
ÔÅÄÅÐÀËÜÍÎÅ ÃÎÑÓÄÀÐÑÒÂÅÍÍÎÅ ÁÞÄÆÅÒÍÎÅ ÎÁÐÀÇÎÂÀÒÅËÜÍÎÅ

Ó×ÐÅÆÄÅÍÈÅ ÂÛÑØÅÃÎ ÎÁÐÀÇÎÂÀÍÈß

"ÂÎÐÎÍÅÆÑÊÈÉ ÃÎÑÓÄÀÐÑÒÂÅÍÍÛÉ ÓÍÈÂÅÐÑÈÒÅÒ"

Íà ïðàâàõ ðóêîïèñè

Íèêèòèíà Åëèçàâåòà Àíäðååâíà

Îïòè÷åñêèå ñâîéñòâà ðèäáåðãîâñêèõ èîíîâ

ùåëî÷íîçåìåëüíûõ ýëåìåíòîâ

01.04.02 � Òåîðåòè÷åñêàÿ ôèçèêà

ÄÈÑÑÅÐÒÀÖÈß

íà ñîèñêàíèå ó÷åíîé ñòåïåíè

êàíäèäàòà ôèçèêî-ìàòåìàòè÷åñêèõ íàóê

Íàó÷íûé ðóêîâîäèòåëü

ä. ô.-ì. í., ïðîô.

Îâñÿííèêîâ Âèòàëèé Äìèòðèåâè÷

Âîðîíåæ � 2016



2

Îãëàâëåíèå

Ñïèñîê îñíîâíûõ îáîçíà÷åíèé è àááðåâèàòóð . . . . . . . . . . . . 4

Ââåäåíèå . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 5

Ãëàâà 1. Âëèÿíèå òåïëîâîãî èçëó÷åíèÿ íà âîçáóæäåííîå ýíåð�

ãåòè÷åñêîå ñîñòîÿíèå èîíà . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 15

1.1. Åñòåñòâåííàÿ øèðèíà è âðåìÿ æèçíè âîçáóæäåííîãî óðîâíÿ . . 16

1.2. Òåïëîâîé ñäâèã è óøèðåíèå óðîâíÿ . . . . . . . . . . . . . . . . 18

1.3. Âûâîäû ê ïåðâîé ãëàâå . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 24

Ãëàâà 2. Ïîëóýìïèðè÷åñêèå ìåòîäû ÷èñëåííûõ ðàñ÷åòîâ àì�

ïëèòóä ðàäèàöèîííûõ ïåðåõîäîâ â èîíàõ ãðóïïû IIa . . . . . 26

2.1. Ìåòîä êâàíòîâîãî äåôåêòà . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 28

2.2. Òåîðèÿ ïñåâäîïîòåíöèàëà . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 34

2.3. Ìåòîä ìîäåëüíîãî ïîòåíöèàëà Ôüþñà . . . . . . . . . . . . . . . 37

2.4. Ñóììû ñèë îñöèëÿòîðîâ è ïåðâûõ ìîìåíòîâ ñèë îñöèëëÿòîðîâ 40

2.5. Ðåçóëüòàòû ÷èñëåííûõ ðàñ÷åòîâ âðåìåí æèçíè ýíåðãåòè÷åñêèõ

óðîâíåé èîíîâ ãðóïïû IIa . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 46

2.6. Âûâîäû êî âòîðîé ãëàâå . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 59

Ãëàâà 3. Àñèìïòîòè÷åñêèå àïïðîêñèìàöèè äëÿ ñïîíòàííûõ è

òåðìîèíäóöèðîâàííûõ óøèðåíèé è ñäâèãîâ ðèäáåðãîâñêèõ óðîâ�

íåé ýíåðãèè èîíîâ ãðóïïû IIa . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 60

3.1. Ñðàâíåíèå ñêîðîñòåé ñïîíòàííûõ è òåðìîèíäóöèðîâàííûõ ïå�

ðåõîäîâ . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 60

3.2. Ïîëíîå óøèðåíèå âûñîêîâîçáóæäåííûõ óðîâíåé . . . . . . . . . 74

3.2.1. Àïïðîêñèìàöèè äëÿ åñòåñòâåííîãî âðåìåíè æèçíè âû�

ñîêîâîçáóæäåííîãî óðîâíÿ . . . . . . . . . . . . . . . . . 75



3

3.2.2. Îòíîñèòåëüíûå ñêîðîñòè òåðìîèíäóöèðîâàííûõ ðàñïà�

äîâ è âîçáóæäåíèé ðèäáåðãîâñêèõ ñîñòîÿíèé . . . . . . 77

3.2.3. Èîíèçàöèîííîå óøèðåíèå ðèäáåðãîâñêèõ óðîâíåé òåï�

ëîâûì èçëó÷åíèåì . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 82

3.2.4. Ïîëíàÿ øèðèíà ðèäáåðãîâñêîãî óðîâíÿ . . . . . . . . . 87

3.3. Òåðìîèíäóöèðîâàííûé ñäâèã ðèäáåðãîâñêèõ óðîâíåé ýíåðãèè . 88

3.4. Âûâîäû ê òðåòüåé ãëàâå . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 98

Çàêëþ÷åíèå . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 99

Ñïèñîê ëèòåðàòóðû . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . . 101



4

Ñïèñîê îñíîâíûõ îáîçíà÷åíèé è àááðåâèàòóð

ÌÊÄ � ìåòîä êâàíòîâîãî äåôåêòà

ÌÏÔ � ìîäåëüíûé ïîòåíöèàë Ôüþñà

αs
nl � ñêàëÿðíàÿ ÷àñòü äèïîëüíîé äèíàìè÷åñêîé ïîëÿðèçóå�

ìîñòè

gl(E; r, r
′) � ðàäèàëüíàÿ ôóíêöèÿ Ãðèíà îïòè÷åñêîãî ýëåêòðîíà â

ïîäïðîñòðàíñòâå îðáèòàëüíîãî ïàðàìåòðà l

n, νnl � ãëàâíîå êâàíòîâîå ÷èñëî, ýôôåêòèâíîå ãëàâíîå êâàí�

òîâîå ÷èñëî

l, λ � îðáèòàëüíûé ìîìåíò, ýôôåêòèâíûé îðáèòàëüíûé ìî�

ìåíò

µnl � êâàíòîâûé äåôåêò

Γnl � ïîëíàÿ øèðèíà óðîâíÿ

τnl � ïîëíîå âðåìÿ æèçíè óðîâíÿ

εnl � òåïëîâîé øòàðêîâñêèé ñäâèã óðîâíÿ

ΓBBR
nl � òåïëîâîå óøèðåíèå óðîâíÿ

×èñëåííûå çíà÷åíèÿ îñíîâíûõ ôèçè÷åñêèõ êîíñòàíò, èñïîëüçîâàí�

íûõ â äèññåðòàöèè

α = 1/137.036 � ïîñòîÿííàÿ òîíêîé ñòðóêòóðû

Â äèññåðòàöèè èñïîëüçîâàíà àòîìíàÿ ñèñòåìà åäèíèö e = h̄ = m = 1

c = 137.036 � ñêîðîñòü ñâåòà â âàêóóìå

Ta = 315776K � àòîìíàÿ åäèíèöà òåìïåðàòóðû

k = 3.1668 · 10−6 àò.åä./K � ïîñòîÿííàÿ Áîëüöìàíà
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Ââåäåíèå

Àêòóàëüíîñòü ðàáîòû. Â ïîñëåäíèå ãîäû ìíîãèå ìåæäóíàðîäíûå èñ�

ñëåäîâàòåëüñêèå ãðóïïû ïðîÿâëÿþò èíòåðåñ ê èçó÷åíèþ îïòè÷åñêèõ õàðàêòå�

ðèñòèê èîíîâ ãðóïï IIa è IIb. Àòîìû è èîíû ùåëî÷íîçåìåëüíûõ ýëåìåíòîâ

ÿâëÿþòñÿ ïîäõîäÿùèìè îáúåêòàìè äëÿ ñîçäàíèÿ íîâûõ ñòàíäàðòîâ ÷àñòîòû

è âðåìåíè, àêòèâíî èñïîëüçóþòñÿ â ýêñïåðèìåíòàõ ñ êâàíòîâûìè çàòâîðàìè,

à òàêæå èãðàþò áîëüøóþ ðîëü â àñòðîôèçè÷åñêèõ èññëåäîâàíèÿõ, à ñòðóêòó�

ðà ýíåðãåòè÷åñêîãî ñïåêòðà ùåëî÷íîçåìåëüíûõ èîíîâ ïîçâîëÿåò âûïîëíèòü

àíàëèòè÷åñêèé ðàñ÷åò îïòè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê è ïðîâåñòè îöåíêó âëèÿíèÿ

âíåøíèõ ïîëåé íà ýòè õàðàêòåðèñòèêè [1]-[5].

Êðîìå òîãî, ùåëî÷íîçåìåëüíûå èîíû äîñòàòî÷íî óäîáíû äëÿ òåîðåòè÷å�

ñêèõ èññëåäîâàíèé: èîíû ãðóïïû IIa ñîäåðæàò òîëüêî îäèí ýëåêòðîí íà âíåø�

íåé îáîëî÷êå, ÷òî ïîçâîëÿåò çíà÷èòåëüíî óïðîñòèòü ðàñ÷åòû è ïðèìåíÿòü äëÿ

âû÷èñëåíèé âîäîðîäîïîäîáíûå âîëíîâûå ôóíêöèè. Íàëè÷èå ìåòàñòàáèëüíûõ

D-óðîâíåé â ýíåðãåòè÷åñêîì ñïåêòðå èîíîâ Ca+, Sr+, Ba+ äàåò âîçìîæíîñòü

èñïîëüçîâàòü ýòè èîíû ïðè ñîçäàíèè íîâåéøèõ ñòàíäàðòîâ ÷àñòîòû-âðåìåíè

â èîííûõ ëîâóøêàõ.

Îñîáîå ìåñòî êàê â àòîìíîé ôèçèêå â öåëîì, òàê è â ýêñïåðèìåíòàõ

ñ ùåëî÷íîçåìåëüíûìè èîíàìè â ÷àñòíîñòè, çàíèìàþò èññëåäîâàíèÿ âûñîêî�

âîçáóæäåííûõ, ðèäáåðãîâñêèõ óðîâíåé, ÷òî îáóñëîâëåíî íåêîòîðûìè ïðèñó�

ùèìè èì ñïåöèôè÷åñêèìè ñâîéñòâàìè: âûñîêîé ÷óâñòâèòåëüíîñòüþ ê âíåø�

íèì ïîëÿì è áîëüøèìè àìïëèòóäàìè ïîëÿðèçàöèîííîãî âçàèìîäåéñòâèÿ ñ

îêðóæàþùèìè ÷àñòèöàìè. Áëàãîäàðÿ ýòèì ñâîéñòâàì ïîÿâëÿþòñÿ óíèêàëü�

íûå îñîáåííîñòè, îòñóòñòâóþùèå â ïðîöåññàõ âçàèìîäåéñòâèÿ íèçêîâîçáóæ�

äåííûõ ÷àñòèö - êâàíòîâàÿ ñïóòàííîñòü è äèïîëüíàÿ ðèäáåðãîâñêàÿ áëîêàäà,

ëàâèííîå òóøåíèå ðèäáåðãîâñêèõ ýëåêòðîíîâ. Êðîìå òîãî, âûñîêîâîçáóæäåí�

íûå ñîñòîÿíèÿ îáëàäàþò áîëüøèìè âðåìåíàìè æèçíè, ÷òî ñîçäàåò îïðåäåëåí�

íûå ïðåèìóùåñòâà ïî ñðàâíåíèþ ñ íèçêîâîçáóæäåííûìè ñîñòîÿíèÿìè.
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Â íàñòîÿùåå âðåìÿ ðàññìàòûâàåòñÿ íåñêîëüêî îñíîâíûõ íàïðàâëåíèé

ïðèìåíåíèÿ è èññëåäîâàíèÿ ðèäáåðãîâñêèõ àòîìîâ è èîíîâ, â òîì ÷èñëå èîíîâ

ùåëî÷íîçåìåëüíûõ ýëåìåíòîâ â âûñîêîâîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèÿõ:

1. Êîíñòðóèðîâàíèå êâàíòîâûõ ëîãè÷åñêèõ óñòðîéñòâ. Èäåÿ èñïîëüçîâà�

íèÿ ðèäáåðãîâñêèõ àòîìîâ è èîíîâ â êà÷åñòâå ìàòåðèàëà äëÿ ñîçäàíèÿ

êâàíòîâûõ ëîãè÷åñêèõ óñòðîéñòâ íå íîâà, îäíàêî ðåàëèçàöèÿ ýòîãî çà�

ìûñëà ñòàëà âîçìîæíîé òîëüêî ïîñëå ñîçäàíèÿ àòîìíûõ è èîííûõ ëîâó�

øåê, ïîçâîëÿþùèõ ìàíèïóëèðîâàòü îäèíî÷íûìè êâàíòîâûìè îáúåêòà�

ìè. Åùå â 1985 ãîäó Ä. Äîé÷ [6] ïðåäñêàçàë îãðîìíûå ïðåèìóùåñòâà â

ìîùíîñòè è áûñòðîäåéñòâèè êâàíòîâîãî êîìïüþòåðà íàä êëàññè÷åñêîé

ÝÂÌ, íî ïðåäëàãàåìûå ìåõàíèçìû âñå åùå íå ïîçâîëÿþò ïîëó÷èòü íåîá�

õîäèìóþ òî÷íîñòü ïðè âûïîëíåíèè âû÷èñëèòåëüíûõ îïåðàöèé. Â ðå�

çóëüòàòå ìíîãî÷èñëåííûõ èññëåäîâàíèé áûëî ñôîðìóëèðîâàíî íåñêîëü�

êî âàðèàíòîâ ðåàëèçàöèè îñíîâíûõ ýëåìåíòîâ êâàíòîâîãî êîìïüþòåðà,

êóáèòîâ, ïðåäñòàâëÿþùèõ ñîáîé ôèçè÷åñêèå íîñèòåëè êâàíòîâûõ ñîñòî�

ÿíèé: ôàçîâûå ïåðåõîäû â ñâåðïðîâîäíèêàõ, âêëþ÷åíèÿ àòîì-ïîëîñòü â

êðèñòàëëàõ, àòîìíûå ñïèíû â ìàêðîìîëåêóëàõ, àòîìû â îïòè÷åñêîé ëî�

âóøêå [7], [8],[9] èîíû â èîííîé ëîâóøêå[10], [11],[12], [13]. Ïðèìåíèòåëü�

íî ê äàííîé ðàáîòå, ðàññìîòðèì ïîñëåäíèé è ïðåäïîñëåäíèé ìåõàíèç�

ìû ðåàëèçàöèè êóáèòîâ. Ââèäó óâåëè÷åíèÿ ãåîìåòðè÷åñêèõ ðàçìåðîâ

ðèäáåðãîâñêèõ àòîìîâ â n2 ðàç, ñóùåñòâåííî óâåëè÷èâàåòñÿ è ìåæàòîì�

íîå âçàèìîäåéñòâèå, ÷òî ïðèâîäèò ê ñìåùåíèþ ýíåðãåòè÷åñêèõ óðîâíåé.

Òàê, åñëè àíñàìáëü àòîìîâ íàõîäèòñÿ â ñðåäå, ãäå èñïóñêàþòñÿ ôîòîíû ñ

ôèêñèðîâàííîé ÷àñòîòîé, ïåðâûé àòîì ïîãëîòèò ýòîò ôîòîí, è åãî ýëåê�

òðîí çàéìåò îïðåäåëåííûé ðèäáåðãîâñêèé óðîâåíü, îäíàêî äëÿ äðóãèõ

àòîìîâ ýòîò óðîâåíü áóäåò çàáëîêèðîâàí ââèäó ýíåðãåòè÷åñêîãî ñìåùå�

íèÿ [14]. Òàêîå ÿâëåíèå íàçûâàåòñÿ äèïîëüíîé ðèäáåðãîâñêîé áëîêàäîé,

îíî ëåæèò â îñíîâå ðåàëèçàöèè êâàíòîâîãî âåíòèëÿ CNOT íà àòîìàõ
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èëè èîíàõ â îïòè÷åñêîé ëîâóøêå. Â ðàáîòàõ [11],[12], [13], [15] ýêñïåðè�

ìåíòû, îñóùåñòâëÿþùèå êâàíòîâîå êîäèðîâàíèå èíôîðìàöèè, ïðîâîäè�

ëèñü ñ èñïîëüçîâàíèåì èîíîâ ùåëî÷íîçåìåëüíûõ ýëåìåíòîâ Mg+, Ca+,

Sr+.

2. Ïðåöèçèîííîå èçìåðåíèå òåìïåðàòóðû âíóòðè èîííîé ëîâóøêè. Èî�

íû âòîðîé ãðóïïû ìîãóò áûòü èñïîëüçîâàíû è êàê âñïîìîãàòåëüíûå

êâàíòîâûå îáúåêòû ïðè êîíñòðóèðîâàíèè ñîâðåìåííîãî ñòàíäàðòà ÷à�

ñòîòû-âðåìåíè, à èìåííî äëÿ ïðåöèçèîííîãî èçìåðåíèÿ òåìïåðàòóðû

âíóòðè èîííîé ëîâóøêè(äëÿ ñîçäàíèÿ òàê íàçûâàåìîãî ¾ðèäáåðãîâñêî�

ãî òåðìîìåòðà¿). Â íàñòîÿùåå âðåìÿ îæèäàåìàÿ òî÷íîñòü èçìåðåíèÿ

÷àñòîòû ñòàíäàðòà íà èîíàõ Sr+ è Al+ â îïòè÷åñêèõ ëîâóøêàõ ñîñòàâ�

ëÿåò 10-18 ñ. Ïîäîáíàÿ òî÷íîñòü òðåáóåò ïîñëåäîâàòåëüíîãî ó÷åòà âñåõ

ïîãðåøíîñòåé, âíîñèìûõ êàê âíåøíèìè ïîëÿìè, òàê è ñàìîé óñòàíîâ�

êîé. Ñóùåñòâåííûé âêëàä â íåîïðåäåëåííîñòü èçìåðåíèé âíîñèò òåïëî�

âîå èçëó÷åíèå âíóòðè ëîâóøêè, òåìïåðàòóðó êîòîðîãî íåâîçìîæíî îïðå�

äåëèòü ñòàíäàðòíûìè ìåòîäàìè. Â ðàáîòå [16] ïðåäëàãàåòñÿ îöåíèâàòü

òåìïåðàòóðó òåïëîâîãî èçëó÷åíèÿ ïî øòàðêîâñêèì ñäâèãàì è óøèðåíè�

ÿì ýíåðãåòè÷åñêèõ óðîâíåé èîíîâ, íàõîäÿùèõñÿ â îïòè÷åñêîé ëîâóøêå.

Öåëåñîîáðàçíûì ïðåäñòàâëÿåòñÿ èñïîëüçîâàíèå èìåííî ðèäáåðãîâñêèõ

óðîâíåé ùåëî÷íîçåìåëüíûõ èîíîâ; ýòî ñâÿçàíî ñ âûñîêîé ÷óâñòâèòåëü�

íîñòüþ âûñîêîâîçáóæäåííûõ óðîâíåé ê âîçäåéñòâèþ âíåøíèõ ïîëåé.

Ïîñêîëüêó ùåëî÷íîçåìåëüíûå èîíû àêòèâíî ïðèìåíåíÿþòñÿ íà ýòàïå

ñèìïàòè÷åñêîãî îõëàæäåíèÿ êîíòðîëüíûõ èîíîâ â ëîâóøêàõ ïðè êîí�

ñòðóèðîâàíèè ñòàíäàðòîâ íà îñíîâå Sr+ è Al+, ïîçèöèîíèðóåìûõ êàê

íàèáîëåå ïåðñïåêòèâíûå è âûñîêîòî÷íûå ÷àñòîòíî-âðåìåííûå ñòàíäàð�

òû íîâîãî ïîêîëåíèÿ, âîñòðåáîâàíî èçìåðåíèå òåìïåðàòóðû èìåííî ñ

èñïîëüçîâàíèåì ýòèõ èîíîâ.
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3. Ñîçäàíèå ìàçåðîâ íà îñíîâå ïðîöåññîâ òóøåíèÿ ðèäáåðãîâñêèõ ýëåêòðî�

íîâ. Â ðàáîòàõ [17], [18] áûëî ïîêàçàíî, ÷òî ìàçåð ìîæåò áûòü ñêîí�

ñòðóèðîâàí íå òîëüêî íà îñíîâå ïðîöåññîâ âûíóæäåííîãî èçëó÷åíèÿ â

àòîìàõ, íî è ïðè èñïîëüçîâàíèè ñïîíòàííîãî èçëó÷åíèÿ êîãåðåíòíûõ

èçëó÷àòåëåé. Ñâåðõèçëó÷åíèå, âîçíèêàþùåå â ðåçóëüòàòå îäíîâðåìåí�

íîãî ñïîíòàííîãî ðàñïàäà ñîñòîÿíèé ñèíõðîíèçèðîâàííûõ èçëó÷àòåëåé

ñ ãåíåðàöèåé êîãåðåíòíîé êîìïîíåíòû èçëó÷åíèÿ áûëî ïðåäñêàçàíî è

òåîðåòè÷åñêè îáîñíîâàíî Ð. Ã. Äèêêå â 1954 ã. [19], îäíàêî îáíàðóæèòü

èçëó÷åíèå ýêñïåðèìåíòàëüíî óäàëîñü ëèøü â 1974 ã., ïîñëå ñîçäàíèÿ

ëàçåðà. Èçëó÷åíèå Äèêêå èíäóöèðóåòñÿ ñàìîïðîèçâîëüíûìè êîðåëëÿ�

öèÿìè ìåæäó èçëó÷àþùèìè àòîìàìè èëè èîíàìè, óñëîâèÿìè âîçíèêíî�

âåíèÿ êîòîðûõ ÿâëÿþòñÿ äîìèíèðîâàíèå êîëëåêòèâíûõ ïðîöåññîâ íàä

ñïîíòàííûìè, à òàêæå ñèëüíîå âçàèìîäåéñòâèå ìåæäó ÷àñòèöàìè. Îä�

íèì èç ñïîñîáîâ ãåíåðàöèè ñâåðõèçëó÷åíèÿ â ìèêðîâîëíîâîì äèàïàçîíå

ÿâëÿåòñÿ ñîçäàíèå àêòèâíîé ñðåäû èç ðèäáåðãîâñêèõ ñèëüíî âçàèìîäåé�

ñòâóþùèõ îáúåêòîâ. Ââèäó òîãî, ÷òî ðèäáåðãîâñêèå ñîñòîÿíèÿ õàðàê�

òåðèçóþòñÿ áîëüøèìè ãëàâíûìè êâàíòîâûìè ÷èñëàìè n ≫ 1 è, êàê

ñëåäñòâèå, ãåîìåòðè÷åñêèå ðàçìåðû ðèäáåðãîâñêèõ àòîìîâ è èîíîâ âå�

ëèêè ïî ñðàâíåíèþ ñ ÷àñòèöàìè â íèçêîâîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèÿõ, à

âàí-äåð-âààëüñîâî âçàèìîäåéñòâèå ïðîïîðöèîíàëüíî n11R−6 [20], ãäå R�

ìåæàòîìíîå ðàññòîÿíèå, ñâÿçü ðèäáåðãîâñêèõ îáúåêòîâ ñèëüíà äàæå â

ðàçðåæåííîé ñðåäå. Äëèòåëüíûå âðåìåíà æèçíè âûñîêîâîçáóæäåííûõ

ñîñòîÿíèé ñïîñîáñòâóþò áîëåå áûñòðîìó ïðîòåêàíèþ êîëëåêòèâíûõ ïðî�

öåññîâ ïî ñðàâíåíèþ ñî ñïîíòàííûìè ïðîöåññàìè â îòäåëüíûõ àòîìàõ.

Èñïîëüçîâàíèå ðèäáåðãîâñêèõ àòîìîâ â êà÷åñòâå ñðåäû äëÿ ìàçåðîâ ìî�

æåò áûòü âîñòðåáîâàíî äëÿ äåòåêòèðîâàíèÿ èçëó÷åíèÿ ìèêðîîáúåêòîâ ñ

ðàçìåðàìè, íå ïðåâûøàþùèìè õàðàêòåðíûõ àòîìíûõ äëèí âîëí. Êðîìå

òîãî, âîçäåéñòâèå òåïëîâîãî ïîëÿ íà èçëó÷àþùóþ ñèñòåìó ïðè îïðåäå�

ëåííûõ óñëîâèÿõ ïðèâîäèò ê óâåëè÷åíèþ èíòåíñèâíîñòè ñâåðõèçëó÷å�
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íèÿ, ÷òî ìîæåò áûòü èñïîëüçîâàíî äëÿ êîíñòðóèðîâàíèÿ óñèëèòåëÿ èç�

ëó÷åíèÿ ÷åðíîãî òåëà. Äîïîëíèòåëüíîå óñèëåíèå ñâåðõèçëó÷åíèÿ ìîæåò

áûòü ïîëó÷åíî ïðè çàìåíå íåéòðàëüíûõ àòîìîâ èîíàìè âñëåäñòâèå óñè�

ëåíèÿ âçàèìîäåéñòâèÿ ìåæäó ÷àñòèöàìè � â ðàáîòå [21] èññëåäîâàíèå

ñâåðõèçëó÷åíèÿ ïðîâîäèëîñü íà îäíîêðàòíûõ èîíàõ áàðèÿ â ìèêðîëî�

âóøêå.

4. Èññëåäîâàíèå õèìè÷åñêîãî ñîñòàâà êîñìè÷åñêèõ îáúåêòîâ.

Îïòè÷åñêèå ñâîéñòâà îäíîêðàòíî èîíèçèðîâàííûõ áåðèëëèÿ, ñòðîíöèÿ,

áàðèÿ ïðèâëåêàþò âíèìàíèå èññëåäîâàòåëåé àñòðîôèçè÷åñêîé è ëàáîðà�

òîðíîé ïëàçìû, ïîñêîëüêó ýòè ñâîéñòâà ïîçâîëÿþò ïîëó÷èòü èíôîðìà�

öèþ î ðàçíîîáðàçíûõ õàðàêòåðèñòèêàõ çâåçä ñîëíå÷íîãî òèïà, à òàêæå

çâåçä A-,B- è S-êëàññîâ. Âîçìîæíîñòü îòäåëèòü ñòîëêíîâèòåëüíîå óøè�

ðåíèå óðîâíåé èîíîâ îò òåïëîâîãî óøèðåíèÿ ÿâëÿåòñÿ íåîòúåìëåìîé

÷àñòüþ ýêñïåðèìåíòîâ ïî ìîäåëèðîâàíèþ õðîìîñôåð, èññëåäîâàíèþ õè�

ìè÷åñêîãî ñîñòàâà è ìîäåëèðîâàíèþ ýâîëþöèè çâåçä [22],[23].

5. Ìîäåëèðîâàíèå êâàíòîâûõ ïðîöåññîâ â àòîìàõ è èîíàõ.

Ïîñêîëüêó àòîìû è èîíû ñ îäíèì âàëåíòíûì ýëåêòðîíîì â ðèäáåðãîâ�

ñêîì ñîñòîÿíèè ñ õîðîøåé òî÷íîñòüþ ìîæíî ðàññìàòðèâàòü êàê âîäî�

ðîäîïîäîáíûå îáúåêòû è íå ââîäèòü â ðàññìîòðåíèå ìíîãî÷àñòè÷íûå

ýôôåêòû, õàðàêòåðíûå äëÿ îïèñàíèÿ íèçêèõ ýíåðãåòè÷åñêèõ óðîâíåé,

â íåêîòîðûõ ñëó÷àÿõ óäàåòñÿ ïîëó÷èòü àíàëèòè÷åñêèå âûðàæåíèÿ è

ïðîñòûå îöåíêè äëÿ îïòè÷åñêèõ ñâîéñòâ âûñîêîâîçáóæäåííûõ óðîâíåé,

ïðîèçâåñòè êà÷åñòâåííóþ îöåíêó âíóòðèàòîìíûõ ïðîöåññîâ, à òàêæå

ðàçâèòü è äîïîëíèòü ñóùåñòâóþùèå ìåòîäû ìîäåëèðîâàíèÿ àòîìíûõ

è ìåæàòîìíûõ âçàèìîäåéñòâèé; â äàííîé ðàáîòå ïðè èññëåäîâàíèè òåð�

ìîèíäóöèðîâàííîãî êîìïëåêñíîãî øòàðêîâñêîãî ñäâèãà ðèäáåðãîâñêèõ

óðîâíåé âûÿâëåíû ïðåäåëû ïðèìåíèìîñòè ìîäåëüíîãî ïîòåíöèàëà Ôüþ�
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ñà.

Òàêèì îáðàçîì, îïòè÷åñêèå õàðàêòåðèñòèêè ùåëî÷íîçåìåëüíûõ èîíîâ

ìîãóò áûòü âîñòðåáîâàíû ïðè èçó÷åíèè øèðîêîãî ñïåêòðà ïðîöåññîâ àòîì�

íîé ôèçèêè, êâàíòîâîé ôèçèêè è àñòðîôèçèêè, ïîýòîìó íåîáõîäèìî íå òîëü�

êî ïîäîáðàòü íàèáîëåå äîñòîâåðíûå ìåòîäû ðàñ÷åòîâ ýòèõ õàðàêòåðèñòèê è

îöåíèòü èõ òî÷íîñòü, íî è ïîëó÷èòü ïðîñòûå îöåíî÷íûå çàâèñèìîñòè, ïîçâîëÿ�

þùèå âûáðàòü íàèáîëåå ïîäõîäÿùèé èîí è ñîîòâåòñòâóþùèé ýíåðãåòè÷åñêèé

óðîâåíü äëÿ ýêñïåðèìåíòà.

Öåëü äèññåðòàöèîííîé ðàáîòû � òåîðåòè÷åñêîå èññëåäîâàíèå âëèÿ�

íèÿ òåïëîâîãî èçëó÷åíèÿ íà îïòè÷åñêèå ñâîéñòâà èîíîâ ãðóïïû IIa ïåðèîäè÷å�

ñêîé ñèñòåìû ýëåìåíòîâ; ÷èñëåííûå ðàñ÷åòû è ïîñòðîåíèå àñèìïòîòè÷åñêèõ

ôîðìóë äëÿ äîñòîâåðíûõ îöåíîê ñïîíòàííûõ øèðèí è òåðìîèíäóöèðîâàííûõ

ñäâèãîâ è óøèðåíèé ðèäáåðãîâñêèõ óðîâíåé ýíåðãèè èîíîâ. Äëÿ äîñòèæåíèÿ

ïîñòàâëåííîé öåëè ïðîâåäåíû ñëåäóþùèå èññëåäîâàíèÿ:

1. Âûïîëíåíî ñðàâíåíèå ýôôåêòèâíîñòè ìåòîäîâ êâàíòîâîãî äåôåêòà (ÌÊÄ)

è ìîäåëüíîãî ïîòåíöèàëà Ôüþñà (ÌÏÔ) â ðàñ÷åòàõ îäíîýëåêòðîííûõ

àìïëèòóä ðàäèàöèîííûõ ïåðåõîäîâ.

2. Âûÿâëåíî íàðóøåíèå ïðàâèëà Òîìàñà-Ðàéõå-Êóíà [24] â ðàñ÷åòàõ ñóìì

ñèë îñöèëëÿòîðîâ îäíîýëåêòðîííûõ ðàäèàöèîííûõ ïåðåõîäîâ, ïðèâîäÿ�

ùåå ê íåêîððåêòíîñòè îöåíîê êîëè÷åñòâåííûõ õàðàêòåðèñòèê òåðìîèí�

äóöèðîâàííûõ ïðîöåññîâ â ôîðìàëèçìå ÌÏÔ, îïðåäåëåíû îáëàñòè ýê�

âèâàëåíòíîñòè è ãðàíèöû ïðèìåíèìîñòè ÌÊÄ è ÌÏÔ.

3. Ïðîâåäåíû ÷èñëåííûå ðàñ÷åòû åñòåñòâåííûõ âðåìåí æèçíè, à òàêæå

òåðìîèíäóöèðîâàííûõ ñäâèãà è óøèðåíèÿ äëÿ óðîâíåé ùåëî÷íîçåìåëü�

íûõ èîíîâ â øèðîêîì äèàïàçîíå ãëàâíûõ êâàíòîâûõ ÷èñåë n ïðè òåì�

ïåðàòóðå òåïëîâîãî èçëó÷åíèÿ T = 100− 2000 K.
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4. Ïîñòðîåíû ïðîñòûå àïïðîêñèìàöèîííûå ôîðìóëû äëÿ îïðåäåëåíèÿ åñòå�

ñòâåííûõ øèðèí óðîâíåé ùåëî÷íîçåìåëüíûõ èîíîâ, îïðåäåëåíà çàâèñè�

ìîñòü âðåìåíè æèçíè óðîâíåé èîíîâ îò ãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà n,

îðáèòàëüíîãî ìîìåíòà l, òåìïåðàòóðû îêðóæàþùåé ñðåäû T .

Íàó÷íàÿ íîâèçíà. Â äèññåðòàöèîííîé ðàáîòå è ïóáëèêàöèÿõ ïî òåìå

äèññåðòàöèè âïåðâûå ïðåäñòàâëåíû ðàñ÷åòû âðåìåí æèçíè, òåðìîèíäóöèðî�

âàííûõ ñäâèãîâ è óøèðåíèé äëÿ áîëüøîãî ÷èñëà âîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé,

â òîì ÷èñëå ðèäáåðãîâñêèõ, èîíîâ ãðóïïû IIa; äëÿ âñåõ îïòè÷åñêèõ õàðàê�

òåðèñòèê âûÿâëåíû è ïîñòðîåíû ïðîñòûå àïïðîêñèìàöèîííûå çàâèñèìîñòè

ñâîéñòâ îò ãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà è òåìïåðàòóðû, ïðåäëîæåí ïðîñòîé

ñïîñîá îöåíêè âêëàäîâ ïðîöåññîâ èîíèçàöèè â øòàðêîâñêèé ñäâèã è óøèðå�

íèå.

Â ïðîöåññå èññëåäîâàíèÿ âûÿâëåíû ïðåäåëû ïðèìåíèìîñòè ìåòîäà êâàí�

òîâîãî äåôåêòà è ìåòîäà ìîäåëüíîãî ïîòåíöèàëà Ôüþñà äëÿ ðàñ÷åòà îïòè÷å�

ñêèõ ñâîéñòâ ýíåðãåòè÷åñêèõ ñîñòîÿíèé.

Ïðàêòè÷åñêàÿ çíà÷èìîñòü. Ðåçóëüòàòû, ïîëó÷åííûå â ðàáîòå, ïðåä�

ñòàâëÿþò èíòåðåñ äëÿ ýêñïåðèìåíòîâ, ïðè ïðîâåäåíèè êîòîðûõ íóæíà îäíî�

âðåìåííàÿ îöåíêà îïòè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê áîëüøîãî êîëè÷åñòâà óðîâíåé,

íàïðèìåð, ïðè âûáîðå âñïîìîãàòåëüíûõ îáúåêòîâ, â ÷àñòíîñòè, äëÿ ïîñòðî�

åíèÿ ñòàíäàðòà ÷àñòîòû-âðåìåíè íà èîíàõ â ëîâóøêàõ, ïðåöèçèîííûõ èçìå�

ðåíèé ñëàáûõ îñòàòî÷íûõ ïîëåé ïðè êîíñòðóèðîâàíèè ìàçåðîâ â ñðåäå ðèä�

áåðãîâñêèõ èîíîâ. Îöåíêà âðåìåíè æèçíè è òåðìîèíäóöèðîâàííûõ ýôôåêòîâ

ìîæåò áûòü ïîëåçíà ïðè âûáîðå íàèáîëåå äîëãîæèâóùèõ, íî ïðè ýòîì íàèìå�

íåå ïîäâåðæåííûõ âëèÿíèþ âíåøíèõ ïîëåé ñîñòîÿíèé, íàïðèìåð, â ïðîöåññå

ïðîåêòèðîâàíèÿ êâàíòîâûõ ëîãè÷åñêèõ óñòðîéñòâ.

Èññëåäîâàíèå ðèäáåðãîâñêèõ ñîñòîÿíèé, íå çàòðóäíåííîå ðåøåíèåì ìíî�

ãî÷àñòè÷íûõ çàäà÷, ñïîñîáñòâóåò óñîâåðøåíñòâîâàíèþ ìîäåëåé âíóòðèàòîì�

íûõ ïîòåíöèàëîâ è ìåæàòîìíûõ âçàèìîäåéñòâèé.
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Íà çàùèòó âûíîñÿòñÿ ñëåäóþùèå îñíîâíûå ðåçóëüòàòû è ïîëî�

æåíèÿ:

1. Îïðåäåëåíèå ãðàíèö ïðèìåíèìîñòè ìîäåëüíîãî ïîòåíöèàëà Ôüþñà â

ðàñ÷åòàõ ñïîíòàííûõ è òåðìîèíäóöèðîâàííûõ ðàäèàöèîííûõ ïåðåõîäîâ

â èîíàõ ùåëî÷íîçåìåëüíûõ ýëåìåíòîâ.

2. Çàâèñèìîñòü ðåçóëüòàòîâ ðàñ÷åòà ñóìì ñèë îñöèëëÿòîðîâ îò ïàðàìåòðîâ

ìîäåëüíîãî ïîòåíöèàëà Ôüþñà.

3. Èñïîëüçîâàíèå ïðàâèëà ñóììèðîâàíèÿ ñèë îñöèëëÿòîðîâ äëÿ îöåíêè

âêëàäà ñîñòîÿíèé êîíòèíóóìà â øòàðêîâñêèå ñäâèã è óøèðåíèå âûñîêî�

âîçáóæäåííûõ ýíåðãåòè÷åñêèõ óðîâíåé.

