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ÇÀÂÈÑÈÌÎÑÒÜ ÄÈÔÔÅ�ÅÍÖÈÀËÜÍÛÕ ÑÅ×ÅÍÈÉ Ï�ÎÖÅÑÑÀ�ÀÄÈÀÖÈÎÍÍÎ-ÑÒÎËÊÍÎÂÈÒÅËÜÍÎ�Î ÂÎÇÁÓÆÄÅÍÈßÌÅÒÀÑÒÀÁÈËÜÍÛÕ ÑÎÑÒÎßÍÈÉ ÀÒÎÌÎÂÎÒ ÏÎËß�ÈÇÀÖÈÈ ÈÇËÓ×ÅÍÈßÅ. À. ×åñíîêîâ *Èíñòèòóò �èçèêè Ñàíêò-Ïåòåðáóðãñêîãî ãîñóäàðñòâåííîãî óíèâåðñèòåòà198904, Ïåòåðãî�, Ñàíêò-Ïåòåðáóðã, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 6 èþíÿ 2005 ã.�àññ÷èòàíû ïîëíûå è äè��åðåíöèàëüíûå ñå÷åíèÿ ïðîöåññà ðàäèàöèîííî-ñòîëêíîâèòåëüíîãî âîçáóæ-äåíèÿ ìåòàñòàáèëüíîãî 21S-ñîñòîÿíèÿ àòîìîâ He ïðè ñòîëêíîâåíèÿõ ñ àòîìàìè Ne â ïîëå âíåøíåãîèçëó÷åíèÿ ðàçëè÷íîé ÷àñòîòû è ïîëÿðèçàöèè. �àñ÷åòû âûïîëíåíû äëÿ òåïëîâîé ýíåðãèè ñòîëêíîâåíèÿE = 10�3 àò. åä. è èíòåíñèâíîñòè ñâåòà I = 1 ÌÂò/ñì2, ÷òî ñîîòâåòñòâóåò îäíîêðàòíîìó ïîãëîùå-íèþ �îòîíà êâàçèìîëåêóëîé â õîäå ñòîëêíîâåíèÿ. Ïîêàçàíî, ÷òî êàê äè��åðåíöèàëüíûå, òàê è ïîëíûåñå÷åíèÿ ñèëüíî çàâèñÿò îò îòíîñèòåëüíîé îðèåíòàöèè âåêòîðà ïîëÿðèçàöèè èçëó÷åíèÿ è âåêòîðà íà÷àëü-íîé îòíîñèòåëüíîé ñêîðîñòè ñòàëêèâàþùèõñÿ àòîìîâ. Èññëåäîâàíà àçèìóòàëüíàÿ àñèììåòðèÿ ðàññåÿíèÿ,ñâÿçàííàÿ ñ îðèåíòàöèåé óãëîâîãî ìîìåíòà ïîãëîùàåìîãî �îòîíà.PACS: 34.50.-s 1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÂ ïîñëåäíèå ãîäû çíà÷èòåëüíûé èíòåðåñ áûëïðîÿâëåí ê èññëåäîâàíèþ óãëîâûõ ðàñïðåäåëåíèéàòîìîâ, �îðìèðóåìûõ â õîäå ýêñïåðèìåíòîâ ñ ïåðå�ñåêàþùèìèñÿ àòîìíûìè ïó÷êàìè â ïîëå ëàçåðíîãîèçëó÷åíèÿ. Â ÷àñòíîñòè, íà ïðèìåðå ðåàêöèè âîç�áóæäåíèÿ àòîìîâ Na ïðè ñòîëêíîâåíèÿõ ñ àòîìàìèèíåðòíûõ ãàçîâ â ïîëå êâàçèðåçîíàíñíîãî ëàçåðíîãîèçëó÷åíèÿ áûëî ïîêàçàíî, ÷òî èññëåäîâàíèå èçìåíå�íèÿ ñòðóêòóðû äè��åðåíöèàëüíûõ ñå÷åíèé â çàâè�ñèìîñòè îò ÷àñòîòû, ïîëÿðèçàöèè èçëó÷åíèÿ è ýíåð�ãèè ñòîëêíîâåíèÿ ïîçâîëÿåò ñóäèòü î ãåîìåòðèè ðà�äèàöèîííî-ñòîëêíîâèòåëüíûõ ïðîöåññîâ [1; 2℄, àíà�ëèçèðîâàòü íåàäèàáàòè÷åñêèå ïåðåõîäû â êâàçèìî�ëåêóëå [3℄, à òàêæå ñ äîñòàòî÷íî âûñîêîé òî÷íîñòüþâîñïðîèçâîäèòü ïîòåíöèàëû âçàèìîäåéñòâèÿ àòîìîââ îñíîâíîì è âîçáóæäåííîì ñîñòîÿíèÿõ [4; 5℄.Â òî æå âðåìÿ äè��åðåíöèàëüíûå ñå÷åíèÿ ðà�äèàöèîííî-ñòîëêíîâèòåëüíûõ ïðîöåññîâ, âåäóùèõê ñòîëêíîâèòåëüíî-èíäóöèðîâàííîìó ðàäèàöèîííî�ìó âîçáóæäåíèþ ìåòàñòàáèëüíûõ ñîñòîÿíèé îäíî�*E-mail: thesn�e8174.spb.edu

ãî èç ñòàëêèâàþùèõñÿ àòîìîâ, îñòàþòñÿ ïðàêòè÷å�ñêè íåèññëåäîâàííûìè. Ñëîæíîñòü ýêñïåðèìåíòàëü�íîãî íàáëþäåíèÿ òàêèõ ïðîöåññîâ ñâÿçàíà ñ ìàëî�ñòüþ äèïîëüíîãî ìîìåíòà ïåðåõîäà, èíäóöèðîâàí�íîãî âçàèìîäåéñòâèåì àòîìîâ, è, ñîîòâåòñòâåííî, ñìàëîñòüþ ñå÷åíèé ðàäèàöèîííî-ñòîëêíîâèòåëüíîãîâîçáóæäåíèÿ. Òåì íå ìåíåå ìîæíî îòìåòèòü ðÿä ðà�áîò ïî ýêñïåðèìåíòàëüíîìó íàáëþäåíèþ ñïåêòðàëü�íûõ ðàñïðåäåëåíèé, �îðìèðóåìûõ â õîäå äàííîãîðîäà ïðîöåññîâ [6�9℄. Ïîïûòêè ñîçäàíèÿ àäåêâàòíî�ãî òåîðåòè÷åñêîãî îïèñàíèÿ òàêæå âñòðå÷àþò íà ñâî�åì ïóòè ðÿä òðóäíîñòåé. Â ÷àñòíîñòè, øèðîêî èñ�ïîëüçóåìûé ìåòîä ñèëüíîé ñâÿçè êàíàëîâ (ñì., íà�ïðèìåð, [2℄) îêàçûâàåòñÿ ìàëîý��åêòèâíûì ïðè îò�ñóòñòâèè õîðîøèõ èñõîäíûõ äàííûõ î ïîòåíöèàëàõâçàèìîäåéñòâèÿ àòîìîâ è äèïîëüíîì ìîìåíòå ïåðå�õîäà. Â òî æå âðåìÿ îïðåäåëåíèå ïîñëåäíèõ ïðåä�ñòàâëÿåò ñîáîé ñëîæíóþ êâàíòîâîõèìè÷åñêóþ çàäà�÷ó, îñîáåííî â ñëó÷àå âçàèìîäåéñòâèÿ äâóõ êîìïàêò�íûõ àòîìîâ â 1S-ñîñòîÿíèÿõ, ïîñêîëüêó òðåáóåò ñîâ�ìåñòíîãî ó÷åòà äâèæåíèÿ âñåõ ýëåêòðîíîâ â êâàçè�ìîëåêóëå. Äðóãîé ÷àñòî èñïîëüçóåìûé ïðè àíàëèçåîïòè÷åñêèõ ñòîëêíîâåíèé ìåòîä îñíîâàí íà ïðèáëè�æåíèè Êîíäîíà. Îäíàêî, êàê áûëî ïîêàçàíî â ðà�883



