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ÏËÀÇÌÎÍÍÎ-ÔÎÍÎÍÍÛÉ ÌÅÕÀÍÈÇÌÁÅÇÛÇËÓ×ÀÒÅËÜÍÎ�Î ÏÅ�ÅÕÎÄÀ 2S1=2! 2P1=2Ï�È ÑÊÎËÜÇßÙÅÌ �ÀÑÑÅßÍÈÈ ÀÒÎÌÀ ÂÎÄÎ�ÎÄÀÍÀ ÏÎÂÅ�ÕÍÎÑÒÈ ÒÂÅ�ÄÎ�Î ÒÅËÀÈ. Ì. Ïàâëè÷åíêîâ *Íàöèîíàëüíûé èññëåäîâàòåëüñêèé öåíòð ¾Êóð÷àòîâñêèé èíñòèòóò¿123182, Ìîñêâà, �îññèÿÏîñòóïèëà â ðåäàêöèþ 5 àïðåëÿ 2012 ã.Â ðàìêàõ ïîëóêëàññè÷åñêîé òåîðèè íåàäèàáàòè÷åñêèõ ïåðåõîäîâ ðàññ÷èòàíà âåðîÿòíîñòü áåçûçëó÷àòåëü-íîãî ïåðåõîäà 2S1=2 ! 2P1=2 ïðè ñêîëüçÿùåì ðàññåÿíèè àòîìà âîäîðîäà ñ ýíåðãèåé ïîðÿäêà 1 êýÂ íàïîâåðõíîñòè Au è LiF. Ïåðåõîäû âûçâàíû âçàèìîäåéñòâèåì àòîìà ñ ïîëÿìè ñîîòâåòñòâåííî ïîâåðõíîñò-íûõ ïëàçìîíîâ è îïòè÷åñêèõ �îíîíîâ. �àçâèò �îðìàëèçì, ïîçâîëÿþùèé âûéòè çà ðàìêè ïðèáëèæåíèÿ,îñíîâàííîãî íà ìåòîäå çåðêàëüíîãî èçîáðàæåíèÿ çàðÿäîâ. Çíà÷åíèå âåðîÿòíîñòè äëÿ ðàññåÿíèÿ íà LiFäîñòàòî÷íî âåëèêî äëÿ ýêñïåðèìåíòàëüíîãî íàáëþäåíèÿ ý��åêòà. Íàéäåíà âåðîÿòíîñòü ýòîãî ïåðåõîäàïðè äâèæåíèè àòîìà ïàðàëëåëüíî ïîâåðõíîñòè ìåòàëëà.1. ÂÂÅÄÅÍÈÅÈçó÷åíèå âçàèìîäåéñòâèÿ àòîìîâ ñ ïîâåðõíî�ñòüþ òâåðäîãî òåëà âàæíî êàê äëÿ ïðèêëàäíûõ,òàê è äëÿ �óíäàìåíòàëüíûõ èññëåäîâàíèé. Îñîáûéèíòåðåñ ïðåäñòàâëÿåò ïðîöåññ ðàññåÿíèÿ àòîìîâ èèîíîâ, ïàäàþùèõ ïîä ñêîëüçÿùèì óãëîì ê ïîâåðõ�íîñòè. Òàêîå ¾ñêîëüçÿùåå ðàññåÿíèå¿ âîçìîæíî áëà�ãîäàðÿ ïîâåðõíîñòíîìó êàíàëèðîâàíèþ, êîãäà äâè�æåíèå íàëåòàþùåé ÷àñòèöû îïðåäåëÿåòñÿ åå âçàè�ìîäåéñòâèåì ñ öåïî÷êîé èëè ïëîñêîñòüþ àòîìîâ ðå�øåòêè, ðàñïîëîæåííûõ íà ïîâåðõíîñòè òâåðäîãî òå�ëà. Äëÿ óãëîâ ïàäåíèÿ � < 10Æ íàëåòàþùàÿ ÷àñòè�öà ïðè ñáëèæåíèè ñ ïîâåðõíîñòüþ èñïûòûâàåò ïî�÷òè çåðêàëüíîå îòðàæåíèå. Êðîìå êîðîòêîäåéñòâó�þùåãî âçàèìîäåéñòâèÿ, îïðåäåëÿþùåãî òðàåêòîðèþàòîìíîé ÷àñòèöû, íà íåå äåéñòâóþò ñèëû, âîçíèêà�þùèå èç-çà ïîëÿðèçàöèè òâåðäîãî òåëà åå çàðÿäà�ìè. Ýòî äàëüíîäåéñòâóþùåå ïîëÿðèçàöèîííîå âçàè�ìîäåéñòâèå îòâåòñòâåííî, â ÷àñòíîñòè, çà êâàíòîâûåïåðåõîäû â àòîìå èëè èîíå.Êèíåìàòèêà ñêîëüçÿùåãî ðàññåÿíèÿ áûñòðûõàòîìíûõ ÷àñòèö ñ ýíåðãèåé ïîðÿäêà èëè áîëüøå1 êýÂ õàðàêòåðèçóåòñÿ äâóìÿ ñêîðîñòíûìè ðå�æèìàìè: áûñòðûì, äëÿ äâèæåíèÿ ïàðàëëåëüíî*E-mail: pavlihenkov�yahoo.om, saper�mbslab.kiae.ru

ïîâåðõíîñòè, è ìåäëåííûì, äëÿ ïåðïåíäèêóëÿðíîãîäâèæåíèÿ. Ñîîòâåòñòâåííî èìåþòñÿ äâå âðåìåíí�ûåøêàëû � îáñòîÿòåëüñòâî, êîòîðîå ïðèâîäèò ê èí�òåðåñíûì �èçè÷åñêèì ý��åêòàì. Ïðèìåðîì ìîãóòñëóæèòü ïðîöåññû ðåçîíàíñíîé ïåðåäà÷è çàðÿäà,õîðîøî èçó÷åííûå êàê ýêñïåðèìåíòàëüíî [1℄, òàêè òåîðåòè÷åñêè [2℄. Óïðóãîå ñêîëüçÿùåå ðàññåÿíèåëåãêèõ íåéòðàëüíûõ àòîìîâ íà ïîâåðõíîñòè LiF èNaCl íàáëþäàëîñü â íåäàâíèõ ðàáîòàõ [3, 4℄. Ïðèýíåðãèè àòîìîâ âîäîðîäà 1 êýÂ èõ äëèíà âîëíûäå Áðîéëÿ ïîðÿäêà 0.01�A, ÷òî çíà÷èòåëüíî ìåíüøåìåæàòîìíûõ ðàññòîÿíèé â êðèñòàëëå. Îáíàðóæåí�íóþ â ýòèõ ýêñïåðèìåíòàõ äè�ðàêöèþ àòîìîâ ïðèóãëå ïàäåíèÿ îêîëî 1Æ ìîæíî îáúÿñíèòü, èñïîëüçóÿêîíöåïöèþ äâóõ äâèæåíèé è èõ ñëàáîé ñâÿçè [5℄.Íåóïðóãîå ñêîëüçÿùåå ðàññåÿíèå ñ âîçáóæäåíè�åì íåéòðàëüíûõ àòîìîâ èññëåäîâàíî ìåíåå ïîäðîá�íî. Èç íàèáîëåå èíòåðåñíûõ ñëåäóåò óïîìÿíóòü ñå�ðèþ ðàáîò, ïîñâÿùåííûõ ðåçîíàíñíîìó êîãåðåíòíî�ìó âîçáóæäåíèþ íàëåòàþùåãî àòîìà (ý��åêò Îêî�ðîêîâà [6℄). Â íàñòîÿùåé ðàáîòå ðàññ÷èòûâàåòñÿ âå�ðîÿòíîñòü áåçûçëó÷àòåëüíîãî ïåðåõîäà 2s! 2p ïðèñêîëüçÿùåì ðàññåÿíèè àòîìà âîäîðîäà íà ïîâåðõ�íîñòè Au è LiF. Äâèæåíèå àòîìà àïïðîêñèìèðóåò�ñÿ êëàññè÷åñêîé òðàåêòîðèåé, ñîîòâåòñòâóþùåé çåð�êàëüíîìó îòðàæåíèþ àòîìà îò ïîâåðõíîñòè. Ïîëÿ�ðèçàöèîííîå âçàèìîäåéñòâèå îïèñûâàåòñÿ âçàèìî�666



ÆÝÒÔ, òîì 142, âûï. 4 (10), 2012 Ïëàçìîííî-�îíîííûé ìåõàíèçì : : :äåéñòâèåì àòîìà ñ ïîëÿìè ïîâåðõíîñòíûõ ïëàçìî�íîâ äëÿ ìåòàëëà è ïîâåðõíîñòíûõ îïòè÷åñêèõ �î�íîíîâ äëÿ èîííîãî êðèñòàëëà LiF. Ýòè ìîäû êîë�ëåêòèâíîãî äâèæåíèÿ çàðÿäîâ íàèáîëåå ñóùåñòâåí�íû. Âçàèìîäåéñòâèåì ñ îáúåìíûìè ìîäàìè ìîæíîïðåíåáðå÷ü, åñëè àòîì íàõîäèòñÿ íàä ïîâåðõíîñòüþòâåðäîãî òåëà. Ñëåäóåò îòìåòèòü, ÷òî ïðåäëàãàåìàÿäèíàìè÷åñêàÿ òåîðèÿ ïîëÿðèçàöèîííîãî âçàèìîäåé�ñòâèÿ âûãîäíûì îáðàçîì îòëè÷àåòñÿ îò øèðîêî ðàñ�ïðîñòðàíåííîãî ïðèáëèæåíèÿ, îñíîâàííîãî íà ìåòî�äå çåðêàëüíîãî èçîáðàæåíèÿ çàðÿäîâ. Ýòî ïðèáëè�æåíèå, îïðàâäàííîå äëÿ ìàëûõ ñêîðîñòåé è áîëüøèõðàññòîÿíèé, íå ïîçâîëÿåò îïèñàòü ðÿä èíòåðåñíûõ�èçè÷åñêèõ ý��åêòîâ.Êâàíòîâûå ïåðåõîäû ìåæäó àòîìíûìè ñîñòîÿíè�ÿìè âûçâàíû ìåäëåííûì äâèæåíèåì. Ïðîöåññ ìîæ�íî ðàññìàòðèâàòü â àäèàáàòè÷åñêîì ïðèáëèæåíèè,òàê êàê âûïîëíÿåòñÿ óñëîâèå 
� � 1, ãäå 
 � ÷àñòî�òà ïîâåðõíîñòíûõ êîëåáàíèé, � � õàðàêòåðíîå âðå�ìÿ âçàèìîäåéñòâèÿ àòîìà ñ ïîâåðõíîñòüþ. Êàê èç�âåñòíî, ïåðåõîäû ïðîèñõîäÿò â ïðîöåññå ýâîëþöèèñèñòåìû â ðåçóëüòàòå íàðóøåíèÿ àäèàáàòè÷íîñòèïðè íåêîòîðûõ çíà÷åíèÿõ âðåìåíè t. Â ðàññìàòðèâà�åìîé çàäà÷å âïåðâûå îáíàðóæåíà ñïåöè�è÷åñêàÿ îá�ëàñòü íåàäèàáàòè÷íîñòè ñ ðåãóëÿðíîé öåïî÷êîé òî�÷åê âåòâëåíèÿ, õàðàêòåðíîé äëÿ òî÷íî ðåøàåìîé ìî�äåëè Äåìêîâà [7℄. �àíåå ïîäîáíàÿ îáëàñòü íàáëþäà�ëàñü ïðè êà÷åñòâåííîé ïåðåñòðîéêå àäèàáàòè÷åñêèõñîñòîÿíèé â ìîäåëüíîé çàäà÷å äâóõ êóëîíîâñêèõ öåí�òðîâ [8℄. 2. ÎÑÍÎÂÍÛÅ Ó�ÀÂÍÅÍÈßÏîëíûé ãàìèëüòîíèàí ðàññìàòðèâàåìîé çàäà÷èìîæíî çàïèñàòü ñëåäóþùèì îáðàçîì:H = � ~22Mr2R + Vsr(R; r) +Hat(r) ++Xk ~
(k)�aykak + 12�+ Vlr(R; r): (2.1)Çäåñü ïåðâîå ñëàãàåìîå � êèíåòè÷åñêàÿ ýíåðãèÿ öåí�òðà ìàññ íàëåòàþùåãî àòîìà, R � êîîðäèíàòà öåí�òðà ìàññ, Hat � ãàìèëüòîíèàí ñâîáîäíîãî àòîìà âî�äîðîäà, çàâèñÿùèé îò êîîðäèíàòû îòíîñèòåëüíîãîäâèæåíèÿ r, Vsr � êîðîòêîäåéñòâóþùèé ïîòåíöèàëâçàèìîäåéñòâèÿ àòîìà âîäîðîäà ñ àòîìàìè ðåøåòêè,à Vlr � äàëüíîäåéñòâóþùèé ïîëÿðèçàöèîííûé ïî�òåíöèàë, ÷åòâåðòîå ñëàãàåìîå ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé ãà�ìèëüòîíèàí ïîâåðõíîñòíûõ êîëåáàíèé òâåðäîãî òå�ëà, ayk è ak � îïåðàòîðû ðîæäåíèÿ è óíè÷òîæåíèÿ

