ðàçðàáîòêó ïðîñòûõ ïîëóýìïè�ðè÷åñêèõ ìåòîäîâ ðàñ÷åòà ïîëÿðèçóåìîñòåé àòîì�íûõ óðîâíåé [16, 17℄ (â òîì ÷èñëå è ðèäáåðãîâñêèõ[18℄), à òàêæå òî÷íûõ ab initio ìåòîäîâ, ïîçâîëÿþ�ùèõ ïîñëåäîâàòåëüíî ó÷èòûâàòü ðåëÿòèâèñòñêèå èêâàíòîâîýëåêòðîäèíàìè÷åñêèå ý��åêòû, èãðàþùèåñóùåñòâåííóþ ðîëü â ñïåêòðàõ èîíîâ âûñîêîé êðàò�íîñòè èîíèçàöèè [19�22℄. Â ðàáîòàõ [13�15; 23℄ óæåâ äîñòàòî÷íî ñëàáûõ ïîëÿõ áûëî îáíàðóæåíî îòêëî�íåíèå îò êâàäðàòè÷íîãî çàêîíà äëÿ ý��åêòà Øòàð�êà íà ïîäóðîâíÿõ ìóëüòèïëåòà. Ýòî ÿâëåíèå îáúÿñ�íÿåòñÿ øòàðêîâñêèì âçàèìîäåéñòâèåì ïîäóðîâíåé,ïðèâîäÿùèì ê èõ ¾ðàñòàëêèâàíèþ¿ â ïîëå è îïðåäå�ëÿåìûì ãèïåðïîëÿðèçóåìîñòüþ àòîìà. Áûëî ïîêàçà�íî, ÷òî ãëàâíûé (¾ðåçîíàíñíûé¿) âêëàä â ãèïåðïîëÿ�ðèçóåìîñòü ìóëüòèïëåòíîãî ïîäóðîâíÿ ìîæåò áûòüâûðàæåí ÷åðåç òåíçîðíóþ ïîëÿðèçóåìîñòü äàííîãîìóëüòèïëåòà [24℄. Â ýòîé ñâÿçè ñòàíîâèòñÿ àêòóàëü�íûì ïðåöèçèîííûé ðàñ÷åò [25℄ è èçìåðåíèå [3, 5, 26℄íåïðèâîäèìûõ êîìïîíåíò òåíçîðà ïîëÿðèçóåìîñòèìóëüòèïëåòíûõ ñîñòîÿíèé àòîìîâ.Ïðåöèçèîííàÿ èí�îðìàöèÿ îá ý��åêòå Øòàð�êà â âûñøèõ ïîðÿäêàõ òåîðèè âîçìóùåíèé èãðà�åò êëþ÷åâóþ ðîëü â ñîâðåìåííûõ îïòè÷åñêèõ ñòàí�äàðòàõ ÷àñòîòû, îñíîâàííûõ íà ïðèìåíåíèè ìàãíè�òî-îïòè÷åñêèõ ëîâóøåê â ñî÷åòàíèè ñ ìåòîäàìè ëà�çåðíîãî îõëàæäåíèÿ àòîìîâ äî óðîâíÿ íåñêîëüêèõíàíîêåëüâèí [27℄, à òàêæå â çàäà÷àõ ñòàáèëèçàöèè÷àñòîòû â àòîìíûõ ýòàëîíàõ íîâîãî ïîêîëåíèÿ �àòîìíûõ �îíòàíàõ [28℄.Âçàèìîäåéñòâèå ìåæäó ïîäóðîâíÿìè ìóëüòèïëå�òà â ïîëå ìîæåò ïðèâåñòè ê âàæíîìó ÿâëåíèþ, êîòî�ðîå ïðèíÿòî íàçûâàòü àíòèïåðåñå÷åíèåì (àíòèêðîñ�ñèíãîì) [29℄. Ýòîò ý��åêò âîçíèêàåò â òîì ñëó÷àå,åñëè ïîëÿðèçóåìîñòü ïîäóðîâíÿ ñ áîëüøåé ýíåðãèåéïðåâûøàåò ïîëÿðèçóåìîñòü áîëåå íèçêîãî ïî ýíåð�ãèè ñîñòîÿíèÿ. Òîãäà â ñëàáîì ïîëå ïðîèñõîäèò ñáëè�æåíèå ïîäóðîâíåé, ò. å. óìåíüøåíèå òîíêîãî ðàñùåï�

ëåíèÿ. Â áîëåå ñèëüíîì ïîëå âçàèìîäåéñòâèå ìåæäóïîäóðîâíÿìè ïðèâîäèò ê èõ ðàñòàëêèâàíèþ, îïðåäå�ëÿåìîìó ¾ðåçîíàíñíîé¿ ÷àñòüþ ãèïåðïîëÿðèçóåìî�ñòè. Íàïðÿæåííîñòü ïîëÿ, ïðè êîòîðîé ñáëèæåíèåïðåêðàùàåòñÿ è íà÷èíàåòñÿ ðàñòàëêèâàíèå, è ìèíè�ìàëüíîå çíà÷åíèå ðàñùåïëåíèÿ îäíîçíà÷íî îïðåäå�ëÿþòñÿ àòîìíûìè âîñïðèèì÷èâîñòÿìè � êîìïîíåí�òàìè ïîëÿðèçóåìîñòè è ãèïåðïîëÿðèçóåìîñòè � èìîãóò áûòü ðàññ÷èòàíû òåîðåòè÷åñêè. Îáû÷íî ïî�ëå ïðè àíòèïåðåñå÷åíèè óðîâíåé äîñòàòî÷íî âåëèêî,ïîýòîìó çàìåòíûé âêëàä â ýíåðãèþ ñîñòîÿíèé ìî�ãóò âíîñèòü íå òîëüêî ïîëÿðèçóåìîñòè è ðåçîíàíñ�íàÿ ÷àñòü ãèïåðïîëÿðèçóåìîñòè, íî è ¾íåðåçîíàíñ�íûå¿ äîáàâêè ê ãèïåðïîëÿðèçóåìîñòè.Â ðàáîòå [30℄ ïðîâåäåí ðàñ÷åò ¾íåðåçîíàíñíûõ¿ïîïðàâîê ÷åòâåðòîãî ïîðÿäêà ê ýíåðãèè îòäåëüíûõïîäóðîâíåé ìóëüòèïëåòà àòîìà ãåëèÿ. Ïðè ýòîìðåçîíàíñíàÿ ãèïåðïîëÿðèçóåìîñòü (res), êîòîðàÿîïðåäåëÿåòñÿ íåäèàãîíàëüíûì ìàòðè÷íûì ýëåìåí�òîì îïåðàòîðà âçàèìîäåéñòâèÿ àòîìà ñ ïîëåì ïî ñî�ñòîÿíèÿì òîíêîé ñòðóêòóðû è âûðàæàåòñÿ ÷åðåç òåí�çîðíóþ ïîëÿðèçóåìîñòü �t, ðàññ÷èòûâàëàñü ëèøüâî âòîðîì ïîðÿäêå òåîðèè âîçìóùåíèé. Ýòî ñâÿçà�íî ñ òåì, ÷òî �îðìàëüíî ïîïðàâêè ÷åòâåðòîãî ïî�ðÿäêà ê íåäèàãîíàëüíîìó ýëåìåíòó âíîñÿò â âûðà�æåíèå äëÿ çàâèñÿùåãî îò íàïðÿæåííîñòè ïîëÿ Fòîíêîãî ðàñùåïëåíèÿ Æ(F ) ïîïðàâêó ïîðÿäêà F 6=Æ,ãäå Æ � âåëè÷èíà òîíêîãî ðàñùåïëåíèÿ ïðè F = 0.Îäíàêî â îáëàñòè àíòèïåðåñå÷åíèÿ àìïëèòóäà ïî�ëÿ ìîæåò äîñòèãàòü òàêèõ çíà÷åíèé, ïðè êîòîðûõ�tF 2 � Æ, è ïîýòîìó ïîïðàâêè ÷åòâåðòîãî ïîðÿä�êà ê äèàãîíàëüíûì è íåäèàãîíàëüíûì ìàòðè÷íûìýëåìåíòàì ìîãóò äàâàòü îäèíàêîâûé âêëàä â ýíåð�ãèþ ïîäóðîâíåé ìóëüòèïëåòà. Èç-çà òîãî ÷òî òîíêîåðàñùåïëåíèå ÿâëÿåòñÿ áûñòðî óáûâàþùåé �óíêöè�åé ý��åêòèâíîãî ãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà àòîì�íîãî óðîâíÿ � = 1=p�2En (En � ýíåðãèÿ ñâÿçèóðîâíÿ), Æ � ��3 [31℄, à ïîëÿðèçóåìîñòè è ãèïåð�ïîëÿðèçóåìîñòè � áûñòðî ðàñòóùèìè �óíêöèÿìè,� � �7,  � �17 [32℄, ý��åêò àíòèïåðåñå÷åíèÿ äëÿáîëåå âûñîêèõ óðîâíåé âîçíèêàåò â ìåíåå ñèëüíûõïîëÿõ, à âêëàä ïîïðàâîê âûñøèõ ïîðÿäêîâ ïðè ýòîìñòàíîâèòñÿ áîëåå âàæíûì. Ïåðâûå ðàñ÷åòû íåðåçî�íàíñíîé ãèïåðïîëÿðèçóåìîñòè äëÿ òðèïëåòíîãî ñî�ñòîÿíèÿ 3 3P â àòîìàõ ãåëèÿ [30℄ ïîêàçàëè, ÷òî âîáëàñòè àíòèïåðåñå÷åíèÿ âêëàä ïîëåâûõ ïîïðàâîê÷åòâåðòîãî ïîðÿäêà ê äèàãîíàëüíûì ýëåìåíòàì ìî�æåò â íåñêîëüêî ðàç ïðåâûñèòü îøèáêè ýêñïåðèìåí�òàëüíûõ èçìåðåíèé. Ïîýòîìó îïðåäåëåíèå ïîïðàâîêê íåäèàãîíàëüíûì ýëåìåíòàì òàêæå ñòàíîâèòñÿ àê�òóàëüíûì.Îñíîâíîé öåëüþ íàñòîÿùåé ðàáîòû ÿâëÿåòñÿ1146