Å. À. ×åñíîêîâ ÆÝÒÔ, òîì 128, âûï. 5 (11), 2005áîòå [10℄, êîíäîíîâñêîå ïðèáëèæåíèå ñïðàâåäëèâîëèøü â ñëó÷àå ïëàâíî ìåíÿþùåãîñÿ âçàèìîäåéñòâèÿìåæäó ñîñòîÿíèÿìè êâàçèìîëåêóëû. Â ñëó÷àå æåâçàèìîäåéñòâèÿ, êîòîðîå ñèëüíî çàâèñèò îò ìåæú�ÿäåðíîãî ðàññòîÿíèÿ R, ÷òî ñîîòâåòñòâóåò ñïåöè��èêå ñòîëêíîâèòåëüíî-èíäóöèðîâàííûõ ðàäèàöèîí�íûõ ïåðåõîäîâ (äëÿ êîòîðûõ äèïîëüíûé ìîìåíò ïå�ðåõîäà ïðè áîëüøèõ R ðàâåí íóëþ), îáëàñòü ïðèìå�íèìîñòè êîíäîíîâñêîãî ïðèáëèæåíèÿ âåñüìà îãðà�íè÷åíà.Â ðàáîòå [11℄ íà îñíîâå ïðèâîäÿùåé ê çàìêíó�òîìó àíàëèòè÷åñêîìó âûðàæåíèþ äëÿ àìïëèòóäûðàññåÿíèÿ ìîäåëè ýêñïîíåíöèàëüíî çàâèñÿùåãî îò Râçàèìîäåéñòâèÿ äâóõ êóëîíîâñêèõ òåðìîâ [12℄ áûëâûïîëíåí îöåíî÷íûé ðàñ÷åò äè��åðåíöèàëüíûõ ñå�÷åíèé ðåàêöèè ñòîëêíîâèòåëüíî-èíäóöèðîâàííîãîèçëó÷åíèÿ,He(11S) +Ne+ ~! $ He(21S) +Ne: (1)Õîòÿ ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû ïðàâèëüíî âîñïðîèç�âîäÿò íåêîòîðûå îáùèå çàêîíîìåðíîñòè ïîâåäåíèÿäè��åðåíöèàëüíûõ ñå÷åíèé, èñïîëüçîâàíèå êóëî�íîâñêèõ àïïðîêñèìàöèé äëÿ ïîòåíöèàëîâ îñíîâíî�ãî è âîçáóæäåííîãî ñîñòîÿíèé ïðèâîäèò ê çàâåäîìîíåâåðíîé êîëè÷åñòâåííîé îöåíêå ñå÷åíèé, à òàêæåäåëàåò íåâîçìîæíûì âîñïðîèçâåäåíèå ðÿäà îñîáåí�íîñòåé äè��åðåíöèàëüíûõ ñå÷åíèé, ñâÿçàííûõ ñ êî�ðîòêîäåéñòâóþùèì õàðàêòåðîì âçàèìîäåéñòâèÿ àòî�ìîâ â îñíîâíîì ñîñòîÿíèè. Êðîìå òîãî, ðàñ÷åò [11℄áûë âûïîëíåí â ïðèáëèæåíèè îäèíàêîâîãî öåíòðî�áåæíîãî ïîòåíöèàëà â îáîèõ êàíàëàõ ðåàêöèè, ÷òî,ïî ñóòè äåëà, îçíà÷àåò ïðåíåáðåæåíèå óãëîâûì ìî�ìåíòîì �îòîíà è èñêëþ÷àåò âîçìîæíîñòü èññëåäî�âàíèÿ ý��åêòîâ, ñâÿçàííûõ ñ ïîëÿðèçàöèåé èçëó÷å�íèÿ.Öåëü íàñòîÿùåé ðàáîòû ñîñòîèò â ðàñ÷åòå è ïî�ñëåäóþùåì àíàëèçå ñòðóêòóðû äè��åðåíöèàëüíûõè ïîëíûõ ñå÷åíèé ðåàêöèè (1) ñ ïîãëîùåíèåì â çà�âèñèìîñòè îò ïîëÿðèçàöèè èçëó÷åíèÿ. �àñ÷åò îñíî�âàí íà äîñòàòî÷íî òî÷íûõ [10℄ ýêñïîíåíöèàëüíûõ àï�ïðîêñèìàöèÿõ äëÿ ðàäèàöèîííîé øèðèíû è ïîòåí�öèàëîâ âçàèìîäåéñòâèÿ àòîìîâ â îñíîâíîì è âîç-áóæäåííîì 1�-ñîñòîÿíèÿõ è ïðåäïîëàãàåò êîððåêò�íûé ó÷åò óãëîâîãî ìîìåíòà �îòîíà.Ìåõàíèçì ðåàêöèè (1) ïîäðîáíî îïèñàí â ðà�áîòå [10℄. Ýêñïîíåíöèàëüíûå àïïðîêñèìàöèè äëÿïîòåíöèàëîâ îñíîâíîãî j1�; 11Si- è âîçáóæäåííîãîj1�; 21Si-ñîñòîÿíèé êâàçèìîëåêóëû â îáëàñòè ýíåð�ãèé 10�1000 ñì�1, îñíîâàííûå íà äàííûõ èç ðà�áîò [13; 14℄, èìåþò âèäUg(R) = 2594 exp(�3:439R);Ue(R) = 0:404 exp(�0:917R):

�àäèàöèîííàÿ øèðèíà âîçáóæäåííîãî j1�; 21Si-ñîñ-òîÿíèÿ êâàçèìîëåêóëû [15℄ âîçíèêàåò ïî ìåðåñáëèæåíèÿ àòîìîâ âñëåäñòâèå ïåðåìåøèâàíèÿâîëíîâûõ �óíêöèé ìåòàñòàáèëüíîãî 21S- è ðåçî�íàíñíîãî 21P -ñîñòîÿíèé àòîìîâ He. Ýêñïîíåíöè�àëüíàÿ àïïðîêñèìàöèÿ äëÿ øèðèíû èìååò âèä�(R) = 4:84 � 10�5 exp(�1:84R). Çäåñü è äàëåå, åñëèíå îãîâîðåíî îñîáî, èñïîëüçóåòñÿ àòîìíàÿ ñèñòåìàåäèíèö.2. ÒÅÎ�Èß �ÀÄÈÀÖÈÎÍÍÎ�Î ÏÅ�ÅÕÎÄÀÌÅÆÄÓ ÄÂÓÌß 1�-ÒÅ�ÌÀÌÈ2.1. Êâàíòîâàÿ òåîðèÿÏðè ìàëûõ èíòåíñèâíîñòÿõ èçëó÷åíèÿ, êîãäà âå�ðîÿòíîñòü ðàäèàöèîííîãî ïåðåõîäà êàê íà êàæäîìýòàïå, òàê è â õîäå âñåãî ñòîëêíîâåíèÿ ãîðàçäî ìåíü�øå åäèíèöû, àìïëèòóäà è äè��åðåíöèàëüíîå ñå�÷åíèå ðàäèàöèîííî-ñòîëêíîâèòåëüíîãî ïðîöåññà ìî�ãóò áûòü ïîëó÷åíû â ðàìêàõ ìåòîäà èñêàæåííûõâîëí [16℄:ffi(kf ;ki; e) == � �2� Z 	(�)�kf (R)V (R)	(+)ki (R) d3R; (2)d�d
 = kfki jffi(kf ;ki; e)j2 ; (3)ãäå � � ïðèâåäåííàÿ ìàññà ñòàëêèâàþùèõñÿ àòîìîâ,ki;f � èìïóëüñû îòíîñèòåëüíîãî äâèæåíèÿ àòîìîâäî è ïîñëå ñòîëêíîâåíèÿ, 	(+)ki (R) è 	(�)kf (Rf ) � âîë�íîâûå �óíêöèè îòíîñèòåëüíîãî äâèæåíèÿ àòîìîâ âíà÷àëüíîì è êîíå÷íîì êàíàëàõ, óäîâëåòâîðÿþùèåèçâåñòíûì àñèìïòîòèêàì [17℄.Ïîñêîëüêó äèïîëüíûé ìîìåíò ïåðåõîäà ìåæäóäâóìÿ 1�-ñîñòîÿíèÿìè êâàçèìîëåêóëû ïàðàëëåëåííàïðàâëåíèþ ìåæúÿäåðíîé îñè dfi = d(R)R̂, ãäåR̂ � åäèíè÷íûé âåêòîð â íàïðàâëåíèè ìåæúÿäåð�íîé îñè, ìàòðè÷íûé ýëåìåíò äèïîëüíîãî âçàèìîäåé�ñòâèÿ êâàçèìîëåêóëû ñ âíåøíèì ýëåêòðîìàãíèòíûìïîëåì E = E0Re [e exp(�i!t)℄èíòåíñèâíîñòè I = E20=8� ìîæåò áûòü ïðåäñòàâëåíâ âèäå ïðîèçâåäåíèÿ ðàäèàëüíîé è óãëîâîé ÷àñòåéâçàèìîäåéñòâèÿ:V (R) = V (R̂)V (R); (4)ãäå V (R̂) = �e � R̂; V (R) = (E0=2) d(R):884