ñîîòâåòñòâóþùèõ âîçáóæäåíèé ñ ÷àñòîòîé 
 è âîë�íîâûì âåêòîðîì k.Ñ ãàìèëüòîíèàíîì (2.1) çàäà÷à ìîæåò áûòü ðå�øåíà ñ ïîìîùüþ ìåòîäà, ïðåäëîæåííîãî �îëüäáåð�ãåðîì è Âàòñîíîì [9℄. �åøåíèå ìîæíî óïðîñòèòü,ñ÷èòàÿ, ÷òî ïåðâûå äâà ñëàãàåìûõ ãàìèëüòîíèàíà,îòâåòñòâåííûå çà êàíàëèðîâàíèå, �îðìèðóþò êëàñ�ñè÷åñêóþ òðàåêòîðèþR(t) = vkt+ ẑ(Z0 + v?jtj); (2.2)ãäå v(vk;v?) � ñêîðîñòü íàëåòàþùåãî àòîìà, èìå�þùàÿ äâå ñîñòàâëÿþùèå: ïàðàëëåëüíî ïîâåðõíîñòè,vk = v os �, è ïåðïåíäèêóëÿðíî åé, v? = v sin �. Âðå�ìÿ îòñ÷èòûâàåòñÿ îò òî÷êè òðàåêòîðèè Z0, íàõîäÿ�ùåéñÿ íà êðàò÷àéøåì ðàññòîÿíèè îò ïîâåðõíîñòè.Ýòà âåëè÷èíà çàâèñèò îò ñêîðîñòè àòîìà è óãëà ïàäå�íèÿ [1℄. Îñü Z ïåðïåíäèêóëÿðíà ïîâåðõíîñòè, à ẑ �åäèíè÷íûé âåêòîð â íàïðàâëåíèè ýòîé îñè. Óñëîâèÿïðèìåíèìîñòè òàêîãî ïîëóêëàññè÷åñêîãî ïîäõîäà áó�äóò ðàññìîòðåíû íèæå.2.1. Ïîëÿðèçàöèîííîå âçàèìîäåéñòâèåÏîëÿðèçàöèîííîå âçàèìîäåéñòâèå, îòâåòñòâåí�íîå çà êâàíòîâûå ïåðåõîäû â àòîìå âîäîðîäà,âîçíèêàåò áëàãîäàðÿ âçàèìîäåéñòâèþ àòîìà ñýëåêòðîìàãíèòíûì ïîëåì ïîâåðõíîñòíûõ ìîäêîëåáàíèé çàðÿäîâ: ïëàçìîíîâ â ìåòàëëàõ è îïòè�÷åñêèõ �îíîíîâ â èîííûõ êðèñòàëëàõ. Îáå ìîäûðàññìàòðèâàþòñÿ â ìîäåëè æåëå, ñëåäóÿ ñîîòâåò�ñòâåííî ðàáîòàì [10℄ è [11, 12℄. Åñëè ïðåíåáðå÷üý��åêòàìè çàïàçäûâàíèÿ, òî âîëíó ýëåêòðîñòàòè÷å�ñêîãî ïîòåíöèàëà êîðîòêîâîëíîâûõ ïëàçìîíîâ èëèäëèííîâîëíîâûõ �îíîíîâ â òî÷êå r(�; z) ìîæíîïðåäñòàâèòü, èñïîëüçóÿ òðàíñëÿöèîííóþ èíâàðèàíò�íîñòü â íàïðàâëåíèè ïîâåðõíîñòè ðàñïðîñòðàíåíèÿ,â âèäå �(�; z) = �(z) exp(ik � �� i
t); (2.3)ãäå �(z) óäîâëåòâîðÿåò óðàâíåíèþd2�dz2 � k2� = 0: (2.4)Äëÿ íîðìàëüíîãî êîëåáàíèÿ ïëàçìîíîâ, �k == �k exp(ik � � � kz), ÷àñòîòà, îïðåäåëåííàÿ èçãðàíè÷íûõ óñëîâèé, ðàâíà
(k) = 12 ��k +q2!2p + �2k2 � ; (2.5)ãäå !p = (4�ne2=m)1=2 � ïëàçìåííàÿ ÷àñòîòà, � == p3=5 vF � ñêîðîñòü çâóêà â íåéòðàëüíîé ñðåäå,667



È. Ì. Ïàâëè÷åíêîâ ÆÝÒÔ, òîì 142, âûï. 4 (10), 2012vF � ñêîðîñòü ýëåêòðîíà ó ïîâåðõíîñòè Ôåðìè. Äèñ�ïåðñèåé ÷àñòîòû îïòè÷åñêèõ �îíîíîâ ìîæíî ïðåíå�áðå÷ü, è â ýòîì ïðèáëèæåíèè îíà ðàâíà
 = (Qs �Q1)q(!2L + !2T )=2: (2.6)Çäåñü !L è !T � ÷àñòîòû îáúåìíûõ ïðîäîëüíûõ èïîïåðå÷íûõ �îíîíîâ, à Q = (" � 1)=(" + 1), ãäå âêà÷åñòâå " èñïîëüçóåòñÿ ñòàòè÷åñêàÿ (s) èëè âûñî�êî÷àñòîòíàÿ (1) äèýëåêòðè÷åñêàÿ ïîñòîÿííàÿ. Íîð�ìèðîâî÷íàÿ ïîñòîÿííàÿ �k îïðåäåëÿåòñÿ ïðè êâàí�òîâàíèè êîëåáàòåëüíûõ âîçáóæäåíèé èç óñëîâèÿ ðà�âåíñòâà ýíåðãèè íóëåâûõ êîëåáàíèé ìîäû âåëè÷èíå~
=2. Îíà ðàâíà äëÿ ïëàçìîíîâ è îïòè÷åñêèõ �îíî�íîâ ñîîòâåòñòâåííî�k = " �~!4pkS
(k)(2
2(k) + !2p)#1=2è �k = ��~
kS �1=2 ; (2.7)ãäå S � ïëîùàäü ïîâåðõíîñòè òâåðäîãî òåëà. Âðåçóëüòàòå êâàíòîâàííûé ýëåêòðè÷åñêèé ïîòåíöèàëíàä ïîâåðõíîñòüþ ïðèîáðåòàåò âèä�(�; z) =Xk �k �ayke�ik�� + akeik��� e�kz: (2.8)Ñóììèðîâàíèå ïî âîëíîâîìó âåêòîðó ðàñïðîñòðàíÿ�åòñÿ äî âåëè÷èíû k = !p=vF = 0:98�A�1 äëÿ ïëàç�ìîíîâ èëè k = �=d = 0:78�A�1 (d � ïîñòîÿííàÿêðèñòàëëè÷åñêîé ðåøåòêè) äëÿ �îíîíîâ.�àññìîòðèì â êà÷åñòâå ïðèìåðà âçàèìîäåéñòâèåíåïîäâèæíîãî çàðÿäà q ñ ïîâåðõíîñòüþ ìåòàëëà. Èñ�ïîëüçóÿ ïîòåíöèàë âçàèìîäåéñòâèÿ q�(0; Z), íàõî�äèì èçìåíåíèå ýíåðãèè ýëåêòðîíà âî âòîðîì ïîðÿä�êå òåîðèè âîçìóùåíèé:�E(Z) = �Xk q2�2k e�2kZ~
(k) == � S2� kZ0 q2�2k e�2kZ~
(k) k dk �� � q24Z + 0:27 �q2!pZ2 + : : : (2.9)Âèäíî, ÷òî ðàçëîæåíèå ïðè áîëüøèõ Z ïðîâîäèòñÿïî ïàðàìåòðó �=!pZ, ãäå �=!p � 1�A. Ïîýòîìó íàðàññòîÿíèÿõ îò ïîâåðõíîñòè, íàìíîãî áîëüøèõ 1�A,äèñïåðñèåé ïëàçìîíîâ ìîæíî ïðåíåáðå÷ü è âûðàæå�íèÿ äëÿ àìïëèòóä �k ïëàçìîíîâ è �îíîíîâ ñîâïàäà�þò. Ýòî ïðèáëèæåíèå èñïîëüçóåòñÿ â äàëüíåéøåì.

�
Z z yYrR ZX x�èñ. 1. Ñèñòåìû êîîðäèíàò, èñïîëüçóåìûå äëÿ îïè-ñàíèÿ òðàåêòîðèè àòîìà âîäîðîäà, èñïûòûâàþùåãîçåðêàëüíîå îòðàæåíèå îò ïîâåðõíîñòè òâåðäîãî òå-ëà, è äâèæåíèÿ ýëåêòðîíà â àòîìåÇàìåòèì, ÷òî âêëàä îáúåìíûõ ïëàçìîíîâ â ýíåðãèþâçàèìîäåéñòâèÿ (2.9) ïîðÿäêà �q2=!pZ2.Àíàëîãè÷íûì îáðàçîì âû÷èñëÿåòñÿ ýíåðãèÿ âçà�èìîäåéñòâèÿ çàðÿäà ñ ïîâåðõíîñòüþ èîííîãî êðè�ñòàëëà. Íà áîëüøèõ ðàññòîÿíèÿõ âûðàæåíèå äëÿ íååïðèîáðåòàåò, â ñîîòâåòñòâèè ñ êëàññè÷åñêîé ýëåêòðî�äèíàìèêîé, äîïîëíèòåëüíûé ìíîæèòåëü Qs.2.2. Ïîëóêëàññè÷åñêàÿ òåîðèÿ ïåðåõîäà2s�2pÂ êëàññè÷åñêîì ïðèáëèæåíèè äëÿ äâèæåíèÿ àòî�ìà çàäà÷à ñâîäèòñÿ ê ðåøåíèþ óðàâíåíèÿ Øðåäèí�ãåðà ñ ãàìèëüòîíèàíîì, çàâèñÿùèì îò âðåìåíè. Âçà�èìîäåéñòâèå àòîìà âîäîðîäà ñ ïîâåðõíîñòüþ ìåòàë�ëà èëè èîííîãî êðèñòàëëà îïèñûâàåòñÿ âûðàæåíèåìe�(rp) � e�(re), ãäå rp (re) � ðàäèóñ-âåêòîð ïðîòî�íà (ýëåêòðîíà) îòíîñèòåëüíî íà÷àëà êîîðäèíàò (ñì.ðèñ. 1). Âûäåëÿÿ êîîðäèíàòó îòíîñèòåëüíîãî äâèæå�íèÿ r è êîîðäèíàòó öåíòðà ìàññ (2.2), íàéäåì çàâè�ñÿùèé îò âðåìåíè ãàìèëüòîíèàí çàäà÷èH(t) = Hat(r) +Xk ~
(k)�aykak + 12�++Xk e�k �gk(r)ak exp �ik � vkt�+ ::��� exp f�k(Z0 + v?jtj)g ; (2.10)ãäå âûðàæåíèå gk(r) = 1�exp(ik�r�kz), îòâåòñòâåí�íîå çà âçàèìîäåéñòâèå ýëåêòðîíà ñ ïîâåðõíîñòüþ, ïî�ëó÷åíî â ïðèáëèæåíèè m=M � 1.�åøåíèå íåñòàöèîíàðíîãî óðàâíåíèÿ Øðåäèíãå�ðà i~d	dt = H(t)	 (2.11)ïðåäñòàâëÿåòñÿ â âèäå ðàçëîæåíèÿ668



