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ÌÅÒÎÄ �ÀÑ×ÅÒÀ ÍÀÄÏÎ�Î�ÎÂÛÕ ÌÍÎ�ÎÔÎÒÎÍÍÛÕÏ�ÎÖÅÑÑÎÂ Â ÀÒÎÌÀÕ: ÏÎËß�ÈÇÓÅÌÎÑÒÈ ÀÒÎÌÎÂÙÅËÎ×ÍÛÕ ÌÅÒÀËËÎÂ È ÁËÀ�Î�ÎÄÍÛÕ �ÀÇÎÂÍ. Ë. Ìàíàêîâ *, C. È. Ìàðìî, C. À. ÑâèðèäîâÂîðîíåæñêèé ãîñóäàðñòâåííûé óíèâåðñèòåò394006, Âîðîíåæ, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 11 àïðåëÿ 2007 ã.Â ðàìêàõ ìåòîäà ìîäåëüíîãî ïîòåíöèàëà ðàçâèòà òåõíèêà ðàñ÷åòà íàäïîðîãîâûõ ñâÿçàííî-ñâÿçàííûõïåðåõîäîâ îïòè÷åñêîãî ýëåêòðîíà àòîìà, îñíîâàííàÿ íà èñïîëüçîâàíèè îáîáùåííîãî øòóðìîâñêîãî ðàç-ëîæåíèÿ �óíêöèè �ðèíà äëÿ ïîòåíöèàëà ñ êóëîíîâñêîé àñèìïòîòèêîé. �àññ÷èòàíû äèíàìè÷åñêèå ïî-ëÿðèçóåìîñòè àòîìîâ ùåëî÷íûõ ìåòàëëîâ è áëàãîðîäíûõ ãàçîâ â îáëàñòè ÷àñòîò, ïðåâûøàþùèõ ïîðîãèîíèçàöèè.PACS: 32.10.Dk, 32.80.Fb1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÄèíàìè÷åñêàÿ ïîëÿðèçóåìîñòü �(!) îïðåäåëÿåòëèíåéíûé îòêëèê êâàíòîâîé ñèñòåìû íà ìîíîõðîìà�òè÷åñêîå âîçìóùåíèå ÷àñòîòû !. Îíà ÿâëÿåòñÿ îä�íîé èç îñíîâíûõ îïòè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê àòîìà èîïðåäåëÿåò íàâåäåííûé âíåøíèì ïîëåì äèïîëüíûéìîìåíò àòîìà, ñå÷åíèå óïðóãîãî (áåç èçìåíåíèÿ ÷àñ�òîòû) ðàññåÿíèÿ ñâåòà àòîìîì, à òàêæå ëèíåéíûå ïîèíòåíñèâíîñòè ñâåòîâîé âîëíû ñäâèã, ðàñùåïëåíèåè èîíèçàöèîííîå óøèðåíèå àòîìíûõ óðîâíåé ñâåòî�âûì ïîëåì. Äëÿ ãàçîâîé ñðåäû ïîëÿðèçóåìîñòü �(!)îïðåäåëÿåò äèýëåêòðè÷åñêóþ ïðîíèöàåìîñòü è êîý���èöèåíò ïðåëîìëåíèÿ ñðåäû, à åå çíà÷åíèÿ ïðè ìíè�ìûõ ÷àñòîòàõ (�(i!)) âõîäÿò â âûðàæåíèÿ äëÿ ïî�ñòîÿííûõ ìåæàòîìíîãî (âàí-äåð-âààëüñîâà) âçàèìî�äåéñòâèÿ. Â íàñòîÿùåå âðåìÿ çàäà÷à ðàñ÷åòà òåíçî�ðà äèíàìè÷åñêîé ïîëÿðèçóåìîñòè ïîëíîñòüþ ðåøå�íà ëèøü äëÿ àòîìà âîäîðîäà. Êîìïàêòíîå àíàëèòè�÷åñêîå âûðàæåíèå äëÿ ïîëÿðèçóåìîñòè îñíîâíîãî ñî�ñòîÿíèÿ áûëî ïîëó÷åíî â ðàáîòå [1℄ (ñì. òàêæå [2℄), àåãî îáîáùåíèå íà ñëó÷àé ïðîèçâîëüíûõ ñîñòîÿíèé �â ðàáîòàõ [3℄ (òîëüêî äëÿ ñêàëÿðíîé ÷àñòè �(!))è [4℄.Ìåòîäû ðàñ÷åòà àòîìíûõ ïîëÿðèçóåìîñòåé ìîæ�íî ðàçäåëèòü íà ìíîãî÷àñòè÷íûå è îäíî÷àñòè÷íûå.*E-mail: manakov�phys.vsu.ru

Â ìíîãî÷àñòè÷íûõ ðàñ÷åòàõ, ïðîâîäèìûõ ab initio, âáîëüøèíñòâå ñëó÷àåâ èñïîëüçóþò õàðòðè-�îêîâñêèéïîäõîä è åãî ìîäè�èêàöèè, ïîçâîëÿþùèå áîëåå òî÷�íî ó÷åñòü ìåæýëåêòðîííîå (êîððåëÿöèîííîå) âçàè�ìîäåéñòâèå ïðè âû÷èñëåíèè âîëíîâûõ �óíêöèé èäèïîëüíûõ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ. Â ïîñëåäíèå ãî�äû áûë ïðåäëîæåí ðÿä òàêèõ ïîäõîäîâ. Òàê, â ðà�áîòå [5℄ äëÿ ðàñ÷åòà ïîëÿðèçóåìîñòè àòîìà êèñëî�ðîäà èñïîëüçîâàëñÿ ìíîãîêîí�èãóðàöèîííûé ìåòîäÕàðòðè �Ôîêà. Õîðîøèå ðåçóëüòàòû äàåò íåðåëÿòè�âèñòñêîå è ðåëÿòèâèñòñêîå ¾îäèíàðíî-äâîéíîå ïðè�áëèæåíèå¿ (single-double approximation) â ðàìêàõìåòîäà Õàðòðè �Ôîêà [6℄. Ýòîò ïîäõîä èñïîëüçîâàë�ñÿ â ðàáîòå [6℄ äëÿ ðàñ÷åòà ñïåêòðîñêîïè÷åñêèõ õà�ðàêòåðèñòèê àòîìà ðóáèäèÿ, à â ðàáîòå [7℄ � öåçèÿè �ðàíöèÿ, íî óæå ñ áîëåå òî÷íûì ó÷åòîì ìåæ�ýëåêòðîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ. Â ðàáîòå [8℄ ïîñòîÿí�íûå âàí-äåð-âààëüñîâà âçàèìîäåéñòâèÿ àòîìîâ ùå�ëî÷íûõ ìåòàëëîâ ñ àòîìàìè ãåëèÿ ðàññ÷èòûâàëèñü ñó÷åòîì ïîëÿðèçàöèè àòîìíîãî îñòîâà â ðàìêàõ õàð�òðè-�îêîâñêîãî ìåòîäà è ïðèáëèæåíèÿ ñëó÷àéíûõ�àç. Ñëåäóåò èìåòü â âèäó, ÷òî, íåñìîòðÿ íà äîñòà�òî÷íî äåòàëüíîå ðàçâèòèå, ìíîãî÷àñòè÷íûå ìåòîäûíå ïîçâîëÿþò ñ âûñîêîé òî÷íîñòüþ âû÷èñëÿòü âîëíî�âûå �óíêöèè âûñîêîâîçáóæäåííûõ óðîâíåé. Ïîýòî�ìó ïðè ðàñ÷åòå ïîëÿðèçóåìîñòåé ïðèõîäèòñÿ îãðàíè�÷èâàòüñÿ ó÷åòîì êîíå÷íîãî ÷èñëà ÷ëåíîâ â ñóììå ïîïðîìåæóòî÷íûì ñîñòîÿíèÿì, ïðåíåáðåãàÿ âêëàäîì796



