
ÆÝÒÔ, 2009, òîì 135, âûï. 4, ñòð. 639�652  2009
ÌÅÒÎÄ �ÀÑ×ÅÒÀ ÍÀÄÏÎ�Î�ÎÂÛÕ ÌÍÎ�ÎÔÎÒÎÍÍÛÕÏ�ÎÖÅÑÑÎÂ Â ÀÒÎÌÀÕ: ÄÂÓÕÔÎÒÎÍÍÀßÍÀÄÏÎ�Î�ÎÂÀß ÈÎÍÈÇÀÖÈßÍ. Ë. Ìàíàêîâ *, Ñ. È. Ìàðìî, Ñ. À. ÑâèðèäîâÂîðîíåæñêèé ãîñóäàðñòâåííûé óíèâåðñèòåò394006, Âîðîíåæ, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 18 �åâðàëÿ 2008 ã.Ïîêàçàíî, ÷òî äâóõ�îòîííàÿ íàäïîðîãîâàÿ èîíèçàöèÿ àòîìîâ ìîæåò áûòü ðàññ÷èòàíà ñ èñïîëüçîâàíèåì÷èñëåííûõ àëãîðèòìîâ àïïðîêñèìàöèè Ïàäå â ìåòîäå ìîäåëüíîãî ïîòåíöèàëà ñ êóëîíîâñêîé àñèìïòîòè-êîé. Ïðèâåäåíû ïîëíûå è äè��åðåíöèàëüíûå ñå÷åíèÿ íàäïîðîãîâîé èîíèçàöèè àòîìîâ ãåëèÿ è ùåëî÷íûõìåòàëëîâ ýëëèïòè÷åñêè ïîëÿðèçîâàííûì èçëó÷åíèåì. Àíàëèçèðóåòñÿ çàâèñèìîñòü óãëîâûõ ðàñïðåäåëå-íèé �îòîýëåêòðîíîâ îò çíàêà ñòåïåíè ýëëèïòè÷íîñòè èçëó÷åíèÿ (ÿâëåíèå ýëëèïòè÷åñêîãî äèõðîèçìà) âíàäïîðîãîâîé îáëàñòè ÷àñòîò.PACS: 32.80.-t, 32.80.Rm1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÍàäïîðîãîâàÿ èîíèçàöèÿ (ÍÏÈ) (above-thresholdionization, ATI) ñîñòîèò â îòðûâå ñâÿçàííîãî ýëåê�òðîíà (ñ ýíåðãèåé ñâÿçè jEij) ïðè ïîãëîùåíèèèì áîëüøåãî ÷èñëà �îòîíîâ N (N = K + S,S = 1; 2; : : : ), ÷åì ìèíèìàëüíî íåîáõîäèìîå âñîîòâåòñòâèè ñ çàêîíîì ñîõðàíåíèÿ ýíåðãèè:K = [jEij=~! + 1℄, ãäå [x℄ � öåëàÿ ÷àñòü x. Èñ�ñëåäîâàíèÿ ÍÏÈ áûëè èíèöèèðîâàíû â 1979 ã.,êîãäà ïðè èçìåðåíèè ýíåðãåòè÷åñêîãî ñïåêòðà�îòîýëåêòðîíîâ, îáðàçóþùèõñÿ ïðè èîíèçàöèèàòîìîâ êñåíîíà èçëó÷åíèåì âòîðîé ãàðìîíèêè íåî�äèìîâîãî ëàçåðà (~! = 2:34 ýÂ) ñ èíòåíñèâíîñòüþI � 1013 Âò/ñì2, áûëè îáíàðóæåíû ýëåêòðîíû ñýíåðãèåé Ei + 7~! ïðè ïîðîãîâîì ÷èñëå �îòîíîâK = 6 [1℄. Â äàëüíåéøåì òàêîãî ðîäà ýêñïåðèìåíòûíåîäíîêðàòíî ïðîâîäèëèñü ñ äðóãèìè àòîìàìè ïðèçíà÷èòåëüíî áîëüøåé èíòåíñèâíîñòè îïòè÷åñêîãîèçëó÷åíèÿ (ñì., íàïðèìåð, ññûëêè â êíèãå [2℄),ïðè÷åì ïðè K � 10 äîáàâî÷íîå ÷èñëî S ïîãëîùåí�íûõ �îòîíîâ äîñòèãàëî çíà÷èòåëüíîé âåëè÷èíû.Ïîïûòêè òåîðåòè÷åñêîãî îïèñàíèÿ ýòèõ ðåçóëüòàòîââ ðàìêàõ òåîðèè âîçìóùåíèé ïî âçàèìîäåéñòâèþàòîìà ñ ïîëåì íå ïðèâîäèëè ê ñîãëàñèþ òåîðèè ñ*E-mail: manakov�phys.vsu.ru

ýêñïåðèìåíòîì, à ïîñëå îáíàðóæåíèÿ â ñïåêòðàõíàäïîðîãîâûõ ýëåêòðîíîâ ÿðêî âûðàæåííûõ ý���åêòîâ ïëàòî (íåóáûâàíèÿ ñå÷åíèé èîíèçàöèè âøèðîêîì äèàïàçîíå çíà÷åíèé S) [3℄ ñòàëî ÿñíî,÷òî ïðîöåññ ÍÏÈ â èíòåíñèâíîì ïîëå îïòè÷åñêîé÷àñòîòû (~! � jEij) íîñèò ñóùåñòâåííî íåïåð�òóðáàòèâíûé õàðàêòåð è îïðåäåëÿåòñÿ íå ñòîëüêîñòðóêòóðîé ñïåêòðà êîíêðåòíîãî àòîìà, ñêîëü�êî äâèæåíèåì ñâîáîäíîãî ýëåêòðîíà â ñèëüíîìñâåòîâîì ïîëå.Èíàÿ ñèòóàöèÿ ñëîæèëàñü â ïîñëåäíèå ãîäû ñ ïî�ÿâëåíèåì äîñòàòî÷íî èíòåíñèâíûõ èñòî÷íèêîâ êîãå�ðåíòíîãî èçëó÷åíèÿ â óëüòðà�èîëåòîâîì äèàïàçîíåñ ýíåðãèåé �îòîíîâ âïëîòü äî äåñÿòêîâ ýëåêòðîí�âîëüò è èíòåíñèâíîñòüþ 1014�1016 Âò/ñì2 (â ÷àñòíî�ñòè, ñ èñïîëüçîâàíèåì âûñøèõ ãàðìîíèê èíòåíñèâíî�ãî èçëó÷åíèÿ �åìòîñåêóíäíûõ ëàçåðîâ, à òàêæå ëà�çåðîâ íà ñâîáîäíûõ ýëåêòðîíàõ). Â ýòîì ñëó÷àå èîíè�çàöèÿ âîçìîæíà óæå ïðè ïîãëîùåíèè îäíîãî �îòî�íà, ïðè÷åì åñëè ýíåðãèÿ �îòîíà ñóùåñòâåííî ïðå�âîñõîäèò jEij, òî òåîðèÿ âîçìóùåíèé ïðèìåíèìà äëÿïîëåé ñ èíòåíñèâíîñòüþ I , ñðàâíèìîé ñ âíóòðèàòîì�íîé I0 � 1016 Âò/ñì2 (ñì., íàïðèìåð, ðàáîòó [4℄), òàê÷òî ñå÷åíèå ÍÏÈ ñóùåñòâåííî îïðåäåëÿåòñÿ ñòðóê�òóðîé àòîìà. Ñå÷åíèÿ äâóõ�îòîííîé ÍÏÈ â âûñî�êî÷àñòîòíîì ïîëå âïåðâûå áûëè èçìåðåíû â íåäàâ�íèõ ýêñïåðèìåíòàõ ïî èîíèçàöèè áëàãîðîäíûõ ãàçîâ639



Í. Ë. Ìàíàêîâ, Ñ. È. Ìàðìî, Ñ. À. Ñâèðèäîâ ÆÝÒÔ, òîì 135, âûï. 4, 2009(He, Ar è Xe) ïÿòîé ãàðìîíèêîé KrF-ëàçåðà (ñ ýíåð�ãèåé �îòîíà 25 ýÂ) [5℄ è ãåëèÿ 27-é ãàðìîíèêîé òè�òàí-ñàï�èðîâîãî ëàçåðà (~! = 41:8 ýÂ) [6℄1), ïîýòî�ìó ïðåäñòàâëÿåò èíòåðåñ äàëüíåéøåå ðàçâèòèå ìåòî�äîâ ðàñ÷åòà ÍÏÈ ìíîãîýëåêòðîííûõ àòîìîâ ñ ó÷å�òîì ñòðóêòóðû êîíêðåòíîãî àòîìà â ðàìêàõ òåîðèèâîçìóùåíèé ïî ïîëþ. Â ýòîì ïîäõîäå ÍÏÈ àòîìà âî�äîðîäà êàê äâóõ�îòîííàÿ [9�12℄, òàê è ìíîãî�îòîí�íàÿ [13�15℄, áûëà ïîäðîáíî èññëåäîâàíà áîëåå 20 ëåòíàçàä. Îäíàêî ïåðòóðáàòèâíûé ðàñ÷åò äâóõ�îòîí�íîé ÍÏÈ ìíîãîýëåêòðîííûõ àòîìîâ äàæå â ïðèáëè�æåíèè îäíîãî àêòèâíîãî ýëåêòðîíà ïðåäñòàâëÿåò ñî�áîé çíà÷èòåëüíî áîëåå ñëîæíóþ è ìåíåå èññëåäîâàí�íóþ ïðîáëåìó. Â ÷àñòíîñòè, ïðè ~! > jEij èñïîëüçî�âàíèå èçâåñòíîãî ìåòîäà Äàëãàðíî �Ëåâèñà [16℄ äëÿðàñ÷åòà ïîïðàâî÷íûõ �óíêöèé  (n)(r) n-ãî ïîðÿä�êà òåîðèè âîçìóùåíèé, îñíîâàííîãî íà ÷èñëåííîìèíòåãðèðîâàíèè çàöåïëÿþùèõñÿ íåîäíîðîäíûõ äè���åðåíöèàëüíûõ óðàâíåíèé äëÿ ïîïðàâî÷íûõ �óíê�öèé  (k)(r) (k = 1; 2; : : : ; n), ñòàíîâèòñÿ íåý��åêòèâ�íûì, ïîñêîëüêó â íàäïîðîãîâîì ñëó÷àå óæå  (1)(r)ÿâëÿåòñÿ îñöèëëèðóþùåé �óíêöèåé r (â îòëè÷èå îòïîäïîðîãîâîãî ñëó÷àÿ, êîãäà �óíêöèè  (k)(r) ýêñïî�íåíöèàëüíî çàòóõàþò ïðè áîëüøèõ r). Â ðàáîòå [17℄àìïëèòóäà ÍÏÈ àòîìîâ ùåëî÷íûõ ìåòàëëîâ â ðàì�êàõ òåîðèè êâàíòîâîãî äå�åêòà èññëåäîâàíà ñ ïîìî�ùüþ ñïåöèàëüíîé âû÷èñëèòåëüíîé ïðîöåäóðû, îñíî�âàííîé íà ðàçäåëåíèè �óíêöèè êîíå÷íîãî ñîñòîÿ�íèÿ íà ñëàãàåìûå ñ àñèìïòîòèêîé ðàñõîäÿùèõñÿ èñõîäÿùèõñÿ âîëí è ïîâîðîòå êîíòóðà èíòåãðèðîâà�íèÿ â êîìïëåêñíîé ïëîñêîñòè r. Â ðàáîòàõ [18, 19℄ïðåäëîæåí ìåòîä ðàñ÷åòà ìíîãî�îòîííûõ ìàòðè÷�íûõ ýëåìåíòîâ ÍÏÈ â ìíîãîýëåêòðîííîì ïðèáëèæå�íèè, îñíîâàííûé íà äèñêðåòèçàöèè ñîñòîÿíèé íåïðå�ðûâíîãî ñïåêòðà è èñïîëüçîâàíèè B-ñïëàéíîâ. Ïðî�öåññ äâóõ�îòîííîé îäíîýëåêòðîííîé ÍÏÈ ãåëèÿ ÿâ�ëÿåòñÿ êîíêóðèðóþùèì ïðè èññëåäîâàíèÿõ äâóõ�î�òîííîé äâóõýëåêòðîííîé èîíèçàöèè, êîòîðûå àêòèâ�íî âåäóòñÿ â ðÿäå ëàáîðàòîðèé, è â ýòîé ñâÿçè àíà�ëèçèðîâàëñÿ â ðÿäå ðàáîò íà îñíîâå ðàçëè÷íûõ ìå�òîäîâ ÷èñëåííîãî ðåøåíèÿ òî÷íîãî óðàâíåíèÿ Øðå�äèíãåðà äëÿ àòîìà ãåëèÿ â ýëåêòðîìàãíèòíîì ïî�ëå [20, 21℄ (ñì. òàêæå [22, 23℄). Îäíàêî òî÷íûå ìå�òîäû ðàñ÷åòà ÍÏÈ äîñòàòî÷íî ãðîìîçäêè è òðåáó�þò áîëüøîãî îáúåìà âû÷èñëåíèé, ïîýòîìó ñå÷åíèÿÍÏÈ ìîãóò áûòü ïîëó÷åíû ëèøü â âåñüìà îãðàíè�÷åííîì èíòåðâàëå ïàðàìåòðîâ ëàçåðíîãî èçëó÷åíèÿ1) Â ðàáîòå [7℄ ñîîáùàåòñÿ òàêæå î íàáëþäåíèè äâóõ�îòîí�íîé ÍÏÈ ãåëèÿ èçëó÷åíèåì ëàçåðà íà ñâîáîäíûõ ýëåêòðîíàõñ ~! = 13 ýÂ, îäíàêî ýòè ðåçóëüòàòû ñîìíèòåëüíû (ñì. ðàáî�òó [8℄ è ññûëêè â íåé).