ÆÝÒÔ, òîì 128, âûï. 5 (11), 2005 Çàâèñèìîñòü äè��åðåíöèàëüíûõ ñå÷åíèé : : :�àçëîæåíèå �óíêöèé 	(+)ki (R) è 	(�)kf (R) ïî ïàðöè�àëüíûì âîëíàì ïîçâîëÿåò âûðàçèòü àìïëèòóäó ðàñ�ñåÿíèÿ ÷åðåç ýëåìåíòû S-ìàòðèöû ðàññåÿíèÿ:f(�; '; e) = e � f(�; '); f(�; ') =X� e�f�(�; '); (5)ãäå óãëû �; ' çàäàþò íàïðàâëåíèå âåêòîðà êîíå÷�íîãî îòíîñèòåëüíîãî èìïóëüñà ñòàëêèâàþùèõñÿ àòî�ìîâ kf (îñü z ïîëàãàåì íàïðàâëåííîé âäîëü âåêòî�ðà íà÷àëüíîãî îòíîñèòåëüíîãî èìïóëüñà ki). Ñ�åðè�÷åñêèå êîìïîíåíòû àìïëèòóäû ðàññåÿíèÿ çàäàþòñÿ�îðìóëàìèf0(�) = (4kikf )�1=2 �� 1Xl=0 [lSl�1!l � (l + 1)Sl+1!l℄Pl(os �);f�1(�; ') = ��1=p2� exp(�i')f(1)(�);f(1)(�) = (4kikf )�1=2 �� 1Xl=1 [Sl�1!l + Sl+1!l℄P 11 (os �) (6)
è ñâÿçàíû ñ äåêàðòîâûìè êîìïîíåíòàìè ñîîòíîøå�íèÿìè fz(�) = f0(�); fx(�; ') = os'f(1)(�);fy(�; ') = sin'f(1)(�): (7)Ýëåìåíòû S-ìàòðèöû ðàññåÿíèÿ èìåþò âèäSli!lf = �i2� exp hi(Ælii + Ælff )i�� 1Z0 	lfEf (R)V (R)	liEi(R) dR: (8)Çäåñü	lE(R) åñòü ðàäèàëüíûå, ðåãóëÿðíûå â íóëå âå�ùåñòâåííûå âîëíîâûå �óíêöèè, íîðìèðîâàííûå íàÆ-�óíêöèþ îò ýíåðãèè, Æl � �àçû óïðóãîãî ðàññåÿ�íèÿ.Âûðàæåíèÿ (6) íàðÿäó ñ ïîëèíîìàìè Ëåæàí�äðà Pl(os �) ñîäåðæàò ïðèñîåäèíåííûå �óíêöèè Ëå�æàíäðà P 1l (os �), êîòîðûå âîçíèêàþò ïðè âû÷èñëå�íèè ìàòðè÷íîãî ýëåìåíòà óãëîâîé ÷àñòè äèïîëüíî�ãî âçàèìîäåéñòâèÿ V (R̂) â îáêëàäêàõ ñ�åðè÷åñêèõ�óíêöèé, çàäàþùèõ íà÷àëüíîå è êîíå÷íîå âðàùà�òåëüíûå ñîñòîÿíèÿ êâàçèìîëåêóëû. Ïîãëîùåíèå �î�òîíà ïðèâîäèò ê èçìåíåíèþ óãëîâîãî ìîìåíòà îòíî�ñèòåëüíîãî äâèæåíèÿ àòîìîâ l�1! l, êîòîðîå ñîîò�âåòñòâóåò âåòâÿì P è R â òåîðèè èçëó÷åíèÿ ìîëåêóë.Â ñëó÷àå ïðîèçâîëüíîé ëèíåéíîé ïîëÿðèçàöèè,e = ez os �p + ex sin �p os'p + ey sin �p sin'p; (9)

àìïëèòóäà ðàññåÿíèÿ èìååò âèäf(�; '; e) == os �pf0(�) + sin �p os('� 'p)f(1)(�); (10)ïðè ýòîì äè��åðåíöèàëüíîå ñå÷åíèå çàäàåòñÿ �îð�ìóëîéd�(e)d
 = kfki n os2 �pjf0(�)j2++ sin2 �p os2('� 'p)jf(1)(�)j2 ++ sin(2�p) os('� 'p)Re hf0(�)f�(1)(�)io : (11)Ïðîèíòåãðèðîâàâ (11) ïî òåëåñíîìó óãëó 
, ïîëó÷à�åì âûðàæåíèå äëÿ ïîëíîãî ñå÷åíèÿ:�(e) = �k os2 �p + �? sin2 �p; (12)ãäå �k = 2�kfki Z jf0(�)j2 sin � d�;�? = �kfki Z jf(1)(�)j2 sin � d� (13)åñòü ïîëíûå ñå÷åíèÿ äëÿ ñëó÷àåâ, ñîîòâåòñòâåííî,ïàðàëëåëüíîé íà÷àëüíîìó îòíîñèòåëüíîìó èìïóëü�ñó è ïåðïåíäèêóëÿðíîé ïîëÿðèçàöèé. Ìíîæèòåëü1/2 âîçíèêàåò â âûðàæåíèè äëÿ �? ïðè óñðåäíåíèèïî àçèìóòàëüíîìó óãëó '. Ïðîèíòåãðèðîâàâ êâàäðà�òû ìîäóëåé àìïëèòóä, jf0(�)j2 è jf(1)(�)j2, ïî óãëóðàññåÿíèÿ �, ñ ó÷åòîì îðòîãîíàëüíîñòè ïîëèíîìîâËåæàíäðà èìååì�k = �k2i 1Xl=0 12l + 1 jlSl�1!l � (l + 1)Sl+1!lj2 ;�? = �2k2i 1Xl=1 l(l+ 1)2l+ 1 jSl�1!l + Sl+1!lj2 : (14)Óñðåäíÿÿ ïîëíîå ñå÷åíèå (12) ïî ïîëÿðèçàöèÿìèçëó÷åíèÿ èëè ïî íàïðàâëåíèÿì íà÷àëüíîé îòíîñè�òåëüíîé ñêîðîñòè ñòàëêèâàþùèõñÿ àòîìîâ â óñëîâè�ÿõ ãàçîâîé ÿ÷åéêè, ïîëó÷àåì� = �k + 2�?3 == �3k2i 1Xl=0 �(l + 1)jSl!l+1j2 + ljSl!l�1j2� ; (15)ãäå ìíîæèòåëü 2 ïåðåä �? ñîîòâåòñòâóåò äâóì âîç�ìîæíûì ïåðïåíäèêóëÿðíûì ïîëÿðèçàöèÿì.Â ñëó÷àå, êîãäà âåêòîð ïîëÿðèçàöèè e ëåæèò âïëîñêîñòè ñòîëêíîâåíèÿ, ïîëîæèì îñü x â òîé æå885