ÆÝÒÔ, òîì 132, âûï. 4 (10), 2007 Ìåòîä ðàñ÷åòà íàäïîðîãîâûõ ìíîãî�îòîííûõ ïðîöåññîâ : : :íåïðåðûâíîãî ñïåêòðà, èëè ðàññ÷èòûâàòü ïîëÿðèçó�åìîñòü, âû÷èñëÿÿ ëèíåéíûé îòêëèê àòîìà íà âíåø�íåå âîçìóùåíèå ïóòåì ïðÿìîãî ÷èñëåííîãî èíòåãðè�ðîâàíèÿ óðàâíåíèÿ Øðåäèíãåðà, äîáàâëÿÿ îïåðàòîðâîçìóùåíèÿ ê ãàìèëüòîíèàíó àòîìà. Êðîìå òîãî, èñ�ïîëüçîâàíèå óêàçàííûõ ìåòîäîâ ñóùåñòâåííî óñëîæ�íÿåòñÿ äëÿ ¾íàäïîðîãîâûõ¿ ÷àñòîò, ~! > jEnj (ãäåEn � ýíåðãèÿ ðàññìàòðèâàåìîãî àòîìíîãî óðîâíÿ),ïðè êîòîðûõ ó ïîëÿðèçóåìîñòè ïîÿâëÿåòñÿ ìíèìàÿ÷àñòü, ñâÿçàííàÿ ñ ñå÷åíèåì �îòîèîíèçàöèè, à ïðå�íåáðåæåíèå âêëàäîì íåïðåðûâíîãî ñïåêòðà ñòàíî�âèòñÿ íåêîððåêòíûì.Â îäíî÷àñòè÷íûõ ìåòîäàõ ðàñ÷åòà ïîëÿðèçóå�ìîñòåé, êîòîðûå ðàçâèâàþòñÿ ñ ñåðåäèíû 1950-õã.ã. (ñì. îáçîð [10℄), ïðèíèìàþòñÿ âî âíèìàíèå òîëü�êî ïåðåõîäû îïòè÷åñêîãî ýëåêòðîíà â ïîëå àòîìíîãîîñòîâà ñ êóëîíîâñêîé àñèìïòîòèêîé íà äàëåêèõ ðàñ�ñòîÿíèÿõ. Ó÷åò ìíîãîýëåêòðîííûõ ý��åêòîâ â ýòèõìåòîäàõ îñóùåñòâëÿåòñÿ êîñâåííî, íàïðèìåð, ÷åðåçýìïèðè÷åñêèå çíà÷åíèÿ ýíåðãèè àòîìíûõ óðîâíåé.Êîíêðåòíûå ðàñ÷åòû â îäíî÷àñòè÷íîì ïðèáëèæå�íèè îñíîâàíû èëè íà íåÿâíîì ñóììèðîâàíèè ïî ïðî�ìåæóòî÷íûì ñîñòîÿíèÿì ïóòåì ðåøåíèÿ íåîäíîðîä�íîãî óðàâíåíèÿ Øðåäèíãåðà äëÿ ïîïðàâêè ê âîë�íîâîé �óíêöèè â ïåðâîì ïîðÿäêå òåîðèè âîçìóùå�íèé [10�12℄, èëè íà èñïîëüçîâàíèè ÿâíûõ ïîëóýì�ïèðè÷åñêèõ âûðàæåíèé äëÿ �óíêöèè �ðèíà îïòè÷å�ñêîãî ýëåêòðîíà àòîìà. Âòîðîé ïîäõîä ðåàëèçóåòñÿâ ìåòîäå êâàíòîâîãî äå�åêòà [13℄ è ìåòîäå ìîäåëü�íîãî ïîòåíöèàëà (ÌÌÏ) Ôüþñà [14℄, ïðè÷åì â ïî�ñëåäíåì ñëó÷àå óäàåòñÿ ñóùåñòâåííî ïðîäâèíóòüñÿ âàíàëèòè÷åñêèõ âû÷èñëåíèÿõ è ïðåäñòàâèòü ïîëÿðè�çóåìîñòü â âèäå îäíîêðàòíîãî ðÿäà ãèïåðãåîìåòðè�÷åñêèõ �óíêöèé. Îäíî÷àñòè÷íûå ìåòîäû íå òîëüêîòåõíè÷åñêè çíà÷èòåëüíî ïðîùå ìíîãî÷àñòè÷íûõ, íîè ïîçâîëÿþò ïîñëåäîâàòåëüíî ïðîâåñòè ñóììèðîâà�íèå ïî ïðîìåæóòî÷íûì ñîñòîÿíèÿì äèñêðåòíîãî èíåïðåðûâíîãî ñïåêòðîâ ïðè âû÷èñëåíèè ëèíåéíûõè íåëèíåéíûõ âîñïðèèì÷èâîñòåé. Íå ïðåòåíäóÿ íàïðåöèçèîííóþ òî÷íîñòü, îäíî÷àñòè÷íûå ìåòîäû ïîç�âîëÿþò ñðàâíèòåëüíî ïðîñòî âûïîëíèòü ðàñ÷åòû âøèðîêîì èíòåðâàëå ïàðàìåòðîâ çàäà÷è, à ïîëó÷åí�íûå ðåçóëüòàòû èìåþò ïðèåìëåìóþ òî÷íîñòü äëÿ èñ�ïîëüçîâàíèÿ â ðàçëè÷íûõ ïðèëîæåíèÿõ, íå òðåáóþ�ùèõ ïðåöèçèîííûõ äàííûõ. Èñïîëüçîâàíèå è ðàçâè�òèå îäíî÷àñòè÷íûõ ìåòîäîâ ïðîäîëæàåòñÿ è â íàñòî�ÿùåå âðåìÿ. Â ÷àñòíîñòè, â ðàáîòå [15℄ â ðàìêàõ òå�îðèè êâàíòîâîãî äå�åêòà ïðåäëîæåíà óòî÷íÿþùàÿïðîöåäóðà, îñíîâàííàÿ íà çàìåíå âîëíîâûõ �óíê�öèé îñíîâíîãî è íåñêîëüêèõ âîçáóæäåííûõ ñîñòîÿ�íèé â �óíêöèè �ðèíà íà áîëåå òî÷íûå âîëíîâûå�óíêöèè èç ab initio ðàñ÷åòîâ. Èñïîëüçîâàíèå óêà�

çàííîé ïðîöåäóðû äëÿ ðàñ÷åòà ïîëÿðèçóåìîñòåé ðÿ�äà àòîìîâ íà ÷àñòîòàõ äî ïåðâîãî ðåçîíàíñà [15, 16℄ïîêàçûâàåò õîðîøåå ñîãëàñèå êàê ñ ðåçóëüòàòàìè áî�ëåå òî÷íûõ ðàñ÷åòîâ, òàê è ñ ýêñïåðèìåíòàëüíûìèäàííûìè.Â íàñòîÿùåé ñòàòüå ïðåäëîæåíà ìîäè�èêàöèÿóäîáíîãî â òåõíè÷åñêîì îòíîøåíèè ÌÌÏ Ôüþñà,ïîçâîëÿþùàÿ ðàñïðîñòðàíèòü îáëàñòü åãî ïðèìåíå�íèÿ íà ðàñ÷åòû íàäïîðîãîâûõ ïðîöåññîâ. Êàê èç�âåñòíî, èñïîëüçîâàíèå ÌÌÏ ïîçâîëÿåò àíàëèòè÷å�ñêè âûïîëíèòü íàèáîëåå òðóäîåìêóþ ÷àñòü ðàñ÷å�òîâ àìïëèòóä ìíîãî�îòîííûõ ïåðåõîäîâ � èíòå�ãðèðîâàíèå ïî ðàäèàëüíûì ïåðåìåííûì � è âû�ðàçèòü ðàäèàëüíûå ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû ÷åðåç ðÿ�äû ãèïåðãåîìåòðè÷åñêèõ �óíêöèé. Îäíàêî ýòè ðÿ�äû ñõîäÿòñÿ òîëüêî ïðè ïîäïîðîãîâûõ (îòðèöàòåëü�íûõ) ýíåðãèÿõ �óíêöèé �ðèíà, à ïðè íàäïîðîãîâûõ(ïîëîæèòåëüíûõ) ýíåðãèÿõ îêàçûâàþòñÿ ðàñõîäÿùè�ìèñÿ. Ìåæäó òåì, àòîìíûå ïàðàìåòðû, îïèñûâàþ�ùèå ìíîãî�îòîííûå ïðîöåññû â íàäïîðîãîâîé îáëà�ñòè ÷àñòîò, ïðåäñòàâëÿþò èíòåðåñ â ñâÿçè ñ èñïîëü�çîâàíèåì â ñîâðåìåííûõ ýêñïåðèìåíòàõ ñ àòîìàðíû�ìè ãàçàìè èçëó÷åíèÿ âûñîêèõ (âïëîòü äî 27-é) ãàð�ìîíèê ëàçåðîâ îïòè÷åñêîãî äèàïàçîíà (ñì., íàïðè�ìåð, [17℄) è óëüòðà�èîëåòîâîãî èçëó÷åíèÿ ëàçåðîâíà ñâîáîäíûõ ýëåêòðîíàõ [18℄, à òàêæå ðàçâèòèåì ìå�òîäîâ íåëèíåéíîé ëàçåðíîé ñïåêòðîñêîïèè âûñîêî�âîçáóæäåííûõ àòîìíûõ óðîâíåé (äëÿ êîòîðûõ óæå÷àñòîòû îïòè÷åñêèõ ëàçåðîâ ñîîòâåòñòâóþò íàäïî�ðîãîâîé îáëàñòè).Â ðàçä. 2 ââîäèòñÿ îáîáùåííîå øòóðìîâñêîå ðàç�ëîæåíèå äëÿ �óíêöèè �ðèíà óðàâíåíèÿ Øðåäèíãå�ðà ñ ïîòåíöèàëîì Ôüþñà, êîòîðîå äàåò âîçìîæíîñòüñóììèðîâàòü ðÿäû äëÿ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ ìíî�ãî�îòîííûõ ïåðåõîäîâ ïðè íàäïîðîãîâûõ ýíåðãèÿõïðîìåæóòî÷íûõ ñîñòîÿíèé, è îáñóæäàåòñÿ òåõíèêàðàñ÷åòîâ ñ íèì. Â ðàçä. 3 ðàññìàòðèâàåòñÿ òî÷íîñòüïðåäëàãàåìîãî ìåòîäà ðàñ÷åòà íàäïîðîãîâûõ ïðîöåñ�ñîâ è ïðèâîäÿòñÿ ðåçóëüòàòû ÷èñëåííûõ ðàñ÷åòîâäèíàìè÷åñêîé ïîëÿðèçóåìîñòè àòîìîâ ùåëî÷íûõ ìå�òàëëîâ è áëàãîðîäíûõ ãàçîâ â íàäïîðîãîâîé îáëàñòè÷àñòîò. Â Ïðèëîæåíèå âûíåñåíû äåòàëè òåõíèêè ðàñ�÷åòîâ.2. ÎÁÎÁÙÅÍÍÛÅ ØÒÓ�ÌÎÂÑÊÈÅ�ÀÇËÎÆÅÍÈß ÔÓÍÊÖÈÈ ��ÈÍÀ ÄËßÏÎÒÅÍÖÈÀËÀ ÔÜÞÑÀ È �ÀÄÈÀËÜÍÛÕÌÀÒ�È×ÍÛÕ ÝËÅÌÅÍÒÎÂÂ íåðåëÿòèâèñòñêîì îäíîýëåêòðîííîì ïðèáëèæå�íèè (ò. å. áåç ó÷åòà òîíêîé ñòðóêòóðû óðîâíåé) òåí�çîð ïîëÿðèçóåìîñòè àòîìà ñ âàëåíòíûì ýëåêòðîíîì797