ÆÝÒÔ, òîì 142, âûï. 4 (10), 2012 Ïëàçìîííî-�îíîííûé ìåõàíèçì : : :	(t) =X�;n �n(t)'�(r)jk1; : : : ;kni �� exp f�i[!� +
(k1) + : : :+
(kn)℄g ; (2.12)ãäå '� � âîëíîâûå �óíêöèè ñòàöèîíàðíûõ ñîñòî�ÿíèé àòîìà âîäîðîäà ñ ýíåðãèåé ~!� , à �óíêöèÿjk1; : : : ;kni îïèñûâàåò ñèñòåìó n ïëàçìîíîâ (�îíî�íîâ) ñ âîëíîâûìè âåêòîðàìè k1; : : : ;kn. Âûäåëèâêâàçèâûðîæäåííûå ñîñòîÿíèÿ a = 2s; 2p, ó÷àñòâóþ�ùèå â áåçûçëó÷àòåëüíîì ïåðåõîäå è ñ÷èòàÿ ÷àñòîòóïîâåðõíîñòíûõ êîëåáàíèé ïîñòîÿííîé, íàéäåì â îä�íîáîçîííîì ïðèáëèæåíèè çàìêíóòóþ ñèñòåìó óðàâ�íåíèé: i~ _a0 =X�;k �k(t)V �a� (k; t)�� exp�i[!a � !� � 
 + k � vk℄t	 ;i~ _�k =Xb b0(t)V�b(k; t)�� exp��i[!b � !� � 
 + k � vk℄t	 ; (2.13)ãäå V (r;k; t) = e�k gk(r) exp [�k(Z0 + v?jtj)℄� ïîòåíöèàë âçàèìîäåéñòâèÿ àòîìà ñ ïîâåðõíîñòüþ.Óðàâíåíèÿ (2.13) ñîäåðæàò äâå âðåìåííûå øêà�ëû. Áûñòðîå äâèæåíèå ñâÿçàíî ñ âîçáóæäåíèåì ïî�âåðõíîñòíûõ êîëåáàíèé ñ ÷àñòîòîé ïîðÿäêà 
, à ìåä�ëåííîå îïðåäåëÿåòñÿ õàðàêòåðíûì âðåìåíåì ñòîëê�íîâåíèÿ àòîìà ñ ïîâåðõíîñòüþ � � (kv?)�1. Ñ÷è�òàÿ ïàðàìåòð kv?=
 ìàëûì äëÿ äâóõ ðàññìàòðè�âàåìûõ ïîâåðõíîñòåé, èíòåãðèðóÿ âòîðîå óðàâíåíèå(2.13) ïî ÷àñòÿì ïðè óñëîâèè V�b(k;�1) = 0, ìîæíîïîëó÷èòü âûðàæåíèå�k(t) = 1~Xb V�b(k; t) b0(t)!b � !� � 
+ k � vk + i �� exp��i[!b � !� � 
+ k � vk℄t	 : (2.14)Ïîäîáíîå ïðèáëèæåíèå èñïîëüçîâàëîñü ðàíåå â ðàáî�òå [13℄. Ìíèìîå ñëàãàåìîå â çíàìåíàòåëå ó÷èòûâàåòâîçìîæíîñòü åãî îáðàùåíèÿ â íóëü çà ñ÷åò äîïëåðîâ�ñêîãî ñìåùåíèÿ ÷àñòîòû ïîâåðõíîñòíûõ êîëåáàíèé
 � k � vk. Â ðåçóëüòàòå ïðîèñõîäèò ñïîíòàííîå èç�ëó÷åíèå ïëàçìîíîâ èëè �îíîíîâ (ïðîöåññ, àíàëîãè÷�íûé ÷åðåíêîâñêîìó èçëó÷åíèþ), êîòîðîå ïðèâîäèò êðàñïàäó íà÷àëüíîãî è êîíå÷íîãî ñîñòîÿíèé àòîìà èäèññèïàöèè åãî êèíåòè÷åñêîé ýíåðãèè. Íåòðóäíî âè�äåòü, ÷òî ñïîíòàííîå èçëó÷åíèå îòñóòñòâóåò, êîãäàâûïîëíÿþòñÿ óñëîâèÿvk < ( (3�=4� 1)v; � < 8=3;v; � > 8=3; (2.15)

ãäå � = Ry=~
, à êðèòè÷åñêàÿ ñêîðîñòü v = 
=kðàâíà vF =p2 = 108 ñì/ñ äëÿ Au è 1:2 � 106 ñì/ñäëÿ LiF.Â êà÷åñòâå ñîáñòâåííûõ çíà÷åíèé è ñîáñòâåííûõ�óíêöèé àòîìà âîäîðîäà èñïîëüçóþòñÿ ðåøåíèÿ îä�íîýëåêòðîííîé êóëîíîâñêîé çàäà÷è [14℄, ïðè÷åì îñüêâàíòîâàíèÿ ñîâïàäàåò ñ îñüþ Z, ïåðïåíäèêóëÿðíîéïîâåðõíîñòè, êàê èçîáðàæåíî íà ðèñ. 1. Ïîäñòàíîâ�êà ðåøåíèÿ (2.14) â ïåðâîå óðàâíåíèå (2.13) ïîçâîëÿ�åò ïîëó÷èòü ñèñòåìó ÷åòûðåõ óðàâíåíèé, îïèñûâàþ�ùèõ ýâîëþöèþ ñîñòîÿíèé 2s è 2p ñ m = 0;�1:i~da0dt = 1~ X�;b;k V �a�(k; t)V�b(k; t) b0(t)!b � !� � 
+ k � vk �� exp fi(!a � !b)tg : (2.16)Óäîáíî ïåðåéòè ê íîâûì àìïëèòóäàì:as = 200 exp�� i�t2 � ;ax = �211 + 21�1p2 exp i�t2 ;ay = �i 211 + 21�1p2 exp i�t2 ;az = 210 exp i�t2 ; (2.17)
ãäå � = !2s � !2p = 1058 Ì�ö � äå�åêò ðåçîíàíñà.Àìïëèòóäû ax; ay; az ñîîòâåòñòâóþò áàçèñíûì �óíê�öèÿì 2p-ñîñòîÿíèÿ ñ íóëåâîé ïðîåêöèåé óãëîâîãîìîìåíòà íà ñîîòâåòñòâóþùèå îñè. Ñèñòåìà óðàâíå�íèé (2.16) ïðåîáðàçóåòñÿ ê âèäói~ _as = (Uss + ~�=2)as � iUsyay � Uszaz;i~ _ay = iUysas + (Uyy � ~�=2)ay + iUyzaz;i~ _az = �Uzsas � iUzyay + (Uzz � ~�=2)az;i~ _ax = (Uxx � ~�=2)ax; (2.18)ãäå äåéñòâèòåëüíûå ìàòðè÷íûå ýëåìåíòûU�� = 1~X�;k V ���(k; t)V��(k; t)!� � !� � 
+ k � vk = U�� (2.19)âû÷èñëÿþòñÿ â Ïðèëîæåíèè A. Íåòðóäíî âèäåòü,÷òî òðè èç íèõ, Ux� ñ � = s; z; y, ðàâíû íóëþ èç-çàèíâàðèàíòíîñòè âûðàæåíèÿ gk(r) îòíîñèòåëüíî îò�ðàæåíèÿ â ïëîñêîñòè òðàåêòîðèè àòîìà Y Z.Ê óðàâíåíèÿì (2.18) íåîáõîäèìî äîáàâèòü íà�÷àëüíûå óñëîâèÿas(�1) = 1; az(�1) = 0;ay(�1) = 0; ax(�1) = 0: (2.20)669



È. Ì. Ïàâëè÷åíêîâ ÆÝÒÔ, òîì 142, âûï. 4 (10), 2012Áåçûçëó÷àòåëüíûé ïåðåõîä â ñîñòîÿíèå ñ íóëåâîéïðîåêöèåé íà îñü, ïåðïåíäèêóëÿðíóþ ïëîñêîñòèY Z, îòñóòñòâóåò, ÷òî ÿâëÿåòñÿ ñëåäñòâèåì èíâàðè�àíòíîñòè ãàìèëüòîíèàíà (2.10) îòíîñèòåëüíî îòðà�æåíèÿ â ýòîé ïëîñêîñòè. Òàêèì îáðàçîì, â ïîëó�êëàññè÷åñêîì ïîäõîäå ïåðåäà÷à âîçáóæäåíèÿ îñóùå�ñòâëÿåòñÿ çà ñ÷åò äâóõ ïåðåõîäîâ.3. ÀÄÈÀÁÀÒÈ×ÅÑÊÎÅ Ï�ÈÁËÈÆÅÍÈÅÏåðâûå òðè óðàâíåíèÿ (2.18) îïèñûâàþò ñèñòåìóäâóõ ñâÿçàííûõ êàíàëîâ  âîçìîæíûìè ïåðåõîäàìè2s! 2py è 2s! 2pz ïðè íà÷àëüíûõ óñëîâèÿõ (2.20).Âåðîÿòíîñòü ïåðåõîäîâ çàâèñèò îò ïàðàìåòðîâ òâåð�äîãî òåëà 
, k, ñêîðîñòè àòîìà v è óãëà ïàäåíèÿ �.Âåðîÿòíîñòü ìîæåò áûòü ðàññ÷èòàíà ÷èñëåííûì èí�òåãðèðîâàíèåì ýòèõ óðàâíåíèé, ïîñêîëüêó ìàòðè÷�íûå ýëåìåíòû èçâåñòíû. Â ýòîé ñòàòüå ìû îãðàíè�÷èìñÿ èññëåäîâàíèåì óðàâíåíèé è îöåíêîé âåðîÿòíî�ñòåé ïåðåõîäîâ. Ïðè ýòîì áóäåò èñïîëüçîâàíî óñëî�âèå àäèàáàòè÷íîñòè ìåäëåííîãî äâèæåíèÿ, ïåðïåí�äèêóëÿðíîãî ïîâåðõíîñòè ñ õàðàêòåðíûì âðåìåíåì� � (kv?)�1.Óäîáíî ââåñòè âìåñòî âðåìåíè t áåçðàçìåðíóþ ïå�ðåìåííóþ � = k(Z0 + v?jtj) = kZ: (3.1)Òîãäà ñèñòåìó (2.18) ìîæíî ïðåîáðàçîâàòü ê âèäóipda�d� =X� H��(�)a� ;H�� = U��U0 + Æ��(�1)l�Æ2 ; (3.2)ãäå Æ = ~�=U0, l� � óãëîâîé ìîìåíò ñîñòîÿíèÿ �,à âåëè÷èíà U0, èìåþùàÿ ðàçìåðíîñòü ýíåðãèè, îïðå�äåëåíà �îðìóëàìè (A.10). Ïàðàìåòðp = ~kv?U0 == ( �v=vF äëÿ ñòîëêíîâåíèÿ H�Au;�v=v0 äëÿ ñòîëêíîâåíèÿ H�LiF; (3.3)ãäå v0 � ñêîðîñòü ýëåêòðîíà íà áîðîâñêîé îðáèòå,ìåíüøå 10�2 ïðè ýíåðãèè àòîìîâ âîäîðîäà ïðèáëè�çèòåëüíî 1 êýÂ (ñêîðîñòü ïîðÿäêà 107 ñì/ñ) è óãëåïàäåíèÿ � < 1Æ. Ìàëîñòü ýòîãî ïàðàìåòðà ãàðàíòè�ðóåò ïðèìåíèìîñòü àäèàáàòè÷åñêîãî ïðèáëèæåíèÿ.Ââåäÿ ÿâíî êîîðäèíàòû ýëåêòðîíà ïîñðåäñòâîìáàçèñíûõ �óíêöèé j�; ri ñ � = s; y; z, ïðåîáðàçóåìñèñòåìó (3.2) â óðàâíåíèå äëÿ �óíêöèè �(r; �) ==P� a�(�)j�; ri:

ipd�d� = Ĥ(�)�; Ĥ =X�;� j�; riH�;�h�; rj: (3.4)Â àäèàáàòè÷åñêîì ïðèáëèæåíèè ðåøåíèå ýòîãî óðàâ�íåíèÿ èùåòñÿ â âèäå ðàçëîæåíèÿ�(r; �) =Xj Aj(�)�j(r; �)�� exp8<:� ip �Z0 Ej(�0) d�09=; (3.5)ïî ñîáñòâåííûì �óíêöèÿì�j(r; �) =X� bj�(�)j�; ri (3.6)ãàìèëüòîíèàíà Ĥ(�) ïðè �èêñèðîâàííîì çíà÷åíèèïàðàìåòðà �. Ñîáñòâåííûå çíà÷åíèÿ Ej(�) ýòîãî ãà�ìèëüòîíèàíà â äàëüíåéøåì íàçûâàþòñÿ àäèàáàòè÷å�ñêèìè òåðìàìè â îòëè÷èå îò äèàáàòè÷åñêèõ òåðìîâH��(�). Ïðè � ! 1 àäèàáàòè÷åñêèå è äèàáàòè÷å�ñêèå òåðìû ïåðåõîäÿò â óðîâíè ýíåðãèè ñîñòîÿíèé2s (Es = ~�=2) è 2p (Ep = �~�=2) àòîìà âîäîðîäà.Êàê áóäåò âèäíî èç äàëüíåéøåãî, êâàíòîâûå ïåðåõî�äû ïðîèñõîäÿò íà îïðåäåëåííûõ ðàññòîÿíèÿõ îò ïî�âåðõíîñòè âáëèçè îñîáûõ òî÷åê àäèàáàòè÷åñêèõ òåð�ìîâ â êîìïëåêñíîé ïëîñêîñòè �. Ýòî îáñòîÿòåëüñòâîñâÿçàíî ñ âûáîðîì ðåøåíèÿ óðàâíåíèÿ (3.4) â âè�äå (3.5). Ñîáñòâåííûå çíà÷åíèÿEj íàõîäÿòñÿ èç óñëî�âèÿ ðàâåíñòâà íóëþ îïðåäåëèòåëÿ DetfH���Æ��Eg,êîòîðûé ÿâëÿåòñÿ àíàëèòè÷åñêîé �óíêöèåé �, òàêêàê ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû U�� àíàëèòè÷íû. Ïîýòîìóåãî ðåøåíèåì ìîæåò áûòü òîëüêî îäíà àíàëèòè÷å�ñêàÿ �óíêöèÿ E(�), êîòîðàÿ èìååò òðè âåòâè Ej(�)(j = 1; 2; 3).Ïîäñòàâèâ ðàçëîæåíèå (3.5) â óðàâíåíèå (3.4),íàéäåì ñèñòåìó óðàâíåíèé äëÿ àìïëèòóä Aj :idAjd� = �Xj0 6=j���j ���� dd� �����j0�Aj0 �� exp8<: ip �Z0 [Ej(�0)�Ej0 (�0)℄ d�09=;: (3.7)Çà ïåðåõîäû îòâåòñòâåí ìàòðè÷íûé ýëåìåíò íåàäèà�áàòè÷åñêîé ñâÿçèGjj0 (�) = ���j ���� dd� �����j0� ; (3.8)êîòîðûé õàðàêòåðèçóåò âçàèìîäåéñòâèå àäèàáàòè÷å�ñêèõ ñîñòîÿíèé. Âáëèçè îñîáîé òî÷êè åãî âåëè÷è�íà ðåçêî âîçðàñòàåò ïðè âåùåñòâåííûõ � [15℄, ÷òî670



ÆÝÒÔ, òîì 142, âûï. 4 (10), 2012 Ïëàçìîííî-�îíîííûé ìåõàíèçì : : :ïîçâîëÿåò âûäåëèòü îáëàñòè, â êîòîðûõ ïðîèñõîäÿòèíòåðåñóþùèå íàñ ïåðåõîäû. Êàê áóäåò âèäíî èçäàëüíåéøåãî èçëîæåíèÿ, ýòè îáëàñòè äëÿ ïåðåõîäîâ2s! 2py è 2s! 2pz ðàñïîëîæåíû íà ðàçíûõ ðàññòî�ÿíèÿõ îò ïîâåðõíîñòè. Ïîýòîìó ìîæíî èñïîëüçîâàòüäâóõóðîâíåâîå ïðèáëèæåíèå, â êîòîðîì ìàòðè÷íûåýëåìåíòû (3.8) ðàâíûGs�(�) = �G�s(�) = 12(1 + �2s�) d�s�d� ; (3.9)ãäå �s� = Uss � U�� + ~�2Us� ; � = y; z:Ýòà âåëè÷èíà çàâèñèò îò ðàññòîÿíèÿ ìåæäó äâóìÿàäèàáàòè÷åñêèìè òåðìàìè�E = E1(�)�E2(�) ==p(Uss � U�� + ~�)2 + 4U2s�: (3.10)Ïîýòîìó ïîëþñû ìàòðè÷íîãî ýëåìåíòà ñâÿçàíû ñòî÷êàìè âåòâëåíèÿ �óíêöèè E(�) â êîìïëåêñíîéïëîñêîñòè, êîòîðûå ðàñïîëîæåíû ïàðàìè ñèììåò�ðè÷íî îòíîñèòåëüíî âåùåñòâåííîé îñè. Â ïðîñòåé�øåì ñëó÷àå ìàòðè÷íûé ýëåìåíò (3.9) èìååò ïðîñòîéïîëþñ â òî÷êàõ âåòâëåíèÿ �0 è ��0 , ñâÿçûâàþùèõòåðìû E1 è E2 â åäèíóþ àíàëèòè÷åñêóþ �óíêöèþ.Âáëèçè ýòèõ òî÷åêGs�(�) = i4(� � �0) ; Gs�(�) = � i4(� � ��0 ) : (3.11)Íà äåéñòâèòåëüíîé îñè ìàòðè÷íûé ýëåìåíò ðåçêîâîçðàñòàåò âáëèçè òî÷êè Re �0. Íèæå áóäåò ïîêàçà�íî, ÷òî òàêàÿ îñîáåííîñòü äëÿ äâóõ ïåðåõîäîâ íà�áëþäàåòñÿ íà áîëüøèõ ðàññòîÿíèÿõ îò ïîâåðõíîñòè,� � Æ�1=3.Êâàçèðåçîíàíñíûå ïðîöåññû ñ ìàëûì ðàñùåïëå�íèåì óðîâíåé ýíåðãèè íà÷àëüíîãî è êîíå÷íîãî àòîì�íûõ ñîñòîÿíèé è ýêñïîíåíöèàëüíûì âçàèìîäåéñòâè�åì ìåæäó äèàáàòè÷åñêèìè òåðìàìè ìîãóò èìåòüáåñêîíå÷íóþ ðåãóëÿðíóþ ïîñëåäîâàòåëüíîñòü òî÷åêâåòâëåíèÿ. Ïðè ïåðåõîäå ÷åðåç ýòè òî÷êè â íàïðàâ�ëåíèè óìåíüøåíèÿ Re � äå�åêòîì ðåçîíàíñà ìîæíîïðåíåáðå÷ü ïî ñðàâíåíèþ ñ âçàèìîäåéñòâèåì. Ïðè�ìåðîì ìîæåò ñëóæèòü ìîäåëü Äåìêîâà [7℄. Â ðàñ�ñìàòðèâàåìîé çàäà÷å ïîõîæàÿ ïîñëåäîâàòåëüíîñòüòî÷åê âåòâëåíèÿ ñóùåñòâóåò ïðè ìàëûõ �, êîãäà ðàñ�ùåïëåíèå äèàáàòè÷åñêèõ òåðìîâ ñðàâíèâàåòñÿ ñ èõâçàèìîäåéñòâèåì. Òî÷êè âåòâëåíèÿ � = �1 + i�2 äëÿäâóõ ïåðåõîäîâ, ðàñïîëîæåííûå â âåðõíåé ïîëóïëîñ�êîñòè, íàõîäÿòñÿ èç óñëîâèÿ ðàâåíñòâà íóëþ ïîäêî�ðåííîãî âûðàæåíèÿ (3.10) è óäîâëåòâîðÿþò óðàâíå�íèþ