ÆÝÒÔ, òîì 123, âûï. 6, 2003 Âûñøèå ïîðÿäêè òåîðèè âîçìóùåíèé äëÿ ý��åêòà Øòàðêà : : :îïðåäåëåíèå âêëàäà ïîïðàâîê ÷åòâåðòîãî ïîðÿäêàïî íàïðÿæåííîñòè ïîëÿ ê ýíåðãèè ìóëüòèïëåòíûõñîñòîÿíèé àòîìà âáëèçè àíòèïåðåñå÷åíèÿ ïîäóðîâ�íåé òîíêîé ñòðóêòóðû. Â ðàçä. 2 äàíî îáîáùåíèåòåîðèè âîçìóùåíèé âûñøèõ ïîðÿäêîâ äëÿ âûðî�æäåííûõ ñîñòîÿíèé [33℄ íà ñëó÷àé áëèçêèõ óðîâ�íåé, ðàñùåïëåíèå ìåæäó êîòîðûìè â îòñóòñòâèå ïî�ëÿ îòëè÷íî îò íóëÿ. Ïîëó÷åíî ðàçëîæåíèå ìàòðè÷�íûõ ýëåìåíòîâ ãàìèëüòîíèàíà âçàèìîäåéñòâèÿ àòî�ìà ñ ïîëåì ïî ñòåïåíÿì íàïðÿæåííîñòè F äî ÷åò�âåðòîãî ïîðÿäêà âêëþ÷èòåëüíî. Â ðàçä. 3 êîý��è�öèåíòû ýòîãî ðàçëîæåíèÿ âûðàæåíû ÷åðåç íåïðèâî�äèìûå ÷àñòè � ñêàëÿðíûå è òåíçîðíûå ïîëÿðèçóå�ìîñòè è ãèïåðïîëÿðèçóåìîñòè, êîòîðûå â ñâîþ î÷å�ðåäü ïðåäñòàâëåíû â âèäå ëèíåéíûõ êîìáèíàöèé ðà�äèàëüíûõ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ âòîðîãî, òðåòüåãîè ÷åòâåðòîãî ïîðÿäêîâ. Â ðàçä. 4 ïîëó÷åíû îáùèåâûðàæåíèÿ äëÿ çàâèñÿùåãî îò ïîëÿ ðàñùåïëåíèÿäâóõ âçàèìîäåéñòâóþùèõ ïîäóðîâíåé òîíêîé ñòðóê�òóðû. Ïðîâîäèòñÿ ÷èñëåííûé ðàñ÷åò çàâèñèìîñòè îòF äëÿ òîíêîãî ðàñùåïëåíèÿ n 3P -ñîñòîÿíèé ãåëèÿ(n = 2; 3; 4; 5), èìåþùèõ â îòñóòñòâèå ïîëÿ ïîëíûåìîìåíòû J = 0; 2 è ïðîåêöèþ M = 0. Îïðåäåëåíâêëàä ïîïðàâîê ÷åòâåðòîãî ïîðÿäêà â îáëàñòè àíòè�ïåðåñå÷åíèÿ óðîâíåé.2. ÒÅÎ�Èß ÂÎÇÌÓÙÅÍÈÉ ÂÛÑØÈÕÏÎ�ßÄÊÎÂ ÄËß ÁËÈÇÊÈÕ Ó�ÎÂÍÅÉ�àñ÷åò ïîïðàâîê âûñøèõ ïîðÿäêîâ ê ý��åêòóØòàðêà äëÿ ïîäóðîâíåé àòîìíîãî ìóëüòèïëåòà òðå�áóåò ïîñëåäîâàòåëüíîé ðàçðàáîòêè òåîðèè âîçìóùå�íèé äëÿ áëèçêèõ óðîâíåé. Ïóñòü bH0(r) � îäíî�ýëåêòðîííûé ãàìèëüòîíèàí âàëåíòíîãî ýëåêòðîíà ññîáñòâåííûìè �óíêöèÿìè �nLSJ(r) è ñîáñòâåííûìèçíà÷åíèÿìè EnLSJ , ñîîòâåòñòâóþùèìè ïîäóðîâíÿìàòîìíîãî ìóëüòèïëåòà ñ ãëàâíûì êâàíòîâûì ÷èñëîìn è êâàíòîâûìè ÷èñëàìè îðáèòàëüíîãî L, ñïèíîâîãîS è ïîëíîãî J ìîìåíòîâ (ãàìèëüòîíèàí bH0(r) ó÷èòû�âàåò ñïèí-îðáèòàëüíîå âçàèìîäåéñòâèå). ÒîãäàbH0(r)�nLSJ (r) = EnLSJ�nLSJ (r): (1)Óðàâíåíèå Øðåäèíãåðà äëÿ àòîìà â ïîñòîÿííîìýëåêòðè÷åñêîì ïîëå, âçàèìîäåéñòâèå ñ êîòîðûì îïè�ñûâàåòñÿ îïåðàòîðîì bV (r) = Fz,� bH0(r) + bV (r)�	nLSJM (r) = E	nLSJM (r); (2)ñïðîåêòèðóåì íà âîëíîâóþ �óíêöèþ îäíîãî èç ñîñ-òîÿíèé âûðîæäåííîãî áàçèñà, ïðåäïîëàãàÿ, ÷òî âñåïðîåêöèè âåêòîðà ñîñòîÿíèÿ 	nLSJM íà áàçèñíûå

âåêòîðû ÿâëÿþòñÿ âåëè÷èíàìè îäíîãî è òîãî æå (íó�ëåâîãî) ïîðÿäêà ïî ïîëþ,h	nLS�M (r)j�nLSJ (r)i = a(�)J :Çäåñü J = J1; : : : ; Jk, � = 1; 2; : : : ; k; k � ÷èñëîâçàèìîäåéñòâóþùèõ ïîäóðîâíåé (îíî ìîæåò íå ñîâ�ïàäàòü ñ êðàòíîñòüþ ìóëüòèïëåòà). Ó÷èòûâàÿ (1), âðåçóëüòàòå ïðîåêòèðîâàíèÿ ïîëó÷èì(EnLSJ �E)aJ + h�nLSJ jbV j	i = 0: (3)Äàëåå ñïðîåêòèðóåì óðàâíåíèå (2) íà �óíêöèþ �ðè�íà GE(r; r0) íåâîçìóùåííîãî àòîìà, óäîâëåòâîðÿþ�ùóþ íåîäíîðîäíîìó óðàâíåíèþ( bH0 �E)GE(r; r0) = Æ(r� r0); (4)â ïðàâîé ÷àñòè êîòîðîãî ñòîèò Æ-�óíêöèÿ Äèðàêà, àE = 1k JkXJ=J1EnLSJ (5)ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ñðåäíåå çíà÷åíèå ýíåðãèè âçàè�ìîäåéñòâóþùèõ ïîäóðîâíåé. Äëÿ óäîáñòâà ââåäåìñëåäóþùèå îáîçíà÷åíèÿ:"J = EnLSJ �E (6)äëÿ ýíåðãèè ïîäóðîâíÿ ñ äàííûì J îòíîñèòåëüíîñðåäíåãî çíà÷åíèÿ (5),�E = E �E (7)äëÿ îòíîñèòåëüíîé ýíåðãèè àòîìà â ïîëå. Â ðåçóëü�òàòå ïðîåêòèðîâàíèÿ ïîëó÷èì	(r) +GE(r; r0)�bV (r0)��E� j	(r0)i = 0: (8)Âûäåëèì èç �óíêöèè �ðèíà, çàïèñàííîé â âèäåñïåêòðàëüíîãî ðàçëîæåíèÿ [16, 17℄,GE(r; r0) = Xn0L0S0J0 �n0L0S0J0(r)��n0L0S0J0(r0)En0L0S0J0 �E ; (9)ñîñòîÿíèÿ ðàññìàòðèâàåìîãî ìóëüòèïëåòà, ïðåäñòà�âèâ åå â âèäåGE(r; r0) = G0E(r; r0) ++ JkXJ0=J1 �nLSJ0(r)��nLSJ0 (r0)"J0 : (10)Ïîäñòàâèì âûðàæåíèå (10) â (8). Ñ ó÷åòîì ñîîòíî�øåíèé (3), (6) ïîëó÷èì	(r) =XJ0 aJ0�nLSJ0(r)��G0E(r; r0)�bV (r0)��E� j	(r0)i: (11)1147



È. Ë. Áîëãîâà, Â. Ä. Îâñÿííèêîâ, Â. �. Ïàëü÷èêîâ è äð. ÆÝÒÔ, òîì 123, âûï. 6, 2003Èñïîëüçóÿ èòåðàöèîííóþ ïðîöåäóðó, ïðåäñòàâèì�îðìàëüíóþ çàïèñü âîëíîâîé �óíêöèè â âèäå ðÿäàÁðèëëþýíà�Âèãíåðà:	(r) =XJ0 aJ0 �� 1Xq=0 hG0E(r; r0)��E � bV (r0)�iq j�nLSJ0(r0)i: (12)Ñ ïîìîùüþ �îðìóëû äëÿ ñóììû ðÿäà ãåîìåòðè÷å�ñêîé ïðîãðåññèè çàïèøåì ýòî âûðàæåíèå â âèäå	(r) =XJ0 aJ0 h1 +G0E(r; r0)�bV (r0)��E�i�1 �� j�nLSJ0(r0)i: (13)Ïîñëå ïîäñòàíîâêè (13) â (3) ïîëó÷èì ñèñòåìó îäíî�ðîäíûõ óðàâíåíèé äëÿ êîý��èöèåíòîâ aJ :XJ0 aJ0 [WJJ0 + ("J0 ��E)ÆJJ0 ℄ = 0; (14)ãäåWJJ0 = h�nLSJ jbV h1+G0E(bV ��E)i�1 j�nLSJ0i (15)� ìàòðè÷íûé ýëåìåíò îïåðàòîðà âçàèìîäåéñòâèÿàòîìà ñ ïîëåì bV , �îðìàëüíî âêëþ÷àþùèé â ñåáÿâñå ïîðÿäêè òåîðèè âîçìóùåíèé.Ïðè îòñóòñòâèè âíåøíåãî ïîëÿ (bV = 0) ñèñòå�ìà (14) ðàçðåøèìà, åñëè �E = "J . Òîãäà aJ = 1,aJ0 6=J = 0. Ïðè bV 6= 0 ñèñòåìà óðàâíåíèé èìååò íåíó�ëåâîå ðåøåíèå, åñëè �E óäîâëåòâîðÿåò ñåêóëÿðíîìóóðàâíåíèþ:detkWJJ0 + ("J0 ��E)ÆJJ0k = 0: (16)Äëÿ ðåøåíèÿ äàííîãî óðàâíåíèÿ íåîáõîäèìî çíàòüìàòðè÷íûé ýëåìåíò WJJ0 , êîòîðûé çàâèñèò îò íà�ïðÿæåííîñòè âíåøíåãî ïîëÿ F . ×èñëåííûå ðàñ÷å�òû ïîêàçûâàþò, ÷òî ïðè F < F0 (F0 � ïîëå, ïðèêîòîðîì âåðõíèé ïîäóðîâåíü ìóëüòèïëåòà jnLSJiîêàçûâàåòñÿ íàä âåðøèíîé ïîòåíöèàëüíîãî áàðüå�ðà) ìîæíî èñïîëüçîâàòü ðàçëîæåíèå WJJ0 â ðÿä ïîñòåïåíÿì F 2. Íåñìîòðÿ íà òî ÷òî òàêîé ðÿä ÿâëÿ�åòñÿ àñèìïòîòè÷åñêèì, íåñêîëüêî åãî ïåðâûõ ñëà�ãàåìûõ îáðàçóþò óáûâàþùóþ ïîñëåäîâàòåëüíîñòü,òàê ÷òî èõ ñóììà îïðåäåëÿåò WJJ0 ñ õîðîøåé òî÷�íîñòüþ âïëîòü äî F = F0. Íà ïðàêòèêå äîñòàòî÷�íî áûâàåò ó÷åñòü äâà ïåðâûõ ñëàãàåìûõ ðÿäà, â êî�òîðûõ êîý��èöèåíòû ïðè F 2 è F 4 îïðåäåëÿþòñÿñîîòâåòñòâåííî ïîëÿðèçóåìîñòüþ è ãèïåðïîëÿðèçó�åìîñòüþ àòîìíîãî ñîñòîÿíèÿ. Ñ ó÷åòîì òîãî, ÷òî