Í. Ë. Ìàíàêîâ, C. È. Ìàðìî, C. À. Ñâèðèäîâ ÆÝÒÔ, òîì 132, âûï. 4 (10), 2007â ñîñòîÿíèè jnlmi (n; l;m � ãëàâíîå, îðáèòàëüíîå èìàãíèòíîå êâàíòîâûå ÷èñëà) âûðàæàåòñÿ ÷åðåç ñëå�äóþùèå ðàäèàëüíûå ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû (â ñòàòüåèñïîëüçóþòñÿ àòîìíûå åäèíèöû) îò ðàäèàëüíîé ÷à�ñòè gL(E; r; r0) �óíêöèè �ðèíà âàëåíòíîãî ýëåêòðî�íà: Ml�1nl (!) = hnlj rgl�1(En + !; r; r0)r0 jnli : (1)Ââîäÿ îáîçíà÷åíèå�(�)L (!) =MLnl(!)�MLnl(�!); (2)ñêàëÿðíóþ (�snl), âåêòîðíóþ (èëè àíòèñèììåòðè÷�íóþ, �vnl) è òåíçîðíóþ (èëè ñèììåòðè÷íóþ, �tnl) ïî�ëÿðèçóåìîñòè ìîæíî çàïèñàòü â âèäå�snl(!) = 13(2l+ 1) h(l + 1)�(+)l+1(!) + l�(+)l�1(!)i ;�vnl(!) = l(2l + 1) h�(�)l�1(!)� �(�)l+1(!)i ;�tnl(!) = � l3(2l+ 1)(2l+ 3) �� h(2l � 1)�(+)l+1(!) + (2l + 3)�(+)l�1(!)i : (3)
Íàïîìíèì, ÷òî èíâàðèàíòíûå ïàðàìåòðû �s;v;t ïîë�íîñòüþ îïðåäåëÿþò äåêàðòîâ òåíçîð ïîëÿðèçóåìî�ñòè �ik(!), ñì. [19℄, êîòîðûé äëÿ ñîñòîÿíèé ñ íóëå�âûì ïîëíûì óãëîâûì ìîìåíòîì àòîìà ñâîäèòñÿ êñêàëÿðó �s: �ik(!) = �s(!) Æik.Îñíîâíîå äîñòîèíñòâî ÌÌÏ ñîñòîèò â âîçìîæ�íîñòè ïîëó÷èòü ïðîñòûå àíàëèòè÷åñêèå âûðàæåíèÿäëÿ âîëíîâîé �óíêöèè jnli = Rnl(r) è �óíêöèè �ðè�íà gL(E; r; r0) âàëåíòíîãî ýëåêòðîíà [20�22℄. Ïîòåí�öèàë (òî÷íåå, ïñåâäîïîòåíöèàë ââèäó åãî íåëîêàëü�íîñòè) Ôüþñà VF äëÿ âàëåíòíîãî ýëåêòðîíà àòîìàïîëó÷àåòñÿ äîáàâëåíèåì ê ýêðàíèðîâàííîìó êóëî�íîâñêîìó ïîòåíöèàëó ÿäðà, �Z=r (Z = 1 äëÿ âàëåíò�íîãî ýëåêòðîíà â íåéòðàëüíîì àòîìå), îïåðàòîðíîãîñëàãàåìîãî VF = �Zr + 1Xl=0 Blr2 P̂l; (4)ãäå P̂l � îïåðàòîð ïðîåêòèðîâàíèÿ íà ïîäïðîñòðàí�ñòâî ñ�åðè÷åñêèõ �óíêöèé ñ äàííûì l (P̂lYl0m == Æll0Ylm), à Bl � ýìïèðè÷åñêèå ïàðàìåòðû, ñíèìàþ�ùèå ¾ñëó÷àéíîå¿ âûðîæäåíèå ýíåðãåòè÷åñêèõ óðîâ�íåé ïî îðáèòàëüíîìó ìîìåíòó â êóëîíîâñêîé çàäà÷å.�àäèàëüíîå óðàâíåíèå Øðåäèíãåðà ñ ïîòåíöèàëîìÔüþñà ïîëó÷àåòñÿ èç êóëîíîâñêîãî çàìåíîé öåíòðî�áåæíîãî ïîòåíöèàëà:l(l + 1)2r2 ! l(l+ 1) + 2Bl2r2 � �l(�l + 1)2r2 ;

èëè, ÷òî òî æå ñàìîå, çàìåíîé îðáèòàëüíîãî êâàíòî�âîãî ÷èñëà l íà íåöåëûé ¾îðáèòàëüíûé ïàðàìåòð¿�l = [(l + 1=2)2 + 2Bl℄1=2 � 1=2:Àíàëîãè÷íî, çàìåíîé l ! �l ïîëó÷àþòñÿ ðàäèàëü�íûå âîëíîâûå �óíêöèè ñîñòîÿíèé jnli èç êóëîíîâ�ñêèõ �óíêöèé:Rnl(r) = 2Z3=2�2nl � nr!�(nr + 2�l + 2)�1=2 �� ��le��=2L2�l+1nr (�); (5)ãäå � = 2r=�nl, �nl = 1=p�2Enl, nr = n � l � 1 == 0; 1; : : : � ðàäèàëüíîå êâàíòîâîå ÷èñëî, �(x) �ãàììà-�óíêöèÿ, L�k � îáîáùåííûé ïîëèíîì Ëàãåð�ðà [23℄.Èñïîëüçîâàíèå ÌÌÏ Ôüþñà â ïðàêòè÷åñêèõ çà�äà÷àõ òðåáóåò çíàíèÿ ýíåðãèé Enl ñâÿçàííûõ ñîñòî�ÿíèé âàëåíòíîãî ýëåêòðîíà (íàïðèìåð, èç ýêñïåðè�ìåíòàëüíî ïîëó÷åííîãî îïòè÷åñêîãî ñïåêòðà îäíî�ýëåêòðîííûõ âîçáóæäåíèé àòîìà). Â ñâîþ î÷åðåäü,âûðàæåíèå äëÿ ýíåðãèè ñâÿçàííûõ ñîñòîÿíèé (5) âïîòåíöèàëå Ôüþñà,Enl = � Z22(nr + �l + 1)2 ; (6)èñïîëüçóåòñÿ äëÿ çàäàíèÿ ýìïèðè÷åñêèõ ïàðàìåò�ðîâ �l = �l(Enl) äëÿ êàæäîé ñåðèè óðîâíåé ñ çà�äàííûì l ÷åðåç ñîîòâåòñòâóþùèå ýêñïåðèìåíòàëü�íûå ýíåðãèè:�l(Enl) = Zp�2Enl � nr � 1: (7)Ýòà ïðîöåäóðà ïîëíîñòüþ àíàëîãè÷íà ñèòóàöèè âìåòîäå êâàíòîâîãî äå�åêòà [13℄, â êîòîðîì ýêñïå�ðèìåíòàëüíûé ñïåêòð òàêæå ïàðàìåòðèçóåòñÿ �îð�ìóëîé òèïà (6) ïóòåì ââåäåíèÿ êâàíòîâîãî äå�åêòà�l(Enl), êîòîðûé ñâÿçàí ñ ïàðàìåòðîì �l(Enl) ñîîò�íîøåíèåì �l(Enl) = l � �l(Enl).Àíàëîãè÷íî ðàäèàëüíûì âîëíîâûì �óíêöè�ÿì (5) èç èçâåñòíîãî øòóðìîâñêîãî ðàçëîæåíèÿêóëîíîâñêîé �óíêöèè �ðèíà (ñì., íàïðèìåð, [21℄)çàìåíîé l íà �l ìîæíî ïîëó÷èòü �óíêöèþ �ðèíàâàëåíòíîãî ýëåêòðîíà â ìîäåëüíîì ïîòåíöèàëåÔüþñà [20℄:gl(E; r; r0) == � 1Xk=0 k!Skl(2r=�)Skl(2r0=�)�(k + 2�l + 2)(k + �l + 1� Z�) ; (8)798



ÆÝÒÔ, òîì 132, âûï. 4 (10), 2007 Ìåòîä ðàñ÷åòà íàäïîðîãîâûõ ìíîãî�îòîííûõ ïðîöåññîâ : : :ãäåSkl �2r� � = 2� �2r� ��l exp�� r� �L2�l+1k �2r� � (9)� øòóðìîâñêèå �óíêöèè, � = 1=p�2(E + i0). Êàêâèäíî èç �îðìóëû (8), �óíêöèÿ �ðèíà èìååò ïîëþ�ñû ïðè çíà÷åíèÿõ ýíåðãèè E, äëÿ êîòîðûõ âûïîëíÿ�åòñÿ ðàâåíñòâîk + �l + 1� Z=p�2E = 0:Ýòè ïîëþñû ñîîòâåòñòâóþò ðåçîíàíñàì íà óðîâíÿõýíåðãèè äèñêðåòíîãî ñïåêòðà, âîçíèêàþùèì ïðè ñîâ�ïàäåíèè ýíåðãåòè÷åñêîãî ïàðàìåòðà E �óíêöèè �ðè�íà ñ ýíåðãèåé àòîìíûõ óðîâíåé. Ïîñêîëüêó ñîãëàñíîîáùåé òåîðèè ïîëþñíîå (ïðè E ! Enl) ñëàãàåìîå�óíêöèè �ðèíà èìååò âèäRnl(r)Rnl(r0)E �Enl ; (10)ïàðàìåòð �l â âûðàæåíèè (8) äîëæåí ðàññìàòðè�âàòüñÿ êàê (âîîáùå ãîâîðÿ, êîìïëåêñíàÿ) �óíêöèÿýíåðãèè (�l = �l(E)), óäîâëåòâîðÿþùàÿ ñîîòíîøå�íèþ (7) ïðè E = Enl. (Ôàêòè÷åñêè, ñîîòíîøåíèå (7)îïðåäåëÿåò çíà÷åíèÿ �l(Enl) íà áåñêîíå÷íîé ïîñëå�äîâàòåëüíîñòè òî÷åê Enl âåùåñòâåííîé îñè E ñ òî÷�êîé ñãóùåíèÿ E = 0 (n ! 1) è çàäàåò àíàëè�òè÷åñêóþ �óíêöèþ �l(E) íà ïëîñêîñòè êîìïëåêñ�íîé ýíåðãèè (ñ òî÷íîñòüþ äî öåëîé �óíêöèè)). Äëÿçíà÷åíèé ýíåðãèè ìåæäó ïîëþñàìè �óíêöèÿ �l(E)îïðåäåëÿåòñÿ ïóòåì èíòåðïîëÿöèè ïî ýêñïåðèìåí�òàëüíîìó ñïåêòðó àòîìà (ñì. (7)), ïðè÷åì, ñîãëàñ�íî (10), èíòåðïîëèðîâàííàÿ �óíêöèÿ �l(E) ïðè çíà�÷åíèÿõ E, áëèçêèõ ê Enl, äîëæíà áûòü òàêîé, ÷òîáûâûïîëíÿëîñü ñîîòíîøåíèå�l(E)� �l(Enl) � O �(E �Enl)2� : (11)Â îñòàëüíîì, êàê ïîêàçûâàþò ðàñ÷åòû, êîíêðåòíûéñïîñîá èíòåðïîëÿöèè íå èãðàåò ñóùåñòâåííîé ðî�ëè. Îïèñàííûå ñâîéñòâà �óíêöèè �l(E) àíàëîãè÷�íû ñâîéñòâàì �óíêöèè �l(E), âõîäÿùåé â �óíêöèþ�ðèíà âàëåíòíîãî ýëåêòðîíà â òåîðèè êâàíòîâîãî äå��åêòà [15, 24℄.Íàëè÷èå ÿâíûõ âûðàæåíèé (5) è (8) äëÿ âîë�íîâûõ �óíêöèé è �óíêöèè �ðèíà ïîçâîëÿåò àíà�ëèòè÷åñêè âûïîëíèòü ðàäèàëüíûå èíòåãðèðîâàíèÿâ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòàõ âûñøèõ ïîðÿäêîâ òåîðèèâîçìóùåíèé òèïà (1) è ïðåäñòàâèòü Ml�1nl â âè�äå ðÿäà ãèïåðãåîìåòðè÷åñêèõ ïîëèíîìîâ (ïîäðîáíååñì. [20�22℄). Îäíàêî, êàê ïîêàçàíî â Ïðèëîæåíèè,îáëàñòü ñõîäèìîñòè ïîëó÷àåìûõ ðÿäîâ îãðàíè÷åíà