Òàáëèöà 1. Ïîñòîÿííûå, âõîäÿùèå â óðàâíå-íèÿ (3.13) äëÿ äâóõ ïåðåõîäîâ íàä ïîâåðõíîñòüþAua b  �2s! 2pz �93:97 557.55 6.121 1.4042s! 2py 185.07 50.18 11.007 0.265jUss � U�� + ~�j � 2iUs� = 0; � = y; z; (3.12)èç êîòîðîãî ñëåäóåò, ÷òî èìåþòñÿ äâå íåçàâèñèìûåïîñëåäîâàòåëüíîñòè òî÷åê äëÿ êàæäîãî ïåðåõîäà.Àíàëèòè÷åñêîå ðåøåíèå ýòîãî óðàâíåíèÿ ìîæíî íàé�òè â ïðåäåëå áîëüøèõ �2, èíòåãðèðóÿ ïî ÷àñòÿì èí�òåãðàëû (A.11), âõîäÿùèå â ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû. Âðåçóëüòàòå ïîëó÷àåòñÿ ñèñòåìà óðàâíåíèétg(2�2 � �) = �8�32Æ=;�1 = 12 ln"�pa2 + b2�2Æ sin(2�2 � �)# : (3.13)×èñëåííûå çíà÷åíèÿ ïîñòîÿííûõ a; b è , ñîäåð�æàùèõ ñóììû �óíêöèé g��(n; l), à òàêæå óãëà� = arsin(b=pa2 + b2), ïðåäñòàâëåíû â òàáë. 1. Äëÿíå ñëèøêîì áîëüøèõ �2, êîãäà �3Æ � 1, òî÷êè âåòâëå�íèÿ â âåðõíåé ïîëóïëîñêîñòè îáðàçóþò äâå ýêâèäè�ñòàíòíûå ïîñëåäîâàòåëüíîñòè ñ ìåäëåííî ðàñòóùåéäåéñòâèòåëüíîé ÷àñòüþ��j = �1j + i(�j � �=2);�1j = ln�8�2j2pa2 + b2=�1=2 ; (3.14)ãäå j � öåëîå ÷èñëî. �åøåíèå óðàâíåíèé (3.13) â ïðå�äåëå �3Æ � 1 èìååò âèä��2j = �j � �4 � �2 ; �1j = 12 ln pa2 + b2�jÆ : (3.15)Â ýòîé îáëàñòè òî÷êè âåòâëåíèÿ ïðèáëèæàþòñÿ êìíèìîé îñè è îêàí÷èâàþòñÿ íà íåé ïðè �2max == pa2 + b2=Æ � 108.Òî÷êè âåòâëåíèÿ äëÿ ïåðåõîäà 2s ! 2pz, íàé�äåííûå ñ ïîìîùüþ ÷èñëåííîãî ðåøåíèÿ óðàâíå�íèÿ (3.12), ïðåäñòàâëåíû íà ðèñ. 2 äëÿ ðàññåÿíèÿ íàïîâåðõíîñòè LiF. Äëÿ ðàññåÿíèÿ íà ïîâåðõíîñòè çî�ëîòà êàðòèíà àíàëîãè÷íà. Äâå ïîñëåäîâàòåëüíîñòèòî÷åê âåòâëåíèÿ ïåðåõîäà 2s ! 2py ðàñïîëîæåíûïðàêòè÷åñêè íà îäíîé êðèâîé. Åñëè èñêëþ÷èòü ìà�ëûå è ïðåäåëüíî áîëüøèå çíà÷åíèÿ �2, òî âñå òî÷êèðàñïîëîæåíû íà ïðÿìîé, ïî÷òè ïåðïåíäèêóëÿðíîéäåéñòâèòåëüíîé îñè. Òàêàÿ îáùíîñòü ïîâåäåíèÿ òî�÷åê âåòâëåíèÿ äëÿ äâóõ êàíàëîâ ïîçâîëÿåò èíòåð�ïðåòèðîâàòü èõ êàê ãðàíèöó ðàçäåëà äâóõ îáëàñòåé.671
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�èñ. 2. Òî÷êè âåòâëåíèÿ äëÿ ïåðåõîäà 2s! 2pz ïðèðàññåÿíèè íà ïîâåðõíîñòè LiF, íàéäåííûå ñ ïîìî-ùüþ ÷èñëåííîãî ðåøåíèÿ óðàâíåíèÿ (3.12): òî÷êè Æñîîòâåòñòâóþò çíàêó ¾+¿, òî÷êè � � çíàêó ¾�¿ âóðàâíåíèèÑëåâà îò ýòîé ãðàíèöû ìîæíî ïðåíåáðå÷ü ðàñùåïëå�íèåì äèàáàòè÷åñêèõ òåðìîâ ïî ñðàâíåíèþ ñ èõ âçàè-ìîäåéñòâèåì äëÿ ïåðåõîäà 2s! 2pz è, íàîáîðîò, ïðå�íåáðå÷ü âçàèìîäåéñòâèåì ïî ñðàâíåíèþ ñ ðàñùåïëå�íèåì äëÿ ïåðåõîäà 2s! 2py. Â ïåðâîì ñëó÷àå àäèà�áàòè÷åñêèå �óíêöèè (3.6) ñâîäÿòñÿ ê ñèììåòðè÷íîéè àíòèñèììåòðè÷íîé êîìáèíàöèÿì àòîìíûõ �óíê�öèé, à âî âòîðîì âûðîæäàþòñÿ â àòîìíûå �óíê�öèè1).Ïðè óìåíüøåíèè äå�åêòà ðåçîíàíñà, êàê ñëåäó�åò èç (3.15), öåïî÷êà òî÷åê âåòâëåíèÿ äâèæåòñÿ êàêöåëîå âëåâî è ïðèáëèæàåòñÿ ê ãðàíèöå, çà êîòîðîéïðîèñõîäèò åùå îäíà ïåðåñòðîéêà àäèàáàòè÷åñêèõñîñòîÿíèé. Ëåâåå ýòîé ãðàíèöû ýëåêòðîí äâèæåòñÿâ îáùåì ïîòåíöèàëå êóëîíîâñêîãî öåíòðà àòîìà è1) Ïîäîáíàÿ ãðàíèöà, îáðàçîâàííàÿ P -òî÷êàìè âåòâëåíèÿ,íàéäåíà â çàäà÷å î êâàçèðåçîíàíñíîé ïåðåçàðÿäêå ïðè èññëå�äîâàíèè òåðìîâ äâóõ êóëîíîâñêèõ öåíòðîâ ñ çàðÿäàìè Z1 = 1è Z2 = 1:001 [8℄.
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�èñ. 3. Îáëàñòè íåàäèàáàòè÷íîñòè äëÿ ïåðåõîäà2s! 2py ïðè ðàññåÿíèè íà äâóõ ïîâåðõíîñòÿõ, îïðå-äåëÿåìûå �îðìóëîé (3.9) äëÿ ìàòðè÷íîãî ýëåìåí-òà Gsyàòîìîâ ðåøåòêè òâåðäîãî òåëà. Àäèàáàòè÷åñêèé áà�çèñ (3.6) ìîæíî èñïîëüçîâàòü òîëüêî ñïðàâà îò ýòîéãðàíèöû, êîãäà ðàññòîÿíèå ìåæäó àòîìîì è ïîâåðõ�íîñòüþ áîëüøå ðàäèóñà ýëåêòðîííîé îðáèòû, ò. å.� > �at = k�r2s, ãäå �r2s = 6a0 � ñðåäíåå çíà÷åíèåðàäèóñà àòîìà â 2s-ñîñòîÿíèè (ñðåäíèé ðàäèóñ àòî�ìà â 2p-ñîñòîÿíèè íåñêîëüêî ìåíüøå, �r2p = 5a0).3.1. Íåàäèàáàòè÷åñêèå ïåðåõîäû â êàíàëå2s�2py�àññìîòðèì ñíà÷àëà ïåðåõîä 2s ! 2py ñ èçìå�íåíèåì ìàãíèòíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà. �àññ÷èòàííàÿñ ïîìîùüþ �îðìóë (3.9), (A.8) è (A.9) âåëè÷èíàGsy äëÿ ðàññåÿíèé H�Au è H�LiF ïðåäñòàâëåíà íàðèñ. 3. Èç ðèñóíêà âèäíî, ÷òî ïåðåõîä â îáîèõ ñëó�÷àÿõ ïðîèñõîäèò â îáëàñòè áîëüøèõ çíà÷åíèé äåé�ñòâèòåëüíîãî ïàðàìåòðà � � 100 (Z � 10 íì), äëÿêîòîðûõ ìîæíî èñïîëüçîâàòü àñèìïòîòè÷åñêèå çíà�÷åíèÿ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ (A.12) è (A.13). Â ýòîìïðèáëèæåíèè ìàòðè÷íûé ýëåìåíò (3.9) âáëèçè òî÷�êè �0y = [(Ass � Ayy)=Æ℄1=3 àïïðîêñèìèðóåòñÿ âûðà�æåíèåì Gsy(�) = �Gsy1 + 4 �G2sy(� � �0y)2 ; (3.16)ãäå �Gsy = 3(Ass � Ayy)�0y4uBsy� åãî ìàêñèìàëüíîå çíà÷åíèå. Ïëîùàäü, îãðàíè÷åí�íàÿ êðèâîé (3.16), ðàâíà �=2.672
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�èñ. 4. Ýíåðãèè (â åäèíèöàõ U0) àäèàáàòè÷åñêèõ(ñïëîøíûå êðèâûå) è äèàáàòè÷åñêèõ (ïóíêòèðíûå)òåðìîâ ñîñòîÿíèé 2s, 2py è 2pz âáëèçè òî÷êè �0yäëÿ ïîâåðõíîñòè LiFÍà ðèñ. 4 èçîáðàæåíî ïîâåäåíèå äèàáàòè÷åñêèõè àäèàáàòè÷åñêèõ òåðìîâ âáëèçè òî÷êè �0y. Âèä�íî, ÷òî èìååò ìåñòî ïåðåñå÷åíèå äèàáàòè÷åñêèõ òåð�ìîâ, õàðàêòåðíîå äëÿ ìîäåëè Ëàíäàó �Çèíåðà [14℄.Ìîäåëü ìîæíî èñïîëüçîâàòü äëÿ âû÷èñëåíèÿ âåðî�ÿòíîñòè ðàññìàòðèâàåìûõ ïåðåõîäîâ, åñëè íà øè�ðèíå îáëàñòè íåàäèàáàòè÷åñêîé ñâÿçè äèàãîíàëü�íûå ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû ìîæíî àïïðîêñèìèðîâàòüëèíåéíûìè �óíêöèÿìè �, à íåäèàãîíàëüíûé ìà�ëî îòëè÷àåòñÿ îò ïîñòîÿííîé âåëè÷èíû. Íåòðóäíîâèäåòü, ÷òî ýòè äâà óñëîâèÿ ñâîäÿòñÿ ê íåðàâåí�ñòâó ��=�0y = 1= �Gsy�0y � 1, êîòîðîå âûïîëíÿåòñÿäëÿ îáîèõ ïðîöåññîâ ñòîëêíîâåíèÿ. Ïàðàìåòð Ëàí�äàó � Çèíåðà, îïðåäåëÿþùèé âåðîÿòíîñòü ïåðåõîäà,ðàâåí�y = 2�U2sy(�0y)~v?kjU 0ss�U 0yyj�0y = 2�uU0B2sy3~�
(Ass�Ayy)�60y == ( 3:4 � 10�11 äëÿ H�Au;2:5 � 10�6 äëÿ H�LiF; (3.17)ãäå u = vk=v. Çäåñü è â äàëüíåéøèõ ÷èñëåííûõ ðàñ�÷åòàõ óãîë ïàäåíèÿ � = 0:6Æ. Ñîîòâåòñòâóþùèå âå�ðîÿòíîñòè ïðè äâóêðàòíîì ïðîõîæäåíèè òî÷êè ïå�ðåñå÷åíèÿ ïðèáëèçèòåëüíî ðàâíû óäâîåííîìó çíà�÷åíèþ ïàðàìåòðà �y. Ýêñòðåìàëüíî ìàëûå âåðî�ÿòíîñòè îáúÿñíÿþòñÿ ñëàáîé ñâÿçüþ äâóõ äâèæå�íèé, ïàðàëëåëüíîãî è ïåðïåíäèêóëÿðíîãî ïîâåðõíî�ñòè òâåðäîãî òåëà, çà êîòîðóþ îòâåòñòâåííî âçàèìî�äåéñòâèå ìåæäó äèàáàòè÷åñêèìè òåðìàìè, ïðîïîð�öèîíàëüíîå u=�5.

Òàáëèöà 2. Êîý��èöèåíòû â àñèìïòîòè÷åñêèõ âû-ðàæåíèÿõ äëÿ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâAss Ayy Azz Bsy Bsz ByzAu 3.035 1.659 2.270 1.209 9.742 0.225LiF 2.281 0.609 1.175 2.785 2.991 0.843
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�èñ. 5. Îáëàñòè íåàäèàáàòè÷íîñòè äëÿ ïåðåõîäà2s! 2pz ïðè ðàññåÿíèè íà äâóõ ïîâåðõíîñòÿõ, îïðå-äåëÿåìûå �îðìóëîé (3.9) äëÿ ìàòðè÷íîãî ýëåìåí-òà Gsz3.2. Íåàäèàáàòè÷åñêèå ïåðåõîäû â êàíàëå2s�2pz�àññìîòðèì ïåðåõîäû áåç èçìåíåíèÿ ìàãíèòíîãîêâàíòîâîãî ÷èñëà. Ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû íåàäèàáàòè�÷åñêîé ñâÿçè äëÿ äâóõ ñòîëêíîâåíèé ïðåäñòàâëåíûíà ðèñ. 5. Èç ðèñóíêà ñëåäóåò, ÷òî ñóùåñòâóþò äâåîáëàñòè âîçìîæíûõ ïåðåõîäîâ. Â îáëàñòè áîëüøèõ� ñèòóàöèÿ àíàëîãè÷íà ðàçîáðàííîé âûøå äëÿ ïå�ðåõîäà 2s ! 2py. Åäèíñòâåííîå ðàçëè÷èå çàêëþ÷å�íî âî âçàèìîäåéñòâèè äèàáàòè÷åñêèõ òåðìîâ, êîòî�ðîå ïðîïîðöèîíàëüíî 1=�4. Òî÷êè ïåðåñå÷åíèÿ òåð�ìîâ �0y è �0z , çàâèñÿùèå îò ïîñòîÿííûõ A�� (ñì.òàáë. 2), íåçíà÷èòåëüíî ðàçëè÷àþòñÿ äëÿ ýòèõ ïå�ðåõîäîâ. Ïîýòîìó ðàñùåïëåíèå àäèàáàòè÷åñêèõ òåð�ìîâ â îáëàñòè ðàññìàòðèâàåìîãî ïåðåõîäà áîëüøå,êàê ýòî ñëåäóåò èç ðèñ. 6. Òåì íå ìåíåå âçàèìîäåé�ñòâèå âñå æå íåäîñòàòî÷íî âåëèêî, ÷òîáû îáåñïå÷èòüçàìåòíóþ âåðîÿòíîñòü ïåðåõîäà, íà ÷òî óêàçûâàþòçíà÷åíèÿ ïàðàìåòðîâ Ëàíäàó �Çèíåðà:4 ÆÝÒÔ, âûï. 4 (10) 673
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�èñ. 6. Ýíåðãèè (â åäèíèöàõ U0) àäèàáàòè÷åñêèõ(ñïëîøíûå êðèâûå) è äèàáàòè÷åñêèõ (ïóíêòèðíûå)òåðìîâ ñîñòîÿíèé 2s, 2py è 2pz âáëèçè òî÷êè �0zäëÿ ïîâåðõíîñòè LiF�z = 2�uU0B2sz3~�
(Ass �Azz)�40z == ( 4:4 � 10�4 äëÿ H�Au;4:6 � 10�5 äëÿ H�LiF: (3.18)Íàèáîëåå èíòåðåñíîé ÿâëÿåòñÿ îáëàñòü ìàëûõ �.Äëÿ ðàññåÿíèÿ íà ïîâåðõíîñòè LiF öåíòð îáëàñòèíåàäèàáàòè÷íîñòè ðàñïîëîæåí â òî÷êå �0 = 9:89, âêîòîðîé âûïîëíÿåòñÿ ðàâåíñòâî (Uzz�Uss)=2 = Usz .Íà øèðèíå ýòîé îáëàñòè ðàçíîñòü äèàáàòè÷åñêèõòåðìîâ õîðîøî àïïðîêñèìèðóåòñÿ ïîñòîÿííîé âåëè�÷èíîé, Uzz(�)� Uss(�)2 � w = 2:80 � 10�5:Åñëè íà ýòîì èíòåðâàëå âçàèìîäåéñòâèå Usz àïïðîê�ñèìèðîâàòü ýêñïîíåíöèàëüíîé �óíêöèåé, òî ýâîëþ�öèÿ àìïëèòóä ðàññìàòðèâàåìûõ ñîñòîÿíèé âáëèçèòî÷êè �0 áóäåò îïèñûâàòüñÿ óðàâíåíèÿìè Äåìêî�âà [7℄ idasd� = w(�as + aze�p%�);idazd� = w(az + ase�p%�); (3.19)ãäå � = (� � �0)=p, % = 0:509. Ìàòðè÷íûé ýëåìåíòGsz(�), âû÷èñëåííûé ñ èñïîëüçîâàíèåì èíòåðïîëÿ�öèîííûõ ïàðàìåòðîâ w è %, õîðîøî âîñïðîèçâîäèòêðèâóþ ðèñ. 5 â îáëàñòè 6:6 < � < 13:2. Ñëåäóåòîòìåòèòü, ÷òî îáëàñòü íåàäèàáàòè÷íîñòè ðàñïîëîæå�íà âäàëè îò òî÷êè ïîâîðîòà, òàê êàê åå ïîëóøèðèíà�� = 2:6 ìåíüøå �0. Êðîìå òîãî, øèðèíà îáëàñòè