Å. À. ×åñíîêîâ ÆÝÒÔ, òîì 128, âûï. 5 (11), 2005ïîëóïëîñêîñòè, ÷òî è âåêòîð ïîëÿðèçàöèè ('p = 0),ïðè ýòîì äëÿ íàáëþäàòåëÿ, îðèåíòèðîâàííîãî ãîëî�âîé ïî îñè y è ëèöîì â íàïðàâëåíèè îñè z, ðàññåÿíèþíàëåâî ñîîòâåòñòâóåò ' = 0, à ðàññåÿíèþ íàïðàâî �' = �. Âûðàæåíèÿ äëÿ àìïëèòóäû ðàññåÿíèÿ è äè���åðåíöèàëüíîãî ñå÷åíèÿ ïðèíèìàþò âèäf(�; �p) = os �pf0(�)� sin �pf(1)(�); (16)d�(�p)d
 = kfki � os2�p jf0(�)j2 + sin2�p ��f(1)(�)��2�� sin(2�p)Re hf0(�)f�(1)(�)i� ; (17)ãäå âåðõíèé çíàê îòâå÷àåò ðàññåÿíèþ íàëåâî, íèæ�íèé � ðàññåÿíèþ íàïðàâî.Â ñëó÷àå ïðàâîé èëè ëåâîé êðóãîâîé ïîëÿðèçà�öèè â ïëîñêîñòè ñòîëêíîâåíèÿ,er;l = �ez � iexp2 ; (18)àìïëèòóäà è äè��åðåíöèàëüíîå ñå÷åíèå ðàññåÿíèÿèìåþò âèä fr;l(�) = �f0(�)� if(1)(�)p2 ; (19)d�r;ld
 = kfki �12 jf0(�)j2 + 12 ��f(1)(�)��2 �� Im hf0(�)f�(1)(�)i� : (20)Äëÿ ïðàâîé êðóãîâîé ïîëÿðèçàöèè âåðõíèé çíàê â�îðìóëå (20) ñîîòâåòñòâóåò ðàññåÿíèþ íàëåâî, íèæ�íèé çíàê � ðàññåÿíèþ íàïðàâî, äëÿ ëåâîé êðóãîâîéïîëÿðèçàöèè � íàîáîðîò.2.2. Ïðèáëèæåíèå ÊîíäîíàÂ ðàìêàõ êîíäîíîâñêîãî ïðèáëèæåíèÿ (ñì., íà�ïðèìåð, [2; 10; 11℄) ðàäèàöèîííûå ïåðåõîäû ïðîèñõî�äÿò â ìîìåíòû, êîãäà àòîìû íàõîäÿòñÿ íà óäàëåíèèRC äðóã îò äðóãà. �àäèóñ RC çàâèñèò îò ÷àñòîòûèçëó÷åíèÿ è îïðåäåëÿåòñÿ èç óðàâíåíèÿ�U(RC) = �!; (21)ãäå �U = Ue � Ug � ðàçíîñòü ïîòåíöèàëîâ âîç�áóæäåííîãî è îñíîâíîãî ñîñòîÿíèé, îòñ÷èòàííûõ îòóðîâíåé ýíåðãèè èçîëèðîâàííûõ àòîìîâ, �! � îò�ñòðîéêà ÷àñòîòû èçëó÷åíèÿ ! îò ÷àñòîòû çàïðåùåí�íîãî àòîìíîãî ïåðåõîäà !0. Äëÿ ðàññìàòðèâàåìîé
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�èñ. 1. Ôóíêöèè îòêëîíåíèÿ �in;out(J) è óãëû,çàäàþùèå ïîëîæåíèÿ êîíäîíîâñêèõ âåêòîðîâ�in;out(J), ðàññ÷èòàííûå äëÿ ýíåðãèè ñòîëêíîâåíèÿE = 10�3 àò. åä. ïðè ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèÿõ ÷àñòîòûîòñòðîéêè �! = 5, 50, 250 ñì�1ðåàêöèè (1) ðàçíîñòíûé ïîòåíöèàë �U èìååò ìàê�ñèìóì ïðè R = 4. Ïðè ýòîì óðàâíåíèå (21) â èíòå�ðåñóþùåì íàñ èíòåðâàëå ÷àñòîò �! 2 0�300 ñì�1îïðåäåëÿåò äâå êîíäîíîâñêèå òî÷êè: îäíà èç íèõ íà�õîäèòñÿ ïðè R > 6, âòîðàÿ � ïðè R < 3:5. Â ðà�áîòå [10℄ áûëî ïîêàçàíî, ÷òî ïðè ýíåðãèÿõ ñòîëêíî�âåíèÿ E � 10�3 âêëàäîì îò âòîðîé êîíäîíîâñêîéòî÷êè ìîæíî ïðåíåáðå÷ü è îãðàíè÷èòüñÿ ðàññìîòðå�íèåì ðàäèàöèîííûõ ïåðåõîäîâ ïðè R > 6. Òàêèìîáðàçîì, â ðàìêàõ ïîëóêëàññè÷åñêîãî ðàññìîòðåíèÿðàññåÿíèå íà �èêñèðîâàííûé óãîë � �îðìèðóåòñÿ çàñ÷åò âêëàäà îò äâóõ òðàåêòîðèé ñ óãëîâûìè ìîìåí�òàìè J1;2, êîòîðûå ìîæíî îïðåäåëèòü èç óðàâíåíèé�in;out(J) = �; (22)ãäå �óíêöèè îòêëîíåíèÿ�in;out(J) = � � (�e + �g)(1; J)�� (�e � �g)(RC ; J); (23)�(R; J) = J RZRtp dRR2k(R) ;k(R) =r2�(E � U(R))� J2R2 ;ñîîòâåòñòâóþò òðàåêòîðèÿì, äëÿ êîòîðûõ ðàäèàöè�îííûé ïåðåõîä èìååò ìåñòî ïðè ñáëèæåíèè (in) ëèáîïðè ðàçëåòå (out) àòîìîâ.Íà ðèñ. 1 ïîêàçàíû �óíêöèè îòêëîíåíèÿ �in;outäëÿ ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèé ÷àñòîòû îòñòðîéêè �!.886



ÆÝÒÔ, òîì 128, âûï. 5 (11), 2005 Çàâèñèìîñòü äè��åðåíöèàëüíûõ ñå÷åíèé : : :Ïðè � > �C , ãäå óãîë �C îòâå÷àåò ìàêñèìàëüíî�ìó óãëîâîìó ìîìåíòó JC , äëÿ êîòîðîãî òî÷êà ïå�ðåõîäà RC êëàññè÷åñêè äîñòèæèìà, âêëàä â ðàñ-ñåÿíèå íà óãîë � âíîñÿò in- è out-òðàåêòîðèè. Ïðè�r < � < �C , ãäå �r åñòü ìèíèìóì �óíêöèè îòêëî�íåíèÿ �out, îáå òðàåêòîðèè ñîîòâåòñòâóþò ïåðåõîäóïðè ðàçëåòå. Îáëàñòü óãëîâ � < �r êëàññè÷åñêè íåäî�ñòèæèìà. Ïîñêîëüêó âåëè÷èíû �C è �r áëèçêè, áó�äåì ñ÷èòàòü â äàëüíåéøåì, ÷òî ïîëóêëàññè÷åñêîåêîíäîíîâñêîå ïðèáëèæåíèå ïðèãîäíî äëÿ àíàëèçàäè��åðåíöèàëüíûõ ñå÷åíèé ðàññåÿíèÿ â îáëàñòè óã�ëîâ � > �C , ãäå ðàññåÿíèå îïðåäåëÿåòñÿ ñóììîé âêëà�äîâ îò in- è out-òðàåêòîðèé.Â ñëó÷àå, êîãäà âåêòîð ëèíåéíîé ïîëÿðèçàöèèðàñïîëîæåí â ïëîñêîñòè ñòîëêíîâåíèÿ, âûðàæåíèÿäëÿ àìïëèòóäû è äè��åðåíöèàëüíîãî ñå÷åíèÿ ðàñ�ñåÿíèÿ, ïîëó÷åííûå â ðàìêàõ ïîëóêëàññè÷åñêîãîêîíäîíîâñêîãî ïðèáëèæåíèÿ, èìåþò âèä [2℄fFC(�; �p) = � kikf �1=2 h�1=2in os(�in��p) exp(i�in)++ �1=2out os(�out � �p) exp(i�out)i ; (24)d�FC(�; �p)d
 = �in os2(�in � �p) ++ �out os2(�out � �p) ++ 2(�in�out)1=2 os(�in � �out) os(�in � �p)�� os(�out � �p): (25)Çäåñü �in;out = PL1(Jin;out)Jin;outjdJin;out=d�jk2i sin �ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé îäíîòðàåêòîðíûå ñå÷åíèÿ ðàññå�ÿíèÿ, ïîëó÷åííûå áåç ó÷åòà ñ�åðè÷åñêè-íåñèììåò-ðè÷íîé ÷àñòè âçàèìîäåéñòâèÿ V (R̂),PL1 = 2��V 2CkC�FCåñòü âåðîÿòíîñòü Ëàíäàó, âû÷èñëåííàÿ äëÿ îä�íîêðàòíîãî ïðîõîæäåíèÿ îáëàñòè íåàäèàáàòè÷�íîñòè [17℄, VC = V (RC) � ìàòðè÷íûé ýëåìåíòâçàèìîäåéñòâèÿ â òî÷êå ïåðåñå÷åíèÿ òåðìîâ RC ,�FC = (U 0g � U 0e)(RC)åñòü ðàçíîñòü ñèë â òî÷êåRC , kC = ke(RC) = kg(RC)�èìïóëüñ îòíîñèòåëüíîãî äâèæåíèÿ àòîìîâ â òî÷êåRC . Ôàçû �in;out îïðåäåëÿþòñÿ �îðìóëàìè�in;out = 2Æin;out(Jin;out)� �Jin;out � �4 ; (26)