�E � "J0 � F 2 � �EF 2 � F 4 � F 6 : : : , òàêîå ðàç�ëîæåíèå äëÿ ìàòðè÷íîãî ýëåìåíòà WJJ0 èìååò âèäWJJ0 = F 2w(2)JJ0 + F 2�EuJJ0 + F 4w(4)JJ0 ; (17)ãäå w(2)JJ0 = �hnLSJ jzG0EzjnLSJ 0i;uJJ0 = �hnLSJ jz �G0E�2 zjnLSJ 0i;w(4)JJ0 = �hnLSJ jzG0EzG0EzG0EzjnLSJ 0i (18)� ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû, ñîäåðæàùèå îäíó, äâå è òðè�óíêöèè �ðèíà. Âòîðîå è òðåòüå ñëàãàåìûå â ïðàâîé÷àñòè (17) � âåëè÷èíû ïîðÿäêà F 4, ïðè ýòîì äëÿ ñî�ìíîæèòåëÿ �E âî âòîðîì ñëàãàåìîì äîñòàòî÷íî èñ�ïîëüçîâàòü êâàäðàòè÷íîå ïðèáëèæåíèå. Ñ ïîìîùüþàïïàðàòà òåîðèè óãëîâîãî ìîìåíòà [34℄ äàííûå ìàò�ðè÷íûå ýëåìåíòû âîçìîæíî ñâåñòè ê ñóììå íåïðèâî�äèìûõ ÷àñòåé, ñîäåðæàùèõ ñêàëÿðíûå è òåíçîðíûåïîëÿðèçóåìîñòè è ãèïåðïîëÿðèçóåìîñòè.Îáùèå �îðìóëû âûðîæäåííîé òåîðèè âîçìóùå�íèé (16)�(18), ñîäåðæàùèå ïîëåâûå ïîïðàâêè âòî�ðîãî, òðåòüåãî è ÷åòâåðòîãî ïîðÿäêîâ, ìîãóò áûòüèñïîëüçîâàíû â çàäà÷àõ ðàñ÷åòà ý��åêòà Øòàð�êà â ìíîãîýëåêòðîííîì àòîìå. Â ýòîì ñëó÷àå âåê�òîð ñîñòîÿíèÿ jnLSJi ñòðîèòñÿ â çàäàííîé ñõå�ìå ñâÿçè óãëîâûõ ìîìåíòîâ (íàïðèìåð, â LS- èëèJJ-ïðåäñòàâëåíèÿõ); ïîä îïåðàòîðîì z â (18) ïîäðà�çóìåâàåòñÿ z-êîìïîíåíòà äèïîëüíîãî ìîìåíòà àòîìàD = NXi ri os �i;à G0E ñîîòâåòñòâóåò îïðåäåëåíèþ ðåäóöèðîâàííîé�óíêöèè �ðèíà N -ýëåêòðîííîãî àòîìà.3. �ÀÇËÎÆÅÍÈÅ ÌÀÒ�È×ÍÛÕÝËÅÌÅÍÒÎÂ ÍÀ ÍÅÏ�ÈÂÎÄÈÌÛÅ×ÀÑÒÈÈñïîëüçóÿ òåîðåìó Âèãíåðà�Ýêêàðòà, ñâîéñòâà6j-ñèìâîëîâ è êîý��èöèåíòîâ Êëåáøà��îðäàíà [34℄,äëÿ ïåðâîãî ñëàãàåìîãî â ìàòðè÷íîì ýëåìåíòå (17)ìîæíî ïîëó÷èòü ñëåäóþùåå âûðàæåíèå:w(2)JJ0 == �12 Xj=0;2CJMJ0Mj0 � (2J+2)j(2J 0+1)(2J+1�j)j+1 �1=2 a(j)JJ0 ; (19)1148



ÆÝÒÔ, òîì 123, âûï. 6, 2003 Âûñøèå ïîðÿäêè òåîðèè âîçìóùåíèé äëÿ ý��åêòà Øòàðêà : : :ãäå (b)n = b(b+1) : : : (b+n�1)� ñèìâîë Ïîõãàììåðà,a(j)JJ0 = 2(2L+1)Cj01010 �(2J+1�j)j+1(2j+1)(2J+2)j �1=2��XJ00 (�1)J+J00(2J 00 + 1)( 1 1 jJ J 0 J 00 )�� XL0=L�1�CL00L010�2( S L J1 J 00 L0 )��( S L J 01 J 00 L0 )R11L0J00(S) (20)� íåïðèâîäèìàÿ ÷àñòü ìàòðè÷íîãî ýëåìåíòà. Ìûèñïîëüçóåì ñòàíäàðòíûå îáîçíà÷åíèÿ äëÿ êîý��è�öèåíòîâ Êëåáøà��îðäàíà è 6j-ñèìâîëîâ [34℄. �àäè�êàëüíûé ñîìíîæèòåëü â (19) ââåäåí äëÿ òîãî, ÷òî�áû êîý��èöèåíòû ýòîãî ðàçëîæåíèÿ, à òàêæå êî�ý��èöèåíòû ðàçëîæåíèÿ íåïðèâîäèìîé ÷àñòè (20)ïî ðàäèàëüíûì ìàòðè÷íûì ýëåìåíòàì R áûëè ðà�öèîíàëüíûìè ÷èñëàìè, íå ñîäåðæàùèìè ðàäèêàëîâ.Äëÿ ìàòðè÷íîãî ýëåìåíòà (N + 1)-ãî ïîðÿäêà ñ N�óíêöèÿìè �ðèíà èñïîëüçóåòñÿ îáîçíà÷åíèåRn1n2:::nN+1L1J1;L2J2;::: ;LNJN (S) �� hnLSJ jrn11 gL1J1(r1; r2)rn22 : : :: : : rnNN gLNJN (rN ; rN+1)rnN+1N+1 jnLSJ 0i; (21)ãäå gL0J0(r; r0) � ðàäèàëüíàÿ ÷àñòü �óíêöèè �ðè�íà (9), îïðåäåëÿþùàÿ åå ðàçëîæåíèå â ðÿä ïî ñ�åðè�÷åñêèì ãàðìîíèêàì. Îáû÷íî èñïîëüçóåìûå â ëèòåðà�òóðå îáîçíà÷åíèÿ äëÿ êîìïîíåíò òåíçîðà ïîëÿðèçóå�ìîñòè îïðåäåëÿþòñÿ íåïðèâîäèìûìè ÷àñòÿìè äèàãî�íàëüíîãî ìàòðè÷íîãî ýëåìåíòà (19): �snLSJ = a(0)JJ �äëÿ ñêàëÿðíîé, �tnLSJ = a(2)JJ � äëÿ òåíçîðíîé ïîëÿ�ðèçóåìîñòè. Òàêèì îáðàçîì, äëÿ äèàãîíàëüíîãî ìàò�ðè÷íîãî ýëåìåíòà (19) èìååìw(2)JJ = �12 ��snLSJ + 3M2 � J(J + 1)J(2J � 1) �tnLSJ� ; (22)ãäå�snLSJ = 23(2L+ 1) XL0J00(2J 00 + 1)�CL00L010�2 ��( S L J1 J 00 L0 )2R11L0J00(S); (23)

�tnLSJ = �10(2J � 1)33(2J + 2)2 �1=2 (2L+ 1)��XJ00 (�1)J+J00(2J 00 + 1)( 1 1 2J J J 00 )�� XL0=L�1�CL00L010�2( S L J1 J 00 L0 )2 ��R11L0J00(S): (24)�àçëîæåíèå íà íåïðèâîäèìûå ÷àñòè ìàòðè÷íîãîýëåìåíòà uJJ0 îïèñûâàåòñÿ âûðàæåíèÿìè, �îðìàëü�íî ïîëíîñòüþ ñîâïàäàþùèìè ñ (19), (20), (22)�(24)ñ çàìåíîé ðàäèàëüíûõ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ ñ îä�íîé �óíêöèåé �ðèíà íà ìàòðè÷íûé ýëåìåíò ñ äâóìÿ�óíêöèÿìè �ðèíà,R11L0J00(S) = hnLSJ jrgL0J00(r; r0)r0jnLSJ 0i !! R101L0J00;L0J00(S) == hnLSJ jrgL0J00(r; r0)gL0J00(r0r00)r00jnLSJ 0i:Àíàëîãè÷íûì îáðàçîì äèàãîíàëüíûé ìàòðè÷�íûé ýëåìåíò ÷åòâåðòîãî ïîðÿäêà ìîæíî âûðàçèòü÷åðåç êîìïîíåíòû ãèïåðïîëÿðèçóåìîñòè àòîìíîãîóðîâíÿ, èìåþùåãî â îáùåì ñëó÷àå òðè íåçàâè�ñèìûå íåïðèâîäèìûå ÷àñòè (j)nLSJ , j = 0; 2; 4[17, 30, 32℄. Íåïðèâîäèìûå ÷àñòè ãèïåðïîëÿðèçóå�ìîñòè ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé ëèíåéíóþ êîìáèíàöèþðàäèàëüíûõ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ ÷åòâåðòîãîïîðÿäêà R1111L1J1;L2J2;L3J3(S): ßâíûé âèä ýòèõ âû�ðàæåíèé äîñòàòî÷íî ãðîìîçäîê, íî èõ ìîæíîñóùåñòâåííî óïðîñòèòü, åñëè ïðåíåáðå÷ü âëèÿíèåìòîíêîé ñòðóêòóðû íà âåëè÷èíó ðàäèàëüíîãî ìàò�ðè÷íîãî ýëåìåíòà. Â ýòîì ïðèáëèæåíèè ìàòðè÷íûåýëåìåíòû (21) óæå íå çàâèñÿò îò èíäåêñîâ ïîëíîãîìîìåíòà J1; J2; : : : ; JN . Â ðåçóëüòàòå çàâèñèìîñòüìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ îò ïîëíîãî óãëîâîãî ìîìåíòàíà÷àëüíîãî, ïðîìåæóòî÷íûõ è êîíå÷íîãî ñîñòîÿíèéâûðàæàåòñÿ ëèøü êîý��èöèåíòàìè âåêòîðíîãîñëîæåíèÿ, ñóììèðîâàíèå êîòîðûõ (àíàëîãè÷íîåñóììèðîâàíèþ ïî J 00 â (20)) ìîæíî âûïîëíèòüàíàëèòè÷åñêè [34℄. Ïîñëå ýòîãî ìàòðè÷íûé ýëåìåíò÷åòâåðòîãî ïîðÿäêà ìîæíî ïðåäñòàâèòü â âèäåw(4)JJ0 = � 124 Xj=0;2;4CJMJ0Mj0(�1)J0+L+S �� �(2L+ 1)j+1(2J 0 + 1)(2L+ 1� j)j �1=2 ��( L L jJ 0 J S ) (j)nLS; (25)1149



È. Ë. Áîëãîâà, Â. Ä. Îâñÿííèêîâ, Â. �. Ïàëü÷èêîâ è äð. ÆÝÒÔ, òîì 123, âûï. 6, 2003ãäå(j)nLS = 24 �(2L+ 1� j)j+1(2j + 1)(2L+ 2)j �1=2 ��Xj1j2p(2j1 + 1)(2j2 + 1)Cj101010Cj201010Cj0j10j20 ��XL2 (2L2 + 1)( L L jj1 j2 L2 )�� XL1L3 CL10L0 10CL10L20 10CL30L20 10CL30L0 10( L L2 j11 1 L1 )��( L L2 j21 1 L3 ) R1111L1;L2;L3(S) (26)� íåïðèâîäèìàÿ ÷àñòü ãèïåðïîëÿðèçóåìîñòèjnLSi-óðîâíÿ, íå çàâèñÿùàÿ îò ïîëíîãî ìîìåíòàJ è îäèíàêîâàÿ äëÿ âñåõ êîìïîíåíò àòîìíîãîìóëüòèïëåòà. Ïîäñòàâëÿÿ ÷èñëåííûå çíà÷åíèÿêîý��èöèåíòîâ âåêòîðíîãî ñëîæåíèÿ â (26), ïîëó�÷èì ñëåäóþùèå âûðàæåíèÿ äëÿ òðåõ íåçàâèñèìûõêîìïîíåíò ãèïåðïîëÿðèçóåìîñòè:(0)nLS = 85(2L+ 1) �2L(L� 1)2L� 1 R1111L�1;L�2;L�1(S)++ L(4L2 + 1)4L2 � 1 R1111L�1;L;L�1(S) ++ 4L(L+ 1)2L+ 1 R1111L�1;L;L+1(S) ++ (L+ 1)(4L2 + 8L+ 5)(2L+ 1)(2L+ 3) R1111L+1;L;L+1(S) ++ 2(L+ 1)(L+ 2)2L+ 3 R1111L+1;L+2;L+1(S)� ; (27)(2)nLS = � 8L7(2L+ 1) �4(L� 1)2L� 1 R1111L�1;L�2;L�1(S)++ 8L2 � 6L+ 54L2 � 1 R1111L�1;L;L�1(S) ++ 8(2L2 + 2L+ 3)(2L+ 1)(2L+ 3)R1111L�1;L;L+1(S) ++ (2L� 1)(8L2 + 22L+ 19)(2L+ 1)(2L+ 3)2 R1111L+1;L;L+1(S) ++ 4(L+ 2)(2L� 1)(2L+ 3)2 R1111L+1;L+2;L+1(S)� ; (28)