(ïðåèìóùåñòâåííî äëÿ ñëó÷àÿ ëèíåéíîé ïîëÿðèçà�öèè).Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ïîêàçàíà âîçìîæíîñòü ïðè�ìåíåíèÿ ÷èñëåííûõ àëãîðèòìîâ àïïðîêñèìàöèè Ïà�äå [24℄ äëÿ êîëè÷åñòâåííîé îöåíêè ñå÷åíèé ÍÏÈíåâîäîðîäíûõ àòîìîâ. Ìåòîä ðàñ÷åòà îñíîâàí íà èñ�ïîëüçîâàíèè ìîäåëüíîãî ïîòåíöèàëà Ôüþñà [25℄ äëÿîïèñàíèÿ ñîñòîÿíèÿ âàëåíòíîãî ýëåêòðîíà. Ýòîò ïî�òåíöèàë áûë èñïîëüçîâàí âïåðâûå â ðàáîòàõ [26, 27℄äëÿ ðàñ÷åòà ñèë îñöèëëÿòîðîâ è ñå÷åíèé �îòîèîíè�çàöèè àòîìîâ. Â ðàáîòàõ [28, 29℄ (ñì. òàêæå [30℄)ìåòîä ìîäåëüíîãî ïîòåíöèàëà (ÌÌÏ) áûë îáîáùåíäëÿ ðàñ÷åòà ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ âûñøèõ ïîðÿä�êîâ òåîðèè âîçìóùåíèé íà îñíîâå òåõíèêè �óíê�öèè �ðèíà äëÿ ïîòåíöèàëà Ôüþñà, äëÿ êîòîðîé èç�âåñòíî óäîáíîå ïðåäñòàâëåíèå (øòóðìîâñêîå ðàçëî�æåíèå) â âèäå ðÿäà ïî ïîëèíîìàì Ëàãåððà. Îäíàêîèñïîëüçîâàíèå øòóðìîâñêîãî ðàçëîæåíèÿ ïðèâîäèòê ðàñõîäÿùèìñÿ ðÿäàì äëÿ àìïëèòóä íàäïîðîãîâûõïðîöåññîâ (êîãäà ýíåðãåòè÷åñêèé ïàðàìåòð �óíêöèè�ðèíà ÿâëÿåòñÿ ïîëîæèòåëüíûì). Â íåäàâíåé ðàáî�òå [31℄ ïîêàçàíî, ÷òî øòóðìîâñêèå ðÿäû äëÿ äèíà�ìè÷åñêîé ïîëÿðèçóåìîñòè ïðè íàäïîðîãîâûõ ÷àñòî�òàõ (~! > jEij) ìîæíî ñäåëàòü ñõîäÿùèìèñÿ, èñ�ïîëüçóÿ ñïåöèàëüíîå ïåðåðàçëîæåíèå �óíêöèè �ðè�íà ïîòåíöèàëà Ôüþñà, ñîäåðæàùåå ñâîáîäíûå ïàðà�ìåòðû, îäíàêî ýòîò ìåòîä íåïðèìåíèì ïðè ðàñ÷åòåïî ÌÌÏ àìïëèòóäû äâóõ�îòîííîé ÍÏÈ èç-çà íàëè�÷èÿ îñöèëëèðóþùåé âîëíîâîé �óíêöèè êîíå÷íîãîñîñòîÿíèÿ �îòîýëåêòðîíà â êîíòèíóóìå. Àìïëèòóäóìíîãî�îòîííîé èîíèçàöèè â ÌÌÏ ìîæíî ïðåäñòà�âèòü â âèäå ðÿäà èç îòíîñèòåëüíî ëåãêî âû÷èñëÿå�ìûõ �óíêöèé ãèïåðãåîìåòðè÷åñêîãî òèïà (�óíêöèéÀïïåëÿ F2) [32℄, êîòîðûé, îäíàêî, ðàñõîäèòñÿ ïðèíàäïîðîãîâûõ çíà÷åíèÿõ ÷àñòîòû ïîëÿ. Äëÿ ÷èñëåí�íîãî ñóììèðîâàíèÿ ðÿäà ìû èñïîëüçóåì ñòàíäàðò�íûé "-àëãîðèòì [24℄, àíàëîãè÷íî âû÷èñëåíèþ àìïëè�òóäû äâóõ�îòîííîé ÍÏÈ àòîìà âîäîðîäà [10℄. Êàêïîêàçàíî íèæå, íåñìîòðÿ íà áîëåå ñëîæíóþ ñòðóê�òóðó ðàñõîäÿùèõñÿ ðÿäîâ, ÷åðåç êîòîðûå âûðàæà�åòñÿ àìïëèòóäà ÍÏÈ â ñëó÷àå íåâîäîðîäíûõ àòî�ìîâ, ïðèìåíåíèå "-àëãîðèòìà ïîçâîëÿåò âûïîëíèòüèõ ñóììèðîâàíèå è â ýòîì ñëó÷àå. Â ðàçä. 2 èçëîæå�íû íåîáõîäèìûå äëÿ äàëüíåéøåãî ïîíèìàíèÿ ñâåäå�íèÿ î ÌÌÏ Ôüþñà. Â ðàçä. 3 îáñóæäàåòñÿ ñòðóêòó�ðà ðàñõîäÿùèõñÿ ðÿäîâ äëÿ àìïëèòóäû äâóõ�îòîí�íîé ÍÏÈ â ÌÌÏ è òåõíè÷åñêèå äåòàëè ðàñ÷åòîâ,à â ðàçä. 4 ïðèâåäåíû ÷èñëåííûå ðåçóëüòàòû äëÿàòîìîâ ùåëî÷íûõ ìåòàëëîâ è ãåëèÿ, ïîëó÷åííûå ñèñïîëüçîâàíèåì "-àëãîðèòìà. Êîððåêòíîñòü èñïîëü�çîâàíèÿ "-àëãîðèòìà â ðàññìàòðèâàåìîé çàäà÷å îá-ñóæäàåòñÿ â Ïðèëîæåíèè.640



ÆÝÒÔ, òîì 135, âûï. 4, 2009 Ìåòîä ðàñ÷åòà íàäïîðîãîâûõ ìíîãî�îòîííûõ ïðîöåññîâ : : :Â ñòàòüå èñïîëüçóåòñÿ àòîìíàÿ ñèñòåìà åäèíèö(åñëè íå îãîâàðèâàåòñÿ ïðîòèâíîå).2. ÎÑÍÎÂÍÛÅ ÏÎËÎÆÅÍÈß ÌÅÒÎÄÀÌÎÄÅËÜÍÎ�Î ÏÎÒÅÍÖÈÀËÀ ÔÜÞÑÀÂ ðàìêàõ ÌÌÏ ñîñòîÿíèå âàëåíòíûõ ýëåêòðî�íîâ àòîìîâ îïèñûâàåòñÿ îäíî÷àñòè÷íûì óðàâíåíè�åì Øðåäèíãåðà ñ ïîòåíöèàëîì Ôüþñà VF (r), êîòî�ðûé ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ýêðàíèðîâàííûé êóëîíîâ�ñêèé ïîòåíöèàë ÿäðà ñ äîïîëíèòåëüíûì îïåðàòîð�íûì ñëàãàåìûì, ó÷èòûâàþùèì âîçäåéñòâèå àòîìíî�ãî îñòîâà íà âàëåíòíûé ýëåêòðîí:VF (r) = �Zr + 1Xl=0 Blr2 P̂l: (1)Çäåñü Bl � ýìïèðè÷åñêèå ïàðàìåòðû, P̂l � îïåðà�òîð ïðîåêòèðîâàíèÿ íà ïîäïðîñòðàíñòâî ñ�åðè÷å�ñêèõ �óíêöèé ñ äàííûì l: P̂lYl0m = Æll0Ylm. Â ðå�çóëüòàòå ðàäèàëüíîå óðàâíåíèåØðåäèíãåðà ñ ïîòåí�öèàëîì Ôüþñà ïîëó÷àåòñÿ èç êóëîíîâñêîãî çàìåíîéöåíòðîáåæíîãî ïîòåíöèàëà:l(l + 1)2r2 ! l(l+ 1) + 2Bl2r2 � �l(�l + 1)2r2 ;÷òî ýêâèâàëåíòíî çàìåíå îðáèòàëüíîãî êâàíòîâîãî÷èñëà l â êóëîíîâñêîé çàäà÷å íà íåöåëûé ¾îðáè�òàëüíûé ïàðàìåòð¿ �l (íèæå ìû ðàññìàòðèâàåì íåé�òðàëüíûå àòîìû, òàê ÷òî Z = 1):l! �l = [(l + 1=2)2 + 2Bl℄1=2 � 1=2:Ïîýòîìó ðàäèàëüíûå âîëíîâûå �óíêöèè ñîñòîÿíèéäèñêðåòíîãî (jnilii) è íåïðåðûâíîãî (jEf lf i) ñïåêòðàäëÿ ïîòåíöèàëà Ôüþñà ñëåäóþò èç êóëîíîâñêèõ ïðèçàìåíå l ! �l:Rnili(r) = C�ili�(2�i + 2) �2r�i ��i exp�� r�i����(��i + �i + 1; 2�i + 2; 2r=�i); (2)REf lf (r) = CEf lf�(2�f + 2)(2pr)�f exp(�ipr)���(�f + 1 + i=p; 2�f + 2; 2ipr); (3)ãäå �i = 1=p�2Enili ; p =p2Ef ;�i � �li ; �f � �lf ;C�ili = 2�2i ��(�i + �i + 1)�(�i � �i) �1=2 ;

CEf lf =r2p� exp �2p �������f + 1� ip����� ; (4)�(a; ;x) � âûðîæäåííàÿ ãèïåðãåîìåòðè÷åñêàÿ�óíêöèÿ. Àíàëîãè÷íî �îðìóëàì (2)�(4), çàìåíîél ! �l â øòóðìîâñêîì ðàçëîæåíèè ðàäèàëüíîéêóëîíîâñêîé �óíêöèè �ðèíà [30℄ ïîëó÷àåì �óíê�öèþ �ðèíà âàëåíòíîãî ýëåêòðîíà äëÿ ìîäåëüíîãîïîòåíöèàëà Ôüþñà:gl(E; r; r0) = � 1Xk=0 k!Skl(2r=�)Skl(2r0=�)�(k+2�l+2)(k+�l+1��) ; (5)ãäåSkl �2r� � = 2� �(k+2�l+2)k!�(2�l+2) �2r� ��l exp�� r�����(�k; 2�l + 2; 2r=�) (6)� øòóðìîâñêèå �óíêöèè,� = 1=p�2(E + i0): (7)Èñïîëüçîâàíèå ÌÌÏ Ôüþñà â ïðàêòè÷åñêèõ çà�äà÷àõ òðåáóåò çíàíèÿ ýíåðãèé Enl ñâÿçàííûõ ñîñòî�ÿíèé âàëåíòíîãî ýëåêòðîíà (íàïðèìåð, èç ýêñïåðè�ìåíòàëüíîãî îïòè÷åñêîãî ñïåêòðà îäíîýëåêòðîííûõâîçáóæäåíèé àòîìà). Â ñâîþ î÷åðåäü, âûðàæåíèåäëÿ ýíåðãèè ñâÿçàííûõ ñîñòîÿíèé â ïîòåíöèàëå (1)Enl = � Z22(nr + �l + 1)2 (8)(nr = n � l � 1 = 0; 1; : : : � ðàäèàëüíîå êâàíòîâîå÷èñëî) èñïîëüçóåòñÿ äëÿ çàäàíèÿ ýìïèðè÷åñêèõ ïà�ðàìåòðîâ �l = �l(Enl) äëÿ êàæäîé ñåðèè óðîâíåé ñçàäàííûì l ÷åðåç ñîîòâåòñòâóþùèå ýêñïåðèìåíòàëü�íûå ýíåðãèè:�l(Enl) = Z=p�2Enl � nr � 1; (9)÷òî ïîçâîëÿåò ñîãëàñîâàòü ðàñ÷åòíûå è ýêñïåðèìåí�òàëüíûå ïîëîæåíèÿ ðåçîíàíñîâ (ïîëþñîâ �óíêöèè�ðèíà (5)). Â ìåæðåçîíàíñíûõ ïðîìåæóòêàõ ïàðà�ìåòðû �l = �l(E) â �îðìóëå (5) îïðåäåëÿþòñÿ èí�òåðïîëÿöèåé íà îñíîâå ñîîòíîøåíèÿ (9). Çíà÷åíèÿ�l(Enl) äëÿ âûñîêîâîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé, ðàññ÷è�òàííûå ïî äàííûì òàáëèö [33℄, íåçíà÷èòåëüíî îò�ëè÷àþòñÿ äðóã îò äðóãà, ïîýòîìó çíà÷åíèÿ �l(E)â âîëíîâûõ �óíêöèÿõ êîíòèíóóìà (3) è â �óíê�öèè �ðèíà (5) ïðè íàäïîðîãîâûõ ýíåðãèÿõ E > 0âûáèðàëèñü ðàâíûìè çíà÷åíèþ �l(Enl) äëÿ îäíîãîèç èçâåñòíûõ âåðõíèõ âîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé. Ïî�ñêîëüêó ÌÌÏ â çíà÷èòåëüíîé ñòåïåíè àíàëîãè÷åí2 ÆÝÒÔ, âûï. 4 641