4. Àñèìïòîòè÷åñêèå ôîðìóëû äëÿ äîñòîâåðíîé îöåíêè ñêîðîñòåé òåðìîèí�

äóöèðîâàííûõ ïåðåõîäîâ èç ðèäáåðãîâñêèõ ñîñòîÿíèé èîíîâ ùåëî÷íîçå�

ìåëüíûõ ýëåìåíòîâ.

5. Àñèìïòîòè÷åñêèå àïïðîêñèìàöèè äëÿ òåðìîèíäóöèðîâàííûõ ýíåðãåòè�

÷åñêèõ ñäâèãîâ.

Àïðîáàöèÿ ðàáîòû.

Îñíîâíûå ðåçóëüòàòû äèññåðòàöèè äîêëàäûâàëèñü íà ñëåäóþùèõ êîíôå�

ðåíöèÿõ:

1. ICOM 2012. The 3d Int. Conf. On the Physics of Optical Materials and

Devices. Belgrade, Serbia.

2. 6-é Ìåæäóíàðîäíûé ñèìïîçèóì ¾Ìåòðîëîãèÿ âðåìåíè è ïðîñòðàíñòâà¿.

Ðîññèÿ, Ìåíäåëååâî, 17-19 ñåíòÿáðÿ 2012.

3. ICONO/LAT , June 18-22, 2013, Russia, Moscow.

4. 11th International Colloquium on Atomic Spectra and Oscillator Strengths

for Astrophysical and Laboratory Plasma, August 5-9, 2013, Mons Belgium.
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5. XX Êîíôåðåíöèÿ ïî ôóíäàìåíòàëüíîé àòîìíîé ñïåêòðîñêîïèè (ÔÀÑ�

XX), 23 � 27 ñåíòÿáðÿ, 2013, Ðîññèÿ, Âîðîíåæ.

6. Ñîâåùàíèå ïî ïðåöèçèîííîé ôèçèêå è ôóíäàìåíòàëüíûì ôèçè÷åñêèì

êîíñòàíòàì, 7-11 îêòÿáðÿ 2013, Ñàíêò-Ïåòåðáóðã, Ïóëêîâî.

7. 6th Conference on Elementary Processes in Atomic Systems � CEPAS 2014,

Bratislava, Slovakia.

8. IFCS-EFTF Joint Conference of the IEEE International Frequency Control

Symposium and European Frequency and Time Forum, April 12-16, 2015,

USA, Denver, Colorado.

Ïóáëèêàöèè.

Ìàòåðèàëû äèññåðòàöèè îïóáëèêîâàíû â 14 ïå÷àòíûõ ðàáîòàõ, èç íèõ 5

ñòàòåé â ðåöåíçèðóåìûõ æóðíàëàõ [25],[26],[27],[28],[29] è 9 òåçèñîâ äîêëàäîâ

[30]-[38].

Ëè÷íûé âêëàä àâòîðà.

Îïðåäåëåíèå îñíîâíîé êîíöåïöèè, öåëåé è çàäà÷ èññëåäîâàíèÿ îñóùåñòâ�

ëÿëîñü íàó÷íûì ðóêîâîäèòåëåì Îâñÿííèêîâûì Â. Ä. Àíàëèç ìåòîäîâ è èíòåð�

ïðåòàöèÿ ðåçóëüòàòîâ ïðîâåäåíû àâòîðîì ñîâìåñòíî ñ íàó÷íûì ðóêîâîäèòå�

ëåì. Ïðàêòè÷åñêè âñå ïðåäñòàâëåííûå â äèññåðòàöèè ðåçóëüòàòû ÷èñëåííûõ

ðàñ÷åòîâ è àëãîðèòìû èõ ðåàëèçàöèè ïîëó÷åíû ëè÷íî àâòîðîì íåçàâèñèìî

îò ñîàâòîðîâ ïóáëèêàöèé. Ïîäãîòîâêà ê ïóáëèêàöèè ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ

ïðîâîäèëàñü ñîâìåñòíî ñ ñîàâòîðàìè, ïðè÷åì âêëàä äèññåðòàíòà áûë ñóùå�

ñòâåííûì. Ñîäåðæàíèå äèññåðòàöèè îòðàæàåò ïåðñîíàëüíûé âêëàä àâòîðà â

îïóáëèêîâàííûå ðàáîòû.

Ñòðóêòóðà è îáúåì äèññåðòàöèè.

Äèññåðòàöèÿ ñîñòîèò èç ââåäåíèÿ, 3 ãëàâ, çàêëþ÷åíèÿ, áèáëèîãðàôèè è

ïðèëîæåíèé. Îáùèé îáúåì äèññåðòàöèè 111 ñòðàíèö, èç íèõ 22 òàáëèöû, 4

ðèñóíêà. Áèáëèîãðàôèÿ âêëþ÷àåò 96 íàèìåíîâàíèé.
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Â ïåðâîé ãëàâå ââåäåíû îñíîâíûå îïòè÷åñêèå õàðàêòåðèñòèêè ýíåðãåòè�

÷åñêèõ ñîñòîÿíèé èîíîâ, èññëåäîâàíî âëèÿíèå òåïëîâîãî èçëó÷åíèÿ íà àòîì�

íûå è èîííûå ýíåðãåòè÷åñêèå óðîâíè.

Âî âòîðîé ãëàâå èññëåäîâàíû ìåòîäû ìîäåëèðîâàíèÿ àòîìíîãî ïîòåíöè�

àëà, êîòîðûå ïîçâîëÿþò ïîëó÷èòü àíàëèòè÷åñêèå âûðàæåíèÿ äëÿ ðàäèàëü�

íûõ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ äèñêðåòíî-äèñêðåòíûõ è äèñêðåòíî-íåïðåðûâíûõ

ðàäèàöèîííûõ ïåðåõîäîâ; ñîîòâåòñòâóþùèå àíàëèòè÷åñêèå çàâèñèìîñòè íåîá�

õîäèìû äëÿ ðàñ÷åòîâ âñåõ îïòè÷åñêèõ ñâîéñòâ óðîâíåé, âûðàæàþùèõñÿ ÷åðåç

ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû.

Â òðåòüåé ãëàâå ïðåäñòàâëåíû íåïîñðåäñòâåííî ðàñ÷åòû îïòè÷åñêèõ ñâîéñòâ

ùåëî÷íîçåìåëüíûõ èîíîâ, ïîëó÷åíû àïïðîêñèìàöèîííûå çàâèñèìîñòè äëÿ õà�

ðàêòåðèñòèê ðèäáåðãîâñêèõ óðîâíåé.

Â Çàêëþ÷åíèè ñôîðìóëèðîâàíû îñíîâíûå ðåçóëüòàòû äèññåðòàöèè, à

òàêæå îáñóæäàåòñÿ ïðèìåíèìîñòü ïîëó÷åííûõ ÷èñëåííûõ äàííûõ è íàéäåí�

íûõ êà÷åñòâåííûõ çàêîíîìåðíîñòåé â äàëüíåéøèõ ïðàêòè÷åñêèõ è òåîðåòè÷å�

ñêèõ èññëåäîâàíèÿõ âçàèìîäåéñòâèÿ ðèäáåðãîâñêèõ îáúåêòîâ ñ ïîëåì òåïëî�

âîãî èçëó÷åíèÿ.
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Ãëàâà 1

Âëèÿíèå òåïëîâîãî èçëó÷åíèÿ íà âîçáóæäåííîå

ýíåðãåòè÷åñêîå ñîñòîÿíèå èîíà

Ïðè ïðîâåäåíèè âûñîêîòî÷íûõ ýêñïåðèìåíòîâ ñ àòîìàìè, ìîëåêóëàìè

è èîíàìè íåîáõîäèìî ó÷èòûâàòü âëèÿíèå òåïëîâîãî ïîëÿ íà ýíåðãåòè÷åñêèå

ñîñòîÿíèÿ, ïîñêîëüêó èçëó÷åíèå ÷åðíîãî òåëà ñóùåñòâåííî âëèÿåò íà âíóòðè�

àòîìíûå ïðîöåññû. Äàæå â óñòàíîâêå, ìàêñèìàëüíî èçîëèðîâàííîé îò âíåø�

íèõ ïîëåé, íå óäàåòñÿ èçáàâèòüñÿ îò âîçäåéñòâèÿ ðåëèêòîâîãî èçëó÷åíèÿ,

èìåþùåãî òåìïåðàòóðó 2, 72548 ± 0, 00057K. Â óñòàíîâêàõ, ó÷àñòâóþùèõ â

ñòàíäàðòèçàöèè ÷àñòîòû-âðåìåíè, íåîáõîäèìî ó÷èòûâàòü âñå íåîïðåäåëåííî�

ñòè, ïîðîæäàåìûå ïîëÿìè, íàâåäåííûìè ñàìîé óñòàíîâêîé, à òàêæå ãðàâè�

òàöèîííûì, òåïëîâûì ïîëÿìè, è ò.ä. Îòíîñèòåëüíûé âêëàä èíäóöèðîâàííîé

òåïëîâûì èçëó÷åíèåì íåîïðåäåëåííîñòè â îáùèé áþäæåò íåîïðåäåëåííîñòåé

÷àñòîòû ñòàíäàðòà äîñòàòî÷íî âåñîìûé (∼ 10−17 [39]), ïîýòîìó ó÷åò ðàäèà�

öèîííûõ ïðîöåññîâ, ïîðîæäàåìûõ òåïëîâûì èçëó÷åíèåì, äîëæåí áûòü êàê

ìîæíî áîëåå òî÷íûì.

Äëÿ âûñîêîâîçáóæäåííûõ óðîâíåé ýôôåêòû, èíäóöèðîâàííûå òåïëîâûì

èçëó÷åíèåì, ìîãóò áûòü âåñüìà ñóùåñòâåííû ââèäó âûñîêîé ÷óâñòâèòåëüíî�

ñòè ðèäáåðãîâñêèõ óðîâíåé ê âíåøíèì ïîëÿì, ïîýòîìó â ðÿäå èññëåäîâàíèé

ðèäáåðãîâñêèå ñîñòîÿíèÿ àòîìîâ è èîíîâ ïðåäëàãàåòñÿ èñïîëüçîâàòü êàê âû�

ñîêîòî÷íûå ñåíñîðû, ôèêñèðóþùèå òåïëîâîå ïîëå [16].

Ðàñ÷åòû èçìåíåíèé õàðàêòåðèñòèê ýíåðãåòè÷åñêèõ óðîâíåé â òåïëîâîì

ïîëå íåèíôîðìàòèâíû áåç äîñòîâåðíûõ äàííûõ î ñïîíòàííûõ ïðîöåññàõ â

àòîìàõ è èíàõ, òî åñòü ïðîöåññàõ, ïðîèñõîäÿùèõ áåç âîçäåéñòâèÿ âíåøíèõ

ïîëåé, îáóñëîâëåííûõ òîëüêî âíóòðåííåé ñòðóêòóðîé êâàíòîâîãî îáúåêòà è

çàêîíàìè êâàíòîâîé ìåõàíèêè. Â äèññåðòàöèîííîé ðàáîòå ïðåäñòàâëåíû ðàñ�

÷åòû òàêèõ õàðàêòåðèñòèê: åñòåñòâåííîé øèðèíû óðîâíÿ, ñêîðîñòåé ïåðåõî�
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äîâ ìåæäó ñîñòîÿíèÿìè ñ ôèêñèðîâàííûìè ãëàâíûìè êâàíòîâûìè ÷èñëàìè

n, n′, åñòåñòâåííîãî âðåìåíè æèçíè ýíåðãåòè÷åñêîãî ñîñòîÿíèÿ.

1.1. Åñòåñòâåííàÿ øèðèíà è âðåìÿ æèçíè

âîçáóæäåííîãî óðîâíÿ

Âàæíåéøèìè õàðàêòåðèñòèêàìè ýíåðãåòè÷åñêèõ ñîñòîÿíèé àòîìîâ è èîíîâ,

îïðåäåëÿåìûìè âåðîÿòíîñòÿìè ðàçðåøåííûõ ïåðåõîäîâ Pnn′ âî âñå ýíåðãåòè�

÷åñêè äîñòóïíûå ñîñòîÿíèÿ, ÿâëÿþòñÿ ñêîðîñòü ðàñïàäà ñâÿçàííîãî ñîñòîÿíèÿ

|nl⟩ Pnl =
∑
Pnn′, îïðåäåëÿþùàÿ øèðèíó óðîâíÿ Γnl = Pnl, è âðåìÿ æèçíè

óðîâíÿ τnl = 1/Γnl.

Ïîñêîëüêó ÷èñëî ÷àñòèö â âîçáóæäåííîì ñîñòîÿíèè èçìåíÿåòñÿ c òå÷å�

íèåì âðåìåíè ïî ýêñïîíåíöèàëüíîìó çàêîíó [40]:

N = N0e
−Γnlt, (1.1)

òî âðåìÿ æèçíè τnl, îáðàòíî ïðîïîðöèîíàëüíîå ïîëíîé âåðîÿòíîñòè ðàñïàäà

ñîñòîÿíèÿ, ìîæåò áûòü îïðåäåëåíî êàê âðåìÿ, çà êîòîðîå ÷èñëî ÷àñòèö, íàõî�

äÿùèõñÿ â ýòîì ñîñòîÿíèè, óìåíüøàåòñÿ â e ðàç. Â ñëó÷àå, êîãäà â âîçáóæäåí�

íîì ñîñòîÿíèè íàõîäèòñÿ îäíà ÷àñòèöà, âðåìÿ æèçíè ñîñòîÿíèÿ ïîêàçûâàåò,

çà êàêîå âðåìÿ âåðîÿòíîñòü íàõîæäåíèÿ â ýòîì ñîñòîÿíèè óìåíüøàåòñÿ â e

ðàç.

Ñóùåñòâóþò ýíåðãåòè÷åñêèå óðîâíè, äëÿ êîòîðûõ ñóììàðíàÿ âåðîÿò�

íîñòü ïåðåõîäà âî âñå âîçìîæíûå ñîñòÿíèÿ î÷åíü ìàëà, à âðåìÿ æèçíè î÷åíü

âåëèêî ïî àòîìíûì ìåðêàì. Òàêèå ñîñòîÿíèÿ ïðèíÿòî íàçûâàòü ìåòàñòàáèëü�

íûìè. Äîëãîæèâóùèå ìåòàñòàáèëüíûå óðîâíè øèðîêî ïðèìåíÿþòñÿ êàê ïðè

ñîçäàíèè ÷àñòîòíîãî ñòàíäàðòà, òàê è â óñòàíîâêàõ, îñóùåñòâëÿþùèõ êâàíòî�

âîå êîäèðîâàíèå èíôîðìàöèè [12], [13].

Âðåìÿ æèçíè ýíåðãåòè÷åñêîãî óðîâíÿ èññëåäóåòñÿ íå òîëüêî êàê õàðàê�

òåðèñòèêà, ïîçâîëÿþùàÿ âûáðàòü íàèáîëåå äîëãîæèâóùèé óðîâåíü, ïîäõîäÿ�
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ùèé äëÿ ýêñïåðèìåíòà, íî è êàê âåëè÷èíà, ñ ïîìîùüþ êîòîðîé ìîæíî îöåíèòü

âëèÿíèå âíåøíèõ ïîëåé íà ýíåðãåòè÷åñêîå ñîñòîÿíèå. Ñïîíòàííîå âðåìÿ æèç�

íè τ spnl òàêæå îïðåäåëÿåò åñòåñòâåííóþ øèðèíó óðîâíÿ Γsp
nl = 1/τ spnl � õàðàêòå�

ðèñòèêó, ïîêàçûâàþùóþ, ñ êàêîé òî÷íîñòüþ ìîæåò áûòü îïðåäåëåíà ýíåðãèÿ

ñîñòîÿíèÿ ñ ó÷åòîì ñïîíòàííûõ ïðîöåññîâ ðàñïàäà.

Ïîñêîëüêó âêëàä ìàãíèòíîãî äèïîëüíîãî è êâàäðóïîëüíîãî èçëó÷åíèé

ïðåíåáðåæèìî ìàë âî âñåõ èññëåäóåìûõ â äàííîé ðàáîòå ñëó÷àÿõ (èñêëþ÷å�

íèÿ ñîñòàâëÿþò ëèøü ìåòàñòàáèëüíûå ñîñòîÿíèÿ, îòäåëüíî íå èññëåäóåìûå

â ðàáîòå), áóäåì ðàññìàòðèâàòü íåîáõîäèìûå õàðêòåðèñòèêè óðîâíåé â ïðè�

áëèæåíèè ýëåêòðè÷åñêîãî äèïîëüíîãî èçëó÷åíèÿ. Â ýòîì ñëó÷àå åñòåñòâåííàÿ

øèðèíà óðîâíÿ ìîæåò áûòü îïðåäåëåíà ÷åðåç ñóììàðíóþ âåðîÿòíîñòü ïåðå�

õîäà â ñîñòîÿíèÿ ñ En′l′j′ < Enlj ñëåäóþùèì îáðàçîì [41]:

Γnl =
4

3c3

∑
n′, l′=l±1

ω3
nn′|Mnn′|2, (1.2)

ãäå ωnn′ = Enlj−En′l′j′ � ÷àñòîòà ðàäèàöèîííîãî ïåðåõîäà,Mnn′ = ⟨nlj|D|n′l′j′⟩ �

äèïîëüíûé ìàòðè÷íûé ýëåìåíò ðàçðåøåííîãî ðàäèàöèîííîãî ïåðåõîäà.

Äëÿ òîãî, ÷òîáû ïðåäñòàâèòü ìàòðè÷íûé ýëåìåíò, âõîäÿùèé â âûðàæå�

íèå (1.2) â àíàëèòè÷åñêîé ôîðìå, â äèññåðòàöèîííîé ðàáîòå èñïîëüçîâàíî îä�

íîýëåêòðîííîå ïðèáëèæåíèå, ïðèìåíèìîå ââèäó îòíîñèòåëüíî ïðîñòîé ñòðóê�

òóðû èîííûõ óðîâíåé ñ åäèíñòâåííûì îïòè÷åñêèì ýëåêòðîíîì íà âíåøíåé

îáîëî÷êå. Ïîñêîëüêó è ìåòîä êâàíòîâîãî äåôåêòà, è ìåòîä ìîäåëüíîãî ïîòåí�

öèàëà Ôüþñà ïîçâîëÿþò ôàêòîðèçîâàòü âîëíîâóþ ôóíêöèþ, êâàäðàò ìîäóëÿ

äèïîëüíîãî ìàòðè÷íîãî ýëåìåíòà ìîæåò áûòü ïðåäñòàâëåí ñëåäóþùèì îáðà�

çîì [26], [42]:

|Mnn′|2= |⟨n′l′j′|r|nlj⟩|2|⟨l′j′|n|lj⟩|2. (1.3)

Â íåêîòîðûõ ñëó÷àÿõ òîíêîé ñòðóêòóðîé îäíîýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé, à

ñëåäîâàòåëüíî, è çàâèñèìîñòüþ äèïîëüíîãî ìàòðè÷íîãî ýëåìåíòà îò ïîëíûõ

ìîìåíòîâ j, j′ ìîæíî ïðåíåáðå÷ü. Â ýòîì ñëó÷àå âûðàæåíèå äëÿ äèïëüíîãî
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ìàòðè÷íîãî ýëåìåíòà ìîæåò áûòü ôàêòîðèçîâàíà ñëåäóþùèì îáðàçîì:

|Mnn′|2= |⟨n′l′|r|nl⟩|2|⟨l′|n|l⟩|2. (1.4)

Ïðèìåíÿÿ òåîðåìó Âèãíåðà-Ýêêàðòà è èñïîëüçóÿ ñòàíäàðòíûå ìåòîäû òåî�

ðèè óãëîâîãî ìîìåíòà [43], äëÿ èíòåãðàëà ïî óãëîâûì ïåðåìåííûì ïîëó÷àåì

âûðàæåíèå:

|⟨l′|n|l⟩|2= 1

2l + 1
|⟨l′||n||l⟩|2, (1.5)

⟨|l′||n||l⟩ = δl−1,l′
√
l + δl+1,l′

√
l + 1. (1.6)

Òàêèì îáðàçîì, âûðàæåíèå (1.2) ïðèíèìàåò âèä:

Γnl =
4

3(2l + 1)c3

∑
n′,l′=l±1

l>ω
3
nn′|⟨n′l′|r|nl⟩|2, (1.7)

ãäå l> = (l + l′ + 1)/2 � áîëüøèé èç äâóõ îðáèòàëüíûõ ìîìåíòîâ l è l′.

Çàâèñèìîñòü (1.7) ïîëó÷åíà áåç ó÷åòà òîíêîãî ðàñùåïëåíèÿ è ïðèìåíè�

ìà äëÿ ðàñ÷åòà õàðàêòåðèñòèê îòíîñèòåëüíî ëåãêèõ èîíîâ ùåëî÷íîçåìåëüíîé

ãðóïïû, îäíàêî äëÿ îïèñàíèÿ áîëåå ñëîæíûõ êâàíòîâûõ ñèñòåì, òàêèõ êàê

Ca+, Sr+, Ba+, âûðàæåíèå ñëåäóåò îáîáùèòü ñëåäóþùèì îáðàçîì [43]:

|Mnn′|2= l>(2j
′ + 1)

1 l l′

S j j′


2

|⟨n′l′j′|r|nlj⟩|2, (1.8)

ãäå êâàíòîâîå ÷èñëî S� ïîëíûé ñïèí.

1.2. Òåïëîâîé ñäâèã è óøèðåíèå óðîâíÿ

Âçàèìîäåéñòâèå ðàâíîâåñíîãî òåïëîâîãî èçëó÷åíèÿ ñ ýíåðãåòè÷åñêèì óðîâ�

íåì àòîìà èëè èîíà ïîðîæäàåò îäíîâðåìåííî äâà íåçàâèñèìûõ êâàíòîâûõ

ýôôåêòà:

• øòàðêîâñêèé ýíåðãåòè÷åñêèé ñäâèã óðîâíÿ, ïðèâîäÿùèé ê "ñìåùåíèþ

öåíòðà òÿæåñòè" ýíåðãåòè÷åñêîãî ñîñòîÿíèÿ è îòíîñèòåëüíîìó ñìåùå�

íèþ ïîäóðîâíåé òîíêîé ñòðóêòóðû;
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• øòàðêîâñêîå òåïëîâîå óøèðåíèå, óâåëè÷èâàþùåå ñóììàðíóþ âåðîÿò�

íîñòü ðàñïàäà â îñíîâíîì çà ñ÷åò ïåðåõîäîâ íà óðîâíè ñ áëèçêèìè ãëàâ�

íûìè êâàíòîâûìè ÷èñëàìè è ïðèâîäÿùåå ê ñîêðàùåíèþ îáùåãî âðåìå�

íè æèçíè ñîñòîÿíèÿ.

È ïåðâûé, è âòîðîé ïðîöåññû îïðåäåëÿþòñÿ ìàòðè÷íûìè ýëåìåíòàìè

äèñêðåòíî-äèñêðåòíûõ è äèñêðåòíî-íåïðåðûâíûõ ðàçðåøåííûõ ðàäèàöèîí�

íûõ ïåðåõîäîâ. Ïîäîáíûå ïåðåõîäû ìîãóò áûòü ðàçäåëåíû íà òðè òèïà ñ

ó÷åòîì ðàçëè÷èÿ â ôîðìå âçàèìîäåéñòâèÿ ñ ïåðåíîñ÷èêàìè ýëåêòðîìàãíèò�

íîãî ïîëÿ è èìåþùèìè îïðåäåëåííóþ àñèìïòîòèêó ïðè ðàçëè÷íûõ ãëàâíûõ

êâàíòîâûõ ÷èñëàõ n è òåìïåðàòóðå T :

• ïåðåõîäû â äèñêðåòíûå ñîñòîÿíèÿ ñ ýíåðãèåé En′l′ < Enl ñ èñïóñêàíèåì

ôîòîíà (ðàñïàäû);

• ïåðåõîäû â äèñêðåòíûå ñîñòîÿíèÿ ñ ýíåðãèåé En′l′ > Enl ñ ïîãëîùåíèåì

òåïëîâîãî ôîòîíà (âîçáóæäåíèÿ);

• ïåðåõîäû â ñîñòîÿíèÿ íåïðåðûâíîãî ñïåêòðà (èîíèçàöèÿ).

Â ôîðìàëèçìå êâàíòîâîé òåîðèè òåðìîèíäóöèðîâàííûå ñäâèã è óøèðå�

íèå ìîãóò áûòü îïèñàíû åäèíîîáðàçíî ñ ïîìîùüþ êîìïëåêñíîãî ýíåðãåòè÷å�

ñêîãî ñäâèãà:

∆E = Re(∆E) + i Im(∆E). (1.9)

Ïðåäñòàâèì âîëíîâóþ ôóíêöèþ êâàçèñòàöèîíàðíîãî ñîñòîÿíèÿ â âèäå [44]:

ψ = ψ0e
−i(E+∆E)t, (1.10)

òîãäà âåðîÿòíîñòü íàõîæäåíèÿ ÷àñòèöû â ýòîì ñîñòîÿíèè çàâèñèò îò âðåìåíè

ñëåäóþùèì îáðàçîì:

w = |ψ|2= |ψ0|2e2Im(∆E)t = w0e
2Im(∆E)t. (1.11)
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Äëÿ êâàçèñòàöèîíàðíûõ ñîñòîÿíèé [45] âûðàæåíèå (1.11) òîæäåñòâåííî

ðàâåíñòâó

w = w0e
−Γt, (1.12)

ãäå Γ � øèðèíà óðîâíÿ. Ñëåäîâàòåëüíî, øèðèíà óðîâíÿ è ìíèìàÿ ÷àñòü ýíåð�

ãåòè÷åñêîãî ñäâèãà ñâÿçàíû ñëåäóþùèì îáðàçîì:

Im∆E = −Γ

2
. (1.13)

Òåðìîèíäóöèðîâàííûå ñäâèãè è óøèðåíèÿ ðèäáåðãîâñêèõ óðîâíåé ñ ãëàâ�

íûìè êâàíòîâûìè ÷èñëàìè n < 2000 ìàëû ïî ñðàâíåíèþ ñ ýíåðãèÿìè ïåðå�

õîäîâ â ñîñòîÿíèÿ ñ n′ = n ± 1 âïëîòü äî òåìïåðàòóð T ≤ 3000 K. Ïîýòîìó

â ðàñ÷åòàõ òåðìîèíäóöèðîâàííûõ ïåðåõîäîâ ïðèìåíèìà òåîðèÿ âîçìóùåíèé

äëÿ íåâûðîæäåííûõ ñîñòîÿíèé [45],[46].

Ôîðìàëüíî, ðàâíîâåñíîå òåïëîâîå èçëó÷åíèå ñîäåðæèò ôîòîíû âñåâîç�

ìîæíûõ ýíåðãèé è, ñîîòâåòñòâåííî, ÷àñòîò, îäíàêî ñïåêòðàëüíîå ðàñïðåäåëå�

íèå êîíöåíòðàöèè ôîòîíîâ Np(ω, T ) ñóùåñòâåííî çàâèñèò îò òåìïåðàòóðû è,

ñîãëàñíî ôîðìóëå Ïëàíêà, îïðåäåëÿåòñÿ âûðàæåíèåì:

Np(ω, T ) =
ω2

π2c3(eω/kT − 1)
. (1.14)

Ñëåäîâàòåëüíî, ñïåêòðàëüíîå ðàñïðåäåëåíèå êâàäðàòà ýëåêòðè÷åñêîé íàïðÿ�

æåííîñòè âûãëÿäèò ñëåäóþùèì îáðàçîì:

F 2(ω, T ) =
8ω3

πc3(eω/kT − 1)
. (1.15)

Íàõîæäåíèåì ýêñòðåìóìà ôóíêöèè (1.15), ïîëó÷àåì, ÷òî ìàêñèìóì ñïåê�

òðàëüíîé ïëîòíîñòè êâàäàðàòà íàïðÿæåííîñòè äîñòèãàåòñÿ íà ÷àñòîòå ïåðå�

õîäà ωmax = 2.8214kT . Âêëàä âî âçàèìîäåéñòâèå òåïëîâîãî èçëó÷åíèÿ ñ ýíåð�

ãåòè÷åñêèì ñîñòîÿíèåì âíîñÿò ôîòîíû âñåõ âîçìîæíûõ ÷àñòîò, îäíàêî ïðàê�

òè÷åñêè âñå ôîòîíû ñîñðåäîòî÷åíû â äèàïàçîíå ÷àñòîò [ωmax

30 , 30ωmax], âíå

ýòîãî îòðåçêà íàõîäèòñÿ ëèøü ïðåíåáðåæèìî ìàëàÿ äîëÿ ýíåðãèè òåïëîâîãî

èçëó÷åíèÿ.
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Êîìïëåêñíûé øòàðêîâñêèé ñäâèã, èíäóöèðîâàííûé òåïëîâûì èçëó÷åíè�

åì, ìîæåò áûòü ïðåäñòàâëåí â âèäå [45],[47]:

∆Enl(T ) = −1

4

∞∫
0

αs
nlF

2(ω, T )dω, (1.16)

ãäå αs
nl � ñêàëÿðíàÿ ÷àñòü äèïîëüíîé äèíàìè÷åñêîé ïîëÿðèçóåìîñòè, êîòîðàÿ

ìîæåò áûòü ïðåäñòàâëåíà â âèäå

αs
nl(ω) =

1

3(2l + 1)

∑
l′=l±1

l>⟨nl|r′
[
gEnl+ω+i0
l′ (r′, r) + gEnl−ω+i0

l′ (r′, r)
]
r|nl⟩,

(1.17)

ãäå gEnl±ω+i0
l′ (r′, r) � ðàäèàëüíàÿ ÷àñòü ôóíêöèè Ãðèíà äëÿ êâàçèýíåðãåòè�

÷åñêèõ ñîòîÿíèé, êîòîðàÿ ìîæåò áûòü ïðåäñòàâëåíà â âèäå ñïåêòðàëüíîãî

ðàçëîæåíèÿ [45],[47]:

gEnl±ω+i0
l′ (r′, r) =

∑
n′

⟨r′|n′l′⟩⟨n′l′|r⟩×

×
[
P
(

1

En′l′ − Enl ∓ ω

)
+ iπδ(En′l′ − Enl ∓ ω)

]
+

∞∫
0

⟨r′|εl′⟩⟨εl′|r⟩
[
P
(

1

ε− Enl ∓ ω

)
+ iπδ (ε− Enl ∓ ω)

]
dε, (1.18)

ãäå P(x)� ñèìâîë èíòåãðàëà â ñìûñëå ãëàâíîãî çíà÷åíèÿ, δ(x)� äåëüòà-ôóíê�

öèÿ Äèðàêà.

Ïîñëå ïîäñòàíîâêè (1.15, 1.17, 1.18) â (1.16) ïîëó÷èì âûðàæåíèå äëÿ

êîìïëåêñíîãî øòàðêîâñêîãî ñäâèãà, â êîòîðîì ìîæíî áóäåò ÿâíî îòäåëèòü

äåéñòâèòåëüíóþ ÷àñòü îò ìíèìîé ÷àñòè:
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∆Enl(T ) = − 2

3(2l + 1)π2c3

∞∫
0

ω3

eω/kT − 1

∑
l′=l±1

l>⟨nl|r′(gEnl+ω+i0(r, r′)

+gEnl−ω+i0(r, r′))r|nl⟩dω = − 2

3(2l + 1)π2c3

∞∫
0

ω3

eω/kT − 1

∑
l′=l±1

l>⟨nl|r′×

×

(∑
n′

⟨r′|n′l′⟩⟨n′l′|r⟩
[
P
(

1

ωn′l′nl − ω

)
+ iπδ(ωnn′ − ω)+

P
(

1

ωnn′ + ω

)
+ iπδ(ωnn′ + ω)

]
+

∞∫
0

⟨r′|εl′⟩⟨εl′|r⟩× (1.19)

×
{
P
(

1

ε− Enl − ω

)
+ P

(
1

ε− Enl + ω

)
+ iπδ(ω − (ε− Enl))+

+iπδ(ω + (ε− Enl)} dε) r|nl⟩dω. (1.20)

Âûäåëèì äåéñòâèòåëüíóþ è ìíèìóþ ÷àñòè øòàðêîâñêîãî ñäâèãà è âû�

ïîëíèì ñîîòâåòñòâóþùèå ïðåîáðàçîâàíèÿ:

Re {∆Enl(T )} = − 2

3(2l + 1)π2c3

∑
l′=l±1

l>

∞∫
0

ω3

eω/kT − 1
×

×

∑
n′

|⟨n′l′|r|nl⟩|2
(
P
[

1

ωnn′ − ω

]
+ P

[
1

ωnn′ + ω

])
+

∞∫
0

|⟨εl′|r|nl⟩|2×

×
[
P
(

1

ε− Enl − ω

)
+ P

(
1

ε− Enl + ω

)]
dε

}
=

= − 2

3(2l + 1)π2c3

∑
l′=l±1

l>P
∞∫
0

ω3

eω/kT − 1

{∑
n′

2ωnn′|⟨n′l′|r|nl⟩|2

ω2
nn′ − ω2

+

+

∞∫
0

2(ε+ |Enl|)|⟨εl′|r|nl⟩|2

(ε+ |Enl|)2 − ω2
dε

 dω. (1.21)

Â ðàáîòå Ôàðëåÿ è Âèíãà [48] áûëî ïðåäëîæåíî óíèôèöèðîâàòü âû÷èñ�

ëåíèå èíòåãðàëà ïî ÷àñòîòå ñ ïîìîùüþ ôóíêöèè:

F (z) = −2zP
∞∫
0

x3dx

(x2 − z2)(ex − 1)
. (1.22)
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Ñ ó÷åòîì ðàâåíñòâà (1.22), ïðåîáðàçóåì (1.21) ê âèäó:

Re {∆Enl(T )} = − 2(kT )3

3πc3(2l + 1)

∑
l′=l±1

l>

{∑
n′

|⟨n′l′|r|nl⟩|2F
(ωnn′

kT

)
+

+

∞∫
0

|⟨εl′|r|nl⟩|2F
(
ε+ |Enl|
kT

) dε. (1.23)

Àíàëîãè÷íî, äëÿ ìíèìîé ÷àñòè ñäâèãà ïîëó÷àåì âûðàæåíèå:

Im {∆Enl(T )} = − 2

3c3(2l + 1)

∞∫
0

ω3

eω/kT − 1

∑
l′=l±1

l>⟨nl|r′
(∑

n′

⟨r′|n′l′⟩×

×⟨n′l′|r⟩ [δ(ωnn′ − ω) + δ(ωn′l′nl + ω)] +

+

∞∫
0

⟨r′|εl′⟩⟨εl′|r⟩ {δ(ω − (ε− Enl)) + δ(ω − (ε− Enl))} dε · r|nl⟩

 dω =

= − 2

3c3(2l + 1)

∑
l′=l±1

l>

{∑
n′

|ωnn′|3|⟨n′l′|r|nl⟩|2

eωnn′/kT − 1
+

+

∞∫
0

|⟨εl′|r|nl⟩|2(ε+ |Enl|)3

e(ε+|Enl|)/kT − 1
dε.

 (1.24)

Ïðåäñòàâèì êîìïëåêñíûé øòàðêîâñêèé ñäâèã â âèäå:

∆Enl(T ) = εBBR
nl (T )− i

ΓBBR
nl (T )

2
. (1.25)

Òîãäà, ñîãëàñíî (1.24, 1.21), òåðìîèíäóöèðîâàííûå ýíåðãåòè÷åñêèé ñäâèã ìî�

æåò áûòü îïðåäåëåí ñëåäóþùèì îáðàçîì:

εBBR
nl (T ) = − 2(kT )3

3πc3(2l + 1)

∑
l′=l±1

l>

{∑
n′

|⟨n′l′|r|nl⟩|2F
(ωnn′

kT

)
+

+

∞∫
0

|⟨εl′|r|nl⟩|2F
(
ε+ |Enl|
kT

)
dε

 , (1.26)
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à çíà÷åíèå òåïëîâîãî óøèðåíèÿ ìîæåò áûòü âûðàæåíî êàê

ΓBBR
nl (T ) =

4

3c3(2l + 1)

∑
l′=l±1

l>

{∑
n′

|ωnn′|3|⟨n′l′|r|nl⟩|2

eωnn′/kT − 1
+

+

∞∫
0

|⟨εl′|r|nl⟩|2(ε+ |Enl|)3

e(ε+|Enl|)/kT − 1
dε

 (1.27)

Òåðìîèíäóöèðîâàííûé ñäâèã εBBR
nl (T ) îïðåäåëÿåò ñìåùåíèå ïîëîæåíèÿ

ýíåðãåòè÷åñêîãî óðîâíÿ, à óøèðåíèå óðîâíÿ ΓBBR
nl (T ) îáóñëàâëèâàåò ñîêðàùå�

íèå åñòåñòâåííîãî âðåìåíè æèçíè τnl, ïðîèñõîäÿùåå çà ñ÷åò ðîñòà ñêîðîñòè

ðàñïàäà â ïîëå òåïëîâîãî èçëó÷åíèÿ.

Äëÿ òîãî, ÷òîáû âûÿâèòü àñèìïòîòè÷åñêèå çàâèñèìîñòè òåïëîâûõ ñäâè�

ãà è óøèðåíèÿ, à òàêæå ïîëíîãî âðåìåíè æèçíè âûñîêîâîçáóæäåííîãî óðîâíÿ

îò ãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà è òåìïåðàòóðû, íåîáõîäèìî âûïîëíèòü ðàñ÷å�

òû ýòèõ õàðàêòåðèñòèê äëÿ áîëüøîãî ÷èñëà óðîâíåé. Âûñîêîòî÷íûå ìåòîäû

ðàñ÷åòîâ, ïðèìåíÿåìûå äëÿ îïèñàíèÿ õàðàêòåðèñòèê íèçêîâîçáóæäåííûõ ñî�

ñòîÿíèé, íå ïîçâîëÿþò âûïîëíèòü ðàñ÷åò õàðàêòåðèñòèê áîëüøîãî ìàññèâà

óðîâíåé, òàê êàê â ôîðìàëèçìå ýòèõ ìåòîäîâ ðàäèàëüíûå ìàòðè÷íûå ýëåìåí�

òû íå ïðåäñòàâèìû àíàëèòè÷åñêè, â ñâÿçè ñ ýòèì öåëåñîîáðàçíî ðàññìîòðåòü

ïîëóýìïèðè÷åñêèå ìåòîäû, ñ ïîìîùüþ êîòîðûõ ìîæíî ïîëó÷èòü àíàëèòè÷å�

ñêèå âûðàæåíèÿ äëÿ ðàäèàëüíîé âîëíîâîé ôóíêöèè.

