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Î �ÎËÈ ÊÎ��ÅËßÖÈÎÍÍÎÉ ÝÍÅ��ÈÈ, ÎÁÓÑËÎÂËÅÍÍÎÉÑÏÈÍ-ÑÏÈÍÎÂÛÌ ÂÇÀÈÌÎÄÅÉÑÒÂÈÅÌ, Â ÔÎ�ÌÈ�ÎÂÀÍÈÈÝÍÅ��ÈÈ ÑÂßÇÈ ÄÂÓÕÝËÅÊÒ�ÎÍÍÛÕ ÀÒÎÌÍÛÕ ÑÈÑÒÅÌ�. Â. Øîëèí *, À. Å. Òðåíèí�îññèéñêèé íàó÷íûé öåíòð ¾Êóð÷àòîâñêèé èíñòèòóò¿123182, Ìîñêâà, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 15 èþíÿ 2010 ã.Ïðåäëîæåí àëãîðèòì ðàñ÷åòà êîððåëÿöèîííîé ýíåðãèè, îáóñëîâëåííîé ñïèí-ñïèíîâûì âçàèìîäåéñòâèåìýëåêòðîíîâ VSS äëÿ He-ïîäîáíûõ àòîìíûõ ñèñòåì. Àëãîðèòì ó÷èòûâàåò ñèíãóëÿðíûé õàðàêòåð VSS, àäëÿ ñèíãëåòíîãî îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ � �îðìèðîâàíèå êîìïàêòíîãî �èíèòíîãî äâèæåíèÿ ýëåêòðîíîâ âîáëàñòè âçàèìíûõ ðàññòîÿíèé Ze2=m2 < r12 < ~=m ïîä âîçäåéñòâèåì ìàãíèòíûõ ïîëåé ñïèíîâ. Äëÿøèðîêîãî íàáîðà äâóõýëåêòðîííûõ àòîìíûõ ñèñòåì óäàåòñÿ ïîëó÷èòü õîðîøåå ñîãëàñèå ñ ýêñïåðèìåíòîìïî âåëè÷èíå ïîòåíöèàëîâ èîíèçàöèè, íå ïðèáåãàÿ ê âàðèàöèîííûì ïðîöåäóðàì, à îñíîâûâàÿñü òîëüêîíà âîäîðîäîïîäîáíûõ âîëíîâûõ �óíêöèÿõ è êîððåêòíîì ó÷åòå ñèíãóëÿðíîãî õàðàêòåðà ñïèí-ñïèíîâîãîâçàèìîäåéñòâèÿ ýëåêòðîíîâ.1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÂ ïîñëåäíåå âðåìÿ ïðè èçó÷åíèè ñòîëêíîâè�òåëüíûõ ïðîöåññîâ ïðîñòåéøèõ àòîìíûõ ñèñòåì(H+, H�, H+2 ) ïîëó÷åíû ñâèäåòåëüñòâà ñóùå�ñòâåííîé ðîëè êîððåëÿöèîííûõ âçàèìîäåéñòâèéýëåêòðîíîâ [1�5℄. Îáû÷íî ïðèðîäó òàêèõ êîððåëÿ�öèé ñâÿçûâàþò ñ êóëîíîâñêèì âçàèìîäåéñòâèåì,îñëîæíåííûì ïðîöåäóðîé ñèììåòðèçàöèè âîëíîâûõ�óíêöèé. Îäíàêî ýòà ñèììåòðèçàöèÿ ÿâëÿåòñÿñëåäñòâèåì ñóùåñòâîâàíèÿ ó ýëåêòðîíîâ ñïèíîâûõìàãíèòíûõ ìîìåíòîâ, âêëàä âçàèìîäåéñòâèÿ êîòî�ðûõ â ýíåðãèþ ñâÿçè âõîäèò ñ ìàëûì ïàðàìåòðîì�2 = e4=~22 è íà ýòîì îñíîâàíèè ïðèíÿòî ñ÷èòàòü,÷òî åãî ðîëü ïðîÿâëÿåòñÿ òîëüêî ïðè ðàñ÷åòàõòîíêîé ñòðóêòóðû ñïåêòðîâ [6�8℄. Ïîïûòêà ïðÿìîãîó÷åòà âêëàäà ñïèí-ñïèíîâîãî âçàèìîäåéñòâèÿ âñëó÷àå àòîìà ãåëèÿ áûëà ïðåäïðèíÿòà åùå â 20-õãîäàõ ïðîøëîãî âåêà [6; 9; 10℄ ïðè îïðåäåëåíèèïîëîæåíèÿ âîçáóæäåííûõ óðîâíåé ñèíãëåòíîé èòðèïëåòíîé ñòðóêòóð. Ñïèí-ñïèíîâîå âçàèìîäåé�ñòâèå â îòëè÷èå îò ñïèí-îðáèòàëüíîãî çàâèñèòíå îò ðàññòîÿíèé ýëåêòðîíîâ äî ÿäðà, à ëèøü îòèõ ðàññòîÿíèÿ îòíîñèòåëüíî äðóã äðóãà. Îäíàêîâ ðàáîòàõ [6; 9; 10℄ îòíîñèòåëüíîå ðàññòîÿíèå r12çàìåíÿëîñü ðàññòîÿíèåì îò ÿäðà äî âîçáóæäåííîãî*E-mail: sholin2�rambler.ru

ýëåêòðîíà íà òîì îñíîâàíèè, ÷òî îí âñåãäà íàõî�äèòñÿ íà çíà÷èòåëüíî áîëüøåì óäàëåíèè îò ÿäðà,÷åì ýëåêòðîí íåâîçáóæäåííûé. Â ðåçóëüòàòå èçïîëÿ çðåíèÿ èñ÷åçëà ðîëü ñèíãóëÿðíîñòè jrij j�3ñïèí-ñïèíîâîãî âçàèìîäåéñòâèÿ â òîé îáëàñòèïðîñòðàíñòâà, ãäå ðàññòîÿíèå ìåæäó ýëåêòðîíàìèr12 ñòàíîâèòñÿ ìåíüøå êîìïòîíîâñêîé äëèíû âîëíû�C = ~=m. Â òî âðåìÿ èññëåäîâàòåëüñêèé èíòåðåñâ îñíîâíîì áûë ñîñðåäîòî÷åí íà îïèñàíèè òîíêîéñòðóêòóðû òðèïëåòíûõ òåðìîâ. Ïîñêîëüêó ó÷åòñïèí-ñïèíîâîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ìîã ïðèâîäèòüëèøü ê ñìåùåíèþ òåðìîâ êàê öåëîãî, òî èíòåðåñê áîëåå òî÷íîìó ó÷åòó âçàèìîäåéñòâèÿ ñïèíîâ áûëóòåðÿí.Íàñòîÿùàÿ ðàáîòà ïîñâÿùåíà òåîðåòè÷åñêîìóàíàëèçó âêëàäà ñïèí-ñïèíîâîãî âçàèìîäåéñòâèÿ âêîððåëÿöèîííóþ ýíåðãèþ äëÿ äâóõýëåêòðîííûõàòîìíûõ ñèñòåì. Îáû÷íî ïîä êîððåëÿöèîííîéýíåðãèåé ïîíèìàþò âêëàä â ýíåðãèþ ñâÿçè îòïîïðàâîê ê âîëíîâîé �óíêöèè, êîòîðûå âûõîäÿòçà ðàìêè ñõåìû Õàðòðè �Ôîêà, íî íå ñâÿçàíûíåïîñðåäñòâåííî ñ êàêèì-ëèáî äðóãèì âçàèìîäåé�ñòâèåì êðîìå êóëîíîâñêîãî [11℄. Îäíàêî èç àíàëèçàãàìèëüòîíèàíà äâóõýëåêòðîííîãî àòîìà [6�8℄ î÷å�âèäíî, ÷òî êîððåëÿöèè ìîãóò âîçíèêàòü è çà ñ÷åòõîòÿ è ñëàáîãî, íî èìåþùåãî ñèëüíóþ ñèíãóëÿð�íóþ îñîáåííîñòü ñïèí-ñïèíîâîãî âçàèìîäåéñòâèÿ1043



�. Â. Øîëèí, À. Å. Òðåíèí ÆÝÒÔ, òîì 139, âûï. 6, 2011ýëåêòðîíîâ ìåæäó ñîáîé, êîòîðîå îïðåäåëÿåòñÿâçàèìíûì óäàëåíèåì ýëåêòðîíîâ è íå çàâèñèò îòèõ ðàññòîÿíèé äî öåíòðà òÿæåñòè ñèñòåìû. Ïðèýòîì â çàâèñèìîñòè îò õàðàêòåðà ñèíãóëÿðíîñòèìàëûé ïàðàìåòð, îïðåäåëÿþùèé âåëè÷èíó ýòîãîâçàèìîäåéñòâèÿ ïðè ñðåäíèõ ðàññòîÿíèÿõ ìåæäó÷àñòèöàìè, íå ìîæåò ãàðàíòèðîâàòü ñòîëü æå ìà�ëîãî âêëàäà ýòîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ïðè ñòðåìëåíèèâçàèìíîãî ðàññòîÿíèÿ ê íóëþ.Öåëüþ íàñòîÿùåé ðàáîòû ÿâëÿåòñÿ ïîñòðîåíèåàëãîðèòìà, ïîçâîëÿþùåãî ó÷åñòü ðîëü êîððåëÿöèéäàííîãî òèïà ïðè �îðìèðîâàíèè ýíåðãèè ñâÿçèäâóõýëåêòðîííûõ ñèñòåì â èõ îñíîâíûõ ñîñòîÿíè�ÿõ, êîãäà âîçìîæíîñòü çíà÷èòåëüíîãî ïðåâûøåíèÿóäàëåííîñòè îäíîãî èç ýëåêòðîíîâ äî ÿäðà ïî ñðàâ�íåíèþ ñ äðóãèì ýëåêòðîíîì ïðàêòè÷åñêè èñêëþ÷å�íà. Àëãîðèòì ïîñòðîåí äëÿ äâóõýëåêòðîííîé ñèñòå�ìû â ðàìêàõ íåðåëÿòèâèñòñêîãî ïðèáëèæåíèÿ ñ ãà�ìèëüòîíèàíîì ñïèí-ñïèíîâîãî âçàèìîäåéñòâèÿ â òîé�îðìå, êîòîðàÿ èñïîëüçóåòñÿ ïðè ðàñ÷åòàõ ñâåðõòîí�êîé ñòðóêòóðû ñïåêòðîâ [8; 12�14℄. Ñóùåñòâåííûììîìåíòîì ÿâëÿåòñÿ óñòàíîâëåíèå êîìïåíñàöèè ìà�ëîñòè ïîðÿäêà �2 ñèíãóëÿðíîñòüþ �óíêöèè ìåæ�ýëåêòðîííîãî ðàññòîÿíèÿ jrij j�3, â ðåçóëüòàòå ÷å�ãî âêëàä â ýíåðãèþ ñâÿçè îñíîâíîãî ñèíãëåòíîãîñîñòîÿíèÿ îò ñïèí-ñïèíîâîãî ïðèòÿæåíèÿ ýëåêòðî�íîâ îêàçûâàåòñÿ ïðè r12 � r0Z = Ze2=m2 ñðàâ�íèìûì ïî âåëè÷èíå è ïðîòèâîïîëîæíûì ïî çíàêóâêëàäó îò èõ êóëîíîâñêîãî îòòàëêèâàíèÿ. Ìàñøòàáêîððåëèðîâàííîãî äâèæåíèÿ r0Z ÿâëÿåòñÿ åñòåñòâåí�íûì �èçè÷åñêèì ïðåäåëîì, îãðàíè÷èâàþùèì â êîí��èãóðàöèîííîì ïðîñòðàíñòâå îáëàñòü íåçàâèñèìî�ãî äâèæåíèÿ ýëåêòðîíîâ ïðè íàëè÷èè ñèíãóëÿðíîãîâçàèìîäåéñòâèÿ ñïèíîâ. Ó÷åò òàêîãî ïðîñòðàíñòâåí�íî-êîððåëèðîâàííîãî äâèæåíèÿ ýëåêòðîíîâ ìîæåòáûòü ïðîâåäåí ñ ïîìîùüþ ðàñøèðåíèÿ áàçèñà �óíê�öèé îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ ïóòåì ââåäåíèÿ â íåãî ¾ñïà�ðåííîãî¿ âîäîðîäîïîäîáíîãî ñîñòîÿíèÿ ñ ãëàâíûìêâàíòîâûì ÷èñëîì n = 2 äëÿ ýëåêòðîíà ñ çàðÿäîì 2eè ìàññîé 2me â ïîëå ÿäðà ñ çàðÿäîì Ze. Â íóëåâîìïðèáëèæåíèè ñóììà ýíåðãèé ñâÿçè äâóõ íåâçàèìî�äåéñòâóþùèõ ìåæäó ñîáîé 1s-ýëåêòðîíîâ ñîâïàäàåòñ ýíåðãèåé ¾ñïàðåííîãî¿ ñîñòîÿíèÿ ñ n = 2. Òàêàÿâîçìîæíîñòü ðàñøèðåíèÿ áàçèñà îáóñëîâëåíà óâåëè�÷åíèåì ðàçìåðíîñòè è èçìåíåíèåì ñòðóêòóðû êîí��èãóðàöèîííîãî ïðîñòðàíñòâà, ïîñêîëüêó ó ýëåêòðî�íîâ ó÷èòûâàþòñÿ ñïèíîâûå ìîìåíòû è èõ ìàãíèòíîåâçàèìîäåéñòâèå.�àñøèðåíèå ÷èñëà áàçèñíûõ �óíêöèé âëå÷åò çàñîáîé íåîáõîäèìîñòü ââåäåíèÿ ðàçëè÷íûõ ïðîñòðàí�ñòâåííûõ êîîðäèíàò â çàâèñèìîñòè îò âåëè÷èíûìåæýëåêòðîííîãî ðàññòîÿíèÿ r12 è, êàê ñëåäñòâèå,