Í. Ë. Ìàíàêîâ, Ñ. È. Ìàðìî, Ñ. À. Ñâèðèäîâ ÆÝÒÔ, òîì 135, âûï. 4, 2009ìåòîäó êâàíòîâîãî äå�åêòà [34℄ (êâàíòîâûé äå�åêò�l(Enl) ñâÿçàí ñ ïàðàìåòðîì �l(Enl) ñîîòíîøåíèåì�l(Enl) = l � �l(Enl)), âîçìîæåí è áîëåå òî÷íûé âû�áîð ïàðàìåòðîâ �l(E) ïðè E > 0 ïóòåì ëèíåéíîéèëè êâàäðàòè÷íîé ýêñòðàïîëÿöèè ïî E èç îáëàñòèE < 0, êàê ýòî äåëàåòñÿ ïðè ðàñ÷åòå ñå÷åíèé �îòî�èîíèçàöèè â ìåòîäå êâàíòîâîãî äå�åêòà [35℄.3. �ÀÑ×ÅÒ ÑÅ×ÅÍÈß ÄÂÓÕÔÎÒÎÍÍÎÉÈÎÍÈÇÀÖÈÈ Â ÌÅÒÎÄÅ ÌÎÄÅËÜÍÎ�ÎÏÎÒÅÍÖÈÀËÀÀìïëèòóäà äâóõ�îòîííîé èîíèçàöèè àòîìà èçíà÷àëüíîãî ñîñòîÿíèÿ jnilii ñîäåðæèò ëèíåéíóþ êîì�áèíàöèþ ðàäèàëüíûõ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ ñâÿçàí�íî-ñâîáîäíûõ ïåðåõîäîâ:T llilf (Ei; E;Ef ) = hEf lf j rgl(E; r; r0)r0 jnilii ; (10)ãäå l = li � 1, lf = li; li � 2. Âûðàæåíèÿ (2), (3) äëÿâîëíîâûõ �óíêöèé è (5) äëÿ �óíêöèè �ðèíà ïîçâî�ëÿþò àíàëèòè÷åñêè âûïîëíèòü èíòåãðèðîâàíèå ïîðàäèàëüíûì ïåðåìåííûì �óíêöèé T llilf è ïðåäñòà�âèòü èõ â âèäå ðÿäàT llilf = Cif (p) 1Xk=0Ak: (11)ÇäåñüCif (p) = � C�iliCEf lf�(�f )�(�i)�(2�i + 2)�(2�f + 2) �� � (2=�)�+1�(2�+ 2)�2 (2=�i)�i(2p)�f(2=x)�f (2=y)�i ;p =p2(Ei + 2!); x = 21=� + ip ; y = 21=� + 1=�i ;�i = �+ �i + 4; �f = �+ �f + 4;à ÷ëåíû ðÿäà Ak âûðàæàþòñÿ ÷åðåç ïðîèçâåäå�íèÿ ãèïåðãåîìåòðè÷åñêèõ �óíêöèé äâóõ ïåðåìåí�íûõ (�óíêöèè Àïïåëÿ F2 [36℄) êàêAk = �(k + 2�+ 2)k!(k + �+ 1� �) ��F2 ��f ;�k; �f+1+ ip ; 2�f+2; 2�+2; ipx; x����F2 ��i;�k;��i+�i+1; 2�+2; 2�i+2; y� ; y�i� : (12)Âû÷èñëåíèå ÷ëåíîâ Ak ðÿäà (11) ïðîâîäèòñÿ äî�ñòàòî÷íî ïðîñòî, ïîñêîëüêó �óíêöèè Àïïåëÿ â (12)

ñ îòðèöàòåëüíûì ïàðàìåòðîì �k ñâîäÿòñÿ ê ñóì�ìå k ãèïåðãåîìåòðè÷åñêèõ �óíêöèé 2F1 è èõ ìîæ�íî âû÷èñëèòü ïî ðåêóððåíòíûì ñîîòíîøåíèÿì. ×èñ�ëåííûå ðàñ÷åòû ïîêàçûâàþò, ÷òî ïðè ! < jEijðÿä (11), (12) ñõîäèòñÿ (ñì., íàïðèìåð, [32℄). Îäíà�êî ïðè ! > jEij, ò. å. â ñëó÷àå ÍÏÈ, øòóðìîâñêèéðÿä (11) äëÿ T llilf ðàñõîäèòñÿ. ×òîáû âûÿñíèòü ïðè�÷èíó ðàñõîäèìîñòè, íåîáõîäèìî èññëåäîâàòü ïîâåäå�íèå äàëåêèõ ÷ëåíîâ ðÿäà (11). Âîñïîëüçîâàâøèñü èç�âåñòíîé àñèìïòîòèêîé �óíêöèé Àïïåëÿ F2 â (12)ïðè áîëüøèõ k [37℄, íàõîäèì, ÷òî ïðè k !1Ak � h1k��f�4 + 2k1�i=pqk1 + 3k1+i=pq�k1 i�� �d1k��i�4 + d2k1+�iqk2 � ; (13)ãäå q1 = ip� 1=�ip+ 1=� ; q2 = 1=�i � 1=�1=�i + 1=� :Îòñþäà âèäíî, ÷òî ïðè ! < jEij, êîãäà � � âåùå�ñòâåííàÿ âåëè÷èíà (ñì. (7)), ðÿä ñõîäèòñÿ, ïîñêîëü�êó jq1j = 1, à jq2j < 1. Îäíàêî ïðè ! > jEij ïàðàìåòð� ñòàíîâèòñÿ ìíèìûì (� = ij�j) è ðÿä ðàñõîäèòñÿ,ïîñêîëüêó jq1j > 1, jq2j = 1.Îáðàòèì âíèìàíèå, ÷òî ðÿä (11) äëÿ ìàòðè÷íîãîýëåìåíòà äâóõ�îòîííîé èîíèçàöèè â ÌÌÏ Ôüþñàèìååò áîëåå ñëîæíóþ ñòðóêòóðó àñèìïòîòèêè, ÷åìâ êóëîíîâñêîé çàäà÷å. Èç àñèìïòîòèêè �óíêöèè F2ïðè áîëüøèõ k [37℄ ñëåäóåò, ÷òî â âûðàæåíèè (13)1 � 1�(�l � �lf � 2) ; d1 � 1�(�l � �li � 2) : (14)Â êóëîíîâñêîì ñëó÷àå íåöåëûå ïàðàìåòðû �li , �lf ,�l â (14) çàìåíÿþòñÿ íà li, lf , l, ÷òî ñ ó÷åòîì äè�ïîëüíûõ ïðàâèë îòáîðà jl � lf j = 1, jl � lij = 1 îá�ðàùàåò â íóëü êîý��èöèåíòû 1 è d1 â (13). Òà�êèì îáðàçîì, àñèìïòîòèêà îáùåãî ÷ëåíà (12) øòóð�ìîâñêîãî ðÿäà ìàòðè÷íîãî ýëåìåíòà äâóõ�îòîííîéèîíèçàöèè â ÌÌÏ îêàçûâàåòñÿ ñëîæíåå, ÷åì äëÿêóëîíîâñêîãî ðÿäà, ïîñêîëüêó â ïîñëåäíåì ñëó÷àåâ ïðàâîé ÷àñòè (13) îòñóòñòâóþò ÷èñòî ñòåïåííûåñëàãàåìûå â êâàäðàòíûõ ñêîáêàõ. Ýòî óñëîæíåíèåîêàçûâàåòñÿ ïðèíöèïèàëüíûì è ïðèâîäèò, â ÷àñò�íîñòè, ê íåâîçìîæíîñòè âû÷èñëèòü ìàòðè÷íûå ýëå�ìåíòû ÍÏÈ â âèäå ñõîäÿùèõñÿ ðÿäîâ, èñïîëüçóÿäëÿ �óíêöèè �ðèíà ïîòåíöèàëà Ôüþñà îáîáùåííûåøòóðìîâñêèå ðàçëîæåíèÿ ñî ñâîáîäíûìè ïàðàìåòðà�ìè [37, 38℄, â òî âðåìÿ êàê òàêèå ïðåäñòàâëåíèÿ êó�ëîíîâñêîé �óíêöèè �ðèíà ïîçâîëÿþò ïîëó÷èòü äëÿàìïëèòóä ìíîãî�îòîííîé èîíèçàöèè âîäîðîäà ñõî�äÿùèåñÿ ðÿäû, à â äâóõ�îòîííîì ñëó÷àå � äàæå çà�ìêíóòîå àíàëèòè÷åñêîå âûðàæåíèå äëÿ èîíèçàöèè642



ÆÝÒÔ, òîì 135, âûï. 4, 2009 Ìåòîä ðàñ÷åòà íàäïîðîãîâûõ ìíîãî�îòîííûõ ïðîöåññîâ : : :èç ïðîèçâîëüíîãî íà÷àëüíîãî ñîñòîÿíèÿ jnilii (÷åðåç�óíêöèè Àïïåëÿ F1 [38℄).Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ñóììèðîâàíèå ðàñõîäÿùèõñÿâ íàäïîðîãîâîé îáëàñòè ðÿäîâ (11) äëÿ ìàòðè÷íûõýëåìåíòîâ T llilf ïðîâîäèëîñü ñ ïîìîùüþ èçâåñòíîãî"-àëãîðèòìà, îïèñàííîãî, íàïðèìåð, â ðàáîòå [24℄ èÿâëÿþùåãîñÿ îäíîé èç ðàçíîâèäíîñòåé øèðîêî èñ�ïîëüçóåìîé àïïðîêñèìàöèè Ïàäå äëÿ ñóììèðîâàíèÿðàñõîäÿùèõñÿ ðÿäîâ. Èñïîëüçîâàíèå "-àëãîðèòìàïðåäïîëàãàåò ïîñòðîåíèå òàáëèöû (¾"-òàáëèöà¿),ýëåìåíòû "(j)k êîòîðîé âû÷èñëÿþòñÿ ðåêóððåíòíûìîáðàçîì ïî ÷àñòè÷íûì ñóììàì èñõîäíîãî ðÿäà (11).Åñëè ïîñëåäîâàòåëüíîñòü ýëåìåíòîâ "(j)k (íàïðèìåð,ïîñëåäîâàòåëüíîñòü "(0)k , k = 0; 1; : : : ) ñõîäèòñÿ, òîåå ïðåäåë è äàåò ñóììó èñõîäíîãî ðàñõîäÿùåãîñÿ ðÿ�äà. "-àëãîðèòì òåñíî ñâÿçàí ñ ñóììèðîâàíèåì ðÿäîâñ ïîìîùüþ àïïðîêñèìàöèé Ïàäå. Ýëåìåíòû "(j)2k ÷åò�íûõ ñòîëáöîâ "-òàáëèöû ðàâíû çíà÷åíèÿì àïïðîêñè�ìàíò Ïàäå [L=M ℄(z) ñ L = k+j; M = k, ïîñòðîåííûõäëÿ ñòåïåííîãî ðÿäà 1Xk=0Akzkè âçÿòûõ ïðè z = 1:"(j)2k = [k + j=k℄(1) (15)(ñì. [24℄, ãë. 3, �îðìóëà (4.10)). Òàêèì îáðàçîì, èñ�ïîëüçîâàíèå "-àëãîðèòìà ýêâèâàëåíòíî ïîñòðîåíèþïîñëåäîâàòåëüíîñòè àïïðîêñèìàöèé Ïàäå, îïðåäåëÿ�åìîé �îðìóëîé (15).Òàê æå, êàê è ïðè èñïîëüçîâàíèè ïàäå-àïïðîêñè-ìàíò, âû÷èñëåíèÿ ïî ðåêóðñèÿì ïðè ñóììèðîâàíèèðàñõîäÿùåãîñÿ ðÿäà ïî "-àëãîðèòìó ñâÿçàíû ñ ñèëü�íûìè ñîêðàùåíèÿìè. ×òîáû îöåíèòü èõ ìàñøòàá,óêàæåì, ÷òî â òèïè÷íîé ñèòóàöèè äëÿ ðàñ÷åòà ñå÷å�íèÿ èîíèçàöèè ñ òðåìÿ çíà÷àùèìè öè�ðàìè íåîáõî�äèìî ó÷èòûâàòü 60�70 ÷ëåíîâ ðàñõîäÿùåãîñÿ ðÿäàäëÿ àìïëèòóäû (÷òî ïîçâîëÿåò âû÷èñëèòü ýëåìåíòòàáëèöû "(0)k ñ k � 60�70), ïðè ýòîì ðåçóëüòàò ñóì�ìèðîâàíèÿ ïî "-àëãîðèòìó ïî àáñîëþòíîé âåëè÷èíåîêàçûâàåòñÿ â 1035�1045 ðàç ìåíüøå ìàêñèìàëüíîãîó÷èòûâàåìîãî ÷ëåíà êîìïëåêñíîãî ðÿäà (11). Òàêèìîáðàçîì, ïðèìåíåíèå ïàäå-ñóììèðîâàíèÿ ê âû÷èñëå�íèþ àìïëèòóä íàäïîðîãîâîé èîíèçàöèè â ÌÌÏ òðå�áóåò âûñîêîé òî÷íîñòè âû÷èñëåíèÿ ÷ëåíîâ Ak ðàñ�õîäÿùèõñÿ øòóðìîâñêèõ ðÿäîâ (11). Åå óäàåòñÿ äî�ñòè÷ü, èñïîëüçóÿ óïîìèíàâøèåñÿ âûøå ðåêóððåíò�íûå ñîîòíîøåíèÿ äëÿ ðàñ÷åòà �óíêöèé F2 â (12) èèçâåñòíûå êîìïüþòåðíûå àëãîðèòìû âû÷èñëåíèé ñïîâûøåííîé òî÷íîñòüþ, òàê ÷òî âñå ðàñ÷åòû âûïîë�íÿþòñÿ íà ñòàíäàðòíîì ïåðñîíàëüíîì êîìïüþòåðå.