1.3. Âûâîäû ê ïåðâîé ãëàâå

Â ïåðâîé ãëàâå äàíî êðàòêîå îïèñàíèå âëèÿíèÿ òåïëîâîãî èçëó÷åíèÿ

íà âíóòðèàòîìíûå ïðîöåññû, ââåäåíû îñíîâíûå îïòè÷åñêèå õàðàêòåðèñòèêè,

ðàññ÷èòûâàåìûå è àíàëèçèðóåìûå â ðàáîòå � åñòåñòâåííîå âðåìÿ æèçíè, òåð�

ìîèíäóöèðîâàííûå ñäâèã è óøèðåíèå ýíåðãåòè÷åñêîãî ñîñòîÿíèÿ èîíà; âû�

ÿâëåíà ñïåöèôèêà îïèñàíèÿ ñâîéñòâ âûñîêîâîçáóæäåííûõ èîíîâ, ñôîðìóëè�

ðîâàíà çàäà÷à äàëüíåéøåãî èññëåäîâàíèÿ � ïîäáîð è àíàëèç ìîäåëèðóåìîãî

ïîòåíöèàëà àòîìà, ïîçâîëÿþùåãî ïîëó÷èòü àíàëèòè÷åñêèå âûðàæåíèÿ äëÿ
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ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ ïåðåõîäîâ è îïðåäåëÿåìûõ èìè îïòè÷åñêèõ ñâîéñòâ è

ïîñòðîèòü ïðîñòûå àñèìïòîòè÷åñêèå çàâèñèìîñòè îïòè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê

ðèäáåðãîâñêèõ óðîâíåé îò êâàíòîâûõ ÷èñåë óðîâíÿ è òåìïåðàòóðû èçëó÷å�

íèÿ.
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Ãëàâà 2

Ïîëóýìïèðè÷åñêèå ìåòîäû ÷èñëåííûõ ðàñ÷åòîâ

àìïëèòóä ðàäèàöèîííûõ ïåðåõîäîâ â èîíàõ

ãðóïïû IIa

Íàèáîëåå òî÷íîå îïèñàíèå îïòè÷åñêèõ ñâîéñòâ ýíåðãåòè÷åñêèõ ñîñòîÿ�

íèé àòîìîâ è èîíîâ ìîæåò áûòü ïîëó÷åíî ïðè ðàññìîòðåíèè ñïîíòàííûõ è

èíäóöèðîâàííûõ âíåøíèìè ïîëÿìè ïðîöåññîâ â ôîðìàëèçìå êâàíòîâîé òåî�

ðèè. Îñíîâíîé õàðàêòåðèñòèêîé, îïðåäåëÿþùåé êâàíòîâûå ñîñòîÿíèÿ îáúåê�

òîâ ìèêðîìèðà, òàêèõ êàê àòîìû è èîíû, ÿâëÿåòñÿ âîëíîâàÿ ôóíêöèÿ ψ(r),

óäîâëåòâîðÿþùàÿ ñòàöèîíàðíîìó óðàâíåíèþ Øðåäèíãåðà. Ïîñêîëüêó îáúåê�

òàìè èññëåäîâàíèÿ äàííîé ðàáîòû ÿâëÿþòñÿ ùåëî÷íîçåìåëüíûå èîíû, èìåþ�

ùèå åäèíñòâåííûé ýëåêòðîí íà âíåøíåé îáîëî÷êå, öåëåñîîáðàçíî èñïîëüçîâà�

íèå äëÿ ðàñ÷åòîâ îäíîýëåêòðîííîãî ïðèáëèæåíèÿ, îñíîâûâàþùåãîñÿ íà òîì,

÷òî íàèáîëåå ñóùåñòâåííîå âçàèìîäåéñòâèå ñ âíåøíèìè ïîëÿìè ïðîèñõîäèò çà

ñ÷åò âàëåíòíîãî âíåøíåãî ýëåêòðîíà, âîçäåéñòâèå æå íà âíóòðåííèå ýëåêòðî�

íû ðàññìàòðèâàåòñÿ êàê êîëëåêòèâíîå è ó÷èòûâàåòñÿ ïîñðåäñòâîì èçìåíåíèÿ

íåêîòîðûõ ïàðàìåòðîâ ïîòåíöèàëà àòîìà. Îäíîýëåêòðîííîå ïðèáëèæåíèå áà�

çèðóåòñÿ íà òîì ôàêòå, ÷òî îñíîâíîå êîëè÷åñòâî ýëåêòðîíîâ â ìíîãîýëåêòðîí�

íîì àòîìå íàõîäèòñÿ â ñîñòàâå çàìêíóòûõ îáîëî÷åê, à ñðàâíèòåëüíî íåáîëü�

øîå ÷èñëî ÿâëÿþòñÿ âàëåíòíûìè (íå âõîäÿò â ñîñòàâ çàìêíóòûõ îáîëî÷åê).

Îïòè÷åñêèå ñâîéñòâà àòîìà èëè èîíà ïðàêòè÷åñêè ïîëíîñòüþ îïðåäåëÿþòñÿ

âàëåíòíûìè ýëåêòðîíàìè, ïîýòîìó äëÿ îïèñàíèÿ ýòèõ ñâîéñòâ â àáñîëþòíîì

áîëüøèíñòâå ñëó÷àåâ äîñòàòî÷íî èíôîðìàöèè î ñîñòîÿíèè âàëåíòíûõ ýëåê�

òðîíîâ (â ñëó÷àå îäíîýëåêòðîííîãî ïðèáëèæåíèÿ òàêîé ýëåêòðîí îäèí).

Â îäíîýëåêòðîííîì ïðèáëèæåíèè óðàâíåíèå Øðåäèíãåðà èìååò âèä [46]:

− ∇2

2
ψ(r) + V (r)ψ(r) = Eψ(r). (2.1)
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Òàê êàê èññëåäóåìûå ñèñòåìû ÿâëÿþòñÿ öåíòðàëüíîñèììåòðè÷íûìè, ðå�

øåíèå óðàâíåíèÿ Øðåäèíãåðà áóäåò íàèáîëåå ïðîñòûì â ñôåðè÷åñêèõ êîîð�

äèíàòàõ, ãäå îïåðàòîð Ëàïëàñà ìîæåò áûòü ïðåäñòàâëåí â âèäå [43]:

∇2 =
∂2

∂r2
+

2

r

∂

∂r
+

1

r2

[
1

sin θ

∂

∂θ

(
sin θ

∂

∂θ

)
+

1

sin2 θ

∂2

∂φ2

]
. (2.2)

Ïîòåíöèàë âçàèìîäåéñòâèÿ V (r) èìååò íàèáîëåå ïðîñòîé âèä â ñëó÷àå àòîìà

âîäîðîäà è âîäîðîäîïîäîáíûõ èîíîâ

V (r) = −Z
r
, (2.3)

îäíàêî äëÿ ñèñòåì ñ áîëüøèì êîëè÷åñòâîì ýëåêòðîíîâ ïîòåíöèàë íå ìîæåò

áûòü îïèñàí òî÷íî è åäèíîîáðàçíî äëÿ âñåé îáëàñòè çíà÷åíèé r, ïîýòîìó

ïðèìåíÿåòñÿ ìîäåëèðîâàíèå ïîòåíöèàëà, áàçèðóþùååñÿ íà îáùèõ çàêîíîìåð�

íîñòÿõ ïîâåäåíèÿ âîëíîâîé ôóíêöèè ïðè ðàçëè÷íûõ ðàññòîÿíèÿõ îò öåíòðà

àòîìà r è ôèçè÷åñêèõ ñâîéñòâàõ àòîìíîé ñèñòåìû.

Íàèáîëåå òî÷íûé ðàñ÷åò õàðàêòåðèñòèê ýíåðãåòè÷åñêèõ óðîâíåé àòîìîâ

è èîíîâ ìîæíî âûïîëíèòü ñ ïîìîùüþ ìíîãîýëåêòðîííûõ ôóíêöèé ìåòîäà

Õàðòðè-Ôîêà è åãî ìîäèôèêàöèé [49], [50]. Îäíàêî èñïîëüçîâàíèå äàííîãî

ìåòîäà íå ïðåäïîëàãàåò ïîëó÷åíèÿ àíàëèòè÷åñêîãî ðåøåíèÿ äëÿ âîëíîâîé

ôóíêöèè. Êàê ñëåäñòâèå, ðàñ÷åò õàðàêòåðèñòèê âûñîêîâîçáóæäåííûõ ñîñòîÿ�

íèé ñîïðÿæåí ñ ñóùåñòâåííûìè âû÷èñëèòåëüíûìè òðóäíîñòÿìè è çíà÷èòåëü�

íûìè íåòî÷íîñòÿìè, ñâÿçàííûìè ñ íåïðàâèëüíûìè ÷èñëåííûìè çíà÷åíèÿìè

âîëíîâûõ ôóíêöèé íà áîëüøèõ ðàññòîÿíèÿõ îò ÿäðà, äàþùèõ îñíîâíîé âêëàä

â õàðàêòåðèñòèêè âçàèìîäåéñòâèÿ àòîìà ñ âíåøíèìè ïîëÿìè.

Áîëåå ïðîñòûì è íàäåæíûì ÿâëÿåòñÿ èñïîëüçîâàíèå ðåøåíèÿ îäíîýëåê�

òðîííîãî óðàâíåíèÿ Øðåäèíãåðà ñ ïîìîùüþ ìîäåëüíîãî ïîòåíöèàëà, ïðà�

âèëüíî îòðàæàþùåãî äåéñòâèå àòîìíîãî ÿäðà è âíóòðåííèõ ýëåêòðîíîâ íà

âîëíîâûå ôóíêöèè âíåøíåãî ýëåêòðîíà è ïîçâîëÿþùåãî ðåøèòü óðàâíåíèå

(2.1) â àíàëèòè÷åñêîì âèäå.

Â íàñòîÿùåé ðàáîòå èñïîëüçóþòñÿ äâà ìåòîäà, îñíîâàííûõ íà êóëîíîâ�

ñêîé àñèìïòîòèêå îäíîýëåêòðîííîãî ïîòåíöèàëà: ìåòîä êâàíòîâîãî äåôåêòà
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(ÌÊÄ) è ìåòîä ìîäåëüíîãî ïîòåíöèàëà Ôüþñà (ÌÏÔ). Îáà ìåòîäà ïîçâî�

ëÿþò ïîëó÷èòü àíàëèòè÷åñêèå ðàäèàëüíûå âîëíîâûå ôóíêöèè äëÿ ýëåêòðî�

íîâ êàê â ñâÿçàííîì, ñ E < 0 ñîñòîÿíèè, òàê è â ñâîáîäíîì ñîñòîÿíèè ñ

E > 0 è, êàê ñëåäñòâèå, äàþò âîçìîæíîñòü ïðåäñòàâèòü â àíàëèòè÷åñêîì âèäå

âûðàæåíèÿ äëÿ ðàäèàëüíûõ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ äèñêðåòíî-äèñêðåòíûõ è

äèñêðåòíî-íåïðåðûâíûõ ïåðåõîäîâ, íåîáõîäèìûõ äëÿ ðàñ÷åòîâ âåðîÿòíîñòåé

êàê åñòåñòâåííûõ, òàê è òåðìîèíäóöèðîâûííûõ ðàñïàäîâ. Îäíàêî è ÌÏÔ,

è ÌÊÄ àäåêâàòíî îïèñûâàþò òîëüêî îïðåäåëåííûå ãðóïïû àòîìîâ è èîíîâ,

è ïðîãíîçèðóåìàÿ òî÷íîñòü ýòèõ ìåòîäîâ îòëè÷àåòñÿ â çàâèñèìîñòè îò ãðóï�

ïû îáúåêòîâ, õàðàêòåðèñòèêè êîòîðûõ îïðåäåëÿþòñÿ â ðàìêàõ ýòèõ ìåòîäîâ.

Òàê, íàïðèìåð, â ôîðìàëèçìå ñòàíäàðòíîãî ÌÊÄ íåëüçÿ ïðîèçâåñòè ðàñ÷å�

òû îïòè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê ñ íèçêîé ýíåðãèåé è âûñîêèì îðáèòàëüíûì

ìîìåíòîì, íå ïðèáåãàÿ ê ìîäèôèêàöèè âîëíîâûõ ôóíêöèé, ìàòðè÷íûõ ýëå�

ìåíòîâ è ïðîöåäóðû ÷èñëåííûõ ðàñ÷åòîâ, à â ÌÏÔ ïîäîáíûõ îãðàíè÷åíèèé

íåò. Êðîìå òîãî, ïðèìåíèìîñòü äâóõ ïîëóýìïèðè÷åñêèõ ìåòîäîâ ê ðàñ÷åòàì

òåðìîèíäóöèðîâàííûõ ïåðåõîäîâ ñóùåñòâåííî ðàçëè÷àåòñÿ â ñâÿçè ñ ðàçëè�

÷èåì â ñóììàõ ñèë îñöèëëÿòîðîâ è ïåðâûõ ìîìåíòîâ ñèë îñöèëëÿòîðîâ, êàê

áóäåò ïîêàçàíî íèæå â ïàðàãðàôå 2.4.

2.1. Ìåòîä êâàíòîâîãî äåôåêòà

Ìåòîä êâàíòîâîãî äåôåêòà (ÌÊÄ) áûë âïåðâûå ïðåäëîæåí äëÿ ðàñ÷å�

òîâ îäíîôîòîííûõ ïåðåõîäîâ â ðàáîòàõ [51], [52]. Â äàëüíåéøåì ìåòîä óñïåø�

íî ïðèìåíÿëñÿ äëÿ îïðåäåëåíèÿ ðàçíîîáðàçíûõ îïòè÷åñêèõ ñâîéñòâ àòîìîâ,

èîíîâ, ïîëÿðíûõ ìîëåêóë [53], [54], [55]. Ìåòîä êâàíòîâîãî äåôåêòà áàçèðó�

åòñÿ íà ïðåäïîëîæåíèè, ÷òî íàèáîëüøèé âêëàä â ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû îïå�

ðàòîðà äèïîëüíîãî ìîìåíòà âíîñÿò îáëàñòè, äàëåêèå îò ÿäðà, ãäå ïîòåíöè�

àë, â êîòîðîì äâèæåòñÿ îïòè÷åñêèé ýëåêòðîí, ìîæíî ñ÷èòàòü êóëîíîâñêèì.

Î÷åâèäíî, ÷òî òàêîå óïðîùåíèå íàêëàäûâàåò îïðåäåëåííûå îãðàíè÷åíèÿ íà
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ïðèìåíåíèå ìåòîäà: ðàññìàòðèâàþòñÿ, â îñíîâíîì, ñèñòåìû ñ îäíèì îïòè÷å�

ñêèì ýëåêòðîíîì, êðîìå òîãî, ïðè ðàñ÷åòå õàðàêòåðèñòèê íèçêîëåæàùèõ ñî�

ñòîÿíèé, îñîáåííî îñíîâíîãî ñîñòîÿíèÿ, íå âñåãäà óäàåòñÿ ïîëó÷èòü íåîáõîäè�

ìóþ òî÷íîñòü. Òåì íå ìåíåå, ïðèìåíåíèå ÌÊÄ ìîæåò áûòü âîñòðåáîâàíî äëÿ

ðàñ÷åòà âðåìåíè æèçíè, òåïëîâîãî ñäâèãà è óøèðåíèÿ âûñîêîâîçáóæäåííûõ

ñîñòîÿíèé. Òî îáñòîÿòåëüñòâî, ÷òî êóëîíîâñêèé ïîòåíöèàë, èñïëüçóåìûé â

ÌÊÄ, êîììóòèðóåò ñ îïåðàòîðîì äèïîëüíîãî ìîìåíòà, ñîõðàíÿÿ ïðàâèëüíîå

çíà÷åíèå ñóììû ñèë îñöèëÿòîðîâ, íåìàëîâàæíî ïðè âû÷èñëåíèè ïåðåõîäîâ

â âûøåëåæàùèå óðîâíè, âñòðå÷àþùèõñÿ â ðàñ÷åòàõ òåðìîèíäóöèðîâàííûõ

ñäâèãîâ è óøèðåíèé ýíåðãåòè÷åñêèõ óðîâíåé.

Â ìåòîäå êâàíòîâîãî äåôåêòà ïîòåíöèàë îñòîâà íà ðàññòîÿíèÿõ á�îëüøèõ

ðàäèóñà êîðà r > rc ñ÷èòàåòñÿ âîäîðîäîïîäîáíûì, V (r) = −Z
r ; äëÿ òîãî, ÷òî�

áû ó÷åñòü âëèÿíèå ÿäðà è âíóòðåííèõ ýëåêòðîíîâ íà îïòè÷åñêèé ýëåêòðîí,

èñïîëüçóåòñÿ èíôîðìàöèÿ îá ýíåðãåòè÷åñêîì ñïåêòðå. Ýíåðãèÿ â ÌÊÄ ïîä�

÷èíÿåòñÿ ñîîòíîøåíèþ:

Enl = − Z2

2ν2nl
, (2.4)

ãäå νnl � ýôôåêòèâíîå ãëàâíîå êâàíòîâîå ÷èñëî.

Çàìåíà ãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà íà ýôôåêòèâíîå ãëàâíîå êâàíòîâîå

÷èñëî â âûðàæåíèè äëÿ ýíåðãèè ñïðàâåäëèâà ââèäó òîãî, ÷òî ê âûñîêîâîç�

áóæäåííûì ñîñòîÿíèÿì àòîìîâ è èîíîâ ìîæåò áûòü ïðèìåíåíî êâàçèêëàññè�

÷åñêîå ïðèáëèæåíèå, è, ñëåäîâàòåëüíî, ïðàâèëî êâàíòîâàíèÿ Áîðà-Çîììåð�

ôåëüäà, èìåþùåå âèä [46]: ∮
pidqi = 2πh̄(ni + γi). (2.5)

Îòêëîíåíèå ïîòåíöèàëà îò êóëîíîâñêîãî âíóòðè êîðà ìîæíî ó÷åñòü èçìåíèâ

ãðàíè÷íîå óñëîâèå äëÿ âîëíîâîé ôóíêöèè ïðè r → 0, ÷òî ïðèâåäåò ê ïå�

ðåîïðåäåëåíèþ êîíñòàíòû êâàíòîâàíèÿ γi, èçìåíåíèå êîòîðîé ôàêòè÷åñêè

áóäåò ñîîòâåòñòâîâàòü çàìåíå ãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà n íà ýôôåêòèâíîå

ãëàâíîå êâàíòîâîå ÷èñëî νnl, îïðåäåëÿåìîå ñïåêòðîì ñîñòîÿíèé âàëåíòíîãî
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ýëåêòðîíà. Êâàíòîâûé äåôåêò, äàâøèé íàçâàíèå ìåòîäó, îïðåäåëÿåòñÿ ñëåäó�

þùèì ñîîòíîøåíèåì:

µnl + νnl = n. (2.6)

Ñ ðîñòîì n êâàíòîâûé äåôåêò µnl ïðèáëèæàåòñÿ ê ïîñòîÿííîìó àñèìïòîòè÷å�

ñêîìó çíà÷åíèþ. Äëÿ ñîñòîÿíèé ñ ïðîèçâîëüíûìè n êâàíòîâûé äåôåêò ìîæåò

áûòü îïðåäåëåí, íàïðèìåð, ñëåäóþùèì îáðàçîì [56]:

µnl = al +
bl

(n− n0 + 1)2
+

cl
(n− n0 + 1)4

+
dl

(n− n0 + 1)6
, (2.7)

ãäå n0 � ãëàâíîå êâàíòîâîå ÷èñëî ñàìîãî íèçêîãî ñîñòîÿíèÿ âàëåíòíîãî ýëåê�

òðîíà â äàííîé ñåðèè ñîñòîÿíèé ñ îðáèòàëüíûì ìîìåíòîì l, à êîýôôèöèåíòû

al, bl, cl, dl ïîäáèðàþòñÿ ñ ó÷åòîì èçâåñòíûõ çíà÷åíèé ýíåðãèé óðîâíåé.

Î÷åâèäíî, ÷òî äëÿ n≫ 1 êâàíòîâûé äåôåêò µnl → al ïåðåñòàåò çàâèñåòü

îò ãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà n, ÷òî ïîçâîëÿåò ïîëó÷èòü àñèìïòîòè÷åñêèå

çàêîíîìåðíîñòè äëÿ õàðàêòåðèñòèê òàêèõ ñîñòîÿíèé.

Äëÿ äîñòàòî÷íî òÿæåëûõ àòîìîâ è èîíîâ (â ãðóïïå ùåëî÷íîçåìåëüíûõ

èîíîâ � Ca+, Sr+, Ba+) îïòè÷åñêèå õàðàêòåðèñòèêè ñîñòîÿíèé ñ îäèíàêîâû�

ìè n, l è ðàçíûìè j ìîãóò ðàçëè÷àòüñÿ ñóùåñòâåííî, ïîýòîìó è ýíåðãèÿ, è

êâàíòîâûé äåôåêò îïèñûâàþòñÿ îòäåëüíî äëÿ êàæäîãî èç ñîñòîÿíèé òîíêîé

ñòðóêòóðû.

Enlj = − Z2

2(n− µnlj)2
(2.8)

Â ìåòîäå êâàíòîâîãî äåôåêòà íåïîñðåäñòâåííî èçìåðÿåìûå çíà÷åíèÿ ýíåð�

ãåòè÷åñêèõ óðîâíåé ÿâëÿþòñÿ ïîëþñàìè ðàäèàëüíîé ôóíêöèè Ãðèíà [45]. Â

ïðèáëèæåíèè öåíòðàëüíîãî ïîëÿ ðàäèàëüíàÿ ôóíêöèÿ Ãðèíà gl(E; r, r
′) âà�

ëåíòíîãî ýëåêòðîíà â ïîòåíöèàëå àòîìíîãî îñòàòêà ïîñëå îòäåëåíèÿ óãëîâûõ

ïåðåìåííûõ Gl(r, r
′) =

∑
l,m

gl(E; r, r
′)Y m

l (r0)Y
m∗

l (r′0) îïðåäåëÿåòñÿ óðàâíåíèåì:[
1

2r2
d

dr

(
r2
d

dr

)
− l(l + 1)

2r2
+
Z

r
+ E

]
gl(E; r, r

′) =
1

rr′
δ(r − r′) (2.9)

Óðàâíåíèå (2.9) íåîäíîðîäíî, ïîýòîìó åãî ðåøåíèå ìîæåò áûòü ïîëó÷åíî ñóì�

ìèðîâàíèåì ÷àñòíîãî ðåøåíèÿ íåîäíîðîäíîãî óðàâíåíèÿ è îáùåãî ðåøåíèÿ
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îäíîðîäíîãî óðàâíåíèÿ [45]:

gl(E; r, r
′) =

νZ

rr′
Γ(l + 1− ν)

Γ(2l + 2)
Mν,l+1

2

(
2Zr<
ν

)
Wν,l+1

2

(
2Zr>
ν

)
+

+A
νZ

rr′
Wν,l+ 1

2

(
2Zr

ν

)
Wν,l+ 1

2

(
2Zr′

ν

)
, (2.10)

ãäå M,W � ôóíêöèè Óèòòåêåðà [57].

Ïåðâîå ñëàãàåìîå â óðàâíåíèè (2.10) ñîâïàäàåò ñ ôóíêöèåé Ãðèíà äëÿ

àòîìà âîäîðîäà, ñëàãàåìîå, ñîäåðæàùåå ïðîèçâåäåíèÿ ôóíêöèé M, ôîðìàëü�

íî ÿâëÿþùååñÿ îáùèì ðåøåíèåì îäíîðîäíîãî óðàâíåíèÿ, íå âêëþ÷åíî â (2.10)

â ñèëó òðåáîâàíèÿ ðåãóëÿðíîñòè ôóíêöèè Ãðèíà ïðè r → ∞. Î÷åâèäíî, ÷òî

äëÿ àòîìà âîäîðîäà A = 0, òàê êàê ïðè r → 0 âîäîðîäíàÿ ôóíêöèÿ Ãðèíà

äîëæíà áûòü êîíå÷íà. Òàê êàê äëÿ áîëåå ñëîæíûõ àòîìîâ è èîíîâ ïîâåäåíèå

ôóíêöèè â îáëàñòè r < rc íå îïðåäåëåíî, êîíñòàíòó A íàõîäÿò èç àñèìïòî�

òè÷åñêèõ çíà÷åíèé ñâîáîäíûõ ñîñòîÿíèé E > 0, ó÷èòûâàÿ ñâÿçü êâàíòîâîãî

äåôåêòà µl, äîîïðåäåëåííîãî â îáëàñòè ïîëîæèòåëüíûõ çíà÷åíèé ýíåðãèé è

ôàçû ðàññåÿíèÿ δl, èçíà÷àëüíî îïðåäåëåííóþ Ñèòîíîì êàê

cotδl = cot πµl, (2.11)

à â äàëüíåéøåì âèäîèçìåíåííóþ äëÿ îïèñàíèÿ áîëåå øèðîêèõ îáëàñòåé ýíåð�

ãèé E

cot δl =
(
1− e−

2πZ
χ

)
cotπµl, (2.12)

ãäå χ =
√
2E, (E > 0). Â ðàáîòå [58] ïîëó÷åíà ìîäèôèêàöèÿ âûðàæåíèÿ [59],

îïèñûâàþùàÿ àíàëèòè÷åñêîå ïðîäîëæåíèå (2.12) íà îáëàñòü îòðèöàòåëüíûõ

ýíåðãèé:

ctg δl(E > 0) →
(
1− e2πiν

)
cot πµl(E < 0)− ie2πiν, (2.13)

ãäå ν = iZ
χ .

Ñ ó÷åòîì àñèìïòîòè÷åñêîãî ïîâåäåíèÿ ôóíêöèè Ãðèíà ïðè r, r′ → ∞

è ñîîòâåòñòâóþùåãî ðàçëîæåíèÿ äëÿ ôóíêöèé Óèòòåêåðà ìîæíî îïðåäåëèòü
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êîýôôèöèåíò A â îáëàñòè E > 0 [45] :

A = ei(2σl+π(ν−l))
(
e2iδl − 1

)
, (2.14)

ãäå σl = argΓ(l + 1− ν),

è â îáëàñòè E < 0

A =
Γ(l + 1− ν) sin(µl + l)

Γ(l + 1 + ν) sin π(µl + ν)
. (2.15)

Ôóíêöèÿ Ãðèíà äëÿ ñîñòîÿíèé äèñêðåòíîãî ñïåêòðà ñ ó÷åòîì (2.15) ïðè�

íèìàåò âèä:

gl(E; r, r
′) =

νZ

rr′
Γ(l + 1− ν)

Γ(l + 1 + ν)
Wν,l+ 1

2

(
2Zr>
ν

)
×

×
[
Γ(l + 1 + ν)

Γ(2l + 2)
Mν,l+1

2

(
2Zr<
ν

)
+

sinπ(µl + l)

sin π(µl + ν)
Wν,l+1

2

(
2Zr<
ν

)]
. (2.16)

Ïîëþñà ôóíêöèè (2.16) íàõîäÿòñÿ â òî÷êàõ µl + ν = n, êîòîðûå çàäàþò

ñïåêòð àòîìà. Â ðàáîòå [45] ïîêàçàíî, ÷òî ôóíêöèÿ Ãðèíà â âèäå (2.16) íå

èìååò èíûõ ïîëþñîâ, â òîì ÷èñëå, êóëîíîâñêèõ. Äàëåå, ïðåäñòàâèâ âîëíîâóþ

ôóíêöèþ â ñôåðè÷åñêèõ êîîðäèíàòàõ ψ = R(r)Y (θ, ϕ) è èñïîëüçóÿ ëàïëàññè�

àí äëÿ ñôåðè÷åñêèõ êîîðäèíàò (2.2) ìîæíî ïîëó÷èòü óðàâíåíèå Øðåäèíãåðà

íà ðàäèàëüíóþ âîëíîâóþ ôóíêöèþ:(
1

2

d2

dr2
+
Z

r
− l(l + 1)

2r2
+ E

)
rR(r) = 0, (2.17)

ðåøåíèåì êîòîðîãî ÿâëÿþòñÿ êóëîíîâñêèå ôóíêöèè:

Rnl(r) =

(
Z

Γ(νnl + l + 1)Γ(νnl − l)

)1
2
(
1 +

∂µ

∂ν

)− 1
2 Wνnl,l+

1
2

(
2Zr
νnl

)
νnlr

, (2.18)

ïðîèçâåäåíèå êîòîðûõ ñîâïàäàåò ñ âû÷åòàìè â ïîëþñàõ ôóíêöèè Ãðèíà (2.16):

Res gl(E; r, r
′) = lim

E→Enl

(Enl − E)gl(E; r, r
′) =

=
ZWνnl,l+

1
2

(
2Zr
νnl

)
Wνnl,l+

1
2

(
2Zr′

νnl

)
rr′ν2nl

(
1 + ∂µ

∂ν

)
Γ(νnl − l)Γ(νnl + l + 1)

. (2.19)
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Äëÿ óñòðàíåíèÿ íåîïðåäåëåííîñòè ïðè r → 0 èñïîëüçóåòñÿ ðàçëîæåíèå

ôóíêöèè Óèòòåêåðà â àñèìïòîòè÷åñêèé ðÿä, îáîðâàííûé íà [νnl]-ì ÷ëåíå, ãäå

[νnl] -öåëàÿ ÷àñòü îò νnl:

Wνnl,l+
1
2

(
2Zr

νnl

)
= e

−
(

Zr
νnl

)(
2Zr

νnl

)νnl

×

×

1 + [νnl]∑
k=1

( νnl
2Zr

)k {(l + 1
2)

2 − (νnl − 1
2)

2
}
...
{
(l + 1

2)
2 − (νnl +

1
2 − k)2

}
k!

 ,
(2.20)

òàêèì îáðàçîì îáåñïå÷èâàåòñÿ âûïîëíåíèå óñëîâèÿ Wνnl,l+
1
2

(
2Zr
νnl

)
→ 0 ïðè

r → 0.

Çàìåòèì, ÷òî ðàäèàëüíàÿ âîëíîâàÿ ôóíêöèÿ â ìåòîäå êâàíòîâîãî äåô�

ôåêòà èìååò íåêîòîðûå îãðàíè÷åíèÿ: îáëàñòüþ åå ïðèìåíåíèÿ ÿâëÿþòñÿ ñî�

ñòîÿíèÿ, ýôôåêòèâíûå ãëàâíûå ÷èñëà è îðáèòàëüíûå ìîìåíòû êîòîðûõ óäî�

âëåòâîðÿþò ñîîòíîøåíèþ: νnl > l; äëÿ óñòðàíåíèÿ ýòîãî îãðàíè÷åíèÿ â ðà�

áîòå [54] áûëî ïðåäëîæåíî ìîäèôèöèðîâàòü ðàäèàëüíóþ âîëíîâóþ ôóíêöèþ

ââåäÿ äîïîëíèòåëüíûé ìíîæèòåëü
(
Ξl(Enl)
Πl(νnl)

) 1
2

.

Ïîñëå ïîäñòàíîâêè (2.20) â (2.18) è ïîñëåäóþùåãî ïðåîáðàçîâàíèÿ ðà�

äèàëüíîé âîëíîâîé ôóíêöèè ðàäèàëüíûé ìàòðè÷íûé ýëåìåíò äèñêðåòíî-äèñ�

êðåòíîãî ðàäèàöèîííîãî ïåðåõîäà ìîæåò áûòü ïðåäñòàâëåí â âèäå [60]

⟨n′l′|r|nl⟩ = 1

4Z

(
2ν ′n′l′

ν ′n′l′ + νnl

)νnl+1(
2νnl

ν ′n′l′ + νnl

)ν′
n′l′+1

1√
Γ(ν ′n′l′ + l′ + 1)

×

× 1√
Γ(νnl + l + 1)Γ(νn′l′ − l′)Γ(νnl − l)

[νnl]∑
k1=0

(−1)k1(l − νnl + 1)k1(−l − νnl)k1
k1!

×

×
(
νnl + ν ′n′l′

2ν ′n′l′

)k1
[ν′

n′l′ ]∑
k2=0

(−1)k2(l − ν ′n′l′ + 1)k2(−l − ν ′n′l′)k2
k2!

(
νnl + ν ′n′l′

2νnl

)k2

×

×Γ(νnl + ν ′n′l′ + 2− k1 − k2). (2.21)
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2.2. Òåîðèÿ ïñåâäîïîòåíöèàëà

Î÷åâèäíî, ÷òî ïðèìåíèìîñòü ìåòîäà êâàíòîâîãî äåôåêòà îãðàíè÷åíà â

ñâÿçè ñ íåêîððåêòíûì îïèñàíèåì âçàèìîäåéñòâèÿ âàëåíòíîãî ýëåêòðîíà ñ ÿä�

ðîì è âíóòðåííèìè ýëåêòðîíàìè â îáëàñòè êîðà. Ââèäó òîãî, ÷òî â ÌÊÄ

íå ó÷èòûâàåòñÿ ýôôåêòèâíîå âûòàëêèâàíèå ýëåêòðîíà èç êîðà ïðè r < rc,

âû÷èñëåíèÿ îïòè÷åñêèõ õàðàêòåðåñòèê îñíîâíîãî è íåñêîëüêèõ íèæíèõ ñî�

ñòîÿíèé â ðàìêàõ ìåòîäà íåäîñòàòî÷íî íàäåæíû, ïîýòîìó íåêîòîðûå ãðóïïû

èññëåäîâàòåëåé ïðåäëàãàþò ñëåäóþùèé ìåòîä: âîëíîâûå ôóíêöèè îñíîâíî�

ãî è íåñêîëüêèõ íèæíèõ ñîñòîÿíèé îïðåäåëÿþòñÿ èç ðàñ÷åòîâ "ab initio" ,

ôóíêöèè îñòàëüíûõ ñîñòîÿíèé ìîäåëèðóþòñÿ â ðàìêàõ ÌÊÄ - èç âñåõ ýòèõ

ôóíêöèé ñòðîèòñÿ ìîäèôèöèðîâàííàÿ ôóíêöèÿ Ãðèíà [54], [61].

Îäíàêî, äëÿ áîëåå òî÷íîãî îïèñàíèÿ ñâîéñòâ íèçêîâîçáóæäåííûõ ñîñòî�

ÿíèé ñóùåñòâóåò è àëüòåðíàòèâíûé ïîäõîä � çàìåíà ðåàëüíîãî ïîòåíöèàëà,

îïèñûâàþùåãî âçàèìîäåéñòâèÿ â àòîìå, â òîì ÷èñëå ñîçäàâàåìûå ïðèòÿãèâà�

þùèì ïîëåì ÿäðà è îòòàëêèâàþùèì ïîëåì ýëåêòðîíîâ, ñóììàðíûì ïñåâäî�

ïîòåíöèàëîì, äåéñòâóþùèì íà âàëåíòíûé ýëåêòðîí ñî ñòîðîíû ÿäðà è ýëåê�

òðîííîãî îñòàòêà.

Èäåÿ ïñåâäîïîòåíöèàëà áûëà âïåðâûå ïðåäñòàâëåíà â ðàáîòå [62] ïðèìå�

íèòåëüíî ê ðàñ÷åòàì ñîáñòâåííûõ ôóíêöèé è çíà÷åíèèé ýíåðãèè ýëåêòðîíà

â êðèñòàëëå; ïîñëåäîâàòåëüíàÿ òåîðèÿ ïñåâäîïîòåíöèàëà, â êîòîðîé ñôîðìó�

ëèðîâàíû îñíîâíûå òðåáîâàíèÿ, êîòîðûì äîëæåí óäîâëåòâîðÿòü ïîòåíöèàë,

áûëà âïåðâûå èçëîæåíà Ôèëèïñîì è Êëåéíìàíîì [63], äàëåå Àáàðåíêîâûì

è Õåéíå áûëà ïðåäëîæåíà àïïðîêñèìàöèÿ äëÿ ïñåâäîïîòåíöèàëà, íàçâàííàÿ

ìîäåëüíûì ïîòåíöèàëîì [64].

Îñíîâíîå ïîëîæåíèå â òåîðèè ïñåâäîïîòåíöèàëà � ðàçäåëåíèå ýëåêòðîí�

íûõ ñîñòîÿíèé è ýëåêòðîíîâ â àòîìå íà äâå ãðóïïû:

- âíóòðåííèå ýëåêòðîíû êîðà;

- âàëåíòíûå ýëåêòðîíû è ýëåêòðîíû ïðîâîäèìîñòè (äëÿ èîíà â êðèñòàë�
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ëè÷åñêîé ðåøåòêå).

Ñëåäóþùèì àñïåêòîì òåîðèè ïñåâäîïîòåíöèàëà ÿâëÿåòñÿ ïðèáëèæåíèå

"çàìîðîæåííîãî êîðà" [65]: âîçäåéñòâèå ðåçóëüòèðóþùåãî ïîëÿ àòîìà íà âíóò�

ðåííèå ýëåêòðîíû èñêëþ÷àåòñÿ èç ðàññìîòðåíèÿ, èõ ñîñòîÿíèÿ ïîëàãàþòñÿ

íåçàâèñèìûìè è íåèçìåííûìè. Â ðàìêàõ ýòîé ìîäåëè âîçìîæíî çàäàòü âîë�

íîâûå ôóíêöèè âíåøíèõ ýëåêòðîíîâ, íåîáõîäèìûå äëÿ äàëüíåéøèõ ðàñ÷åòîâ.