2Æin;out(J) = ÆJe + ÆJg � (Se � Sg)(RC); (27)ãäå S(R) = RZRtp k(R) dRåñòü êëàññè÷åñêèå �óíêöèè äåéñòâèÿ, ÆJ ïðåäñòàâ�ëÿþò ñîáîé êâàçèêëàññè÷åñêèå ÂÊÁ-àñèìïòîòèêèäëÿ �àç ðàññåÿíèÿ Æl. Óãëû �in;out çàäàþò íàïðàâëå�íèÿ êîíäîíîâñêèõ âåêòîðîâ Rin;outC , ò. å. ïîëîæåíèÿìåæúÿäåðíîé îñè â ìîìåíòû ðàäèàöèîííûõ ïåðåõî�äîâ �in;out(J) = � � �g(1; J)� �g(RC ; J): (28)Íà ðèñ. 1 ïðèâåäåíû �óíêöèè �in;out(J) äëÿ ðàçëè÷�íûõ ÷àñòîò èçëó÷åíèÿ.Ôîðìóëû (24), (25) ñîîòâåòñòâóþò ðàññåÿíèþ íà�ëåâî (' = 0), ïðè ðàññìîòðåíèè ðàññåÿíèÿ â ïðà�âóþ ïîëóïëîñêîñòü (' = �) ñëåäóåò çàìåíèòü �p íà�� �p. Ìíîæèòåëè os(�in;out� �p) ïðåäñòàâëÿþò ñî�áîé óãëîâóþ ÷àñòü îïåðàòîðà äèïîëüíîãî âçàèìîäåé�ñòâèÿ V (R̂).Â ñëó÷àå ïðàâîé èëè ëåâîé êðóãîâîé ïîëÿðèçà�öèè â ïëîñêîñòè ñòîëêíîâåíèÿ äè��åðåíöèàëüíîåñå÷åíèå ðàññåÿíèÿ èìååò âèäd�FCr;ld
 = �in2 + �out2 ++ (�in�out)1=2 os (�in � �out � (�in � �out)) : (29)Ïîëíûå ñå÷åíèÿ ðàññåÿíèÿ äëÿ ñëó÷àåâ ïàðàëëåëü�íîé è ïåðïåíäèêóëÿðíîé ëèíåéíûõ ïîëÿðèçàöèé çà�äàþòñÿ �îðìóëàìè�FCk = 2�k2i JCZ0 PL1(J) �os2 �in + os2 �out� J dJ;�FC? = �k2i JCZ0 PL1(J) �sin2 �in + sin2 �out� J dJ: (30)
Ñëîæèâ �FCk =3 è 2�FC? =3, ïîëó÷èì õîðîøî èç�âåñòíîå âûðàæåíèå äëÿ ïîëíîãî ñå÷åíèÿ íåàäèàáà�òè÷åñêîãî ïåðåõîäà (ñì., íàïðèìåð, [18℄), â êîòîðîìêîý��èöèåíò 1/3 ñîîòâåòñòâóåò òîìó, ÷òî â óñëîâè�ÿõ ãàçîâîé ÿ÷åéêè â ñðåäíåì òîëüêî òðåòü êâàçèìî�ëåêóë èìåþò äèïîëüíûé ìîìåíò, îðèåíòèðîâàííûéâäîëü âåêòîðà ïîëÿðèçàöèè.887



Å. À. ×åñíîêîâ ÆÝÒÔ, òîì 128, âûï. 5 (11), 20053. �ÅÇÓËÜÒÀÒÛ �ÀÑ×ÅÒÎÂ3.1. Ïîëíûå ñå÷åíèÿ ðàññåÿíèÿ�àñ÷åò äè��åðåíöèàëüíûõ (11) è ïîëíûõ (14)ñå÷åíèé ðàññåÿíèÿ ñâîäèòñÿ ê âû÷èñëåíèþ ýëåìåí�òîâ S-ìàòðèöû (8) è ïîñëåäóþùåìó ñóììèðîâàíèþïî ïàðöèàëüíûì ñå÷åíèÿì. Äëÿ ðàññìàòðèâàåìîéýíåðãèè ñòîëêíîâåíèÿ E = 10�3 àò. åä. ïðè ñóììè�ðîâàíèè ñëåäóåò ó÷èòûâàòü ïîðÿäêà 40 ïàðöèàëü�íûõ âîëí (ñì. ðèñ. 1). Ïîñêîëüêó ïîòåíöèàëû âçà�èìîäåéñòâèÿ àòîìîâ êàê â îñíîâíîì, òàê è â âîç-áóæäåííîì ñîñòîÿíèÿõ êâàçèìîëåêóëû ÿâëÿþòñÿ ñó�ãóáî îòòàëêèâàòåëüíûìè, ÷òî èñêëþ÷àåò âîçìîæ�íîñòü ý��åêòîâ ¾îðáèòèðîâàíèÿ¿, à òàêæå îáðàçîâà�íèå êâàçèñâÿçàííûõ ñîñòîÿíèé, âû÷èñëåíèå ýëåìåí�òîâ S-ìàòðèöû ðàññåÿíèÿ ìîæíî ñóùåñòâåííî óïðî�ñòèòü, èñïîëüçóÿ ðàâíîìåðíûå àïïðîêñèìàöèè Ëàí�ãåðà (ñì., íàïðèìåð, [19℄) äëÿ ðàäèàëüíûõ âîëíîâûõ�óíêöèé íà÷àëüíîãî è êîíå÷íîãî ñîñòîÿíèé:	lE(R) = (2�)1=2� �(R)k2(R)�1=4 Ai (��(R)) ; (31)ãäå �(R) = �32S(R)�2=3 ;Ai åñòü �óíêöèÿ Ýéðè.�åçóëüòàòû ðàñ÷åòà ïîëíûõ ñå÷åíèé ïî �îðìó�ëàì (14), (8) ïðèâåäåíû íà ðèñ. 2. Â ãîëóáîì êðû�ëå çàïðåùåííîé ñïåêòðàëüíîé ëèíèè ñå÷åíèå äëÿïåðïåíäèêóëÿðíîé ïîëÿðèçàöèè ïðåîáëàäàåò íàäñå÷åíèåì äëÿ ïàðàëëåëüíîé ïîëÿðèçàöèè. Ïî ìå�ðå óìåíüøåíèÿ ÷àñòîòû îòñòðîéêè ðàçëè÷èå ìåæ�äó ñå÷åíèÿìè äëÿ ïàðàëëåëüíîé è ïåðïåíäèêóëÿð�íîé ïîëÿðèçàöèé ñòðåìèòñÿ ê íóëþ, òàê ÷òî ïðè�! = �14 ñì�1 ñå÷åíèå ñòàíîâèòñÿ íå çàâèñÿùèìîò ïîëÿðèçàöèè. Ïðè äàëüíåéøåì óìåíüøåíèè ÷àñ�òîòû ñèòóàöèÿ ìåíÿåòñÿ è ñå÷åíèå ïàðàëëåëüíîé ïî�ëÿðèçàöèè íà÷èíàåò ïðåîáëàäàòü íàä ñå÷åíèåì ïåð�ïåíäèêóëÿðíîé ïîëÿðèçàöèè.Îòíîñèòåëüíîå ïîâåäåíèå ñå÷åíèé äëÿ ïàðàë�ëåëüíîé è ïåðïåíäèêóëÿðíîé ïîëÿðèçàöèé â ãîëó�áîì êðûëå ìîæíî ïîíÿòü íà îñíîâå ïîëóêëàññè÷å�ñêîãî êîíäîíîâñêîãî ïðèáëèæåíèÿ (30). Ïîñêîëüêóâçàèìîäåéñòâèå àòîìîâ â îñíîâíîì ñîñòîÿíèè ÿâëÿ�åòñÿ êîðîòêîäåéñòâóþùèì, â ïåðâîì ïðèáëèæåíèèìîæíî ïîëîæèòü Ug � 0, ïðè ýòîì ïîëîæåíèÿ êîí�äîíîâñêèõ âåêòîðîâ îïðåäåëÿþòñÿ ïðîñòûìè �îðìó�ëàìè:�in = � � arsin JkiRC ; �out = arsin JkiRC : (32)