èñïîëüçîâàíèÿ �îðìàëèçìà ìàòðèöû ïëîòíîñòè. Âîáëàñòè r12 > �C âêëàä ñïèí-ñïèíîâîãî âçàèìîäåé�ñòâèÿ îêàçûâàåòñÿ ïîðÿäêà �2 è ñïðàâåäëèâî ïðè�áëèæåíèå íåçàâèñèìûõ ýëåêòðîíîâ. Â ñëó÷àå ñèí�ãëåòíîãî ñîñòîÿíèÿ â îáëàñòè r12 > r0Z �îðìèðó�åòñÿ �èíèòíîå äâèæåíèå, à öåíòð ìàññ ýëåêòðîíîâîïèñûâàåòñÿ âîäîðîäîïîäîáíîé âîëíîâîé �óíêöèåéñ ãëàâíûì êâàíòîâûì ÷èñëîì n = 2. Ïðîñòðàíñòâåí�íûé ìàñøòàá ñïàðåííîãî ñîñòîÿíèÿ (r12)min ïðåòåð�ïåâàåò ýâîëþöèþ îò (r12)min � �C â ìîìåíò îáðà�çîâàíèÿ ïàðû äî (r12)min � r0Z (ïðè óäàëåíèè öåí�òðà ìàññ ýëåêòðîíà îò ÿäðà íà ðàññòîÿíèÿ ïîðÿäêàa0Z = �0=Z, ãäå �0 = ~2=me2 � áîðîâñêèé ðàäèóñ).Â ðåçóëüòàòå äëÿ øèðîêîãî íàáîðà äâóõýëåê�òðîííûõ àòîìíûõ ñèñòåì óäàåòñÿ ïîëó÷èòü õîðî�øåå ñîãëàñèå ñ ýêñïåðèìåíòîì ïî âåëè÷èíå ïîòåíöè�àëîâ èîíèçàöèè, íå ïðèáåãàÿ ê âàðèàöèîííûì ïðî�öåäóðàì, à îñíîâûâàÿñü òîëüêî íà âîäîðîäîïîäîá�íûõ âîëíîâûõ �óíêöèÿõ è êîððåêòíîì ó÷åòå ñèíãó�ëÿðíîãî õàðàêòåðà ñïèí-ñïèíîâîãî âçàèìîäåéñòâèÿýëåêòðîíîâ.2. ÏÎÑÒ�ÎÅÍÈÅ ÁÀÇÈÑÀ ÂÎËÍÎÂÛÕÔÓÍÊÖÈÉ ÎÑÍÎÂÍÎ�Î ÑÎÑÒÎßÍÈßÄÂÓÕÝËÅÊÒ�ÎÍÍÎÉ ÀÒÎÌÍÎÉÑÈÑÒÅÌÛÂ ðàìêàõ íåðåëÿòèâèñòñêîãî ïðèáëèæåíèÿ[6; 7; 15; 16℄ çàïèøåì â àòîìíûõ åäèíèöàõ ãàìèëüòî�íèàí äâóõýëåêòðîííîé ñèñòåìû â ïîëå íåïîäâèæ�íîãî èîíà ñ çàðÿäîì Ze ñ ó÷åòîì êóëîíîâñêîãîîòòàëêèâàíèÿ Vee ýëåêòðîíîâ è âçàèìîäåéñòâèÿ VSSèõ ñïèíîâ:H = H0 + Vee + VSS = �12p21�12p22� Zjr1j� Zjr2j ++ 1jr12j + �2r312 [S1 � S2 � 3(S1 � n12)(S2 � n12)℄ : (2.1)Çäåñü r1, r2 � êîîðäèíàòû ñîîòâåòñòâóþùèõ ýëåê�òðîíîâ, îòñ÷èòàííûå îò ÿäðà ñ çàðÿäîì Z; S1 è S2 �èõ ñïèíîâûå îïåðàòîðû; äâà ïîñëåäíèõ ÷ëåíà â (2.1)îïèñûâàþò êóëîíîâñêîå Vee è ñïèí-ñïèíîâîå VSSâçàèìîäåéñòâèÿ; êîîðäèíàòà âåêòîðà îòíîñèòåëüíî�ãî ðàññòîÿíèÿ ýëåêòðîíîâ ìåæäó ñîáîé r12 = r1�r2;n12 = r12=jr12j. Íåâîçìóùåííóþ âîëíîâóþ �óíêöèþïðåäñòàâèì â âèäå ïðîèçâåäåíèÿ âîäîðîäíûõ �óíê�öèé 1s-ýëåêòðîíîâ:	00(r1; r2) =  1S(r1) 1S(r2); 1S(ri) = Z3=2p� e�Zri : (2.2)1044



ÆÝÒÔ, òîì 139, âûï. 6, 2011 Î ðîëè êîððåëÿöèîííîé ýíåðãèè : : :ÒîãäàH0	00 = ��12 p21 � 12 p22 � Zr1 � Zr2�	00 == �Z2	00; (2.3)à äëÿ ýíåðãèè êóëîíîâñêîãî îòòàëêèâàíèÿ Vee â ïåð�âîì ïîðÿäêå òåîðèè âîçìóùåíèé, ñëåäóÿ îáû÷íîéïðîöåäóðå [15; 16℄, ïîëó÷èìVee = � 1S(r1) 1S(r2) ���� 1jr1 � r2j ���� ��  1S(r1) 1S(r2)� = 58 Z: (2.4)Ñóùåñòâåííî, ÷òî êóëîíîâñêîå îòòàëêèâàíèå íå äàåòíèêàêîé ñèíãóëÿðíîñòè â òî÷êå r1 = r2 è íå ïðåïÿò�ñòâóåò íàõîæäåíèþ äâóõ ýëåêòðîíîâ â îäíîé è òîéæå òî÷êå ïðîñòðàíñòâà.Îáðàòèìñÿ òåïåðü ê âû÷èñëåíèþ VSS â ïåðâîìïîðÿäêå òåîðèè âîçìóùåíèé:VSS = �2 ZZ  21S(r1) 21S(r2)�� �S1 � S2 � 3(S1 � n12)(S2 � n12)jr12j3 � �� d3r1d3r2: (2.5)Ñëåäóÿ [15℄, â øåñòèìåðíîì ïðîñòðàíñòâå (r1; r2)âîñïîëüçóåìñÿ ðàâåíñòâîì òðåóãîëüíèêà:r212 = r21 + r22 � 2r1r2 os �12; d� = dr1 � dr2; (2:6)ãäå �12 � óãîë ìåæäó íàïðàâëåíèÿìè âåêòîðîâ r1 èr2. Äè��åðåíöèðóÿ (2.6) ïî �12 è ïîëàãàÿ ïðè ýòîìr1 è r2 ïîñòîÿííûìè, íàéäåìr12dr12 = r1r2 sin �12d�12: (2:7)Ïîñêîëüêó èíòåãðèðîâàíèÿ ïî êîîðäèíàòàì r1 è r2ìîæíî âûïîëíÿòü íåçàâèñèìî äðóã îò äðóãà â ñè�ñòåìàõ êîîðäèíàò ñ öåíòðàìè â òî÷êå ðàñïîëîæåíèÿèîíà, ïîëÿðíûå óãëû �1, '1 îïðåäåëÿþòñÿ îòíîñè�òåëüíî íåïîäâèæíîé îñè, à óãëû �2, '2 � îòíîñè�òåëüíî ïîäâèæíîãî ðàäèóñà âåêòîðà r1 ïåðâîãî ýëåê�òðîíà. Òàêèì îáðàçîì, ýëåìåíò îáúåìà d� = dr1 �dr2 ó÷åòîì (2.7) çàïèñûâàåòñÿ â âèäåd� = r1r2r12dr1dr2dr12 sin �1d�1d'1d'2 (2:8)è ïðîÿâëÿåòñÿ õàðàêòåð ñèíãóëÿðíîñòè ïîäûíòå�ãðàëüíîãî âûðàæåíèÿ â (2.5):r12dr12r312 � dr12r212 : (2:9)

Â îòëè÷èå îò êóëîíîâñêîãî èíòåãðàëà (2.4), ãäå ïî�ñëå ââåäåíèÿ ïðåîáðàçîâàíèÿ ïåðåìåííûõ (2.7) è(2.8) íè÷òî íå ìåøàëî ðàñïðîñòðàíÿòü èíòåãðèðîâà�íèå ïî dr12 äî r12 = 0, â äàííîì ñëó÷àå äëÿ ïîëó�÷åíèÿ êîíå÷íîé âåëè÷èíû VSS íåîáõîäèìî îñòàíî�âèòüñÿ íà íåêîòîðîì êîíå÷íîì ðàäèóñå âçàèìîäåé�ñòâèÿ, ïîñêîëüêó VSS íà ýòîì ïðåäåëå âåäåò ñåáÿ êàêVSS � 1=(r12)min.Â îáëàñòè jr1j � jr2j � a0Z è jr1�r2j � �C èñõîä�íûé ãàìèëüòîíèàí (2.1) åñòåñòâåííî âûðàçèòü ÷åðåçêîîðäèíàòó öåíòðà ìàññ ýëåêòðîíîâ rC = (r1+r2)=2è èõ îòíîñèòåëüíîå ðàññòîÿíèå r12 = r1 � r2. Âýòîé îáëàñòè îòíîñèòåëüíîå ðàññòîÿíèå ìåæäó ýëåê�òðîíàìè íàñòîëüêî ìàëî, ÷òî èõ êóëîíîâñêèå çàðÿ�äû ìîæíî ðàññìàòðèâàòü ïî îòíîøåíèþ ê ÿäðó êàêîäèí çàðÿä óäâîåííîé âåëè÷èíû. Ïðåîáðàçóåì ãà�ìèëüòîíèàí (2.1) ê êîîðäèíàòàì ßêîáè r12 è rC [17℄,ðàçëîæèâ êóëîíîâñêóþ ýíåðãèþ ïðèòÿæåíèÿ ýëåê�òðîíîâ ê ÿäðó ñ òî÷íîñòüþ äî ÷ëåíîâ, êâàäðàòè÷íûõïî ìàëîìó ïàðàìåòðó r12=rC :H = HC +H12 + 12 r212r2C ; HC = �p2C4 � 2ZrC ;H12 = �p212 + 1r12 + �2r312 �� [S1 � S2 � 3(S1 � n12)(S2 � n12)℄ : (2.10)Ý��åêòèâíîñòü ïîäîáíîãî ïðåîáðàçîâàíèÿ ãà�ìèëüòîíèàíà äâóõýëåêòðîííîé ñèñòåìû áûëà ïîêà�çàíà ðàíåå [18℄ ïðè èçó÷åíèè àâòîèîíèçàöèîííî�ãî ñîñòîÿíèÿ ìíîãîçàðÿäíûõ He-ïîäîáíûõ èîíîâ ñäâóìÿ âîçáóæäåííûìè ýëåêòðîíàìè íà îðáèòàõ ñãëàâíûìè êâàíòîâûìè ÷èñëàìè n1 è n2 ïðè óñëî�âèè jn1 � n2j � 1. Îäíàêî íåïîñðåäñòâåííûé ó÷åòñïèí-ñïèíîâîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ïðè ýòîì íå ïðîâî�äèëñÿ. Â îáëàñòè r12 � rC îòíîñèòåëüíîå äâèæåíèåìîæíî ðàññìàòðèâàòü íåçàâèñèìî îò äâèæåíèÿ öåí�òðà ìàññ. Ïðè ñáëèæåíèè ýëåêòðîíîâ íà ðàññòîÿíèÿr12 � �C ãàìèëüòîíèàíû HC è H12 ðàçäåëÿþòñÿ ñòî÷íîñòüþ äî âåëè÷èí ïîðÿäêà r212=r2C � �2. Ñóùå�ñòâåííî, ÷òî â ãàìèëüòîíèàíåH12 ñïèí-ñïèíîâîå âçà�èìîäåéñòâèå ñòàíîâèòñÿ ïðåîáëàäàþùèì è íåîáõî�äèìî ïðèáåãàòü ê àíàëèçó óðàâíåíèÿ Øðåäèíãåðàñ ðàäèàëüíîé çàâèñèìîñòüþ ïîòåíöèàëà A=r3. Êàêèçâåñòíî, ïðè A < 0 â ýòîì ñëó÷àå ðåàëèçóåòñÿ òàêíàçûâàåìîå ïàäåíèå ÷àñòèöû íà öåíòð, ÷òî âîçìîæ�íî òîëüêî ïðè àíòèïàðàëëåëüíîé îðèåíòàöèè ñïè�íîâ. Îäíàêî ýòî ïàäåíèå ìîæåò áûòü îñòàíîâëåíî íàíåêîòîðîì êîíå÷íîì ðàññòîÿíèè r12, åñëè âñÿ êèíå�òè÷åñêàÿ ýíåðãèÿ îòíîñèòåëüíîãî äâèæåíèÿ îêàçû�âàåòñÿ ñîñðåäîòî÷åííîé ëèøü âî âðàùåíèè ÷àñòèöîòíîñèòåëüíî èõ îáùåãî öåíòðà ìàññ. Â ýòîì ñëó÷àå1045