Ïîëó÷åííûå ôóíêöèè äîëæíû áûòü îðòîãîíàëüíû âñåì âîëíîâûì ôóíêöèÿì

êîðà. Äëÿ òîãî, ÷òîáû âûïîëíèòü ýòî òðåáîâàíèå, â ðàññìîòðåíèå ââîäÿò ïñåâ�

äîýëåêòðîííûå âîëíîâûå ôóíêöèè ψv [66]:

ψv = χv +
∑
j

⟨φcj|ψ⟩φcj, (2.22)

ãäå ψv � ãëàäêàÿ ôóíêöèÿ îò ðåàëüíîé ôóíêöèè âàëåíòíîãî ýëåêòðîíà χv,

φcj � âîëíîâàÿ ôóíêöèÿ ýëåêòðîíà êîðà.

Ñîîòâåòñòâóþùèé ïîäáîð ïàðàìåòðîâ ïîçâîëÿåò ñäåëàòü χv îðòîãîíàëü�

íûì êî âñåì ôóíêöèÿì φcj j-ãî ýëåêòðîíà êîðà.

Ïîñëå ïîäñòàíîâêè ôóíêöèè (2.22) â ñòàöèîíàðíîå óðàâíåíèå Øðåäèí�

ãåðà ïîëó÷èì ñëåäóþùåå âûðàæåíèå:

Ĥψv +
∑
j

(Ev − Ecj)⟨φcj|ψv⟩φcj = Evψv. (2.23)

Ââåäåì íåëîêàëüíûé ïñåâäîïîòåíöèàë âèäà:

Vps(r) = V (r) +
∑
j

(Ev − Ecj)⟨φcj|ψv⟩φcj, (2.24)

â êîòîðîì ïåðâîå ñëàãàåìîå, ïîòåíöèàë ÿäðà, îòðàæàåò ïðèòÿãèâàþùåå äàëü�

íîäåéñòâóþùåå âçàèìîäåéñòâèå, à âòîðîå ñëàãàåìîå ñîîòâåòñòâóåò îòòàëêè�

âàþùåìó êîðîòêîäåéñòâóþùåìó ïîòåíöèàëó, õàðàêòåðèçóþùåìó âçàèìîäåé�

ñòâèå îïòè÷åñêîãî ýëåêòðîíà ñ îñòàòî÷íûìè ýëåêòðîíàìè êîðà. Ïðè ñîîòâåò�

ñòâóþùåì ïîäáîðå êîýôôèöèåíòîâ ïñåâäîïîòåíöèàë ìîæíî çàäàòü òàê, ÷òî�

áû èçáàâèòüñÿ îò îñöèëëÿöèé, ïðèñóùèõ ðåàëüíîìó ïîòåíöèàëó âíóòðè êîðà.
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Ýòî îáñòîÿòåëüñòâî ïîçâîëèëî Àáàðåíêîâó è Õåéíå ïðåäëîæèòü àïïðîêñèìà�

öèþ äëÿ ïñåâäîïîòåíöèàëà � ìîäåëüíûé ïîòåíöèàë. Ïðè ïîñòðîåíèè ïîäîá�

íîé àïïðîêñèìàöèè ó÷èòûâàëèñü ñëåäóþùèå òðåáîâàíèÿ:

- îáúåêòèâíîå îïèñàíèå ôèçè÷åñêèõ ïðîöåññîâ â àòîìå;

- ñîâïàäåíèå ñîáñòâåííûõ çíà÷åíèé ìîäåëüíîãî è ðåàëüíîãî ïîòåíöèà�

ëîâ; ýòè çíà÷åíèÿ, â ñâîþ î÷åðåäü, äîëæíû ñîâïàäàòü ñ ýíåðãèÿìè óðîâíåé

âàëåíòíûõ ýëåêòðîíîâ;

- çàâèñèìîñòü ìîäåëüíîãî ïîòåíöèàëà îò îðáèòàëüíûõ ïàðàìåòðîâ;

- êóëîíîâñêàÿ àñèìïòîòèêà ïîòåíöèàëà ïðè r → ∞.

Ìîäåëüíûé ïîòåíöèàë Àáàðåíêîâà-Õåéíå áûë ïîëó÷åí â âèäå [64]:

Vm(r) =
∑
l

V̂l(r)P̂l, (2.25)

ãäå îïåðàòîð V̂l(r) ïðåäñòàâëÿåòñÿ êóñî÷íî-çàäàííîé ôóíêöèåé ðàññòîÿíèÿ

V̂l(r) =

−Al, r ≤ rc

−Z
r , r > rc,

(2.26)

à îïåðàòîð ïðîåêòèðîâàíèÿ íà ïîäïðîñòðàíñòâî ñôåðè÷åñêèõ ãàðìîíèê P̂l

óäîâëåòâîðÿåò ñëåäóþùèì òðåáîâàíèÿì:

P̂lf(r, θ, φ) =
l∑

m=−l

Ylm(θ, φ)

∞∫
0

Ylm(θ
′, φ′)f(r, θ′, φ′)dΩ. (2.27)

Àïïðîêñèìàöèÿ ïñåâäîïîòåíöèàëà ìîäåëüíûì ïîòåíöèàëîì ñóùåñòâåí�

íî óïðîùàåò ðàñ÷åòû àòîìíûõ ñâîéñòâ, à â íåêîòîðûõ ñëó÷àÿõ è ïîçâîëÿ�

åò ïîëó÷èòü àíàëèòè÷åñêèå âûðàæåíèÿ äëÿ âîëíîâûõ ôóíêöèé è õàðàêòå�

ðèñòèê, îðåäåëÿåìûõ âîëíîâûìè ôóíêöèÿìè, îäíàêî ïîòåíöèàë Àáàðåíêîâà�

Õåéíå èìååò ðàçðûâ, ÷òî ñóùåñòâåííî îãðàíè÷èâàåò îáëàñòü åãî ïðèìåíåíèÿ

è óñëîæíÿåò ðàñ÷åòû, ïîýòîìó äëÿ îïðåäåëåíèÿ îïòè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê

âûñîêîâîçáóæäåííûõ ôóíêöèé áîëåå óäîáíû íåðàçðûâíûå ìîäèôèêàöèè ìî�

äåëüíîãî ïîòåíöèàëà.
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2.3. Ìåòîä ìîäåëüíîãî ïîòåíöèàëà Ôüþñà

Íàèáîëåå óäîáíûì ìåòîäîì ðàñ÷åòà âðåìåíè æèçíè âîçáóæäåííîãî ñî�

ñòîÿíèÿ ÿâëÿåòñÿ ìåòîä ìîäåëüíîãî ïîòåíöèàëà Ôüþñà, ïðåäëîæåííûé Ñàé�

ìîíñîì [67], [68] ïî àíàëîãèè ñ ìåòîäîì ìîäåëèðîâàíèÿ âàëåíòíîé çîíû â

ïîëóïðîâîäíèêàõ è äèýëåêòðèêàõ. Ìåòîä áûë íàçâàí â ÷åñòü Ôüþñà, âïåðâûå

ñìîäåëèðîâàâøåãî â ðàìêàõ êâàíòîâîé âîëíîâîé òåîðèè äèñêðåòíûé ñïåêòð

äâóõàòîìíûõ ìîëåêóë. Êðîìå âûïîëíåíèÿ îáùèõ óñëîâèé, íàëàãàåìûõ íà ìî�

äåëüíûé ïîòåíöèàë, ê ìîäåëüíîìó ïîòåíöèàëó Ôüþñà ïðåäúÿâëÿëèñü ñëåäó�

þùèå òðåáîâàíèÿ:

- ïîòåíöèàë äîëæåí áûòü öåíòðàëüíîñèììåòðè÷íûì;

- ïîòåíöèàë äîëæåí ó÷èòûâàòü ýôôåêòèâíîå âûòàëêèâàíèå âíåøíåãî

ýëåêòðîíà èç êîðà è ýôôåêò ýêðàíèðîâêè êóëîíîâñêîãî ïîëÿ àòîìíîãî ÿäðà.

Îïèðàÿñü íà ýòè òðåáîâàíèÿ è íà ïðåäïîëîæåíèå î ïîëÿðèçàöèè îñòîâà

âàëåíòíûì ýëåêòðîíîì, Ã. Ñàéìîíñ ïðåäëîæèë ñëåäóþùèé âèä ìîäåëüíîãî

ïîòåíöèàëà [67]

V̂F (r) = −Z
r
+
∑
l

BlP̂l

r2
(2.28)

.

Ïîñêîëüêó ïðîåêöèîííûé îïåðàòîð P̂l äåéñòâóåò òîëüêî íà óãëîâûå ïå�

ðåìåííûå, îïåðàöèÿ îòäåëåíèÿ ðàäèàëüíîé ïåðåìåííîé ñîõðàíÿåòñÿ â òîì æå

âèäå, ÷òî è äëÿ óðàâíåíèÿ Øðåäèíãåðà ñ êóëîíîâñêèì ïîòåíöèàëîì. Îòäå�

ëèâ óãëîâûå ïåðåìåííûå â óðàâíåíèè (2.17), äëÿ ðàäèàëüíîé ÷àñòè âîëíîâîé

ôóíêöèè ïîëó÷èì ñëåäóþùåå óðàâíåíèå:(
−1

2

d2

dr2
− Z

r
+
l(l + 1)

2r2
+
Bl

r2
− E

)
rRnl(r) = 0. (2.29)

Îáúåäèíèì ñëàãàåìûå ∼ r−2, ïîñëå ÷åãî ââåäåì ýôôåêòèâíûé öåíòðî�

áåæíûé ïîòåíöèàë Veff(r):

Veff(r) =
λ(λ+ 1)

2r2
, (2.30)
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ãäå λ � ýôôåêòèâíûé îðáèòàëüíûé ïàðàìåòð, äëÿ êîòîðîãî âûïîëíÿåòñÿ ñî�

îòíîøåíèå:

λ =

√(
l +

1

2

)2

+ 2Bl −
1

2
. (2.31)

Òàêèì îáðàçîì, ïîëó÷åííîå óðàâíåíèå Øðåäèíãåðà îòëè÷àåòñÿ îò ñîîò�

âåòñòâóþùåãî óðàâíåíèÿ äëÿ àòîìà âîäîðîäà çàìåíîé îðáèòàëüíîãî ìîìåíòà

l íà ýôôåêòèâíûé îðáèòàëüíûé ïàðàìåòð λ è ãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà n

íà ýôôåêòèâíîå ãëàâíîå êâàíòîâîå ÷èñëî νnl.

Â ñâÿçàííîì ñîñòîÿíèè óðàâíåíèå (2.29) èìååò äèñêðåòíûé íàáîð ðåøå�

íèé [60]:

Rnl =
2Z

3
2

ν2nl

√
(2λ+ 2)nr

(2λ+ 1)!nr!

(
2Zr

νnl

)λ

e
− Zr

νnl 1F1

(
−nr; 2λ+ 2;

2Zr

νnl

)
, (2.32)

ãäå 1F1 � âûðîæäåííàÿ ãèïåðãåîìåòðè÷åñêàÿ ôóíêöèÿ,

(a)k = a(a + 1)(a + 2)...(a + k − 1) � ñèìâîë Ïîõãàììåðà, nr � ðàäèàëüíîå

êâàíòîâîå ÷èñëî, â áîëüøèíñòâå ñëó÷àåâ îïðåäåëÿåìîå êàê nr = n − n0, ãäå

n0 � ãëàâíîå êâàíòîâîå ÷èñëî ñîñòîÿíèÿ ñ ìèíèìàëüíîé ýíåðãèåé èç ñåðèè

ñîñòîÿíèé ñ îïðåäåëåííûì îðáèòàëüíûì ìîìåíòîì l.

Ñîáñòâåííûå çíà÷åíèÿ ãàìèëüòîíèàíà óðàâíåíèÿ (2.29) ñîâïàäàþò ñî

çíà÷åíèÿìè ýíåðãèè ñâçÿçàííûõ ñîñòîíèé âàëåíòíîãî ýëåêòðîíà

Enl = − Z2

2ν2nl
(2.33)

Ýôôåêòèâíîå ãëàâíîå êâàíòîâîå ÷èñëî νnl è ýôôåêòèâíûé îðáèòàëüíûé ïà�

ðàìåòð λ ñâçÿçàíû ñëåäóþùèì îáðàçîì:

νnl = nr + λ+ 1. (2.34)

Äëÿ ñëó÷àÿ ïîëîæèòåëüíîé ýíåðãèè ýëåêòðîíà E > 0 ðàäèàëüíàÿ ÷àñòü

âîëíîâîé ôóíêöèè âàëåíòíîãî ýëåêòðîíà ïðèíèìàåò âèä:

REl(r) =
| Γ
(
λ+ 1 + iZ

χ

)
|

Γ(2λ+ 2)

√
2χ

π
e

πZ
2χ −iχr(2χr)λ1F1

(
λ+ 1 +

iZ

χ
; 2λ+ 2; 2iχr

)
,

(2.35)
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ãäå χ =
√
2E � èìïóëüñ ñâîáîäíîãî ýëåêòðîíà.

Ðàäèàëüíûå âîëíîâûå ôóíêöèè â ôîðìå (2.32) ïîçâîëÿþò ïðåäñòàâèòü

ðàäèàëüíûå ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû äèñêðåòíî-äèñêðåòíûõ ïåðåõîäîâ â âèäå:

⟨n′l′|r|nl⟩ = 1

4Z

Γ(λ+ λ′ + 4)√
Γ(2λ+ 2)Γ(2λ′ + 2)

√
(2λ+ 2)nr

nr!

(2λ′ + 2)n′
r

n′r!

( 2ν ′

ν ′ + ν

)λ+2

×
( 2ν

ν ′ + ν

)λ′+2

F2

(
λ+ λ′ + 4;−nr,−n′r; 2λ+ 2, 2λ′ + 2;

2ν ′

ν + ν ′
,

2ν

ν + ν ′

)
,

(2.36)

ãäå F2�îáîáùåííàÿ ãèïåðãåîìåòðè÷åñêàÿ ôóíêöèÿ äâóõ ïåðåìåííûõ, êîòî�

ðóþ ìîæíî çàïèñàòü â âèäå äâóêðàòíîãî ðÿäà:

F2(a; b1, b2; c1, c2; x, y) =
∞∑

m,n=0

(a)m+n(b1)m(b2)n
(c1)m(c2)nm!n!

xmyn (2.37)

è óäîáíî ïðåäñòàâèòü â âèäå îäíîêðàòíîãî ðÿäà ãèïåðãåîìåòðè÷åñêèõ ôóíê�

öèé Ãàóññà 2F1 [57]:

F2(a; b1, b2; c1, c2;x, y) =
∞∑

m=0

(a)m(b1)m
(c)mm!

xm 2F1(a+m, b2; c2; y). (2.38)

Äëÿ ðàäèàëüíûõ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ äèñêðåòíî-íåïðåðûâíûõ ïåðåõî�

äîâ, èñïîëüçóåì âûðàæåíèÿ (2.32, 2.35):

⟨nl|r|El′⟩ =
Γ(λ+ λ′ + 4)

∣∣∣Γ(λ+ 1 + iZ
χ

)∣∣∣
4χΓ(2λ′ + 2)

√
2πZχ

e
πZ
2χ

√
(2λ+ 2)nr

Γ(2λ+ 2)nr!
xλ+2
1 ×

× (−ix2)λ
′+2F2

(
λ+ λ′ + 4;−nr, λ′ + 1 +

iZ

χ
; 2λ+ 2, 2λ′ + 2; x1, x2

)
=

=
Γ(λ+ λ′ + 4)

∣∣∣Γ(λ+ 1 + iZ
χ

)∣∣∣
4χΓ(2λ′ + 2)

√
2πZχ

e
πZ
2χ

√
(2λ+ 2)nr

Γ(2λ+ 2)nr!
xλ+2
1 (−ix2)λ

′+2×

×
nr∑
k=0

(λ+ λ′ + 4)k
(2λ+ 2)k

(−nr)k
k!

xk12F1

(
k + λ+ λ′ + 4;λ′ + 1 +

iZ

χ
; 2λ′ + 2; x2

)
,

(2.39)

ãäå àðãóìåíòû ãèïåðãåîìåòðè÷åñêîé ôóíêöèè îïðåäåëÿþòñÿ âûðàæåíèÿìè:

x1 =
2Z

Z+iχν , x2 = 2− x1 =
2iχν

Z+iχν .
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Íåîáõîäèìî îòìåòèòü, ÷òî äëÿ áîëåå òî÷íîãî ìîäåëèðîâàíèÿ âîëíîâîé

ôóíêöèè âàëåíòíîãî ýëåêòðîíà âíóòðè àòîìíîãî îñòîâà ñëåäóåò ââåñòè îïðå�

äåëåííûå îãðàíè÷åíèÿ íà ýôôåêòèâíûé îðáèòàëüíûé ïàðàìåòð λ [42]:

|λ− l|≤ 1

2
. (2.40)

Òàê, äëÿ S−, P−ñîñòîÿíèé èîíîâ Ca+, Sr+, Ba+ è äëÿ S− ñîñòîÿíèé Be+

â ðàñ÷åòàõ àìëèòóä ðàäèàöèîííûõ ïåðåõîäîâ ìåòîäîì êâàíòîâîãî äåôåêòà

ýôôåêòèâíûé îðáèòàëüíûé ïàðàìåòð áûë óìåíüøåí íà åäèíèöó, ÷òî ñîîò�

âåòñòâóåò îñëàáëåíèþ öåíòðîáåæíîãî ïîòåíöèàëà è ñîîòâåòñòâóþùåãî âûòàë�

êèâàíèÿ ýëåêòðîíà èç êîðà è áîëåå ïðàâèëüíî ìîäåëèðóåò âçàèìîäåéñòâèå

îïòè÷åñêîãî ýëåêòðîíà ñ èîííûì îñòàòêîì íà ìàëûõ ðàññòîÿíèÿõ.

2.4. Ñóììû ñèë îñöèëÿòîðîâ è ïåðâûõ ìîìåíòîâ ñèë

îñöèëëÿòîðîâ

Îäíèì èç êðèòåðèåâ ïðèìåíèìîñòè ìîäåëüíîãî àòîìíîãî ïîòåíöèàëà

â ðàñ÷åòàõ ñêîðîñòåé ðàäèàöèîííûõ ïåðåõîäîâ ñëåäóåò ñ÷èòàòü âûïîëíåíèå

ïðàâèëà Òîìàñà-Ðàéõå-Êóíà äëÿ ñóìì ñèë îñöèëëÿòîðîâ âíóòðèàòîìíûõ ïå�

ðåõîäîâ, ïîñêîëüêó, êàê áóäåò ïîêàçàíî â ãëàâå 3, ÷èñëåííûå çíà÷åíèÿ òåðìî�

èíäóöèðîâàííûõ ñäâèãîâ è óøèðåíèé ðèäáåðãîâñêèõ ñîñòîÿíèé ìîãóò áûòü

âûðàæåíû ÷åðåç ñîîòâåòñòâóþùèå ñóììû ñèë îñöèëëÿòîðîâ è ïåðâûõ ìîìåí�

òîâ ñèë îñöèëëÿòîðîâ.

Êîíöåïöèÿ ñèëû îñöèëëÿòîðà ñôîðìèðîâàëàñü êàê ïðîÿâëåíèå ñïåêòðî�

ñêîïè÷åñêîãî ïðàâèëà ñîîòâåòñòâèÿ ìåæäó êâàíòîâûì è êëàññè÷åñêèì ïîä�

õîäàìè: èçëó÷àþùèé àòîì ðàññìàòðèâàëñÿ êàê ñîâîêóïíîñòü ãàðìîíè÷åñêèõ

îñöèëëÿòîðîâ ñ ñîáñòâåííûìè ÷àñòîòàìè, ñîîòâåòñòâóþùèìè ÷àñòîòàì ïåðå�

õîäîâ ìåæäó ñâÿçàííûìè ýíåðãåòè÷åñêèìè ñîñòîÿíèÿìè. Ïîäîáíûå âèðòóàëü�

íûå îñöèëëÿòîðû, ïîñòàâëåííûå â ñîîòâåòñòâèå ïåðåõîäó ñ îïðåäåëåííîé ÷à�

ñòîòîé, íàçûâàþòñÿ îñöèëëÿòîðàìè ïåðåõîäà. Âêëàä îïðåäåëåííîãî îñöèëëÿ�
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òîðà ïåðåõîäà â îáùóþ êîëè÷åñòâåííóþ õàðêòåðèñòèêó ðåàêöèè àòîìà íà èç�

ëó÷åíèå îïðåäåëåÿòñÿ ñèëîé îñöèëëÿòîðà [24]

fn′n = 2ωn′n|⟨n′l|z|nl⟩|2. (2.41)

Èç îïðåäåëåíèÿ (2.41) î÷åâèäíî, ÷òî ñèëà îñöèëëÿòîðà îòðèöàòåëüíà äëÿ

ðàñïàäà (ωn′n < 0) è ïîëîæèòåëüíà (ωn′n > 0) äëÿ âîçáóæäåíèÿ ñîñòîÿíèÿ

|nl⟩.

Äëÿ àòîìà â öåëîì âûïîëíÿåòñÿ ïðàâèëî Òîìàñà-Ðàéõå-Êóíà äëÿ ñóììû

îñöèëëÿòîðîâ ïî âñåì âîçìîæíûì ýíåðãåòè÷åñêèì ñîñòîÿíèÿì:

Snl(0) =
∑

fn′n = N, (2.42)

ãäå N - ÷èñëî ýëåêòðîíîâ.

Â îäíîýëåêòðîííîì ïðèáëèæåíèè, îñíîâûâàþùåìñÿ íà ïðåäïîëîæåíèè,

÷òî âçàèìîäåéñòâèå ñ âíåøíèì ïîëåì ïðîèñõîäèò çà ñ÷åò èçìåíåíèé ñîñòîÿ�

íèÿ âàëåíòíîãî ýëåêòðîíà, ïðàâèëî ñóìì òðàíñôîðìèðóåòñÿ ñëåäóþùèì îá�

ðàçîì:

Snl(0) =
∑

fn′n = 1. (2.43)

Â ýòîì ñëó÷àå âíóòðåííèå ýëåêòðîíû è èõ ñîñòîÿíèÿ èñêëþ÷àþòñÿ èç ðàñ�

ñìîòðåíèÿ è íå ïðèñóòñòâóþò â ñóììèðîâàíèè.

Ïðåîáðàçóåì âûðàæåíèå äëÿ ñóìì ñèë îñöèëëÿòîðîâ ê òàêîìó âèäó, ÷òî�

áû ìîæíî áûëî îöåíèòü ñîîòâåòñòâèå ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ ðàçðåøåííûõ

ïåðåõîäîâ, ðàññ÷èòàííûõ ñ âîëíîâûìè ôóíêöèÿìè ìîäåëüíîãî ïîòåíöèàëà

ïðàâèëó ñóìì Òîìàñà-Ðàéõå-Êóíà:

Snl(0) =
1

2l + 1

l∑
m=−l

∑
n′l′m′

2ωn′n|⟨n′l′m′|z|nlm⟩|2=

=
1

2l + 1

l∑
m=−l

∑
n′l′m′

(⟨nlm|[z, Ĥ]|n′l′m′⟩⟨n′l′m′|z|nlm⟩−

−⟨nlm|z|n′l′m′⟩⟨n′l′m′|[z, Ĥ]|nlm⟩). (2.44)
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Ó÷èòûâàÿ, ÷òî è äëÿ ãàìèëüòîíèàíà ÌÏÔ, è äëÿ ãàìèëüòîíèàíà ÌÊÄ

âûïîëíÿåòñÿ óñëîâèå ïîëíîòû ñîáñòâåííûõ ôóíêöèé:∑
n′l′m′

⟨r|n′l′m′⟩⟨n′l′m′|r′⟩ = δ(r− r′), (2.45)

âûðàæåíèå (2.44) ïðåîáðàçóåòñÿ ê âèäó:

Snl(0) =
1

2l + 1

l∑
m=−l

⟨nlm
∣∣∣[[z, Ĥ], z]

∣∣∣nlm⟩. (2.46)

èñïîëüçóÿ èçâåñòíûå çíà÷åíèÿ êîììóòàòîðîâ [r,p2] = 2ip, [z, p̂z] = i, ïîëó�

÷àåì äëÿ ãàìèëüòîíèàíà ĤQD, èñïîëüçóåìîãî â ìåòîäå êâàíòîâîãî äåôåêòà,

ïðàâèëî ñóìì ñèë îñöèëëÿòîðîâ:

Snl(0) =
1

2l + 1

l∑
m=−l

⟨
nlm

∣∣∣∣[[z, p̂22 − Z

r

]
, z

]∣∣∣∣nlm⟩ = 1, (2.47)

òîãäà êàê äëÿ ãàìèëüòîíèàíà ÌÏÔ ýòà âåëè÷èíà îòêëîíèòñÿ îò ïðàâèëà Òî�

ìàñà-Ðàéõå-Êóíà âñëåäñòâèå ïîÿâëåíèÿ âêëàäà äâîéíîãî êîììóòàòîðà äåêàð�

òîâîé êîìïîíåíòû z è îïåðàòîðà ïðîåêòèðîâàíèÿ â îáùóþ ñóììó:

Snl(0) =
1

2l + 1

l∑
m=−l

⟨
nlm

∣∣∣∣∣
[[
z,
p̂2

2
− Z

r
+
∑
l′

Bl′P̂l′

r2

]
, z

]∣∣∣∣∣nlm
⟩

=

= 1 +
1

2l + 1

l∑
m=−l

⟨
lm

∣∣∣∣∣
[[

cos θ,
∑
l′

Bl′P̂l′

]
, cos θ

]∣∣∣∣∣ lm
⟩
. (2.48)

Ïðèìåíÿÿ ñîîòíîøåíèå äëÿ ñôåðè÷åñêèõ ôóíêöèé [43]:

cos θ Ylm =

√
(l + 1 +m)(l + 1−m)

(2l + 3)(2l + 1)
Y1+1,m +

√
(l +m)(l −m)

(2l + 1)(2l − 1)
Yl−1,m (2.49)

è èñïîëüçóÿ ïðåäñòàâëåíèå ïðîåêöèîííîãî îïåðàòîðà â ñîáñòâåííîì áàçèñå

⟨n|P̂k|m⟩ = ⟨n|k⟩⟨k|m⟩ = δnkδmk, (2.50)

ïîëó÷èì âûðàæåíèå äëÿ ìàòðè÷íîãî ýëåìåíòà, â êîòîðîå âîéäóò òîëüêî ñëà�
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ãàåìûå ñ îäèíàêîâûìè îðáèòàëüíûìè ìîìåíòàìè l â îáêëàäêàõ:⟨
lm

∣∣∣∣∣
[[

cos θ,
∑
l′

Bl′P̂l′

]
, cos θ

]∣∣∣∣∣ lm
⟩

= 2

(
−
[

(l + 1)2 −m2

(2l + 3)(2l + 1)
+

+
l2 −m2

(2l + 1)(2l − 1)

]
Bl +

(l + 1)2 −m2

(2l + 1)(2l + 3)
Bl+1 +

l2 −m2

(2l + 1)(2l − 1)
Bl−1

)
.

(2.51)

Ïîäñòàâëÿÿ ïîëó÷åííîå âûðàæåíèå â (2.49) è âûïîëíÿÿ ñóììèðîâàíèå

è óñðåäíåíèå ïî m, ó÷èòûâàÿ, ÷òî
l∑

m=−l

m2 = 1
3l(l + 1)(2l + 1), ïîëó÷èì îêîí�

÷àòåëüíîå âûðàæåíèå äëÿ ñóììû ñèë îñöèëëÿòîðîâ äèïîëüíûõ ïåðåõîäîâ,

ðàññ÷èòàííîé ìåòîäîì ìîäåëüíîãî ïîòåíöèàëà Ôüþñà:

Snl(0) = 1 +
2

3(2l + 1)
((l + 1)Bl+1 + lBl−1 − (2l + 1)Bl) =

= 1 +
2

3(2l + 1)

∑
l′=l±1

l>(Bl′ −Bl), (2.52)

Çàâèñèìîñòü êîýôôèöèåíòà Bl =
1
2(λ(λ+1)− l(l+1)) îò ãëàâíîãî êâàí�

òîâîãî ÷èñëà n äîñòàòî÷íî áûñòðî èñ÷åçàåò ñ ðîñòîì n, ïîýòîìó Bl îñòàåòñÿ

ïðàêòè÷åñêè ïîñòîÿííûì äëÿ âñåé ñåðèè ðèäáåðãîâñêèõ óðîâíåé ñ äàííûì l.

Îòìåòèì, ÷òî îòêëîíåíèå îò ïðàâèëà ñóìì ïðè ðàñ÷åòàõ ìàòðè÷íûõ ýëåìåí�

òîâ ñ ðàäèàëüíûìè âîëíîâûìè ôóíêöèÿìè ÌÏÔ ìîæåò áûòü âåñüìà ñóùå�

ñòâåííûì äëÿ ìíîãîýëåêòðîííûõ àòîìîâ, ÷òî ñíèæàåò äîñòîâåðíîñòü îöåíîê

îïòè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê, êîòîðûå ìîãóò áûòü âûðàæåíû ÷åðåç ýòè ñóììû.

Òåðìîèíäóöèðîâàííûé ýíåðãåòè÷åñêèé ñäâèã εBBR
nl âûñîêîâîçáóæäåííûõ

óðîâíåé ìîæåò áûòü îïðåäåëåí ÷åðåç ñóììó ñèë îñöèëëÿòîðîâ, Snl(0), ÷òî áó�

äåò ïîäðîáíåå ðàññìîòðåíî â ãëàâå 3, òîãäà êàê òåïëîâîå óøèðåíèå ðèäáåðãîâ�

ñêèõ óðîâíåé ñ áîëüøèìè îðáèòàëüíûìè ìîìåíòàìè ΓBBR
nl ïðîïîðöèîíàëüíî

ñóììå ïåðâûõ ìîìåíòîâ ñèë îñöèëëÿòîðîâ Snl(1):

Snl(1) =
2

2l + 1

l∑
m=−l

∑
n′l′m′

ω2
n′n|⟨n′l′m′|z|nlm⟩|2. (2.53)

Âûïîëíÿÿ ïðåîáðàçîâàíèÿ, àíàëîãè÷íûå (2.44), äëÿ ñóììû ìîìåíòîâ ñèë
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îñöèëëÿòîðîâ òàêæå ïîëó÷èì âûðàæåíèå, ñîäåðæàùåå êîììóòàòîðû ãàìèëü�

òîíèàíà Ĥ ñ êîìïîíåíòîé ðàäèóñ-âåêòîðà z.

Snl(1) =
2

2l + 1

l∑
m=−l

⟨nlm|[z, Ĥ][Ĥ, z]|nlm⟩. (2.54)

Âûïîëíèì ïðåîáðàçîâàíèå ïðîèçâåäåíèÿ êîììóòàòîðîâ:

[z, Ĥ][Ĥ, z] =

[
z,
p̂2

2
− Z

r
+
∑
l1

Bl1P̂l1

r2

][
p̂2

2
− Z

r
+
∑
l2

Bl2P̂l2

r2
, z

]
=

=

(
ip̂z +

∑
l1

Bl1

r
[cos θ, P̂l1]

)(
−ip̂z +

∑
l2

Bl2

r
[P̂l2, cos θ]

)
=

= p̂z
2 + i

∑
l1

Bl

(
p̂z

[
P̂l

r
, cos θ

]
+

[
P̂l

r
, cos θ

]
p̂z

)
−

−
∑
l1,l2

Bl1Bl2

r2
[P̂l1, cos θ][P̂l2, cos θ]. (2.55)

Êàæäîå èç òðåõ ñëàãàåìûõ ñîäåðæèò íåëîêàëüíóþ ÷àñòü è âíîñèò ïî�

ïðàâêè â ïðàâèëî ñóììèðîâàíèÿ ìîìåíòîâ, ÷òî ïðèâîäèò ê ïîãðåøíîñòÿì

ïðè ðàñ÷åòàõ òåðìîèíäóöèðîâàííûõ óøèðåíèé. Ðàññìîòðèì âêëàä îòäåëüíûõ

ñëàãàåìûõ â îáùóþ ñóììó ìîìåíòîâ ñèë îñöèëëÿòîðîâ.

p̂z
2 =

2

3
(Ĥ − V̂ ). (2.56)

Èñïîëüçóÿ ñðåäíèå çíà÷åíèÿ îïåðàòîðîâ⟨
nl
∣∣∣Ĥ∣∣∣nl⟩ = − Z2

2ν2nl
;

⟨
nl

∣∣∣∣Zr
∣∣∣∣nl⟩ =

Z2

ν2nl
;⟨

nl

∣∣∣∣Bl

r2

∣∣∣∣nl⟩ =
Z2Bl

ν3nl(λ+ 1)
, (2.57)

ìîæåì ïðåäñòàâèòü âêëàä êâàäðàòà êîìïîíåíòû z èìïóëüñà â âèäå:

⟨
nl|p̂z2|nl

⟩
=

Z2

3ν2nl

(
1− 2Bl

νnl(λ+ 1/2)

)
. (2.58)

Äëÿ òîãî, ÷òîáû íàéòè ñðåäíåå çíà÷åíèå ñëàãàåìûõ â âûðàæåíèè (2.55),

ñîäåðæàùèõ îïåðàòîðû p̂z â ïåðâîé ñòåïåíè, êðîìå èñïîëüçîâàíèÿ ñîîòíîøå�
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íèÿ äëÿ ïðîèçâåäåíèÿ ñôåðè÷åñêèõ ôóíêöèé (2.49) òðåáóåòñÿ òàêæå ïðèìå�

íåíèå ïðàâèëà äåéñòâèÿ z�êîìïîíåíòû îïåðàòðà èìïóëüñà p̂z = −i ∂
∂z = −i∇z

íà ïðîèçâåäåíèå ðàäèàëüíîé è ñôåðè÷åñêîé ôóíêöèé [43]:

∇zf(r)Ylm(θ, ϕ) =

√
(l + 1 +m)(l + 1−m)

(2l + 3)(2l + 1)

(
f ′(r)− l

r
f(r)

)
Y1+1,m+

+

√
(l +m)(l −m)

(2l + 1)(2l − 1)

(
f ′(r) +

l + 1

r
f(r)

)
Yl−1,m. (2.59)

Ïîäñòàíîâêà ýòèõ ñîîòíîøåíèé â îáùåå âûðàæåíèå äëÿ ñóììû ïåðâûõ

ìîìåíòîâ ñèë îñöèëëÿòîðîâ ïîñëå èíòåãðèðîâàíèÿ ïî óãëîâûì ïåðåìåííûì è

óñðåäíåíèÿ ïî ìàãíèòíûì êâàíòîâûì ÷èñëàì m ïîçâîëÿåò ïðåäñòàâèòü ñðåä�

íèå çíà÷åíèÿ âòîðîãî è òðåòüåãî ñëàãàåìîãî âûðàæåíèÿ (2.55) â âèäå ëèíåé�

íîé êîìáèíàöèè ïàðàìåòðîâ Bl, Bl±1 íåëîêàëüíîé ÷àñòè ìîäåëüíîãî ïîòåíöè�

àëà Ôüþñà. Êîýôôèöèåíòû ïðè ýòèõ ïàðàìåòðàõ ïðåäñòàâëÿþò ñîáîé âûðà�

æåíèÿ, ñâîäÿùèåñÿ ê ïðîèçâåäåíèÿì âûðàæåíèé, çâèñÿùèõ îò îðáèòàëüíîãî

ìîìåíòà l è ñðåäíåãî çíà÷åíèÿ ðàäèàëüíîãî îïåðàòîðà r−2, ïîä÷èíÿþùåãîñÿ

ñëåäóþùèì ñîîòíîøåíèÿì:⟨
Rnl|r−1|R′

nl

⟩
= −1

2

⟨
Rnl|r−2|Rnl

⟩
= − Z2

2ν3nl(λ+ 1/2)
. (2.60)

Îêîí÷àòåëüíî, âêëàä ëèíåéíûõ ïî Bl ñëàãàåìûõ óðàâíåíèÿ (2.55) â ñóì�

ìó ïåðâûõ ìîìåíòîâ ñèë îñöèëëÿòîðîâ ìîæåò áûòü ïðåäñòàâëåí ñëåäóþùèì

îáðàçîì:

1

2l + 1

l∑
m=−l

⟨
nlm

∣∣∣∣∣∑
l1

Bl1

(
p̂z

[
P̂l1

r
, cos θ

]
+

[
P̂l1

r
, cos θ

]
p̂z

)∣∣∣∣∣nlm
⟩

=

=
Z2

3ν3nl(λ+ 1/2)

[
(l + 1)(3l + 2)Bl+1 − l(3l + 1)Bl−1

2l + 1
− 2Bl

]
. (2.61)

Îòêëîíåíèå îò ïðàâèëà ñóìì, îïðåäåëÿåìîå ïîñëåäíèì ñëàãàåìûì âû�

ðàæåíèÿ (2.55) ìîæåò áûòü ðàññ÷èòàíî ïî àíàëîãèè ñ âû÷èñëåíèåì ñðåäíèõ

çíà÷åíèåì êîììóòàòîðîâ, âõîäÿùèõ â ñóììó Snl(0), ðàññ÷èòàííóþ ñ âîëíî�

âûìè ôóíêöèÿìè ìîäåëüíîãî ïîòåíöèàëà Ôüþñà. Ðåçóëüòàò âêëàäà ýòîãî ñëà�

ãàåìîãî îïðåäåëÿåòñÿ ëèíåéíîé êîìáèíàöèåé êâàäðàòè÷íûõ âûðàæåíèé äëÿ
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ïàðàìåòðîâ Bl, Bl±1, êîýôôèöèåíòû ïðè êîòîðûõ òàêæå ìîãóò áûòü ïðåä�

ñòàâëåíû â âèäå ïðîèçâåäåíèÿ ôóíêöèé îò îðáèòàëüíûõ ìîìåíòîâ è ñðåäíåãî

çíà÷åíèÿ îïåðàòîðà r−2:

− 1

2l + 1

l∑
m=−l

⟨
nlm

∣∣∣∣∣∣
∑
l1,l2

Bl1Bl2

r2

[
P̂l1, cos θ

] [
P̂l2, cos θ

]∣∣∣∣∣∣nlm
⟩

=

=
Z2

3ν3nl(λ+ 1/2)(2l + 1)

[
l(Bl −Bl−1)

2 + (l + 1)(Bl −Bl+1)
2
]
. (2.62)

Òàêèì îáðàçîì, ïðàâèëî ñóììèðîâàíèÿ ïåðâûõ ìîìåíòîâ ñèë îñöèëëÿ�

òîðîâ ýëåêòðîäèïîëüíûõ îäíîýëåêòðîííûõ ïåðåõîäîâ â ïðèáëèæåíèè ìåòîäà

ìîäåëüíîãî ïîòåíöèàëà Ôüþñà âûãëÿäèò ñëåäóþùèì îáðàçîì:

Snl(1) =
2Z2

3ν2nl

[
1 +

l(Bl −Bl−1)
2 + (l + 1)(Bl −Bl+1)

2

νnl(λ+ 1/2)(2l + 1)
+

+
(l + 1)(3l + 2)Bl+1 − l(3l + 1)Bl−1 − 2(2l + 1)Bl

νnl(λ+ 1/2)(2l + 1)

]
=

2Z2

3ν2nl

[
1 +

1

νnl(λl + 1/2)(2l + 1)

∑
l′=l±1

l>
(
(Bl −Bl′)

2+

+(−1)l>−l+1(l> + 2l + 1)Bl′ − 2Bl

)]
. (2.63)

2.5. Ðåçóëüòàòû ÷èñëåííûõ ðàñ÷åòîâ âðåìåí æèçíè

ýíåðãåòè÷åñêèõ óðîâíåé èîíîâ ãðóïïû IIa

Â äàííîì ðàçäåëå ïðèâåäåíî ñðàâíåíèå ðåçóëüòàòîâ ÷èñëåííûõ ðàñ÷åòîâ

åñòåñòâåííûõ âðåìåí æèçíè τ spnl èîíîâ ùåëî÷íîçåìåëüíûõ ýëåìåíòîâ, âûïîë�

íåííûõ ìåòîäàìè ÌÏÔ è ÌÊÄ, ñ íàèáîëåå äîñòîâåðíûìè äàííûìè íàó÷íîé

ëèòåðàòóðû. Ýíåðãèè óðîâíåé, ÿâëÿþùèåñÿ îñíîâíûìè âõîäíûìè ïàðàìåò�

ðàìè ðàñ÷åòîâ, áûëè âçÿòû èç îáîáùåííûõ ñïåêòðîñêîïè÷åñêèõ áàç äàííûõ

[69],[70]. Äëÿ îïðåäåëåíèÿ ýíåðãèé âûñîêîâîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé èñïîëü�

çîâàëàñü ïîëèíîìèàëüíàÿ àïïðîêñèìàöèÿ êâàíòîâîãî äåôåêòà (2.7); ðàññ÷è�

òàííûå êîýôôèöèåíòû ïîëèíîìîâ äëÿ óðîâíåé ýíåðãèé ùåëî÷íîçåìåëüíûõ

èîíîâ ïðåäñòàâëåíû â ðàáîòå [26].
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Íà ïðèìåðå ðàñ÷åòîâ åñòåñòâåííûõ âðåìåí æèçíè íèçêîýíåðãåòè÷åñêèõ

óðîâíåé ïðîâåäåí àíàëèç îáëàñòè íàèëó÷øåé ïðèìåíèìîñòè ïîëóýìïèðè÷å�

ñêèõ ìåòîäîâ êâàíòîâîãî äåôåêòà è ìîäåëüíîãî ïîòåíöèàëà Ôüþñà.