(4)nLS = � 48L(L� 1)35(4L2 � 1) �R1111L�1;L�2;L�1(S)++ 2L� 32L+ 1R1111L�1;L;L�1(S) ++ 2(2L� 3)(2L� 1)(2L+ 1)(2L+ 3) R1111L�1;L;L+1(S) ++ (2L� 1)2(2L� 3)(2L+ 1)(2L+ 3)2R1111L+1;L;L+1(S) ++ (2L� 1)2(2L� 3)(2L+ 3)2(2L+ 5)R1111L+1;L+2;L+1(S)� : (29)Òàêèì îáðàçîì, â ðàññìàòðèâàåìîì ïðèáëèæå�íèè âñå ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû ÷åòâåðòîãî ïîðÿäêàâ áàçèñå ñîñòîÿíèé ìóëüòèïëåòà âûðàæàþòñÿ ÷åðåçòðè ðàçëè÷íûå êîìïîíåíòû òåíçîðà ãèïåðïîëÿðè�çóåìîñòè (27)�(29), çàâèñÿùèå òîëüêî îò ãëàâíîãî,ñïèíîâîãî è îðáèòàëüíîãî êâàíòîâûõ ÷èñåë. Çàâèñè�ìîñòü w(4)JJ0 îò J è J 0 îïðåäåëÿåòñÿ êîý��èöèåíòàìèâåêòîðíîãî ñëîæåíèÿ â âûðàæåíèè (25). Êàê ïðàâè�ëî, òàêîãî ïðèáëèæåíèÿ âïîëíå äîñòàòî÷íî, ïîñêîëü�êó ìàòðè÷íûé ýëåìåíò ÷åòâåðòîãî ïîðÿäêà îïðåäå�ëÿåò ëèøü ïîïðàâêó ê îñíîâíîé âåëè÷èíå, êâàäðà�òè÷íîé ïî ïîëþ.Åñëè ïðåíåáðå÷ü âëèÿíèåì òîíêîé ñòðóêòóðû èíà ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû âòîðîãî è òðåòüåãî ïîðÿä�êîâ, òî ìîæíî ïîëó÷èòü àíàëîãè÷íûå (25) âûðàæå�íèÿ è äëÿ ýòèõ âåëè÷èí:w(2)JJ0 = �12 Xj=0;2CJMJ0Mj0(�1)J0+L+S �� �(2L+ 1)j+1(2J 0 + 1)(2L+ 1� j)j �1=2 ��( L L jJ 0 J S )�(j)nLS; (30)ãäå �(0)nLS � �snLS � ñêàëÿðíàÿ, �(2)nLS � �tnLS � òåí�çîðíàÿ ïîëÿðèçóåìîñòü óðîâíÿ. Îáå ýòè âåëè÷èíûìîãóò áûòü ïðåäñòàâëåíû â âèäå ëèíåéíîé êîìáèíà�öèè ðàäèàëüíûõ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ âòîðîãî ïî�ðÿäêà:�snLS = 23(2L+ 1) �� �LR11L�1(S) + (L+ 1)R11L+1(S)� ; (31)�tnLS = � 2L3(2L+ 1) �� �R11L�1(S) + 2L� 12L+ 3R11L+1(S)� : (32)1150



ÆÝÒÔ, òîì 123, âûï. 6, 2003 Âûñøèå ïîðÿäêè òåîðèè âîçìóùåíèé äëÿ ý��åêòà Øòàðêà : : :Ïðè ýòîì ñêàëÿðíàÿ ïîëÿðèçóåìîñòü âõîäèò òîëüêîâ âûðàæåíèÿ äëÿ äèàãîíàëüíûõ ìàòðè÷íûõ ýëåìåí�òîâ è îïðåäåëÿåò îäèíàêîâûé äëÿ âñåõ ïîäóðîâíåéìóëüòèïëåòà ñäâèã ýíåðãèè, à òåíçîðíàÿ îïðåäåëÿåòðàçëè÷íîå äëÿ ðàçíûõ ïîäóðîâíåé ðàñùåïëåíèå íàìàãíèòíûå êîìïîíåíòû è âõîäèò êàê â äèàãîíàëü�íûå, òàê è â íåäèàãîíàëüíûå ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû.Âûðàæåíèå äëÿ ìàòðè÷íîãî ýëåìåíòà òðåòüåãî ïî�ðÿäêà uJJ0 ïîëó÷àåòñÿ èç (30) ñ ïîìîùüþ çàìåíû�(j) ! �(j), ãäå �(j) � ñóïåðïîçèöèÿ ðàäèàëüíûõìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ òðåòüåãî ïîðÿäêà, ïðåäñòàâëÿ�åìàÿ ñîîòíîøåíèÿìè (31), (32), â êîòîðûõ ñëåäóåòñäåëàòü çàìåíó R11L0(S)! R101L0L0(S).Èñïîëüçóÿ îïðåäåëåíèå �óíêöèè �ðèíà (9),íåòðóäíî óáåäèòüñÿ â òîì, ÷òî íàèáîëüøèé âêëàäâ ðàäèàëüíûå ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû âíîñÿò óðîâíèñ n0 = n. Íàïðèìåð, â ðàáîòå [35℄ áûëî ïîêàçàíî,÷òî äëÿ 1s3p 3PJ -óðîâíåé ãåëèÿ âêëàä ðåçîíàíñíûõñëàãàåìûõ ñîñòàâëÿåò ïðèáëèçèòåëüíî 97%. Äëÿöèðêóëÿðíûõ ñîñòîÿíèé ñ n = L+1 äîìèíèðóþùàÿïîïðàâêà ñ n0 = n â R11L+1 îòñóòñòâóåò è, ñëåäî�âàòåëüíî, äëÿ ðàäèàëüíûõ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîââ (31) è (32) âûïîëíÿåòñÿ óñëîâèå R11L+1 � R11L�1.Ïðè ýòîì óñëîâèè äëÿ öèðêóëÿðíûõ ñîñòîÿíèéïîëó÷àåì ïðèáëèæåííîå ðàâåíñòâî �s � ��t.Çàìåòèì òàêæå, ÷òî ñîîòíîøåíèå (30) äëÿ äèàãî�íàëüíîãî ìàòðè÷íîãî ýëåìåíòà îïðåäåëÿåò, ïî ñóùå�ñòâó, ïåðåõîä îò LS-ñõåìû ñâÿçè óãëîâûõ ìîìåíòîâê J-ïðåäñòàâëåíèþ äëÿ ñêàëÿðíûõ è òåíçîðíûõ êîì�ïîíåíò ýëåêòðè÷åñêèõ âîñïðèèì÷èâîñòåé âòîðîãî ïî�ðÿäêà ìíîãîýëåêòðîííîãî àòîìà. Ýòîò ïåðåõîä âïåð�âûå èññëåäîâàí â ðàáîòå [36℄. Êàê ñëåäóåò èç ñðàâ�íåíèÿ (22)�(24) ñ (30)�(32), ñêàëÿðíûå è òåíçîðíûåêîìïîíåíòû ïîëÿðèçóåìîñòè ãåëèåïîäîáíîãî àòîìàâ ýòèõ äâóõ ïðåäñòàâëåíèÿõ ñâÿçàíû ïðîñòûìè ñî�îòíîøåíèÿìè:�s �n1;3LJ�! �s �n1;3L� ;�t �n1LL�! �t �n1L� ; (33)�t �n3LL+1�! �t �n3L� ; (34)�t �n3LL�! L2 + L� 3L(L+ 1) �t �n3L� ; (35)�t �n3LL�1�!! (L� 1)(L+ 1)(2L� 3)(2L+ 3)L2(2L� 1)(2L+ 1) �t �n3L� : (36)

Òàáëèöà 1. Êîý��èöèåíòû ñèíãëåò-òðèïëåòíîãîñìåøèâàíèÿ ãåëèåïîäîáíîãî àòîìàÒåðì AL BL1LL os'nL sin'nL3LL -sin'nL os'nL3LL�1 0 13LL+1 0 1Àíàëîãè÷íûå �îðìóëû äëÿ ñêàëÿðíûõ è òåíçîðíûõêîìïîíåíò ãèïåðïîëÿðèçóåìîñòåé èìåþò áîëåå ãðî�ìîçäêèé âèä è çäåñü äëÿ êðàòêîñòè íå ïðèâîäÿòñÿ.Â ïðåäñòàâëåííûõ âûøå �îðìóëàõ íå ó÷èòû�âàëèñü ý��åêòû ñèíãëåò-òðèïëåòíîãî ñìåøèâàíèÿâîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé àòîìà ãåëèÿ. Âêëàä ýòèõý��åêòîâ äîâîëüíî ñóùåñòâåí äëÿ ñîñòîÿíèé ñL � 3; è íåîáõîäèìîñòü èõ êîððåêòíîãî ó÷åòà îïðå�äåëÿåòñÿ â ïåðâóþ î÷åðåäü çàäà÷àìè ñîïîñòàâèòåëü�íîãî àíàëèçà äàííûõ òåîðèè è ïðåöèçèîííûõ èçìå�ðåíèé. Äëÿ êîëè÷åñòâåííîãî è êà÷åñòâåííîãî îïèñà�íèÿ ýòèõ ý��åêòîâ íåîáõîäèìî èñïîëüçîâàòü ïðîìå�æóòî÷íóþ ñõåìó ñâÿçè óãëîâûõ ìîìåíòîâ; ïðè ýòîìâîëíîâûå �óíêöèè äëÿ êîìïîíåíò àòîìíîãî ìóëüòè�ïëåòà ñ J = L îïðåäåëÿþòñÿ ñóïåðïîçèöèåé ñîñòîÿ�íèé â ¾÷èñòîé¿ LS-ñõåìå ñâÿçè óãëîâûõ ìîìåíòîâjnLSJi = ALjn1Li+BLjn3Li: (37)Êîý��èöèåíòû AL è BL â (37) âû÷èñëÿþòñÿ ìå�òîäîì äèàãîíàëèçàöèè ìàòðèöû ýíåðãèè ñ ó÷åòîìðåëÿòèâèñòñêèõ âçàèìîäåéñòâèé (â ïåðâóþ î÷åðåäüñïèí-îðáèòàëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ) â ïîëíîì ãà�ìèëüòîíèàíå àòîìà (òàáë. 1).Äëÿ àòîìà ãåëèÿ ÷èñëåííûå çíà÷åíèÿ óãëîâ ñìå�øèâàíèÿ 'nL äëÿ L = 1, 2, 3, 4 ðàâíû 0:02Æ, 0:5Æ, 30Æ,44Æ, ñîîòâåòñòâåííî, è îíè ïðàêòè÷åñêè íå çàâèñÿòîò ãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà âàëåíòíîãî ýëåêòðî�íà [37℄. Ó÷åò ý��åêòîâ ñèíãëåò-òðèïëåòíîãî ñìåøè�âàíèÿ âèäîèçìåíÿåò �îðìóëû (23) è (24) è â ñîîò�âåòñòâèè ñ îïðåäåëåíèåì (37) êîìïîíåíòû òåíçîðàïîëÿðèçóåìîñòè çàïèñûâàþòñÿ â âèäå�s = 23 XL0J0 �(J; J 0; L; L0); (38)�t = 4 � 5J(2J � 1)6(2J + 3)(J + 1)�1=2 ��XL0J0(�1)J+J0 ( 1 1 2J J J 0 )�(J; J 0; L; L0): (39)1151