�. Â. Øîëèí, À. Å. Òðåíèí ÆÝÒÔ, òîì 139, âûï. 6, 2011öåíòðîáåæíàÿ ýíåðãèÿ ýëåêòðîíîâ êîìïåíñèðóåòñÿýíåðãèåé ïðèòÿæåíèÿ ñïèíîâ íà ðàññòîÿíèÿõ, îïðå�äåëÿåìûõ ñîîòíîøåíèåì2~2L212mr212 � (S1S2)~2e2r312m22 ; r12 � e2m2 : (2:11)Â ñëó÷àå ïàðàëëåëüíûõ ñïèíîâ ê êóëîíîâñêîìó îò�òàëêèâàíèþ äîáàâëÿåòñÿ åùå áîëåå ñèëüíîå ìàãíèò�íîå îòòàëêèâàíèå ïîðÿäêà �rH è, âûáèðàÿ ðåøåíèåâ âèäå [19℄ '(r12) � exp0�� 1Zr12 Ax3 dx1A ;íåòðóäíî óáåäèòüñÿ, ÷òî íà ìàëûõ ðàññòîÿíèÿõ(r12 � r0Z) âîëíîâàÿ �óíêöèÿ âåäåò ñåáÿ êàê'(r12) � exp"��4r0Zr12 �1=2# :Â ðåçóëüòàòå íàõîæäåíèå ýëåêòðîíîâ â îäíîé è òîéæå òî÷êå ïðîñòðàíñòâà (r12 = 0) ðåàëèçîâàòüñÿ íåìîæåò.Èíòåãðàë ïåðåêðûòèÿ, âîçíèêàþùèé ïðè âû÷èñ�ëåíèè ñïèí-ñïèíîâîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ïðè âûáîðå âêà÷åñòâå ïàðàìåòðà îáðåçàíèÿ (r12)min = �C , ïðè�âîäèò ê ïðîÿâëåíèþ ïîëíîé òîæäåñòâåííîñòè ýëåê�òðîíîâ â ðåçóëüòàòå íàõîæäåíèÿ èõ â ïðîñòðàí�ñòâåííîì îáúåìå �V � (r12)3min. Ïðè ýòîì, îäíà�êî, ïî ñðàâíåíèþ ñ âêëàäîì êóëîíîâñêîãî îòòàëêè�âàíèÿ âåëè÷èíà âçàèìîäåéñòâèÿ îñòàåòñÿ ìàëîé, ò. å.VSS � �(S1 �S2), ãäå (S1 �S2) = �3=4 äëÿ àíòèïàðàë�ëåëüíûõ ñïèíîâ è S1 � S2 = 1=4 � äëÿ ïàðàëëåëü�íûõ. Ñàì �àêò îòòàëêèâàíèÿ ýëåêòðîíîâ ñ ïàðàë�ëåëüíûìè ñïèíàìè ìîæåò áûòü ý��åêòèâíî ó÷òåí ñïîìîùüþ àíòèñèììåòðèçàöèè äâóõýëåêòðîííîé âîë�íîâîé �óíêöèè. Çàìåòèì, ÷òî ýòî ïðèâåäåò ê ïîÿâ�ëåíèþ îáìåííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ òîæäåñòâåííîãî ñòåì, êîòîðîå ïîñòóëèðóåòñÿ ïðèíöèïîì Ïàóëè è èìå�åò âåëè÷èíó ïîðÿäêà êóëîíîâñêîãî. Òåì ñàìûì àí�òèñèììåòðèçàöèÿ âîëíîâîé �óíêöèè ÿâëÿåòñÿ ïðÿ�ìûì ñëåäñòâèåì ó÷åòà ñèíãóëÿðíîãî îòòàëêèâàíèÿýëåêòðîíîâ ñ ïàðàëëåëüíûìè ñïèíàìè.Íàïðîòèâ, â ñëó÷àå àíòèïàðàëëåëüíûõ ñïèíîâ,êîãäà ìàãíèòíîå ïðèòÿæåíèå ïðåâàëèðóåò íàä êó�ëîíîâñêèì îòòàëêèâàíèåì, îêàçûâàåòñÿ âîçìîæíûì�èíèòíîå äâèæåíèå ñ ðåàëèçàöèåé, ïî êðàéíåé ìåðå,îäíîãî ñâÿçàííîãî ñîñòîÿíèÿ. Âêëþ÷åíèå â ãàìèëü�òîíèàí (2.1) ñïèí-ñïèíîâîãî âçàèìîäåéñòâèÿ óâåëè�÷èâàåò ðàçìåðíîñòü êîí�èãóðàöèîííîãî ïðîñòðàí�ñòâà çà ñ÷åò ïîÿâëåíèÿ â íåì ìåõàíè÷åñêèõ ìîìåí�òîâ äâóõ ýëåêòðîíîâ. Ñ ó÷åòîì óâåëè÷åíèÿ ðàçìåð�íîñòè ïðîñòðàíñòâà íàëè÷èå ñîñòîÿíèé ñ �èíèòíûì

îòíîñèòåëüíûì äâèæåíèåì ýëåêòðîíîâ îïðåäåëÿåò�ñÿ ñîîòíîøåíèåì [12℄4(2�~)2 4�p3max=3(2~�)5 � 1;èç êîòîðîãî ñëåäóåò îãðàíè÷åíèå îáëàñòè �èíèòíî�ãî äâèæåíèÿ r12 � r0Z . Íàëè÷èå �èíèòíûõ òðàåê�òîðèé ïðè ó÷åòå ïîëåé ìàãíèòíûõ äèïîëåé ýëåêòðî�íîâ íåòðóäíî ïîíÿòü, îáðàùàÿñü ê èçâåñòíîé êëàñ�ñè÷åñêîé êàðòèíå äâèæåíèÿ ìàãíèòíûõ äèïîëåé çà�ðÿæåííûõ ÷àñòèö â ïîëå ìàãíèòíîãî äèïîëÿ Çåìëè.Êàê èçâåñòíî, â ýòîì ñëó÷àå èìååò ìåñòî àäèàáàòè÷å�ñêàÿ èíâàðèàíòíîñòü äâèæåíèÿ ìàãíèòíûõ äèïîëåé,ñ ÷åì è ñâÿçûâàåòñÿ ñóùåñòâîâàíèå ðàäèàöèîííûõïîÿñîâ [20℄.Ìàãíèòíûå ïîëÿ ìåíÿþò ãåîìåòðèþ, íî íå ìîãóòñîâåðøàòü ðàáîòû è, ñëåäîâàòåëüíî, íå ìîãóò èçìå�íèòü âåëè÷èíó êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè ýëåêòðîíîâ, êî�òîðóþ îíè ïðèîáðåëè çà ñ÷åò êóëîíîâñêîãî ïðèòÿæå�íèÿ ê ÿäðó. Îäíàêî òðàåêòîðèè èõ âçàèìíîãî äâèæå�íèÿ ïðåòåðïåâàþò âåñüìà ñóùåñòâåííóþ äå�îðìà�öèþ. Äåéñòâèòåëüíî, â ñòàöèîíàðíîì ñîñòîÿíèè îò�òàëêèâàíèå ýëåêòðîíîâ êóëîíîâñêèìè ñèëàìè áàëàí�ñèðóåòñÿ ñèëîé Ëîðåíöà, îáóñëîâëåííîé ñïèíîâûììàãíèòíûì ïîëåì ñîñåäíåãî ýëåêòðîíà H � j�=r312j.Ýòî ïðèâîäèò ê êîëüöåâîìó äðåé�îâîìó äâèæåíèþâîêðóã rC , âåëè÷èíà ñêîðîñòè êîòîðîãî ëèíåéíî ñâÿ�çàíà ñ âåëè÷èíîé ðàññòîÿíèÿ ìåæäó ýëåêòðîíàìè:v12 � [E �H℄H2 � jr12jm2~ : (2:12)Ïîñêîëüêó âåëè÷èíû ñêîðîñòåé ýëåêòðîíîâ â àòîìåjv1;2j � Ze2=~n è íå ìîãóò èçìåíÿòüñÿ ïðè ïðîäâè�æåíèè â îáëàñòü ïðåâàëèðîâàíèÿ ñïèíîâîãî ìàãíèò�íîãî ïîëÿ, ïàðà ýëåêòðîíîâ áóäåò îïðåäåëåííîå âðå�ìÿ öèðêóëèðîâàòü âîêðóã èõ îáùåãî öåíòðà òÿæå�ñòè, íàõîäÿñü äðóã îò äðóãà íà õàðàêòåðíîì ðàññòî�ÿíèè jr12j � r0Z=n, ãäå n � ãëàâíîå êâàíòîâîå ÷èñ�ëî óðîâíÿ, íà êîòîðîì íàõîäÿòñÿ ýëåêòðîíû. ×àñ�òîòà âðàùåíèÿ ýëåêòðîíîâ äðóã îòíîñèòåëüíî äðóãà!es � jr12j=jv12j � m2=~.Äëÿ îïðåäåëåíèÿ âèäà âîëíîâîé �óíêöèè îòíî�ñèòåëüíîãî äâèæåíèÿ â êëàññè÷åñêè äîñòóïíîé îá�ëàñòè, îãðàíè÷èâàåìîé íàðàñòàþùèì âî âíå ìàãíèò�íûì ïîëåì, åñòåñòâåííî èñïîëüçîâàòü õàðàêòåðèñòè�êè äâèæåíèÿ ýëåêòðîíîâ â êóëîíîâñêîì ïîëå ÿäðà âñîñòîÿíèè 1s â èìïóëüñíîì ïðåäñòàâëåíèè [12℄:a(p) = 8p�(1 + p21)2 : (2:13)Äëÿ ñèíãóëÿðíîãî ïîòåíöèàëà (2.5) îòíîñèòåëü�íîå äâèæåíèå ýëåêòðîíîâ ñ ïðîòèâîïîëîæíûìè ñïè�1046