Be+

Áåðèëëèé - ýëåìåíò, èçó÷åíèå êîòîðîãî êðàéíå âàæíî äëÿ àñòðîôèçè÷å�

ñêèõ èññëåäîâàíèé. Âûñîêàÿ ðàñïðîñòðàíåííîñòü àòîìîâ è èîíîâ áåðèëëèÿ â

êîñìè÷åñêîì ïðîñòðàíñòâå, îáóñëîâëåííàÿ ðåàêöèÿìè òÿæåëûõ ÿäåð è êîñìè�

÷åñêèõ ëó÷åé â ìåæçâåçäíîé ñðåäå, ïîçâîëÿåò èñïîëüçîâàòü èíôîðìàöèþ î

ðàñïðîñòðàíåíèè áåðèëëèÿ è ñïåêòðàëüíûõ õàðàêòåðèñòèêàõ åãî èîíîâ è ñî�

åäèíåíèé äëÿ îöåíêè äîñòîâåðíîñòè êîñìîëîãè÷åñêèõ ìîäåëåé. Êðîìå òîãî,

íàëè÷èå Be+ â ñîñòàâå ïîâåðõíîñòè Ñîëíöà äåëàåò èññëåäîâàíèå õàðàêòåð�

íûõ ðåçîíàíñíûõ äóïëåòîâ Be+ 3130 �A íåçàìåíèìûì äëÿ îïèñàíèÿ ïðîöåññîâ

íóêëåîãåíåçà.

Îäíîêðàòíî èîíèçèðîâàííûé áåðèëëèé â âûñîêîâîçáóæäåííûõ ñîñòîÿ�

íèÿõ ìîæåò áûòü èñïîëüçîâàí è â ýêñïåðèìåíòàõ, îñóùåñòâëÿþùèõ êâàíòî�

âîå êîäèðîâàíèå èíôîðìàöèè � ïðîâîäÿòñÿ èññëåäîâàíèÿ ïðèìåíèìîñòè îä�

íîêðàòíûõ èîíîâ áåðèëëèÿ ïðè ñîçäàíèè êâàíòîâîãî ëîãè÷åñêîãî ýëåìåíòà

[71].

Ïðèìåíåíèå îäèíî÷íûõ èîíîâ áåðèëëèÿ ìîæåò áûòü âîñòðåáîâàíî ïðè

êîíñòðóèðîâàíèè ñîâðåìåííîãî ñòàíäàðòà ÷àñòîòû-âðåìåíè, à èìåííî â ïðî�

öåññàõ ñèìïàòè÷åñêîãî îõëàæäåíèÿ êîíòðîëüíûõ èîíîâ â ïàðàõ Ca+�Be+,

Al+-Be+ [71],[72], ÷òî ñïîñîáñòâóåò ðîñòó èíòåðåñà ê èññëåäîâàíèÿì îïòè÷å�

ñêèõ õàðàêòåðèñòèê Be+ [73],[74].

Áåðèëëèé � ñàìûé ëåãêèé ýëåìåíò ùåëî÷íîçåìåëüíîé ãðóïïû, îäíîêðàò�

íûé èîí áåðèëëèÿ èìååò íàèáîëåå ïðîñòîå ñòðîåíèå êîðà, ïîýòîìó èç âñåõ

èîíîâ âòîðîé ãðóïïû ýòîò èîí íàèáîëåå ÿâíî ïðîÿâëÿåò ñâîéñòâà âîäîðîäîïî�

äîáíîãî èîíà. Êâàíòîâûé äåôåêò ýíåðãåòè÷åñêèõ óðîâíåé Be+ íåâåëèê äàæå

äëÿ ñîñòîÿíèé ñ l = 0, l = 1, ïîýòîìó îïòè÷åñêèå õàðàêòåðèñòèêè, òàêèå
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êàê âðåìåíà æèçíè è òåðìîèíäóöèðîâàííûå ñäâèã è óøèðåíèå, îïèñûâàþòñÿ

îäèíàêîâî õîðîøî êàê â ôîðìàëèçìå ìåòîäà êâàíòîâîãî äåôåêòà, òàê è ñ ïî�

ìîùüþ ìåòîäà ìîäåëüíîãî ïîòåíöèàëà Ôüþñà. Ðàñ÷åòû åñòåñòâåííûõ âðåìåí

æèçíè ñîñòîÿíèé ñ ãëàâíûìè êâàíòîâûìè ÷èñëàìè n ≤ 10 è îðáèòàëüíûìè

ìîìåíòàìè l = 0, 1, 2, âûïîëíåííûå ïî ìåòîäàì ÌÊÄ è ÌÏÔ, ïðåäñòàâëåíû

â òàáëèöàõ 2.1, 2.2; ïðèâåäåíî ñðàâíåíèå ÷èñëåííûõ çíà÷åíèé, ïîëó÷åííûõ

ïîëóýìïèðè÷åñêèìè ìåòîäàìè, èñïîëüçóåìûìè â äèññåðòàöèîííîé ðàáîòå, ñ

ñîîòâåòñòâóþùèìè ðàñ÷åòàìè, âûïîëíåííûìè ìåòîäàìè ðåëÿòèâèñòñêîé ìíî�

ãî÷àòè÷íîé òåîðèè [75], è ðàñ÷åòàìè â ïðèáëèæåíèè Õàðòðè-Ñëåòåðà [76].

Àíàëèç ïðèâåäåííûõ äàííûõ ïîêàçûâàåò, ÷òî îòêëîíåíèå ðàññ÷èòàííûõ

âðåìåí æèçíè íèçêîýíåðãåòè÷åñêèõ ñîñòîÿíèé îò íàèáîëåå äîñòîâåðíûõ äàí�

íûõ, ïðåäñòàâëåííûõ â ëèòåðàòóðå, íå ïðåâûøàåò 3%, ïîýòîìó è àïïðîêñèìà�

öèè äëÿ âûñîêîâîçáóæäåííûõ óðîâíåé Be+ ïîçâîëÿþò ïîëó÷èòü äîñòîâåðíûå

÷èñëåííûå çíà÷åíèÿ.

Mg+

Îïòè÷åñêèå ñâîéñòâà îäíîêðàòíîãî èîíà ìàãíèÿ, òàêæå êàê è õàðàêòåðè�

ñòèêè îäíîêðàòíîãî èîíà áåðèëëèÿ, ïðåäñòàâëÿþò èíòåðåñ äëÿ àñòðîôèçè÷å�

ñêèõ èññëåäîâàíèé. Ðåçîíàíñíûå ëèíèè îäíîêðàòíîãî èîíà ìàãíèÿ îñòàþòñÿ

äîñòàòî÷íî ñèëüíûìè â øèðîêîì äèàïàçîíå ñïåêòðà, ÷òî ïîçâîëÿåò ðàññìàò�

ðèâàòü ýòè ëèíèè â êà÷åñòâå "äåòåêòîðîâ" ïðè ïðîâåäåíèè ñïåêòðîñêîïè÷å�

ñêîãî èññëåäîâàíèÿ. Àíàëèç ñïåêòðàëüíûõ ñâîéñòâ Mg+ øèðîêî èñïîëüçóåòñÿ

â âûñîêîòî÷íîé äèàãíîñòèêå ñîñòîÿíèé çâåçäíûõ õðîìîñôåð, â òîì ÷èñëå, ñîë�

íå÷íîé õðîìîñôåðû. Â ýêñïåðèìåíòàõ ïî ñîçäàíèþ íîâåéøåãî ÷àñòîòíî-âðå�

ìåííîãî ñòàíäàðòà èññëåäóåòñÿ ïðèìåíèìîñòü Mg+ â êà÷åñòâå ñïàððèíã-èîíà

ïðè îñóùåñòâëåíèè ñèìïàòè÷åñêîãî îõëàæäåíèÿ [77].

Äî íàñòîÿùåãî âðåìåíè â íàó÷íîé ëèòåðàòóðå áûëè èçâåñòíû âåðîÿòíî�

ñòè ðàäèàöèîííûõ ïåðåõîäîâ è âðåìåíà æèçíè äëÿ óðîâíåé ñ n < 10 [78], [79],

à òàêæå ïîëÿðèçóåìîñòè ñîñòîÿíèé ñ ãëàâíûì êâàíòîâûì ÷èñëîì n < 17 [80].
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Òàáëèöà 2.1. Åñòåñòâåííûå âðåìåíà æèçíè S-, P -ñîñòîÿíèé èîíîâ Be+.

Ñîñòîÿíèå J τnl, íñ

ÌÊÄ ÌÏÔ [69] [76] [75]

3S 1/2 2.564 2.461 2.5 2.473 2.451

4S 1/2 4.509 4.200 4.3 4.196 4.174

5S 1/2 7.935 7.237 7.3 7.213 7.194

6S 1/2 13.07 11.76 12 11.70 11.673

7S 1/2 20.25 18.03 18.5 18.02 17.918

8S 1/2 29.81 26.34 26.5 26.22 26.17

9S 1/2 42.07 37.00 37.5 36.81 36.78

10S 1/2 57.39 50.28 51 50.02 49.89

2P 1/2 8.799 8.509 8.9 8.930 8.850

2P 3/2 8.792 8.504 - 8.930 8.850

3P 1/2 5.387 5.521 5.6 5.431 5.417

3P 3/2 5.389 5.523 - 5.431 5.417

4P 1/2 7.829 8.231 8.3 8.030 8.072

4P 3/2 7.832 8.234 - 8.030 8.086

5P 1/2 12.33 13.15 13.5 12.76 12.935

5P 3/2 12.33 13.16 - 12.76 12.918

6P 1/2 18.91 20.39 20.5 19.71 20.04

6P 3/2 18.92 20.40 - 19.71 20.05

7P 1/2 27.86 30.29 30.5 29.19 29.78

7P 3/2 27.88 30.30 - 29.19 29.78

8P 1/2 39.53 43.26 43.5 41.57 42.47

9P 1/2 54.26 59.72 60.1 57.25 58.86

9P 3/2 54.28 59.73 - 57.25 58.86
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Òàáëèöà 2.2. Åñòåñòâåííûå âðåìåíà æèçíè âîçáóæäåííûõ D-ñîñòîÿíèé Be+.

Ñîñòîÿíèå J τnl, íñ

ÌÊÄ ÌÏÔ [69] [76] [75]

3D 3/2 0.903 0.862 0.9 0.9110 0.904

3D 5/2 0.903 0.862 - 0.9110 0.901

4D 3/2 2.069 1.991 2.1 2.081 2.067

4D 5/2 2.069 1.991 - 2.081 2.066

4D 3/2 3.953 3.815 3.9 3.971 3.950

5D 5/2 3.953 3.816 - 3.971 3.938

5D 3/2 6.727 6.505 6.7 6.754 6.701

6D 5/2 6.728 6.506 - 6.754 6.700

6D 3/2 10.57 10.23 10.5 10.61 10.522

7D 5/2 10.57 10.23 - 10.61 10.518

8D 3/2 15.64 15.15 15.5 15.71 15.58

8D 5/2 15.65 15.16 - 15.71 15.58

9D 3/2 22.13 21.45 22 22.22 22.05

9D 5/2 22.14 21.46 - 22.22 22.01

Â ðàáîòå [79] äëÿ ðàñ÷åòîâ åñòåñòâåííûõ âðåìåí æèçíè ïðèìåíÿëñÿ ìåòîä

Õàðòðè-Ôîêà, â ðàáîòå [78] âû÷èñëåíèÿ ïðîâîäèëèñü â ôîðìàëèçìå ìîäåëü�

íîãî ïîòåíöèàëà ñëàáî ñâÿçàííîãî ýëåêòðîíà.

Â òàáëèöàõ 2.3, 2.4 ïðåäñòàâëåíî ñðàâíåíèå åñòåñòâåííûõ âðåìåí æèçíè

íèçêîýíåðãåòè÷åñêèõ ñîñòîÿíèé èîíîâ ìàãíèÿ, ðàññ÷èòàííûõ ìåòîäàìè ÌÏÔ

è ÌÊÄ, ñ íàèáîëåå äîñòîâåðíûìè òåîðåòè÷åñêèìè è ýêñïåðèìåíòàëüíûìè

äàííûìè.
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Òàáëèöà 2.3. Åñòåñòâåííûå âðåìåíà æèçíè S-, P -ñîñòîÿíèé Mg+.

Ñîñòîÿíèå J τnl, íñ

ÌÊÄ ÌÏÔ [79] [78] [69]

4S 1/2 3.139 2.786 2.90 2.95 2.8

5S 1/2 5.486 5.052 5.04 5.05 5.1

6S 1/2 9.607 8.966 8.76 8.18 9.4

7S 1/2 15.79 14.80 14.2 12.9 16

8S 1/2 24.42 22.92 21.8 19.3 25

9S 1/2 32.93 33.70 31.7 27.9 36

10S 1/2 50.71 47.51 - - 53

3P 1/2 3.899 5.209 3.85 3.64 4

3P 3/2 3.869 5.168 3.81 3.61 -

4P 1/2 19.19 19.82 18.8 19.0 20

4P 3/2 19.05 19.64 18.7 18.8 -

5P 1/2 51.43 53.07 45.5 48.3 53

5P 3/2 51.17 52.55 45.5 48.2 -

6P 1/2 108.0 115.2 87.5 108 110

6P 3/2 107.5 114.08 87.8 108 -

7P 1/2 197.5 217.0 148 200 200

7P 3/2 196.8 214.7 149 200 -

8P 1/2 328.5 369.7 232 321 340

8P 3/2 327.5 365.7 234 321 -

9P 1/2 509.5 584.3 331 477 530

9P 3/2 508.0 577.7 334 478 -
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Òàáëèöà 2.4. Åñòåñòâåííûå âðåìåíà æèçíè D-ñîñòîÿíèé Mg+.

Ñîñòîÿíèå J τnl, íñ

ÌÊÄ ÌÏÔ [79] [78] [69]

3D 3/2 2.095 2.477 2.04 1.96 -

3D 5/2 2.105 2.490 2.05 1.97 2.2

4D 3/2 7.837 7.392 7.43 7.31 -

4D 5/2 7.899 7.444 7.46 7.35 8.1

5D 3/2 19.84 16.32 18.3 18.1 -

5D 5/2 20.03 16.45 18.4 18.2 20

6D 3/2 39.86 30.17 36.2 35.6 -

6D 5/2 40.29 30.42 36.4 35.8 41

7D 3/2 69.30 49.81 62.3 61.2 -

7D 5/2 70.07 50.25 62.7 61.4 72

8D 3/2 109.4 76.15 97.1 95.8 -

8D 5/2 110.7 76.83 97.8 96.1 110

9D 3/2 161.4 110.0 118 70.4 -

9D 5/2 163.3 111.1 119 70.6 170

Íåîáõîäèìî îòìåòèòü, ÷òî äàæå íàèáîëåå òî÷íûå èìåþùèåñÿ â ëèòåðàòó�

ðå ýêñïåðèìåíòàëüíûå è òåîðåòè÷åñêèå ðåçóëüòàòû ñóùåñòâåííî ðàçëè÷àþòñÿ

ìåæäó ñîáîé, áîëåå òîãî, âðåìåíà æèçíè, îïóáëèêîâàííûå â ðàáîòàõ [56], [81]

îòëè÷àþòñÿ îò ÷èñëåííûõ çíà÷åíèé, ïðåäñòàâëåííûõ â áàçå äàííûõ [69], íà

ïîðÿäîê è áîëåå, ïîýòîìó âû÷èñëåíèÿ, âûïîëíåííûå ìåòîäàìè ÌÏÔ è ÌÊÄ,

ïðåäñòàâëÿþòñÿ ïðèåìëåìûìè äëÿ îöåíîê âðåìåí æèçíè ïðîèçâîëüíûõ âûñî�

êîâîçáóæäåííûõ óðîâíåé, êîòîðûå íåâîçìîæíî ïîëó÷èòü ñ ïîìîùüþ äðóãèõ

ìåòîäîâ ÷èñëåííûõ ðàñ÷åòîâ.
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Ca+

Îäíîêðàòíûé èîí êàëüöèÿ íàõîäèò ïðèìåíåíèå âî ìíîãèõ òåîðåòè÷å�

ñêèõ è ïðàêòè÷åñêèõ èññëåäîâàíèÿõ: â àñòðîôèçèêå çíàíèå îïòè÷åñêèõ õà�

ðàêòåðèñòèê Ca+ âîñòðåáîâàíî ïðè èçó÷åíèè ðàäèàöèîííûõ ñâîéñòâ çâåçäíûõ

îáúåêòîâ, èññëåäîâàíèå ñïåêòðîâ Ca+ ìîæåò áûòü èíôîðìàòèâíûì ïðè îïðå�

äåëåíèè õèìè÷åñêîãî ñîñòàâà çâåçä è ðàñ÷åòàõ ïåðåäà÷è ýíåðãèè â çâåçäàõ.

Êðîìå òîãî, Ca+ ïðèìåíèì è â ëàáîðàòîðíûõ ýêñïåðèìåíòàõ � âñëåäñòâèå

ñïåöèôèêè ñïåêòðà, à èìåííî íàëè÷èÿ ìåòàñòàáèëüíûõ ñîñòîÿíèé 3d2D3/2 ,

3d2D5/2 [82], îäíîêðàòíûé èîí êàëüöèÿ ìîæåò áûòü èñïîëüçîâàí äëÿ ñâåðõòî÷�

íûõ èçìåðåíèé: ñòàíäàðòèçàöèè ÷àñòîò, ñîçäàíèÿ îïòè÷åñêèõ ÷àñîâ è óòî÷íå�

íèÿ ïîñòîÿííîé òîíêîé ñòðóêòóðû.

Èîí Ca+ íà ñåãîäíÿøíèé ìîìåíò ÿâëÿåòñÿ îäíèì èç íàèáîëåå ïîäõîäÿ�

ùèõ êâàíòîâûõ îáúåêòîâ äëÿ ðåàëèçàöèè êâàíòîâûõ ëîãè÷åñêèõ óñòðîéñòâ â

èîííûõ ëîâóøêàõ [12]. Â íàó÷íîé ëèòåðàòóðå ïðåäñòàâëåíû,â îñíîâíîì, èñ�

ñëåäîâàíèÿ îñíîâíîãî, ìåòàñòàáèëüíîãî è åùå íåñêîëüêèõ íèæíèõ ýíåðãåòè�

÷åñêèõ óðîâíåé èîíà êàëüöèÿ. Â ðàáîòàõ [50], [83] áûëè èññëåäîâàíû ìóëüòè�

ïîëüíûå ïîëÿðèçóåìîñòè, ñèëû îñöèëëÿòîðîâ, âðåìåíà æèçíè ýíåðãåòè÷åñêèõ

óðîâíåé ñ ãëàâíûìè êâàíòîâûìè ÷èñëàìè n ≤ 7, â ðàáîòå [84] âû÷èñëåíû äè�

ïîëüíûå ïîëÿðèçóåìîñòè íèæíèõ óðîâíåé.

Â òàáëèöàõ 2.5, 2.6 ïðèâåäåíî ñðàâíåíèå âðåìåí æèçíè ýíåðãåòè÷åñêèõ

ñîñòîÿíèé îäíîêðàòíûõ èîíîâ êàëüöèÿ, ðàññ÷èòàííûõ ìåòîäàìèÌÏÔ èÌÊÄ,

ñ ñîîòâåòñòâóþùèìè äàííûìè èç îáîáùåííîé ñïåêòðîñêîïè÷åñêîé áàçû, à òàê�

æå ñ ðåçóëüòàòàìè âû÷èñëåíèé ðåëÿòèâèñòñêèì ìåòîäîì Õàðòðè-Ôîêà [85] è

ðåçóëüòàòàìè ïðèìåíåíèÿ ìåòîäà, â êîòîðîì èñïîëüçóåòñÿ àëüòåðíàòèâíûé

ìîäåëüíûé ïîòåíöèàë [86].
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Òàáëèöà 2.5. Åñòåñòâåííûå âðåìåíà æèçíè S-, P -ñîñòîÿíèé Ca+.

Ñîñòîÿíèå J τnl, íñ

ÌÊÄ ÌÏÔ [69] [85] [86]

5S 1/2 4.504 2.854 4.5 3.91 4.15

6S 1/2 7.248 4.996 7.2 6.39 6.76

7S 1/2 12.00 8.628 12 10.63 11.26

8S 1/2 18.96 13.96 19 - -

9S 1/2 28.46 21.28 - - -

10S 1/2 40.90 30.91 41 - -

4P 1/2 6.727 6.617 6.4 6.69 6.85

4P 3/2 6.547 6.445 6.4 - -

5P 1/2 34.14 29.34 29 35.35 34.8

5P 3/2 32.83 28.10 29 - -

6P 1/2 94.69 85.24 70 99.8 90

6P 3/2 90.99 80.86 70 - -

7P 1/2 184.61 192.1 130 - -

7P 3/2 177.2 180.2 - - -

8P 1/2 294.0 340.8 220 - -

8P 3/2 283 364.5 - - -

9P 1/2 417.8 614.9 330 - -

9P 3/2 405.7 594.2 - - -

10P 1/2 554.6 951.9 470 - -

10P 3/2 540 938.1 - - -
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Òàáëèöà 2.6. Åñòåñòâåííûå âðåìåíà æèçíè D, F -ñîñòîÿíèé Ca+.

Ñîñòîÿíèå J τnl, íñ

ÌÊÄ ÌÏÔ [69] [85] [86]

4D 3/2 2.819 4.075 2.9 2.85 2.89

4D 5/2 2.841 4.155 - - -

5D 3/2 5.573 6.956 6.1 6.21 6.20

5D 5/2 5.633 7.056 6.1 - -

6D 3/2 9.929 11.78 11 - -

6D 5/2 10.05 11.96 11 - -

7D 3/2 16.11 18.76 19 - -

7D 5/2 16.32 18.96 19 - -

8D 3/2 24.38 28.27 30 - -

8D 5/2 24.72 28.54 30 - -

9D 3/2 35.01 40.68 44 - -

9D 5/2 35.50 41.04 44 - -

10D 3/2 48.23 56.38 61 - -

10D 5/2 48.93 56.85 61 - -

4F 5/2, 7/2 4.178 1.43 3 3.54 3.90

5F 5/2, 7/2 7.752 2.56 5.1 - -

6F 5/2, 7/2 12.97 4.22 8.1 - -

7F 5/2, 7/2 20.20 6.52 12 - -

8F 5/2, 7/2 29.78 9.57 18 - -

9F 5/2, 7/2 42.05 13.5 25 - -

10F 5/2, 7/2 57.33 18.3 34 - -

Çàìåòèì, ÷òî âðåìåíà æèçíè S−, P−, F−ñîñòîÿíèé, ðàññ÷èòàííûõ ñ

âîëíîâûìè ôóíêöèÿìè ÌÊÄ, áîëåå ñîãëàñóþòñÿ ñ èìåþùèìèñÿ â ëèòåðàòóðå



56

äàííûìè, òîãäà êàê ðàñ÷åòû âðåìåí æèçíè D−ñîñòîÿíèé áîëåå òî÷íû ïðè

âûïîëíåíèè âû÷èñëåíèé ìåòîäîì ÌÏÔ.

Sr+

Îäíîêðàòíûé èîí ñòðîíöèÿ, òàêæå êàê è èîí êàëüöèÿ, èìååò â ñâîåì

ýíàðãåòè÷åñêîì ñïåêòðå äîëãîæèâóùèé ìåòàñòàáèëüíûé óðîâåíü, íàëè÷èå êî�

òîðîãî ïîçâîëÿåò ïðèìåíÿòü ýòîò èîí â êà÷åñòâå êîíòðîëüíîãî ïðè êîíñòðó�

èðîâàíèè îïòè÷åñêîãî ñòàíäàðòà ÷àñòîòû [87], à òàêæå èñïîëüçîâàòü åãî â

ýêñïåðèìåíòàõ ïî ñîçäàíèþ êâàíòîâîãî ëîãè÷åñêîãî ýëåìåíòà [15]. Êðîìå òî�

ãî, èíôîðìàöèÿ îá îïòè÷åñêèõ ñâîéñòâàõ èîíà ñòðîíöèÿ òàêæå íåîáõîäèìà

ïðè ñèíòåçå ìîëåêóë, íàïðèìåð, Sr+Ar è Sr+Kr.

Èçó÷åíèå îïòè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê Sr+ èìååò áîëüøîå çíà÷åíèå è äëÿ

àñòðîôèçèêè � òî÷íàÿ èíôðìàöèÿ î ÷èñëåííûõ çíà÷åíèÿõ ýòèõ õàðàêòåðè�

ñòèê âàæíà äëÿ îïðåäåëåíèÿ õèìè÷åñêîãî çâåçä è îïèñàíèÿ ýâîëþöèè õîëîä�

íûõ çâåçä - ãèãàíòîâ, íàïðèìåð, â ðàáîòå [23] çíà÷åíèÿ âðåìåí æèçíè è ñèë

îñöèëëÿòîðîâ Sr+ èñïîëüçóþòñÿ äëÿ îïðåäåëåíèÿ õèìè÷åñêîãî ñòðîåíèÿ çâåç�

äû χ Lupi.

Àíàëèç äàííûõ, ïðèâåäåííûõ â òàáëèöàõ 2.7, 2.8, ïîêàçûâàåò, ÷òî ìå�

òîä êâàíòîâîãî äåôåêòà è ìåòîä ìîäåëüíîãî ïîòåíöèàëà â ðàñ÷åòàõ âðåìåí

æèçíè èîíîâ ñòðîíöèÿ ñ íåâûñîêèìè ãëàâíûìè êâàíòîâûìè ÷èñëàìè n ìîãóò

ïðèìåíÿòüñÿ àëüòåðíàòèâíî, ïðè÷åì äëÿ íåêîòîðûõ ñîñòîÿíèé íàèëó÷øåå ñî�

ãëàñèå ñ äàííûìè, èìåþùèìèñÿ â ëèòåðàòóðå, ïîëó÷àåòñÿ ïðè âû÷èñëåíèè

ìåòîäîì ÌÏÔ [88], äëÿ äðóãèõ æå ñîñòîÿíèé ðåçóëüòàòû ðàñ÷åòîâ âðåìåí

æèçíè ìåòîäîì ÌÊÄ áîëåå áëèçêè ê çíà÷åíèÿì, ïðåäñòàâëåííûì â îáîáùåí�

íîé áàçå ñïåêòðîñêîïè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê [69] è çíà÷åíèÿì, âû÷èñëåííûì

ðåëÿòèâèñòñêèì ìåòîäîì Õàðòðè-Ôîêà [89]. Ðåçóëüòàòû ÷èñëåííûõ ðàñ÷åòîâ

äåìîíñòðèðóþò õîðîøåå ñîãëàñèå ñ èìåþùèìèñÿ â ëèòåðàòóðå äàííûìè, ïî�

ýòîìó ÌÏÔ è ÌÊÄ ïðåäñòàâëÿþòñÿ ïðèìåíèìûìè ê îöåíêàì âðåìåí æèçíè

âîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé èîíîâ ùåëî÷íî-çåìåëüíûõ ýëåìåíòîâ.
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Òàáëèöà 2.7. Åñòåñòâåííûå âðåìåíà æèçíè S-, P -ñîñòîÿíèé Sr+.

Ñîñòîÿíèå J τnl, íñ

ÌÊÄ ÌÏÔ [69] [89]

6S 1/2 5.203 3.442 5.2 4.97

7S 1/2 8.322 5.895 8.3 7.32

8S 1/2 13.68 10.02 14 11.76

9S 1/2 21.46 16.10 22 18.41

10S 1/2 32.02 24.43 32 22.44

11S 1/2 45.83 35.4 45 -

12S 1/2 63.13 49.15 65 -

13S 1/2 84.81 66.55 95 -

14S 1/2 110.7 87.27 130 -

15S 1/2 141.7 112.3 170 -

5P 1/2 7.10 7.434 7.4 7.71

5P 3/2 6.428 6.754 6.6 6.96

6P 1/2 34.54 29.98 28 37.50

6P 3/2 28.94 25.66 28 33.8

7P 1/2 97.23 80.1 72 96.41

7P 3/2 78.11 66.45 72 88.55

8P 1/2 147.4 136.4 140 178.3

8P 3/2 149.3 135.9 140 170.6

9P 1/2 230.0 246.9 - 446.3

9P 3/2 239.4 244.5 - 441.9

10P 1/2 320.3 396.3 - 651.1

10P 3/2 335.9 390.4 - 648.7
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Òàáëèöà 2.8. Åñòåñòâåííûå âðåìåíà æèçíè D, F -ñîñòîÿíèé Sr+

Êîíôèãóðàöèÿ J τnl, íñ

ÌÊÄ ÌÏÔ [69] [89]

5D 3/2 3.526 4.855 3.8 3.62

5D 5/2 3.612 4.928 3.8 3.85

6D 3/2 6.059 7.696 7 6.60

6D 5/2 6.251 7.845 7 6.90

7D 3/2 9.934 12.41 12 11.28

7D 5/2 10.29 12.68 12 11.70

8D 3/2 15.25 19.10 18 18.15

8D 5/2 15.83 19.56 18 18.72

9D 3/2 22.23 28.79 28 24.91

9D 5/2 23.09 28.79 28 25.58

10D 5/2 30.74 39.54 40 33.70

10D 5/2 32.27 40.74 40 34.53

4F 5/2, 7/2 3.639 1.65 3 3.23

5F 5/2, 7/2 6.326 2.92 4.5 5.33

6F 5/2, 7/2 10.27 4.82 7.1 8.52

7F 5/2, 7/2 15.73 7.45 11 12.85

8F 5/2, 7/2 22.88 10.93 15 18.67

9F 5/2, 7/2 32.14 15.41 21 26.11

10F 5/2, 7/2 43.67 21.0 28 35.3

11F 5/2, 7/2 57.70 27.8 39 -

12F 5/2, 7/2 74.54 35.9 50 -
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2.6. Âûâîäû êî âòîðîé ãëàâå

Ðåçóëüòàòû âûïîëíåííûõ ðàñ÷åòîâ ïðîäåìîíñòðèðîâàëè îäèíàêîâóþ òî÷�

íîñòü ïîëóýìïèðè÷åñêèõ ìåòîäîâ ÌÏÔ è ÌÊÄ â ðàñ÷åòàõ âåðîÿòíîñòåé ñïîí�

òàííîãî ðàñïàäà íèçêèõ ýíåðãåòè÷åñêèõ óðîâíåé èîíîâ ãðóïïû IIa. Èñïîëüçî�

âàíèå ÌÏÔ äëÿ âûñîêèõ óðîâíåé ïðåäñòàâëÿåòñÿ ìåíåå îáîñíîâàííûì âñëåä�

ñòâèå íåòî÷íîñòè âîñïðîèçâåäåíèÿ ïðàâèë ñóìì ñèë îñöèëëÿòîðîâ, ÷òî ñâÿ�

çàíî, ïî-âèäèìîìó, ñ íåòî÷íûì ïîâåäåíèåì ðàäèàëüíûõ âîëíîâûõ ôóíêöèé

ðèäáåðãîâñêèõ ñîñòîÿíèé íà ìàëûõ ðàññòîÿíèÿõ îò ÿäðà. Îáëàñòü ìàëûõ ðàñ�

ñòîÿíèé äàåò íàèáîëüøèé âêëàä â ìàòðè÷íûé ýëåìåíò äèïîëüíîãî ïåðåõîäà â

íèçøèå ñîñòîÿíèÿ. Â ýòîé îáëàñòè âîëíîâûå ôóíêöèè ÌÊÄ èìåþò áîëüøîå

êîëè÷åñòâî óçëîâ è ïîýòîìó áîëåå òî÷íî âîñïðîèçâîäÿò âîëíîâûå ôóíêöèè

ðèäáåðãîâñêîãî ýëåêòðîíà.
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Ãëàâà 3

Àñèìïòîòè÷åñêèå àïïðîêñèìàöèè äëÿ

ñïîíòàííûõ è òåðìîèíäóöèðîâàííûõ óøèðåíèé

è ñäâèãîâ ðèäáåðãîâñêèõ óðîâíåé ýíåðãèè

èîíîâ ãðóïïû IIa

3.1. Ñðàâíåíèå ñêîðîñòåé ñïîíòàííûõ è

òåðìîèíäóöèðîâàííûõ ïåðåõîäîâ

Äëÿ òîãî, ÷òîáû ïîëó÷èòü ïîëíóþ èíôîðìàöèþ î ñïåêòðàëüíûõ õàðàêòå�

ðèñòèêàõ áîëüøîãî êîëè÷åñòâà âîçáóæäåííûõ óðîâíåé, íåîáõîäèìî íå òîëüêî

ðàññ÷èòàòü îáùóþ øèðèíó óðîâíÿ, îïðåäåëÿåìóþ ñóììîé åñòåñòâåííîé øè�

ðèíû è èíäóöèðîâàííîãî óøèðåíèÿ, íî è îòäåëüíî ïðîàíàëèçèðîâàòü âêëàä

÷åòûðåõ ãðóïï ðàäèàöèîííûõ ïåðåõîäîâ:

• ñïîíòàííûå ðàñïàäû;

• òåðìîèíäóöèðîâàííûå ðàñïàäû;

• òåðìîèíäóöèðîâàííûå âîçáóæäåíèÿ â ñîñòîÿíèÿ äèñêðåòíîãî ñïåêòðà;

• òåðìîèíäóöèðîâàííûå ïåðåõîäû â ñîñòîÿíèÿ êîíòèíóóìà.