Ïîäñòàâëÿÿ �in;out èç (32) â âûðàæåíèÿ (30) è èíòå�ãðèðóÿ ïî óãëîâîìó ìîìåíòó, ïîëó÷àåì �FCk = �FC? .Òàêèì îáðàçîì, ïðè îòñóòñòâèè âçàèìîäåéñòâèÿìåæäó àòîìàìè â îñíîâíîì ñîñòîÿíèè ïîëíîå ñå÷å�íèå îêàçûâàåòñÿ íå çàâèñÿùèì îò ïîëÿðèçàöèè èç�ëó÷åíèÿ. Ó÷åò êîðîòêîäåéñòâóþùåãî îòòàëêèâàíèÿâ ïîòåíöèàëå îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ ïðèâîäèò ê óâå�ëè÷åíèþ ìíîæèòåëÿ sin2 �out è, ñîîòâåòñòâåííî, êóìåíüøåíèþ os2 �out äëÿ ìàëûõ ïðèöåëüíûõ ïàðà�ìåòðîâ b < 6 (J < 20), ïðè ýòîì ñå÷åíèå �FC? ñòàíî�âèòñÿ áîëüøå ñå÷åíèÿ �FCk . Ïî ìåðå óìåíüøåíèÿ ÷àñ�òîòû îòñòðîéêè �! êîíäîíîâñêèé ðàäèóñ RC ñòðå�ìèòñÿ ê áåñêîíå÷íîñòè, ïðè ýòîì ðàñòåò îáëàñòü ïðè�öåëüíûõ ïàðàìåòðîâ, äàþùèõ âêëàä â ñå÷åíèå, òàê÷òî îòíîñèòåëüíûé âêëàä îò îáëàñòè ìàëûõ ïðè�öåëüíûõ ïàðàìåòðîâ, êîòîðûì è îïðåäåëÿåòñÿ ðàç�ëè÷èå ìåæäó �? è �k, ñòàíîâèòñÿ âñå ìåíåå ñóùå�ñòâåííûì.Íà ðèñ. 3 ïðèâåäåíû ïàðöèàëüíûå ñå÷åíèÿ äëÿïàðàëëåëüíîé è ïåðïåíäèêóëÿðíîé ïîëÿðèçàöèé.Ìîæíî îòìåòèòü ñëåäóþùèå îñîáåííîñòè, êîòîðûåèìåþò ìåñòî äëÿ âñåõ ÷àñòîò èçëó÷åíèÿ. Âî-ïåðâûõ,ñå÷åíèå �l? îáðàùàåòñÿ â íóëü ïðè l = 0. Âî-âòîðûõ,ñå÷åíèå �l? ïðåîáëàäàåò íàä �lk â îáëàñòè áîëüøèõl, â òî âðåìÿ êàê äëÿ ìàëûõ l èìååò ìåñòî îáðàòíàÿñèòóàöèÿ. Äåéñòâèòåëüíî, ðàäèàöèîííûå ïåðåõîäûäëÿ òðàåêòîðèé ñ áîëüøèìè ïðèöåëüíûìè ïàðàìåò�ðàìè ïðîèñõîäÿò ïðè ïîëîæåíèÿõ ìåæúÿäåðíîé îñè,áëèçêèõ ê ïîëîæåíèþ, ïåðïåíäèêóëÿðíîìó âåêòîðóíà÷àëüíîé îòíîñèòåëüíîé ñêîðîñòè ñòàëêèâàþùèõñÿàòîìîâ, ïðè ýòîì äèïîëüíîå âçàèìîäåéñòâèå ìàêñè�ìàëüíî äëÿ èçëó÷åíèÿ, ïîëÿðèçîâàííîãî ïåðïåíäè�êóëÿðíî. Â ñëó÷àå ìàëûõ ïðèöåëüíûõ ïàðàìåòðîâ �íàîáîðîò, ïîëîæåíèÿ ìåæúÿäåðíîé îñè â ìîìåíòûðàäèàöèîííûõ ïåðåõîäîâ áëèçêè ê ïàðàëëåëüíîìó.3.2. Äè��åðåíöèàëüíûå ñå÷åíèÿÍà ðèñ. 4 ïîêàçàíû äè��åðåíöèàëüíûå ñå÷åíèÿ�z(�) è �x(�), ðàññ÷èòàííûå äëÿ ñëó÷àåâ ïàðàëëåëü�íîé è ïåðïåíäèêóëÿðíîé ëèíåéíûõ ïîëÿðèçàöèé âïëîñêîñòè ñòîëêíîâåíèÿ (' = 'p). �èñóíêè äåìîí�ñòðèðóþò ñèëüíîå ðàçëè÷èå ñå÷åíèé �z(�) è �x(�)êàê â îáëàñòè ãîëóáîãî, òàê è â îáëàñòè êðàñíîãîêðûëà çàïðåùåííîé ñïåêòðàëüíîé ëèíèè. Õàðàêòåð�íîé îñîáåííîñòüþ ñå÷åíèÿ �x(�) ÿâëÿåòñÿ îáðàùåíèååãî â íóëü ïðè � = 0. Äåéñòâèòåëüíî, äëÿ ïåðåõî�äîâ 1S ! 1S èçëó÷åíèå �îòîíà ñ ïðîåêöèåé ñïèíàmph = �1 ïðèâîäèò ê èçìåíåíèþ ïðîåêöèè óãëîâî�ãî ìîìåíòà îòíîñèòåëüíîãî äâèæåíèÿ àòîìîâ m íà�1, ÷òî íåâîçìîæíî ïðè ñòðîãîì ðàññåÿíèè âïåðåä(äëÿ � = 0 èìååì mi = mf = 0). Ñå÷åíèå �z(�),888
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�èñ. 2. Ïîëíûå ñå÷åíèÿ ïîãëîùåíèÿ �k (ñïëîøíûå ëèíèè) è �? (øòðèõîâûå ëèíèè), ðàññ÷èòàííûå äëÿ ýíåðãèèñòîëêíîâåíèÿ E = 10�3 àò. åä.; à � ãîëóáîå êðûëî, á � êðàñíîå êðûëî çàïðåùåííîé ëèíèè
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�èñ. 3. Ïàðöèàëüíûå ñå÷åíèÿ �lk (ñïëîøíûå ëèíèè) è �l? (øòðèõîâûå ëèíèè) êàê �óíêöèè óãëîâîãî ìîìåíòà l, ðàñ-ñ÷èòàííûå äëÿ ýíåðãèè ñòîëêíîâåíèÿ E = 10�3 àò. åä. ïðè ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèÿõ ÷àñòîòû îòñòðîéêè: �! = 50 (à),�50 (á) ñì�1íàîáîðîò, èìååò ïðè � = 0 ÿðêî âûðàæåííûé ìàêñè�ìóì, ïðèðîäà êîòîðîãî àíàëîãè÷íà ý��åêòó ñèÿíèÿ.Ïðè ìàëûõ îòñòðîéêàõ ÷àñòîòû �!, êîãäà ðàäóæ�íûé óãîë �r áëèçîê ê íóëþ (ñì. ðèñ. 1), ïðàêòè÷åñêèâñå ÷àñòèöû, ïåðåøåäøèå â âîçáóæäåííîå ñîñòîÿíèåïðè ðàçëåòå, ðàññåèâàþòñÿ íà ìàëûå óãëû, ïðè ýòîìáîëüøàÿ ÷àñòü ñå÷åíèÿ �z îêàçûâàåòñÿ ñîñðåäîòî÷å�íà â îáëàñòè öåíòðàëüíîãî ìàêñèìóìà.�èñóíêè 5, 6 äåìîíñòðèðóþò ëåâî-ïðàâóþ àñèì�ìåòðèþ ðàññåÿíèÿ â ïëîñêîñòè, îáðàçîâàííîé âåêòî�ðàìè ki è e äëÿ ñëó÷àåâ ëèíåéíîé è êðóãîâîé ïîëÿ�ðèçàöèé. Íà ðèñ. 5 ïðèâåäåíû äè��åðåíöèàëüíûåñå÷åíèÿ, ðàññ÷èòàííûå ïî �îðìóëå (17) äëÿ çíà÷å�íèÿ óãëà ïîëÿðèçàöèè �p = 45Æ. Ëåâî-ïðàâàÿ àñèì�ìåòðèÿ ðàññåÿíèÿ ñâÿçàíà ñ àñèììåòðè÷íûì ïîëîæå�íèåì âåêòîðà ïîëÿðèçàöèè â ïëîñêîñòè ðàññåÿíèÿ.

Òàê, â îáëàñòè ïàðàìåòðîâ, äîïóñêàþùåé èñïîëüçî�âàíèå êîíäîíîâñêîãî ïðèáëèæåíèÿ, ðàññåÿíèå êàêâ ëåâóþ, òàê è â ïðàâóþ ïîëóïëîñêîñòü îïðåäåëÿ�åòñÿ �îðìóëîé (25), îäíàêî, êàê îòìå÷àëîñü âû�øå, ïðè ðàññìîòðåíèè ðàññåÿíèÿ â ïðàâóþ ïîëó�ïëîñêîñòü óãîë ïîëÿðèçàöèè �p ñëåäóåò çàìåíèòü íà���p. Èíòåðåñíîé îñîáåííîñòüþ äè��åðåíöèàëüíî�ãî ñå÷åíèÿ ÿâëÿåòñÿ èñ÷åçíîâåíèå àñèììåòðèè ðàñ�ñåÿíèÿ â îáëàñòè ìàëûõ çíà÷åíèé � ïðè �! � 0(ðèñ. 5á ). Êàê ïîêàçûâàþò áîëåå òî÷íûå ðàñ÷åòû,äëÿ E = 220 ñì�1 = 10�3 aò. åä. àñèììåòðèÿ èñ�÷åçàåò ïðè �! = 0:3 ñì�1, äëÿ E = 100 ñì�1 �ïðè �! = �2:3 ñì�1. Óêàçàííàÿ âûøå îñîáåííîñòüñâÿçàíà ñ èíòåð�åðåíöèåé ïîòîêîâ ÷àñòèö, ðàññåÿí�íûõ â ðàçëè÷íûõ ïîëóïëîñêîñòÿõ, è íå ìîæåò áûòüîáúÿñíåíà â ðàìêàõ êëàññè÷åñêèõ ïðåäñòàâëåíèé î889
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�; ãðàä. �; ãðàä.�èñ. 4. Äè��åðåíöèàëüíûå ñå÷åíèÿ qz(�) = (d�z=d
)=� (ñïëîøíûå ëèíèè) è qx(�) = (d�x=d
)=� (øòðèõîâûå ëè-íèè), ðàññ÷èòàííûå äëÿ äâóõ âçàèìíîïåðïåíäèêóëÿðíûõ ïîëÿðèçàöèé â ïëîñêîñòè ñòîëêíîâåíèÿ. �àñ÷åò âûïîëíåíäëÿ ýíåðãèè ñòîëêíîâåíèÿ E = 10�3 àò. åä. ïðè ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèÿõ ÷àñòîòû îòñòðîéêè: �! = 50 (à), �50 (á )ñì�1. Ñå÷åíèÿ íîðìèðîâàíû óñëîâèåì 2�3 �R0 (qx + qz) sin � d� = 1
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�; ãðàä.�; ãðàä.�; ãðàä.�èñ. 5. Äè��åðåíöèàëüíûå ñå÷åíèÿ q(�; �p) = (d�(�p)=d
)=�, ðàññ÷èòàííûå äëÿ ëèíåéíîé ïîëÿðèçàöèè �p = 45Æâ ïëîñêîñòè ñòîëêíîâåíèÿ. �àñ÷åò âûïîëíåí äëÿ ýíåðãèè ñòîëêíîâåíèÿ E = 10�3 àò. åä. ïðè ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèÿõ÷àñòîòû îòñòðîéêè: �! = 50 (à), 0 (á ), �50 (â) ñì�1. Îòðèöàòåëüíûå çíà÷åíèÿ � ñîîòâåòñòâóþò ðàññåÿíèþ íàëåâî,ïîëîæèòåëüíûå � ðàññåÿíèþ íàïðàâî. Ñå÷åíèÿ íîðìèðîâàíû óñëîâèåì 2�3 �R�� q sin j�j d� = 1ðàññåÿíèè. Òåì íå ìåíåå ìîæíî ïðåäëîæèòü êà÷å�ñòâåííóþ èíòåðïðåòàöèþ, îñíîâàííóþ íà ïðèáëèæå�íèè Êîíäîíà.Êàê ñëåäóåò èç �îðìóëû (17), ëåâî-ïðàâàÿ àñèì�ìåòðèÿ ðàññåÿíèÿ èñ÷åçàåò â ñëó÷àå, êîãäà âåùå�ñòâåííàÿ ÷àñòü ïðîèçâåäåíèÿ f0(�)f�(1)(�) îáðàùàåò�ñÿ â íóëü. Çàìåíèì �óíêöèè Ëåæàíäðà â �îðìóëàõ(6) èõ àñèìïòîòè÷åñêèìè âûðàæåíèÿìè ïðè ìàëûõ� (ñì., íàïðèìåð, [20℄). Ñ òî÷íîñòüþ äî ïåðâîãî ïî�ðÿäêà ïî � èìååìPl(os �) � 1; P 1l (os �) � l(l+ 1)�2 :Ó÷èòûâàÿ òàêæå, ÷òî ðàññåÿíèå íà ìàëûå óãëû îïðå�äåëÿåòñÿ áîëüøèìè l (â íàøåì ñëó÷àå l > 20, ñì.