ÆÝÒÔ, òîì 139, âûï. 6, 2011 Î ðîëè êîððåëÿöèîííîé ýíåðãèè : : :íàìè â îáëàñòè óäåðæèâàþùåãî èõ êîêîíà ìàãíèò�íûõ ñèëîâûõ ëèíèé ìîæåò áûòü îïèñàíî ñ ïîìîùüþêâàçèêëàññè÷åñêîé âîëíîâîé �óíêöèè, êîòîðàÿ ïðèr12 ! 0 âåäåò ñåáÿ êàê '(r12) = Ar�1=412 [12; 14℄.×òî êàñàåòñÿ ïîâåäåíèÿ âîëíîâîé �óíêöèè â îáëà�ñòè e2=m2 < r12 � ~=m òî, ïîñêîëüêó ýëåêòðî�íû â ñïàðåííîì ñîñòîÿíèè íàõîäÿòñÿ ïðàêòè÷åñêèíà îäíîì è òîì æå ðàññòîÿíèè îò ÿäðà, èõ êèíåòè÷å�ñêèå ýíåðãèè è, ñîîòâåòñòâåííî, âåëè÷èíû ñêîðîñòåéîäèíàêîâû è ìîãóò ðàçëè÷àòüñÿ ëèøü íàïðàâëåíè�ÿìè. Ïîýòîìó âåëè÷èíà ñêîðîñòè jv12j îêàçûâàåòñÿîäíîãî ïîðÿäêà ñ jv1j � jv2j. Íà ýòîì îñíîâàíèè äëÿíàõîæäåíèÿ êâàçèêëàññè÷åñêîé âîëíîâîé �óíêöèèíà áîëüøèõ âçàèìíûõ ðàññòîÿíèÿõ ìîæíî èñïîëüçî�âàòü �óíêöèþ ðàñïðåäåëåíèÿ ïî èìïóëüñàì (2.13) èñ ïîìîùüþ ñîîòíîøåíèÿ (2.12) ïîñòðîèòü âîëíîâóþ�óíêöèþ â êîîðäèíàòíîì ïðîñòðàíñòâå r12:'(r12) = �r�1=412(r212 + r20Z)2 ; (2:14)ãäå � � íîðìèðîâî÷íàÿ ïîñòîÿííàÿ.Ýòà êâàçèêëàññè÷åñêàÿ âîëíîâàÿ �óíêöèÿ ïðè0 < r12 � �C ÿâëÿåòñÿ äîñòàòî÷íî õîðîøèì ïðè�áëèæåíèåì äëÿ îïèñàíèÿ îòíîñèòåëüíîãî äâèæåíèÿýëåêòðîíîâ ñ ïðîòèâîïîëîæíûìè ñïèíàìè. Îíà êâà�äðàòè÷íî èíòåãðèðóåìà è ñîñðåäîòî÷åíà â îáëàñòèr12 � r0Z . Ïîëíàÿ âîëíîâàÿ �óíêöèÿ äâóõ ýëåêòðî�íîâ ìîæåò áûòü çàïèñàíà â âèäå ïðîèçâåäåíèÿ âîë�íîâîé �óíêöèè (2.14) è âîëíîâîé �óíêöèè, îïèñûâà�þùåé äâèæåíèå èõ öåíòðà ìàññ îòíîñèòåëüíî ÿäðà.�àìèëüòîíèàíû HC è H12 îêàçûâàþòñÿ íåçàâèñèìûäðóã îò äðóãà ñ òî÷íîñòüþ äî ÷ëåíîâ êâàäðàòè÷íûõïî îòíîøåíèþ (r12=rC). Ñðåäíÿÿ âåëè÷èíà ýòèõ ÷ëå�íîâ ìîæåò áûòü îöåíåíà ñ ïîìîùüþ �óíêöèé '(r12)ïðè �èêñèðîâàííîì çíà÷åíèè rC . Âû÷èñëåíèÿ ïîêà�çûâàþò, ÷òîhr212i =8<: 1Z0 '2(r12)r412dr12d
9=;��8<: 1Z0 '2(r12)r212dr12d
9=;�1 = 0:714r20Z : (2.15)Ïîñêîëüêó ìàñøòàá èçìåíåíèÿ rC îñòàåòñÿ ïî�ðÿäêà a0Z , óñëîâèå íåçàâèñèìîñòè ãàìèëüòîíèàíîââûïîëíÿåòñÿ ñ òî÷íîñòüþ äî âåëè÷èí ïîðÿäêà �4.Ñðåäè êóëîíîâñêèõ âîëíîâûõ �óíêöèé, îïèñûâàþ�ùèõ äâèæåíèå öåíòðà ìàññ äâóõ ýëåêòðîíîâ â ïîëåÿäðà, òîëüêî ñîñòîÿíèÿ ñ ãëàâíûì êâàíòîâûì ÷èñ�ëîì n = 2 îáëàäàþò òîé æå ñàìîé ýíåðãèåé, ÷òîè äâà íåçàâèñèìî äâèæóùèõñÿ 1s-ýëåêòðîíà. Òàêèì

îáðàçîì, îñíîâíîå ñîñòîÿíèå äâóõýëåêòðîííîé ñèñòå�ìû îêàçûâàåòñÿ ïÿòèêðàòíî âûðîæäåííûì è äëÿåãî îïèñàíèÿ íåîáõîäèìî èñïîëüçîâàòü �îðìàëèçììàòðèöû ïëîòíîñòè [12; 17℄ íà îñíîâå ñìåøàííîãî ñî�ñòîÿíèÿ, îïèñûâàåìîãî âîëíîâîé �óíêöèåéj�i = 	00(r1; r2) + 	02(rC ; r12);	02(rC ; r12) =  2L(rC)'(r12): (2.16)Ñóùåñòâåííî, ÷òî âîäîðîäîïîäîáíàÿ âîëíîâàÿ �óíê�öèÿ  2L(rC) ñ ãëàâíûì êâàíòîâûì ÷èñëîì n = 2 îïè�ñûâàåò ñîñòîÿíèå ýëåêòðîíà ñ çàðÿäîì 2e è ìàññîé2m â ïîëå ÿäðà ñ çàðÿäîì Ze, èìåþùåãî â íóëåâîìïðèáëèæåíèè òó æå ýíåðãèþ, ÷òî è äâà íåçàâèñèìûõ1s-ýëåêòðîíà. Ýòî ñîñòîÿíèå ìîæíî èíòåðïðåòèðî�âàòü êàê ñïàðåííîå, ò. å. êàê îäèí ýëåêòðîí ñ óäâîåí�íîé ìàññîé è çàðÿäîì. Çíà÷åíèå âåñîâîãî ìíîæèòåëÿ îïðåäåëÿåòñÿ äèíàìèêîé çàñåëåíèÿ ñîñòîÿíèÿ 2L.Íà îñíîâå ïîñòðîåííûõ áàçèñíûõ âîëíîâûõ�óíêöèé (2.16) ýíåðãèÿ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ äâóõ�ýëåêòðîííîé ñèñòåìû ìîæåò áûòü îïðåäåëåíàêàê E0(; rmin) = h�jH j�i=h�j�i; (2:17)h�jH j�i = h	00jH0 + Vee + VSS j	00i++ 2h 2LjHC j 2Li+ 2h'jH12j'i;h�j�i = h	00j	00i+ 2h	02j	02i;ãäå ãàìèëüòîíèàí H çàäàåòñÿ ëèáî â �îðìå (2.3), êî�ãäà èñïîëüçóåòñÿ óñðåäíåíèå ïî âîëíîâîé �óíêöèèíåçàâèñèìîãî äâèæåíèÿ (2.2), ëèáî â �îðìå (2.10)ïðè óñðåäíåíèè ïî ñïàðåííîìó ñîñòîÿíèþ. Âû÷èñëå�íèå ýíåðãèè äâóõýëåêòðîííîé ñèñòåìû èìååò ñìûñëïðîâîäèòü òîëüêî ñ òî÷íîñòüþ äî ÷ëåíîâ ïîðÿäêà �,òàê ÷òî â ãàìèëüòîíèàíå (2.10) ó÷èòûâàþòñÿ òîëüêî÷ëåíû ïîðÿäêà êóëîíîâñêîãî âçàèìîäåéñòâèÿ. Ïðèýòîì âñå ïåðåêðåñòíûå ÷ëåíû ïðè âû÷èñëåíèè ýíåð�ãèè â ñîîòâåòñòâèè ñ ïðîöåäóðîé ìàòðèöû ïëîòíîñ-òè èñ÷åçàþò.3. ÏÎÒÅÍÖÈÀËÛ ÈÎÍÈÇÀÖÈÈ�ÅËÈÅÏÎÄÎÁÍÛÕ ÑÈÑÒÅÌÏðè âû÷èñëåíèè ïîòåíöèàëîâ èîíèçàöèè îñíîâ�íîãî ñîñòîÿíèÿ He-ïîäîáíûõ ñèñòåì ñóùåñòâåííîçíàíèå õàðàêòåðíîé âåëè÷èíû (r12)min. Ïðè ïàðàë�ëåëüíîé îðèåíòàöèè ñïèíîâ â êà÷åñòâå (r12)min �è�ãóðèðóåò �C è â ðåçóëüòàòå âêëàä ñïèí-ñïèíîâîãîâçàèìîäåéñòâèÿ ïî ñðàâíåíèþ ñ êóëîíîâñêèì îòòàë�êèâàíèåì îêàçûâàåòñÿ ìàëûì:VSS("") � �(S1 � S2)16 : (3:1)1047



�. Â. Øîëèí, À. Å. Òðåíèí ÆÝÒÔ, òîì 139, âûï. 6, 2011Âêëàä ñïèí-ñïèíîâîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ðåàëèçóåòñÿïðè ýòîì ÷åðåç âûáîð àíòèñèììåòðè÷íîé âîëíîâîé�óíêöèè ñ âîçíèêíîâåíèåì ñîîòâåòñòâóþùåãî îá�ìåííîãî èíòåãðàëà.Ïðè àíòèïàðàëëåëüíîé îðèåíòàöèè ñïèíîâ, êàêñëåäóåò èç ïðåäûäóùåãî àíàëèçà, â êîíå÷íîé ñòàäèèýâîëþöèè ñïàðåííîãî ñîñòîÿíèÿ õàðàêòåðíûé ðàç�ìåð óìåíüøàåòñÿ îò (r12)min = �C äî (r12)min = r0Z .Ïîýòîìó íåîáõîäèì áîëåå äåòàëüíûé àíàëèç ïðîöåñ�ñîâ �îðìèðîâàíèÿ è ðàçðóøåíèÿ ïàðû.Íà �îíå ïëàâíîãî èçìåíåíèÿ ñîñòîÿíèÿ ýëåê�òðîíà â êóëîíîâñêîì ïîëå ïðèòÿæåíèÿ âêëþ÷åíèåñèíãóëÿðíîãî ñïèí-ñïèíîâîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ìîæ�íî ðàññìàòðèâàòü êàê ñâîåãî ðîäà ñòîëêíîâåíèå. Âðåçóëüòàòå ïðîèñõîäèò ðåçêîå èçìåíåíèå ñîñòîÿíèÿñ îáðàçîâàíèåì ïàðû, äëÿ ó÷åòà êîòîðîé òðåáóåò�ñÿ ðàñøèðåíèå áàçèñà. ×àñòîòó ïåðåõîäà îò íåçàâè�ñèìîãî äâèæåíèÿ ýëåêòðîíîâ ê ñïàðåííîìó ìîæíîîïðåäåëèòü ñ ïîìîùüþ ý��åêòèâíîãî ñå÷åíèÿ ïàäå�íèÿ ÷àñòèöû íà öåíòð â ïîòåíöèàëå A=r3 [22℄. Äëÿñïèí-ñïèíîâîãî âçàèìîäåéñòâèÿ õàðàêòåðíàÿ âåëè�÷èíà êîíñòàíòû èìååò âèä A � (e~=m)2, à îòíî�ñèòåëüíàÿ ñêîðîñòü ñáëèæåíèÿ v1 = Ze2=~. Â ðå�çóëüòàòå äëÿ ý��åêòèâíîãî ñå÷åíèÿ �îðìèðîâàíèÿïàðû ïîëó÷àåòñÿ âûðàæåíèå [22℄� = 3�� ~e2Z �2=3 �2C : (3:2)Ìîæíî ñäåëàòü îöåíêó ÷àñòîòû ïåðåõîäà èç îäíî�ãî ñîñòîÿíèÿ â äðóãîå, ñ÷èòàÿ äâèæåíèå ýëåêòðîíîâïî êóëîíîâñêèì îðáèòàì ñâîáîäíûì è íåçàâèñèìûì.Ïëîòíîñòü ýëåêòðîíîâ âíóòðè àòîìà áóäåì ñ÷èòàòüïîñòîÿííîé è ðàâíîé N1 = 3=4�a30Z , îòíîñèòåëüíóþñêîðîñòü � v12 = Ze2=~. Òîãäà ñ ïîìîùüþ ý��åê�òèâíîãî ñå÷åíèÿ (3.2) ïîëó÷èì äëÿ ÷àñòîòû îáðàçî�âàíèÿ ïàðû N1v12� � (Z�)4=3!0Z , ãäå !0Z � ÷àñòîòàâðàùåíèÿ 1s-ýëåêòðîíà â âîäîðîäîïîäîáíîì èîíå ñçàðÿäîì Z.Âðåìÿ æèçíè ñàìîé ïàðû ìîæíî îöåíèòü ïî ÷àñ�òîòå åå ñòîëêíîâåíèé íåïîñðåäñòâåííî ñ èîíîì. Ååðàçìåð r12 ñîãëàñíî (2.12) ëèíåéíî çàâèñèò îò âå�ëè÷èíû îòíîñèòåëüíîé ñêîðîñòè ýëåêòðîíîâ, íåïî�ñðåäñòâåííî ñâÿçàííîé ñ ðàññòîÿíèåì rC . Íåòðóäíîóáåäèòüñÿ, ÷òî âáëèçè ÿäðà ïðè rC � �C ðàçìåðr12 âîçðàñòàåò îò r12 � (r12)min = r0Z òàêæå äîr12 = �C . Ïðè ýòîì ñêîðîñòè ýëåêòðîíîâ óâåëè÷è�âàþòñÿ îò Ze2=~ äî ñêîðîñòè áëèçêîé ê ñâåòîâîé. Âðåçóëüòàòå ÷àñòîòà ðàçðóøåíèÿ ïàðû è ÷àñòîòà ååîáðàçîâàíèÿ îêàçûâàþòñÿ áëèçêèìè ïî âåëè÷èíå.Ïðè âû÷èñëåíèè âåëè÷èíû VSS ñ ïîìîùüþ âîë�íîâîé �óíêöèè îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ 	00(r1; r2) ==  1S(r1) 1S(r2) íåîáõîäèìî çíàòü (r12)min ñ äî�

ñòàòî÷íîé òî÷íîñòüþ. �àçäåëåíèå ãàìèëüòîíèàíà îò�íîñèòåëüíîãî äâèæåíèÿ è äâèæåíèÿ öåíòðà ìàññýëåêòðîíîâ â ñîîòâåòñòâèè ñ (2.15) ïðîèñõîäèò íà(r12)min � phr212i = 0:845r0Z . Ïîýòîìó åñòåñòâåííîâçÿòü â êà÷åñòâå ñðåäíåãî ìèíèìàëüíîãî ðàññòîÿíèÿ(r12)min = � Ze2m2 ; (3:3)ãäå � = 0:845. Ýòà âåëè÷èíà, âûðàæåííàÿ â åäè�íèöàõ a0Z , ðàâíà �Ze = (r12)min=a0Z = �Z2�2.Òàêèì îáðàçîì, ëîêàëèçàöèÿ îñîáåííîñòè â èíòå�ãðàëå (2.5) ìîæåò ñ÷èòàòüñÿ ïðàêòè÷åñêè òî÷å÷íîé,ïîñêîëüêó ðàçìåð �Ze â Z2 � 10�4 ðàç ìåíüøå õà�ðàêòåðíîãî ìàñøòàáà èçìåíåíèÿ âîëíîâûõ �óíê�öèé  1S(r1) 1S(r2), çàâèñÿùèõ òîëüêî îò êîîðäèíàòýëåêòðîíîâ r1 � r2 � a0Z .Äëÿ êîððåêòíîãî ó÷åòà êîíå÷íîñòè ïðåäåëà èí�òåãðèðîâàíèÿ ïî dr12 â (2.5) çàìåíèì â çíàìåíàòåëåïîäûíòåãðàëüíîãî âûðàæåíèÿ (2.9) âåëè÷èíó r212 íàñóììór212+(r12)2min = (r1�r2)2+2r1r2(1� os �12)+(r12)2min:Íåòðóäíî óáåäèòüñÿ, ÷òî âûðàæåíèålim(r12)min!0 2� (r12)minr212 + (r12)2min == lim�Ze!0 2� �Ze(r1�r2)2+2r1r2(1� os �12)+�2Ze (3.4)ÿâëÿåòñÿ îäíèì èç ïðåäñòàâëåíèé òðåõìåðíîéÆ(r1 � r2)-�óíêöèè, â êîòîðîé îñíîâíîå çíà÷åíèåïîäûíòåãðàëüíîãî âûðàæåíèÿ ñîâïàäàåò ñ ïðåäåëîìèíòåãðèðîâàíèÿ ïðè r12 = 0 [21℄. Òåïåðü ýíåðãèÿñïèí-ñïèíîâîãî âçàèìîäåéñòâèÿ (2.5) ñ ïîìîùüþ(2.8), (2.9) è (3.4) ìîæåò áûòü çàïèñàíà â âèäåVSS = Z3�2 �2�Ze ZZ 2�(r212 + �2Ze) �� �Ze(S1 � S2 � 3(S1 � n12)(S2 � n12))��  21S(r1) 21S(r2)r1r2dr12d
1d'2dr1dr2:Ïîñëå âûäåëåíèÿ èç-ïîä çíàêà èíòåãðàëà êîíå÷íî�ãî çíà÷åíèÿ ìèíèìàëüíîãî ðàññòîÿíèÿ �Ze ñîâåð�øèì ïîä çíàêîì èíòåãðàëà â VSS ïåðåõîä ê ïðåäåëó�Ze ! 0. Â ðåçóëüòàòå ïîëó÷èì îêîí÷àòåëüíîå âû�ðàæåíèå äëÿ âåëè÷èíû ñïèí-ñïèíîâîãî âçàèìîäåé�ñòâèÿ:1048



ÆÝÒÔ, òîì 139, âûï. 6, 2011 Î ðîëè êîððåëÿöèîííîé ýíåðãèè : : :VSS = �2 �2�Ze lim�Ze!0 ZZ 2�(r212 + �2Ze) �� �Ze(S1 � S2 � 3(S1 � n12)(S2 � n12))��  21S(r1) 21S(r2)r1r2dr12d
1d'2dr1dr2 == �2�(S1 � S2)2�Ze ZZ  21S(r1) 21S(r2)r1r2dr1dr2 �� Æ(r1 � r2) d
1d
2: (3.5)Êàê ñëåäóåò èç �îðìóëû (3.5), âåëè÷èíà ñïèí-ñïè-íîâîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ïðÿìî ïðîïîðöèîíàëüíà ïðî�èçâåäåíèþ âåðîÿòíîñòåé íàõîæäåíèÿ äâóõ ýëåêòðî�íîâ â îäíîé òî÷êå ïðîñòðàíñòâà. Â ðåçóëüòàòå ïðå�äåëüíîãî ïåðåõîäà èñ÷åçàþò ÷ëåíû, ñâÿçàííûå ñ n12,ïîñêîëüêó äåéñòâèå Æ(r1 � r2) �èêñèðóåò çíà÷åíèån12 = 0 è ñïèí-ñïèíîâîå âçàèìîäåéñòâèå VSS îêà�çûâàåòñÿ çàâèñÿùèì òîëüêî îò S1 � S2, ò. å. ïðèíè�ìàåò �îðìó, òðàäèöèîííî èñïîëüçóåìóþ ïðè ðàñ÷å�òàõ ñâåðõòîíêîãî ðàñùåïëåíèÿ ñïåêòðàëüíûõ ëèíèéè ó÷åòå ìàãíèòíîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ñïèíîâ â òåîðèèìàãíåòèçìà [12; 13℄.Íåòðóäíî óáåäèòüñÿ, ÷òî äëÿ �Ze = �Z2�2 ñèí�ãóëÿðíîñòü äåéñòâèòåëüíî êîìïåíñèðóåò ìàëûé ïà�ðàìåòð �2. Ïðè ýòîì ñïèí-ñïèíîâîå âçàèìîäåéñòâèåñòàíîâèòñÿ ïîðÿäêà ýíåðãèè êóëîíîâñêîãî îòòàëêè�âàíèÿ Vee. Äëÿ ñèíãëåòíîãî ñîñòîÿíèÿ ïîñëå âûïîë�íåíèÿ èíòåãðèðîâàíèÿ â âûðàæåíèè (3.5) ñ ó÷åòîìâåëè÷èíû S1 � S2 = �3=4 ïîëó÷èìVSS("#) = �2�(S1 � S2)2�Ze Z6�2 �� 1Z0 exp(�4Zr1)r21dr1d
1 = � 3Z64� : (3.6)Ïîòåíöèàë èîíèçàöèè He-ïîäîáíîãî èîíà J0Z îïðå�äåëÿåòñÿ ýíåðãèåé ñâÿçè (2.17) äâóõýëåêòðîííîé ñè�ñòåìû E0(; rmin) çà âû÷åòîì ýíåðãèè îäíîãî ýëåê�òðîíà Z2=2 â îñíîâíîì ñîñòîÿíèè âîäîðîäîïîäîáíî�ãî èîíà ñ çàðÿäîì Z:J0Z = E0(; rmin)� Z22 : (3:7)×èñëî êàíàëîâ, ïî êîòîðûì ìîãóò ðàçâèâàòüñÿ ñîáû�òèÿ, î÷åâèäíî ðàâíî ïÿòè: ëèáî ïàðà íå ñ�îðìèðóåò�ñÿ, ëèáî ñ�îðìèðóåòñÿ íà îäíîì èç ÷åòûðåõ óðîâíåéñ ãëàâíûì êâàíòîâûì ÷èñëîì n = 2.Â �àçå ñóùåñòâîâàíèÿ ïàðû åå ðàçìåð ïîðÿäêà(r12)min = �r0Z è èç ÷åòûðåõ âûðîæäåííûõ ñîñòîÿ�íèé ñ ãëàâíûì êâàíòîâûì ÷èñëîì n = 2 îòáèðàåòñÿòîëüêî îäíî 2S, îòâå÷àþùåå èñõîäíîé ñ�åðè÷åñêîéñèììåòðèè. Â ðåçóëüòàòå âåëè÷èíà  = 1=5 èJ0Z = Z22 + 11 + 2 � 3Z64� � 5Z8 � : (3:8)