Ñêîðîñòü ñïîíàòàííûõ ðàñïàäîâ, â àòîìíîé ñèñòåìå åäèíèö ðàâíàÿ åñòåñòâåí�

íîé øèðèíå óðîâíÿ, ìîæåò áûòü îïðåäåëåíà ïî ôîðìóëå (1.2):

Γnl =
4

3c3(2l + 1)

∑
n′,l′=l±1

l>ω
3
nn′|⟨n′l′|r|nl⟩|2. (3.1)

Âûðàæåíèå äëÿ îáùåé ñêîðîñòè òåðìîèíäóöèðîâàííîãî ðàñïàäà ΓBBR
nl

(1.27) ïîçâîëÿåò âûäåëèòü ñêîðîñòè ðàñïàäîâ Γd
nl, âîçáóæäåíèé Γe

nl è èîíèçà�
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öèè Γc
nl:

Γ
d(e)
nl =

4

3c3(2l + 1)

En′l′<(>)Enl∑
n′,l′=l±1

l>
|ωn′n|3|⟨n′l′|r|nl⟩|2

e|ωn′n|/kT − 1
, (3.2)

Γc
nl =

4

3c3(2l + 1)

∑
l′=l±1

l>

∞∫
0

|⟨εl′|r|nl⟩|2(ε+ |Enl|)3

e(ε+|Enl|)/kT − 1
dε. (3.3)

Âûðàæåíèÿ äëÿ ñêîðîñòåé ñïîíòàííûõ è òåðìîèíäóöèðîâàííûõ ïåðåõî�

äîâ â ñîñòîÿíèÿ ñ En′l′ < Enl îòëè÷àþòñÿ äðóã îò äðóãà òîëüêî çíàìåíàòåëåì,

ïîÿâëÿþùèìñÿ ïðè ðàñ÷åòàõ òåðìîèíäóöèðîâàííûõ ïðîöåññîâ è âûðàæàþ�

ùèì ñïåêòðàëüíîå ðàñïðåäåëåíèå òåïëîâûõ ôîòîíîâ. Ôîðìóëà äëÿ ïåðåõî�

äîâ â äèñêðåòíûå ñîñòîÿíèÿ ñ ýíåðãèåé En′l′ > Enl ñîäåðæèò áåñêîíå÷íîå

ñóììèðîâàíèå ïî ãëàâíûì êâàíòîâûì ÷èñëàì êîíå÷íûõ ñîñòîÿíèé n′. Òàêàÿ

áåñêîíå÷íàÿ ñóììà íå ìîæåò áûòü âûðàæåíà öåëèêîì ÷åðåç áîëåå ïðîñòûå

ôóíêöèè, ðàññ÷èòûâàåìûå àíàëèòè÷åñêè, îäíàêî èçâåñòíî, ÷òî ñ ðîñòîì n′

ñóùåñòâåííî óìåíüøàåòñÿ âêëàä ñëàãàåìûõ, ñîîòâåòñòâþùèõ ïåðåõîäàì â îò�

äàëåííûå ðèäáåðãîâñêèå óðîâíè, ïîýòîìó çíà÷åíèå îñòàòî÷íîé ñóììû îöåíè�

âàëîñü ÷åðåç ïîðîãîâûé ìàòðè÷íûé ýëåìåíò [90]:

|⟨n′l′|r|nl⟩|2≈ Z2|⟨ε = 0 l′|r|nl⟩|2

n′3
, (3.4)

êàê áûëî ïðåäëîæåíî â ðàáîòå [91]

Γrem
nl =

l>Z
6kT |⟨ε = 0 l′|r|nl⟩|2

6c3(2l + 1)n4n′2
, (3.5)

ãäå n′ � ãëàâíîå êâàíòîâîå ÷èñëî íàèáîëåå âûñîêîãî ó÷òåííîãî êîíå÷íîãî ñî�

ñòîÿíèÿ.

Ïîñëå ïîäñòàíîâêè â ôîðìóëû (3.1, 3.2, 3.5) àíàëèòè÷åñêîãî âûðàæåíèÿ

äëÿ ðàäèàëüíîãî ìàòðè÷íîãî ýëåìåíòà, ïîëó÷åííîãî ñ âîëíîâûìè ôóíêöèÿ�

ìè êâàíòîâîãî äåôåêòà, âîçìîæíî íåïîñðåäñòâåííîå âû÷èñëåíèå ñïîíòàííûõ

ðàñïàäîâ è òåðìîèíäóöèðîâàííûõ ñêîðîñòåé ïåðåõîäîâ â ñîñòîÿíèÿ äèñêðåò�

íîãî ñïåêòðà ñ ýíåðãèåé áîëüøåé è ìåíüøåé ýíåðãèè èñõîäíîãî ñîñòîÿíèÿ, ñî�

îòâåòñòâóþùèå ðàñ÷åòû äëÿ îäíîýëåêòðîííûõ ñîñòîÿíèé îäíîêðàòíûõ èîíîâ

âòîðîé ãðóïïû ïðåäñòàâëåíû â òàáëèöàõ 3.1-3.10.



62

Òàáëèöà 3.1. Ïîëíûå ñêîðîñòè ñïîíòàííûõ ðàñïàäîâ Γsp
nl , òåðìîèíäóöèðîâàííûõ ðàñïàäîâ

Γd
nl è âîçáóæäåíèé Γe

nl (â êÃö) äëÿ âîçáóæäåííûõ nS- è nP-ñåðèé ñîñòîÿíèé â èîíàõ Be+

ïðè òåìïåðàòóðàõ òåïëîâîãî èçëó÷åíèÿ T = 100, 300, 600, 1000, 1500K.

Ñîñòîÿíèå Γsp
nl , êÃö Γd

nl, êÃö Γe
nl, êÃö

100K 300K 600K 1000K 1500K 100K 300K 600K 1000K 1500K

15S 5226 3.690 56.78 181.0 379.5 654.1 7.364 32.05 75.24 138.4 220.1

20S 2217 8.982 57.63 150.4 288.4 472.3 5.553 21.19 47.68 84.63 131.5

25S 1140 10.01 48.81 117.4 216.3 345.8 4.081 14.86 32.37 56.19 86.16

30S 662.6 9.346 39.97 91.97 165.7 261.2 3.096 10.91 23.20 39.76 60.51

35S 419.0 8.261 32.73 73.29 130.1 203.3 2.423 8.297 17.37 29.52 44.73

40S 281.8 7.181 27.07 59.49 104.6 162.4 1.945 6.499 13.45 22.74 34.37

50S 145.3 5.409 19.19 41.19 71.47 110.1 1.325 4.277 8.737 14.69 22.13

70S 53.55 3.266 10.92 22.89 39.20 59.85 0.719 2.239 4.523 7.568 11.37

90S 25.42 2.154 6.999 14.50 24.66 37.49 0.447 1.371 2.757 4.606 6.917

110S 14.02 1.520 4.856 9.987 16.92 25.65 0.304 0.925 1.856 3.098 4.650

130S 8.541 1.127 3.563 7.293 12.32 18.64 0.220 0.666 1.335 2.227 3.342

150S 5.585 0.868 2.724 5.556 9.368 14.16 0.166 0.502 1.006 1.678 2.518

15P 4414 3.105 24.84 74.15 153.0 262.3 3.010 41.04 136.0 290.4 499.1

20P 1925 4.165 24.33 63.14 121.2 198.7 5.858 40.16 107.6 205.2 330.5

25P 1005 4.372 21.09 50.96 94.20 150.9 6.438 33.48 80.70 145.9 228.3

30P 588.7 4.103 17.71 41.03 74.17 117.2 6.033 26.93 61.09 107.4 165.6

35P 374.2 3.685 14.81 33.40 59.50 93.12 5.354 21.64 47.32 81.84 125.1

40P 252.5 3.257 12.47 27.58 48.62 75.60 4.659 17.57 37.52 64.23 97.67

50P 130.7 2.523 9.076 19.58 34.06 52.50 3.486 12.06 25.06 42.43 64.15

70P 48.30 1.580 5.339 11.23 19.25 29.41 2.045 6.546 13.31 22.34 33.62

90P 22.94 1.065 3.489 7.245 12.33 18.75 1.307 4.057 8.186 13.69 20.57

110P 12.66 0.762 2.453 5.053 8.565 12.99 0.895 2.737 5.501 9.187 13.79

130P 7.711 0.572 1.816 3.723 6.292 9.524 0.643 1.951 3.914 6.530 9.802

150P 5.043 0.444 1.398 2.856 4.817 7.281 0.476 1.438 2.881 4.805 7.210
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Òàáëèöà 3.2. Ïîëíûå ñêîðîñòè ñïîíòàííûõ ðàñïàäîâ Γsp
nl , òåðìîèíäóöèðîâàííûõ ðàñïàäîâ

Γd
nl è âîçáóæäåíèé Γe

nl (â êÃö) äëÿ âîçáóæäåííûõ nF- è nD-ñåðèé ñîñòîÿíèé â èîíàõ Be
+

ïðè òåìïåðàòóðàõ òåïëîâîãî èçëó÷åíèÿ T = 100, 300, 600, 1000, 1500K.

Ñîñòîÿíèå Γsp
nl , êÃö Γd

nl, êÃö Γe
nl, êÃö

100K 300K 600K 1000K 1500K 100K 300K 600K 1000K 1500K

15D 9939 0.854 17.26 62.96 142.1 257.0 2.071 37.34 130.3 283.5 491.9

20D 4218 2.578 20.57 58.42 117.5 198.5 4.983 37.78 103.9 200.1 323.7

25D 2167 3.359 19.03 48.61 92.67 151.6 5.791 31.91 78.12 142.1 223.0

30D 1256 3.442 16.48 39.72 73.46 117.9 5.570 25.85 59.24 104.6 161.5

35D 792.1 3.239 14.03 32.61 59.15 93.75 5.019 20.86 45.92 79.65 121.9

40D 531.1 2.943 11.94 27.07 48.44 76.11 4.410 16.98 36.44 62.52 95.16

50D 272.2 2.353 8.809 19.35 34.01 52.84 3.347 11.76 24.55 41.63 62.99

70D 99.30 1.516 5.245 11.15 19.26 29.58 1.995 6.446 13.14 22.08 33.24

90D 46.74 1.035 3.447 7.214 12.35 18.85 1.291 4.037 8.159 13.66 20.53

110D 25.61 0.746 2.430 5.039 8.576 13.04 0.897 2.759 5.553 9.279 13.94

130D 15.52 0.562 1.803 3.715 6.300 9.561 0.656 2.002 4.021 6.713 10.08

150D 10.10 0.438 1.390 2.851 4.823 7.307 0.500 1.518 3.044 5.079 7.623

15F 4505 0.879 21.74 79.84 180.6 327.1 1.986 36.79 129.4 282.5 490.9

20F 1917 3.067 24.79 70.54 142.1 240.7 4.722 36.42 100.8 194.6 315.2

25F 986.6 3.935 22.34 57.18 109.2 179.1 5.450 30.43 74.81 136.3 214.1

30F 572.8 3.976 19.05 45.99 85.22 137.0 5.222 24.48 56.27 99.44 153.7

35F 361.5 3.702 16.05 37.36 67.88 107.8 4.694 19.66 43.38 75.31 115.3

40F 242.5 3.339 13.56 30.77 55.16 86.83 4.118 15.95 34.29 58.86 89.62

50F 124.4 2.643 9.898 21.77 38.33 59.65 3.118 11.00 22.98 38.99 59.01

70F 45.43 1.684 5.831 12.42 21.47 33.01 1.854 6.000 12.24 20.56 30.97

90F 21.39 1.144 3.811 7.985 13.68 20.90 1.198 3.749 7.578 12.69 19.07

110F 11.72 0.821 2.678 5.557 9.467 14.41 0.831 2.558 5.150 8.606 12.93

130F 7.104 0.617 1.982 4.088 6.938 10.53 0.608 1.855 3.725 6.220 9.338

150F 4.625 0.480 1.526 3.132 5.301 8.036 0.463 1.405 2.818 4.703 7.059
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Òàáëèöà 3.3. Ïîëíûå ñêîðîñòè ñïîíòàííûõ ðàñïàäîâ Γsp
nl , òåðìîèíäóöèðîâàííûõ ðàñïàäîâ

Γd
nl è âîçáóæäåíèé Γe

nl (â êÃö) âîçáóæäåííûõ nS-, nP-ñîñòîÿíèé â èîíàõ Mg+ ïðè òåìïå�

ðàòóðàõ òåïëîâîãî èçëó÷åíèÿ T = 100, 300, 600, 1000, 1500K.

Ñîñòîÿíèå Γsp
nl , êÃö Γd

nl, êÃö Γe
nl, êÃö

100K 300K 600K 1000K 1500K 100K 300K 600K 1000K 1500K

15S 5278 6.194 80.17 239.3 484.2 816.1 12.31 72.25 169.5 301.2 466.4

20S 2112 12.98 73.24 181.9 339.6 547.1 12.17 47.42 101.4 173.4 263.4

25S 1048 13.08 57.92 134.1 242.0 382.0 9.270 31.77 65.75 111.1 167.8

30S 594.5 11.42 45.27 101.1 179.0 279.4 6.913 22.42 45.77 76.92 111.6

35S 369.3 9.632 35.85 78.30 137.1 212.4 5.255 16.58 33.61 56.31 84.68

40S 245.1 8.086 28.92 62.22 108.1 166.6 4.098 12.73 25.68 42.97 64.57

50S 124.0 5.806 19.79 41.80 71.89 110.1 2.666 8.151 16.38 27.25 41.07

70S 44.72 3.323 10.82 22.44 38.20 58.11 1.372 4.148 8.312 13.86 20.83

90S 20.97 2.128 6.783 13.94 23.60 35.78 0.831 2.503 5.012 8.356 12.54

110S 11.49 1.474 4.639 9.480 16.00 24.21 0.556 1.673 3.348 5.582 8.372

130S 6.966 1.079 3.369 6.861 11.56 17.46 0.398 1.196 2.394 3.990 5.986

150S 4.542 0.824 2.557 5.193 8.735 13.18 0.299 0.898 1.796 2.994 4.491

15P 328.9 11.03 62.98 148.1 264.8 412.7 9.452 97.97 280.0 551.9 907.9

20P 130.0 10.89 42.36 91.08 156.9 239.8 15.17 81.83 198.7 362.1 569.6

25P 65.30 8.365 28.79 59.97 101.9 154.6 14.40 62.45 141.1 248.2 382.9

30P 37.75 6.283 20.50 42.08 71.03 107.3 12.27 47.71 103.6 178.9 273.2

35P 23.93 4.801 15.24 31.03 52.19 78.74 10.21 37.14 78.72 134.5 204.2

40P 16.18 3.756 11.73 23.78 39.91 60.14 8.491 29.52 61.62 104.5 158.2

50P 8.439 2.454 7.535 15.20 25.45 38.29 6.007 19.76 40.52 68.23 102.9

70P 3.181 1.266 3.842 7.718 12.90 19.39 3.351 10.49 21.20 35.50 53.37

90P 1.535 0.768 2.318 4.650 7.766 11.66 2.101 6.445 12.96 21.66 32.52

110P 0.857 0.514 1.548 3.104 5.181 7.779 1.428 4.339 8.706 14.53 21.81

130P 0.527 0.368 1.107 2.217 3.700 5.554 1.026 3.101 6.214 10.36 15.55

150P 0.347 0.276 0.830 1.662 2.773 4.163 0.765 2.305 4.616 7.697 11.55
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Òàáëèöà 3.4. Ïîëíûå ñêîðîñòè ñïîíòàííûõ ðàñïàäîâ Γsp
nl , òåðìîèíäóöèðîâàííûõ ðàñïàäîâ

Γd
nl è âîçáóæäåíèé Γe

nl (â êÃö) âîçáóæäåííûõ nD-, nF-ñîñòîÿíèé â èîíàõ Mg+ ïðè òåìïå�

ðàòóðàõ òåïëîâîãî èçëó÷åíèÿ T = 100, 300, 600, 1000, 1500K.

Ñîñòîÿíèå Γsp
nl , êÃö Γd

nl, êÃö Γe
nl, êÃö

100K 300K 600K 1000K 1500K 100K 300K 600K 1000K 1500K

15D 1250 4.406 50.15 148.4 299.3 502.9 5.658 44.00 130.2 267.0 450.7

20D 528.7 7.918 45.98 115.6 217.0 350.0 6.645 36.39 92.70 173.5 277.0

25D 273.0 8.148 37.63 88.35 160.3 253.5 6.075 27.99 65.58 117.3 182.6

30D 159.5 7.365 30.38 68.69 122.2 191.2 5.183 21.45 47.79 83.45 128.2

35D 101.4 6.411 24.73 54.61 96.04 149.0 4.345 16.68 36.01 61.99 94.54

40D 68.51 5.528 20.40 44.33 77.30 119.3 3.637 13.22 27.97 47.72 72.43

50D 35.63 4.138 14.46 30.77 53.07 81.35 2.598 8.821 18.26 30.86 46.63

70D 13.32 2.496 8.268 17.23 29.38 44.72 1.457 4.636 9.417 15.79 23.77

90D 6.393 1.650 5.326 10.98 18.62 28.24 0.915 2.835 5.719 9.564 14.37

110D 3.559 1.168 3.711 7.605 12.85 19.44 0.623 1.908 3.836 6.406 9.620

130D 2.185 0.869 2.732 5.576 9.399 14.20 0.451 1.370 2.750 4.589 6.889

150D 1.440 0.671 2.095 4.263 7.174 10.83 0.340 1.031 2.067 3.448 5.175

15F 4906 0.865 18.78 69.56 158.6 289.3 2.131 38.82 135.8 295.8 513.4

20F 2090 2.687 21.81 62.52 126.7 215.5 5.063 38.60 106.4 205.1 331.9

25F 1076 3.474 19.89 51.18 98.17 161.4 5.843 32.33 79.27 144.3 226.5

30F 624.5 3.540 17.08 41.42 76.99 124.1 5.598 26.06 59.78 105.6 163.1

35F 394.1 3.317 14.47 33.79 61.55 97.93 5.032 20.96 46.18 80.12 122.6

40F 264.4 3.006 12.27 27.93 50.16 79.07 4.413 17.02 36.55 62.72 95.48

50F 135.6 2.395 9.004 19.84 34.99 54.50 3.342 11.76 24.55 41.63 63.00

70F 49.51 1.537 5.334 11.37 19.68 30.28 1.988 6.426 13.10 22.01 33.14

90F 23.32 1.048 3.497 7.333 12.57 19.21 1.285 4.019 8.123 13.60 20.44

110F 12.78 0.755 2.462 5.112 8.712 13.27 0.895 2.756 5.549 9.273 13.93

130F 7.742 0.568 1.825 3.765 6.391 9.708 0.657 2.006 4.030 6.729 10.10

150F 5.041 0.442 1.405 2.887 4.888 7.411 0.502 1.526 3.062 5.110 7.770
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Òàáëèöà 3.5. Ïîëíûå ñêîðîñòè ñïîíòàííûõ ðàñïàäîâ Γsp
nl , òåðìîèíäóöèðîâàííûõ ðàñïàäîâ

Γd
nl è âîçáóæäåíèé Γe

nl (â êÃö) âîçáóæäåííûõ nS-, nP-ñîñòîÿíèé â èîíàõ Ca+ ïðè òåìïå�

ðàòóðàõ òåïëîâîãî èçëó÷åíèÿ T = 100, 300, 600, 1000, 1500K.

Ñîñòîÿíèå Γsp
nl , êÃö Γd

nl, êÃö Γe
nl, êÃö

100K 300K 600K 1000K 1500K 100K 300K 600K 1000K 1500K

15S 6194 4.417 77.46 244.8 507.1 865.8 11.36 75.46 181.7 325.9 507.1

20S 2403 12.50 75.32 190.4 358.5 580.3 12.46 49.95 107.4 184.4 280.7

25S 1168 13.22 60.11 140.3 254.4 402.6 9.591 33.20 68.89 116.5 176.1

30S 653.1 11.69 46.98 105.4 187.2 292.7 7.138 23.26 47.52 79.89 120.4

35S 401.1 9.891 37.14 81.36 142.7 221.4 5.404 17.09 34.65 58.06 87.33

40S 263.7 8.307 29.88 64.45 112.1 173.0 4.197 13.05 26.34 44.06 66.22

50S 131.5 5.955 20.37 43.08 74.14 113.6 2.713 8.294 16.67 27.84 41.80

70S 46.50 3.393 11.07 22.97 39.11 59.53 1.384 4.184 8.384 13.99 20.99

90S 21.51 2.167 6.913 14.21 24.07 36.50 0.835 2.513 5.031 8.388 12.58

110S 11.66 1.498 4.716 9.641 16.28 24.63 0.557 1.674 3.350 5.585 8.378

130S 7.010 1.095 3.420 6.965 11.73 17.73 0.398 1.195 2.390 3.984 5.977

150S 4.539 0.835 2.592 5.265 8.855 13.37 0.298 0.895 1.791 2.985 4.477

15P 690.9 7.854 42.79 99.67 177.2 275.0 4.922 81.01 264.6 557.5 953.2

20P 348.5 7.324 28.02 60.14 103.5 158.1 11.89 77.36 201.1 378.8 606.1

25P 202.5 5.491 18.92 39.56 67.37 102.3 12.74 61.87 145.5 261.2 406.9

30P 128.7 4.100 13.54 27.98 47.42 71.81 11.46 48.27 107.7 188.1 289.0

35P 87.11 3.144 10.16 20.87 35.25 53.30 9.834 37.94 81.92 141.0 215.0

40P 61.84 2.479 7.906 16.18 27.28 41.19 8.335 30.30 64.08 109.3 165.9

50P 34.56 1.652 5.191 10.57 17.78 26.81 6.023 20.37 42.11 71.13 107.4

70P 14.09 0.885 2.763 5.555 9.317 14.03 3.421 10.86 22.04 36.95 55.59

90P 7.111 0.552 1.698 3.429 5.744 8.641 2.166 6.705 13.52 22.60 33.96

110P 4.090 0.378 1.156 2.330 3.899 5.862 1.486 4.545 9.136 15.26 22.91

130P 2.570 0.275 0.838 1.687 2.822 4.241 1.080 3.284 6.589 11.00 16.51

150P 1.721 0.208 0.636 1.279 2.138 3.212 0.820 2.484 4.979 8.307 12.47
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Òàáëèöà 3.6. Ïîëíûå ñêîðîñòè ñïîíòàííûõ ðàñïàäîâ Γsp
nl , òåðìîèíäóöèðîâàííûõ ðàñïàäîâ

Γd
nl è âîçáóæäåíèé Γe

nl (â êÃö) âîçáóæäåííûõ nD-, nF-ñîñòîÿíèé â èîíàõ Ca+ ïðè òåìïå�

ðàòóðàõ òåïëîâîãî èçëó÷åíèÿ T = 100, 300, 600, 1000, 1500K.

Ñîñòîÿíèå Γsp
nl , êÃö Γd

nl, êÃö Γe
nl, êÃö

100K 300K 600K 1000K 1500K 100K 300K 600K 1000K 1500K

15D 6031 7.532 67.35 191.5 382.3 641.4 9.740 76.16 200.9 379.8 609.6

20D 2571 10.98 57.00 139.6 260.0 418.7 12.08 57.68 133.8 238.7 370.8

25D 1331 10.23 43.80 100.9 182.1 287.8 10.50 42.11 92.51 160.7 246.2

30D 777.8 8.646 33.69 75.11 133.2 208.2 8.539 31.44 67.04 114.8 174.7

35D 494.2 7.161 26.41 57.68 101.2 157.0 6.911 24.16 50.58 85.94 130.2

40D 333.6 5.941 21.14 45.53 79.24 122.4 5.645 19.05 39.43 66.65 100.7

50D 173.0 4.205 14.31 30.28 52.19 80.06 3.915 12.66 25.86 43.48 65.50

70D 64.19 2.370 7.729 16.06 27.38 41.72 2.155 6.703 13.53 22.64 34.03

90D 30.57 1.506 4.807 9.896 16.78 25.48 1.349 4.128 8.300 13.86 20.81

110D 16.89 1.037 3.271 6.695 11.32 17.14 0.919 2.793 5.603 9.351 14.04

130D 10.30 0.757 2.367 4.826 8.139 12.31 0.665 2.013 4.033 6.728 10.09

150D 6.743 0.576 1.791 3.642 6.132 9.262 0.503 1.517 3.039 5.068 7.604

15F 5238 5.490 52.50 146.3 285.1 467.5 6.103 53.35 160.9 331.5 560.4

20F 2219 8.405 44.70 108.3 198.6 315.0 7.933 44.82 114.7 214.9 343.1

25F 1139 8.124 35.38 80.88 144.3 225.4 7.415 34.50 80.92 144.8 225.4

30F 659.5 7.111 28.07 62.17 109.2 169.0 6.358 26.38 58.78 102.6 157.7

35F 415.6 6.074 22.63 49.13 85.45 131.5 5.330 20.46 44.17 76.01 115.9

40F 278.6 5.175 18.56 39.75 68.66 105.2 4.456 16.17 34.21 58.35 85.57

50F 142.8 3.821 13.07 27.52 47.12 71.84 3.169 10.74 22.22 37.54 56.71

70F 52.09 2.280 7.448 15.41 26.14 39.65 1.764 5.605 11.38 19.08 28.71

90F 24.54 1.502 4.797 9.839 16.62 25.13 1.102 3.411 6.878 11.50 17.28

110F 13.46 1.061 3.345 6.825 11.50 17.36 0.748 2.286 4.595 7.674 11.52

130F 8.160 0.789 2.465 5.027 8.428 12.71 0.539 1.636 3.284 5.480 8.225

150F 5.317 0.609 1.892 3.838 6.445 7.711 0.406 1.228 2.461 4.105 6.161
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Òàáëèöà 3.7. Ïîëíûå ñêîðîñòè ñïîíòàííûõ ðàñïàäîâ Γsp
nl , òåðìîèíäóöèðîâàííûõ ðàñïàäîâ

Γd
nl è âîçáóæäåíèé Γe

nl (â êÃö) âîçáóæäåííûõ nS-, nP-ñîñòîÿíèé â èîíàõ Sr
+ ïðè òåìïåðà�

òóðàõ òåïëîâîãî èçëó÷åíèÿ T = 100, 300, 600, 1000, 1500K.

Ñîñòîÿíèå Γsp
nl , êÃö Γd

nl, êÃö Γe
nl, êÃö

100K 300K 600K 1000K 1500K 100K 300K 600K 1000K 1500K

15S 7058 2.810 74.67 252.9 537.2 928.8 9.547 83.53 213.8 393.1 619.6

20S 2590 12.16 78.21 200.5 379.7 616.5 13.39 57.69 126.6 219.1 335.1

25S 1221 13.52 62.55 146.6 266.2 421.6 10.74 38.41 80.48 136.7 207.1

30S 674.9 12.02 48.57 109.1 193.8 302.9 8.067 26.80 55.07 92.81 140.0

35S 406.5 10.14 38.12 83.49 146.4 227.1 6.120 19.60 39.89 66.96 100.8

40S 268.6 8.482 30.48 65.68 114.2 176.2 4.750 14.91 30.17 50.53 75.98

50S 132.8 6.027 20.57 43.46 74.76 114.5 3.063 9.417 18.96 31.67 47.57

70S 42.91 3.392 11.04 22.89 38.96 59.27 1.556 4.716 9.455 15.77 23.67

90S 17.35 2.150 6.845 14.06 23.80 36.08 0.935 2.820 5.647 9.417 14.13

110S 9.416 1.478 4.648 9.495 16.02 24.24 0.623 1.874 3.750 6.252 9.380

130S 5.744 1.077 3.359 6.837 11.51 17.39 0.444 1.335 2.670 4.452 6.678

150S 3.781 0.819 2.539 5.156 8.670 13.08 0.332 0.999 1.998 3.330 4.996

15P 1084 5.839 39.41 99.14 183.7 292.7 2.806 68.67 247.8 547.7 963.2

20P 532.5 6.496 27.84 62.82 111.3 173.1 9.976 72.88 197.1 379.1 614.1

25P 304.3 5.230 19.66 42.78 74.53 114.8 11.59 59.68 143.7 260.4 407.9

30P 191.2 4.088 14.52 31.03 53.56 82.09 10.72 46.84 105.9 186.1 286.9

35P 128.5 3.242 11.16 23.57 40.45 61.77 9.303 36.83 80.23 138.6 211.8

40P 90.69 2.624 8.842 18.53 31.67 48.25 7.927 29.37 62.49 106.9 162.4

50P 50.33 1.815 5.955 12.35 20.99 31.86 5.749 19.66 40.76 68.94 104.2

70P 20.40 1.015 3.237 6.638 11.21 16.96 3.261 10.40 21.13 35.44 53.34

90P 10.29 0.647 2.035 4.148 6.984 10.54 2.058 6.387 12.89 21.55 32.38

110P 5.922 0.449 1.398 2.839 4.771 7.192 1.409 4.315 8.676 14.49 21.76

130P 3.726 0.330 1.020 2.067 3.468 5.223 1.022 3.110 6.242 10.42 15.64

150P 2.499 0.252 0.778 1.572 2.635 3.967 0.775 2.348 4.708 7.854 11.79
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Òàáëèöà 3.8. Ïîëíûå ñêîðîñòè ñïîíòàííûõ ðàñïàäîâ Γsp
nl , òåðìîèíäóöèðîâàííûõ ðàñïàäîâ

Γd
nl è âîçáóæäåíèé Γe

nl (â êÃö) âîçáóæäåííûõ nD-, nF-ñîñòîÿíèé â èîíàõ Sr
+ ïðè òåìïåðà�

òóðàõ òåïëîâîãî èçëó÷åíèÿ T = 100, 300, 600, 1000, 1500K.

Ñîñòîÿíèå Γsp
nl , êÃö Γd

nl, êÃö Γe
nl, êÃö

100K 300K 600K 1000K 1500K 100K 300K 600K 1000K 1500K

15D 8702 3.496 62.17 204.7 435.6 757.3 9.170 56.80 136.4 246.0 384.9

20D 3624 10.02 64.36 168.0 322.4 528.8 9.452 38.25 83.41 144.5 221.1

25D 1853 11.11 53.29 127.6 234.7 375.2 7.352 26.17 55.16 94.05 142.8

30D 1076 10.15 42.62 97.60 175.5 276.5 5.590 18.82 38.99 65.99 99.75

35D 680.8 8.785 34.22 76.27 135.2 211.1 4.328 14.14 29.00 48.85 73.67

40D 458.5 7.498 27.85 60.94 106.9 166.0 3.430 10.99 22.40 37.62 56.66

50D 237.3 5.492 19.25 41.19 71.39 109.9 2.293 7.178 14.52 24.32 36.57

70D 88.08 3.201 10.62 22.22 38.01 58.02 1.223 3.749 7.540 12.59 18.91

90D 42.04 2.067 6.680 13.81 23.48 35.69 0.757 2.300 4.615 7.701 11.56

110D 23.29 1.438 4.575 9.399 15.92 24.13 0.514 1.555 3.116 5.198 7.801

130D 14.24 1.056 3.323 6.801 11.49 17.38 0.372 1.122 2.247 3.745 5.622

150D 9.339 0.807 2.525 5.147 8.676 13.11 0.281 0.848 1.697 2.830 4.246

15F 6929 6.397 42.26 107.5 201.2 322.9 5.134 53.74 168.0 351.0 597.4

20F 2944 7.313 33.81 78.54 141.2 221.8 8.036 48.55 126.1 237.6 380.4

25F 1513 6.552 26.46 58.99 104.0 161.5 8.060 38.79 91.66 164.5 256.4

30F 878.4 5.581 20.99 45.72 79.67 122.8 7.178 30.37 67.98 118.9 182.8

35F 554.6 4.715 16.97 36.40 62.93 96.55 6.164 23.96 51.86 89.35 136.3

40F 372.4 3.999 13.97 29.64 50.96 77.91 5.240 19.18 40.65 69.40 105.4

50F 191.5 2.947 9.909 20.72 35.37 53.83 3.810 12.96 26.83 45.36 68.52

70F 70.33 1.763 5.703 11.75 19.90 30.14 2.172 6.909 14.03 23.53 35.40

90F 33.30 1.165 3.697 7.559 12.75 19.26 1.373 4.254 8.578 14.34 21.55

110F 18.34 0.826 2.589 5.270 8.866 13.38 0.939 2.871 5.771 9.637 14.47

130F 11.12 0.615 1.914 3.884 6.524 9.833 0.679 2.064 4.140 6.909 10.40

150F 7.298 0.476 1.473 2.982 5.003 7.535 0.513 1.551 3.108 5.185 7.780
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Òàáëèöà 3.9. Ïîëíûå ñêîðîñòè ñïîíòàííûõ ðàñïàäîâ Γsp
nl , òåðìîèíäóöèðîâàííûõ ðàñïàäîâ

Γd
nl è âîçáóæäåíèé Γe

nl (â êÃö) âîçáóæäåííûõ nS-, nP-ñîñòîÿíèé â èîíàõ Ba+ ïðè òåìïå�

ðàòóðàõ òåïëîâîãî èçëó÷åíèÿ T = 100, 300, 600, 1000, 1500K.

Ñîñòîÿíèå Γsp
nl , êÃö Γd

nl, êÃö Γe
nl, êÃö

100K 300K 600K 1000K 1500K 100K 300K 600K 1000K 1500K

15S 8207 1.503 69.36 257.5 564.5 991.3 6.852 89.04 247.9 471.9 757.5

20S 2847 11.72 80.81 209.9 399.7 650.8 14.09 66.90 150.9 264.6 407.3

25S 1301 13.79 64.66 151.9 275.9 437.2 12.04 45.02 95.67 163.6 248.6

30S 698.8 12.30 49.75 111.6 198.2 309.8 9.208 31.41 65.11 110.2 166.5

35S 417.7 10.33 38.69 84.61 148.3 229.8 7.028 22.93 46.93 78.98 119.0

40S 269.2 8.577 30.70 66.03 114.7 176.7 5.469 17.40 35.36 59.32 89.27

50S 130.7 6.026 20.47 43.18 74.20 113.6 3.531 10.94 22.08 36.93 55.49

70S 44.88 3.341 10.84 22.43 38.14 57.99 1.792 5.449 10.94 18.25 27.40

90S 20.44 2.098 6.662 13.67 23.12 35.03 1.075 3.248 6.507 10.85 16.29

110S 10.97 1.435 4.499 9.182 15.49 23.42 0.715 2.153 4.311 7.188 10.78

130S 6.554 1.041 3.239 6.588 11.09 16.75 0.509 1.532 3.065 5.110 7.666

150S 4.223 0.789 2.442 4.955 8.329 12.57 0.381 1.145 2.291 3.819 5.729

15P 1645 6.554 54.25 139.5 258.0 408.7 2.127 74.92 284.5 638.5 1133

20P 687.8 8.497 36.18 79.75 138.8 213.1 10.86 82.80 225.1 434.2 704.9

25P 361.1 6.724 24.22 51.24 87.67 133.4 13.14 67.54 162.5 294.3 461.2

30P 215.5 5.097 17.20 35.77 60.74 92.08 12.20 52.76 119.0 209.0 322.0

35P 139.9 3.885 12.69 26.14 44.21 66.87 10.46 41.02 89.17 153.9 235.1

40P 96.42 3.038 9.746 19.97 33.68 50.88 8.840 32.49 69.00 117.9 179.1

50P 51.91 1.993 6.270 12.77 21.47 32.37 6.333 21.53 44.58 75.37 113.9

70P 20.46 1.043 3.229 6.535 10.96 16.49 3.542 11.26 22.86 38.33 57.68

90P 10.20 0.641 1.967 3.973 6.652 10.01 2.219 6.871 13.85 23.17 34.81

110P 5.841 0.434 1.327 2.623 4.471 6.721 1.511 4.623 9.292 15.52 23.30

130P 3.669 0.313 0.955 1.922 3.213 4.829 1.093 3.322 6.666 11.13 16.70

150P 2.461 0.237 0.721 1.449 2.421 3.638 0.827 2.503 5.018 8.371 12.56
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Òàáëèöà 3.10. Ïîëíûå ñêîðîñòè ñïîíòàííûõ ðàñïàäîâ Γsp
nl , òåðìîèíäóöèðîâàííûõ ðàñïà�

äîâ Γd
nl è âîçáóæäåíèé Γe

nl (â êÃö) âîçáóæäåííûõ nD-, nF-ñîñòîÿíèé â èîíàõ Ba+ ïðè

òåìïåðàòóðàõ òåïëîâîãî èçëó÷åíèÿ T = 100, 300, 600, 1000, 1500K.

Ñîñòîÿíèå Γsp
nl , êÃö Γd

nl, êÃö Γe
nl, êÃö

100K 300K 600K 1000K 1500K 100K 300K 600K 1000K 1500K

15D 7898 4.097 68.83 223.9 471.8 814.4 7.416 80.19 223.6 428.7 691.5

20D 3279 11.07 68.24 174.9 332.3 541.2 12.28 58.76 134.5 237.9 368.0

25D 1634 11.80 54.34 128.0 233.3 370.8 10.59 41.17 89.06 153.6 234.4

30D 919.7 10.39 42.03 94.80 169.1 265.0 8.466 30.17 63.58 108.3 164.4

35D 583.2 8.738 33.03 72.73 128.0 199.1 6.606 22.40 46.46 78.61 118.8

40D 390.6 7.294 26.39 57.17 99.76 154.3 5.274 17.36 35.65 60.08 90.62

50D 200.9 5.176 17.79 37.75 65.13 99.99 3.541 11.25 22.87 38.36 57.73

70D 74.36 2.908 9.521 19.81 33.79 51.49 1.882 5.806 11.70 19.55 29.37

90D 35.52 1.840 5.888 12.13 20.57 31.23 1.159 3.533 7.094 11.84 17.78

110D 19.72 1.263 3.989 8.169 13.81 20.91 0.784 2.374 4.761 7.943 11.92

130D 12.08 0.919 2.878 5.870 9.900 14.97 0.565 1.706 3.417 5.699 8.551

150D 7.944 0.698 2.173 4.419 7.440 11.24 0.426 1.285 2.573 4.290 6.436

15F 5786 7.718 56.70 145.4 270.7 431.1 7.492 84.27 254.5 517.2 866.2

20F 2491 9.163 40.49 91.36 161.2 249.5 12.58 73.25 184.3 341.9 542.9

25F 1285 7.576 28.61 61.71 106.6 163.3 12.33 56.61 131.0 232.8 361.3

30F 746.1 6.008 21.18 44.72 76.52 116.5 10.66 43.34 95.63 166.2 254.8

35F 470.8 4.764 16.16 33.72 57.37 87.08 8.950 33.70 72.24 124.0 188.7

40F 315.8 3.846 12.73 26.37 44.71 67.72 7.479 26.71 56.21 95.69 145.1

50F 161.8 2.639 8.498 17.44 29.43 44.46 5.312 17.78 36.65 61.85 93.35

70F 59.10 1.456 4.569 9.292 15.62 23.54 2.966 9.369 18.99 31.83 47.88

90F 27.84 0.921 2.856 5.784 9.699 14.60 1.860 5.745 11.58 19.35 29.07

110F 15.26 0.635 1.957 3.952 6.619 9.956 1.269 3.876 7.787 13.00 19.52

130F 9.250 0.464 1.425 2.874 4.809 7.230 0.919 2.790 5.597 9.339 14.02

150F 6.024 0.355 1.085 2.185 3.654 5.492 0.695 2.104 4.217 7.035 10.56



72

Íåîáõîäèìî çàìåòèòü, ÷òî ñ ðîñòîì ãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà n è òåì�

ïåðàòóðû èçëó÷åíèÿ T ðàñòåò âêëàä òåðìîèíäóöèðîâàííîãî óøèðåíèÿ â îá�

ùåå óøèðåíèå óðîâíÿ, òîãäà êàê âêëàä ñïîíòàííûõ ïåðåõîäîâ íå çàâèñèò îò

òåìïåðàòóðû, ïîýòîìó äëÿ äàííîãî êîíêðåòíîãî ñîñòîÿíèÿ ñóùåñòâóåò òåì�

ïåðàòóðà èçëó÷åíèÿ, ïðè êîòîðîé ñêîðîñòü òåðìîèíäóöèðîâàííûõ ïåðåõîäîâ

ïðåâûøàåò ñêîðîñòü ñïîíòàííûõ ðàñïàäîâ. Ïðè ôèêñèðîâàííîé òåìïåðàòóðå

èçëó÷åíèÿ â ðàññìàòðèâàåìîì â ðàáîòå äèàïàçîíå (T = 100−2000K) íàéäåòñÿ

óðîâåíü, äëÿ êîòîðîãî Γsp
nl < ΓBBR

nl , ïðè÷åì ÷åì âûøå òåìïåðàòóðà èçëó÷åíèÿ,

òåì íèæå íàõîäèòñÿ ýòîò óðîâåíü.