ðèñ. 1), è ïðîâîäÿ ñòàíäàðòíóþ äëÿ áîëüøèõ l çàìå�íó ñóììèðîâàíèÿ èíòåãðèðîâàíèåì, ïîëó÷àåìf0(�) = (4kikf )�1=2 1Z0 (Sl�1!l � Sl+1!l)J dJ;f(1)(�) = (4kikf )�1=2 �2 �� 1Z0 (Sl�1!l + Sl+1!l)J2 dJ: (33)
Âîñïîëüçîâàâøèñü êîíäîíîâñêîé àïïðîêñèìàöèåéäëÿ ýëåìåíòîâ S-ìàòðèöû (ñì., íàïðèìåð, [11℄),ó÷èòûâàÿ, ÷òî890
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0:10:20:30:4 à á
�; ãðàä. �; ãðàä.�èñ. 6. Äè��åðåíöèàëüíûå ñå÷åíèÿ qr;l(�) = (d�r;l=d
)=�, ðàññ÷èòàííûå äëÿ ïðàâîé (ñïëîøíûå ëèíèè) è ëåâîé(øòðèõîâûå ëèíèè) êðóãîâûõ ïîëÿðèçàöèé â ïëîñêîñòè ñòîëêíîâåíèÿ. �àñ÷åò âûïîëíåí äëÿ ýíåðãèè ñòîëêíîâåíèÿE = 10�3 àò. åä. ïðè ðàçëè÷íûõ çíà÷åíèÿõ ÷àñòîòû îòñòðîéêè: �! = 250 (à), 0 (á ) ñì�1. Îòðèöàòåëüíûå çíà-÷åíèÿ � ñîîòâåòñòâóþò ðàññåÿíèþ íàëåâî, ïîëîæèòåëüíûå � ðàññåÿíèþ íàïðàâî. Ñå÷åíèÿ íîðìèðîâàíû óñëîâèåì2�3 �R�� qr;l sin j�j d� = 12Æin;out(J � 1! J) == 2Æin;out(J ! J)� ��in;out(J)� �2� ;à òàêæå ïðèíèìàÿ âî âíèìàíèå, ÷òî ðàññåÿíèå íàìàëûå óãëû �îðìèðóåòñÿ ãëàâíûì îáðàçîì çà ñ÷åòàòîìîâ, ïåðåøåäøèõ â âîçáóæäåííîå ñîñòîÿíèå ïðèðàçëåòå, ïîëó÷àåìf0(�) = �i exp i�4 (kikf )�1=2 �� JCZ0 P 1=2L1 exp(i2Æout) os �outJ dJ;f(1)(�) = � exp i�4 (kikf )�1=2 �2 �� JCZ0 P 1=2L1 exp(i2Æout) sin �outJ2 dJ: (34)

Êàê âèäíî íà ðèñ. 1, ïðè �! ! 0 �óíêöèÿ îòêëîíå�íèÿ �out ïðàêòè÷åñêè ðàâíà íóëþ â îáëàñòè J > 20,òàê ÷òî �àçà ðàññåÿíèÿ2Æout = Z �outdJáëèçêà ê ïîñòîÿííîé âî âñåé îáëàñòè èíòåãðèðîâà�íèÿ, ñóùåñòâåííîé äëÿ ìàëûõ �. Âûíîñÿ exp(i2Æout)èç-ïîä çíàêîâ èíòåãðèðîâàíèÿ, ïîëó÷àåì, ÷òî êîì�ïëåêñíûå �àçû äëÿ àìïëèòóä ðàññåÿíèÿ f0 è f(1)îòëè÷àþòñÿ íà �=2, ïðè ýòîì Re[f0f�(1)℄ = 0. Òàêèìîáðàçîì, ìû ïðèõîäèì ê çàêëþ÷åíèþ, ÷òî èñ÷åçíîâå�íèå ëåâî-ïðàâîé àñèììåòðèè ðàññåÿíèÿ ïðè �! � 0

èìååò òî æå ïðîèñõîæäåíèå, ÷òî è âñïëåñê äè��å�ðåíöèàëüíîãî ñå÷åíèÿ �z(�) ïðè � = 0, è íåïîñðåä�ñòâåííî ñâÿçàíî ñ êîðîòêîäåéñòâóþùèì õàðàêòåðîìâçàèìîäåéñòâèÿ àòîìîâ â îñíîâíîì ñîñòîÿíèè.Íà ðèñ. 6 ïîêàçàíû äè��åðåíöèàëüíûå ñå÷åíèÿ,ðàññ÷èòàííûå ïî �îðìóëå (20) äëÿ ñëó÷àåâ ëåâîéè ïðàâîé êðóãîâûõ ïîëÿðèçàöèé â ïëîñêîñòè ðàññåÿ�íèÿ. Ñå÷åíèÿ äåìîíñòðèðóþò ñäâèã îñöèëëÿöèîííîéñòðóêòóðû âëåâî äëÿ ñëó÷àÿ ïðàâîé êðóãîâîé ïîëÿ�ðèçàöèè è âïðàâî äëÿ ñëó÷àÿ ëåâîé êðóãîâîé ïîëÿ�ðèçàöèè, ÷òî ñîãëàñóåòñÿ ñ ðåçóëüòàòîì ðàáîòû [2℄.Èñõîäÿ èç �îðìóëû (29), ìîæíî ïîëó÷èòü ïðîñòóþïîëóêëàññè÷åñêóþ îöåíêó äëÿ âåëè÷èíû ñäâèãà ��ìåæäó îñöèëëÿöèîííûìè ñòðóêòóðàìè ñå÷åíèé, ñî�îòâåòñòâóþùèõ ïðàâîé è ëåâîé êðóãîâûì ïîëÿðèçà�öèÿì: �� = 2 �in � �outJin � Jout : (35)Êàê ïîêàçûâàþò ñðàâíèòåëüíûå ðàñ÷åòû, äàííàÿîöåíêà ñ ïîãðåøíîñòüþ â ïðåäåëàõ 5% ïîçâîëÿåòîïðåäåëèòü ñäâèã ìåæäó ìàêñèìóìàìè äè��åðåíöè�àëüíûõ ñå÷åíèé äëÿ ïðàâîé è ëåâîé êðóãîâûõ ïîëÿ�ðèçàöèé â îáëàñòè óãëîâ � > �C .4. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÈñïîëüçîâàíèå ïåðâîãî ïîðÿäêà ìåòîäà èñêàæåí�íûõ âîëí â êîìáèíàöèè ñ ðàâíîìåðíîé àïïðîêñè�891