íåðàâåíñòâîì En+! < 0, òàê ÷òî ïðè ÷àñòîòàõ, ïðå�âûøàþùèõ ïîðîã èîíèçàöèè, ýòè ðÿäû è, ñîîòâåò�ñòâåííî, àòîìíûå ïîëÿðèçóåìîñòè ñ ïîìîùüþ øòóð�ìîâñêîãî ðàçëîæåíèÿ (8) âû÷èñëèòü íå óäàåòñÿ. Àíà�ëîãè÷íàÿ ïðîáëåìà ïðè ðàñ÷åòå àìïëèòóä ìíîãî�î�òîííûõ ïåðåõîäîâ â àòîìå âîäîðîäà áûëà ðåøåíà âðàáîòå [4℄ ïóòåì ñïåöèàëüíîãî ïðåîáðàçîâàíèÿ øòóð�ìîâñêîãî ðàçëîæåíèÿ êóëîíîâñêîé �óíêöèè �ðèíà,ïîçâîëÿþùåãî îáåñïå÷èòü ñõîäèìîñòü øòóðìîâñêèõðÿäîâ äëÿ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ ïðè ïîëîæèòåëü�íîé ýíåðãèè �óíêöèè �ðèíà. Àíàëîãè÷íûì îáðàçîììîæíî òðàíñ�îðìèðîâàòü ïðåäñòàâëåíèå (8) �óíê�öèè �ðèíà äëÿ ìîäåëüíîãî ïîòåíöèàëà.Èäåÿ ñîîòâåòñòâóþùåãî ïðåîáðàçîâàíèÿ ñîñòî�èò â èñïîëüçîâàíèè ïîëíîòû ñèñòåìû øòóðìîâñêèõ�óíêöèé (9). �àçëàãàÿ Skl(2r=�) â âûðàæåíèè (8) âðÿä ïî �óíêöèÿì Øòóðìà ñ àðãóìåíòîì 2r=�, ãäå� � ïðîèçâîëüíûé (ìàñøòàáèðóþùèé) ïàðàìåòð,Skl�2r� � = 1Xn=0 nk(�)Snl�2r� �;è àíàëîãè÷íî äëÿ Skl(2r0=�), ïîëó÷èì äëÿ �óíêöèè�ðèíà ïðåäñòàâëåíèå â âèäå äâîéíîãî ðÿäà:gl(E; r; r0) == 1Xk;k0=0 glkk0 (�;�; �0)Skl�2r� �Sk0l�2r0�0 �: (12)Ñâîáîäíûå (êîìïëåêñíûå) ïàðàìåòðû �; �0 â ýòîìðàçëîæåíèè ìîæíî âûáèðàòü â çàâèñèìîñòè îò óñëî�âèé êîíêðåòíîé çàäà÷è. Äëÿ êîý��èöèåíòîâ glkk0ðàçëîæåíèÿ (12) â ðàáîòå [4℄ íàéäåíû çàìêíóòûåàíàëèòè÷åñêèå âûðàæåíèÿ ÷åðåç êîìáèíàöèè ãèïåð�ãåîìåòðè÷åñêèõ �óíêöèé. Ïðè îäèíàêîâûõ ïàðàìåò�ðàõ �0 = � (à èìåííî ýòîò ñëó÷àé â ñèëó ñèììåò�ðèè ìàòðè÷íîãî ýëåìåíòà (1) èíòåðåñåí â íàøåé çà�äà÷å) âûðàæåíèå äëÿ ¾ÿäðà¿ glkk0 �óíêöèè �ðèíàgl(E; r; r0) èìååò äîñòàòî÷íî ïðîñòîé âèä:glkk0 (�;�; �) = ��(2�l + 2) ��� ��+ ��k< �� 2F1(�k<; �l + 1� �; 2�l + 2; z)����2 � �24�� �k> ��k>! 2F1(k>+1; k>+2�l+2; k>+�l+2��; z�1)(�l + 1� �)k>+1 ; (13)ãäåk< = minfk; k0g; k> = maxfk; k0g; � = Z�;799



Í. Ë. Ìàíàêîâ, C. È. Ìàðìî, C. À. Ñâèðèäîâ ÆÝÒÔ, òîì 132, âûï. 4 (10), 2007z = � 4��(�� �)2 ; (a)n = �(n+ a)�(a) :Óêàæåì, ÷òî ãèïåðãåîìåòðè÷åñêàÿ �óíêöèÿ 2F1â (13), ñîäåðæàùàÿ k<, åñòü ïîëèíîì ñòåïåíè k<,â òî âðåìÿ êàê âòîðàÿ �óíêöèÿ 2F1 ïðåäñòàâëÿåòñîáîé ïîëíûé ãèïåðãåîìåòðè÷åñêèé ðÿä �àóññà [25℄.Íåòðóäíî ïðîâåðèòü, ÷òî ïðè � = � ðàçëîæåíèå (12)ñ ÿäðîì (13) ïåðåõîäèò â ñòàíäàðòíûé øòóðìîâñêèéðÿä (8).Õîòÿ ðàñ÷åò ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ (1) ïðèEn + ! > 0 ñ �óíêöèåé �ðèíà (12) ïðèâîäèò êäâîéíîìó ðÿäó äëÿ MLnl(!) (ñì. Ïðèëîæåíèå, �îð�ìóëà (15)), íàëè÷èå â íåì ñâîáîäíîãî ïàðàìåòðà� îòêðûâàåò íîâûå âîçìîæíîñòè äëÿ âû÷èñëåíèé.Â ÷àñòíîñòè, â êóëîíîâñêîé çàäà÷å áëàãîäàðÿöåëî÷èñëåííîñòè �l (�l = l) âûáîðîì � óäàåòñÿîáîðâàòü îáà ðÿäà â âûðàæåíèè (15) äëÿ MLnl(!),èñïîëüçóÿ ñâîéñòâî îðòîãîíàëüíîñòè ïîëèíîìîâËàãåððà, è ïîëó÷èòü äëÿ ïîëÿðèçóåìîñòè çàìêíó�òîå àíàëèòè÷åñêîå âûðàæåíèå äëÿ ïðîèçâîëüíîãîñîñòîÿíèÿ jnlmi [4℄. Ïðè íåöåëûõ �l óñëîâèåìîðòîãîíàëüíîñòè âîñïîëüçîâàòüñÿ íåëüçÿ, ïîýòîìóñòîëü ðàäèêàëüíûõ óïðîùåíèé ïðè èñïîëüçîâàíèèðàçëîæåíèÿ (12) íå ïðîèñõîäèò. Îäíàêî, êàê ïîêà�çàíî â Ïðèëîæåíèè, ñóùåñòâóåò îáëàñòü çíà÷åíèé�, ïðè êîòîðûõ äâîéíîé ðÿä äëÿ MLnl(!) áûñòðîñõîäèòñÿ (äàæå áûñòðåå, ÷åì îáû÷íûé øòóðìîâ�ñêèé ðÿä äëÿ ïîëÿðèçóåìîñòè ïðè ïîäïîðîãîâûõ÷àñòîòàõ En + ! < 0) è ìîæåò áûòü ëåãêî âû÷èñëåíêîìïüþòåðíûìè ñðåäñòâàìè.3. ×ÈÑËÅÍÍÛÅ �ÅÇÓËÜÒÀÒÛ ÈÎÁÑÓÆÄÅÍÈÅÑ èñïîëüçîâàíèåì îáîáùåííîãî øòóðìîâñêîãîðàçëîæåíèÿ �óíêöèè �ðèíà (12) áûëè ïðîâåäåíûðàñ÷åòû äèíàìè÷åñêèõ ïîëÿðèçóåìîñòåé îñíîâíûõñîñòîÿíèé àòîìîâ ùåëî÷íûõ ìåòàëëîâ è áëàãîðîä�íûõ ãàçîâ. Äëÿ ðàññìàòðèâàåìûõ ñîñòîÿíèé ëèøüñêàëÿðíàÿ ÷àñòü òåíçîðà ïîëÿðèçóåìîñòè îòëè÷íàîò íóëÿ è îïðåäåëÿåòñÿ ñêàëÿðíîé ïîëÿðèçóåìî�ñòüþ �s(!). Âàëåíòíûé ýëåêòðîí ùåëî÷íûõ àòîìîââ îñíîâíîì ñîñòîÿíèè èìååò íóëåâîé îðáèòàëüíûéìîìåíò l = 0, òàê ÷òî â ïðåíåáðåæåíèè òîíêîé ñòðóê�òóðîé �s(!) âû÷èñëÿåòñÿ íåïîñðåäñòâåííî ïî �îð�ìóëå (3). (Ó÷åò òîíêîé ñòðóêòóðû â ÌÌÏ íå ïðèâî�äèò ê óñëîæíåíèÿì è ñâîäèòñÿ ê çàìåíå â ìàòðè÷�íûõ ýëåìåíòàõ (1) �óíêöèè �ðèíà gl(E) íà13gl;j=l�1=2(E) + 23gl;j=l+1=2(E)