Íåñîìíåííûì äîñòîèíñòâîì èñïîëüçóåìîãî ìåòîäàðàñ÷åòà ÿâëÿåòñÿ òîò �àêò, ÷òî êàê â ïîäïîðîãîâîì,òàê è â íàäïîðîãîâîì ñëó÷àå ïðèõîäèòñÿ èìåòü äåëîëèøü ñ ëåãêî âû÷èñëÿåìûìè êîý��èöèåíòàìè Akðÿäà (11) ñ òîé ðàçíèöåé, ÷òî â ïåðâîì ñëó÷àå ðàñ�ñ÷èòûâàåòñÿ ïðîñòî èõ ñóììà, à âî âòîðîì � íåêî�òîðûå èõ êîìáèíàöèè (ýëåìåíòû "-òàáëèöû), ïîëó�÷àåìûå èç Ak ñ ïîìîùüþ ïðîñòûõ àðè�ìåòè÷åñêèõäåéñòâèé.Âîçìîæíîñòü ñóììèðîâàíèÿ ðÿäà (11) â íàäïîðî�ãîâîé îáëàñòè ÷àñòîò ïî "-àëãîðèòìó îçíà÷àåò, ÷òîïàäå-ñóììèðîâàíèå ïîçâîëÿåò ÷èñëåííûìè ìåòîäà�ìè îñóùåñòâèòü àíàëèòè÷åñêîå ïðîäîëæåíèå àìïëè�òóäû äâóõ�îòîííîé èîíèçàöèè èç îáëàñòè ÷àñòîò! < jEij, â êîòîðîé ðÿä (11) ñõîäèòñÿ, íà îáëàñòüíàäïîðîãîâûõ ÷àñòîò ! > jEij. Òåì íå ìåíåå, îñòàåò�ñÿ âîïðîñ î ïðàâèëüíîñòè ïîëó÷åííîãî ðåçóëüòàòà, â÷àñòíîñòè, íåîáõîäèìî óáåäèòüñÿ â ïðàâèëüíîì âû�áîðå âåòâè àíàëèòè÷åñêîãî ïðîäîëæåíèÿ ìíîãîçíà÷�íîé �óíêöèè T llilf = T llilf (!) â ïðîöåññå èñïîëüçîâà�íèÿ "-àëãîðèòìà. Ïðè ðàñ÷åòå äâóõ�îòîííîé ÍÏÈàòîìà âîäîðîäà ïðàâèëüíîñòü àíàëèòè÷åñêîãî ïðî�äîëæåíèÿ ïî Ïàäå ïðîâåðÿëàñü ïðÿìûì ñðàâíåíè�åì ðåçóëüòàòîâ ïàäå-àïïðîêñèìàöèè ñ ðåçóëüòàòàìèíåçàâèñèìûõ âû÷èñëåíèé ñå÷åíèÿ, íàïðèìåð, îñíî�âàííûõ íà àíàëèòè÷åñêèõ ïðåîáðàçîâàíèÿõ øòóð�ìîâñêîãî ðÿäà äëÿ àìïëèòóäû, îáåñïå÷èâàþùèõ åãîñõîäèìîñòü. (Êðîìå òîãî, êàê óæå îòìå÷àëîñü, äëÿêóëîíîâñêîãî ïîòåíöèàëà ìàòðè÷íûé ýëåìåíò T llilfìîæåò áûòü âû÷èñëåí è â çàìêíóòîì àíàëèòè÷åñêîìâèäå). Â ñëó÷àå æå ïîòåíöèàëà Ôüþñà íå óäàåòñÿíàéòè ïðåîáðàçîâàíèÿ, êîòîðûå ñäåëàëè áû ðÿä (11)ñõîäÿùèìñÿ âî âñåé îáëàñòè ÷àñòîò èëè âûðàæà�ëè åãî ÷åðåç èçâåñòíûå àíàëèòè÷åñêèå �óíêöèè, ïî�ýòîìó â Ïðèëîæåíèè ìû èñïîëüçóåì àíàëèòè÷åñêèåðåçóëüòàòû äëÿ ìíèìîé ÷àñòè T llilf , à òàêæå íèç�êî÷àñòîòíîé àñèìïòîòèêè àìïëèòóäû íàäïîðîãîâîéèîíèçàöèè ñ ó÷àñòèåì ìÿãêîãî �îòîíà äëÿ ïðîâåðêèêîððåêòíîñòè ÷èñëåííûõ çíà÷åíèé àìïëèòóäû ÍÏÈâ ÌÌÏ Ôüþñà, ïîëó÷åííûõ ïðè èñïîëüçîâàíèè ïà�äå-àïïðîêñèìàöèè.4. ×ÈÑËÅÍÍÛÅ �ÅÇÓËÜÒÀÒÛ ÄËßÑÅ×ÅÍÈÉ ÍÀÄÏÎ�Î�ÎÂÎÉÈÎÍÈÇÀÖÈÈ È ÎÁÑÓÆÄÅÍÈÅÈñïîëüçóÿ "-àëãîðèòì äëÿ ñóììèðîâàíèÿ ðÿ�äà (11) äëÿ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ äâóõ�îòîííîéèîíèçàöèè, ìû ðàññ÷èòàëè ïîëíûå ñå÷åíèÿ è óãëî�âûå ðàñïðåäåëåíèÿ ýëåêòðîíîâ ïðè äâóõ�îòîííîé643 2*



Í. Ë. Ìàíàêîâ, Ñ. È. Ìàðìî, Ñ. À. Ñâèðèäîâ ÆÝÒÔ, òîì 135, âûï. 4, 2009ÍÏÈ îñíîâíûõ s-ñîñòîÿíèé ùåëî÷íûõ àòîìîâ è ãå�ëèÿ. 4.1. Ïîëíûå ñå÷åíèÿ äâóõ�îòîííîéíàäïîðîãîâîé èîíèçàöèè èç s-ñîñòîÿíèéÂ äèïîëüíîì ïðèáëèæåíèè ñå÷åíèå äâóõ�îòîí�íîé èîíèçàöèè àòîìà èç s-ñîñòîÿíèÿ ñâåòîâîé âîë�íîé ñ èíòåíñèâíîñòüþ I = F 2=8� è ýëåêòðè÷åñêèìâåêòîðîìF(t) = F Re fe exp (�i!t)g ; e � e� = 1;ãäå F; ! è e � àìïëèòóäà, ÷àñòîòà è âåêòîð ïîëÿ�ðèçàöèè âîëíû, îïðåäåëÿåòñÿ äâóìÿ ðàäèàëüíûìèìàòðè÷íûìè ýëåìåíòàìèTlf = hEi + 2!; lf j rg1(Ei + !; r; r0)r0 jnili = 0i (16)ñ lf = 0, 2. Â îáùåì ñëó÷àå ýëëèïòè÷åñêîé ïîëÿðèçà�öèè âîëíû ïîëíîå (ïðîèíòåãðèðîâàííîå ïî íàïðàâëå�íèÿì èìïóëüñà �îòîýëåêòðîíà) ñå÷åíèå èîíèçàöèèèìååò âèä (ñì., íàïðèìåð, [39℄)� = �(l)`2 + �()�2;�(l) = II0 ��2!45 �5jT0j2 + 4jT2j2� ;�() = II0 2��2!15 jT2j2; (17)ãäå I0 = e2=8�a40 = 3:51 � 1016Âò/ñì2, a0 � áîðîâ�ñêèé ðàäèóñ, ` = e � e � ñòåïåíü ëèíåéíîé ïîëÿðèçà�öèè (0 � ` � 1), � = i(k̂ � [e � e�℄) � ñòåïåíü öèðêó�ëÿðíîé ïîëÿðèçàöèè âîëíû (k̂ çàäàåò íàïðàâëåíèåðàñïðîñòðàíåíèÿ âîëíû, �1 � � � 1, `2 + �2 = 1), à�(l) è �() � ñå÷åíèÿ äëÿ ñëó÷àåâ ÷èñòî ëèíåéíîé èöèðêóëÿðíîé ïîëÿðèçàöèé.Â òàáë. 1 ïðåäñòàâëåíû ïîëíûå ñå÷åíèÿ �(l) è �()äâóõ�îòîííîé ÍÏÈ àòîìîâ ùåëî÷íûõ ìåòàëëîâ äëÿðÿäà çíà÷åíèé íàäïîðîãîâûõ ÷àñòîò (äëÿ ñðàâíåíèÿïðèâåäåíû òàêæå ðåçóëüòàòû äëÿ ïîäïîðîãîâîé ÷àñ�òîòû ! = 0:6jEij è äàííûå äëÿ àòîìà âîäîðîäà). Êàêïðèíÿòî â ëèòåðàòóðå, ÷èñëåííûå äàííûå ïðèâîäÿò�ñÿ äëÿ ñå÷åíèé, äåëåííûõ íà ïëîòíîñòü ïîòîêà �î�òîíîâ (~� = (~!=I)�) è èìåþùèõ ðàçìåðíîñòü ñì4 � ñ.Â òàáë. 1 ïðèâåäåíû òàêæå ïðèáëèæåííûå çíà÷åíèÿ�(l)ds ñå÷åíèé �(l), ïîëó÷åííûå ñ ó÷åòîì òîëüêî ñóì�ìû ïî äèñêðåòíîìó ñïåêòðó â ñïåêòðàëüíîì ðàçëî�æåíèè �óíêöèè �ðèíà (Ï.1) ïðè ðàñ÷åòå ìàòðè÷�íûõ ýëåìåíòîâ (16). Òàêîå ïðèáëèæåíèå ÷àñòî èñ�ïîëüçóåòñÿ ïðè îöåíêå ñîñòàâíûõ ìàòðè÷íûõ ýëåìåí�òîâ â òåîðèè âîçìóùåíèé. Â ÷àñòíîñòè, âåùåñòâåí�íàÿ ÷àñòü ïîëÿðèçóåìîñòè àòîìîâ ùåëî÷íûõ ìåòàë�ëîâ ïðàêòè÷åñêè ïîëíîñòüþ îïðåäåëÿåòñÿ ñîñòîÿíè�ÿìè äèñêðåòíîãî ñïåêòðà âî âñåé îáëàñòè ÷àñòîò [40℄

(õîòÿ ìíèìàÿ ÷àñòü ïîëÿðèçóåìîñòè â ýòîì ïðèáëè�æåíèè ïîëíîñòüþ òåðÿåòñÿ). Êàê âèäíî èç òàáë. 1,âêëàä êîíòèíóóìà â ñå÷åíèå äâóõ�îòîííîé èîíèçà�öèè îêàçûâàåòñÿ âåñüìà ñóùåñòâåííûì êàê â ïîäïî�ðîãîâîé, òàê è â íàäïîðîãîâîé îáëàñòè ÷àñòîò, ïðè�÷åì â ïîñëåäíåì ñëó÷àå �(l)ds ñèñòåìàòè÷åñêè çàíèæà�åò ñå÷åíèå, òàê ÷òî ïðè äîñòàòî÷íî âûñîêèõ ÷àñòîòàõ(! > 2jEij) âêëàä êîíòèíóóìà ñòàíîâèòñÿ äîìèíèðó�þùèì.Îñîáûé èíòåðåñ ïðåäñòàâëÿåò ðàñ÷åò äâóõ�îòîí�íîé ÍÏÈ ãåëèÿ, ïîñêîëüêó â ýòîì ñëó÷àå åñòü âîç�ìîæíîñòü ñðàâíèòü íàøè ðåçóëüòàòû êàê ñ ýêñïåðè�ìåíòîì [5, 6℄, òàê è ñ äðóãèìè ðàñ÷åòàìè. Ñîîòâåò�ñòâóþùåå ñðàâíåíèå ïðèâîäèòñÿ â òàáë. 2 äëÿ ñëó÷àÿëèíåéíîé ïîëÿðèçàöèè è ðÿäà ÷àñòîò, äëÿ êîòîðûõèìåþòñÿ ðåçóëüòàòû äðóãèõ àâòîðîâ. Äëÿ ! = 25 ýÂïîëó÷åííûé íàìè ðåçóëüòàò ~�(l) = 3:2 � 10�52 ñì4 � ñáëèæå ê ýêñïåðèìåíòó [5℄, ÷åì òåîðåòè÷åñêèé ðàñ�÷åò [19℄, çàíèæàþùèé ñå÷åíèå ïî÷òè â äâà ðàçà.Äëÿ ! = 41:8 ýÂ íàø ðåçóëüòàò äëÿ ~�(l) ìåíü�øå ýêñïåðèìåíòàëüíîãî [6℄ è áëèçîê ê ðàñ÷åòíî�ìó çíà÷åíèþ [41℄ (ïðèâåäåííîìó â ýêñïåðèìåíòàëü�íîé ðàáîòå [6℄). Â ñâÿçè ñ óïîìèíàâøèìñÿ âî Ââå�äåíèè ýêñïåðèìåíòîì [7℄ óêàæåì, ÷òî íàø ðåçóëü�òàò (�(l) = 1:47 � 10�51 ñì4 � ñ) äëÿ ñå÷åíèÿ ïîä�ïîðîãîâîé èîíèçàöèè He íà ÷àñòîòå ! = 13 ýÂõîðîøî ñîãëàñóåòñÿ ñ ïîëó÷åííûì â ðàñ÷åòàõ [42℄(�(l) = 1:75 � 10�51 ñì4 � ñ). Õîðîøåå ñîãëàñèå ñ èç�âåñòíûìè ðåçóëüòàòàìè íàáëþäàåòñÿ è äëÿ ïîäïî�ðîãîâîé ÷àñòîòû ! = 15 ýÂ (ñì. òàáë. 2). Îáðà�òèì âíèìàíèå íà çíà÷èòåëüíîå (äî òðåõ ðàç) ðàç�ëè÷èå ðåçóëüòàòîâ ðàáîòû [20℄ äëÿ ! = 45 ýÂ, ïî�ëó÷åííûõ â ðàìêàõ òåîðèè âîçìóùåíèé ïî ïîëþâ ìåòîäå Õàðòðè �Ôîêà è èç ÷èñëåííîãî ðåøåíèÿòî÷íîãî óðàâíåíèÿ Øðåäèíãåðà ïðè èíòåíñèâíîñòèI � 1014 Âò=ñì2. Õîòÿ â ðàáîòå [20℄ íåò îäíîçíà÷�íîãî îòâåòà, ÿâëÿåòñÿ ëè ïðè÷èíîé îòìå÷åííûõ ðàç�ëè÷èé îòêëîíåíèå îò òåîðèè âîçìóùåíèé èëè îíèîáóñëîâëåíû ìåæýëåêòðîííûìè êîððåëÿöèÿìè, íåó÷èòûâàåìûìè â ïðèáëèæåíèè Õàðòðè �Ôîêà, ÿñ�íî, ÷òî ñ ðîñòîì ÷àñòîòû ìíîãîýëåêòðîííûå ý��åê�òû ìîãóò ïðèâîäèòü ê êà÷åñòâåííûì îñîáåííîñòÿìïðîöåññà èîíèçàöèè. Ýòè ý��åêòû ñóùåñòâåííû âîáëàñòè ÷àñòîò (äîñòàòî÷íî óçêîé) âáëèçè ðåçîíàí�ñîâ ñ àâòîèîíèçàöèîííûìè ñîñòîÿíèÿìè, à òàêæåîòâå÷àþò çà àëüòåðíàòèâíûé ìåõàíèçì äâóõ�îòîí�íîé îäíîýëåêòðîííîé èîíèçàöèè � ñ âîçáóæäåíèåìîäíîãî èç ýëåêòðîíîâ àòîìíîãî îñòîâà (ore-exitedresonanes [20, 21, 23℄). Òàê, äëÿ ñëó÷àÿ ãåëèÿ ýíåð�ãèÿ âîçáóæäåíèÿ èîíà He+ ïðè ïåðåõîäå 1s! 2p ñî�ñòàâëÿåò � = 40:8 ýÂ, òàê ÷òî ïðîöåññû ñ âîçáóæäå�íèåì êîíêóðèðóþò ñ ïðîöåññîì ïðÿìîé äâóõ�îòîí�644