È. Ë. Áîëãîâà, Â. Ä. Îâñÿííèêîâ, Â. �. Ïàëü÷èêîâ è äð. ÆÝÒÔ, òîì 123, âûï. 6, 2003Çäåñü�(J; J 0; L; L0) = (2J 0 + 1)L> �� " ALAL0p(2L+ 1)(2L0 + 1)R11L0J0(0) �� BLBL0 ( L J 1J 0 L0 1 )R11L0J0(1)#2 ; (40)L> � íàèáîëüøàÿ èç âåëè÷èí L è L0.Â ðåçóëüòàòå ïðè èñïîëüçîâàíèè ïðîìåæóòî÷íîéñõåìû ñâÿçè óãëîâûõ ìîìåíòîâ âîçíèêàåò íåîáõîäè�ìîñòü ó÷åòà ý��åêòîâ ñèíãëåò-òðèïëåòíîãî ñìåøè�âàíèÿ íå òîëüêî â âîëíîâûõ �óíêöèÿõ ðàññìàòðè�âàåìûõ ñîñòîÿíèé ñ L � 3, íî è â ñïåêòðå ïðîìåæó�òî÷íûõ ñîñòîÿíèé. Çàìåòèì, ÷òî ñëàáàÿ çàâèñèìîñòüêîý��èöèåíòîâAL è BL îò ãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñ�ëà n ïîçâîëÿåò èñïîëüçîâàòü ìåòîä �óíêöèé �ðèíàäëÿ ñóììèðîâàíèÿ ïî ïîëíîìó íàáîðó ïðîìåæóòî÷�íûõ ñîñòîÿíèé.Íàïðèìåð, äëÿ òåíçîðíîé êîìïîíåíòû ñèíãëåòíî�ãî 1D-óðîâíÿ ãåëèÿ íåòðóäíî ïîëó÷èòü ïðèáëèæåí�íóþ �îðìóëó, â êîòîðîé ó÷òåíû ý��åêòû ñìåøèâà�íèÿ äëÿ F -êîìïîíåíòû ïðîìåæóòî÷íîãî ñïåêòðà�t(nd 1D2) � �t(nd 1D)�� 435R113 (0) sin2 'nF �1� En1F � En1DEn3F � En1D � : (41)×èñëåííûé ðàñ÷åò ïîêàçàë, ÷òî âêëàä ý��åêòîâñìåøèâàíèÿ íå ïðåâûøàåò 0.1% ïðè ïðîèçâîëüíîìn. Áîëåå èíòåðåñåí ñëó÷àé òåíçîðíîé êîìïîíåíòû1F3-óðîâíÿ, ïîñêîëüêó, ñ îäíîé ñòîðîíû, äëÿ íåå ñó�ùåñòâóþò ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå [38℄, à ñ äðó�ãîé, íàáëþäàåòñÿ ñèëüíàÿ çàâèñèìîñòü àìïëèòóäûý��åêòà îò çíà÷åíèÿ ãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà n:�t(nf 1F3) � �t(nf 1F ) ++ sin2 'nF �34�t(nf 3F )� �t(nf 1F )� : (42)Èíûìè ñëîâàìè, ý��åêò ñèíãëåò-òðèïëåòíîãî ñìå�øèâàíèÿ îïðåäåëÿåòñÿ âûðàæåíèåìsin2 'nF �34�t(3F )� �t(1F )� : (43)Òàê, äëÿ n = 4 ýòîò ý��åêò àíîìàëüíî âåëèê (20%),äëÿ n = 5 åãî âêëàä íå ïðåâûøàåò 1%, à äëÿ n > 5âíîâü ñîñòàâëÿåò íåñêîëüêî ïðîöåíòîâ.Òàêèì îáðàçîì, ìàòðè÷íûé ýëåìåíò (17) ñ òî÷íî�ñòüþ äî ÷åòâåðòîãî ïîðÿäêà ïî íàïðÿæåííîñòè ïîëÿîïðåäåëÿåòñÿ äîñòàòî÷íî óíèâåðñàëüíûìè äëÿ âñåõ

ìóëüòèïëåòíûõ óðîâíåé ñîîòíîøåíèÿìè (25)�(32),êîòîðûå ìîãóò áûòü èñïîëüçîâàíû äëÿ ðàñ÷åòà èçìå�íåíèÿ â ïîëå ýíåðãèé êîíêðåòíûõ àòîìîâ ñ ó÷åòîìý��åêòîâ òîíêîé ñòðóêòóðû àòîìíîãî ìóëüòèïëåòà.4. ÝÔÔÅÊÒ ØÒÀ�ÊÀ ÍÀ Ò�ÈÏËÅÒÍÛÕÑÎÑÒÎßÍÈßÕ �ÅËÈßÂ äàííîì ðàçäåëå ðàññìàòðèâàåòñÿ ðàñ÷åò ýíåð�ãèè n 3P0;2-ñîñòîÿíèé ãåëèÿ ñ òî÷íîñòüþ äî ïîïðàâîê÷åòâåðòîãî ïîðÿäêà ïî ïîëþ F áåç ó÷åòà ý��åêòîâñèíãëåò-òðèïëåòíîãî ñìåøèâàíèÿ â ñïåêòðå ïðîìå�æóòî÷íûõ ñîñòîÿíèé. Ó÷åò ïîïðàâîê ÷åòâåðòîãî ïî�ðÿäêà òðåáóåòñÿ äëÿ ïîëÿ, ñîîòâåòñòâóþùåãî îáëàñ-òè àíòèïåðåñå÷åíèÿ ïîäóðîâíåé òðèïëåòà, â êîòîðîéçíà÷åíèå ðàçíîñòè ýíåðãèé Æ02 = E0 �E2 ìèíèìàëü�íî. Ý��åêò ñáëèæåíèÿ â ñëàáîì ïîëå è ïîñëåäóþùå�ãî ðàñòàëêèâàíèÿ íàáëþäàåòñÿ â òîì ñëó÷àå, êîãäàïîëÿðèçóåìîñòü âåðõíåãî ïîäóðîâíÿ ïðåâîñõîäèò ïî�ëÿðèçóåìîñòü íèæíåãî. Ýòà ñèòóàöèÿ èìååò ìåñòîäëÿ n 3PJ -ñîñòîÿíèé ãåëèÿ (n = 2; 3; : : : ) ñ J = 0; 2è ïðîåêöèåé ïîëíîãî ìîìåíòà M = 0. Ñîñòîÿíèåñ J = 1 è M = 0 îñòàåòñÿ ïðè ýòîì èçîëèðîâàí�íûì, ïîñêîëüêó äëÿ íåãî íåò íè îäíîãî íåíóëåâî�ãî ìàòðè÷íîãî ýëåìåíòà äèïîëüíîãî ýëåêòðè÷åñêîãîïåðåõîäà â ñîñòîÿíèå ñ äðóãèì çíà÷åíèåì ïîëíîãîìîìåíòà J . Èçîëèðîâàííûìè îñòàþòñÿ òàêæå è ïîä�óðîâíè n 3PJ ñ jM j = J = 2. ¾�àñòàëêèâàíèå¿ âçàè�ìîäåéñòâóþùèõ óðîâíåé îáÿçàíî íåäèàãîíàëüíîìóìàòðè÷íîìó ýëåìåíòó îïåðàòîðà bV (r), äàþùåìó ïî�ëîæèòåëüíûé âêëàä â ýíåðãèþ âåðõíåãî óðîâíÿ èîòðèöàòåëüíûé � â ýíåðãèþ íèæíåãî óðîâíÿ. Çàìå�òèì, ÷òî ñîñòîÿíèÿ ñ jM j = 1 è J = 1; 2 ðàññìàòðèâà�åìûõ ìóëüòèïëåòîâ èìåþò îäèíàêîâûå ïîëÿðèçóåìî�ñòè è ãèïåðïîëÿðèçóåìîñòè è ïîýòîìó ñðàçó æå íà�÷èíàþò ðàñõîäèòüñÿ ñ ðîñòîì íàïðÿæåííîñòè ïîëÿçà ñ÷åò âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó ïîäóðîâíÿìè, îïðå�äåëÿåìîãî íåäèàãîíàëüíûì ìàòðè÷íûì ýëåìåíòîì.4.1. Ïîëåâàÿ çàâèñèìîñòü äëÿ ýíåðãèé äâóõâçàèìîäåéñòâóþùèõ ïîäóðîâíåéÄëÿ ðàñ÷åòà øòàðêîâñêîãî ðàñùåïëåíèÿ äâóõáëèçêèõ ïîäóðîâíåé ñ îòíîñèòåëüíûìè ýíåðãåòè�÷åñêèìè ñäâèãàìè "J1 = E1 � E = �Æ=2 è"J2 = E2�E = Æ=2, ãäå E = (E1+E2)=2, íåîáõîäèìîðåøèòü ñåêóëÿðíîå óðàâíåíèå (16) îòíîñèòåëüíî âå�ëè÷èíû �E. ×òîáû îïðåäåëèòü ïîïðàâêè ê ýíåðãèèäî ÷åòâåðòîãî ïîðÿäêà ïî F âêëþ÷èòåëüíî, ïîäñòàâ�1152



ÆÝÒÔ, òîì 123, âûï. 6, 2003 Âûñøèå ïîðÿäêè òåîðèè âîçìóùåíèé äëÿ ý��åêòà Øòàðêà : : :ëÿåì âûðàæåíèå (17) äëÿ ìàòðè÷íîãî ýëåìåíòàWJJ0â óðàâíåíèå (16), êîòîðîå ìîæíî ïðåäñòàâèòü â âèäådet  11 1221 22  = 0; (44)ãäå11 = �Æ2 ��E+F 2w(2)J1J1 ++ F 2�EuJ1J1 + F 4w(4)J1J1 ;12 = 21 = F 2w(2)J1J2 + F 2�EuJ1J2 + F 4w(4)J1J2 ;22 = Æ2 ��E + F 2w(2)J2J2 ++ F 2�EuJ2J2+F 4w(4)J2J2 :
(45)

Îïðåäåëåíèå �E èç (44) ñ òî÷íîñòüþ äî ÷ëåíîâ÷åòâåðòîãî ïîðÿäêà ïî ïîëþ òðåáóåò ñîõðàíåíèÿ âóðàâíåíèè ñëàãàåìûõ äî øåñòîãî ïîðÿäêà âêëþ÷è�òåëüíî: � (�E)2F 2 � �EF 2Æ � (�E)2Æ � �EÆ2 �� F 2Æ2 � F 4Æ � F 6.Â ðåçóëüòàòå ðåøåíèÿ êâàäðàòíîãî óðàâíå�íèÿ (44) äëÿ çàâèñÿùåãî îò íàïðÿæåííîñòè ïîëÿðàñùåïëåíèÿ äâóõ âçàèìîäåéñòâóþùèõ ïîäóðîâíåéìóëüòèïëåòà ñ òî÷íîñòüþ äî ÷ëåíîâ ÷åòâåðòîãîïîðÿäêà ìîæíî ïîëó÷èòü âûðàæåíèå âèäàÆ(F ) = �E+��E� = Æ(�1 + F 22 (uJ1J1 + uJ2J2)++ F 2Æ �w(2)J2J2 � w(2)J1J1 + F 2(gJ2 � gJ1)��2 ++ 4F 4Æ2 �w(2)J1J2 + F 2�w(4)J1J2 + w(2)J1J2 uJ1J1 + uJ2J22 ++uJ1J2 w(2)J1J1 + w(2)J2J22 !#2)1=2; (46)ãäå gJi � w(4)JiJi + w(2)JiJiuJiJi (47)� ãèïåðïîëÿðèçóåìîñòü ïîäóðîâíÿ ñ ïîëíûì ìîìåí�òîì Ji. Çàìåòèì, ÷òî ñîñòîÿíèÿ ñ ïîëíûìè ìîìåí�òàìè J1 è J2 ñìåøèâàþòñÿ ïîä äåéñòâèåì ïîëÿ, òàê÷òî ïîëíûé ìîìåíò ïåðåñòàåò áûòü èíòåãðàëîì äâè�æåíèÿ.