è âûáîðó ïàðàìåòðîâ �lj(E) ñ ó÷åòîì òîíêîãî ðàñ�ùåïëåíèÿ óðîâíåé.) Êàê èçâåñòíî, â àòîìàõ áëàãî�ðîäíûõ ãàçîâ (êðîìå ãåëèÿ) äëÿ îñíîâíîãî è âîçáó�æäåííûõ ñîñòîÿíèé ðåàëèçóþòñÿ ðàçíûå ñõåìû ñâÿ�çè óãëîâûõ ìîìåíòîâ, ÷òî äåëàåò ðàñ÷åòû áîëåå ãðî�ìîçäêèìè. Êàê è â ðàáîòå [26℄, ìû ïðåäñòàâëÿåìâîëíîâóþ �óíêöèþ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ âàëåíòíûõýëåêòðîíîâ àòîìîâ Ne, Ar, Kr, Xe ñ îðáèòàëüíûììîìåíòîì l = 1 â âèäå ñóïåðïîçèöèè �óíêöèé ñïîëíûìè ìîìåíòàìè j = 1=2 è j = 3=2 è â êîíå÷�íîì ñ÷åòå âûðàæåíèå äëÿ ñêàëÿðíîé ïîëÿðèçóåìî�ñòè �s ñâîäèòñÿ ê êîìáèíàöèè ðàäèàëüíûõ ìàòðè÷�íûõ ýëåìåíòîâ òèïà �(+)L (!), îïðåäåëÿåìûõ �îðìó�ëîé (2). Êðîìå òîãî, ðàññ÷èòàííûå óêàçàííûì îáðà�çîì îäíîýëåêòðîííûå ïîëÿðèçóåìîñòè óìíîæàþòñÿíà ÷èñëî N ýêâèâàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ â ïîëíîñòüþçàïîëíåííîé âàëåíòíîé îáîëî÷êå àòîìîâ áëàãîðîä�íûõ ãàçîâ (N = 2 äëÿ ãåëèÿ è N = 6 äëÿ îñòàëüíûõàòîìîâ). Äëÿ âñåõ àòîìîâ èñïîëüçóþòñÿ èçâåñòíûåñïðàâî÷íûå äàííûå [27℄ äëÿ îäíîýëåêòðîííûõ ýíåð�ãèé îñíîâíûõ è âîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé. Ïàðàìåòð�L(E) â �óíêöèÿõ �ðèíà (12), (13) â îáëàñòè ýíåð�ãèé En0L � E < 0 (ãäå En0L � ýíåðãèÿ íèçøåãîâîçáóæäåííîãî ñîñòîÿíèÿ ñ îðáèòàëüíûì ìîìåíòîìL) îïðåäåëÿåòñÿ èíòåðïîëÿöèåé ïî èçâåñòíûì äàí�íûì [27℄ äëÿ ýíåðãèé En0L < E è En0L > E áëè�æàéøèõ ñâÿçàííûõ ñîñòîÿíèé jn0Li â ñîîòâåòñòâèèñ (11). (Êàê ïîêàçûâàþò ðàñ÷åòû, ÷èñëåííûå ðåçóëü�òàòû ñëàáî çàâèñÿò îò ÷èñëà ó÷èòûâàåìûõ ñîñòî�ÿíèé jn0Li è êîíêðåòíîãî ñïîñîáà èíòåðïîëÿöèè.)Äëÿ E < En0L ïàðàìåòð �L(E) ïîëàãàåòñÿ ðàâíûì�L(En0L) , à ïðè E > 0 � åãî çíà÷åíèþ, óñðåäíåííî�ìó ïî âåëè÷èíå �L(En0L) äëÿ âûñîêîâîçáóæäåííûõñîñòîÿíèé jn0Li ñ èçâåñòíûìè ýíåðãèÿìè En0L. Êàêóêàçàíî â ðàáîòàõ [20, 26℄, ïîëÿðèçóåìîñòè îñíîâ�íûõ ñîñòîÿíèé àòîìîâ ùåëî÷íûõ ìåòàëëîâ îêàçû�âàþòñÿ íàèáîëåå òî÷íûìè, åñëè ñîñòîÿíèå âàëåíòíî�ãî s-ýëåêòðîíà îïèñûâàåòñÿ âîëíîâûìè �óíêöèÿìèâ ìåòîäå êâàíòîâîãî äå�åêòà [28℄, îäíàêî íàø àíà�ëèç ïîêàçàë, ÷òî ýòî ñïðàâåäëèâî ëèøü ïðè ! = 0è â îáëàñòè ïîäïîðîãîâûõ ÷àñòîò, à â íàäïîðîãîâîéîáëàñòè íåîáõîäèì ñàìîñîãëàñîâàííûé ïîäõîä ñ èñ�ïîëüçîâàíèåì êàê �óíêöèè �ðèíà, òàê è âîëíîâûõ�óíêöèé äëÿ ìîäåëüíîãî ïîòåíöèàëà Ôüþñà.�àññ÷èòàííûå îïèñàííûì âûøå ñïîñîáîì ïîëÿ�ðèçóåìîñòè îñíîâíûõ ñîñòîÿíèé áëàãîðîäíûõ ãàçîâè àòîìîâ ùåëî÷íûõ ìåòàëëîâ ïðè ïîäïîðîãîâûõ ÷à�ñòîòàõ (! < jEnlj) è ñòàòè÷åñêèå ïîëÿðèçóåìîñòè�(0) ñîâïàäàþò ñ äàííûìè ðàáîò [20, 26℄, òîæå ðàñ�ñ÷èòàííûìè ñ �óíêöèåé �ðèíà ìîäåëüíîãî ïîòåí�öèàëà Ôüþñà, íî ñ èñïîëüçîâàíèåì ñòàíäàðòíîãîøòóðìîâñêîãî ðàçëîæåíèÿ (8). Â ðàáîòàõ [20, 26℄800



ÆÝÒÔ, òîì 132, âûï. 4 (10), 2007 Ìåòîä ðàñ÷åòà íàäïîðîãîâûõ ìíîãî�îòîííûõ ïðîöåññîâ : : :Òàáëèöà 1. Íàäïîðîãîâàÿ äèíàìè÷åñêàÿ ïîëÿðèçóåìîñòü è ñå÷åíèå �îòîèîíèçàöèè àòîìà ãåëèÿ!, �(!) [30℄, �MPF (!), �ont(!), �ds(!), �MPF (!), �exp(!) [31℄,ýÂ àò. åä. àò. åä. àò. åä. àò. åä. 10�18 ñì2 10�18 ñì227 �0:570+ i2:520 �0:69+ i2:73 0:82 + i2:73 �1:51 6:94 6.4030 �0:758+ i1:911 �0:89+ i2:04 �0:04+ i2:04 �0:85 5:76 5.3835 �0:809+ i1:242 �0:92+ i1:30 �0:45+ i1:30 �0:47 4:30 4.0940 �0:739+ i0:843 �0:82+ i0:87 �0:51+ i0:87 �0:31 3:28 3.1645 �0:645+ i0:594 �0:71+ i0:60 �0:48+ i0:60 �0:23 2:56 2.4850 �0:555+ i0:433 �0:61+ i0:43 �0:44+ i0:43 �0:17 2:05 2.0255 �0:473+ i0:326 �0:52+ i0:32 �0:38+ i0:32 �0:14 1:66 1.6758 �0:426+ i0:288 �0:47+ i0:27 �0:35+ i0:27 �0:12 1:48 1.58Ïðèìå÷àíèå. �MPF (!) � ðåçóëüòàòû íàñòîÿùåé ðàáîòû; �ds(!) è �ont(!) � âêëàäû ñîñòîÿíèé äèñêðåòíîãîè íåïðåðûâíîãî ñïåêòðîâ â �MPF (!).òàêæå ïîêàçàíî, ÷òî ñòàòè÷åñêèå ïîëÿðèçóåìîñòè âïðèáëèæåíèè ïîòåíöèàëà Ôüþñà äîñòàòî÷íî õîðî�øî îïèñûâàþò ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå, è ïðè�âîäèòñÿ ñðàâíåíèå ñ ðåçóëüòàòàìè äðóãèõ àâòîðîâ.Â ðàáîòàõ [29℄ íà îñíîâå ïîòåíöèàëà Ôüþñà ðàññ÷è�òàíû ñòàòè÷åñêèå ïîëÿðèçóåìîñòè è ãèïåðïîëÿðèçó�åìîñòè âîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé àòîìà ãåëèÿ, õîðî�øî ñîãëàñóþùèåñÿ ñ ðåçóëüòàòàìè áîëåå òî÷íûõ ðàñ�÷åòîâ. Îòìåòèì, ÷òî ïðè èñïîëüçîâàíèè îáîáùåííî�ãî øòóðìîâñêîãî ðàçëîæåíèÿ �óíêöèè �ðèíà (12)äëÿ ïîäïîðîãîâûõ ÷àñòîò îòíîñèòåëüíàÿ òî÷íîñòüðàñ÷åòà ðÿäîâ (15) ïîðÿäêà 10�3 äîñòèãàåòñÿ ïðèk � 10, k0 � k+5. Äåòàëüíîå ñðàâíåíèå ÷àñòîòíîé çà�âèñèìîñòè íàäïîðîãîâûõ ïîëÿðèçóåìîñòåé ðàçëè÷�íûõ àòîìîâ, âû÷èñëåííûõ ìåòîäîì ìîäåëüíîãî ïî�òåíöèàëà, ñ äàííûìè, ïîëó÷åííûìè èç áîëåå òî÷íûõðàñ÷åòîâ, íå ïðåäñòàâëÿåòñÿ âîçìîæíûì, ïîñêîëüêó,êàê îòìå÷àëîñü âî Ââåäåíèè, ìíîãîýëåêòðîííûå ðàñ�÷åòû ïîëÿðèçóåìîñòåé â îáëàñòè íàäïîðîãîâûõ ÷àñ�òîò çàòðóäíèòåëüíû è èçâåñòíûå íàì äàííûå âåñüìàîãðàíè÷åíû. Ïî-âèäèìîìó, íàèáîëåå òî÷íûå ðàñ÷å�òû íàäïîðîãîâîé ïîëÿðèçóåìîñòè â äîñòàòî÷íî øè�ðîêîì èíòåðâàëå ÷àñòîò âûïîëíåíû â ðàáîòå [30℄äëÿ àòîìà ãåëèÿ ïóòåì ÷èñëåííîãî ðåøåíèÿ íåîäíî�ðîäíîãî äâóõýëåêòðîííîãî óðàâíåíèÿ Øðåäèíãåðàäëÿ ïîïðàâî÷íîé �óíêöèè ïåðâîãî ïîðÿäêà òåîðèèâîçìóùåíèé ñ èñïîëüçîâàíèåì ìåòîäà êîìïëåêñíîãîâðàùåíèÿ êîîðäèíàò äëÿ ó÷åòà ý��åêòîâ íåïðåðûâ�íîãî ñïåêòðà. Â òàáë. 1 äàåòñÿ ñðàâíåíèå ðåçóëüòà�òîâ ðàáîòû [30℄ ñ íàøèìè ðåçóëüòàòàìè. Êàê óæåîòìå÷àëîñü, ïðè íàäïîðîãîâûõ ÷àñòîòàõ ïîëÿðèçó�åìîñòü èìååò ìíèìóþ ÷àñòü, êîòîðàÿ îïðåäåëÿåò�ñÿ âêëàäîì íåïðåðûâíîãî ñïåêòðà â �(!) è òåðÿåò�

ñÿ ïðè ó÷åòå ëèøü ñóììû ïî äèñêðåòíîìó ñïåêòðóâ ðàñ÷åòàõ íàäïîðîãîâûõ ïîëÿðèçóåìîñòåé (ñì., íà�ïðèìåð, [6℄). Ìíèìàÿ ÷àñòü ñêàëÿðíîé ïîëÿðèçóåìî�ñòè ñâÿçàíà ñ ñå÷åíèåì �îòîèîíèçàöèè �n(!) ñîñòî�ÿíèÿ jni ñîãëàñíî îïòè÷åñêîé òåîðåìå:�n(!) = 4�! Im�sn(!): (14)Îáðàòèì âíèìàíèå, ÷òî âåëè÷èíà Im�(!) ìîæåòáûòü âû÷èñëåíà è íåçàâèñèìî îò ðàñ÷åòà ñàìîé ïî�ëÿðèçóåìîñòè �(!) ñ ïîìîùüþ èçâåñòíîãî ñîîòíîøå�íèÿ:Im hnlj rgl�1(En + !; r; r0)r0 jnli == �jhEn + !; l� 1j r jnlij2;êîòîðîå èñïîëüçîâàëîñü äëÿ äîïîëíèòåëüíîãî êîí�òðîëÿ òî÷íîñòè â íàøèõ ÷èñëåííûõ ðàñ÷åòàõ �(!)ïóòåì ñóììèðîâàíèÿ ðÿäîâ (15). Äëÿ îöåíêè âêëà�äà ñîñòîÿíèé äèñêðåòíîãî è íåïðåðûâíîãî ñïåêòðîââ Re�(!) â òàáë. 1 ïðèâåäåí âêëàä �ds(!) ñîñòîÿ�íèé äèñêðåòíîãî ñïåêòðà â �MPF (!) (ïîëó÷åííûéïðÿìûì ñóììèðîâàíèåì âêëàäà np 1P -ñîñòîÿíèé ãå�ëèÿ ñ n = 2�19) è �ont(!) = �MPF (!) � �ds(!).Êàê âèäíî, äëÿ àòîìà ãåëèÿ âêëàä äèñêðåòíîãî ñïåê�òðà ÿâëÿåòñÿ îïðåäåëÿþùèì ëèøü âáëèçè ïîðîãà(ïðè ìàëûõ ýíåðãèÿõ �îòîýëåêòðîíà E = ! � jE1sj,E1s = 24:58 ýÂ), a çàòåì ìîíîòîííî óáûâàåò è ñî�ñòàâëÿåò ìåíåå 30% ïðè E � jE1sj. (Îòìåòèì, ÷òîâ àòîìàõ ùåëî÷íûõ ìåòàëëîâ âêëàä íåïðåðûâíîãîñïåêòðà â Re�(!) îêàçûâàåòñÿ íåçíà÷èòåëüíûì âîâñåé îáëàñòè ÷àñòîò [6℄.)3 ÆÝÒÔ, âûï. 4 (10) 801



Í. Ë. Ìàíàêîâ, C. È. Ìàðìî, C. À. Ñâèðèäîâ ÆÝÒÔ, òîì 132, âûï. 4 (10), 2007Òàáëèöà 2. ×àñòîòû !, ñîîòâåòñòâóþùèå êó-ïåðîâñêèì ìèíèìóìàì â ñå÷åíèÿõ �îòîèîíèçàöèè�(!) ùåëî÷íûõ àòîìîâÀòîì !, àò. åä.MPF DHF(l) DHF(v) RRPA Ýêñï.Na 0:304 0:230 0:223 0:216 0:237K 0:243 0:192 0:176 0:167Rb 0:270 0:251 0:202 0:166 0:183Cs 0:266 0:356 0:204 0:150 0:172Ïðèìå÷àíèå. MPF � ìîäåëüíûé ïîòåíöèàë Ôüþ�ñà, (4); DHF(l) � ìåòîä Äèðàêà �Õàðòðè�Ôîêà â êà�ëèáðîâêå äëèíû [35℄; DHF(v) � ìåòîä Äèðàêà �Õàðò-ðè �Ôîêà â êàëèáðîâêå ñêîðîñòè [35℄; RRPA � ðåëÿòè�âèñòñêîå ïðèáëèæåíèå ñëó÷àéíûõ �àç [35℄; Ýêñï. � ýêñ�ïåðèìåíòàëüíûå äàííûå [36℄.Ïîñêîëüêó â íàøèõ ðàñ÷åòàõ âåëè÷èíû Re�(!) èIm�(!) âû÷èñëÿþòñÿ åäèíîîáðàçíî, êàê âåùåñòâåí�íàÿ è ìíèìàÿ ÷àñòè àíàëèòè÷åñêîé �óíêöèè �(!), âêà÷åñòâå êðèòåðèÿ, êîòîðûé ïîçâîëÿåò ñóäèòü î ïðè�ìåíèìîñòè ìåòîäà ìîäåëüíîãî ïîòåíöèàëà äëÿ êî�ëè÷åñòâåííûõ îöåíîê àìïëèòóä íàäïîðîãîâûõ ïðî�öåññîâ, ìîæåò ñëóæèòü ñðàâíåíèå ìíèìûõ ÷àñòåéïîëÿðèçóåìîñòåé ñ ñå÷åíèÿìè �îòîèîíèçàöèè, êîòî�ðûå èçó÷åíû çíà÷èòåëüíî áîëåå ïîëíî, ÷åì ïîëÿðè�çóåìîñòè. Â òàáë. 1 äëÿ òàêîãî ñðàâíåíèÿ èñïîëüçó�þòñÿ ýêñïåðèìåíòàëüíûå çíà÷åíèÿ ñå÷åíèÿ �îòîèî�íèçàöèè ãåëèÿ [31℄. Ïðèâåäåì òàêæå ñðàâíåíèå íà�øèõ ðåçóëüòàòîâ äëÿ ñå÷åíèÿ �îòîèîíèçàöèè ãåëèÿ(â àò. åä.) íà ÷àñòîòàõ 27-é, 29-é, 31-é è 33-é ãàðìî�íèê èçëó÷åíèÿ òèòàí-ñàï�èðîâîãî ëàçåðà ñ ýíåðãè�åé �îòîíà ~! = 1:55 ýÂ (�27 = 0:107, �29 = 0:092,�31 = 0:079, �33 = 0:069) ñ äàííûìè, ïîëó÷åííû�ìè èç äîñòàòî÷íî òî÷íûõ ìíîãî÷àñòè÷íûõ ðàñ÷å�òîâ [32℄: �27 = 0:102, �29 = 0:089, �31 = 0:077,�33 = 0:070.Êàê èçâåñòíî [33℄, â ùåëî÷íûõ àòîìàõ ñå÷å�íèå �îòîèîíèçàöèè  óâåëè÷åíèåì ÷àñòîòû âíà÷à�ëå óáûâàåò îò êîíå÷íîãî çíà÷åíèÿ íà ïîðîãå äîíåêîòîðîãî ìèíèìàëüíîãî çíà÷åíèÿ (èçâåñòíûé êó�ïåðîâñêèé ìèíèìóì â ñå÷åíèè �îòîèîíèçàöèè, ñâÿ�çàííûé ñ èçìåíåíèåì çíàêà ðàäèàëüíûõ ìàòðè÷�íûõ ýëåìåíòîâ ïåðåõîäà èç îñíîâíîãî s-ñîñòîÿíèÿâ p-ñîñòîÿíèÿ êîíòèíóóìà ñ ïîëíûìè óãëîâûìè ìî�ìåíòàìè j = 1=2, 3=2), çàòåì âîçðàñòàåò è äàëååìîíîòîííî óìåíüøàåòñÿ ñ ðîñòîì !. Èìåííî òàêîåïîâåäåíèå äåìîíñòðèðóþò ìíèìûå ÷àñòè íàäïîðîãî�âûõ ïîëÿðèçóåìîñòåé âñåõ ùåëî÷íûõ àòîìîâ (êðî�
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Äèíàìè÷åñêàÿ ïîëÿðèçóåìîñòü îñíîâíîãî ñîñòîÿ-íèÿ ðóáèäèÿ â îáëàñòè ÷àñòîò äî ïåðâîãî ðåçîíàíñà0 � ! < E5p � E5s (a) è â îáëàñòè íàäïîðîãîâûõ÷àñòîò 1:5jE5sj � ! � 6jE5sj (á, â); ~! = !=jE5sj,jE5sj = 4:176 ýÂ = 0:1546 àò. åä.ìå ëèòèÿ, äëÿ êîòîðîãî êóïåðîâñêèé ìèíèìóì îò�ñóòñòâóåò) â ìåòîäå ìîäåëüíîãî ïîòåíöèàëà. Äëÿïðèìåðà íà ðèñóíêå ïðèâåäåíû ÷àñòîòíûå çàâèñè�ìîñòè ïîëÿðèçóåìîñòè àòîìà Rb êàê â îáëàñòè ÷àñ�òîò äî ïåðâîãî ðåçîíàíñà (ãäå íàøè ðåçóëüòàòû õî�802