ÆÝÒÔ, òîì 135, âûï. 4, 2009 Ìåòîä ðàñ÷åòà íàäïîðîãîâûõ ìíîãî�îòîííûõ ïðîöåññîâ : : :Òàáëèöà 1. Ïîëíîå ñå÷åíèå ~� = (~!=I)� äâóõ�îòîííîé èîíèçàöèè (â åäèíèöàõ 10�52 ñì4 � ñ) àòîìîâ ùå-ëî÷íûõ ìåòàëëîâ è âîäîðîäà â ëèíåéíî (~�(l)) è öèðêóëÿðíî (~�()) ïîëÿðèçîâàííîì ïîëå, à òàêæå ~�(l)ds � âêëàäïðîìåæóòî÷íûõ ñîñòîÿíèé äèñêðåòíîãî ñïåêòðà â ~�(l)!=jEij ~�(l) ~�(l)ds ~�() ~�(l) ~�(l)ds ~�()H, jEij = 13:6 ýÂ Li, jEij = 5:39 ýÂ0:6 111 74:0 166 379 435 4571:5 0:925 0:018 0:988 7:65 1:30 7:592:0 2:09(�1) 1:76(�3) 2:04(�1) 2:33 0:31 2:195:0 1:85(�3) 4:80(�6) 1:48(�3) 4:48(�2) 4:33(�3) 3:58(�2)7:0 3:22(�4) 6:88(�7) 2:45(�4) 9:88(�3) 9:76(�4) 7:52(�3)Na, jEij = 5:14 ýÂ K, jEij = 4:34 ýÂ0:6 120 193 138 52:2 54:2 33:01:5 1:74 0:78 1:11 1:99 1:40 0:512:0 0:61 0:15 0:36 0:68 0:36 0:125:0 1:72(�2) 1:89(�3) 8:34(�3) 2:14(�2) 6:75(�3) 6:91(�3)7:0 4:16(�3) 4:33(�4) 1:94(�3) 5:36(�3) 1:16(�3) 2:07(�3)Rb, jEij = 4:18 ýÂ Cs, jEij = 3:89 ýÂ0:6 109 62:0 129 146 71:1 1951:5 2:91 2:28 2:13 4:60 3:71 4:592:0 0:86 0:55 0:49 1:29 0:85 1:115:0 2:36(�2) 9:00(�3) 1:18(�2) 3:08(�2) 1:23(�2) 2:20(�2)7:0 5:85(�3) 2:07(�3) 3:13(�3) 7:36(�3) 2:73(�3) 5:29(�3)Òàáëèöà 2. Ïîëíûå ñå÷åíèÿ ~�(l) è ~�() äâóõ�îòîííîé èîíèçàöèè ãåëèÿ (â åäèíèöàõ 10�52 ñì4 � ñ) è ñðàâíåíèå~�(l) ñ ýêñïåðèìåíòîì è ðåçóëüòàòàìè äðóãèõ ðàñ÷åòîâ!, ýÂ Ýêñïåðèìåíò [19℄ [20℄ [20℄, PT [22℄ [41℄ ~�(l)MMP ~�()MMP15:0 � 11 12 12 � � 13 1925:0 1:9[5℄ 1:0 � � � � 3:2 4:227:2 � 1:0 4:5 2:5 2:7 � 2:2 2:841:8 2:0 [6℄ � � � � 0:53 0:35 0:4045:0 � 0:12 1:0 0:33 � � 0:26 0:28Ïðèìå÷àíèå. PT � ðåçóëüòàòû, ïîëó÷åííûå â ðàìêàõ òåîðèè âîçìóùåíèé.íîé ÍÏÈ ïðè ! & 40 ýÂ. Õîòÿ ñå÷åíèÿ òàêèõ ïðîöåñ�ñîâ îêàçûâàþòñÿ äîñòàòî÷íî áîëüøèìè [20, 21, 23℄,îíè óæå íå îòíîñÿòñÿ ê êëàññó íàäïîðîãîâûõ ïðî�öåññîâ, à ýíåðãèÿ �îòîýëåêòðîíà â òàêîì ïðîöåññåîòëè÷àåòñÿ îò ýíåðãèè �îòîýëåêòðîíà ïðè îáû÷íîì�îòîý��åêòå íå íà âåëè÷èíó ýíåðãèè �îòîíà (êàê âÍÏÈ), à ëèøü íà âåëè÷èíó !��. Î÷åâèäíî, ÷òî ìíî�ãîýëåêòðîííûå ý��åêòû òðåáóþò îòäåëüíîãî àíàëè�
çà è íå ó÷èòûâàþòñÿ â íàøåì îäíîýëåêòðîííîì ðàñ�ñìîòðåíèè.Äàííûå, ïðèâåäåííûå â òàáë. 1, 2, ïîçâîëÿþò ñäå�ëàòü ðÿä îáùèõ çàìå÷àíèé î õàðàêòåðå ïðîöåññàäâóõ�îòîííîé ÍÏÈ â ðàìêàõ òåîðèè âîçìóùåíèé.Âî-ïåðâûõ, äëÿ äàííîãî àòîìà ñå÷åíèÿ ÍÏÈ ñóùå�ñòâåííî ìåíüøå ñå÷åíèé ïîäïîðîãîâîé (~! < jEij)äâóõ�îòîííîé èîíèçàöèè, ÷òî îáóñëîâëåíî îñöèëëè�645



Í. Ë. Ìàíàêîâ, Ñ. È. Ìàðìî, Ñ. À. Ñâèðèäîâ ÆÝÒÔ, òîì 135, âûï. 4, 2009Òàáëèöà 3. Êðèòè÷åñêèå èíòåíñèâíîñòè Ir (â åäèíèöàõ I0 = 3:51 � 1016 Âò=ñì2), ïðè êîòîðûõ �(l) = �, ãäå � �ñå÷åíèå îäíî�îòîííîé èîíèçàöèè íà ÷àñòîòå !!=jEij H Li Na K Rb Cs1:1 7:08(�1) 1:53(�3) 8:01(�3) 4:31(�3) 5:25(�3) 4:30(�3)1:5 2:11(0) 1:05(�2) 5:75(�4) 2:20(�5) 1:73(�3) 2:46(�3)2:0 5:54(0) 4:13(�2) 7:92(�3) 1:04(�2) 1:33(�3) 1:80(�5)3:0 2:08(1) 2:18(�1) 1:43(�1) 1:30(�1) 6:36(�2) 2:86(�2)5:0 1:05(2) 1:45(0) 1:38(0) 1:04(0) 6:73(�1) 3:93(�1)Òàáëèöà 4. Ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû T0 è T2äëÿ äâóõ�îòîííîé ÍÏÈ öåçèÿ è îòíîøåíèÿ ïîë-íîãî ñå÷åíèÿ ÍÏÈ �(l) ê ñå÷åíèþ �(l)ESA, ñîîòâåò-ñòâóþùåìó ó÷åòó òîëüêî ìíèìîé ÷àñòè ìàòðè÷-íûõ ýëåìåíòîâ Tlf , äëÿ àòîìîâ öåçèÿ è âîäîðîäà:r = �(l)=�(l)ESA!=jEij T0, àò. åä. T2, àò. åä. rCs rH1:2 18:4� i10:4 34:9� i18:0 4:58 2:301:6 9:00� i1:61 13:4� i2:81 26:2 2:742:0 4:91 + i0:058 6:36 + i0:10 487 3:222:4 2:92 + i0:38 3:44 + i0:66 37:9 3:702:8 1:86 + i0:39 2:04 + i0:68 14:0 4:193:2 1:24 + i0:34 1:29 + i0:58 8:50 4:69ðóþùèì õàðàêòåðîì �óíêöèè �ðèíà g1(Ei+!; r; r0)êàê �óíêöèè ðàäèàëüíûõ ïåðåìåííûõ r, r0 â ìàò�ðè÷íûõ ýëåìåíòàõ (16) ïðè Ei + ! > 0. Ñ ðîñòîì÷àñòîòû â íàäïîðîãîâîé îáëàñòè ñå÷åíèÿ ÍÏÈ áû�ñòðî óáûâàþò, ïîýòîìó ñ óâåëè÷åíèåì ! ðàñøèðÿ�åòñÿ äèàïàçîí èíòåíñèâíîñòåé, â êîòîðîì ïðîöåññÍÏÈ ìîæåò áûòü îïèñàí â ðàìêàõ òåîðèè âîçìó�ùåíèé. Äëÿ ïðèìåðà â òàáë. 3 ïðèâåäåíû êðèòè÷å�ñêèå çíà÷åíèÿ èíòåíñèâíîñòåé Ir, ïðè êîòîðûõ ñå�÷åíèÿ ÍÏÈ ñðàâíèâàþòñÿ ñ ñå÷åíèÿìè �îòîý��åê�òà �(!) íà ÷àñòîòå ! (òàêæå ðàññ÷èòàííûìè ñ ïîìî�ùüþ ÌÌÏ) è, ñëåäîâàòåëüíî, òåîðèÿ âîçìóùåíèéäëÿ îïèñàíèÿ ÍÏÈ ñòàíîâèòñÿ çàâåäîìî íåïðèìåíè�ìîé. Êàê âèäíî, â ùåëî÷íûõ àòîìàõ ïðè ~! & 5jEijâåëè÷èíà Ir ñðàâíèâàåòñÿ ñ I0 (íåìîíîòîííîñòü ïî�âåäåíèÿ Ir ïðè ~! . 3jEij ñâÿçàíà ñ íàëè÷èåì êó�ïåðîâñêîãî ìèíèìóìà â ñå÷åíèÿõ �(!) â ýòîé îáëà�ñòè ÷àñòîò). Äëÿ ãåëèÿ Ir=I0 � 3 ïðè ! = 25 ýÂè Ir=I0 � 20 ïðè ! = 45 ýÂ. �àçëè÷èå ðàäèàëü�íûõ çàâèñèìîñòåé �óíêöèé �ðèíà gl(E; r; r0) ïðè îò�ðèöàòåëüíûõ è ïîëîæèòåëüíûõ ýíåðãèÿõ E îáúÿñ�

íÿåò è ðàçëè÷èÿ ïîëÿðèçàöèîííûõ çàâèñèìîñòåé ñå�÷åíèé äâóõ�îòîííîé èîíèçàöèè ïðè ~! < jEij è~! > jEij. Êàê ïðàâèëî, â ïåðâîì ñëó÷àå (âåùå�ñòâåííûé) ìàòðè÷íûé ýëåìåíò T2 çíà÷èòåëüíî áîëü�øå, ÷åì T0, òàê ÷òî èç �îðìóëû (17) ñëåäóåò èç�âåñòíàÿ îöåíêà: �()=�(l) � 3=2 [43℄. Ìàëîñòü T0 âýòîì ñëó÷àå ñîîòâåòñòâóåò èçâåñòíîìó ¾ïðàâèëó Áå�òå¿ (propensity rule): äèïîëüíûå ìàòðè÷íûå ýëåìåí�òû ïåðåõîäà jEilii ! jEf lf i ñ Ef > Ei ìàêñèìàëü�íû ïðè óñëîâèè lf = li + 1, êîòîðîå âûïîëíÿåòñÿ èäëÿ ñîñòàâíûõ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ, ñîäåðæàùèõ�óíêöèè �ðèíà ñ îòðèöàòåëüíîé ýíåðãèåé E. ÏðèE = Ei +! > 0 ïðàâèëî Áåòå íå âûïîëíÿåòñÿ è êîì�ïëåêñíûå ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû T0 è T2 ñòàíîâÿòñÿñðàâíèìûìè ïî àáñîëþòíîé âåëè÷èíå (ñì. òàáë. 4),òàê ÷òî ïðè �èêñèðîâàííîé èíòåíñèâíîñòè äâóõ�î�òîííàÿ ÍÏÈ ùåëî÷íûõ àòîìîâ è âîäîðîäà â ëèíåé�íî ïîëÿðèçîâàííîì ïîëå îêàçûâàåòñÿ áîëåå ý��åê�òèâíîé, ÷åì â öèðêóëÿðíîì, à â ãåëèè (ñì. òàáë. 2)ñå÷åíèÿ �(l) è �() ñðàâíèâàþòñÿ ïî âåëè÷èíå. Íà�êîíåö îòìåòèì, ÷òî âûðàæåíèå (Ï.3) äëÿ ìíèìîé÷àñòè íàäïîðîãîâûõ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ Tlf (êî�òîðîå ÿâëÿåòñÿ ñëåäñòâèåì ïîëþñà â èíòåãðàëå ïîêîíòèíóóìó â ñïåêòðàëüíîì ðàçëîæåíèè (Ï.1) äëÿgl(E > 0; r; r0)) ïîçâîëÿåò ïðåäïîëîæèòü, ÷òî â íàä�ïîðîãîâîì ñëó÷àå äâóõ�îòîííàÿ èîíèçàöèÿ ìîæåòðàññìàòðèâàòüñÿ êàê êàñêàäíûé ïðîöåññ � �îòîèî�íèçàöèÿ ñ ïîñëåäóþùèì òîðìîçíûì ïîãëîùåíèåìâòîðîãî �îòîíà ýëåêòðîíîì â êîíòèíóóìå, � åñëèïðè ýòîì ìîæíî ïðåíåáðå÷ü ðåàëüíîé ÷àñòüþ �óíê�öèè �ðèíà gl(Ei + !; r; r0) ïðè ðàñ÷åòå ìàòðè÷íûõýëåìåíòîâ (16). (Ýòî ïðèáëèæåíèå ñîñòàâëÿåò îñíî�âó ïîëþñíîãî ïðèáëèæåíèÿ èëè ìåòîäà ¾ñóùåñòâåí�íûõ ñîñòîÿíèé¿ (essential states approximation �ESA) [44℄ äëÿ àíàëèçà ìíîãî�îòîííûõ ïåðåõîäîâ âêóëîíîâñêîì êîíòèíóóìå â ñèëüíîì ñâåòîâîì ïîëå).Äëÿ ïðèìåðà â òàáë. 4 ïðèâåäåíû ðåàëüíûå è ìíè�ìûå (ñîãëàñíî (Ï.3)) ÷àñòè ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâTlf äëÿ öåçèÿ, à òàêæå îòíîøåíèÿ òî÷íûõ è ¾êàñ�646



ÆÝÒÔ, òîì 135, âûï. 4, 2009 Ìåòîä ðàñ÷åòà íàäïîðîãîâûõ ìíîãî�îòîííûõ ïðîöåññîâ : : :êàäíûõ¿ ñå÷åíèé ÍÏÈ äëÿ âîäîðîäà è öåçèÿ äëÿðÿäà íàäïîðîãîâûõ ÷àñòîò (äëÿ ãåëèÿ îòíîøåíèå�(l)=�(l)ESA ñîñòàâëÿåò 4.1�4.3 äëÿ ÷àñòîò, óêàçàííûõâ òàáë. 2). Êàê âèäíî, âî âñåõ ñëó÷àÿõ �(l) çíà÷è�òåëüíî ïðåâûøàåò �(l)ESA, òàê ÷òî, êàê è â ïîäïîðîãî�âîì ñëó÷àå, äâóõ�îòîííàÿ èîíèçàöèÿ ïðè ~! > jEijòàêæå ïðîèñõîäèò â ðåçóëüòàòå îäíîâðåìåííîãî ïî�ãëîùåíèÿ äâóõ �îòîíîâ ïåðâîíà÷àëüíî ñâÿçàííûìýëåêòðîíîì.4.2. Óãëîâûå ðàñïðåäåëåíèÿÓãëîâîå ðàñïðåäåëåíèå �îòîýëåêòðîíîâ ïðèäâóõ�îòîííîé èîíèçàöèè èç s-ñîñòîÿíèÿ ýëëèïòè÷å�ñêè ïîëÿðèçîâàííûì ïîëåì îïèñûâàåòñÿ ÷åòûðüìÿàòîìíûìè ïàðàìåòðàìè [39℄:d�d
p = II0 ��!36 �ju0j2`2+14 ju2j2 sin4 �(1+` os 2')2++Re(u0u�2) ` sin2 �(`+ os 2') ++ Im(u0u�2) `� sin2 � sin 2'�: (18)Çäåñü � è ' � óãëû âåêòîðà p â ñ�åðè÷åñêîé ñèñòåìåêîîðäèíàò ñ îñüþ z âäîëü âåêòîðà k̂ è îñüþ x âäîëüãëàâíîé ïîëóîñè ýëëèïñà ïîëÿðèçàöèè âîëíû, à u0è u2 âûðàæàþòñÿ ÷åðåç ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû Tlf è�àçû ðàññåÿíèÿ Ælf (Ef ) �îòîýëåêòðîíà íà àòîìíîìîñòîâå:u0 = expfiÆ0(Ef )gT0 + expfiÆ2(Ef )gT2;u2 = �3 expfiÆ2(Ef )gT2: (19)Îòìåòèì, ÷òî ïàðàìåòð Æed = Im(u0u�2) â (18) îïèñû�âàåò èíòåðåñíîå ÿâëåíèå ýëëèïòè÷åñêîãî äèõðîèçìà,ò. å. çàâèñèìîñòü óãëîâîãî ðàñïðåäåëåíèÿ îò çíàêàñòåïåíè öèðêóëÿðíîé ïîëÿðèçàöèè � ýëëèïòè÷åñêèïîëÿðèçîâàííîé âîëíû, èñ÷åçàþùóþ â ñëó÷àå ÷èñòîöèðêóëÿðíîé ïîëÿðèçàöèè � = �1 (ñì. ïîäðîáíååâ ðàáîòàõ [39, 45℄). (Çàìåòèì, ÷òî óãëîâóþ çàâèñè�ìîñòü äèõðîè÷íîãî ñëàãàåìîãî â (18) ìîæíî çàïè�ñàòü òàêæå â âèäå sin2 � sin 2' = 2 os# os#0, ãäå# è #0 � óãëû âåêòîðà p ñ áîëüøîé è ìàëîé ïîëó�îñÿìè ýëëèïñà ïîëÿðèçàöèè). Êàê âèäíî, ÷èñëåííûåçíà÷åíèÿ ïàðàìåòðà Æed äîëæíû ñóùåñòâåííî ðàçëè�÷àòüñÿ ïðè ! < jEij è ! > jEij, ïîñêîëüêó â ïåðâîìñëó÷àå Æed � T0T2 sin[Æ0(Ef )� Æ2(Ef )℄;à ïðè ÍÏÈ Æed ñîäåðæèò òàêæå èíòåð�åðåíöèþ ðå�àëüíûõ è ìíèìûõ ÷àñòåé êîìïëåêñíûõ ìàòðè÷íûõýëåìåíòîâ T0 è T2. Ïðè ` = 0 è ` = 1 èç (18) ñëåäóþò

èçâåñòíûå âûðàæåíèÿ äëÿ óãëîâûõ ðàñïðåäåëåíèé âöèðêóëÿðíî è ëèíåéíî ïîëÿðèçîâàííîì ïîëå:d�()d
p = II0 ��!144 ju2j2 sin4 � = 1532��() sin4 �; (20)d�(l)d
p = II0 ��!36 ju0 + u2 sin2 #j2; (21)ãäå # � óãîë ìåæäó èìïóëüñîì �îòîýëåêòðîíà p èîñüþ ëèíåéíîé ïîëÿðèçàöèè ïîëÿ.Ïåðåõîäÿ ê ÷èñëåííûì ðåçóëüòàòàì äëÿ óãëîâûõðàñïðåäåëåíèé â ÍÏÈ â ïðèáëèæåíèè ÌÌÏ, îòìå�òèì, ÷òî â ðàáîòå [5℄ (ñîãëàñíî ðàñ÷åòó [46℄) ïðèâåäå�íî ñëåäóþùåå âûðàæåíèå äëÿ �îðìû óãëîâîãî ðàñ�ïðåäåëåíèÿ �îòîýëåêòðîíîâ ïðè èîíèçàöèè ãåëèÿëèíåéíî ïîëÿðèçîâàííûì ïîëåì  ~! = 25 ýÂ:d�d
p = a(0:729 os4 #� 0:345 os2 #+ 0:075): (22)Âûðàæåíèå (21), çàïèñàííîå àíàëîãè÷íî (22), äàåòñëåäóþùèé ðåçóëüòàò äëÿ ~! = 25 ýÂ:d�d
p = 0:107 II0 (0:729 os4 #� 0:315 os2 #+ 0:035);òàê ÷òî �îðìà óãëîâîãî ðàñïðåäåëåíèÿ îòëè÷àåòñÿîò �îðìû ðàñïðåäåëåíèÿ (22) ëèøü â îáëàñòè óã�ëîâ âûëåòà ýëåêòðîíà ïåðïåíäèêóëÿðíî íàïðàâëå�íèþ ïîëÿðèçàöèè ïîëÿ, â êîòîðîé àáñîëþòíàÿ âåëè�÷èíà ñå÷åíèé ìàëà.Äëÿ èëëþñòðàöèè çàâèñèìîñòè óãëîâûõ ðàñïðå�äåëåíèé îò ïîëÿðèçàöèè ïîëÿ íà ðèñ. 1 ïðèâåäåíûïîëÿðíûå äèàãðàììû äëÿ óãëîâûõ ðàñïðåäåëåíèéýëåêòðîíîâ â ïëîñêîñòè ïîëÿðèçàöèè ïîëÿ [� = �=2,ñì. (18)℄ äëÿ àòîìîâ Rb è Cs äëÿ ÷åòûðåõ çíà÷å�íèé ïàðàìåòðà �. (Îòìåòèì, ÷òî ñòåïåíü öèðêóëÿð�íîé ïîëÿðèçàöèè ñâÿçàíà ñ ÷àñòî èñïîëüçóåìîé ñòå�ïåíüþ ýëëèïòè÷íîñòè � (îòíîøåíèåì ìàëîé è áîëü�øîé ïîëóîñåé ýëëèïñà ïîëÿðèçàöèè) ñîîòíîøåíèåì� = 2�=(1 + �2)). Êàê âèäíî èç �îðìóëû (18), â îò�ëè÷èå îò ñëó÷àåâ ëèíåéíîé è öèðêóëÿðíîé ïîëÿðèçà�öèè ñèììåòðèÿ òðåõìåðíûõ óãëîâûõ ðàñïðåäåëåíèéâ ýëëèïòè÷åñêè ïîëÿðèçîâàííîì ïîëå ñ 0 < j�j < 1ñîñòîèò ëèøü â èíâàðèàíòíîñòè îòíîñèòåëüíî îïå�ðàöèè ïðîñòðàíñòâåííîé èíâåðñèè (p! �p) è îòíî�ñèòåëüíî âðàùåíèÿ íà óãîë � âîêðóã íàïðàâëåíèÿâîëíîâîãî âåêòîðà k, ' ! ' + � (â ïëîñêîñòè ýë�ëèïñà ïîëÿðèçàöèè çàìåíà p ! �p ýêâèâàëåíòíàâðàùåíèþ ' ! ' + �). Èíòåðåñíî îòìåòèòü, ÷òî åñ�ëè äèõðîè÷íîå ñëàãàåìîå (ïðîïîðöèîíàëüíîå Æed) â647
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�èñ. 1. Ïîëÿðèçàöèîííûå çàâèñèìîñòè óãëîâîãî ðàñïðåäåëåíèÿ ýëåêòðîíîâ â ïëîñêîñòè ýëëèïñà ïîëÿðèçàöèè èçëó-÷åíèÿ ñ ÷àñòîòîé ! = 1:51jEij ïðè äâóõ�îòîííîé ÍÏÈ ðóáèäèÿ (à) è öåçèÿ (á ) (åäèíè÷íûé âåêòîð x̂ íàïðàâëåíâäîëü ãëàâíîé îñè ýëëèïñà ïîëÿðèçàöèè): � = 0 (øòðèõîâûå ëèíèè), 1=p2 (æèðíûå ñïëîøíûå), �1=p2 (òîíêèåñïëîøíûå), �1 (ïóíêòèðíûå)(18) îáðàùàåòñÿ â íóëü, òî d�=d
p îáëàäàåò ñèì�ìåòðèåé îòíîñèòåëüíî äâóõ îðòîãîíàëüíûõ ïëîñêî�ñòåé, ñîäåðæàùèõ âîëíîâîé âåêòîð k è ñîîòâåòñòâåí�íî áîëüøóþ è ìàëóþ îñè ýëëèïñà ïîëÿðèçàöèè, ò. å.ïðè çàìåíàõ ' ! �' è ' ! � � '. Äèõðîè÷íîåñëàãàåìîå íàðóøàåò ýòó ñèììåòðèþ è ïðèâîäèò êàñèììåòðèè óãëîâûõ ðàñïðåäåëåíèé. Ïðè ýòîì êðè�âûå íà ðèñ. 1 äëÿ � = 1=p2 è � = �1=p2 íå ìîãóòáûòü ñîâìåùåíû âðàùåíèåì â ïëîñêîñòè ïîëÿðèçà�öèè, à íàëàãàþòñÿ îäíà íà äðóãóþ ëèøü ïðè ïîâî�ðîòå îäíîé èç íèõ íà óãîë 180Æ âîêðóã áîëüøîé èëèìàëîé îñè ýëëèïñà ïîëÿðèçàöèè (÷òî ýêâèâàëåíòíîçàìåíå îñåé êîîðäèíàò x � y). Ýòî ñîîòâåòñòâóåòèíâàðèàíòíîñòè d�=d
p â (18) ïðè îäíîâðåìåííîéçàìåíå � ! �� è k! �k (÷òî ëåãêî âèäåòü èç èíâà�ðèàíòíîé çàïèñè óãëîâîé çàâèñèìîñòè äèõðîè÷íîãîñëàãàåìîãî â (18) ÷åðåç åäèíè÷íûå âåêòîðû x̂, k̂ èp̂ = p=p : sin2 � sin 2' = 2(p̂ � x̂)(p̂ � [k̂� x̂℄)). Õîòÿ äè�õðîè÷íûé ïàðàìåòð Æed è íå èìååò áóêâåííîé ìàëî�ñòè ïî ñðàâíåíèþ ñ äðóãèìè àòîìíûìè ïàðàìåòðàìèâ (18), ââèäó ñïåöè�è÷åñêîé èíòåð�åðåíöèè ìåæäóðåàëüíûìè è ìíèìûìè ÷àñòÿìè àìïëèòóä u0 è u2åãî ÷èñëåííîå çíà÷åíèå îáû÷íî ìàëî ïî ñðàâíåíèþ ñju0j2 è/èëè ju2j2. (Óêàæåì, ÷òî äëÿ ïðèìåðîâ, ïðèâå�äåííûõ íà ðèñ. 1, âñå àòîìíûå ïàðàìåòðû èìåþò îäè�íàêîâûé ïîðÿäîê âåëè÷èíû, ÷òî è ïðèâîäèò ê ÿðêîâûðàæåííîìó ý��åêòó ýëëèïòè÷åñêîãî äèõðîèçìà).Óäîáíîé õàðàêòåðèñòèêîé âåëè÷èíû ýëëèïòè÷åñêî�

ãî äèõðîèçìà, ïîçâîëÿþùåé ñóäèòü î âîçìîæíîñòèýêñïåðèìåíòàëüíîãî íàáëþäåíèÿ ý��åêòà, ÿâëÿåòñÿïàðàìåòð îòíîñèòåëüíîãî äèõðîèçìà�ed = d�(j�j)=d
� d�(�j�j)=d
d�(j�j)=d
 + d�(�j�j)=d
 : (23)Íà ðèñ. 2à ïðèâåäåíû çàâèñèìîñòè �ed îò óãëà 'â ïëîñêîñòè ïîëÿðèçàöèè (ñì. ðèñ. 1) äëÿ ùåëî÷�íûõ àòîìîâ íà ÷àñòîòå ~! = 1:51jEij. Äëÿ ãåëèÿý��åêòû äèõðîèçìà â íàäïîðîãîâîé îáëàñòè ÷àñòîòíåñóùåñòâåííî îòëè÷àþòñÿ îò ñëó÷àÿ ïîäïîðîãîâîéèîíèçàöèè (ñì. ðèñ. 2á, ãäå äëÿ ñðàâíåíèÿ ïðèâåäå�íû òàêæå ðåçóëüòàòû äëÿ àòîìà âîäîðîäà).Ïðèâåäåííûå ðåçóëüòàòû ïîêàçûâàþò, ÷òî âåëè�÷èíà äèõðîè÷íûõ ñëàãàåìûõ â óãëîâîì ðàñïðåäåëå�íèè (18) âïîëíå äîñòóïíà äëÿ ýêñïåðèìåíòàëüíîãîèçìåðåíèÿ, òàê ÷òî íàáëþäåíèå ÍÏÈ â ïîëå ñ ýë�ëèïòè÷åñêîé ïîëÿðèçàöèåé ïîçâîëÿåò ïîëó÷èòü íàè�áîëåå ïîëíóþ èí�îðìàöèþ îá àòîìíûõ ïàðàìåò�ðàõ, îïèñûâàþùèõ ïðîöåññ èîíèçàöèè (âûïîëíèòü¾ïîëíûé ýêñïåðèìåíò¿), ïðè÷åì èçìåðåíèå ýëëèï�òè÷åñêîãî äèõðîèçìà äàåò èí�îðìàöèþ îá îòíîñè�òåëüíîé �àçå êîìïëåêñíûõ àìïëèòóä u0 è u2. (Äëÿñëó÷àÿ ïîäïîðîãîâîé äâóõ�îòîííîé èîíèçàöèè ðó�áèäèÿ òàêèå èçìåðåíèÿ áûëè âûïîëíåíû â ðàáî�òå [47℄). Êðîìå òîãî, íàáëþäåíèå äèõðîèçìà â óãëî�âîì ðàñïðåäåëåíèè �îòîýëåêòðîíîâ ïðè èîíèçàöèèàòîìîâ äîñòàòî÷íî èíòåíñèâíûì ýëëèïòè÷åñêè ïîëÿ�648
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�èñ. 2. à) Óãëîâûå çàâèñèìîñòè ïàðàìåòðà îòíîñèòåëüíîãî äèõðîèçìà �ed â óãëîâîì ðàñïðåäåëåíèè ýëåêòðîíîâ âïëîñêîñòè ýëëèïñà ïîëÿðèçàöèè èçëó÷åíèÿ ñ ÷àñòîòîé ! = 1:51jEij è j�j = ` = 1=p2 ïðè äâóõ�îòîííîé ÍÏÈ ùåëî÷-íûõ àòîìîâ. á ) Òî æå äëÿ àòîìîâ ãåëèÿ è âîäîðîäà è ÷àñòîò ! = 1:51jEij (ñïëîøíûå ëèíèè), 0:7jEij (øòðèõîâûå)ðèçîâàííûì èçëó÷åíèåì ñ ÷àñòîòîé, ïðåâûøàþùåéïîðîã �îòîèîíèçàöèè, ïîçâîëÿåò îäíîçíà÷íî èäåí�òè�èöèðîâàòü íàëè÷èå ïðîöåññà íàäïîðîãîâîé èîíè�çàöèè áåç àíàëèçà ýíåðãåòè÷åñêîãî ñïåêòðà ýëåêòðî�íîâ (ïîñêîëüêó ïðè îáû÷íîì �îòîý��åêòå ÿâëåíèåýëëèïòè÷åñêîãî äèõðîèçìà îòñóòñòâóåò). Îòìåòèì,÷òî ý��åêò ýëëèïòè÷åñêîãî äèõðîèçìà èìååò ìåñòîè â óãëîâûõ ðàñïðåäåëåíèÿõ �îòîýëåêòðîíîâ ïðè ñó�ùåñòâåííî íåïåðòóðáàòèâíîé ìíîãî�îòîííîé ÍÏÈàòîìîâ ñèëüíûì ïîëåì îïòè÷åñêîé ÷àñòîòû. Êàê ïî�êàçûâàþò òî÷íûå ðàñ÷åòû ñå÷åíèé ÍÏÈ èç ñâÿçàí�íîãî ñîñòîÿíèÿ â êîðîòêîäåéñòâóþùåì ïîòåíöèàëåïîä äåéñòâèåì ñèëüíîãî ýëëèïòè÷åñêè ïîëÿðèçîâàí�íîãî ïîëÿ [48℄, ñèììåòðèÿ óãëîâûõ ðàñïðåäåëåíèé�îòîýëåêòðîíîâ îñòàåòñÿ òîé æå, ÷òî è îïèñàííàÿâûøå äëÿ äâóõ�îòîííîé ÍÏÈ â ïåðòóðáàòèâíîì ðå�æèìå, à ïàðàìåòð îòíîñèòåëüíîãî äèõðîèçìà �edìîæåò äîñòèãàòü çíà÷åíèé ïîðÿäêà åäèíèöû. Ïðèýòîì, êàê è â âûðàæåíèè (18), äèõðîè÷íûå ïàðà�ìåòðû â ñå÷åíèÿõ ÍÏÈ îïðåäåëÿþòñÿ èíòåð�åðåí�öèåé ðåàëüíûõ è ìíèìûõ (èëè ýðìèòîâûõ è àíòè�ýðìèòîâûõ) ÷àñòåé àìïëèòóäû èîíèçàöèè, òàê ÷òîýëëèïòè÷åñêèé äèõðîèçì íå îïèñûâàåòñÿ â èçâåñò�íîì ïðèáëèæåíèè Êåëäûøà â òåîðèè íåëèíåéíîéèîíèçàöèè [49℄ (ïîñêîëüêó àìïëèòóäà èîíèçàöèè âýòîì ïðèáëèæåíèè ýðìèòîâà) è íåîáõîäèì ó÷åò äåé�ñòâèÿ àòîìíîãî ïîòåíöèàëà íà ýëåêòðîí â êîíå÷íîìñîñòîÿíèè êîíòèíóóìà. Êàê ïîêàçàíî â ðàáîòå [50℄,ïåðòóðáàòèâíûé ó÷åò äåéñòâèÿ êóëîíîâñêîãî ïîòåí�öèàëà íà ýëåêòðîí â îáëàñòè âûõîäà èç-ïîä áàðüåðàïðèâîäèò ê õîðîøåìó êà÷åñòâåííîìó ñîãëàñèþ ìîäè��èöèðîâàííîé òåîðèè Êåëäûøà ñ ýêñïåðèìåíòàëü�

íûìè ðåçóëüòàòàìè äëÿ àñèììåòðèè óãëîâûõ ðàñïðå�äåëåíèé íèçêîýíåðãåòè÷åñêèõ ýëåêòðîíîâ ïðè èîíè�çàöèè áëàãîðîäíûõ ãàçîâ ñèëüíûì íèçêî÷àñòîòíûì(~!=jEij � 0:1) ïîëåì.5. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÂ íàñòîÿùåé ðàáîòå ìû ïðîäîëæèëè íà÷àòîå âðàáîòå [31℄ èññëåäîâàíèå ìíîãî�îòîííûõ ïðîöåññîââ îáëàñòè íàäïîðîãîâûõ ÷àñòîò, ïðåâûøàþùèõýíåðãèþ ñâÿçè ýëåêòðîíà â àòîìå, â ðàìêàõ òåîðèèâîçìóùåíèé íà îñíîâå ïðîñòîãî ìîäåëüíîãî ïîòåí�öèàëà, èñïîëüçóþùåãî ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûåî ñïåêòðå îäíîýëåêòðîííûõ âîçáóæäåíèé àòîìà. Âîòëè÷èå îò íàäïîðîãîâûõ ñâÿçàííî-ñâÿçàííûõ ïåðå�õîäîâ [31℄, â ñëó÷àå ÍÏÈ íå óäàåòñÿ ïðåäñòàâèòüàìïëèòóäó èîíèçàöèè â âèäå ñõîäÿùèõñÿ ðÿäîâãèïåðãåîìåòðè÷åñêîãî òèïà, òåì íå ìåíåå è â ýòîìñëó÷àå îêàçûâàåòñÿ âîçìîæíûì ðàçâèòü àëãîðèòìðàñ÷åòà ñå÷åíèé èîíèçàöèè ïðè íàäïîðîãîâûõ ÷à�ñòîòàõ íà îñíîâå ìåòîäîâ àïïðîêñèìàöèè Ïàäå äëÿñóììèðîâàíèÿ ðàñõîäÿùèõñÿ ðÿäîâ. Õîòÿ ââèäó ïî�ëóýìïèðè÷åñêîãî õàðàêòåðà ìîäåëüíîãî ïîòåíöèàëàÔüþñà ðåçóëüòàòû ÌÌÏ íå ìîãóò ïðåòåíäîâàòüíà ïðåöèçèîííóþ òî÷íîñòü, ïðèâåäåííûå âûøåñðàâíåíèÿ ñ äðóãèìè ðåçóëüòàòàìè äëÿ àòîìà ãåëèÿïîêàçûâàþò, ÷òî ïðåäëàãàåìàÿ òåõíèêà ðàñ÷åòîâïîçâîëÿåò ðàçâèòü äîñòàòî÷íî óíèâåðñàëüíûé ìåòîäêîëè÷åñòâåííîé îöåíêè ïîëíûõ è äè��åðåíöèàëü�íûõ ñå÷åíèé äâóõ�îòîííîé èîíèçàöèè àòîìîâ êàê âøèðîêîì èíòåðâàëå íàäïîðîãîâûõ ÷àñòîò, òàê è ïðè649