Â àíàëîãè÷íîì (46) âûðàæåíèè, ïîëó÷åííîì âðàáîòå [30℄, ãäå ó÷òåíû ý��åêòû ÷åòâåðòîãî ïîðÿä�êà ëèøü â äèàãîíàëüíûõ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòàõ, îò�ñóòñòâîâàëè âñå ïîïðàâêè ê íåäèàãîíàëüíîìó ìàò�ðè÷íîìó ýëåìåíòó (ñëàãàåìîå âî âòîðîé êâàäðàòíîéñêîáêå ïîäêîðåííîãî âûðàæåíèÿ, ïðîïîðöèîíàëüíîåF 2). Â ðàñ÷åòå ãèïåðïîëÿðèçóåìîñòè îòäåëüíûõ ïîä�óðîâíåé â äèàãîíàëüíûõ ýëåìåíòàõ íå ó÷èòûâàëîñüâçàèìíîå âëèÿíèå óðîâíåé, ÷òî ïðèâîäèëî ê äðó�ãèì êîìáèíàöèÿì ïðîèçâåäåíèé ìàòðè÷íûõ ýëåìåí�òîâ w(2) è u, âõîäÿùèõ â âåëè÷èíû gJ0 , à òàêæå ê îò�ñóòñòâèþ âòîðîãî ñëàãàåìîãî èç ïåðâîé êâàäðàòíîéñêîáêè (46). Êàê ïîêàçûâàþò ðàñ÷åòû, óêàçàííûåñëàãàåìûå â îêðåñòíîñòè àíòèïåðåñå÷åíèÿ óðîâíåéèìåþò òîò æå ïîðÿäîê âåëè÷èíû, ÷òî è ó÷òåííûå âäèàãîíàëüíûõ ýëåìåíòàõ.4.2. Ïîëÿðèçóåìîñòè è ãèïåðïîëÿðèçóåìîñòèòðèïëåòíûõ óðîâíåé ãåëèÿÑ ïîìîùüþ �îðìóëû (46) îïðåäåëèì çàâèñè�ìîñòü îò íàïðÿæåííîñòè ïîëÿ òîíêîãî ðàñùåïëåíèÿïîäóðîâíåé òðèïëåòíûõ nP -ñîñòîÿíèé ñ ïîëíûìèìîìåíòàìè J1 = 2 (íèæíèé ïîäóðîâåíü) è J2 = 0(âåðõíèé ïîäóðîâåíü) ñ ïðîåêöèÿìè íà íàïðàâëåíèåïîëÿ M = 0. Âûðàæåíèÿ äëÿ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ÷åðåç íåïðèâîäèìûå ÷àñòè ñîãëàñíî (25), (30) èìåþòâèä w(2)00 = �12�sn 3P ; u00 = �12�sn 3P ;w(4)00 = � 124(0)n 3P ;w(2)22 = �12(�sn 3P � �tn 3P );u22 = �12(�sn 3P � �tn 3P );w(4)22 = � 124((0)n 3P � (2)n 3P );w(2)20 = w(2)02 = � 1p2�tn 3P ;u20 = u02 = � 1p2�tn 3P ;w(4)20 = w(4)02 = � 112p2(2)n 3P :
(48)

Ýòè æå íåïðèâîäèìûå ÷àñòè ïîëÿðèçóåìîñòåé è ãè�ïåðïîëÿðèçóåìîñòåé âõîäÿò â àíàëîãè÷íûå âûðàæå�íèÿ äëÿ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ, îïðåäåëÿþùèõ çà�âèñèìîñòü îò íàïðÿæåííîñòè ïîëÿ ðàñùåïëåíèÿ ñî�3 ÆÝÒÔ, âûï. 6 1153



È. Ë. Áîëãîâà, Â. Ä. Îâñÿííèêîâ, Â. �. Ïàëü÷èêîâ è äð. ÆÝÒÔ, òîì 123, âûï. 6, 2003ñòîÿíèé n 3P1 � n 3P2 ñ ïðîåêöèåé ïîëíîãî ìîìåíòàjM j = 1:w(2)11 = w(2)22 = �12 ��sn 3P � 12�tn 3P� ;u11 = u22 = �12 ��sn 3P � 12�tn 3P� ;w(4)11 = w(4)22 = � 124 �(0)n 3P � 12(2)n 3P� ;w(2)21 = w(2)12 = �34�tn 3P ;u21 = u12 = �34�tn 3P ;w(4)21 = w(4)12 = � 1162(n 3P ):
(49)

Âõîäÿùèå ñþäà íåïðèâîäèìûå ÷àñòè ïîëÿðèçóåìî�ñòè è ãèïåðïîëÿðèçóåìîñòè ñ ïîìîùüþ (27)�(29),(31), (32) ïðåäñòàâèì ÷åðåç ðàäèàëüíûå ìàòðè÷íûåýëåìåíòû â âèäå�sn 3P = 29 �R110 (1) + 2R112 (1)� ;�tn 3P = �29 �R110 (1) + 15R112 (1)� ; (50)
(0)n 3P = 8225 �25R1111010 (1) + 40R1111012 (1)++34R1111212 (1) + 36R1111232 (1)� ; (51)(2)n 3P = � 81575 �175R1111010 (1) + 280R1111012 (1)++49R1111212 (1) + 36R1111232 (1)� : (52)Èç �îðìóë (51) è (52) ñëåäóåò, ÷òî â ðàñ÷åòàõ ñêà�ëÿðíûõ è òåíçîðíûõ êîìïîíåíò ãèïåðïîëÿðèçóåìî�ñòåé âîçíèêàåò íåîáõîäèìîñòü ó÷åòà F -óðîâíåé âñïåêòðå ïðîìåæóòî÷íûõ ñîñòîÿíèé (â ðàäèàëüíîììàòðè÷íîì ýëåìåíòå R1111232 (1)), äëÿ êîòîðûõ ý��åê�òû ñèíãëåò-òðèïëåòíîãî ñìåøèâàíèÿ äîâîëüíî çíà�÷èòåëüíû, 'nF � 30Æ. Îäíàêî, êàê è â ïðèâåäåí�íûõ âûøå îöåíêàõ ïîëÿðèçóåìîñòåé D-óðîâíåé, ÷èñ�ëåííûé âêëàä ýòèõ ý��åêòîâ â (0) è (2) íåâåëèê(� 0:1%).Êàê âèäíî èç (46) è (48), ïîäóðîâíè ñîñòîÿíèÿn 3P ñ J = 0; 2 èM = 0 â ñëàáîì ýëåêòðè÷åñêîì ïîëåñáëèæàþòñÿ, åñëè òåíçîðíàÿ ïîëÿðèçóåìîñòü �tn 3Pïîëîæèòåëüíà. Òîãäà îñíîâíîå (ïåðâîå) ñëàãàåìîå âïîäêîðåííîì âûðàæåíèè â (46) óáûâàåò ñ ðîñòîìF . Óáûâàíèå ïðîäîëæàåòñÿ äî òåõ ïîð, ïîêà îíî íå

ñðàâíèòñÿ ñ âîçðàñòàþùèì âòîðûì ñëàãàåìûì, ïðî�ïîðöèîíàëüíûì F 4 ïðè F = Fa. Ïðè F > Fa óðîâ�íè íà÷èíàþò ðàñõîäèòüñÿ, ÷òî è ñîîòâåòñòâóåò ÿâëå�íèþ àíòèïåðåñå÷åíèÿ óðîâíåé. Ïîäóðîâíè ñ J = 1; 2è jM j = 1, êàê ïîêàçûâàþò ñîîòíîøåíèÿ (49), ðàñ�òàëêèâàþòñÿ, íà÷èíàÿ ñ F = 0, ïîñêîëüêó âåðõíèéè íèæíèé óðîâíè èìåþò îäèíàêîâûå ïîëÿðèçóåìî�ñòè (ãèïåðïîëÿðèçóåìîñòè ýòèõ óðîâíåé òîæå îäè�íàêîâû). Òàêèì îáðàçîì, ïîëå Fa, â êîòîðîì ïðîèñ�õîäèò àíòèïåðåñå÷åíèå, à òàêæå âåëè÷èíà òîíêîãîðàñùåïëåíèÿ â ýòîì ïîëå Æ(Fa) ìîãóò ñëóæèòü êî�ëè÷åñòâåííûìè õàðàêòåðèñòèêàìè äëÿ îïðåäåëåíèÿêîìïîíåíò òåíçîðà ïîëÿðèçóåìîñòè è ãèïåðïîëÿðè�çóåìîñòè ðàññìàòðèâàåìûõ ñîñòîÿíèé.Äëÿ ðàñ÷åòà ðàäèàëüíûõ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîââ îäíîýëåêòðîííîì ïðèáëèæåíèè ìû èñïîëüçîâàëèìåòîä �óíêöèè �ðèíà ìîäåëüíîãî ïîòåíöèàëà Ôüþ�ñà [16, 17℄. ×èñëåííûå çíà÷åíèÿ âîñïðèèì÷èâîñòåé�, � è  äëÿ òðèïëåòíûõ nP -ñîñòîÿíèé àòîìîâ ãå�ëèÿ (n = 2; 3; 4; 5), ïîëó÷åííûå ñ âûáîðîì ïàðàìåò�ðîâ ìîäåëüíîãî ïîòåíöèàëà, îïèñàííûì â [25℄, ïðè�âåäåíû â òàáë. 2.�àññ÷èòàííûå ñ ïîìîùüþ ýòèõ çíà÷åíèé çàâèñè�ìîñòè ðàñùåïëåíèÿ Æ02(F ) ìåæäó n 3P2- è n 3P0-ïîä-óðîâíÿìè òîíêîé ñòðóêòóðû ñ M = 0 îò íàïðÿæåí�íîñòè ïîëÿ ïðåäñòàâëåíû íà ðèñ. 1 äëÿ ñîñòîÿíèéñ n = 3 (a) è n = 5 (á ). Íà ýòîì ðèñóíêå ïðèâî�äÿòñÿ ðàññ÷èòàííûå ïî (46) ãðà�èêè çàâèñèìîñòèÆ(2)02 (F ), ó÷èòûâàþùåé òîëüêî êâàäðàòè÷íûå ïî ïî�ëþ ïîïðàâêè ê ìàòðè÷íûì ýëåìåíòàì, è Æ(4)02 (F ), ó÷è�òûâàþùåé íàðÿäó ñ êâàäðàòè÷íûìè è ïîïðàâêè ÷åò�âåðòîãî ïîðÿäêà. Äëÿ âñåõ çíà÷åíèé íàïðÿæåííîñòèïîëÿ, ïðåäñòàâëåííûõ íà ðèñóíêàõ, âûïîëíÿåòñÿ ñî�îòíîøåíèå Æ(4)02 (F ) < Æ(2)02 (F ).Äëÿ 2 3P -ñîñòîÿíèé âêëàä ïîïðàâîê ÷åòâåðòîãîïîðÿäêà î÷åíü ìàë, òàê ÷òî äàæå âáëèçè àíòèïåðåñå�÷åíèÿ îí ñîñòàâëÿåò ìåíåå 0.1% îò ïîïðàâîê âòîðîãîïîðÿäêà. Äëÿ 3 3P -ñîñòîÿíèé âåëè÷èíà ïîïðàâîê ÷åò�âåðòîãî ïîðÿäêà âáëèçè àíòèïåðåñå÷åíèÿ äîñòèãàåò5% îò ïîïðàâîê âòîðîãî ïîðÿäêà, äëÿ 4 3P � 10%,äëÿ 5 3P � áîëåå 15%. Ïðè ýòîì ïîïðàâêè ê íåäèà�ãîíàëüíûì ýëåìåíòàì â ÷åòâåðòîì ïîðÿäêå ñîñòàâëÿ�þò áîëåå ïîëîâèíû ñóììàðíûõ ïîïðàâîê ÷åòâåðòîãîïîðÿäêà.Â ðàñ÷åòàõ èñïîëüçîâàëèñü äàííûå äëÿ òîíêîãîðàñùåïëåíèÿ n 3P0�n 3P2 òðèïëåòíûõ ñîñòîÿíèé ñâî�áîäíîãî àòîìà Æ, èìåþùèåñÿ â ëèòåðàòóðå (ñì., íà�ïðèìåð, [39�42℄). ×èñëåííûå çíà÷åíèÿ ýòèõ âåëè÷èíïðåäñòàâëåíû â òàáë. 3. Äàíû òàêæå ÷èñëåííûå çíà�÷åíèÿ ðàñùåïëåíèÿ Æ02(Fa) â òî÷êå àíòèïåðåñå÷åíèÿóðîâíåé, à òàêæå ñîîòâåòñòâóþùåãî çíà÷åíèÿ íàïðÿ�1154