Â òàáëèöå ïðèâåäåíû ïîòåíöèàëû èîíèçàöèè àòî�ìà He è ¾ãîëûõ¿ He-ïîäîáíûõ èîíîâ (â îòñóòñòâèåâëèÿíèÿ ýëåêòðîíîâ ïëàçìû), âû÷èñëåííûå ñîãëàñ�íî �îðìóëàì (3.8), è ïðîâåäåíî ñðàâíåíèå ñ âû÷èñ�ëåíèÿìè ïî òåîðèè âîçìóùåíèÿ áåç ó÷åòà âçàèìîäåé�ñòâèÿ ñïèíîâ [6; 7℄J2Z = Z22 � 5Z8 ; (3:9)ñ âàðèàöèîííûìè ðàñ÷åòàìè [15; 16℄J3Z = Z22 � 5Z8 + 25256 (3:10)è ñ ýêñïåðèìåíòîì (Jexp) [23; 24℄. Äëÿ àòîìà ãåëèÿ ñà�ìîå õîðîøåå ñîãëàñèå ñ îïûòîì íàáëþäàåòñÿ ïðè èñ�ïîëüçîâàíèè âûðàæåíèÿ (3.8). Ñèñòåìàòè÷åñêîå îò�ëè÷èå ýêñïåðèìåíòàëüíûõ äàííûõ, ïðèâåäåííûõ âòàáëèöå äëÿ ïîòåíöèàëîâ èîíèçàöèè ìíîãîçàðÿäíûõèîíîâ ñ Z > 2, îò ðàññ÷èòàííûõ ïî �îðìóëå (3.8),ìîæíî ñâÿçàòü ñ âëèÿíèåì ýëåêòðîíîâ ïëàçìû, àòàêæå ñ âêëàäîì ñàòåëëèòîâ àâòîèîíèçàöèîííûõ ñî�ñòîÿíèé Li-ïîäîáíûõ èîíîâ [25℄.4. ÂËÈßÍÈÅ ÝËÅÊÒ�ÎÍÎÂ ÏËÀÇÌÛ ÍÀÏÎËÎÆÅÍÈÅ È ÏÎËÓØÈ�ÈÍÓÓ�ÎÂÍß ÎÑÍÎÂÍÎ�Î ÑÎÑÒÎßÍÈßHe-ÏÎÄÎÁÍÎ�Î ÈÎÍÀ Ñ Z > 2Èí�îðìàöèÿ î ïîòåíöèàëàõ èîíèçàöèè àòîìîâ èèîíîâ ïîëó÷åíà â îñíîâíîì èç ñïåêòðîñêîïè÷åñêèõèçìåðåíèé â äóãîâûõ è èñêðîâûõ ðàçðÿäàõ ñ ïîìî�ùüþ ïðîöåäóðû êîìáèíàöèé ÷àñòîò ñïåêòðàëüíûõëèíèé P - è S-ñåðèé ñ ïîñëåäóþùåé àïïðîêñèìàöè�åé ê ïðåäåëó ñåðèè [23℄. Ñïåêòðû ìíîãîçàðÿäíûõèîíîâ â ëàáîðàòîðíûõ óñëîâèÿõ ïîëó÷àþòñÿ â èì�ïóëüñíûõ èñêðîâûõ ðàçðÿäàõ, ãäå òåìïåðàòóðà ýëåê�òðîíîâ äîñòèãàåò Te � 102�103 ýÂ, à èõ êîíöåíòðà�öèÿ Ne0 � 1021 ñì�3 [24℄. Â ýòèõ óñëîâèÿõ, ñîãëàñ�íî çàêîíó Áîëüöìàíà, îêîëî êàæäîãî He-ïîäîáíîãîèîíà ïëîòíîñòü ýëåêòðîíîâ âîçðàñòàåò äî âåëè÷èíûNe(r) = Ne0 exp� (Zi � 2)e2rTe � :Â ìîìåíò �îðìèðîâàíèÿ ñïåêòðàëüíîé ëèíèè âíåïîñðåäñòâåííîé áëèçîñòè îò èçëó÷àþùåãî èîíàr � a0Z òåìïåðàòóðà ýëåêòðîíîâ íå ïðåâûøàåòýíåðãèè íàáëþäàåìîãî ñàòåëëèòà ëèíèè L�, ò. å.Te � Ze2=n2a0Z , à êîíöåíòðàöèÿ ýëåêòðîíîâ ïëàçìûâáëèçè îðáèòû 1s, ãäå r � a0Z , ïðè n � 3 îêàçûâàåò�ñÿ ðàâíîéNe(a0Z) = Ne0 exp�Z � 2Z n2� � 103Ne0:1049



�. Â. Øîëèí, À. Å. Òðåíèí ÆÝÒÔ, òîì 139, âûï. 6, 2011Òàáëèöà. Ñðàâíåíèå ïîòåíöèàëîâ èîíèçàöèè îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ àòîìà He è He-ïîäîáíûõ èîíîâÀòîì,Èîí HeZ = 2 Li(+1)Z = 3 Be(+2)Z = 4 B(+3)Z = 5 C(+4)Z = 6 N(+5)Z = 7 O(+6)Z = 8 F(+7)Z = 9 Ne(+8)Z = 10J0Z , ýÂ(3.8) 24.6 77.7 158.1 265.6 400.4 562.4 751.2 968.0 1211.6J1Z , ýÂ(4.1) 74.5 153.7 260.2 393.9 554.8 742.9 958.2 1200.7J2Z , ýÂ(3.9) 20.4 71.4 149.7 255.1 387.8 547.6 734.7 949.0 1190.5J3Z , ýÂ(3.10) 23.1 74.1 152.3 257.8 390.4 550.3 737.4 951.7 1193.2Jexp, ýÂ[23℄ 24.6 75.6 153.9 259.4 392.0 552.1 739.3 953.9 1195.8Â ðåçóëüòàòå ÷àñòîòà ñòîëêíîâåíèé, ñîïðîâîæäà�þùèõñÿ èçìåíåíèåì ñïèíîâîãî ñîñòîÿíèÿ (îáìåíîì)âíóòðåííèõ ýëåêòðîíîâ èîíà ñ ýëåêòðîíàìè ïëàçìû,ñòàíîâèòñÿ ñðàâíèìîé ñ ÷àñòîòîé ðàçðóøåíèÿ ïàð�íûõ ñîñòîÿíèé âíóòðè èîíà. Ïðè ýòîì íàðóøàåòñÿ÷åòêàÿ âçàèìíàÿ îðèåíòàöèÿ ñïèíîâ íà îðáèòå 1sè, êàê ñëåäñòâèå, ïðîèñõîäèò óìåíüøåíèå èõ êîð�ðåëÿöèîííîé ýíåðãèè. Îæèäàåìóþ âåëè÷èíó ýòîãîóìåíüøåíèÿ ìîæíî îïðåäåëèòü, ó÷èòûâàÿ, ÷òî ïðèïàðàëëåëüíîé îðèåíòàöèè ñïèíîâ âêëàä 1VSS â �ðàç ìåíüøå ÷åì 0VSS . Ïðè óñðåäíåíèè ïî óãëàì âçà�èìíîé îðèåíòàöèè ñïèíîâ êîððåëÿöèîííàÿ ýíåðãèÿ,êàê íåòðóäíî óáåäèòüñÿ, â ïðåäåëå ñàìûõ âûñîêèõïëîòíîñòåé ïëàçìû ñîñòàâëÿåò VSS = 0VSS=4.Òàêèì îáðàçîì, ýíåðãèÿ èîíèçàöèè ìíîãîçàðÿä�íîãî èîíà ñ ó÷åòîì ïîëÿðèçàöèîííîãî ý��åêòà èç�ìåíÿåòñÿ â ñòîðîíó åå óìåíüøåíèÿ âñëåäñòâèå îá�ìåííûõ ñòîëêíîâåíèé 1s-ýëåêòðîíîâ ñ ýëåêòðîíàìèïëàçìû. Ýòî èçìåíåíèå íîñèò ñòîõàñòè÷åñêèé õà�ðàêòåð è ïî ñóùåñòâó èãðàåò ðîëü ñïåöè�è÷åñêî�ãî óøèðåíèÿ è ñäâèãà îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ ìíî�ãîçàðÿäíîãî He-ïîäîáíîãî èîíà â ïëîòíîé âûñî�êîòåìïåðàòóðíîé ïëàçìå. Ñóùåñòâåííî, ÷òî âêëàäñïèí-ñïèíîâîãî âçàèìîäåéñòâèÿ âíóòðåííèõ ýëåê�òðîíîâ ñ âíåøíèìè íàìíîãî ïðåâûøàåò ïîíèæåíèåïîòåíöèàëà èîíèçàöèè, îáóñëîâëåííîå äåáàåâñêèìýêðàíèðîâàíèåì [26℄.Âûðàæåíèå äëÿ ïîòåíöèàëà èîíèçàöèè ìíîãîçà�ðÿäíûõ He-ïîäîáíûõ èîíîâ ñ Z � 2 äëÿ ïëîòíîéïëàçìû èñêðîâûõ ðàçðÿäîâ ìîæåò áûòü ïðåäñòàâëå�íî â âèäåJ1Z = Z22 + 11 + 2 � 3Z256� � 5Z8 � : (4:1)

Â òàáëèöå ñîäåðæàòñÿ ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ ïî �îð�ìóëå (4.1), èç ñðàâíåíèÿ êîòîðûõ ñ ðåçóëüòàòàìè ðàñ�÷åòîâ J0Z äëÿ ¾ãîëîãî¿ èîíà ìîæíî ñóäèòü î ìàñ�øòàáàõ èçìåíåíèÿ ïîëóøèðèíû óðîâíÿ îñíîâíîãîñîñòîÿíèÿ, îáóñëîâëåííîãî ñïèíîâûì îáìåíîì, ïðèäîñòèæåíèè ïëîòíîñòüþ ïëàçìû ïðåäåëüíî âûñîêèõçíà÷åíèé. Â ðàìêàõ ýòîé íåîïðåäåëåííîñòè ìîæíîêîíñòàòèðîâàòü õîðîøåå ñîãëàñèå ðåçóëüòàòîâ ðàñ÷å�òîâ ñ ýêñïåðèìåíòîì. Âîçìîæíà ýêñïåðèìåíòàëüíàÿïðîâåðêà âëèÿíèÿ ïëîòíîñòè ýëåêòðîíîâ íà ïîëîæå�íèå óðîâíÿ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ He-ïîäîáíûõ èîíîâïðè ïðîâåäåíèè ñðàâíèòåëüíûõ èçìåðåíèé ïîëîæå�íèÿ ëèíèè K� â âûñîêîòåìïåðàòóðíîé ïëàçìå íèç�êîé ïëîòíîñòè òåðìîÿäåðíûõ óñòàíîâîê ñ ìàãíèò�íûì óäåðæàíèåì. Â îòëè÷èå îò èñêðîâûõ ðàçðÿäîâ,â êîòîðûõ ïëîòíîñòü ïëàçìû èñêëþ÷èòåëüíî âûñîêàè îñíîâíóþ ðîëü â �îðìèðîâàíèè ñïåêòðàëüíûõ ëè�íèé èãðàåò çàñåëåíèå âåðõíèõ óðîâíåé â �àçå ðåêîì�áèíàöèè, çäåñü ëèíèè �îðìèðóþòñÿ èñêëþ÷èòåëüíîçà ñ÷åò ýëåêòðîííîãî âîçáóæäåíèÿ ñ îñíîâíîãî ñî�ñòîÿíèÿ.5. ÎÏ�ÅÄÅËÅÍÈÅ ÝÍÅ��ÈÈ ÑÂßÇÈÝËÅÊÒ�ÎÍÀ Â ÎÒ�ÈÖÀÒÅËÜÍÛÕÈÎÍÀÕ H�Îñîáîå ìåñòî ñðåäè äâóõýëåêòðîííûõ àòîìíûõñèñòåì çàíèìàþò îòðèöàòåëüíûå èîíû âîäîðîäà H�,ïîñêîëüêó ïðèìåíåíèå âàðèàöèîííîé ïðîöåäóðû êýòîé äâóõýëåêòðîííîé ñèñòåìå ïðèâîäèò ê îòðèöà�òåëüíîé ýíåðãèè îòðûâà â ïîëíîì ïðîòèâîðå÷èè ñýêñïåðèìåíòàëüíûìè äàííûìè [27℄. Â ýòîì ñëó÷àåïðè çàìûêàíèè âñåõ ñèëîâûõ ëèíèé ïðîòîíà íà îäèí1050