ÆÝÒÔ, òîì 132, âûï. 4 (10), 2007 Ìåòîä ðàñ÷åòà íàäïîðîãîâûõ ìíîãî�îòîííûõ ïðîöåññîâ : : :ðîøî ñîãëàñóþòñÿ ñ ðåçóëüòàòàìè áîëåå òî÷íûõ ðàñ�÷åòîâ [12℄), òàê è çà ïîðîãîì îäíî�îòîííîé èîíèçà�öèè. Êàê âèäíî, âåùåñòâåííàÿ ÷àñòü ïîëÿðèçóåìî�ñòè ïðè ! > jE5sj îòðèöàòåëüíà è ìîíîòîííî óáû�âàåò ïî àáñîëþòíîé âåëè÷èíå ñ ðîñòîì ! (àíàëî�ãè÷íî ñëó÷àþ àòîìà ãåëèÿ, ñì. òàáë. 1). Ïðè äî�ñòàòî÷íîì óäàëåíèè îò ïîðîãà îíà õîðîøî àïïðîê�ñèìèðóåòñÿ èçâåñòíîé âûñîêî÷àñòîòíîé àñèìïòîòè�êîé: Re�sn(! � jEnj) � �!�2. (Óêàæåì, ÷òî ýòîòçàêîí ÿâëÿåòñÿ îáùèì ëèøü äëÿ ñêàëÿðíîé ïîëÿðè�çóåìîñòè àòîìîâ (ñì., íàïðèìåð [19, 21℄) è íåïðè�ìåíèì ê ñëó÷àþ âåêòîðíîé è òåíçîðíîé ïîëÿðèçó�åìîñòåé, êîòîðûå â îáëàñòè áîëüøèõ ÷àñòîò çíà÷è�òåëüíî áûñòðåå óáûâàþò ñ ðîñòîì ! [34℄.) Íàïðîòèâ,÷àñòîòíàÿ çàâèñèìîñòü Im�(!) íà ðèñ. â íåìîíîòîí�íà (â îòëè÷èå îò àòîìà ãåëèÿ) è ñîãëàñóåòñÿ ñ îïè�ñàííûì âûøå ïîâåäåíèåì ñå÷åíèÿ �îòîèîíèçàöèè,ïðè÷åì â ïðåíåáðåæåíèè ý��åêòàìè òîíêîé ñòðóê�òóðû çíà÷åíèå Im�(!) îáðàùàåòñÿ â íóëü âáëèçèòî÷êè êóïåðîâñêîãî ìèíèìóìà. Â òàáë. 2 ïðèâåäåíîñðàâíåíèå ïîëîæåíèÿ êóïåðîâñêèõ ìèíèìóìîâ (!)â ñå÷åíèÿõ �îòîèîíèçàöèè, ðàññ÷èòàííûõ â ÌÌÏ ñó÷åòîì òîíêîé ñòðóêòóðû, ñ ðåçóëüòàòàìè ab initioðàñ÷åòîâ (ïî äàííûì ðàáîòû [35℄), à òàêæå ñ ýêñ�ïåðèìåíòîì [36℄. Ó÷èòûâàÿ, ÷òî äàæå âåñüìà òðó�äîåìêèå ìíîãî÷àñòè÷íûå ìåòîäû ðàñ÷åòà âîëíîâûõ�óíêöèé íà÷àëüíîãî è êîíå÷íîãî ñîñòîÿíèé àòîìàïðè �îòîèîíèçàöèè äàþò ñóùåñòâåííî ðàçëè÷àþùè�åñÿ çíà÷åíèÿ äëÿ ïîëîæåíèÿ êóïåðîâñêîãî ìèíèìó�ìà (ñì. òàáë. 2), ðåçóëüòàòû ÌÌÏ ìîæíî ñ÷èòàòüâïîëíå óäîâëåòâîðèòåëüíûìè. Êàê âèäíî èç òàáë. 2,îíè äàþò çàâûøåííûå çíà÷åíèÿ ! ïî ñðàâíåíèþ ñýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè è íàèáîëåå áëèçêè êðåçóëüòàòàì ïîñëåäîâàòåëüíûõ òåîðåòè÷åñêèõ ðàñ÷å�òîâ â ïðèáëèæåíèè Äèðàêà �Õàðòðè �Ôîêà â êàëèá�ðîâêå äëèíû (ò. å. èñïîëüçóÿ çàïèñü îïåðàòîðà V̂ äè�ïîëüíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ýëåêòðîíà ñ èçëó÷åíèåì ââèäå V̂ = e=(�A=�t � r), ãäå A(t) � âåêòîðíûé ïî�òåíöèàë èçëó÷åíèÿ). Îòìåòèì, ÷òî â íàñòîÿùåé ðà�áîòå òàêæå èñïîëüçóþòñÿ èñõîäíûå âûðàæåíèÿ äëÿïîëÿðèçóåìîñòåé (ñì. (1)�(3)) â êàëèáðîâêå äëèíû,ïîñêîëüêó äëÿ óðàâíåíèÿ Øðåäèíãåðà ñ ïîòåíöèà�ëîì (4) êàëèáðîâêè äëèíû è ñêîðîñòè (ò. å. ïðè âû�áîðå V̂ â âèäå V̂ = �e= (A � v̂)) ÿâëÿþòñÿ íåýêâèâà�ëåíòíûìè èç-çà íàëè÷èÿ â (4) ïðîåêöèîííûõ îïåðà�òîðîâ P̂l. Óêàçàííûé âûáîð êàëèáðîâêè â ÌÌÏ îáó�ñëîâëåí òåì, ÷òî èìåííî â êàëèáðîâêå äëèíû îñíîâ�íîé âêëàä â ðàäèàëüíûå ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû òèïà(1) äàåò îáëàñòü áîëüøèõ ðàññòîÿíèé r, â êîòîðîéðàäèàëüíûå âîëíîâûå �óíêöèè äëÿ ïîòåíöèàëà (4)ìîãóò ñëóæèòü ðàçóìíîé àïïðîêñèìàöèåé âîëíîâûõ�óíêöèé âàëåíòíîãî ýëåêòðîíà àòîìà.

Ïðèâåäåííûå âûøå ñðàâíåíèÿ è îáñóæäåíèÿ ïî�êàçûâàþò, ÷òî ïðîñòîé â òåõíè÷åñêîì îòíîøåíèè ìî�äåëüíûé ïîòåíöèàë (4), êîòîðûé äàåò âîçìîæíîñòüèñïîëüçîâàíèÿ â ðàñ÷åòàõ ñîñòàâíûõ ìàòðè÷íûõ ýëå�ìåíòîâ òåîðèè âîçìóùåíèé òî÷íûé ýêñïåðèìåíòàëü�íûé ñïåêòð îäíîýëåêòðîííûõ âîçáóæäåíèé àòîìà,ïîçâîëÿåò ïîëó÷èòü êîëè÷åñòâåííûå îöåíêè íàäïî�ðîãîâûõ ïîëÿðèçóåìîñòåé âàëåíòíûõ àòîìíûõ ýëåê�òðîíîâ, âïîëíå ïðèåìëåìûå äëÿ ìíîãèõ ïðèëîæå�íèé, íå òðåáóþùèõ ïðåöèçèîííîé òî÷íîñòè, â ÷àñò�íîñòè, äëÿ çàäà÷ ëàçåðíîé �èçèêè è íåëèíåéíîé îï�òèêè ãàçîâ. Â òàáë. 1, 3, 4 ïðèâåäåíû ÷èñëåííûå äàí�íûå äëÿ íàäïîðîãîâûõ ïîëÿðèçóåìîñòåé àòîìîâ ùå�ëî÷íûõ ìåòàëëîâ è áëàãîðîäíûõ ãàçîâ. Êàê ïðàâè�ëî, â ýòèõ ðàñ÷åòàõ äîñòàòî÷íî ó÷èòûâàòü ñëàãàåìûåñ k � 20�40, k0 � k+10 â ðÿäàõ (15) äëÿMLnl, ïðè÷åìñ ðîñòîì ! ÷èñëî ó÷èòûâàåìûõ ÷ëåíîâ òîæå ðàñòåò.Òàêèì îáðàçîì, èñïîëüçîâàíèå ìîäè�èöèðîâàííîé�óíêöèè �ðèíà (12) êàðäèíàëüíî óïðîùàåò ðàñ÷åòûíàäïîðîãîâûõ ïîëÿðèçóåìîñòåé ïî ñðàâíåíèþ, íà�ïðèìåð, ñ èñïîëüçîâàíèåì ñòàíäàðòíîãî ñïåêòðàëü�íîãî ðàçëîæåíèÿ �óíêöèè �ðèíà, ÷òî òðåáóåò ñóì�ìèðîâàíèÿ ðÿäà ïî ñïåêòðó äèñêðåòíûõ ñîñòîÿíèéâàëåíòíîãî ýëåêòðîíà è ÷èñëåííîãî ðàñ÷åòà èíòåãðà�ëà ïî âèðòóàëüíûì ñîñòîÿíèÿì êîíòèíóóìà [26℄. Áî�ëåå òîãî, òàêîé ïîäõîä ïðèíöèïèàëüíî íåïðèìåíèìäëÿ ðàñ÷åòà ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ âûñøèõ ïîðÿäêîâòåîðèè âîçìóùåíèé (íà÷èíàÿ ñ òðåòüåãî), ïîñêîëü�êó, êàê ïîêàçàíî â ðàáîòå [37℄, â ýòîì ñëó÷àå âêëà�äû ñóìì ïî äèñêðåòíîìó ñïåêòðó è èíòåãðàëîâ ïîêîíòèíóóìó îêàçûâàþòñÿ ðàñõîäÿùèìèñÿ è êîìïåí�ñèðóþòñÿ ëèøü â ïîëíîì ìàòðè÷íîì ýëåìåíòå.Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ïðåäëîæåíû ìîäè�èêàöèÿ�óíêöèè �ðèíà äëÿ ïîòåíöèàëà Ôüþñà è ìåòîäðàñ÷åòà ñîñòàâíûõ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ òåîðèèâîçìóùåíèé â àòîìàõ äëÿ íàäïîðîãîâûõ ÷àñòîòìîíîõðîìàòè÷åñêîãî âíåøíåãî ïîëÿ, ïðè êîòîðûõýíåðãèè �óíêöèé �ðèíà, ñîîòâåòñòâóþùèõ âèðòó�àëüíûì ñîñòîÿíèÿì ýëåêòðîíà, ëåæàò â êîíòèíóóìå.Ôàêòè÷åñêè, ïðåäëîæåííûé ìåòîä èñïîëüçîâàíèÿñâîáîäíûõ ïàðàìåòðîâ â çàäà÷àõ ñ �óíêöèÿìè�ðèíà ñ ïîëîæèòåëüíûìè ýíåðãèÿìè ìîæíî ðàñ�ñìàòðèâàòü êàê àíàëèòè÷åñêóþ ðåàëèçàöèþ ìåòîäîâ¾äèñêðåòèçàöèè êîíòèíóóìà¿ (omplex saling), øè�ðîêî èñïîëüçóåìûõ â ÷èñëåííûõ àëãîðèòìàõ äëÿðåøåíèÿ çàäà÷, ñâÿçàííûõ ñ íåïðåðûâíûì ñïåêòðîì(ñì., íàïðèìåð [38℄). Íàðÿäó ñ ïîëÿðèçóåìîñòÿìè,ðàçâèòàÿ òåõíèêà ïîçâîëÿåò òàêæå ðàññ÷èòûâàòüíåëèíåéíûå âîñïðèèì÷èâîñòè àòîìîâ â øèðîêîìèíòåðâàëå ÷àñòîò, âêëþ÷àÿ íàäïîðîãîâóþ îáëàñòü.Àâòîðû áëàãîäàðíûÀ. Ì. Ïîïîâó çà ïîëåçíûå çà�803 3*