çíà÷èòåëüíî áîëüøå äëèíû âîëíû àòîìà, ñîîòâåò�ñòâóþùåé ïåðïåíäèêóëÿðíîìó ê ïîâåðõíîñòè äâè�æåíèþ, à ýíåðãèÿ ýòîãî äâèæåíèÿ íà òðè ïîðÿäêàáîëüøå ýíåðãèè ðàñùåïëåíèÿ àäèàáàòè÷åñêèõ òåð�ìîâ 2p2U0w. Äâà ïîñëåäíèõ îáñòîÿòåëüñòâà îïðàâ�äûâàþò èñïîëüçîâàíèå ïîëóêëàññè÷åñêîãî ïðèáëè�æåíèÿ.Ïðè îäíîêðàòíîì ïðîõîæäåíèè îáëàñòè íåàäèà�áàòè÷íîñòè âåðîÿòíîñòü ïåðåõîäà â ìîäåëè Äåìêîâàðàâíà P = 1Xj=1(�1)j�1e�jS = e�S1 + e�S ; (3.20)ãäå S = 2�w=p% = 0:0168. Ñëåäîâàòåëüíî P = 0:496,à âåðîÿòíîñòü ïðè äâóêðàòíîì ïðîõîæäåíèè îáëà�ñòè P = 0:500. Â ìîäåëè Äåìêîâà èìåþòñÿ äâåíåçàâèñèìûå ïîñëåäîâàòåëüíîñòè òî÷åê âåòâëåíèÿ ââåðõíåé ïîëóïëîñêîñòè, �j = �0+ i�(j�1=2)=%, ñ ÷åò�íûìè è íå÷åòíûìè j. Èç ïðåäñòàâëåíèÿ âåðîÿòíîñòèâ âèäå ðÿäà (3.20) âèäíî, ÷òî ýòè äâå ïîñëåäîâàòåëü�íîñòè äàþò âêëàä ðàçíûõ çíàêîâ, ïðè÷åì ïåðâîå ñëà�ãàåìîå ñîâïàäàåò ñ âåðîÿòíîñòüþ ïåðåõîäà, âû÷èñ�ëåííîé ïî �îðìóëå Ëàíäàó �Äûõíå [14℄ äëÿ áëèæàé�øåé ê äåéñòâèòåëüíîé îñè òî÷êè âåòâëåíèÿ. Ïîõî�æàÿ ïîñëåäîâàòåëüíîñòü òî÷åê âåòâëåíèÿ ��j ïîëó÷à�åòñÿ ïðè òî÷íîì ðåøåíèè óðàâíåíèÿ (3.12). Ïîýòîìóåñòåñòâåííî ñðàâíèòü âåðîÿòíîñòü ïåðåõîäà, ïîëó�÷åííóþ âûøå ïóòåì àïïðîêñèìàöèè îáëàñòè íåàäè�àáàòè÷íîñòè, ñ âåðîÿòíîñòüþP = jmaxXj=1 (p+j � p�j ); (3.21)ãäå âåðîÿòíîñòè p+j è p�j äëÿ òî÷åê âåòâëåíèÿ �+j è��j âû÷èñëÿþòñÿ ïî �îðìóëåp�j = exp8><>:�1p ��2jZ0 ��E(��1j + iy) ++ E(��1j � iy)� dy9>=>; : (3.22)Ïàðöèàëüíûå âåðîÿòíîñòè (3.22) íàõîäèëèñü ñ ïîìî�ùüþ ÷èñëåííîãî èíòåãðèðîâàíèÿ ñ èñïîëüçîâàíèåìòî÷íûõ çíà÷åíèé äëÿ òî÷åê âåòâëåíèÿ, ïîëó÷åííûõèç ðåøåíèÿ óðàâíåíèé (3.12). Ñóììèðîâàíèå â (3.21)ïðîâîäèëîñü äî ïîëó÷åíèÿ æåëàåìîé òî÷íîñòè. Â ðå�çóëüòàòå äëÿ âåðîÿòíîñòè ïåðåõîäà 2s ! 2pz ïðèðàññåÿíèè íà ïîâåðõíîñòè LiF ïîëó÷àþòñÿ ñëåäóþ�ùèå çíà÷åíèÿ: P = 0:526, P = 0:499. Àíàëîãè÷íûåðàñ÷åòû äëÿ ðàññåÿíèÿ íà Au äàþò P = 0:0967 èP = 0:175.674



ÆÝÒÔ, òîì 142, âûï. 4 (10), 2012 Ïëàçìîííî-�îíîííûé ìåõàíèçì : : :Ïîëó÷åííûå â ýòîì ðàçäåëå ðåçóëüòàòû ïîêàçû�âàþò, ÷òî ïåðåõîäû ìåæäó àäèàáàòè÷åñêèìè ñîñòîÿ�íèÿìè ìîãóò ïðîèñõîäèòü íà ìàëûõ è áîëüøèõ ðàñ�ñòîÿíèÿõ îò ïîâåðõíîñòè ðàññåÿíèÿ. Â ïåðâîì ñëó�÷àå ýòî ðàññòîÿíèÿ, íà êîòîðûõ ðàñùåïëåíèå äèàáà�òè÷åñêèõ òåðìîâ ñðàâíèìî ñ ýíåðãèåé èõ âçàèìîäåé�ñòâèÿ, à âî âòîðîì � ðàññòîÿíèÿ, ïðè êîòîðûõ ýíåð�ãèÿ âçàèìîäåéñòâèÿ àòîìà ñ ïîâåðõíîñòüþ ñòàíîâèò�ñÿ ñðàâíèìîé ñ äå�åêòîì ðåçîíàíñà, ~� � U0=�3,÷òî äàåò � � Æ�1=3, ãäå Æ = ~�=U0 � 10�6 äëÿ ðàñ�ñåÿíèÿ íà äâóõ ïîâåðõíîñòÿõ. Êðèòåðèåì ÿâëÿþòñÿìàòðè÷íûå ýëåìåíòû íåàäèàáàòè÷åñêîé ñâÿçè, êîòî�ðûå, êàê ïîêàçàíî íà ðèñ. 3, 5, èìåþò ÷åòêî âûðà�æåííûå ìàêñèìóìû íà ýòèõ ðàññòîÿíèÿõ. Íà ìàëûõðàññòîÿíèÿõ ñèòóàöèÿ áëèçêà ê ìîäåëè Äåìêîâà, îò�ëè÷àÿñü îò íåå òîëüêî òåì, ÷òî äèàáàòè÷åñêèå òåðìûíå ñòðîãî ïàðàëëåëüíû. Ïîýòîìó ðåãóëÿðíàÿ öåïî÷�êà òî÷åê âåòâëåíèÿ íå áåñêîíå÷íà, à îêàí÷èâàåòñÿ íàìíèìîé îñè. Íà áîëüøèõ ðàññòîÿíèÿõ ïåðåõîäû ñâÿ�çàíû ñ ïåðåñå÷åíèåì äèàáàòè÷åñêèõ òåðìîâ è îïèñû�âàþòñÿ ñòàíäàðòíîé �îðìóëîé Ëàíäàó �Çèíåðà. Èõâåðîÿòíîñòü ïðåíåáðåæèìî ìàëà èç-çà ìàëîñòè âçà�èìîäåéñòâèÿ ìåæäó òåðìàìè íà òàêèõ ðàññòîÿíèÿõ.Ñëåäóåò îòìåòèòü ïîðàçèòåëüíîå ñõîäñòâî â ïî�âåäåíèè âñåõ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ äëÿ ìåòàëëà èäèýëåêòðèêà ïðè ñóùåñòâåííîì ðàçëè÷èè �èçè÷å�ñêèõ ïàðàìåòðîâ ýòèõ äâóõ ïîâåðõíîñòåé. Ñëåäñòâè�åì ýòîãî ÿâëÿåòñÿ ñõîäñòâî îáëàñòåé íåàäèàáàòè�÷åñêîé ñâÿçè è ñðàâíèìûå âåëè÷èíû âåðîÿòíîñòåéïåðåõîäîâ ïðè ðàññåÿíèè íà ïîâåðõíîñòè ìåòàëëàè äèýëåêòðèêà. Òåì íå ìåíåå ðåçóëüòàòû ðàññåÿ�íèÿ äîëæíû ñóùåñòâåííî ðàçëè÷àòüñÿ. Äåëî â òîì,÷òî ðàññòîÿíèå íàèáîëüøåãî ñáëèæåíèÿ àòîìà âî�äîðîäà ñ ïîâåðõíîñòüþ çîëîòà ìåíüøå, ÷åì ðàäèóñåãî ýëåêòðîííîãî îáëàêà â 2s-ñîñòîÿíèè. Êðîìå òî�ãî, ýíåðãèÿ ýòîãî ñîñòîÿíèÿ ó ïîâåðõíîñòè Au (êàêè ó ïîâåðõíîñòè äðóãèõ ìåòàëëîâ ñ ðàáîòîé âûõî�äà � 5 ýÂ) ðåçîíèðóåò ñ ýëåêòðîííûìè ñîñòîÿíè�ÿìè íåçàïîëíåííîé âàëåíòíîé çîíû. Ïîýòîìó ñ ïå�ðåõîäîì 2s ! 2pz áóäåò êîíêóðèðîâàòü ðåçîíàíñ�íàÿ èîíèçàöèÿ 2s-ñîñòîÿíèÿ. �àññòîÿíèå íàèáîëüøå�ãî ñáëèæåíèÿ àòîìà ñ ïîâåðõíîñòüþ LiF íåñêîëüêîáîëüøå ðàäèóñà ýëåêòðîííîãî îáëàêà, à åãî ýíåðãèÿó ïîâåðõíîñòè ïîïàäàåò â çàïðåùåííóþ çîíó. Ïîýòî�ìó 2s- è 2p-ñîñòîÿíèÿ íå áóäóò èîíèçèðîâàíû â ïðî�öåññå ñòîëêíîâåíèÿ, ÷òî áëàãîïðèÿòñòâóåò íàáëþäå�íèþ ïåðåõîäà.4. Ò�ÀÅÊÒÎ�Èß, ÏÀ�ÀËËÅËÜÍÀßÏÎÂÅ�ÕÍÎÑÒÈ ÌÅÒÀËËÀÑïåöè�è÷åñêóþ ñèòóàöèþ ïðåäñòàâëÿåò ñîáîéïðîöåññ áåçûçëó÷àòåëüíîãî ïåðåõîäà ïðè äâèæåíèè