ÆÝÒÔ, òîì 123, âûï. 6, 2003 Âûñøèå ïîðÿäêè òåîðèè âîçìóùåíèé äëÿ ý��åêòà Øòàðêà : : :Òàáëèöà 2. Çíà÷åíèÿ ñêàëÿðíîé è òåíçîðíîé ïîëÿðèçóåìîñòåé �s, �t, �s, �t è ãèïåðïîëÿðèçóåìîñòåé (0), (2)äëÿ n 3P -ñîñòîÿíèé àòîìà ãåëèÿ (â àò. åä.)Ñîñòîÿíèå �s �t �s �t (0) (2)nL2 3P 47:95 74:86 4:556(3) �3:086(3) 7:797(6) �3:427(6)3 3P 17255:6 374:0 7:935(6) �1:031(6) 1:142(11) �1:911(10)4 3P 1:697(5) 1:664(3) 1:863(8) �2:409(7) 1:314(14) �1:921(13)5 3P 8:976(5) 7:264(3) 1:936(9) �2:477(8) 8:895(15) �1:292(15)Ïðèìå÷àíèå. ×èñëî â ñêîáêàõ îïðåäåëÿåò ñòåïåíü äåñÿòè: a(k) � a � 10k.Òàáëèöà 3. ×èñëåííûå çíà÷åíèÿ ðàñùåïëåíèÿ ìåæäó ïîäóðîâíÿìè òîíêîé ñòðóêòóðû n 3PJ -ñîñòîÿíèÿ ñ ïîëíû-ìè ìîìåíòàìè J = 0; 2 äëÿ ñâîáîäíîãî àòîìà Æ è â òî÷êå àíòèïåðåñå÷åíèÿ óðîâíåé ñ ïðîåêöèåé M = 0, à òàêæåñîîòâåòñòâóþùèå çíà÷åíèÿ íàïðÿæåííîñòè ïîëÿ Fa â òî÷êå àíòèïåðåñå÷åíèÿÑîñòîÿíèå nP Æ, Ì�ö Æ(2)20 (F (2)a ), Ì�ö F (2)a , êÂ/ñì Æ(4)20 (F (4)a ), Ì�ö F (4)a , êÂ/ñì2 3P 31908 30081:6 617:05 30080:3 617:23 3P 8772:5 8243:8 146:31 8216:2 146:914 3P 3576:8 3348:7 44:82 3323:8 45:475 3P 1797:4 1687:6 15:07 1672:2 15:53Ïðèìå÷àíèå. Âåëè÷èíà Æ(2)20 (F (2)a ) ðàññ÷èòàíà ñ ó÷åòîì òîëüêî êâàäðàòè÷íûõ ïîïðàâîê ê ìàòðè÷íûì ýëåìåí�òàì è ðåëÿòèâèñòñêèõ ïîïðàâîê ê ðàçíîñòè ñêàëÿðíûõ êîìïîíåíò ïîëÿðèçóåìîñòåé [25℄, Æ(4)20 (F (2)a ) � ñ ó÷åòîìïîïðàâîê ÷åòâåðòîãî ïîðÿäêà.æåííîñòè ïîëÿ Fa.Òî÷íûå îöåíêè âêëàäà ñîñòîÿíèé íåïðåðûâ�íîãî ñïåêòðà â ðàñ÷åòàõ ïîëÿðèçóåìîñòåé ãåëèÿáûëè íàìè ïðîâåäåíû â ðàáîòå [35℄. Òàê, äëÿ1snp 3P0;2(n = 2)-óðîâíåé åãî âêëàä â ñêàëÿðíóþè òåíçîðíóþ ïîëÿðèçóåìîñòè ñîñòàâèë 23% è 3%,ñîîòâåòñòâåííî, à äëÿ 1snp 3P0;2(n > 2)-óðîâíåé åãîâêëàä íå ïðåâûøàåò îäíîãî ïðîöåíòà.Äëÿ ïðîâåðêè ïðèâåäåííûõ âûøå ðåçóëüòàòîâìû èñïîëüçîâàëè òàêæå ìåòîä äèàãîíàëèçàöèè ìàò�ðèöû ýíåðãèè, ñîäåðæàùåé äèïîëüíûå ìàòðè÷íûåýëåìåíòû ïåðâîãî ïîðÿäêà ñ ó÷åòîì âñåõ âîçìîæ�íûõ ïîäóðîâíåé òîíêîé ñòðóêòóðû äëÿ ñîñòîÿíèéñ n � 6, n � 5 è n � 4. Äëÿ ìàòðè÷íûõ ýëåìåí�òîâ ìåæäó ñîñòîÿíèÿìè  n � 4 è L = 0�3 íàìèèñïîëüçîâàëèñü äàííûå ïðåöèçèîííûõ ðåëÿòèâèñò�ñêèõ ðàñ÷åòîâ, îñíîâàííûõ íà ïðèìåíåíèè ìåòîäàêîí�èãóðàöèîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ, âêëþ÷àþùåãîêóëîíîâñêèé è áðåéòîâñêèé îïåðàòîðû âçàèìîäåé�

ñòâèÿ â ïîëíîì ãàìèëüòîíèàíå àòîìà [25, 30℄. Ïðèýòîì îäíî÷àñòè÷íûå áàçèñíûå îðáèòàëè, èñïîëüçóå�ìûå â ìåòîäå êîí�èãóðàöèîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ,âêëþ÷àëè s-, p-, d-, f -, g-ïàðöèàëüíûå âîëíû ñ ïðè�ìåíåíèåì ñïëàéíîâîé àïïðîêñèìàöèè äëÿ êàæäîéèç íèõ. Îòíîñèòåëüíàÿ òî÷íîñòü ðàñ÷åòîâ ìàòðè÷�íûõ ýëåìåíòîâ ñîñòàâèëà 10�4�10�5 [25, 30℄. Äëÿîñòàëüíûõ ñîñòîÿíèé èñïîëüçîâàëèñü äàííûå íåðå�ëÿòèâèñòñêèõ âàðèàöèîííûõ ðàñ÷åòîâ, ïðåäñòàâëåí�íûå â ðàáîòå [43℄.Íà ðèñ. 2 ïðèâåäåíû F -çàâèñèìîñòè ðàñùåïëå�íèÿ Æ02 ìåæäó n 3P0- è n 3P2-ïîäóðîâíÿìè òîíêîéñòðóêòóðû ñ M = 0 êàê �óíêöèè ðàçìåðíîñòè áà�çèñíîãî íàáîðà â èñõîäíîé ìàòðèöå ýíåðãèè. Ïîë�íîå ÷èñëî ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ äëÿ n � 6 ñ ó÷å�òîì âñåõ êîìïîíåíò òîíêîé ñòðóêòóðû ïðåâûøàåò103. Êàê âèäíî íà ðèñ. 2à, á, äëÿ ðàçíîñòè ýíåð�ãèé E(2 3P0)�E(2 3P2) è E(3 3P0)�E(3 3P2) ðåçóëüòàòïðàêòè÷åñêè íå çàâèñèò îò ðàçìåðíîñòè áàçèñà è ñî�1155 3*
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5 10 15 20�èñ. 1. Çàâèñèìîñòü òîíêîãî ðàñùåïëåíèÿ Æ02 ìåæ-äó ïîäóðîâíÿìè ñ ìîìåíòàìè J = 0 è J = 2 òðè-ïëåòíîãî ñîñòîÿíèÿ 1snp 3PJ àòîìà ãåëèÿ îò íàïðÿ-æåííîñòè ýëåêòðè÷åñêîãî ïîëÿ, n = 3 (à), 5 (á ).Øòðèõîâàÿ ëèíèÿ ñîîòâåòñòâóåò ó÷åòó êâàäðàòè÷-íûõ ïî ïîëþ ïîïðàâîê ê ìàòðè÷íûì ýëåìåíòàì,ñïëîøíàÿ � ó÷åòó ïîïðàâîê âòîðîãî è ÷åòâåðòîãîïîðÿäêîâãëàñóåòñÿ ñ ÷èñëåííûìè äàííûìè òàáë. 3 â ïðåäå�ëàõ íåñêîëüêèõ ïðîöåíòîâ. Äàííîå îáñòîÿòåëüñòâîìîæåò ñëóæèòü îáîñíîâàíèåì ïðèìåíèìîñòè ðåçî�íàíñíîãî ïðèáëèæåíèÿ, îáñóæäàâøåãîñÿ â ðàçä. 3.Îäíàêî äëÿ âûñîêîâîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé ãåëèå�ïîäîáíûõ àòîìîâ ñ n � 4 ðåçîíàíñíîãî ïðèáëèæåíèÿíåäîñòàòî÷íî (ðèñ. 2â), ÷òî ïðèâîäèò ê íåîáõîäèìî�ñòè äèàãîíàëèçàöèè ìàòðèöû ýíåðãèè ñ ñóùåñòâåííîáîëüøèì ÷èñëîì áàçèñíûõ ýëåìåíòîâ.Òàêèì îáðàçîì, ïðèìåíåíèå �îðìàëèçìà �óíê�öèé �ðèíà äëÿ ðàñ÷åòà ý��åêòà Øòàðêà ïîçâîëÿåòíàèáîëåå ïðîñòûì è ðàöèîíàëüíûì ñïîñîáîì ïîëó�÷àòü òî÷íûå çíà÷åíèÿ ýëåêòðè÷åñêèõ âîñïðèèì÷èâî�ñòåé êàê äëÿ îñíîâíûõ, òàê è äëÿ âûñîêîâîçáóæäåí�íûõ ñîñòîÿíèé è íà èõ îñíîâå ïðîâîäèòü èññëåäîâà�íèÿ F -çàâèñèìîñòåé â ñïåêòðàõ ãåëèåïîäîáíûõ àòîì�íûõ ñèñòåì.Äëÿ òðèïëåòíûõ ñîñòîÿíèé ãåëèÿ ñ n = 3 ðåçóëü�òàò ýêñïåðèìåíòàëüíûõ èçìåðåíèé Æ02 â òî÷êå àíòè�
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50 60 70�èñ. 2. Çàâèñèìîñòü òîíêîãî ðàñùåïëåíèÿ Æ02 ìåæäóïîäóðîâíÿìè ñ ìîìåíòàìè J = 0 è J = 2 òðèïëåòíî-ãî ñîñòîÿíèÿ 1snp 3PJ àòîìà ãåëèÿ îò íàïðÿæåííîñòèýëåêòðè÷åñêîãî ïîëÿ è ðàçìåðíîñòè ìàòðèöû ýíåðãèè.Øòðèõîâàÿ ëèíèÿ ñîîòâåòñòâóåò ó÷åòó áàçèñíîãî íà-áîðà äèñêðåòíûõ ñîñòîÿíèé ñ n � 4, ïóíêòèðíàÿ � ñn � 5, ñïëîøíàÿ ëèíèÿ � ñ n � 6ïåðåñå÷åíèÿ óðîâíåé ðàâåí Æexp02 = 8257�5Ì�ö [26℄.Ïî ìíåíèþ àâòîðîâ ýòîé ðàáîòû ðàñõîæäåíèå ýêñïå�ðèìåíòàëüíîãî çíà÷åíèÿ ñ äàííûìè òåîðåòè÷åñêîãîðàñ÷åòà (áåç ó÷åòà ïîëåâûõ ïîïðàâîê � F 4) îáóñ-ëîâëåíî âêëàäîì ðåëÿòèâèñòñêèõ ïîïðàâîê ê ðàçíî�ñòè ñêàëÿðíûõ êîìïîíåíò ïîëÿðèçóåìîñòåé àòîìíî�ãî ìóëüòèïëåòà. Îäíàêî ðåçóëüòàòû òî÷íûõ ðåëÿ�òèâèñòñêèõ ðàñ÷åòîâ ïîëÿðèçóåìîñòåé óðîâíåé ãå�ëèÿ 1s3p 3P0;2 (M = 0) [25, 30℄ íå ïîäòâåðäèëè1156