ÆÝÒÔ, òîì 139, âûï. 6, 2011 Î ðîëè êîððåëÿöèîííîé ýíåðãèè : : :ýëåêòðîí, ÷òî ñîîòâåòñòâóåò âûáîðó âîäîðîäíîé âîë�íîâîé �óíêöèè  1S(r), âòîðîé ýëåêòðîí íå ìîæåòíàõîäèòüñÿ â ñâÿçàííîì ñîñòîÿíèè  1S(r) äàæå ïðèó÷åòå ñïèí-ñïèíîâîãî ïðèòÿæåíèÿ (3.6). Íåîáõîäèìîó÷åñòü îòêëîíåíèå îò ñ�åðè÷åñêîé ñèììåòðèè, îáó�ñëîâëåííîå ñìåùåíèåì öåíòðà òÿæåñòè îòðèöàòåëü�íîãî çàðÿäà îòíîñèòåëüíî ïðîòîíà. Â ðàìêàõ ïðî�öåäóðû ðàñøèðåíèÿ áàçèñà èç ïîëíîãî ÷èñëà ñîñòîÿ�íèé ñïàðåííîãî ýëåêòðîíà ñ ãëàâíûì êâàíòîâûì ÷èñ�ëîì n = 2 íåîáõîäèìî âûäåëèòü òå, êîòîðûå õàðàê�òåðèçóþòñÿ íàèáîëüøèì ýêñöåíòðèñèòåòîì èç èíòåð�âàëà 0 < " < 1. Ïðè ýòîì àâòîìàòè÷åñêè èñêëþ÷à�þòñÿ ñîñòîÿíèÿ, èìåþùèå íåíóëåâóþ ïðîåêöèþ îð�áèòàëüíîãî ìîìåíòà, à áàçèñíàÿ âîëíîâàÿ �óíêöèÿ ñó÷åòîì ñïàðåííîãî ñîñòîÿíèÿ, îáëàäàþùåãî òîé æåýíåðãèåé â íóëåâîì ïðèáëèæåíèè, ÷òî è äâà ýëåêòðî�íà â ñîñòîÿíèÿõ 1s, èìååò âèäj�i = 	00(r1; r2) + 	0i(rC ; r12); (5:1)	0i(rC ; r12) = 1p2 ( 2S(rC)�  2P (rC)) (r12);ãäå i = 1; 2, à 	02(rC ; r12) è 	01(rC ; r12) � ñîñòî�ÿíèÿ ñ äèïîëüíûìè ìîìåíòàìè, ðàçëè÷àþùèìèñÿëèøü èõ íàïðàâëåíèÿìè â ïðîñòðàíñòâå. Ôîðìèðî�âàíèå ñïàðåííîãî ñîñòîÿíèÿ ïðîèñõîäèò çà ïðåäå�ëàìè îðáèòû âíóòðåííåãî ýëåêòðîíà, ïîýòîìó îòíî�ñèòåëüíûå ñêîðîñòè ýëåêòðîíîâ ìîãóò ñîîòâåòñòâî�âàòü ëèøü îðáèòàì ñîñòîÿíèé ñ ãëàâíûì êâàíòîâûì÷èñëîì n = 2, ò. å. v12 � e2=n~ = e2=2~. Ñîîòâåò�ñòâåííî, óìåíüøàåòñÿ è âåëè÷èíà (r12)min, îïðåäå�ëÿåìàÿ âûðàæåíèåì (3.1). Ïðè ýòîì âåëè÷èíà � ïðè�íèìàåò çíà÷åíèå � = 0:5. Â äàííîì ñëó÷àå èç ïÿòèðåàëèçóåìûõ ñîñòîÿíèé ñ ýíåðãèåé ðàâíîé ýíåðãèèäâóõ 1s-ýëåêòðîíîâ óæå äâà ñîñòîÿíèÿ èìåþò íóæ�íóþ ñèììåòðèþ è åñòåñòâåííî ïîëîæèòü âåëè÷èíó = 2=5. Âû÷èñëåíèå ýíåðãèè ñðîäñòâà ýëåêòðîíà êàòîìàì H â ðàìêàõ ðàçâèâàåìîãî àëãîðèòìà ïðèâî�äèò ê âûðàæåíèþ àíàëîãè÷íîìó (3.7):J10Z = Z22 + 11 + 2 �3Z32 � 5Z8 � : (5:2)Ñîãëàñíî �îðìóëå (5.2) ýíåðãèÿ îòðûâà ýëåêòðîíàîò îòðèöàòåëüíîãî èîíà H�, íàõîäÿùåãîñÿ â ñîñòîÿ�íèè 1S ñ àíòèïàðàëëåëüíîé îðèåíòàöèåé ñïèíîâ, ñî�ñòàâëÿåò J10Z = 1:144 ýÂ, ÷òî õîðîøî ñîãëàñóåòñÿ ñýêñïåðèìåíòàëüíî èçìåðåííîé ìåòîäîì ïîâåðõíîñò�íîé èîíèçàöèè [27; 28℄ âåëè÷èíîé Jexp = 1:23 ýÂ.Îäíàêî ýêñïåðèìåíòû ñ �îòîîòðûâîì ýëåêòðîíàîò H� ïðèâîäÿò ê ïîðîãîâîé ýíåðãèè îòðûâà çíà÷è�òåëüíî ìåíüøåé âåëè÷èíû: Jexp = (0:75�0.8) ýÂ [27℄.Ýòî ìîæåò ñâèäåòåëüñòâîâàòü î ñóùåñòâîâàíèè âòî�

ðîãî ñâÿçàííîãî ñîñòîÿíèÿ, îòëè÷íîãî îò 1S, à èìåí�íî, � òðèïëåòíîãî 3S. Íåîáõîäèìîñòü ðàññìîòðå�íèÿ òàêîé âîçìîæíîñòè áûëà îñîçíàíà ñðàâíèòåëü�íî äàâíî [29℄. Åñòåñòâåííî, ÷òî òðèïëåòíîå ñîñòîÿ�íèå äîëæíî òàêæå îáëàäàòü äèïîëüíûì ìîìåíòîìàíàëîãè÷íûì äèïîëüíîìó ìîìåíòó ñïàðåííîãî ýëåê�òðîíà, ðàññìîòðåííîìó âûøå. Ïîñêîëüêó îðèåíòà�öèÿ äèïîëüíîãî ìîìåíòà íå ñâÿçàíà ñ êàêèì-ëèáîâíåøíèì ïîëåì, âîëíîâûå �óíêöèè 	0i(rC ; r12) âõî�äÿò â (5.1) ñ îäèíàêîâûì âåñîì, òàê ÷òî èñòèííûìñîñòîÿíèåì ñ íåîáõîäèìîé âåëè÷èíîé ýêñöåíòðèñèòå�òà ÿâëÿåòñÿ 2s. Êðîìå òîãî, âîëíîâàÿ �óíêöèÿ òðè�ïëåòíîãî ñîñòîÿíèÿ, â ñâîþ î÷åðåäü, òðåáóåò àíòè�ñèììåòðèçàöèè, ïîñêîëüêó îíà ñîñòîèò èç ïðîèçâåäå�íèÿ äâóõ ðàäèàëüíûõ �óíêöèé, îòíîñÿùèõñÿ ê îðáè�òàëÿì ñ ðàçíûìè ãëàâíûìè êâàíòîâûìè ÷èñëàìè, 1sè 2s. Íàðÿäó ñ ïðîöåäóðîé àíòèñèììåòðèçàöèè íåîá�õîäèìî òàêæå ó÷èòûâàòü ïîëÿðèçàöèþ âíóòðåííåãîýëåêòðîíà âíåøíèì.Äëÿ îïðåäåëåíèÿ ýíåðãèè ïîëÿðèçàöèè âåëè÷è�íó íàâåäåííîãî äèïîëüíîãî ìîìåíòà áóäåì íàõî�äèòü ñ ó÷åòîì ýêñöåíòðèñèòåòà îðáèòû, îïðåäåëÿ�þùåãî ïîñòîÿííóþ ñîñòàâëÿþùóþ ýëåêòðè÷åñêîãîïîëÿ EC , îáóñëîâëåííóþ ïîëîæåíèåì ¾öåíòðà òÿ�æåñòè¿ çàðÿäà âíåøíåãî ýëåêòðîíà, êîòîðûé ðàñ�ïîëîæåí â �îêóñå ýëëèïòè÷åñêîé îðáèòû. Âîëíî�âûå �óíêöèè ýëåêòðîíîâ 1s è 2s íå ïåðåñåêàþòñÿòîëüêî ïðè óäàëåíèè îò ÿäðà íà ðàññòîÿíèÿ íå ìå�íåå 3.5 àò. åä. [6℄, ïîýòîìó âåëè÷èíó ïîñòîÿííîé ñî�ñòàâëÿþùåé ýëåêòðè÷åñêîãî ïîëÿ åñòåñòâåííî âûáè�ðàòü ïðè ðàññòîÿíèè îò ïðîòîíà ðàâíîì ïîëîâèíåðàññòîÿíèÿ îò ïðîòîíà äî öåíòðà òÿæåñòè çàðÿäàâíåøíåãî 2s-ýëåêòðîíà rE = "a02 = 2p3, ãäå " == p(n2 � l2 � l � 1)=n2 è a02 = n2a0 = 4a0 � ñîîò�âåòñòâåííî ýêñöåíòðèñèòåò è ðàäèóñ áîðîâñêîé îðáè�òû 2s-ýëåêòðîíà [30℄. Â ðåçóëüòàòå íàâåäåííûé äè�ïîëüíûé ìîìåíò, îïðåäåëÿåìûé âåëè÷èíîé EC è ïî�ëÿðèçóåìîñòüþ p = 9a30=2 âíóòðåííåé îðáèòû, ðàâåíd = pEC , ãäå EC = e=r2E. Ñ èñïîëüçîâàíèåì ýòîéâåëè÷èíû íàâåäåííîãî äèïîëüíîãî ìîìåíòà ýíåðãèÿïîëÿðèçàöèè ïîñëå óñðåäíåíèÿ ïî âñåì çíà÷åíèÿìýëåêòðè÷åñêîãî ïîëÿ, ñîçäàâàåìîãî 2s-ýëåêòðîíîì,ïðèíèìàåò âèä Vp = dhEi = 3Z=32.Ïîíÿòèå ¾ïîëÿðèçóåìîñòè¿ àòîìà ñïðàâåäëè�âî òîëüêî ïðè âîçäåéñòâèè íà íåãî ïîñòîÿííîãîýëåêòðè÷åñêîãî ïîëÿ, èìåííî ïîýòîìó ìû âûáðàëèEC = e=r2E , ñâÿçàííîå ñ èíòåãðàëîì äâèæåíèÿ â êó�ëîíîâñêîì ïîëå � ýêñöåíòðèñèòåòîì îðáèòû. Åñëèæå âìåñòî EC èñïîëüçîâàòü òåêóùåå çíà÷åíèå ïîëÿE = e=r22 è âû÷èñëÿòü ïîëÿðèçàöèîííóþ ýíåðãèþ ñåãî ïîñëåäóþùèì óñðåäíåíèåì, òî ìû ïîëó÷èëè áûðàñõîäÿùóþñÿ âåëè÷èíó [7℄1051



�. Â. Øîëèí, À. Å. Òðåíèí ÆÝÒÔ, òîì 139, âûï. 6, 2011hE2i � � 1r42� == 3n2 � l(l + 1)2n5(1 + 3=2)(l+ 1)(l + 1=2)l(l� 1=2) :Äàííûé àëãîðèòì ìîæíî ñ÷èòàòü îïòèìàëüíûìñïîñîáîì âû÷èñëåíèÿ ïîëÿðèçàöèîííîé ýíåðãèè, âû�çâàííîé âíåøíèìè s-ýëåêòðîíàìè. Ñ ó÷åòîì êóëî�íîâñêîãî îòòàëêèâàíèÿ Vee = �17Z=81 è îáìåííîãîâçàèìîäåéñòâèÿ V0e = 16Z=729 [7℄ ýíåðãèÿ îòðûâàýëåêòðîíà îò îòðèöàòåëüíîãî èîíà âîäîðîäà, íàõî�äÿùåãîñÿ â ñîñòîÿíèè 23S ïðèíèìàåò çíà÷åíèåJ30Z = 18 Z2 � 1781 Z + 16729 Z + 332 Z == 0:031 àò. åä. = 0:84 ýÂ: (5.3)Ýòîò ðåçóëüòàò õîðîøî ñîãëàñóåòñÿ ñ ýêñïåðèìåíòîìïî �îòîîòðûâó [27; 29℄. Òàêèì îáðàçîì, îòðèöàòåëü�íûå èîíû H� ìîãóò ïðåäñòàâëÿòü ñîáîé ñìåñü ñèí�ãëåòíîãî 1S- è òðèïëåòíîãî 23S-ñîñòîÿíèé, ñîîòíî�øåíèå ìåæäó êîòîðûìè çàâèñèò îò ñïîñîáà èõ îáðà�çîâàíèÿ â èñòî÷íèêàõ èîíîâ. Â �îòîñ�åðå Ñîëíöà,íàïðèìåð, îñíîâíûì ïðîöåññîì ãåíåðàöèè H� ÿâëÿ�åòñÿ, ïî-âèäèìîìó, �îòîäèññîöèàöèÿ H2, óäîâëåòâî�ðÿþùàÿ çàêîíó ñîõðàíåíèÿ ìîìåíòà èìïóëüñà, â êî�òîðîé ïðåèìóùåñòâåííî îáðàçóþòñÿ ñîñòîÿíèÿ 23S:H2 + ~! ! H+ +H�:Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî äëÿ ñèíãëåòíîãî 21S-ñîñ-òîÿíèÿ, íåñìîòðÿ íà ïðèòÿæåíèå ñïèíîâ, èñïîëüçî�âàííàÿ âûøå ïðîöåäóðà ó÷åòà ïîëÿðèçàöèè îñòîâà2s-ýëåêòðîíîì íå ïðèâîäèò ê ïîëîæèòåëüíîé ýíåð�ãèè îòðûâà èç-çà ïðîòèâîïîëîæíîãî çíàêà îáìåí�íîé ýíåðãèè. Ìîæíî ñ÷èòàòü, ÷òî ó îòðèöàòåëüíûõèîíîâ H� ñóùåñòâóþò îäíî îñíîâíîå 1S- è îäíî âîç�áóæäåííîå 23S-ñîñòîÿíèÿ, ðàçíîñòü ýíåðãèé êîòî�ðûõ ñîñòàâëÿåò ïðèìåðíî 0.3 ýÂ.6. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅÑ�îðìóëèðîâàííûé âûøå àëãîðèòì ðåøåíèÿäâóõýëåêòðîííîé çàäà÷è îáúÿñíÿåò âîçìîæíîñòü îá�ìåíà òðàåêòîðèè îäíîãî ýëåêòðîíà íà òðàåêòîðèþäðóãîãî ñèíãóëÿðíûì õàðàêòåðîì ñïèí-ñïèíîâîãîâçàèìîäåéñòâèÿ ïðè ñáëèæåíèè èõ äî ðàññòîÿíèér12 � �C .Â ñëó÷àå ïàðàëëåëüíîé îðèåíòàöèè ñïèíîâ ñèíãó�ëÿðíûé õàðàêòåð îòòàëêèâàíèÿ çàïðåùàåò ýëåêòðî�íàì íàõîäèòüñÿ â îäíîé è òîé æå òî÷êå ïðîñòðàí�ñòâà. Ïðè ýòîì ñàì âêëàä ñïèí-ñïèíîâîãî âçàèìî�äåéñòâèÿ îñòàåòñÿ â � ðàç ìåíüøå êóëîíîâñêîãî, à