Í. Ë. Ìàíàêîâ, C. È. Ìàðìî, C. À. Ñâèðèäîâ ÆÝÒÔ, òîì 132, âûï. 4 (10), 2007Òàáëèöà 3. Ïîëÿðèçóåìîñòè àòîìîâ ùåëî÷íûõ ìåòàëëîâ â îñíîâíûõ ñîñòîÿíèÿõ ïðè íàäïîðîãîâûõ ÷àñòîòàõ;(�n) � 10�n!, àò. åä. �(!), àò. åä., Li �(!), àò. åä., Na �(!), àò. åä., K0:2 �16:8 + i2:25(�1) �24:5 + i4:75(�1) �23:7+ i6:93(�2)0:25 �10:3 + i3:07(�1) �14:4 + i4:52(�2) �14:4+ i5:82(�4)0:3 �7:05 + i2:83(�1) �9:57 + i1:64(�4) �9:71+ i1:66(�2)0:4 �3:95 + i1:89(�1) �5:16 + i1:38(�2) �5:33+ i3:02(�2)0:6 �1:77 + i7:93(�2) �2:24 + i1:78(�2) �2:33+ i1:99(�2)0:8 �1:00 + i3:77(�2) �1:25 + i1:17(�2) �1:31+ i1:09(�2)1:0 �0:64 + i2:02(�2) �0:80 + i7:31(�3) �0:84+ i6:20(�3)!, àò. åä. �(!), àò. åä., Rb �(!), àò. åä., Cs0:2 �25:2 + i1:66(�1) �26:1 + i1:61(�1)0:25 �15:3 + i6:21(�3) �15:9 + i8:17(�3)0:3 �10:3 + i2:61(�3) �10:8 + i1:13(�3)0:4 �5:64 + i1:54(�2) �5:90 + i1:10(�2)0:6 �2:46 + i1:32(�2) �2:58 + i1:00(�2)0:8 �1:38 + i7:74(�3) �1:44 + i5:88(�3)1:0 �0:88 + i4:54(�3) �0:92 + i3:44(�3)Òàáëèöà 4. Ïîëÿðèçóåìîñòè àòîìîâ áëàãîðîäíûõ ãàçîâ â îñíîâíûõ ñîñòîÿíèÿõ ïðè íàäïîðîãîâûõ ÷àñòîòàõ!, àò. åä. �(!), àò. åä., Ne �(!), àò. åä., Ar �(!), àò. åä., Kr �(!), àò. åä., Xe1:0 �2:41+ i4:97 �4:52 + i5:43 �5:01 + i5:73 �3:52 + i7:701:2 �2:36+ i3:44 �3:83 + i3:55 �4:24 + i3:72 �3:36 + i5:581:4 �2:14+ i2:46 �3:18 + i2:43 �3:51 + i2:53 �3:05 + i4:171:6 �1:89+ i1:80 �2:65 + i1:73 �2:91 + i1:78 �2:73 + i3:211:8 �1:65+ i1:36 �2:22 + i1:27 �2:44 + i1:30 �2:42 + i2:522:0 �1:44+ i1:05 �1:88 + i0:96 �2:06 + i0:98 �2:15 + i2:02ìå÷àíèÿ. �àáîòà âûïîëíåíà ïðè ïîääåðæêå �ÔÔÈ(ãðàíò �07-02-00574).
Ï�ÈËÎÆÅÍÈÅÈíòåãðèðîâàíèå ïî ðàäèàëüíûì ïåðåìåííûì âìàòðè÷íîì ýëåìåíòå (1) ïðîâîäèòñÿ ñ ïîìîùüþ �îð�ìóëû

1Z0 dt e��tta�1L�1k (xt)L0�1n (yt) == ()kk! (0)nn! �(a)�a F2�a;�k;�n; ; 0; x� ; y�� ;ãäå F2 � ãèïåðãåîìåòðè÷åñêàÿ �óíêöèÿ äâóõ ïåðå�ìåííûõ (�óíêöèÿ Àïïåëÿ) [25℄, êîòîðàÿ â íàøåìñëó÷àå ÿâëÿåòñÿ äâîéíûì ïîëèíîìîì (ñòåïåíè k ïîx=� è ñòåïåíè n ïî y=�). Â ðåçóëüòàòå äëÿ MLnl ïî�ëó÷àåì ðÿä ñëåäóþùåãî âèäà:804



ÆÝÒÔ, òîì 132, âûï. 4 (10), 2007 Ìåòîä ðàñ÷åòà íàäïîðîãîâûõ ìíîãî�îòîííûõ ïðîöåññîâ : : :MLnl = 1Xk;k0=0 gLkk0 (�;�; �)Ak0 (n; �)Ak(n; �) �� 1Xk=0 1Xk0=0 akk0 ; (15)ñèììåòðè÷íûé ïî èíäåêñàì ñóììèðîâàíèÿ, akk0 == ak0k. Âåëè÷èíà gLkk0 äàåòñÿ �îðìóëîé (13), à ìàò�ðè÷íûå ýëåìåíòûAk(n; �) = hSkL(2r=�)j r jRnl(r)iâûðàæàþòñÿ ÷åðåç ãèïåðãåîìåòðè÷åñêèå ïîëèíîìûF2 êàêAk(n; �) = ��(�)p�(n+ �l + 1)(2�L + 2)k4k!pnr! �(2�l + 2) �� x�L+2y�l+2 �� F2 (�;�k;�nr; 2�L + 2; 2�l + 2;x; y) ; (16)ãäå � = �L + �l + 4; x = 2nn+ �; y = 2�n+ �:Ñòðîãîå èññëåäîâàíèå ñõîäèìîñòè ðÿäà (15) ñî�ñòîÿëî áû â òîì, ÷òîáû íàéòè â íåì àñèìïòîòè�êó âíóòðåííåé ñóììû ïðè áîëüøèõ k. Îäíàêî òà�êàÿ çàäà÷à òðåáóåò ãðîìîçäêèõ âû÷èñëåíèé, ïîýòî�ìó îãðàíè÷èìñÿ çäåñü èññëåäîâàíèåì ïîâåäåíèÿ äà�ëåêèõ ÷ëåíîâ ðÿäà (15) íà êðàÿõ (k !1; k0 � onst)è íà äèàãîíàëè (k = k0 ! 1) ñèììåòðè÷íîé ìàòðè�öû akk0 . Íåîáõîäèìûå äëÿ ýòîãî àñèìïòîòèêè �óíê�öèé 2F1(a;�k; ;x) è F2(a;�k; b; ; 0;x; y) ïðè áîëü�øèõ k íàéäåíû â ðàáîòå [39℄, à ïîâåäåíèå ïðè áîëü�øèõ k âòîðîé �óíêöèè 2F1 â âûðàæåíèè (13) äëÿglkk0 (�;�; �) ëåãêî óñòàíàâëèâàåòñÿ ñ ïîìîùüþ ñëå�äóþùèõ ïðåîáðàçîâàíèé [25℄:2F1(k + 1; k + 2�+ 2; k + �+ 2� �; 1=z) == (1� z�1)�k�����1 ��2 F1(� + 1� �;��� �; k + �+ 2� �; 1=z) �� � 4��(�+ �)2�k+�+�+1 : (17)Â ðåçóëüòàòå äëÿ akk0 ïîëó÷àåì ñëåäóþùèå îöåíêè:ïðè �èêñèðîâàííîì k0 è k !1akk0 � k� "a1k��l�4 + a2k�0+1��� �0�+ �0�k#����� ��+ ��k ; (18)

ïðè k0 = k !1akk � "a1k��l�4 + a2k�0+1��� �0�+ �0�k#2 �� "1 + 2k2� ��� ��+ ��2k# : (19)Çäåñü �0 � �nl > 0, à êîý��èöèåíòû a1;2 è 1;2 íåçàâèñÿò îò k; k0.Êàê âèäíî èç îöåíîê (18), (19), íåîáõîäèìûìóñëîâèåì ñõîäèìîñòè ðÿäà (15) ÿâëÿåòñÿ âûïîëíåíèåíåðàâåíñòâ ������ �0�+ �0 ���� < 1; ������ ��+ � ���� < 1: (20)Ïðè ïîëîæèòåëüíîé ýíåðãèè �óíêöèè �ðèíà, êîã-äà � åñòü ÷èñòî ìíèìàÿ âåëè÷èíà, � = ij�j, óñëî�âèÿì (20) ìîæíî óäîâëåòâîðèòü, âûáèðàÿ � â ïåð�âîé ÷åòâåðòè êîìïëåêñíîé ïëîñêîñòè: Re� > 0,Im� > 0. ×èñëåííûå ðàñ÷åòû ïîäòâåðæäàþò, ÷òîýòîãî äîñòàòî÷íî äëÿ ñõîäèìîñòè. Â òî æå âðåìÿ, èçïåðâîãî íåðàâåíñòâà â (20) âèäíî, ÷òî èñïîëüçîâà�íèå ñòàíäàðòíîãî øòóðìîâñêîãî ðàçëîæåíèÿ �óíê�öèè �ðèíà (8) (� = �) ïðèâîäèò ê ñõîäÿùåìóñÿ ðÿäóâ ïîäïîðîãîâîì ñëó÷àå (êîãäà Im � = 0) è ðàñõîäÿ�ùåìóñÿ ðÿäó â îáëàñòè íàäïîðîãîâûõ ÷àñòîò (ãäåRe � = 0).Ïðèâåäåííûé âûøå àíàëèç ñõîäèìîñòè ñïðàâåä�ëèâ è ïðè èñïîëüçîâàíèè �óíêöèè �ðèíà (12), (13)äëÿ ðàñ÷åòà íåóïðóãèõ äâóõ�îòîííûõ ïåðåõîäîâ âäèñêðåòíîì ñïåêòðå, jni ! jn0i, ïðè ÷àñòîòàõ, ïðå�âûøàþùèõ ýíåðãèþ ñâÿçè õîòÿ áû îäíîãî èç ñîñòî�ÿíèé jni, jn0i; îáîáùåíèå ñîîòíîøåíèé (18), (19) íàýòîò ñëó÷àé äîñòàòî÷íî î÷åâèäíî. Îòìåòèì òàêæå,÷òî â ñîîòíîøåíèÿõ (18), (19)a1 / 1=�(�L � �l � 2):Ïîýòîìó â ñëó÷àå êóëîíîâñêîãî ïîòåíöèàëà, êîãäà�L � �l � 2 ïåðåõîäèò â L� l � 2 è ÿâëÿåòñÿ öåëûìîòðèöàòåëüíûì ÷èñëîì, ÷ëåíû ñ a1 â (18), (19), àñëåäîâàòåëüíî, è â ìàòðè÷íîì ýëåìåíòå MLnl èñ÷å�çàþò. Â ýòîì ñëó÷àå âûáîðîì � = �0 = n ìîæíîîáîðâàòü ðÿäû â âûðàæåíèè (15), ò. å. ïîëó÷èòü çà�ìêíóòûé àíàëèòè÷åñêèé ðåçóëüòàò äëÿMLnl, ñì. [4℄.Îòñóòñòâèå ÷ëåíîâ ñ a1 â ñîîòíîøåíèÿõ òèïà (18),(19) äëÿ ñëó÷àÿ êóëîíîâñêîãî ïîòåíöèàëà ïîçâîëÿ�åò òàêæå ñóùåñòâåííî óïðîñòèòü àíàëèç ñõîäèìîñòèøòóðìîâñêèõ ðàçëîæåíèé íåëèíåéíûõ âîñïðèèì÷è�âîñòåé àòîìà âîäîðîäà â íàäïîðîãîâîé îáëàñòè ÷àñ�òîò [40℄.805
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