Å. À. ×åñíîêîâ ÆÝÒÔ, òîì 128, âûï. 5 (11), 2005ìàöèåé Ëàíãåðà äëÿ ðàäèàëüíûõ âîëíîâûõ �óíê�öèé íà÷àëüíîãî è êîíå÷íîãî ñîñòîÿíèé êâàçèìîëåêó�ëû ïîçâîëèëî ïðè ðàçíûõ ïîëÿðèçàöèÿõ èçëó÷åíèÿðàññ÷èòàòü äè��åðåíöèàëüíûå è ïîëíûå ñå÷åíèÿïðîöåññà ðàäèàöèîííî-ñòîëêíîâèòåëüíîãî âîçáóæäå�íèÿ ìåòàñòàáèëüíîãî ñîñòîÿíèÿ îäíîãî èç ñòàëêè�âàþùèõñÿ àòîìîâ â øèðîêîé îáëàñòè ÷àñòîò èçëó�÷åíèÿ, âêëþ÷àþùåé îáà êðûëà è öåíòð ëèíèè çà�ïðåùåííîãî àòîìíîãî ïåðåõîäà. Ïðåäëîæåííûé ïîä�õîä íàêëàäûâàåò îïðåäåëåííûå îãðàíè÷åíèÿ íà îá�ëàñòü äîïóñòèìûõ ýíåðãèé ñòîëêíîâåíèÿ è èíòåí�ñèâíîñòåé èçëó÷åíèÿ. Îöåíêà ìàòðè÷íîãî ýëåìåíòàâçàèìîäåéñòâèÿ ïîêàçûâàåò, ÷òî ïðè ýíåðãèÿõ ñòîëê�íîâåíèÿ E � 10�3 àò. åä. âåðõíÿÿ ãðàíèöà äëÿ èí�òåíñèâíîñòåé èçëó÷åíèÿ, äîïóñêàþùèõ èñïîëüçîâà�íèå ìåòîäà èñêàæåííûõ âîëí, ñîñòàâëÿåò âåëè÷èíóïîðÿäêà 1011 Âò/ñì2. Ñî ñâîåé ñòîðîíû, èñïîëüçî�âàíèå àïïðîêñèìàöèè Ëàíãåðà äëÿ âîëíîâûõ �óíê�öèé èñêëþ÷àåò èç ðàññìîòðåíèÿ ý��åêòû, ñâÿçàí�íûå ñ ¾îðáèòèðîâàíèåì¿ è ðåçîíàíñíûì ðàññåÿíè�åì íà êâàçèäèñêðåòíûõ óðîâíÿõ. Ïîñëåäíåå îáñòî�ÿòåëüñòâî óñòàíàâëèâàåò íèæíþþ ãðàíèöó äëÿ äî�ïóñòèìûõ ýíåðãèé ñòîëêíîâåíèÿ, êîòîðàÿ ñðàâíèìàñ ãëóáèíîé ïîòåíöèàëüíûõ ÿì, îáóñëîâëåííûõ ñèëà�ìè ïîëÿðèçàöèîííîãî ïðèòÿæåíèÿ ìåæäó àòîìàìè,è äëÿ ðàññìîòðåííîé ðåàêöèè (1) ñîñòàâëÿåò âåëè÷è�íó ïîðÿäêà 20 ñì�1.Ïðèâëå÷åíèå êîíäîíîâñêîãî ïðèáëèæåíèÿ äà�ëî âîçìîæíîñòü êà÷åñòâåííî èíòåðïðåòèðîâàòü ðÿäîñîáåííîñòåé ïîëíûõ è äè��åðåíöèàëüíûõ ñå÷åíèéâ îáëàñòè ãîëóáîãî êðûëà çàïðåùåííîé ñïåêòðàëü�íîé ëèíèè, â òî æå âðåìÿ êîíäîíîâñêîå ïðèáëè�æåíèå íå ïîçâîëÿåò ïðàâèëüíî èíòåðïðåòèðîâàòüñòðóêòóðó ñå÷åíèé â îáëàñòè êðàñíîãî êðûëà. Òà�êàÿ èíòåðïðåòàöèÿ ìîæåò îêàçàòüñÿ âîçìîæíîé íàîñíîâå ðàâíîìåðíîãî êâàçèêëàññè÷åñêîãî ïðèáëèæå�íèÿ [10�12; 21℄, îáîáùåííîãî íà ñëó÷àé ñ�åðè÷åñ-êè-íåñèììåòðè÷íîãî âçàèìîäåéñòâèÿ àòîìîâ.Â çàêëþ÷åíèå õî÷åòñÿ îòìåòèòü àêòóàëüíîñòüïåðâîãî â ìèðå ýêñïåðèìåíòà ïî èññëåäîâàíèþ óã�ëîâûõ ðàñïðåäåëåíèé àòîìîâ, �îðìèðóåìûõ â õîäåðåàêöèè (1) èëè àíàëîãè÷íîé ðåàêöèè, ïðèâîäÿùåéê âîçáóæäåíèþ ìåòàñòàáèëüíîãî ñîñòîÿíèÿ îäíîãîèç ñòàëêèâàþùèõñÿ àòîìîâ.�àáîòà âûïîëíåíà ïðè �èíàíñîâîé ïîä�äåðæêå Ìèíèñòåðñòâà îáðàçîâàíèÿ �Ô (ãðàíòPD02-1.2-377) è àäìèíèñòðàöèè Ñàíêò-Ïåòåðáóðãà(ãðàíò PD03-1.2-193).

ËÈÒÅ�ÀÒÓ�À1. J. Grosser, O. Hoffmann, C. Rakete, and F. Reben-trost, J. Phys. Chem. A 101, 7627 (1997).2. F. Rebentrost, S. Klose, and J. Grosser, Eur. Phys. J.D 1, 277 (1998).3. J. Grosser, O. Hoffmann, W. F. Shulze, and F. Re-bentrost, J. Chem. Phys. 111, 2853 (1999).4. J. Grosser, O. Hoffmann, S. Klose, and F. Rebentrost,Europhys. Lett. 39, 147 (1997).5. J. Grosser, O. Hoffmann, and F. Rebentrost, J. Phys.B 33, L577 (2000).6. P. D. Kleiber and K. M. Sando, Phys. Rev. A 35, 3715(1987).7. P. D. Kleiber, A. K. Flether, and K. M. Sando, Phys.Rev. A 37, 3584 (1988).8. T. Kurosawa, K. Ohmori, H. Chiba et al., J. Chem.Phys. 108, 8101 (1998).9. E. Bihoutskaya, A. Devdariani, K. Ohmori et al., J.Phys. B 34, 2301 (2001).10. À. Ç. Äåâäàðèàíè, À. Ë. Çàãðåáèí, Ô. �åáåíòðîñò èäð., ÆÝÒÔ 122, 481 (2002).11. À. Ç. Äåâäàðèàíè, Å. À. ×åñíîêîâ, â ñá. Ëàçåðíûå èñ�ñëåäîâàíèÿ â Ñàíêò-Ïåòåðáóðãñêîì ãîñóäàðñòâåí�íîì óíèâåðñèòåòå, ÍÈÈ ¾�îññèéñêèé Öåíòð ëàçåð�íîé �èçèêè¿, Ñàíêò-Ïåòåðáóðã (2001), ñ. 145.12. À. Ç. Äåâäàðèàíè, Å. À. ×åñíîêîâ, Õèì. �èçèêà 22,109 (2003).13. M. Keil, L. J. Danielson, U. Buk et al., J. Chem. Phys.89, 2866 (1988).14. H. Haberland, W. Konz, and P. Oesterlin, J. Phys.B 15, 2969 (1982).15. À. Ë. Çàãðåáèí, Ñ. È. Öåðêîâíûé, Îïò. è ñïåêòð. 79,556 (1995).16. Í. Ìîòò, �. Ìåññè, Òåîðèÿ àòîìíûõ ñòîëêíîâåíèé,Èçä-âî èíîñòð. ëèò., Ìîñêâà (1951), ñ. 180.17. Ë. Ä. Ëàíäàó, Å. Ì. Ëè�øèö, Êâàíòîâàÿ ìåõàíèêà,Íàóêà, Ìîñêâà (1989), ñ. 656.18. Å. Å. Íèêèòèí, Ñ. ß. Óìàíñêèé, Íåàäèàáàòè÷åñêèåïåðåõîäû ïðè ìåäëåííûõ àòîìíûõ ñòîëêíîâåíèÿõ,Àòîìèçäàò, Ìîñêâà (1979), ñ. 177.19. J. N. L. Connor, J. Chem. Phys. 74, 1047 (1981).20. Ì. Àáðàìîâèö, È. Ñòèãàí, Ñïðàâî÷íèê ïî ñïåöèàëü�íûì �óíêöèÿì, Íàóêà, Ìîñêâà (1979), ñ. 153.21. À. Ç. Äåâäàðèàíè, ÆÝÒÔ 96, 472 (1989).
892