íåâîçìîæíîñòü ýëåêòðîíàì íàõîäèòüñÿ âíóòðè îáú�åìà �V � (�C)3 ãàðàíòèðóåòñÿ âûáîðîì àíòèñèì�ìåòðè÷íîé êîìáèíàöèè äâóõýëåêòðîííîé âîëíîâîé�óíêöèè äëÿ íåçàâèñèìîãî äâèæåíèÿ.Äëÿ àíòèïàðàëëåëüíîé îðèåíòàöèè òðåáóåòñÿó÷åò �èíèòíîãî õàðàêòåðà äâèæåíèÿ ýëåêòðîíîââ îáëàñòè âçàèìíûõ ðàññòîÿíèé r12 � r0Z , îáó�ñëîâëåííîãî èçìåíåíèåì êîí�èãóðàöèîííîãî ïðî�ñòðàíñòâà ìàãíèòíûìè ïîëÿìè ñïèíîâ. Îáðàçóþ�ùååñÿ ïðè ýòîì ñïàðåííîå ñîñòîÿíèå îïèñûâàåòñÿîäíîýëåêòðîííîé âîëíîâîé �óíêöèåé äëÿ ÷àñòèöûñ óäâîåííîé ìàññîé è çàðÿäîì è ãëàâíûì êâàíòî�âûì ÷èñëîì n = 2. Âêëàä ýòîãî ñîñòîÿíèÿ â ýíåð�ãèþ èîíèçàöèè He-ïîäîáíûõ àòîìíûõ ñèñòåì ìîæåòáûòü ðàññìîòðåí ñ ïîìîùüþ àíàëèçà âîçìîæíûõ êà�íàëîâ ðåàêöèè îáðàçîâàíèÿ ýëåêòðîííîé ïàðû ïðèñòîëêíîâåíèè àòîìíûõ ýëåêòðîíîâ ñ ïðèöåëüíûìèïàðàìåòðàìè � < �C è ó÷òåí â ðàìêàõ �îðìàëèç�ìà ìàòðèöû ïëîòíîñòè. ×èñëî êàíàëîâ îïðåäåëÿåòñÿñèììåòðèåé èñõîäíîãî ñîñòîÿíèÿ. ×òî æå êàñàåòñÿâêëàäà îò ñïèí-ñïèíîâîãî âçàèìîäåéñòâèÿ íåçàâèñè�ìî äâèæóùèõñÿ ýëåêòðîíîâ, òî îí ìîæåò áûòü íåïî�ñðåäñòâåííî ðàññ÷èòàí ñ ïîìîùüþ êîððåêòíîãî ó÷å�òà ñèíãóëÿðíîñòè �óíêöèè ìåæýëåêòðîííîãî ðàññòî�ÿíèÿ jrij j�3. Ýòîò âêëàä êîíâåðòèðóåòñÿ â èíòåãðàëïåðåêðûòèÿ âåðîÿòíîñòåé íàõîæäåíèÿ äâóõ ýëåêòðî�íîâ â îäíîé è òîé æå òî÷êå ïðîñòðàíñòâà, è îêàçû�âàåòñÿ ïðîòèâîïîëîæíûì ïî çíàêó è ñðàâíèìûì ïîâåëè÷èíå ñ ýëåêòðîñòàòè÷åñêèì îòòàëêèâàíèåì.Ïðåäëàãàåìûé àëãîðèòì ïðèâîäèò ê óâåëè÷åíèþ÷èñëà áàçèñíûõ �óíêöèé òîëüêî â òîì ñëó÷àå, êîãäàýëåêòðîíû ñ àíòèïàðàëëåëüíûìè ñïèíàìè èìåþòîäèíàêîâûå êâàíòîâûå ÷èñëà. Ïðè âîçáóæäåíèè îä�íîãî èç ýëåêòðîíîâ íà áîëåå âûñîêèé êâàíòîâûé óðî�âåíü íåâîçìîæíî ñðåäè îðòîíîðìèðîâàííûõ âîäî�ðîäîïîäîáíûõ �óíêöèé ïîäîáðàòü ðåçîíàíñíîå ñïà�ðåííîå ñîñòîÿíèå ñ öåëûì ãëàâíûì êâàíòîâûì ÷èñ�ëîì. Ïîýòîìó �îðìèðîâàíèå ïàðû ìîæåò ïðîèñõî�äèòü òîëüêî íà êîðîòêîå âðåìÿ, ñðàâíèìîå ñ ïåðèî�äîì îáðàùåíèÿ ïàðû ïî îðáèòå. Âîçíèêàþùàÿ ïîñëåâûõîäà èç ñïàðåííîãî ñîñòîÿíèÿ âîëíîâàÿ �óíêöèÿèñïûòàâøèõ îáìåí ýëåêòðîíîâ áóäåò ïðèîáðåòàòü õà�îòè÷åñêóþ �àçó. Â ðåçóëüòàòå âñå îáìåííûå èíòå�ãðàëû, âêëþ÷àÿ èíòåãðàë ïåðåêðûòèÿ �óíêöèé, ïî�ñëå óñðåäíåíèÿ ïî õàîòè÷åñêèì �àçàì äîëæíû îá�ðàùàòüñÿ â íóëü. Âàæíûì ïðåèìóùåñòâîì ïðåäëà�ãàåìîãî àëãîðèòìà ÿâëÿåòñÿ èñïîëüçîâàíèå îðòîíîð�ìèðîâàííîé ñèñòåìû âîäîðîäîïîäîáíûõ âîëíîâûõ�óíêöèé, ÷òî îáåñïå÷èâàåò êîððåêòíîñòü ïðîöåäó�ðû òåîðèè âîçìóùåíèé.Íà �îíå ïëàâíîãî èçìåíåíèÿ ñîñòîÿíèÿ ýëåê�òðîíà â êóëîíîâñêîì ïîëå ïðèòÿæåíèÿ âêëþ÷åíèå1052



ÆÝÒÔ, òîì 139, âûï. 6, 2011 Î ðîëè êîððåëÿöèîííîé ýíåðãèè : : :ñèíãóëÿðíîãî ñïèí-ñïèíîâîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ìîæ�íî ðàññìàòðèâàòü êàê ñâîåãî ðîäà ñòîëêíîâåíèå. Âðåçóëüòàòå ïðîèñõîäèò ðåçêîå èçìåíåíèå ñîñòîÿíèÿ.Ïðè ýòîì ëèáî îáðàçóåòñÿ ïàðà, äëÿ ó÷åòà êîòîðîéòðåáóåòñÿ ðàñøèðåíèå áàçèñà, ëèáî âîçíèêàåò æåñò�êèé çàïðåò íà îáíàðóæåíèå äâóõ ýëåêòðîíîâ ïðèr1 = r2. Ýòîò çàïðåò ðåàëèçóåòñÿ ÷åðåç ïðîöåäóðóàíòèñèììåòðèçàöèè âîëíîâîé �óíêöèè.Ìîæíî êîíñòàòèðîâàòü, ÷òî äàííûé àëãîðèòìý��åêòèâíî îïèñûâàåò êîððåëÿöèîííóþ ýíåðãèþ,îáóñëîâëåííóþ ñïèí-ñïèíîâûì âçàèìîäåéñòâèåìýëåêòðîíîâ. Â ñëó÷àå îòðèöàòåëüíîãî èîíà âîäîðî�äà ýòî âçàèìîäåéñòâèå îêàçûâàåòñÿ îïðåäåëÿþùèìäëÿ ñóùåñòâîâàíèÿ ñèíãëåòíîãî ñâÿçàííîãî ñîñòîÿ�íèÿ. Ýêñïåðèìåíòàëüíûå äàííûå äëÿ ïîòåíöèàëîâèîíèçàöèè îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ øèðîêîãî íàáîðàäâóõýëåêòðîííûõ àòîìíûõ ñèñòåì òàêæå ñ õîðîøåéòî÷íîñòüþ ðàññ÷èòûâàþòñÿ ñ åãî ïîìîùüþ. Áîëååòîãî, äëÿ ìíîãîçàðÿäíûõ èîíîâ îòêðûâàåòñÿ âîç�ìîæíîñòü íîâîãî ïîäõîäà ê ó÷åòó ïîëÿðèçàöèîííî�ãî ñäâèãà è óøèðåíèÿ óðîâíÿ îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿçà ñ÷åò ñïèí-ñïèíîâîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ñâÿçàííûõýëåêòðîíîâ ñ ýëåêòðîíàìè ïëàçìû. Ïðè ýòîì äîñòè�ãàåòñÿ óëó÷øåíèå ñîãëàñèÿ ðàñ÷åòîâ ñ ýêñïåðèìåí�òîì.Ïðåäñòàâëÿåò èíòåðåñ èñïîëüçîâàíèå äàííîãîïîäõîäà è ïðè èçó÷åíèè ïðîöåññîâ, â êîòîðûõ íàáëþ�äàþòñÿ àíîìàëüíûå çàâèñèìîñòè ñå÷åíèé äâóõýëåê�òðîííûõ ïåðåõîäîâ, òàêèõ êàê äâîéíàÿ ïåðåçàðÿäêàïðè ñòîëêíîâåíèè H� ñ H+ [2℄ èëè ìíîãîçàðÿäíûõèîíîâ A+Z íà àòîìàõ ñ âàëåíòíîé îáîëî÷êîé 1S0 [31℄.Êîððåëÿöèîííûå ý��åêòû ïîäîáíîãî ðîäà äîëæíûïðîÿâëÿòüñÿ òàêæå è â äâóõöåíòðîâûõ çàäà÷àõ, âíî�ñÿ îïðåäåëåííûé âêëàä â ýíåðãèþ ñâÿçè äâóõàòîì�íûõ ìîëåêóë. �àçâèâàåìûé àëãîðèòì ìîæåò áûòüïîëåçåí è ïðè ðàñ÷åòå ýíåðãèè èîíèçàöèè àòîìíûõñèñòåì ñ ýêâèâàëåíòíûìè ýëåêòðîíàìè, ÷èñëî êîòî�ðûõ áîëüøå ÷åì íàïîëîâèíó çàïîëíÿåò ñîîòâåòñòâó�þùóþ îáîëî÷êó.ËÈÒÅ�ÀÒÓ�À1. H. Brauning, H. Helm, J. S. Briggs, and E. Salzborn,Phys. Rev. Lett. 99, 173202 (2007).2. �. Â. Øîëèí, À. Å. Òðåíèí, Â. À. Áåëÿåâ è äð.,ÆÝÒÔ 131, 228 (2007).3. F. Brouillard, W. Claeys, G. Poulaert, G. Rahmat, andC. Van Wassenhove, J. Phys. B. Atom. Mole. Phys.12, 1253 (1979).
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