ÆÝÒÔ, òîì 123, âûï. 6, 2003 Âûñøèå ïîðÿäêè òåîðèè âîçìóùåíèé äëÿ ý��åêòà Øòàðêà : : :ýòî ïðåäïîëîæåíèå; áîëåå òîãî, âêëàä ðåëÿòèâèñò�ñêèõ ïîïðàâîê îêàçàëñÿ ïðîòèâîïîëîæíûì ïî çíà�êó â ñðàâíåíèè ñ îæèäàåìûì, ò. å. èõ ó÷åò ïðèâåëê åùå áîëüøåé íåñîãëàñîâàííîñòè òåîðèè è ýêñïå�ðèìåíòà: Æth02 = 8244 Ì�ö [25, 30℄. Äàííîå îáñòî�ÿòåëüñòâî ñòèìóëèðîâàëî ïðîâåäåíèå ðàñ÷åòîâ äëÿý��åêòà Øòàðêà ñ ó÷åòîì âûñøèõ ïîðÿäêîâ òåîðèèâîçìóùåíèé (ãèïåðïîëÿðèçóåìîñòåé), âêëàäû êîòî�ðûõ â Æ02 äîâîëüíî ñóùåñòâåííû äëÿ ñèëüíûõ ïî�ëåé (ïîðÿäêà 100�200 êÂ/ñì) â òî÷êå àíòèïåðåñå÷å�íèÿ óðîâíåé (ðèñ. 1). Â ðàáîòàõ [25, 30℄ íàðÿäó ñðåëÿòèâèñòñêèìè ïîïðàâêàìè ê ïîëÿðèçóåìîñòè èðåçîíàíñíîé ãèïåðïîëÿðèçóåìîñòè âû÷èñëåíû íåðå�çîíàíñíûå ïîïðàâêè ê ãèïåðïîëÿðèçóåìîñòè ñîñòîÿ�íèé; ïðè ýòîì ïîëåâûå ïîïðàâêè � F 4 ó÷èòûâàëèñüëèøü ê äèàãîíàëüíûì ìàòðè÷íûì ýëåìåíòàì ñåêó�ëÿðíîãî óðàâíåíèÿ (16). Â öåëÿõ êîíòðîëÿ òî÷íîñòèè äîñòîâåðíîñòè ïðîâîäèìûõ âû÷èñëåíèé ðàñ÷åòû âýòèõ ðàáîòàõ ïðîâîäèëèñü äâóìÿ íåçàâèñèìûìè ñïî�ñîáàìè: ñ ïðèìåíåíèåì ìåòîäà ñóììèðîâàíèÿ ðåëÿ�òèâèñòñêèõ ñèë îñöèëëÿòîðîâ äëÿ êîíå÷íîãî íàáîðàäèñêðåòíûõ ñîñòîÿíèé ïðîìåæóòî÷íîãî ñïåêòðà è ñèñïîëüçîâàíèåì �óíêöèè �ðèíà äëÿ ìîäåëüíîãî ïî�òåíöèàëà Ôüþñà. �åçóëüòàòû ýòèõ ðàñ÷åòîâ ðàâíû,ñîîòâåòñòâåííî, 8231 Ì�ö è 8234 Ì�ö [30℄. Ó÷åò ïîë�íîãî íàáîðà ïîïðàâîê� F 4 êàê ê äèàãîíàëüíûì, òàêè ê íåäèàãîíàëüíûì ìàòðè÷íûì ýëåìåíòàì óðàâíå�íèÿ (16) (ñì. òàáë. 3) òàêæå íå ïðèâîäèò ê ñîãëà�ñîâàííîñòè ñ ðåçóëüòàòîì èçìåðåíèé, ïðèâåäåííûìâûøå.Òàêèì îáðàçîì, ñîãëàñèå ðåçóëüòàòîâ òåîðåòè÷å�ñêèõ ðàñ÷åòîâ Æ02 ñ ñîîòâåòñòâóþùèìè ýêñïåðèìåí�òàëüíûìè äàííûìè äëÿ óðîâíåé ñ n = 3 [26℄ íåëüçÿïðèçíàòü óäîâëåòâîðèòåëüíûì, ÷òî ïðåäîïðåäåëÿåòàêòóàëüíîñòü ïðîâåäåíèÿ íîâûõ èçìåðåíèé ïàðàìåò�ðîâ àíòèïåðåñå÷åíèÿ äëÿ òðèïëåòíûõ óðîâíåé ãå�ëèÿ â ñòàòè÷åñêîì ïîëå. Äåòàëè áóäóùèõ ýêñïåðè�ìåíòàëüíûõ èññëåäîâàíèé àíòèïåðåñå÷åíèÿ äëÿ ñèí�ãëåòíûõ è òðèïëåòíûõ óðîâíåé ãåëèÿ ïðèâåäåíûâ [44; 45℄. 5. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÍàñòîÿùàÿ ðàáîòà èíèöèèðîâàíà â ïåðâóþ î÷å�ðåäü ïîòðåáíîñòÿìè òåîðåòè÷åñêîé èíòåðïðåòàöèèðåçóëüòàòîâ ïðåöèçèîííûõ èçìåðåíèé èíòåðâàëîâòîíêîé ñòðóêòóðû â àòîìàõ ãåëèÿ (ìåòîä àíòèïå�ðåñå÷åíèÿ óðîâíåé âî âíåøíåì ïîëå ñ ïðèìåíåíèåìëàçåðíîé ñïåêòðîñêîïèè âûñîêîãî ðàçðåøåíèÿ [26℄).Ïîãðåøíîñòü èçìåðåíèé ñîñòàâëÿåò �5Ì�ö, îäíàêîïðèìåíåíèå çäåñü ìèêðîâîëíîâîé òåõíèêè â ñî÷åòà�

íèè ñ ìåòîäàìè ëàçåðíîãî îõëàæäåíèÿ àòîìíûõ ïó÷�êîâ ïîçâîëÿåò óæå â áëèæàéøåå âðåìÿ ñóùåñòâåí�íî ñíèçèòü ýòó âåëè÷èíó [44℄. Äëÿ àäåêâàòíîé èí�òåðïðåòàöèè ïîäîáíûõ èçìåðåíèé íåîáõîäèìî ó÷è�òûâàòü íå òîëüêî êâàäðàòè÷íûé ý��åêò Øòàðêà,íî è âêëàäû òåîðèè âîçìóùåíèé âûñøåãî ïîðÿäêà,îáóñëîâëåííûå íåëèíåéíûìè ïîïðàâêàìè ê èíäóöè�ðîâàííîìó âíåøíèì ïîëåì äèïîëüíîìó ìîìåíòó àòî�ìà.Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ñ�îðìóëèðîâàí ïîäõîä êðàñ÷åòó ý��åêòà Øòàðêà âûñøèõ ïîðÿäêîâ â ñïåê�òðàõ ãåëèåïîäîáíûõ àòîìíûõ ñèñòåì. Âïåðâûå àíà�ëèòè÷åñêè è ÷èñëåííî èññëåäîâàí ïîëíûé íàáîð ïî�ïðàâîê ÷åòâåðòîãî ïîðÿäêà ïî âíåøíåìó ïîëþ ñòî÷íûì ó÷åòîì ý��åêòîâ òîíêîé ñòðóêòóðû. Â êà�÷åñòâå îñíîâû äëÿ ïðîâåäåíèÿ ÷èñëåííûõ ðàñ÷å�òîâ ïðèìåíÿëñÿ ìåòîä ìîäåëüíîãî ïîòåíöèàëà Ôüþ�ñà [16, 17℄, âûáîð ïàðàìåòðîâ êîòîðîãî äëÿ ìåòàñòà�áèëüíûõ 3S-ñîñòîÿíèé îïðåäåëåí â ðàáîòå [25℄. Ñóì�ìèðîâàíèå ïî ïîëíîìó ñïåêòðó ïðîìåæóòî÷íûõ ñî�ñòîÿíèé îñóùåñòâëÿëîñü íà îñíîâå ìåòîäà �óíêöèè�ðèíà ìîäåëüíîãî ïîòåíöèàëà, ÷òî ïîçâîëèëî ó÷åñòüâêëàä äèñêðåòíûõ ñîñòîÿíèé è êîíòèíóóìà, à òàê�æå óïðîñòèòü è óíè�èöèðîâàòü âû÷èñëåíèÿ ïðè íà�äåæíîì êîíòðîëå òî÷íîñòè íà âñåõ ñòàäèÿõ òåîðåòè�÷åñêîãî ðàñ÷åòà. Â ðàáîòå ïðåäñòàâëåíû ÷èñëåííûåðåçóëüòàòû äëÿ ñêàëÿðíûõ è òåíçîðíûõ êîìïîíåíòâîñïðèèì÷èâîñòåé âòîðîãî è ÷åòâåðòîãî ïîðÿäêîâäëÿ óðîâíåé ãåëèÿ 1snp 3P0;2 (n = 2�5), îïðåäåëå�íû çíà÷åíèÿ íàïðÿæåííîñòè ýëåêòðè÷åñêèõ ïîëåé, àòàêæå ðàçíîñòåé ýíåðãèé óðîâíåé â òî÷êå àíòèïåðå�ñå÷åíèÿ ñ àíàëèçîì îòíîñèòåëüíîãî âêëàäà ïîëåâûõïîïðàâîê.Òåîðåòè÷åñêèé ïîäõîä íàñòîÿùåé ðàáîòû ÿâëÿåò�ñÿ äîñòàòî÷íî óíèâåðñàëüíûì è ïîçâîëÿåò ïîëó÷èòüíå òîëüêî ïîëíûé íàáîð ïîëåâûõ ïîïðàâîê ÷åòâåð�òîãî ïîðÿäêà â ñïåêòðå ãåëèåïîäîáíîãî àòîìà, íî èíàìåòèòü ïóòü ñèñòåìàòè÷åñêèõ ðàñ÷åòîâ ý��åêòàØòàðêà â áîëåå âûñîêèõ ïîðÿäêàõ òåîðèè âîçìó�ùåíèé, ïðåäñòàâëÿþùèõ èíòåðåñ ñ òî÷êè çðåíèÿñîâðåìåííîãî ýêñïåðèìåíòà.Àâòîðû âûðàæàþò áëàãîäàðíîñòü �ÔÔÈ(ãðàíò �01-02-97-013�, ìåæäóíàðîäíûé ãðàíò ñÍåìåöêèì íàó÷íî-èññëåäîâàòåëüñêèì îáùåñòâîì�96-02-00257, 436 RUS 113/164/O(R,S)), Ôîí�äó ãðàæäàíñêèõ èññëåäîâàíèé è ðàçâèòèÿ ÑØÀ(US CRDF) è Ìèíèñòåðñòâó îáðàçîâàíèÿ �Ô (ãðàíò�VZ-010-0) çà �èíàíñîâóþ ïîääåðæêó íàñòîÿùåéðàáîòû.1157
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