Í. Ë. Ìàíàêîâ, Ñ. È. Ìàðìî, Ñ. À. Ñâèðèäîâ ÆÝÒÔ, òîì 135, âûï. 4, 2009ïðîèçâîëüíîé ñòåïåíè ýëëèïòè÷íîñòè ëàçåðíîãîèçëó÷åíèÿ. Â çàêëþ÷åíèå óêàæåì, ÷òî ïðåäëàãàå�ìûé ìåòîä ìîæåò èñïîëüçîâàòüñÿ íå òîëüêî äëÿîïèñàíèÿ èîíèçàöèè îñíîâíûõ ñîñòîÿíèé àòîìîâ âïîëå âûñîêî÷àñòîòíîãî èçëó÷åíèÿ, íî è äëÿ îöåíêèñå÷åíèé äâóõ�îòîííîé ÍÏÈ âûñîêîâîçáóæäåííûõàòîìíûõ óðîâíåé â îïòè÷åñêèõ ïîëÿõ óìåðåííîéèíòåíñèâíîñòè.�àáîòà âûïîëíåíà ïðè ïîääåðæêe �ÔÔÈ (ãðàíò�07-02-00574). Ï�ÈËÎÆÅÍÈÅÏðîâåðêà êîððåêòíîñòè "-àëãîðèòìà ïðèðàñ÷åòå íàäïîðîãîâîé èîíèçàöèèÎäíó èç âîçìîæíîñòåé ïðîâåðêè êîððåêòíîñòè"-àëãîðèòìà äëÿ ñóììèðîâàíèÿ ðÿäà (11) äàåò íåçà�âèñèìîå âû÷èñëåíèå ìíèìîé ÷àñòè ìàòðè÷íûõ ýëå�ìåíòîâ T llilf . (Óêàæåì, ÷òî â ïîäïîðîãîâîé îáëàñòè,! < jEij, ýòè ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû ÿâëÿþòñÿ âåùå�ñòâåííûìè, à ïàäå-àïïðîêñèìàöèÿ äàåò äëÿ íèõ òåæå ðåçóëüòàòû, ÷òî è ïðÿìîå ñóììèðîâàíèå ñõîäÿ�ùåãîñÿ ðÿäà (11).) Ïîñêîëüêó ðàäèàëüíûå �óíêöèèäèñêðåòíîãî è íåïðåðûâíîãî ñïåêòðîâ (2), (3) âåùå�ñòâåííû, à ìíèìóþ ÷àñòü �óíêöèè �ðèíà ëåãêî îò�äåëèòü, èñïîëüçóÿ ñïåêòðàëüíîå ðàçëîæåíèågl(E; r; r0) = 1Xn=l+1 Rnl(r)Rnl(r0)En �E ++ 1Z0 dEREl(r)REl(r0)E �E � i0 (Ï.1)è èçâåñòíîå ñîîòíîøåíèå (V.p. îáîçíà÷àåò ñèìâîëãëàâíîãî çíà÷åíèÿ)1E �E � i0 = V.p. 1E �E + i�Æ(E �E); (Ï.2)ïðè E > 0 èìååìImT llilf (Ef ; E;Ei) == � 
REf lf �� r jREli hRElj r jRnilii : (Ï.3)Äëÿ ïîòåíöèàëà Ôüþñà ìàòðè÷íûé ýëåìåíò îäíî�î�òîííîãî ïåðåõîäà â íåïðåðûâíîì ñïåêòðå âûðàæàåò�ñÿ ÷åðåç �óíêöèþ Àïïåëÿ F2,


REf lf �� r jREli �� F2(�f ; �lf (p); �l(j�j); 2�lf+2; 2�l+2;x; y);�lf (p) = �lf + 1 + i=p;�l(j�j) = �l + 1 + i=j�j;�f = �lf+�l+4; x = 2ip�1+ip� ; y = 21+ip� ; (Ï.4)êîòîðàÿ ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé äâîéíîé áåñêîíå÷íûéðÿä è â îòëè÷èå îò êóëîíîâñêîãî ñëó÷àÿ íå ñâî�äèòñÿ ê êîíå÷íîé ñóììå �óíêöèé 2F1. Ìû âû÷èñ�ëÿëè �óíêöèþ F2 â (Ï.4), âûðàæàÿ åå ÷åðåç èíòå�ãðàë îò 2F1 [37℄. �àñ÷åòû ïîêàçûâàþò, ÷òî çíà÷åíèÿImT llilf , ïîëó÷åííûå ïðè ñóììèðîâàíèè øòóðìîâñêî�ãî ðÿäà (11) ñ ïîìîùüþ ïàäå-àïïðîêñèìàöèè, ñîâïà�äàþò ñ ðàññ÷èòàííûìè ïî �îðìóëå (Ï.3).Òî÷íîñòü ðàñ÷åòà êàê ðåàëüíîé, òàê è ìíèìîé÷àñòåé T llilf ïî "-àëãîðèòìó ìîæíî îöåíèòü, åñëèðàññìîòðåòü íèçêî÷àñòîòíûé ïðåäåë !0 ! 0 â áî�ëåå îáùèõ, ÷åì T llilf , ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòàõ ~T llilfäâóõ�îòîííîãî ïåðåõîäà, ïðîèñõîäÿùåãî ïî ñõåìåEi + ! + !0 = Ef , ãäå ! > jEij (÷òî ñîîòâåòñòâóåòäâóõ�îòîííîé èîíèçàöèè èçëó÷åíèåì äâóõ ðàçëè÷�íûõ ÷àñòîò ! è !0):~T llilf (Ei; Ei + !;Ef ) == 
REf lf �� rgl(Ei + !; r; r0)r0 jRnilii : (Ï.5)Èç îáùèõ ðåçóëüòàòîâ òåîðèè ýëåêòðîí-�îòîííîãîâçàèìîäåéñòâèÿ (¾èí�ðàêðàñíàÿ ðàñõîäèìîñòü¿)[51℄ ñëåäóåò, ÷òî â ðàññìàòðèâàåìîì ñëó÷àå àìïëè�òóäà ïðîöåññà îêàçûâàåòñÿ ñèíãóëÿðíîé ïðè !0 ! 0,à ìàòðè÷íûé ýëåìåíò ~T llilf (!0 ! 0) äîëæåí âûðà�æàòüñÿ ÷åðåç ïðîèçâåäåíèå ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâîäíî�îòîííîé èîíèçàöèè è ïîãëîùåíèÿ �îòîíàñ ÷àñòîòîé !0 ïðè ñòîëêíîâèòåëüíîì ïåðåõîäåýëåêòðîíà â íåïðåðûâíîì ñïåêòðå. ×òîáû ïîëó÷èòüñîîòâåòñòâóþùåå âûðàæåíèå äëÿ ~T llilf (!0 ! 0) �� ~T l;(lf)lilf , çàïèøåì àíàëîãè÷íûé (Ï.5) ðàäèàëüíûéìàòðè÷íûé ýëåìåíò äâóõ�îòîííîé èîíèçàöèè âêàëèáðîâêå ñêîðîñòè (âìåñòî êàëèáðîâêè äëèíû,èñïîëüçîâàííîé â �îðìóëå (Ï.5)):
REf lf ��D(lf ; l)gl(Ei + !)D(l; li) jRnilii ; (Ï.6)ãäå D(l; l0) = ddr + sign(l0 � l)max(l; l0) + 1r :×òîáû íàéòè ðàñõîäÿùóþñÿ ïðè !0 ! 0 ÷àñòü âûðà�æåíèÿ (Ï.6), îñòàâèì â ñïåêòðàëüíîì ðàçëîæåíèè�óíêöèè �ðèíà (Ï.1) òîëüêî èíòåãðàë ïî íåïðåðûâ�íîìó ñïåêòðó,650



ÆÝÒÔ, òîì 135, âûï. 4, 2009 Ìåòîä ðàñ÷åòà íàäïîðîãîâûõ ìíîãî�îòîííûõ ïðîöåññîâ : : :Òàáëèöà 5. Òî÷íîñòü íèçêî÷àñòîòíîé àïïðîêñèìàöèè (Ï.10) ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ äâóõ�îòîííûõ ïåðåõî-äîâ â íåïðåðûâíûé ñïåêòð èç îñíîâíîãî s-ñîñòîÿíèÿ àòîìîâ ùåëî÷íûõ ìåòàëëîâ ( ~Tlf � ~T l=1li=0; lf ): îòíîøåíèåRlf = j( ~Tlf � ~T (lf)lf )= ~Tlf j äëÿ ÷àñòîòû ! = 2jEijNa K Rb Cs!0=jEij R0 R2 R0 R2 R0 R2 R0 R20.1 0.12 0.19 0.13 0.14 0.15 0.086 0.46 0.600.08 0.11 0.16 0.11 0.13 0.12 0.091 0.36 0.400.06 0.094 0.13 0.099 0.11 0.10 0.089 0.25 0.200.04 0.075 0.096 0.079 0.087 0.079 0.077 0.14 0.0570.02 0.048 0.058 0.052 0.056 0.052 0.053 0.059 0.022gl(r; r0;Ei + !)! 1Z0 REl(r0)REl(r)E �Ei � ! � i0dE ; (Ï.7)è ó÷òåì, ÷òî îäíî�îòîííûé ìàòðè÷íûé ýëåìåíòdlf l = 
REf lf ��D(lf ; l) jREli èìååò ñëåäóþùåå ïîâåäå�íèå ïðè E ! Ef [52, 53℄:dlf l = ilf�l+1p � os �Æl(Ef )� Ælf (Ef )� Æ(Ef � E)++ sin [Æl(Ef )� Ælf (Ef )℄�(Ef � E) � : (Ï.8)Âû÷èñëÿÿ òåïåðü (Ï.6) (ñ gl èç (Ï.7)) è ó÷èòûâàÿâ èíòåãðàëå ïî E òîëüêî âêëàä ñëàãàåìîãî ñ äåëü�òà-�óíêöèåé èç (Ï.8), íàéäåì ñèíãóëÿðíûé ÷ëåí ââåùåñòâåííîé ÷àñòè ìàòðè÷íîãî ýëåìåíòà (Ï.6). Äëÿâûäåëåíèÿ ñèíãóëÿðíîñòè â ìíèìîé ÷àñòè ñëåäóåòâ òî÷íîì âûðàæåíèè òèïà (Ï.3) äëÿ ìíèìîé ÷àñòèìàòðè÷íîãî ýëåìåíòà (Ï.6) çàìåíèòü ìàòðè÷íûé ýëå�ìåíò 
REf lf ��D(lf ; l) jREli åãî àñèìïòîòèêîé, êîòî�ðàÿ â ýòîì ñëó÷àå (E 6= Ef ) äàåòñÿ âòîðûì ñëàãàå�ìûì â (Ï.8). Íàêîíåö, ïðèíèìàÿ âî âíèìàíèå, ÷òîïðè !0 ! 0 ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû (Ï.6) è (Ï.5) â êà�ëèáðîâêå ñêîðîñòè è äëèíû ñâÿçàíû ñîîòíîøåíèåì
REf lf ��D(lf ; l)gl(Ei + !)D(l; li) jRnilii == !!0 
REf lf �� rgl(Ei + !)r0 jRnilii++ 12(!0 � !) 
REf lf �� r2 jRnilii �� !0! 
REf lf �� rgl(Ei + !)r0 jRnilii ; (Ï.9)ïðèõîäèì ê îêîí÷àòåëüíîìó âûðàæåíèþ~T l;(lf)lilf = p!02 il�lf+1 �� exp�i[Æl(Ei + !)� Ælf (Ei + !)℄	�� hEi + !; lj r jnilii : (Ï.10)

Âûïîëíåííîå âûøå âû÷èñëåíèå ¾èí�ðàêðàñíî�ãî ïðåäåëà¿ (Ï.10) ðàäèàëüíîãî ìàòðè÷íîãî ýëå�ìåíòà äâóõ�îòîííîé èîíèçàöèè (Ï.5) ñïðàâåäëèâîäëÿ ïðîèçâîëüíîãî öåíòðàëüíîãî ïîòåíöèàëà V (r).Â ñëó÷àå ïîòåíöèàëà Ôüþñà �àçà ðàññåÿíèÿ Æl(E)â (Ï.10) èìååò âèäÆl(E) = �2 (l��l)+ÆCl ; exp (iÆCl ) = �(�l+1�i=p)j�(�l+1�i=p)j :Â òàáë. 5 ïðèâåäåíî ñðàâíåíèå ìàòðè÷íûõ ýëåìåí�òîâ ~T llilf , ðàññ÷èòàííûõ ñóììèðîâàíèåì øòóðìîâñêî�ãî ðÿäà òèïà (11) ñ èñïîëüçîâàíèåì "-àëãîðèòìà è ïî�ëó÷åííûõ ïî ïðèáëèæåííîé �îðìóëå (Ï.10). Õîòÿ"-àëãîðèòì ïîçâîëÿåò ïðîñóììèðîâàòü óêàçàííûéðÿä òîëüêî ïðè íå ñëèøêîì ìàëûõ çíà÷åíèÿõ ÷àñ�òîòû !0 [!0 & 0:02(Ei + !)℄, òåì íå ìåíåå îò÷åòëèâîâèäíî ñáëèæåíèå ðåçóëüòàòîâ ïðè óìåíüøåíèè !0.ËÈÒÅ�ÀÒÓ�À1. P. Agostini, F. Fabre, G. Manfray et al., Phys. Rev.Lett. 42, 1127 (1979).2. Í. Á. Äåëîíå, Â. Ï. Êðàéíîâ, Íåëèíåéíàÿ èîíè�çàöèÿ àòîìîâ ëàçåðíûì èçëó÷åíèåì, Ôèçìàòëèò,Ìîñêâà (2001).3. G. G. Paulus, W. Niklih, H. Xu et al., Phys. Rev.Lett. 72, 2851 (1994).4. Å. À. Âîëêîâà, À. Ì. Ïîïîâ, Ì. À. Òèõîíîâ, Î. Â. Òè�õîíîâà, ÆÝÒÔ 132, 596 (2007).5. N. Miyamoto, M. Kamei, D. Yoshitomi et al., Phys.Rev. Lett. 93, 083903 (2004).6. H. Hasegawa, E. J. Takahashi, Y. Nabekawa et al.,Phys. Rev. A 71, 023407 (2005).651
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