Îòìåòèì, ÷òî ôóíêöèÿ ñêîðîñòè òåðìîèíäóöèðîâàííûõ ïåðåõîäîâ ïðè

òåìïåðàòóðå 100 K äëÿ ñîñòîÿíèé ùåëî÷íîçåìåëüíûõ èîíîâ ñ l = 0, 1, 2, 3

èìååò ìàêñèìóì äëÿ óðîâíåé ñ íîìåðàìè n = 20 − 25, à äàëåå ìîíîòîííî

óáûâàåò ñ ðîñòîì n.

Êðîìå òîãî, àíàëèç äàííûõ òàáëèö 3.1-3.10 ïîêàçûâàåò, ÷òî â ïðåäñòàâ�

ëåííîì äèàïàçîíå ãëàâíûõ êâàíòîâûõ ÷èñåë ñîñòîÿíèé è òåìïåðàòóð òåïëî�

âîãî èçëó÷åíèÿ âêëàä ïåðåõîäîâ â ñîñòîÿíèÿ ñ ýíåðãèåé áîëüøå èñõîäíîãî

(âîçáóæäåíèé) ìîæåò êàê ïðåâîñõîäèòü âêëàä òåðìîèíäóöèðîâàííûõ ðàñïà�

äîâ, òàê è íå äîñòèãàòü åãî, îäíàêî ñ ðîñòîì ãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà âñå

áîëüøå ðàçðåøåííûõ ïåðåõîäîâ áóäóò îñóùåñòâëÿòüñÿ â ñîñòîÿíèÿ ñ ìåíü�

øåé ýíåðãèåé, òîãäà êàê ÷èñëî ïåðåõîäîâ â âûøåëåæàùèå ñîñòîÿíèÿ, áóäåò

óáûâàòü. Òàêèì îáðàçîì, ñêîðîñòü òåðìîèíäóöèðîâàííûõ ðàñïàäîâ ñ ðîñòîì

íîìåðà óðîâíÿ â áîëüøèíñòâå ñëó÷àåâ óáûâàåò íåñêîëüêî ìåäëåííåå, ÷åì ñêî�

ðîñòü òåðìîèíäóöèðîâàííûõ âîçáóæäåíèé, ÷òî ìîæíî çàìåòèòü â ïðîöåññå

àíàëèçà òàáëèö 3.1-3.10.

Ðàññìîòðèì òåïåðü îáùóþ ñêîðîñòü ïåðåõîäîâ â ñîñòîÿíèÿ ñ ïîëîæè�

òåëüíîé ýíåðãèåé � èîíèçàöèîííóþ ñîñòàâëÿþùóþ âçàèìîäåéñòâèÿ ñ òåïëî�

âûì èçëó÷åíèåì. Òàêîå âçàèìîäåéñòâèå íå òîëüêî ïðèâîäèò ê øòàðêîâñêèì

óøèðåíèþ è ñäâèãó ýíåðãåòè÷åñêèõ óðîâíåé, íî è ñóùåñòâåííî èçìåíÿåò ñàì

êâàíòîâûé îáúåêò: àòîì ïðåâðàùàåòñÿ â èîí, ÷òî ñóùåñòâåííî ìåíÿåò âñå
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îïòè÷åñêèå õàðàêòåðèñòèêè � èîíû, ðàññìîòðåííûå â ðàáîòå, òåðÿþò åäèí�

ñòâåííûé îïòè÷åñêèé ýëåêòðîí. Êàê ïðàâèëî, âêëàä ýòîãî ïðîöåññà â ïîëíóþ

ñêîðîñòü òåðìîèíäóöèðîâàííûõ ïåðåõîäîâ íå ïðåâûøàåò 5-10 %, äëÿ ðèäáåð�

ãîâñêèõ ñîñòîÿíèé ýòîò âêëàä åùå ìåíüøå è ìîæåò áûòü ó÷òåí îöåíî÷íî,

îäíàêî â îáùåì ñëó÷àå âêëàä ïåðåõîäîâ â íåïðåðûâíûé ñïåêòð íå ïðåíåáðå�

æèìî ìàë è äîëæåí áûòü îïðåäåëåí êàê ìîæíî áîëåå òî÷íî. Îäíàêî, ðàñ÷åò

ñêîðîñòè èîíèçàöèè ïî ôîðìóëå (3.3) ðåàëèçóåì òîëüêî ÷èñëåííî, ïîýòîìó öå�

ëåñîîáðàçíî âûïîëíèòü îöåíêó òàêîãî âêëàäà, êîòîðàÿ íå ïðèâåäåò ê ïîòåðå

òî÷íîñòè áîëüøåé, ÷åì ÷èñëåííûé ðàñ÷åò èíòåãðàëà â âûðàæåíèè (3.3).

Òàêóþ îöåíêó ìîæíî ïðîèçâåñòè ñ ó÷åòîì èçâåñòíûõ êâàçèêëàññè÷åñêèõ

àïïðîêñèìàöèé äëÿ ñå÷åíèé èîíèçàöèè [93]:

σnl(ω) ≈ σthrnl

∣∣∣Enl

ω

∣∣∣βnl, (3.6)

ãäå ω = ε+ |Enl|, σthrnl (ω)� ïîðîãîâîå ñå÷åíèå èîíèçàöèè, îïðåäåëÿåìîå ñëåäó�

þùèì âûðàæåíèåì:

σthrnl (ω) =
4π2|Enl|
3c(2l + 1)

∑
l′=l±1

l>|⟨ε = 0 l′|r|nl⟩|2. (3.7)

Ïàðàìåòð βnl ñîãëàñíî êâàçèêëàññè÷åñêîé òåîðèè ñòðåìèòñÿ ê ïîñòîÿí�

íîìó çíà÷åíèþ βnl → 7
3 , ïðè÷åì îòêëîíåíèÿ îò àñèìïòîòè÷åñêîãî çíà÷åíèÿ

íåçíà÷èòåëüíû ïðè n > 30, ïîýòîìó â ðàñ÷åòàõ ñå÷å÷åíèé èîíèçàöèè ðèäáåð�

ãîâñêèõ óðîâíåé ýòîò ïîêàçàòåëü âûáðàí ïîñòîÿííûì, â îòëè÷èå îò ðàáîòû

[94], ãäå äëÿ êîýôôèöèåíòà βnl ïðèìåíÿëàñü ïîëèíîìèàëüíàÿ àïïðîêñèìàöèÿ

ïî îáðàòíûì ñòåïåíÿì n.

Ïîäñòàâëÿÿ çàâèñèìîñòè (3.6, 3.7) â âûðàæåíèå (3.3), ïîëó÷èì ñëåäóþ�

ùóþ îöåíêó äëÿ ñêîðîñòè òåðìîèíäóöèðîâàííîé èîíèçàöèè [95]:

Γc
nl(T ) =

4

3c3(2l + 1)

∑
l′=l±1

l>

∞∫
0

|⟨εl′|r|nl⟩|2ω3

eω/kT − 1
dε =

=
4|Enl|βnl+1

3c3(2l + 1)

∑
l′=l±1

l>|⟨ε = 0l′|r|nl⟩|2
∞∫

|Enl|

dω

ωβnl−2(eω/kT − 1)
. (3.8)
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Ïîñêîëüêó â îáùåì ñëó÷àå âêëàä ïåðåõîäîâ â êîíòèíóóì â îáùóþ ñêî�

ðîñòü ðàñïàäà ñîñòîÿíèÿ íåâåëèê, â äèññåðòàöèîííîé ðàáîòå íå ïðèâîäÿòñÿ

ðåçóëüòàòû òî÷íûõ ðàñ÷åòîâ ñêîðîñòåé èîíèçàöèè ïî àíàëîãèè ñ òàáëèöàìè

3.1-3.10, îäíàêî ïðåäñòàâëåíû êîýôôèöèåíòû ÷èñëåííûõ àïïðîêñèìàöèé äëÿ

îöåíêè ñêîðîñòåé ïåðåõîäîâ ýòîãî òèïà (ðàçäåë 3.2.3). Àïïðîêñèìàöèîííûå

âûðàæåíèÿ âîñïðîèçâîäÿò ðåçóëüòàòû òî÷íûõ âû÷èñëåíèé ñ ïîãðåøíîñòüþ â

íåñêîëüêî ïðîöåíòîâ äëÿ ýíåðãåòè÷åñêèõ óðîâíåé èîíîâ ñ ãëàâíûìè êâàíòî�

âûìè ÷èñëàìè n > 30.

3.2. Ïîëíîå óøèðåíèå âûñîêîâîçáóæäåííûõ óðîâíåé

Àíàëèç ïîëó÷åííûõ äàííûõ ïîêàçûâàåò, ÷òî âêëàäû êàæäîãî èç òèïîâ

âíóòðèàòîìíûõ ïåðåõîäîâ ñóùåñòâåííî çàâèñÿò îò ãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà

óðîâíÿ è òåìïåðàòóðû èçëó÷åíèÿ, èíäóöèðóþùåãî ïåðåõîäû. Äëÿ ñîñòîÿíèÿ

ñ îïðåäåëåííûì n ïðè ðàçëè÷íûõ òåìïåðàòóðàõ T ÷åðíîòåëüíîãî èçëó÷åíèÿ

âêëàä ñïîíòàííûõ ïåðåõîäîâ ìîæåò êàê áûòü ìåíüøå, òàê è ïðåâîñõîäèòü

âêëàä òåðìîèíäóöèðîâàííûõ ïåðåõîäîâ â ñîñòîÿíèÿ äèñêðåòíîãî ñïåêòðà, ïî�

ýòîìó àñèìïòîòè÷åñêàÿ çàâèñèìîñòü øèðèíû ðèäáåðãîâñêîãî óðîâíÿ îò n, T

ìîæåò áûòü ïîëó÷åíà òîëüêî êàê ñóììà òàêèõ àñèìïòîòè÷åñêèõ ïðèáëèæåíèé

äëÿ êàæäîé èç êîìïîíåíò, òîãäà êàê çàâèñèìîñòü íàïîäîáèå ïðåäñòàâëåííîé

â ðàáîòå [96] Γ ∼ n−m áóäåò èìåòü î÷åíü îãðàíè÷åííóþ ïî n è T îáëàñòü

ïðèìåíèìîñòè. Ïîýòîìó äëÿ îöåíêè ïîëíîãî âðåìåíè æèçíè â ïîëå òåïëî�

âîãî èçëó÷åíèÿ íåîáõîäèìî ïîëó÷èòü àïïðîêñèìàöèîííûå çàâèñèìîñòè äëÿ

êàæäîé èç ñëåäóþùèõ õàðàêòåðèñòèê: åñòåñòâåííîãî âðåìåíè æèçíè óðîâíÿ,

ñêîðîñòåé òåðìîèíäóöèðîâàííûõ ðàñïàäîâ è âîçáóæåíèé, ñêîðîñòè òåïëîâîé

èîíèçàöèè.
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3.2.1. Àïïðîêñèìàöèè äëÿ åñòåñòâåííîãî âðåìåíè æèçíè

âûñîêîâîçáóæäåííîãî óðîâíÿ

Îäíî èç óíèêàëüíûõ ñâîéñòâ ðèäáåðãîâñêèõ óðîâíåé, áîëüøîå âðåìÿ

æèçíè, ïîçâîëÿåò çàäåéñòâîâàòü ðèäáåðãîâñêèå óðîâíè àòîìîâ â ýêñïåðèìåí�

òàõ, ãäå íåîáõîäèìà äîñòàòî÷íî äëèòåëüíàÿ ïî àòîìíûì ìåðêàì ìàíèïóëÿöèÿ

ñ êâàíòîâûìè îáúåêòàìè. Îäíàêî òåïëîâîå èçëó÷åíèå ìîæåò ñóùåñòâåííî ñî�

êðàòèòü âðåìÿ æèçíè óðîâíÿ, âñëåäñòâèå òîãî, ÷òî îáùàÿ ñêîðîñòü òåðìîèí�

äóöèðîâàííûõ ðàñïàäîâ ìîæåò ìíîãîêðàòíî ïðåâîñõîäèòü ñêîðîñòü ñïîíòàí�

íûõ ïåðåõîäîâ. Äëÿ òîãî, ÷òîáû ïëàíèðîâàòü âûñîêîòî÷íûå ýêñïåðèìåíòû ñ

ðèäáåðãîâñêèìè îáúåêòàìè, íåîáõîäèìû îöåíêè êàê åñòåñòâåííîãî âðåìåíè

æèçíè, òàê è òåðìîèíäóöèðîâàííîãî óøèðåíèÿ (ñîêðàùåíèÿ âðåìåíè æèçíè)

âûñîêîâîçáóæäåííûõ óðîâíåé. Â ñâÿçè ñ ýòèì ïðåäëàãàþòñÿ ïðîñòûå àïðîê�

ñèìàöèîííûå îöåíêè îïòè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê ðèäáåðãîâñêèõ óðîâíåé â øè�

ðîêîì äèàïàçîíå ãëàâíûõ êâàíòîâûõ ÷èñåë óðîâíåé è òåìïåðàòóð èçëó÷åíèÿ.

Ðàññìîòðèì âûðàæåíèå (3.1) äëÿ ñïîíòàííîé ñêîðîñòè ðàñïàäà ñîñòî�

ÿíèÿ ñ îïðåäåëåííûìè êâàíòîâûìè ÷èñëààìè n, l . Äëÿ äâóõ ïðåäåëüíûõ

ñëó÷àåâ � ïåðåõîäîâ èç ðèäáåðãîâñêèõ â ñîñåäíèå óðîâíè èëè ïåðåõîäîâ â

íèçêîâîçáóæäåííûå óðîâíè � áóäåò íàáëþäàòüñÿ äâå ðàçëè÷íûå àñèìïòîòè�

÷åñêèå çàâèñèìîñòè ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ è ÷àñòîòû ïåðåõîäà îò ãëàâíûõ

êâàíòîâûõ ÷èñåë íà÷àëüíîãî (n) è êîíå÷íîãî (n′) ñîñòîÿíèé:

1. ïðè n′ ≪ n, |⟨n′l′|r|nl⟩|2∼ n−3, ω3 ≈ n′−6,

2. ïðè n′ ≈ n |⟨n′l′|r|nl⟩|2∼ n4, ω3 ≈ n−9.

Íàèáîëüøèé âêëàä â îáùóþ ñêîðîñòü ñïîíòàííûõ ðàñïàäîâ ðèäáåðãîâ�

ñêîãî ñîñòîÿíèÿ âíîñÿò ðàçðåøåííûå ïåðåõîäû íà íåñêîëüêî íèæíèõ ýíåðãå�

òè÷åñêèõ óðîâíåé. Íàïðèìåð, äëÿ S-ñîñòîÿíèÿ îäíîêðàòíîãî èîíà áåðèëëèÿ

ñ ãëàâíûì êâàíòîâûì ÷èñëîì n = 100 âåðîÿòíîñòü ïåðåõîäà â ñîñòîÿíèå 2P

ñîñòàâëÿåò 33.4 % îò îáùåé âåðîÿòíîñòè ñïîíòàííîãî ðàñïàäà, òîãäà êàê ïå�
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ðåõîä â ñîñòîÿíèå 99P ñîñòàâëÿåò ëèøü 0.36 %.

Cîãëàñíî ôîðìóëå äëÿ ñêîðîñòè ñïîíòàííîãî ðàñïàäà (1.11), ïðè óñëîâèè

n >> n′ ïîëó÷àåì ñëåäóþùèå çàêîíîìåðíîñòè:

Γsp
nl ∼ n−3, τ spnl ∼ n3. (3.9)

Äëÿ òîãî, ÷òîáû ó÷åñòü íå òîëüêî îñíîâíîé âêëàä, âíîñèìûé ðàñïàäàìè

â ñàìûå íèçêèå ñîñòîÿíèÿ, íî è ïîïðàâêó, îïðåäåëÿåìóþ ïåðåõîäàìè âî âñå

ðàçðåøåííûå óðîâíè ñ ýíåðãèåé ìåíüøå èñõîäíîé, óìíîæèì âûðàæåíèå äëÿ

åñòåñòâåííîãî âðåìåíè æèçíè íà ïîëèíîì ïî îáðàòíûì ñòåïåíÿì ãëàâíîãî

êâàíòîâîãî ÷èñëà n:

τ spnl = τ
(0)
l n3

(
1 +

t
(1)
l

n
+
t
(2)
l

n2
+
t
(3)
l

n3

)
, (3.10)

ãäå ïàðàìåòð τ
(0)
l (â ñ) è áåçðàçìåðíûå âåëè÷èíû t

(n)
l ïîñòîÿííû äëÿ êàæäîé

l-ñåðèè óðîâíåé ùåëî÷íîçåìåëüíîãî èîíà.

Ýòî ñîîòíîøåíèå ñ õîðîøåé òî÷íîñòüþ âûïîëíÿåòñÿ äëÿ ýíåðãåòè÷åñêèõ

óðîâíåé ñ n > 15. Ðàññ÷èòàâ êîýôôèöèåíòû àïïðîêñèìàöèè ñ ïîìîùüþ ñòàí�

äàðòíîé ïðîöåäóðû ïîëèíîìèàëüíîé èíòåðïîëÿöèè, âîçìîæíî ïîëó÷èòü õà�

ðàêòåðèñòèêè äëÿ óðîâíåé ñ ãëàâíûì êâàíòîâûì ÷èñëîì n âïëîòü äî 2000.

Â òàáëèöå 3.11 ïðåäñòàâëåíû ïàðàìåòð τ
(0)
l è êîýôôèöèåíòû t

(1)
l , t

(2)
l , t

(3)
l

àïïðîêñèìàöèîííîé ôîðìóëû (3.10) äëÿ ñîñòîÿíèé ñ l = 0, 1, 2, 3 ðèäáåðãîâ�

ñêèõ èîíîâ âòîðîé ãðóïïû. Ñ ðîñòîì ãëàâíîãî ÷èñëà n ïîëèíîì ïî îáðàòíûì

ñòåïåíÿì n, ñòîÿùèé â ïðàâîé ÷àñòè âûðàæåíèÿ (3.10) ñòðåìèòñÿ ê åäèíè�

öå, ñëåäîâàòåëüíî, τ spnl → τ
(0)
l n3, îäíàêî ïîäîáíàÿ çàâèñèìîñòü íàáëþäàåòñÿ

òîëüêî äëÿ âåñüìà âûñîêèõ óðîâíåé, ïîýòîìó öåëåñîîáðàçíîé ïðåäñòàâëÿåòñÿ

àïïðîêñèìàöèÿ èìåííî â âèäå (3.10). Àïïðîêñèìàöèè æå âèäà τ spnl → τ
(0)
l nα,

ïðåäñòàâëåííûå, íàïðèìåð, â ðàáîòå [81], ãäå α îòëè÷àåòñÿ îò 3, èìåþò î÷åíü

îãðàíè÷åííóþ îáëàñòü ñõîäèìîñòè è äëÿ ðàñ÷åòà âðåìåíè æèçíè ðèäáåðãîâ�

ñêèõ óðîâíåé ñ âûñîêèìè n íåïðåìåíèìû [25].
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Òàáëèöà 3.11. Ïàðàìåòð τ (0)l (â íàíîñåêóíäàõ) è êîýôôèöèåíòû t
(1)
l , t

(2)
l , t

(3)
l àñèìïòîòè÷å�

ñêîãî âûðàæåíèÿ (3.10) äëÿ åñòåñòâåííûõ âðåìåí æèçíè ñîñòîÿíèé ùåëî÷íîçåìåëüíûõ

èîíîâ.

Èîí Ñåðèÿ τ
(0)
l , íñ t

(1)
l t

(2)
l t

(3)
l

Be+ nS 0.05116 6.594 −166.0 1372

nP3/2 0.05689 5.927 −137.7 1515

nD5/2 0.02932 0.024 5.104 −25.86

nF7/2 0.06400 0.087 8.789 −57.58

Mg+ nS 0.06444 2.773 −172.6 1521

nP3/2 0.75506 5.440 −128.7 802.5

nD5/2 0.19013 15.32 −370.9 2948

nF7/2 0.05874 0.0444 9.124 −51.62

Ca+ nS 0.06764 −5.324 14.501 −7.777

nP3/2 0.14020 35.78 −196.6 1846

nD5/2 0.04230 6.613 −112.2 739.2

nF7/2 0.05543 1.083 −32.57 314.2

Sr+ nS 0.07265 −7.831 23.11 −5.354

nP3/2 0.09510 39.91 −365.4 2466

nD5/2 0.02999 10.314 −243.0 1780

nF7/2 0.03953 5.1576 −140.8 12

Ba+ nS 0.07489 −9.626 22.77 76.28

nP3/2 0.09322 50.43 −1062 8662

nD5/2 0.03432 16.126 −490.9 4253

nF7/2 0.04901 0.623 −16.88 278.5

3.2.2. Îòíîñèòåëüíûå ñêîðîñòè òåðìîèíäóöèðîâàííûõ ðàñïàäîâ è

âîçáóæäåíèé ðèäáåðãîâñêèõ ñîñòîÿíèé

Ïîëíàÿ ñêîðîñòü ðàñïàäà âêëþ÷àåò ñëàãàåìûå, ñîîòâåòñòâóþùèå îáùåé

ñêîðîñòè ñïîíòàííûõ ðàñïàäîâ Γsp
nl , òåðìîèíäóöèðîâàííûõ ðàñïàäîâ è âîç�
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áóæäåíèé Γ
d(e)
nl , ñêîðîñòè òåðìîèíäóöèðîâàííîé èîíèçàöèè Γc

nl(T ):

Γnl(T ) = Γsp
nl + Γd

nl(T ) + Γe
nl(T ) + Γc

nl(T ). (3.11)

Äëÿ òîãî, ÷òîáû íàãëÿäíî îöåíèòü èçìåíåíèå ïîëíîé ñêîðîñòè ðàñïàäà, óøè�

ðåíèÿ óðîâíÿ è ïîëíîãî âðåìåíè æèçíè ñîñòîÿíèÿ, óäîáíî ââåñòè îòíîñèòåëü�

íûå ñêîðîñòè ðàñïàäîâ Rnl(T ), âïåðâûå ïðåäëîæåííûå â ðàáîòå [42]. Òîãäà

ïîëíàÿ ñêîðîñòü ðàñïàäà ìîæåò áûòü îïðåäåëåíà ñëåäóþùèì îáðàçîì:

Γnl = Γsp
nl

(
1 +Rd

nl(T ) +Re
nl(T ) +Rc

nl(T )
)
. (3.12)

Äëÿ òîãî, ÷òîáû ïîñòðîèòü àïïðîêñèìàöèîííóþ çàâèñèìîñòü îòíîñèòåëü�

íûõ ñêîðîñòåé ðàñïàäîâ è âîçáóæäåíèé (3.2) îò ãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà

n ≫ 1, âîñïîëüçóåìñÿ àñèìïòîòè÷åñêèì ïîâåäåíèåì êâàäðàòîâ ìàòðè÷íûõ

ýëåìåíòîâ |⟨n′l′|r|nl⟩|2 è ÷àñòîòû ïåðåõîäà ωnn′. Äëÿ òåðìîèíäóöèðîâàííûõ

ðàñïàäîâ è âîçáóæäåíèé íàèáîëüøèé âêëàä â îáùóþ ñêîðîñòü ðàñïàäà ñîñòî�

ÿíèÿ âíîñÿò ïåðåõîäû â ñîñåäíèå ðàçðåøåííûå ýíåðãåòè÷åñêèå óðîâíè [42],

ïîýòîìó â ôîðìóëå (3.2) ìîæíî ââåñòè õàðàêòåðíóþ ÷àñòîòó ω0, ïðèáëèçè�

òåëüíî ðàâíóþ ÷àñòîòå ïåðåõîäà ìåæäó áëèæëåæàùèìè óðîâíÿìè, êîòîðàÿ

áóäåò ñîîòâåòñòâîâàòü ìàêñèìàëüíîé ñêîðîñòè ïåðåõîäà:

ω0 =
Z2

n3
. (3.13)

Ó÷èòûâàÿ çàâèñèìîñòü (3.2), ìîæåì ïðèìåíèòü ñëåäóþùóþ îöåíêó:

ω3
nn′|⟨n′l′|r|nl⟩|2=

Q(1/n, T )

n5
, (3.14)

ãäåQ(1/n, T ) � ïîëèíîì ïî ñòåïåíÿì 1/n, ïîçâîëÿþùèé óòî÷íèòü óáûâàþùèé

âêëàä ïåðåõîäîâ â îòäàëåííûå îò èñõîäíîãî ñîñòîÿíèÿ óðîâíè.

Ïîäñòàâëÿÿ ïîëó÷åííûå çàêîíîìåðíîñòè â âûðàæåíèå äëÿ îòíîñèòåëü�

íîé ñêîðîñòè ðàñïàäà (âîçáóæäåíèÿ), ïîëó÷àåì çàâèñèìîñòü:

Rd,e
nl (T ) =

Γd,e
nl (T )

Γsp
nl

=
Q(1/n, T )

(n/2)2
(
e

Z2Ta
n3T − 1

) . (3.15)



79

Èñõîäÿ èç ñîîáðàæåíèÿ, ÷òî âêëàä ïåðåõîäîâ ñîñòîÿíèé ïî ìåðå îòäàëå�

íèÿ îò èñõîäíîãî óìåíüøàåòñÿ â îáðàòíîé çàâèñèìîñòè îò n è T , áåçðàçìåð�

íóþ ïåðåìåííóþ, ïî ñòåïåíÿì êîòîðîé ñòðîèòñÿ ïîëèíîì Q(1/n, T ) ìîæíî

îïðåäåëèòü ñëåäóþùèì îáðàçîì:

x =
200

nT
1
3

≈
(
Z2Ta
n3T

)1
3

. (3.16)

Äëÿ ó÷åòà âêëàäà ïåðåõîäîâ âî âñå ñîñòîÿíèÿ, â òîì ÷èñëå íèçêîâîçáóæ�

äåííûå, äîñòàòî÷íî âûáðàòü â êà÷åñòâå Q(x) ïîëèíîì âòîðîé ñòåïåíè [91]:

Q(x) = a0(T )
d,e + ad,e1 (T )x+ ad,e2 (T )x2, (3.17)

ãäå êîýôôèöèåíòû ad,ei (T ) ïðåäïîëàãàþòñÿ ïåðåìåííûìè íåçàâèñèìûìè îò n

âåëè÷èíàìè ñî ñëàáîé çàâèñèìîñòüþ îò òåìïåðàòóðû:

ad,ei (T ) =
2∑

k=0

bd,eik t
k, (3.18)

Äëÿ óäîáñòâà ïîñòðîåíèÿ àïïðîêñèìàöèè êîýôôèöèåíòû bd,eik ïîëàãàþòñÿ ïî�

ñòîÿííûìè, à t =
(
100
T

)1/3
� áåçðàçìåðíûìè òåìïåðàòóðíî çàâèñèìûìè [42].

Îêîí÷àòåëüíî îòíîñèòåëüíàÿ ñêîðîñòü ðàñïàäîâ (âîçáóæäåíèé) ìîæåò

áûòü ïðåäñòàâëåíà â âèäå:

Rd,e =
a0(T )

d,e + ad,e1 (T )x+ ad,e2 (T )x2

(n/2)2
(
e

Z2Ta
n3T − 1

) . (3.19)

Àíàëèç ïîëó÷åííûõ äàííûõ ïîêàçûâàåò, ÷òî àïïðîêñèìàöèÿ (3.19) âîñ�

ïðîèçâîäèò çíà÷åíèÿ îòíîñèòåëüíûõ ñêîðîñòåé ïåðåõîäîâ, ïîëó÷åííûå âûñî�

êîòî÷íûìè ðàñ÷åòàìè ñ ïîãðåøíîñòüþ â ïðåäåëàõ 1 − 2%. Â òàáëèöå 3.12,

ïðåäñòàâëåíû êîýôôèöèåíòû bd,eik , îïðåäåëÿþùèå a
d,e
i (T ) â âûðàæåíèè (3.19).
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Òàáëèöà 3.12. ×èñëåííûå çíà÷åíèÿ êîýôôèöèåíòîâ bd,eik ñóììèðîâàíèÿ (3.18), îïðåäåëÿþ�

ùèå ïåðåìåííûå äëÿ ïîñòðîåíèÿ ïîëèíîìà (3.17)â àñèìïòîòè÷åñêîé çàâèñèìîñòè (3.19)

äëÿ îòíîñèòåëüíûõ ñêîðîñòåé ïåðåõîäîâ èç ðèäáåðãîâñêèõ nS-, nP-, nD- and nF-ñîñòîÿíèé

â èîíàõ Be+, Mg+, Ca+, Sr+, Ba+

Èîí Ñåðèÿ i bdi0 bdi1 bdi2 bei0 bei1 bei2

Be+ nS 0 3.6914 0.0202 0.0204 0.6360 −0.0384 0.0369

1 −0.5400 -1.8148 0.7157 0.0719 0.0081 −0.1001

2 −2.3560 5.1152 −2.5370 0.0225 −0.2174 0.1858

nP 0 2.1963 0.01578 0.0086 1.8215 −0.1923 0.1813

1 -1.9662 1.3426 -0.7332 4.4373 −5.8885 2.3729

2 0.4375 -0.3642 0.2425 −9.3972 16.8490 -8.4801

nD 0 1.1309 0.0087 0.0001 1.1350 −0.0864 0.0809

1 -1.4433 1.1578 -0.5659 -1.0185 1.7549 −1.0057

2 0.9860 -1.5984 0.8376 1.0039 −2.4930 1.3903

nF 0 2.6833 0.0183 0.0016 2.2869 −0.1805 01667

1 −2.8597 1.8026 −0.8779 -1.9362 3.3998 -1.9704

2 2.0794 −3.33704 1.7599 2.2725 −5.5789 3.0950

Mg+ nS 0 4.1491 0.0087 0.0305 1.3653 −0.0209 0.0265

1 0.4737 -3.0528 1.3033 0.5415 -0.7661 0.2785

2 -4.5452 9.2784 −4.6764 -1.2069 2.3954 -1.1623

nP 0 15.1157 −0.2904 0.3844 41.0210 −2.8700 2.6946

1 31.9351 −47.2865 20.9398 117.456 −162.5452 69.9339

2 −34.6686 67.452 −33.6214 -198.23 363.41 -183.96

nD 0 10.7078 0.0758 0.0895 4.7305 -0.3955 0.3403

1 2.1582 −9.6190 3.7797 7.0404 −8.8717 3.3211

2 −14.6308 29.6360 −14.8892 −8.2357 12.9585 −6.1419

nF 0 2.8819 0.0170 0.0004 2.3417 −0.1373 0.0112

1 −2.5970 1.7356 −0.8345 −3.1989 5.2195 −2.7710

2 1.9236 −3.1087 6331 4.6454 −10.1046 5.4104
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Èîí Ñåðèÿ i bdi0 bdi1 bdi2 bei0 bei1 bei2

Ca+ nS 0 4.3797 −0.0029 0.0249 1.4150 −0.0184 0.0231

1 −2.6029 1.4519 −0.7691 −0.4466 0.6728 −0.3791

2 −0.0116 0.5725 −0.2030 0.2344 −0.3811 0.2618

nP 0 2.2846 −0.0545 0.0911 8.8439 −0.7367 0.4719

1 5.8665 −8.9353 3.7997 23.3318 −30.3769 13.0557

2 -0.8418 1.8736 -0.6942 1.9494 −11.5496 6.8566

nD 0 1.8656 0.0161 0.0048 1.5850 −0.0947 0.0860

1 1.8287 −3.9028 1.7833 0.3433 −0.2540 −0.070

2 −2.4376 7.7917 −2.3706 −0.5564 0.6894 -0.2366

nF 0 2.8477 −0.0002 0.0146 1.6176 −0.1182 0.1028

1 −4.1997 5.0185 −2.5140 0.5475 −0.3871 −0.0578

2 3.5099 −6.3592 3.3534 −03318 −0.2053 0.2642

Sr+ nS 0 4.5346 -0.0018 0.0230 1.6813 −0.0215 0.0252

1 −2.8469 1.8090 −0.9255 −0.7640 1.1497 −0.6055

2 -0.2511 0.9989 −0.4235 0.3734 −0.6813 0.4196

nP 0 1.9422 −0.0292 0.0689 5.6218 −0.5627 0.3353

1 5.3985 −8.5583 3.6782 17.8411 −23.2059 10.0486

2 −3.4294 6.5172 −3.1008 -1.8049 −2.7602 2.1419

nD 0 1.9047 0.0103 0.0177 0.6332 -0.0204 0.0231

1 2.1391 −4.5311 2.0423 0.1627 −0.1970 0.0278

2 −3.8093 7.4205 −3.7222 −0.1624 0.2842 −0.1011

nF 0 1.6058 0.0011 0.0108 1.4786 −0.1110 0.0989

1 −2.3111 2.8009 −1.4104 0.7886 −0.7779 0.1411

2 1.4219 −2.4712 1.3173 −1.6324 2.3680 -1.0820

Ba+ nS 0 4.4179 -0.0053 0.0222 1.9740 −00207 0.0223

1 −2.5327 1.5395 −0.7880 −1.1021 1.6551 −0.8311

2 −0.9077 2.1183 −0.9899 0.6609 −1.4197 0.8384

nP 0 1.6904 −0.0373 00636 5.9053 −0.6016 0.3794

1 7.0145 −10.5026 4.6328 23.5827 −31.5054 13.7893

2 −6.1107 11.8609 −5.9223 −17.5665 27.4764 −13.3585

nD 0 1.8155 0.0099 0.0214 1.0818 −0.0387 0.0388

1 3.9087 −6.9790 3.1793 1.1410 −1.5593 0.6214

2 −5.8566 11.2319 −5.6638 4.1137 -10.9291 6.7099

nF 0 2.127 −0.5187 0.5164 1.940 −0.4618 0.4545

1 −1.815 3.386 −2.665 0.1327 0.8000 −1.228

2 1.471 −3.132 2.399 0.2118 −1.530 1.287
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Îòìåòèì, ÷òî îòíîñèòåëüíûå ñêîðîñòè ðàñïàäîâ è âîçáóæäåíèé ðèäáåð�

ãîâñêèõ óðîâíåé â äèñêðåòíûå ñîñòîÿíèÿ ýíåðãèè ìîãóò áûòü îïèñàíû åäè�

íîáîðàçíî ïðè èñïîëüçîâàíèè âûðàæåíèÿ (3.19), ðàçëè÷àþòñÿ â ýòîì ñëó÷àå

òîëüêî êîýôôèöèåíòû ïîëèíîìà Q(x), îäíàêî ñêîðîñòü èîíèçàöèè âûñîêî�

âîçáóæäåííîãî ñîñòîÿíèÿ äåìîíñòðèðóåò èíîå àñèìïòîòè÷åñêîå ïîâåäåíèå è

äîëæíà áûòü ðàññìîòðåíà îòäåëüíî. Òàê, ýêñïåðèìåíòàëüíûå è òåîðåòè÷åñêèå

èññëåäîâàíèÿ ïîêàçûâàþò, ÷òî âêëàä ïåðåõîäîâ â ñîñòîÿíèÿ íåïðåðûâíîãî

ñïåêòðà äëÿ ðèäáåðãîâñêèõ óðîâíåé ñòàíîâèòñÿ ïðåíåáðåæèìî ìàë â ñðàâíå�

íèè ñ âêëàäîì òåðìîèíäóöèðîâàííûõ ðàñïàäîâ è âîçáóæäåíèé, à òàêæå âêëà�

äîì ñïîíòàííûõ ïåðåõîäîâ, ïîýòîìó ñîîòâåòñòâóþùàÿ àñèìïòîòèêà äîëæíà

îòðàæàòü áîëåå ðåçêèé ýêñïîíåíöèàëüíûé ñïàä îáùåé ñêîðîñòè èîíèçàöèè.