àòîìà âîäîðîäà ïàðàëëåëüíî ïîâåðõíîñòè. �àññòîÿ�íèå òðàåêòîðèè îò ïîâåðõíîñòè ÿâëÿåòñÿ íåçàâèñè�ìûì ïàðàìåòðîì çàäà÷è, îò êîòîðîãî çàâèñÿò ýíåð�ãèè àòîìíûõ ñîñòîÿíèé è èõ âçàèìîäåéñòâèå. Èíòå�ðåñ ïðåæäå âñåãî ïðåäñòàâëÿåò îáëàñòü ïàðàìåòðà �âáëèçè ðåçîíàíñà óðîâíåé 2s è 2pz, êîòîðîìó ñîîò�âåòñòâóåò òî÷êà ïåðåñå÷åíèÿ äèàáàòè÷åñêèõ òåðìîâ�0z . Íà òàêèõ áîëüøèõ ðàññòîÿíèÿõ ñïîíòàííûì èç�ëó÷åíèåì ïëàçìîíîâ è �îíîíîâ ìîæíî ïðåíåáðå÷ü âñëó÷àå, åñëè ñêîðîñòü àòîìà íå óäîâëåòâîðÿåò óñëî�âèþ (2.15). Åñëè âðåìÿ � âçàèìîäåéñòâèÿ àòîìà ñïîâåðõíîñòüþ ìàë�î, ò. å. 
� � 1, òî ýâîëþöèÿ ñîñòî�ÿíèé 2s è 2pz âî âðåìåíè îïèñûâàåòñÿ óðàâíåíèÿìèi~ _as = (Uss + ~�=2)as � Uszaz;i~ _az = (Uzz � ~�=2)az � Uzsas; (4.1)ãäå ïîä U�� ïðè áîëüøèõ ñêîðîñòÿõ íàäî ïîíèìàòüäåéñòâèòåëüíóþ ÷àñòü ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ. Óðàâ�íåíèÿ èìåþò òî÷íîå ðåøåíèå è âåðîÿòíîñòü ïåðåõî�äà 2s ! 2pz ïîñëå ïðîëåòà àòîìà íàä ïîâåðõíîñòüþðàâíà Psz(�; �) = 4U2sz!2 sin2 !�; (4.2)ãäå ! = p(Uss � Uzz + ~�)2 + U2sz2~ :Âáëèçè ðåçîíàíñà, � � �0z, âûðàæåíèå (4.2) ïðåîá�ðàçóåòñÿ ñ ïîìîùüþ àñèìïòîòè÷åñêèõ çíà÷åíèé ìàò�ðè÷íûõ ýëåìåíòîâ (A.12) è (A.13) ê âèäóPsz(�; �) = �2=4(� � �0z)2 + �2=4 sin2 !�; (4.3)ãäå øèðèíà ðåçîíàíñà,� = 4Bsz3(Ass �Azz) = 17:0; (4.4)ðàâíà øèðèíå íåàäèàáàòè÷åñêîé îáëàñòè äëÿ ðàñ�ñìàòðèâàåìîãî ïåðåõîäà ïðè ñêîëüçÿùåì ðàññåÿíèèàòîìà.Ïîëó÷åííûå âûøå �îðìóëû ìîãóò èìåòü îòíî�øåíèå ê îáúÿñíåíèþ ýêñïåðèìåíòîâ Þ. Ë. Ñîêîëî�âà [16℄, â êîòîðûõ íàáëþäàëèñü ïåðåõîäû ìåæäó ñî�ñòîÿíèÿìè 2S1=2 è 2P1=2 â ïó÷êå àòîìîâ âîäîðîäàíàä òîðöåâîé ïîâåðõíîñòüþ ïëàñòèíêè, ïîêðûòîéñëîåì çîëîòà. �àññòîÿíèå îò öåíòðà ïó÷êà äî ïîâåðõ�íîñòè âàðüèðîâàëîñü â ïðåäåëàõ îò 200 äî 700 ìêì.Âäàëè îò ðåçîíàíñà � � �0z âåðîÿòíîñòü (4.2) ïðåîá�ðàçóåòñÿ ê âèäóPsz = 9�24�20z �ZresZ �8 sin2���Lv � ; (4.5)675 4*



È. Ì. Ïàâëè÷åíêîâ ÆÝÒÔ, òîì 142, âûï. 4 (10), 2012ãäå L � òîëùèíà ïëàñòèíêè, à v � ñêîðîñòü àòî�ìà. Âåðîÿòíîñòü áûñòðî óáûâàåò ñ óäàëåíèåì îò ïî�âåðõíîñòè. Îäíàêî â ñâÿçè ñ òåì, ÷òî ïó÷îê àòî�ìîâ èìååò îðåîë ìàêðîñêîïè÷åñêèõ ðàçìåðîâ, ÷èñ�ëî àòîìîâ N , ý��åêòèâíî âçàèìîäåéñòâóþùèõ ñ ïî�âåðõíîñòüþ, ðàñòåò ñ óäàëåíèåì îò íåå. Ïîýòîìó âû�õîä àòîìîâ â ñîñòîÿíèè 2P1=2, ïðîïîðöèîíàëüíûéNPsz , îêàçûâàåòñÿ ìàêñèìàëüíûì íà ðàññòîÿíèÿõîò ïîâåðõíîñòè, çíà÷èòåëüíî áîëüøèõ, ÷åì Zres == �0z=k � 0:01 ìêì. Ïðè ýòîì ñëåäóåò èìåòü â âèäó,÷òî â ðàññìàòðèâàåìîì ìåõàíèçìå íå ó÷òåíû òåìïå�ðàòóðíûå �ëóêòóàöèè ýëåêòðè÷åñêîãî ïîëÿ, ïðèâî�äÿùèå ê íåêîãåðåíòíîìó ïåðåìåøèâàíèþ äâóõ áëèç�êèõ óðîâíåé àòîìà âîäîðîäà. Òåîðèÿ âëèÿíèÿ òåì�ïåðàòóðíûõ ý��åêòîâ íà êâàíòîâûå ñèñòåìû èçëî�æåíà â ðàáîòàõ [17; 18℄. Òåìïåðàòóðíûå ý��åêòûáåçóñëîâíî íåîáõîäèìî ó÷èòûâàòü ïðè îáúÿñíåíèèýòèõ ýêñïåðèìåíòîâ, êîòîðûå ïðîâîäèëèñü ïðè êîì�íàòíûõ òåìïåðàòóðàõ.Â çàêëþ÷åíèå ñëåäóåò ñêàçàòü î äâóõ èíòåðåñíûõíàáëþäåíèÿõ, îòíîñÿùèõñÿ ê ýêñïåðèìåíòàì Ñîêî�ëîâà. Îäíî èç íèõ ñâÿçàíî ñ ýêñïåðèìåíòîì, îïè�ñàííûì â ðàáîòå [16℄, ñ äâóìÿ ïëàñòèíàìè, ðàñïî�ëîæåííûìè ïî îäíó è ïî ðàçíûå ñòîðîíû îò ïó÷�êà. Åñëè â èíòåð�åðåíöèè äâóõ ñîñòîÿíèé ó÷àñòâó�þò òîëüêî àòîìû îðåîëà ïó÷êà, òî â ïåðâîì ñëó÷àåèíòåð�åðåíöèÿ äîëæíà íàáëþäàòüñÿ, à âî âòîðîìíåò, ÷òî è ïîäòâåðæäàåò ýêñïåðèìåíò. Âòîðîå íàáëþ�äåíèå îòíîñèòñÿ ê ýêñïåðèìåíòàì ðàçíûõ ëåò, â êî�òîðûõ ýíåðãèÿ ïó÷êà è òîëùèíû ïëàñòèí âàðüèðî�âàëèñü. Îäíàêî âåëè÷èíà sin2(��L=v) îñòàâàëàñü âïðåäåëàõ èíòåðâàëà 0.85�0.90. Ýòè �àêòû ïðèâåäå�íû àâòîðîì ñ öåëüþ ñòèìóëèðîâàíèÿ èíòåðåñà ê ý���åêòó Ñîêîëîâà, îáúÿñíåíèå êîòîðîãî íåâîçìîæíîáåç äîïîëíèòåëüíûõ ýêñïåðèìåíòîâ.5. ÇÀÊËÞ×ÅÍÈÅ�åøåíà çàäà÷à î áåçûçëó÷àòåëüíîì ïåðåõîäå2S1=2 ! 2P1=2 ïðè çåðêàëüíîì îòðàæåíèè àòîìàâîäîðîäà îò ïîâåðõíîñòè ìåòàëëà è äèýëåêòðèêà.Äâèæåíèå àòîìà îïèñûâàåòñÿ êëàññè÷åñêîé òðàåê�òîðèåé ñêîëüçÿùåãî ðàññåÿíèÿ, êîòîðàÿ �îðìèðóåò�ñÿ êîðîòêîäåéñòâóþùèì âçàèìîäåéñòâèåì åãî ñ àòî�ìàìè ðåøåòêè. Êâàíòîâûé ïåðåõîä ïðîèñõîäèò çàñ÷åò ïîëÿðèçàöèîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ àòîìà ñ ïî�ëåì ïîâåðõíîñòíûõ ïëàçìîíîâ èëè �îíîíîâ. Äèíà�ìè÷åñêàÿ òåîðèÿ ýòîãî âçàèìîäåéñòâèÿ, ñ ïîìîùüþêîòîðîé âû÷èñëÿþòñÿ âåðîÿòíîñòè ïåðåõîäà, âêëþ�÷àåò â ñåáÿ ñëåäóþùèå îñíîâíûå ïîëîæåíèÿ.

1. Ïðè ïîëó÷åíèè óðàâíåíèé, îïèñûâàþùèõ êâàí�òîâûé ïåðåõîä, èñïîëüçóåòñÿ êîíöåïöèÿ äâóõ äâèæå�íèé àòîìà: áûñòðîãî, ïàðàëëåëüíîãî ïîâåðõíîñòè, èìåäëåííîãî, ïåðïåíäèêóëÿðíîãî ê íåé.2. Óðàâíåíèÿ óäîâëåòâîðÿþò óñëîâèþ àäèàáà�òè÷íîñòè è ïðè âû÷èñëåíèè âåðîÿòíîñòåé ïåðåõîäàèñïîëüçóþòñÿ ìåòîäû òåîðèè ìåäëåííûõ àòîìíûõñòîëêíîâåíèé.3. Îáëàñòè íåàäèàáàòè÷åñêîé ñâÿçè äâóõ ñîñòîÿ�íèé ïîäîáíû äëÿ ìåòàëëà è äèýëåêòðèêà, íåñìîòðÿíà ñóùåñòâåííóþ ðàçíèöó ïàðàìåòðîâ ýòèõ äâóõ ïî�âåðõíîñòåé.4. Îáëàñòü íåàäèàáàòè÷åñêîé ñâÿçè íà ðàññòîÿíè�ÿõ îò ïîâåðõíîñòè ïîðÿäêà 1 íì, íà êîòîðûõ ðàñùåï�ëåíèå äèàáàòè÷åñêèõ òåðìîâ äâóõ ñîñòîÿíèé ñðàâ�íèâàåòñÿ ñ èõ âçàèìîäåéñòâèåì, äàåò íàèáîëüøèéâêëàä â âåðîÿòíîñòü ïåðåõîäà. Â ýòîé îáëàñòè âïåð�âûå îáíàðóæåíà ðåãóëÿðíàÿ ïîñëåäîâàòåëüíîñòü òî�÷åê âåòâëåíèÿ â êîìïëåêñíîé ïëîñêîñòè, îáðàçóþ�ùèõ ãðàíèöó ðàçäåëà äâóõ îáëàñòåé ñ ðàçëè÷íûìèàäèàáàòè÷åñêèìè áàçèñàìè. �àíåå ïîäîáíîå ÿâëåíèåíàáëþäàëîñü ïðè ðåøåíèè ìîäåëüíûõ çàäà÷.5. Íà ðàññòîÿíèÿõ îò ïîâåðõíîñòè ïîðÿäêà 10 íìäâà ðàññìàòðèâàåìûõ ñîñòîÿíèÿ ðåçîíèðóþò. �åçî�íàíñ ïðîÿâëÿåòñÿ â óâåëè÷åíèè âåðîÿòíîñòè ïåðåõî�äà ïðè äâèæåíèè àòîìà ïàðàëëåëüíî ïîâåðõíîñòè.Ýòî ÿâëåíèå ìîæåò áûòü èñïîëüçîâàíî äëÿ îáúÿñ�íåíèÿ ýêñïåðèìåíòîâ Þ. Ë. Ñîêîëîâà ñ èíòåð�å�ðåíöèåé 2S1=2- è 2P1=2-ñîñòîÿíèé â ïó÷êå àòîìîââîäîðîäà.Àâòîð âûðàæàåò áëàãîäàðíîñòü Ñ. Ò. Áåëÿå�âó çà ìíîãî÷èñëåííûå îáñóæäåíèÿ ý��åêòà Ñîêî�ëîâà, ñòèìóëèðîâàâøèå ïîÿâëåíèå ýòîé ðàáîòû, èÞ. Â. Ìàðòûíåíêî çà îáñóæäåíèå ïðîáëåìû êàíà�ëèðîâàíèÿ. Àâòîð ïðèçíàòåëåí òàêæå Ô. Ñ. Õîäüêî�âó çà ïîìîùü â âû÷èñëåíèè ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ.�àáîòà âûïîëíåíà ïðè ïîääåðæêå ãðàíòà Ìèíèñòåð�ñòâà îáðàçîâàíèÿ è íàóêè (ÍØ-215.2012.2).Ï�ÈËÎÆÅÍÈÅ AÂû÷èñëåíèå ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâÁóäåì èñõîäèòü èç îïðåäåëåíèÿ ìàòðè÷íûõ ýëå�ìåíòîâ (2.19) è ïîòåíöèàëà âçàèìîäåéñòâèÿ àòîìà ñïîâåðõíîñòüþV (r;k; Z) = e�kgk(r) exp (�kZ);gk(r) = 1� exp(ik � r� kz): (A.1)676



ÆÝÒÔ, òîì 142, âûï. 4 (10), 2012 Ïëàçìîííî-�îíîííûé ìåõàíèçì : : :Äëÿ áåçäèñïåðñèîííûõ ïëàçìîíîâ íîðìèðîâî÷íàÿïîñòîÿííàÿ �k îïðåäåëÿåòñÿ âòîðûì âûðàæåíè�åì (2.7), ÷òî îáåñïå÷èâàåò óíèâåðñàëüíîñòü �îðìóëäëÿ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ ïëàçìîíîâ è �îíîíîâ.Âû÷èñëåíèÿ óäîáíî ïðîâîäèòü â áàçèñå jnlmi. Âû�ðàæåíèå äëÿ ïðîèçâîëüíîãî ìàòðè÷íîãî ýëåìåíòà âýòîì áàçèñå èìååò âèäU2�0�02�� (�) = �e2k4� Xn;l 1Z0 ds e�2 �s �� 2�Z0 Q�0�0�� (nl; ks) d'� (1=4� 1=n2) + 1� su sin'; (A.2)ãäå � = kZ, s = k=k, � = Ry=~
, u = vk=v; �; � �îðáèòàëüíûå êâàíòîâûå ÷èñëà ñîñòîÿíèé 2s è 2p,Q�0�0�� (nl;k) =Xm h2�0�0jg�kjnlmihnlmjgkj2��i: (A.3)Ïðîâåäåì ïîâîðîò D̂(R),Rf��=2; arsin(kz=k); �=2g,ñèñòåìû êîîðäèíàò, êîòîðûé ïðåîáðàçóåò îïåðàòîðgk ñëåäóþùèì îáðàçîì:D̂gk(r)D̂�1 = 1� exp [�k(x+ iy)℄ == � 1X=1 1! � 4�(2)!!(2+ 1)!!�1=2 (kr) Y(#; �); (A.4)ãäå Y � ñ�åðè÷åñêàÿ �óíêöèÿ, çàâèñÿùàÿ îò ïî�ëÿðíûõ óãëîâ âåêòîðà r â ïîâåðíóòîé ñèñòåìå êî�îðäèíàò. Ïîñëå ýòîãî âåëè÷èíà (A.3) âû÷èñëÿåòñÿñ ïîìîùüþ �îðìóë ñóììèðîâàíèÿ êîý��èöèåíòîâÊëåáøà ��îðäàíà C è �óíêöèé Âèãíåðà D�m;m0 [19℄.�åçóëüòàò âû÷èñëåíèé ìîæíî ïðåäñòàâèòü â âèäåQ�0�0�� =XfmgD�0�m1;�0(R)h2�0m1jD̂g�kD̂�1jnlmi �� hnlmjD̂gkD̂�1j2�m2iD�m2;�(R) == (�1)l������0 1X;0=1(�1)��0Gn(�; l)G0n(�0; l)�� +0XL=j�0j(�1)LCL�0���0�0;���(  �0 l� 0 L )�� CL0��;00DL�0�;�0��(R); (A.5)ãäå �� = p2�+ 1,Gn(�; l) = 1! � (2)!!(2� 1)!!�1=2 �� Cl0�0;0hnlj(kr) j2�i: (A.6)

�àäèàëüíûé ìàòðè÷íûé ýëåìåíò â ýòîì âûðàæåíèèâû÷èñëÿåòñÿ ñ ïîìîùüþ �îðìóëû1Z0 e��r r� 1F1(�n; ; �r) dr = �(� + 1)����1 �� F (�n; � + 1; ; �=�); � > �; (A.7)ãäå F � ãèïåðãåîìåòðè÷åñêàÿ �óíêöèÿ, 1F1 � âûðî�æäåííàÿ ãèïåðãåîìåòðè÷åñêàÿ �óíêöèÿ, îò êîòîðîéçàâèñÿò ðàäèàëüíûå âîëíîâûå �óíêöèè àòîìà âîäî�ðîäà.Ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû U�� âû÷èñëÿþòñÿ ñ ïîìî�ùüþ �îðìóëû (A.2) ïîñëå ïîäñòàíîâêè â íåå âûðà�æåíèÿQ�0�0�� è èíòåãðèðîâàíèÿ ïî óãëó '. Äèàãîíàëü�íûå ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû èìåþò âèäUss = U200200 == �U0 1Xn=2 n�1Xl=1 (ka0)2l�2gss(n; l)Inl(u; �);Uyy = U211211 � U21121�1 = �U0 1Xn=1 n�1Xl=0(ka0)2l �� ��enu �2g(1)yy (n; l)Jnl(u; �) ++ �(n� 3)g(2)yy (n; l)Inl+1(u; �)� ;Uzz = U210210 == �U0 1Xn=1 n�1Xl=0 (ka0)2lgzz(n; l)Inl+1(u; �);
(A.8)

ãäå en = 1 + �(1=4 � 1=n2), a0 � áîðîâñêèé ðàäèóñ,�(x) � ñòóïåí÷àòàÿ �óíêöèÿ. Íåäèàãîíàëüíûå ìàò�ðè÷íûå ýëåìåíòû ðàâíûUsy = �p2U200211 == U0 1Xn=2 n�1Xl=1 jenju (ka0)2l�1gsy(n; l)Jnl(u; �);Usz = �U200210 == U0 1Xn=2 n�1Xl=1 (ka0)2l�1gsz(n; l)Inl+1=2(u; �);Uyz = �p2U210211 == U0 1Xn=1 n�1Xl=0 jenju (ka0)2lgyz(n; l)Jnl+1=2(u; �):
(A.9)
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È. Ì. Ïàâëè÷åíêîâ ÆÝÒÔ, òîì 142, âûï. 4 (10), 2012Âåëè÷èíà U0, èìåþùàÿ ðàçìåðíîñòü ýíåðãèè, ðàâíàñîîòâåòñòâåííî äëÿ ïëàçìîíîâ è îïòè÷åñêèõ �îíî�íîâ U0 = 4p23� ~
 = 3:82 ýÂ;U0 = v0v (ka0)2(Qs �Q1)~
 = 0:92 ýÂ; (A.10)ãäå v0 � ñêîðîñòü ýëåêòðîíà íà áîðîâñêîé îðáèòå.Ýíåðãèè ïëàçìîíîâ è �îíîíîâ ðàâíû ñîîòâåòñòâåí�íî 6.36 ýÂ è 0.063 ýÂ.Çàâèñèìîñòü ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ îò êîîðäèíà�òû � îïðåäåëÿåòñÿ èíòåãðàëàìèIn�(u; �) = 1Z0 e�2�ss2�dspe2n � u2s2 ;Jn�(u; �) = 1Z0  1pe2n � u2s2 � 1jenj!��e�2�ss2�ds: (A.11)Âûðàæåíèÿ äëÿ �óíêöèé g��(n; l), çàâèñÿùèõ îòðàäèàëüíûõ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ, ïðèâåäåíû âÏðèëîæåíèè Â. Èç-çà ìåäëåííîé ñõîäèìîñòè ñóììâ (A.8) è (A.9) íåîáõîäèìî èìåòü òî÷íûå çíà÷åíèÿýòèõ �óíêöèé.Íà áîëüøèõ ðàññòîÿíèÿõ îò ïîâåðõíîñòè â èíòå�ãðàëàõ (A.11) ñóùåñòâåííû ìàëûå çíà÷åíèÿ s. Ïî�ýòîìó îñíîâíîé âêëàä â ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû äàþòs-ñîñòîÿíèÿ. Óñòðåìèâ âåðõíèé ïðåäåë èíòåãðèðîâà�íèÿ ê áåñêîíå÷íîñòè, ìîæíî íàéòè îáùåå âûðàæå�íèå äëÿ äèàãîíàëüíûõ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâU�� = �U0A���3 : (A.12)Àñèìïòîòè÷åñêèå çíà÷åíèÿ íåäèàãîíàëüíûõ ìàò�ðè÷íûõ ýëåìåíòîâ èìåþò âèäUsy = U0uBsy�5 ; Usz = U0Bsz�4 ;Uyz = U0uByz�4 : (A.13)×èñëåííûå çíà÷åíèÿ êîý��èöèåíòîâA�� è B�� ïðè�âåäåíû â òàáë. 2.Ï�ÈËÎÆÅÍÈÅ BÂûðàæåíèÿ äëÿ �óíêöèé g��Íèæå ïðèâîäÿòñÿ îòëè÷íûå îò íóëÿ âûðàæåíèÿäëÿ �óíêöèé g��(n; l), îò êîòîðûõ çàâèñÿò ìàòðè÷�íûå ýëåìåíòû U�� . Èñïîëüçóþòñÿ ñëåäóþùèå ñîêðà�ùåííûå îáîçíà÷åíèÿ

Pn(x) = (2x3 � 3x2 � 5x+ 2)n2 ++4(3x2 + 3x� 2);Qn(x) = n2 � x2; Rn(x) = xn2 + 4: (B.1)Ìàòðè÷íûé ýëåìåíò Uss:gss(2; 1) = 9;gss(n; l) = 28l+10n2l+4l2(n+l)!(n�2)2n�2l�6(2l+1)!(n�l�1)!(n+2)2n+2l+6 ��R2n(l � 2); n � 3: (B.2)Ìàòðè÷íûé ýëåìåíò Uyy:gyy(1; 0) = �214=310;gyy(2; 0) = 9=2;gyy(2; 1) = 36;gyy(n; l) == 28l+13n2l+8(l + 1)(n+ l)!(n� 2)2n�2l�8(2l + 3)!(n� l� 1)!(n+ 2)2n+2l+8 �� � 12l+ 3P 2n(l) � 16l2l+ 5Qn(l + 1)Pn(l + 1) ++ 64(l+ 1)2(2l + 1)(2l + 3)(2l+ 5) Qn(l + 1)Qn(l + 2)� ;n � 3:
(B.3)

Ìàòðè÷íûé ýëåìåíò Uzz:gzz(1; 0) = �214=310;gzz(2; 0) = 9=2;gzz(2; 1) = 36;gzz(n; l) == 28l+13n2l+8(l + 1)(n+ l)!(n� 2)2n�2l�8(2l + 3)!(n� l� 1)!(n+ 2)2n+2l+8 �� � 12l+ 3P 2n(l) + 16l2l+ 5Qn(l + 1)Pn(l + 1) ++ 64(l+1)(2l2+7l+7)(2l+3)(2l+5) Qn(l+1)Qn(l+2)� ;n � 3:
(B.4)

Ìàòðè÷íûé ýëåìåíò Usy:gsy(2; 1) = 18;gsy(n; l) == 28l+12n2l+6l(l+1)(n+l)!(n�2)2n�2l�7(2l+3)!(n�l�1)!(n+2)2n+2l+7 �� [Pn(l)Rn(l�2)�8(l+1)Qn(l+1)Rn(l�1)℄ ;n � 3: (B.5)
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ÆÝÒÔ, òîì 142, âûï. 4 (10), 2012 Ïëàçìîííî-�îíîííûé ìåõàíèçì : : :Ìàòðè÷íûé ýëåìåíò Usz :gsz(2; 1) = 18;gsz(n; l) == 28l+12n2l+6l(l + 1)(n+ l)!(n� 2)2n�2l�7(2l + 3)!(n� l � 1)!(n+ 2)2n+2l+7 �� [Pn(l)Rn(l�2)+8(l+1)Qn(l+1)Rn(l�1)℄ ;n � 3: (B.6)Ìàòðè÷íûé ýëåìåíò Uyz:gyz(1; 0) = �214=310;gyz(2; 0) = 9=2;gyz(2; 1) = 36;gyz(n; l) == 28l+13n2l+8(l+1)(n+l)!(n�2)2n�2l�8(2l+3)(2l+3)!(n�l�1)!(n+2)2n+2l+8 �� �P 2n(l)� 64(l + 1)2Qn(l + 1)Rn(l + 2)� ;n � 3: (B.7)
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