3.2.3. Èîíèçàöèîííîå óøèðåíèå ðèäáåðãîâñêèõ óðîâíåé òåïëîâûì

èçëó÷åíèåì

Òðåòèé òèï èíäóöèðîâàííûõ òåïëîâûì èçëó÷åíèåì ïåðåõîäîâ ïðåäñòàâ�

ëÿåò ñîáîé ïåðåõîä â ñîñòîÿíèÿ ñ ïîëîæèòåëüíîé ýíåðãèåé E > 0. Âåðîÿò�

íîñòü ýòîãî ïðîöåññà âû÷èñëÿåòñÿ ïî ôîðìóëå:

Γc
nl =

4

3c3(2l + 1)

∑
l′=l±1

l>

∞∫
0

|⟨εl′|r|nl⟩|2(ε+ |Enl|)3

e(ε+|Enl|)/kT − 1
dε. (3.20)

Îáû÷íî âêëàä òàêèõ ïåðåõîäîâ íåâåëèê ïî ñðàâíåíèþ ñî âêëàäîì èí�

äóöèðîâàííûõ ðàñïàäîâ è âîçáóæäåíèé è íå ïðåâûøàåò 5-10 %. Ðàñ÷åò èí�

òåãðàëà, âõîäÿùåãî â âûðàæåíèå äëÿ ñêîðîñòè èîíèçàöèè, ðåàëèçóåì òîëüêî

÷èñëåííî, ïîýòîìó öåëåñîîáðàçíî îöåíèòü âêëàä ñîîòâåòñòâóþùåé ñêîðîñòè

ïåðåõîäîâ â îáùóþ ñêîðîñòü ðàñïàäà. Â ðàçäåëå 3.1 ïðåäñòàâëåí ñïîñîá òàêîé

îöåíêè ÷åðåç èçâåñòíûå àïïðîêñèìàöèîííûå çàâèñèìîñòè äëÿ ñå÷åíèé èîíè�

çàöèè, ïîêàçàâøèå õîðîøóþ òî÷íîñòü ïðèìåíèòåëüíî ê ðàñ÷åòàì îïòè÷åñêèõ

õàðàêòåðèñòèê ùåëî÷íûõ àòîìîâ [42], îäíàêî äëÿ îöåíêè óøèðåíèÿ óðîâíåé

ñ áîëüøèìè îðáèòàëüíûìè ìîìåíòàìè l > 4, ìîæåò áûòü ïðèìåíåí è àëüòåð�
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íàòèâíûé ñïîñîá, îñíîâàííûé íà ïðàâèëå ñóìì ñèë îñöèëëÿòîðîâ.

Ïðåîáðàçóåì îáùóþ ñêîðîñòü òåðìîèíäóöèðîâàííûõ ïåðåõîäîâ âî âñå

äîñòóïíûå ñîñòîÿíèÿ äèñêðåòíîãî è íåïðåðûâíîãî ñïåêòðîâ

ΓBBR
nl = Γd

nl + Γe
nl + Γc

nl ïðè àñèìïòîòè÷åñêîì óñëîâèè ω ≪ kT

ΓBBR
nl =

4kT

3c3(2l + 1)

∑
l′=l±1

l>

{∑
n′

|ωn′l′nl|2|⟨n′l′|r|nl⟩|2+

+

∞∫
0

|⟨εl′|r|nl⟩|2(ε+ |Enl|)2dε

 ≈ 2kT

c3
Snl(1), (3.21)

ãäå ñóììà ìîìåíòîâ ñèë îñöèëëÿòîðîâ Snl(1) âêëþ÷àåò â ñåáÿ êàê äèñêðåò�

íóþ, òàê è íåïðåðûâíóþ ñîñòàâëÿþùèå, è äëÿ ãàìèëüòîíèàíîâ àòîìíûõ ïî�

òåíöèàëîâ, êîððåêòíî îïðåäåëÿþùèõ ïðàâèëî ñóìì (â òîì ÷èñëå ïîòåíöèàëà,

èñïîëüçóåìîãî â ÌÊÄ), âûðàæàåòñÿ ñëåäóþùèì îáðàçîì:

Snl(1) =
2Z2

3ν2nl
(3.22)

Íåîáõîäèìî îòìåòèòü, ÷òî ïîëó÷åííîå âûðàæåíèå áóäåò (3.21) ñïðàâåä�

ëèâî òîëüêî äëÿ ñîñòîÿíèé ñ âûñîêèìè îðáèòàëüíûìè ìîìåíòàìè l. Â îáùåì

æå ñëó÷àå ïîëó÷åííîå ñîîòíîøåíèå íåâåðíî ó÷èòûâàåò âêëàä ðàñïàäîâ â íèæ�

íèå ýíåðãåòè÷åñêèå óðîâíè, ïîñêîëüêó äëÿ ýòèõ ïåðåõîäîâ íå âûïîëíÿåòñÿ

óñëîâèå ωnn′ ≪ kT , ïîýòîìó âûðàæåíèå äëÿ òåðìîèíäóöèðîâàííîé ñêîðîñòè

ïåðåõîäîâ äîëæíî áûòü ïðåîáðàçîâàíî ñëåäóþùèì îáðàçîì:

ΓBBR
nl =

2kT

c3
Snl(1)f(n, l, T ), (3.23)

ãäå f(n, l, T ) → 1 � íåêîòîðàÿ ôóíêöèÿ îò ãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà, îð�

áèòàëüíîãî ìîìåíòà è òåìïåðàòóðû, ñòðåìÿùàÿñÿ ê åäèíèöå ïðè äîñòàòî÷íî

áîëüøèõ çíà÷åíèÿõ ñâîèõ ïàðàìåòðîâ.

Ñóììà ìîìåíòîâ ñèë îñöèëÿòîðîâ ìîæåò áûòü òàêæå ðàçäåëåíà íà òðè

ñëàãàåìûõ, ñîîòâåòñòâóþùèõ ðàçëè÷íûì ãðóïïàì ïåðåõîäîâ:

Sc
nl(1) = Snl(1)− Snl(1)

d − Snl(1)
e. (3.24)
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Ó÷èòûâàÿ âûðàæåíèå (3.23), èìååì ñîîòíîøåíèå:

Sc
nl(1)/Snl(1) = Γc

nl/Γ
BBR
nl . (3.25)

Ïîëó÷åííîå âûðàæåíèå ïîçâîëÿåò îöåíèòü âêëàä ïåðåõîäîâ â ñîñòîÿíèÿ íåïðå�

ðûâíîãî ñïåêòðà â ñóììàðíóþ ñêîðîñòü ðàñïàäà ñîñòîÿíèÿ ñ áîëüøèì îðáè�

òàëüíûì ìîìåíòîì, èñïîëüçóÿ âû÷èñëåííûå ñêîðîñòè ðàñïàäîâ è âîçáóæäå�

íèé.

Îäíàêî çàâèñèìîñòü (3.23) äåìîíñòðèðóåò, ÷òî äëÿ ïîëó÷åíèÿ äîñòîâåð�

íûõ äàííûõ î òåïëîâîì óøèðåíèè óðîâíÿ íåîáõîäèìî, ÷òîáû ðàñ÷åò ïåðâûõ

ìîìåíòîâ ñèë îñöèëëÿòîðîâ ñîãëàñîâûâàëñÿ ñ ïðàâèëîì (3.22). Ýòî íàáëþäå�

íèå ïîçâîëèëî ñäåëàòü âûâîä î òîì, ÷òî èñïîëüçîâàíèå ìåòîäà ìîäåëüíîãî

ïîòåíöèàëà Ôüþñà â ðàñ÷åòàõ òåðìîèíäóöèðîâàííîãî ñäâèãà ïðèâåäåò ê ñó�

ùåñòâåííûì ïîãðåøíîñòÿì.

Äëÿ îäíîâðåìåííîé îöåíêè õàðàêòåðèñòèê áîëüøîãî ÷èñëà óðîâíåé, íåîá�

õîäèìî ïîëó÷èòü è ÿâíûé âèä çàâèñèìîñòè îòíîñèòåëüíîé ñêîðîñòè èîíèçà�

öèè Rc
nl(T ) îò òåìïåðàòóðû è ãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà ïî àíàëîãèè ñ àï�

ïðîêñèìàöèåé äëÿ îòíîñèòåëüíûõ ñêîðîñòåé ðàñïàäîâ è âîçáóæäåíèé (3.19).

Òàê æå, êàê è àïïðîêñèìàöèÿ (3.19), âûðàæåíèå äëÿ ðàñ÷åòà ïîëíîé ñêîðîñòè

èîíèçàöèè ðèäáåðãîâñêîãî óðîâíÿ äîëæíî ñîäåðæàòü â ÷èñëèòåëå ïîëèíîì ïî

îáðàòíûì ñòåïåíÿì áåçðàçìåðíîãî ïàðàìåòðà, ñâÿçàííîãî ñ ïîêàçàòåëåì ýêñ�

ïîíåíòû ω0/kT , âõîäÿùåé â âûðàæåíèå â çíàìåíàòåëå íàðÿäó ñî ñòåïåíüþ

ãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà nq. Îäíàêî õàðàêòåðíàÿ ÷àñòîòà ω0, ñîîòâåòñòâó�

þùàÿ ìàêñèìàëüíîé âåðîÿòíîñòè ïåðåõîäà, äîëæíà ñîâïàäàòü íå ñ ðàçíîñòüþ

ýíåðãèé ñîñåäíèõ óðîâíåé, à ñ ñîáñòâåííîé ýíåðãèåé ñîñòîÿíèÿ Enl, ïîñêîëüêó

ìàòðè÷íûå ýëåìåíòû ïåðåõîäîâ â êîíòèíóóì óáûâàþò ïî ìåðå îòäàëåíèÿ îò

ïîðîãà, à çíà÷èò, îñíîâíîé âêëàä â ñêîðîñòü èîíèçàöèè äîñòèãàåòñÿ çà ñ÷åò

ïåðåõîäà â ñîñòîÿíèå ñ íóëåâîé ýíåðãèåé. Ïîêàçàòåëü ñòåïåíè ãëàâíîãî êâàí�

òîâîãî ÷èñëà, ñîãëàñíî êâàçèêëàññè÷åñêîìó ïîäõîäó, äîëæåí ñòðåìèòüñÿ ê

çíà÷åíèþ 4/3, îäíàêî íàèëó÷øàÿ ñõîäèìîñòü äîñòèãàåòñÿ ïðè ïîêàçàòåëÿõ,
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íåìíîãî îòêëîíÿþùèõñÿ îò ýòîé âåëè÷èíû [91].

Òàêèì îáðàçîì, îòíîøåíèå ñêîðîñòè òåðìîèíäóöèðîâàííîé èîíèçàöèè ê

ñêîðîñòè ñïîíòàííûõ ðàñïàäîâ äëÿ âûñîêîâîçáóæäåííûõ óðîâíåé â äèàïàçíå

òåìïåðàòóð T = 100−2000K ìîæåò áûòü ïðåäñòàâëåíî ñëåäóþùèì îáðàçîì:

Rc
nl =

a0(T )
c + ac1(T )y + ac2(T )y

2

(n)q
(
e

Z2Ta
2n2T − 1

) , y =
1000

nT 1/2
≈
(
Z2Ta
2n2T

)1
2

,

acn(T ) =
2∑

k=0

bcnkt
k, t =

(
100

T

)1/2

(3.26)

Êîýôôèöèåíòû ai(T ) áûëè ïîëó÷åíû ñòàíäàðòíîé ïîëèíîìèàëüíîé èí�

òåðïîëÿöèåé, çàòåì ñõîæàÿ ïðîöåäóðà áûëà ðåàëèçîâàíà äëÿ íàõîæäåíèÿ êî�

ýôôèöèåíòîâ bik. ×èñëåííûå çíà÷åíèÿ Γsp
nl , Γ

d,e
nl áûëè âû÷èñëåíû ïî ôîðìó�

ëàì (3.1,3.2) ñ èñïîëüçîâàíèåì ðàäèàëüíûõ âîëíîâûõ ôóíêöèé ìåòîäà êâàí�

òîâîãî äåôåêòà, äëÿ óïðîùåíèÿ ðàñ÷åòà Γc
nl (3.8) ïðèìåíÿëèñü êâàçèêëàññè÷å�

ñêèå àïïðîêñèìàöèè äëÿ ñå÷åíèÿ èîíèçàöèè è ïîðîãîâîãî ñå÷åíèÿ èîíèçàöèè

[91], [95]:

σnl(ω) ≈ σthrnl

∣∣∣Enl

ω

∣∣∣βnl, σthrnl = s
(0)
l np(1 +

s
(1)
l

n
+
s
(2)
l

n2
). (3.27)

Ðåçóëüòàòû êâàçèêëàññè÷åñêîé òåîðèè ïîêàçûâàþò, ÷òî çíà÷åíèå ïîêàçàòåëÿ

ñòåïåíè p äëÿ ðèäáåðãîâñêèõ ñåðèé ñîñòîÿíèé ñ ìàëûì îðáèòàëüíûì ìîìåí�

òîì l ≪ n ñòðåìèòñÿ ê âåëè÷èíå 5/3, îäíàêî ýòî çíà÷åíèå äîñòèãàåòñÿ ïðè

î÷åíü âûñîêèõ n, â îáùåì æå ñëó÷àå äëÿ âûñîêîâîçáóæäåííûõ óðîâíåé ýòîò

ïîêàçàòåëü îñòàåòñÿ áëèçêèì ê 5/3 è ìîæåò áûòü ïðåäñòàâëåí îòíîøåíèåì

öåëûõ ÷èñåë [29].

Â òàáëèöå 3.13 [29] ïðåäñòàâëåíû ïàðàìåòðû bik, îïðåäåëÿþùèå êîýô�

ôèöèåíòû ïîëèíîìà ai(T ) (3.26) è íàèáîëåå ïîäõîäÿùèå äëÿ äàííîé l− ñå�

ðèè óðîâíåé ïîêàçàòåëè ñòåïåíè q ãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà n â âûðàæåíèè

(3.26), à òàêæå ïîêàçàòåëè ñòåïåíè p â àñèìïòîòè÷åñêîé àïïðîêñèìàöèè äëÿ

ïîðîãîâîé èîíèçàöèè 3.27.
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Òàáëèöà 3.13. [29] ×èñëåííûå çíà÷åíèÿ êîýôôèöèåíòîâ bcik òåìïåðàòóðíî çàâèñèìîãî ïîëè�

íîìà è ïîêàçàòåëü ñòåïåíè q â àñèìïòîòè÷åñêîì ïðåäñòàâëåíèè îòíîñèòåëüíîé ñêîðîñòè

òåðìîèíäóöèðîâàííîé èîíèçàöèè (3.26); ïàðàìåòð p è êîýôôèöèåíòû s
(i)
l àïïðîêñèìàöèè

ïîðîãîâîãî ñå÷åíèÿ èîíèçàöèè ðèäáåðãîâñêèõ óðîâíåé ùåëî÷íîçåìåëüíûõ èîíîâ Ca+, Sr+,

Ba+.

Èîí Ñåðèÿ i bci0 bci1 bci2 p s
(i)
l q

Ca+ nS 0 0.06800 −0.01126 0.0002543 58/31 0.007441 41/38

1 −0.163097 0.18354 −0.08191 −23.26

2 0.12742 −0.2124 0.1061 98.02

nP 0 78.13 −11.07 0.3703 5/3 2.821 4/3

1 −17.95 −112.1 76.31 −3.721

2 80.03 −134.5 71.06 208.4

nD 0 5.772 −0.8150 −0.01454 55/32 0.8997 40/32

1 −7.082 2.247 0.1884 −3.285

2 2.311 1.171 −2.001 −351.6

nF 0 14.088 −1.765 −0.06761 51/32 2.210 4/3

1 −2.944 −22.29 15.22 8.467

2 −4.933 24.89 −16.97 97.64

Sr+ nS 0 0.16136 −0.02041 −0.001389 58/31 0.015088 35/32

1 −0.1649 −0.01518 0.04909 7.003

2 −0.1078 0.4512 −0.3045 −1053.0

nP 0 50.814 −6.699 0.1319 5/3 2.746 4/3

1 11.752 −119.38 74.50 −1.392

2 19.110 −13.991 4.3153 31.56

nD 0 1.061 −0.1571 0.0005005 57/32 0.2390 45/38

1 −1.624 1.050 −0.3074 −16.40

2 0.8827 −0.8406 0.2441 13.78

nF 0 222.4 −22.88 10.13 51/32 3.059 46/32

1 −87.59 1.534 −1.541 0.6444

2 −2.098 7.787 −5.209 40.39
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Èîí Ñåðèÿ i bci0 bci1 bci2 p s
(i)
l q

Ba+ nS 0 0.7750 −0.1116 −0.000877 57/32 0.07239 40/34

1 −1.103 0.5882 −0.1289 −5.786

2 0.4704 −0.2271 −0.04108 −217.8

nP 0 50.18 −7.333 0.4223 5/3 2.161 4/3

1 −6.921 −79.18 52.34 −11.26

2 65.77 −127.1 71.36 582.4

nD 0 2.548 −0.3527 −0.00520 56/32 0.4937 44/36

1 −2.590 −0.05117 0.6310 −12.75

2 0.8002 0.8163 −0.9962 −9.271

nF 0 19.42 −3.067 0.1098 5/3 2.086 4/3

1 −27.66 16.83 −4.688 5.683

2 33.84 −60.44 31.82 65.35

3.2.4. Ïîëíàÿ øèðèíà ðèäáåðãîâñêîãî óðîâíÿ

Ïîëíîå âðåìÿ æèçíè ðèäáåðãîâñêîãî óðîâíÿ, îáðàòíî ïðîïîðöèîíàëüíîå

ïîëíîìó óøèðåíèþ ñîñòîÿíèÿ, ñóùåñòâåííî çàâèñèò îò òåìïåðàòóðû. Êàê áû�

ëî ïîêàçàíî ðàíåå, äëÿ ïîëíîé ñêîðîñòè ðàñïàäà ñîñòîÿíèÿ ñ ïðîèçâîëüíûì

âûñîêèì n ïðè îïðåäåëåííîé òåìïåðàòóðå èçëó÷åíèÿ T íå óäàåòñÿ ïîäîáðàòü

ïîäõîäÿùóþ àïïðîêñèìàöèîííóþ çàâèñèìîñòü, âîñïðîèçâîäÿùóþ ñ ìàëîé ïî�

ãðåøíîñòüþ ðåçóëüòàòû òî÷íûõ ðàñ÷åòîâ â øèðîêîì äèàïàçîíå ãëàâíûõ êâàí�

òîâûõ ÷èñåë è òåìïåðàòóð. Ïîýòîìó ïîëíîå âðåìÿ âûñîêîâîçáóæäåííîãî óðîâ�

íÿ ìîæåò áûòü îöåíåíî ïðè èñïîëüçîâàíèè àñèìïòîòè÷åñêèõ âûðàæåíèé äëÿ

âåðîÿòíîñòåé ïåðåõîäîâ ðàçíûõ òèïîâ ñëåäóþùèì îáðàçîì:

τnl = Γnl(1 +Rd
nl +Re

nl +Rc
nl), (3.28)

ãäå Rd,e
nl è Rc

nl îïðåäåëÿþòñÿ âûðàæåíèÿìè (3.19, 3.26).

Íà ðèñóíêå 3.2 ïðåäñòàâëåíû çàâèñèìîñòè îòíîñèòåëüíûõ ñêîðîñòåé òåð�

ìîèíäóöèðóåìûõ ïåðåõîäîâ îò òåìïåðàòóðû è íîìåðà óðîâíÿ, à òàêæå ñî�

îòâåòñòâóþùèå çàâèñèìîñòè äëÿ ïîëíîãî âðåìåíè æèçíè nS-ýíåðãåòè÷åñêèõ

óðîâíåé èîíîâ Ca+.
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à) á)

Ðèñ. 3.1. à) Çàâèñèìîñòè îò ãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà è òåìïåðàòóðû îòíîñèòåëüíûõ

âêëàäîâ âåðîÿòíîñòåé ïåðåõîäîâ â ñîñòîÿíèÿ äèñêðåòíîãî ñïåêòðà Enl > En′l′ |nl⟩ (âåðõíÿÿ

ïîâåðõíîñòü, Rd)|n′l±1⟩, Enl < En′l′ , (ñðåäíÿÿ ïîâåðõíîñòü, Re) è ïåðåõîäîâ â íåïðåðûâíûé

ñïåêòð |El±1⟩ (íèæíÿÿ ïîâåðõíîñòü Rc) â ïîëíóþ øèðèíó óðîâíÿ äëÿ nS−ñîñòîÿíèé Ca+,

á) Ïîëíîå âðåìÿ æèçíè nS−óðîâíÿ Ca+ ïðè ðàçëè÷íûõ n è T

Ïîëó÷åííûå ðåçóëüòàòû ïîçâîëÿþò ñäåëàòü âûâîä î òîì, ÷òî äëÿ âûñîêî�

âîçáóæäåííûõ ðèäáåðãîâñêèõ óðîâíåé ïðè äîñòàòî÷íî âûñîêèõ òåìïåðàòóðàõ

îêðóæàþùåé ñðåäû îñíîâíîé âêëàä â íåñòàáèëüíîñòü ñîñòîÿíèÿ âíîñÿò òåðìî�

èíäóöèðîâàííûå ïåðåõîäû â áëèçëåæàéøèå ýíåðãåòè÷åñêèå óðîâíè, ïðè÷åì

÷èñëåííûå çíà÷åíèÿ ñêîðîñòåé ðàñïàäîâ è âîçáóæäåíèé ñîïîñòàâèìû äëÿ ðàñ�

ñìîòðåííîãî â ðàáîòå äèàïàçîíà çíà÷åíèé êâàíòîâûõ ÷èñåë è òåìïåðàòóð,

òîãäà êàê ñêîðîñòü èîíèçàöèè ðèäáåðãîâñêîãî óðîâíÿ ñóùåñòâåííî ìåíüøå

ñêîðîñòåé ïåðåõîäîâ â ñîñòîÿíèÿ äèñêðåòíîãî ñïåêòðà.

3.3. Òåðìîèíäóöèðîâàííûé ñäâèã ðèäáåðãîâñêèõ

óðîâíåé ýíåðãèè

Íàðÿäó ñ ñîêðàùåíèåì åñòåñòâåííîãî âðåìåíè æèçíè ýíåðãåòè÷åñêîãî ñî�

ñòîÿíèÿ ïîä äåéñòâèåì òåïëîâîãî ïîëÿ âîçíèêàåò åùå îäèí èíäóöèðîâàííûé

êâàíòîâûé ýôôåêò � ñìåùåíèå ïîëîæåíèÿ ýíåðãåòè÷åñêîãî óðîâíÿ, äîñòàòî÷�

íî ìàëîå äëÿ íèçêîâîçáóæäåííûõ ñîñòîÿíèé, îäíàêî ñóùåñòâåííîå ïðè îïè�
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ñàíèè ðèäáåðãîâñêèõ óðîâíåé. Èçâåñòíî, ÷òî âåëè÷èíà òåïëîâîãî ñäâèãà âû�

ñîêîîâîçáóæäåííîãî óðîâíÿ ñòðåìèòñÿ ê àñèìïòîòè÷åñêîìó çíà÷åíèþ, ïðàê�

òè÷åñêè íå çàâèñÿùåìó îò ãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà è äàæå îò ñïåöèôèêè

àòîìíîãî ñïåêòðà, îäíàêî â äèññåðòàöèîííîé ðàáîòå ïîêàçàíî, ÷òî äàííîå

àñèìïòîòè÷åñêîå çíà÷åíèå äîñòèãàåòñÿ äëÿ ñäâèãîâ ùåëî÷íîçåìåëüíûõ èîíîâ

ñ ãëàâíûì êâàíòîâûì ÷èñëîì n ∼ 150, ïðè÷åì ñëàáàÿ çàâèñèìîñòü îò n ñî�

õðàíÿåòñÿ è äëÿ áîëåå âûñîêèõ âîçáóæäåííûõ óðîâíåé.

Êàê áûëî ïîêàçàíî â ãëàâå 1, òåðìîèíäóöèðîâàííûé ýíåðãåòè÷åñêèé

ñäâèã ïðåäñòàâëÿåò ñîáîé äåéñòâèòåëüíóþ ÷àñòü êîìïëåêñíîãî øòàðêîâñêî�

ãî ñäâèãà è ìîæåò áûòü ðàññ÷èòàí ñîãëàñíî ñëåäóþùåé çàâèñèìîñòè:

εBBR
nl = − 2(kT )3

3πc3(2l + 1)

∑
l′=l±1

l>

{∑
n′

|⟨n′l′|r|nl⟩|2F
(ωnn′

kT

)
+

+

∞∫
0

|⟨εl′|r|nl⟩|2F
(
ε+ |Enl|
kT

)
dε

 . (3.29)

Â âûðàæåíèè äëÿ øòàðêîâñêîãî ñäâèãà (1.26) ìîæíî âûäåëèòü äèñêðåòíóþ

è íåïðåðûâíóþ êîìïîíåíòû:

εBBR
nl = εdisnl (T ) + εcnl(T ), (3.30)

ãäå εdisnl (T ) îïðåäåëÿåò âêëàä â òåðìîèíäóöèðîâàííûé ñäâèã ðàçðåøåííûõ ïå�

ðåõîäîâ â âûøåëåæàùèå è íèæåëåæàùèå ñîñòîÿíèÿ äèñêðåòíûå ýíåðãåòè÷åñ�

ñêèå ñîñòîÿíèÿ, à εcnl(T ) ñîîòâåòñòâóåò âêëàäó ïåðåõîäîâ â êîíòèíóóì.

Ïîñêîëüêó âêëàä ïåðåõîäîâ â íåïðåðûâíûé ñïåêòð ñóùåñòâåííî ìåíü�

øå îáùåãî âêëàäà ïåðåõîäîâ â ñîñòîÿíèÿ ñ îòðèöàòåëüíîé ýíåðãèåé è ðàñ÷åò

èíòåãðàëà, âõîäÿùåãî â âûðàæåíèå äëÿ òåðìîèíäóöèðîâàííîãî ñäâèãà, ðåà�

ëèçóåì òîëüêî ÷èñëåííî, ïîýòîìó öåëåñîîáðàçíî îöåíèòü ýòîò âêëàä ñ ó÷åòîì

êâàçèêëàññè÷åñêèõ âûðàæåíèé äëÿ ñå÷åíèé èîíèçàöèè, êàê ýòî áûëî ñäåëàíî
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ïðè ðàñ÷åòå íåïðåðûâíîé ñîñòàâëÿþùåé òåïëîâîãî óøèðåíèÿ:

εcnl = − 2(kT )3

3πc3(2l + 1)

∑
l′=l±1

l>

∞∫
0

|⟨ε′l′|r|nl⟩|2F ( ω
kT

)dε =

= − 2(kT )3

3πc3(2l + 1)

∑
l′=l±1

l>|⟨ε = 0 l′|r|nl⟩|2
∞∫
0

F ( ω
kT )(

ω
|Enl|

)βnl
dε =

= −σ
thr
nl

2c2

(
kT

π

)3

Ψβnl

(
|Enl|
kT

)
, (3.31)

ãäå ïî àíàëîãèè ñ ôóíêöèåé Ôàðëåÿ-Âèíãà ââåäåíà ôóíêöèÿ

Ψβ(α) =

∞∫
1

F (αx)

xβ+1
dx. (3.32)

Ðàñ÷åò òåïëîâîãî ñäâèãà, èíäóöèðîâàííîãî äèñêðåòíî-äèñêðåòíûìè ïåðåõî�

äàìè ñ âîëíîâûìè ôóíêöèÿìè ìåòîäà êâàíòîâîãî äåôåêòà ìîæåò áûòü âû�

ïîëíåí òî÷íî.

Ôóíêöèÿ, îïðåäåëÿþùàÿ çàâèñèìîñòü òåïëîâîãî ñäâèãà îò ãëàâíîãî êâàí�

òîâîãî ÷èñëà n äëÿ óðîâíåé ñ n < 50 ñóùåñòâåííî ðàçëè÷àåòñÿ äëÿ ðàçíûõ

îðáèòàëüíûõ ìîìåíòîâ l, îäíàêî, îáùèé âèä ôóíêöèè äëÿ ðàçëè÷íûõ èîíîâ

ùåëî÷íîçåìåëüíûõ ýëåìåíòîâ ñ îäèíàêîâûìè îðáèòàëüíûìè ìîìåíòàìè l ïðè

ðàâíîé òåìïåðàòóðå òåïëîâîãî èçëó÷åíèÿ T îñòàåòñÿ ïðèìåðíî ïîñòîÿííûì.

Ïðèìåðû çàâèñèìîñòè òåïëîâîãî ñäâèãà îò ãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà îò òåì�

ïåðàòóðû ïðåäñòàâëåíû íà ðèñóíêàõ 3.2, 3.3, 3.4. Ôóíêöèè ïîñòðîåíû ïî òî÷�

êàì, ïîëó÷åííûì ïðÿìûìè ðàñ÷åòàìè εdisnl (T ) è îöåíêîé εcnl(T ) ñîãëàñíî âû�

ðàæåíèþ (3.31).

Äëÿ âûñîêîâîçáóæäåííûõ ýíåðãåòè÷åñêèõ óðîâíåé âîçìîæíî ïîëó÷èòü

ïðîñòîå àíàëèòè÷åñêîå âûðàæåíèå, ïîçâîëÿþùåå îïðåäåëèòü òåïëîâîé ñäâèã

áåç âû÷èñëåíèÿ ìàòðè÷íûõ ýëåìåíòîâ ïåðåõîäîâ. Òàêîå âûðàæåíèå ìîæåò

áûòü ïîëó÷åíî ïðè èñïîëüçîâàíèè àñèìïòîòè÷åñêîãî ïîâåäåíèÿ ôóíêöèè Ôàð�

ëåÿ-Âèíãà: ïðè ìàëûõ è áîëüøèõ çíà÷åíèÿõ àðãóìåíòà ôóíêöèÿ ïðèíèìàåò
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à)
á)

â)
ã)

Ðèñ. 3.2. Òåðìîèíäóöèðîâàííûé øòàðêîâñêèé ñäâèã âîçáóæäåííûõ ýíåðãåòè÷åñêèõ ñîñòîÿ�

íèé èîíîâ êàëüöèÿ ïðè ðàçëè÷íûõ òåìïåðòàòóðàõ èçëó÷åíèÿ: à),á) � nS-ñåðèè ñîñòîÿíèé,

â),ã) � nP -ñåðèè ñîñòîÿíèé

ñëåäóþùèå çíà÷åíèÿ [29]:

F (z) ≈


−2z

∞∫
0

xdx
ex−1 = −π2z

3 + 6z3, |z|≪ 1

2
z

∞∫
0

x3dx
ex−1 +

2
z3

∞∫
0

x5dx
ex−1 =

2π4

15z +
16π6

63z3 +
15π8

16z5 , |z|> 40.
(3.33)

Î÷åâèäíî, ÷òî äëÿ ðèäáåðãîâñêèõ óðîâíåé òåðìîèíäóöèðîâàííûé ñäâèã

ñòðåìèòñÿ ê ñâîåìó àñèìïòîòè÷åñêîìó çíà÷åíèþ [48], [96].

εBBR
nl =

π(kT )2

3c3
Snl(0). (3.34)
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à) á)

â) ã)

Ðèñ. 3.3. Òåðìîèíäóöèðîâàííûé øòàðêîâñêèé ñäâèã âîçáóæäåííûõ ýíåðãåòè÷åñêèõ ñîñòî�

ÿíèé èîíîâ êàëüöèÿ ïðè ðàçëè÷íûõ òåìïåðòàòóðàõ èçëó÷åíèÿ: à),á) � nD-ñîñòîÿíèÿ, â),ã)

� nF -ñîñòîÿíèÿ
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à) á)

â) ã)

Ðèñ. 3.4. Òåðìîèíäóöèðîâàííûé øòàðêîâñêèé ñäâèã ýíåðãåòè÷åñêèõ óðîâíåé èîíîâ ùåëî÷�

íîçåìåëüíûõ ýëåìåíòîâ: à) � nS-ñîñòîÿíèÿ ïðè T = 300K, á)� nP -ñîñòîÿíèÿ ïðè T = 300K,

â) � nD-ñîñòîÿíèÿ ïðè T = 600K, ã) � nF -ñîñòîÿíèÿ ïðè T = 1000K

Ýòó çàâèñèìîñòü ìîæíî ïîëó÷èòü ïðè ïîäñòàíîâêå àñèìòîòè÷åñêîãî çíà�

÷åíèÿ ôóíêöèè Ôàðëåÿ-Âèíãà (3.33) ïðè óñëîâèè |Enl|≪ kT â âûðàæåíèå

(3.29), îäíàêî íåîáõîäèìî ó÷åñòü, ÷òî êðîìå ñëàãàåìîãî, ñîäåðæàùåãî ñóììó

ñèë îñöèëëÿòîðîâ, ïîÿâèòñÿ ïîïðàâî÷íîå ñëàãàåìîå, ñâÿçàííîå ñ ýìïèðè÷å�
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ñêèì ÷ëåíîì 6z3 âûðàæåíèÿ (3.33).

Êðîìå òîãî, ïðè ïåðåõîäàõ ñ ðèäáåðãîâñêèõ óðîâíåé ñ ìàëûìè îðáè�

òàëüíûìè ìîìåíòàìè íà íèçêîýíåðãåòè÷åñêèå óðîâíè ñîîòíîøåíèå ω ≪ kT

âûïîëíÿòüñÿ íå áóäåò. Ïîñêîëüêó íàèáîëüøèé âêëàä â òåðìîèíäóöèðîâàííûå

ïðîöåññû äàþò ïåðåõîäû â áëèçêèå ýíåðãåòè÷åñêèå óðîâíè, à âêëàä â îáùèé

òåðìîèíäóöèðîâàííûé ñäâèã ïåðåõîäîâ â ñîñòîÿíèÿ íåïðåðûâíîãî ñïåêòðà

îöåíèâàåòñÿ â íåñêîëüêî ïðîöåíòîâ îò îáùåãî çíà÷åíèÿ, âûðàæåíèå (3.34)

ìîæåò áûòü äîïîëíåíî ïîëèíîìîì ïî ñòåïåíÿì áåçðàçìåðíîãî ïàðàìåòðà, ñî�

õðàíÿÿ îáùèé âèä çàâèñèìîñòè îò ñóììû ñèë îñöèëëÿòîðîâ Snl(0).

Òî÷íûå ÷èñëåííûå ðàñ÷åòû òåðìîèíäóöèðîâàííîãî ñäâèãà ïîêàçûâàþò,

÷òî ïîäõîäÿùåé ÿâëÿåòñÿ àïïðîêñèìàöèÿ âèäà:

εBBR
nl =

π(kT )2

3c3
Snl(0)f

(√
|Enl|
kT

)
, (3.35)

ãäå ïîëèíîì ïî ñòåïåíÿì ïàðàìåòðà, ðàâíîãî êâàäðàòíîìó êîðíþ èç îòíîøå�

íèÿ ýíåðãèè ñâÿçè è òåïëîâîé ýíåðãèè |Enl|
kT , ñòðåìèòñÿ ê åäèíèöå ñ ðîñòîì n.

Êðîìå òîãî, êîýôôèöèåíòû â ïîëèíîìå ïîëàãàþòñÿ ñëàáûìè òåìïåðàòóðíî

çàâèñèìûìè âåëè÷èíàìè. Â ðàáîòå [29] âûðàæåíèå (3.35) ïðåäñòàâëåíî â âèäå:

ε = ε0 (T/300)
2(aε0(T ) + aε1(T )z + aε2(T )z

2),

z =

(
|Enl|
kT

)1/2

, aεi (T ) =
2∑

k=0

bεikt
k, t =

(
100

T

)1/2

. (3.36)

ãäå ε0 = 2416.6 êÃö � òåðìîèíäóöèðîâàííûé ñäâèã ïðè òåìïåðàòóðå 300 K.

Êîýôôèöèåíòû bik, îïðåäåëÿþùèå êîýôôèöèåíòû ïîëèíîìà, âõîäÿùåãî

â âûðàæåíèÿ äëÿ òåðìîèíäóöèðîâàííîãî ñäâèãà äëÿ ðèäáåðãîâñêèõ S, P,D, F -

óðîâíåé îäíîêðàòíûõ èîíîâ ùåëî÷íîçåìåëüíûõ ýëåìåíòîâ ïðèâåäåíû â òàá�

ëèöå 3.14.

Àíàëèç ïîëó÷åííûõ ðåçóëüòàòîâ äåìîíñòðèðóåò, ÷òî íåñìîòðÿ íà òî, ÷òî

çíà÷åíèå òåðìîèíäóöèðîâàííîãî ñäâèãà ðèäáåðãîâñêîãî óðîâíÿ ñòðåìèòñÿ ê

ïîñòîÿííîé âåëè÷èíå, íå çàâèñÿùåé íè îò íîìåðà óðîâíÿ, íè îò çàðÿäà èîíà,
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Òàáëèöà 3.14. [29] ×èñëåííûå çíà÷åíèÿ ïàðàìåòðîâ bεik, îïðåäåëÿþùèõ êîýôôèöèåíòû òåì�

ïåðàòóðíî çàâèñèìîãî ïîëèíîìà â âûðàæåíèè (3.3) äëÿ àïïðîêñèìàöèè òåïëîâîãî ñäâèãà

ðèäáåðãîâñêèõ nS-, nP-, nD- è nF-ñîñòîÿíèé ùåëî÷íîçåìåëüíûõ èîíîâ.

Èîí Ñåðèÿ i bεi0 bεi1 bεi2

Be+ nS 0 0.9950 0.0301 -0.0136

1 −0.1263 0.6075 −0.8674

2 1.0255 −5.0762 6.2493

nP 0 0.9980 0.0160 −0.0307

1 0.0719 −0.3576 0.5104

2 −0.1092 0.5438 −0.0674

nD 0 0.9967 0.0292 −0.0575

1 −0.0161 0.0045 0.1229

2 0.3689 −1.7099 1.8477

nF 0 0.9973 0.0242 −0.0431

1 −0.0416 0.1418 −0.0866

2 0.5161 −2.4519 2.7813

Mg+ nS 0 0.9964 0.0196 0.0011

1 −0.1102 0.5433 −0.7958

2 0.8348 −4.1449 5.1300

nP 0 0.9945 0.0420 −0.0929

1 0.0927 −0.5490 0.9012

2 −0.3304 1.7761 −2.4524

nD 0 0.9983 0.0101 -0.0040

1 −0.0473 0.2269 −0.3241

2 0.4677 −2.3143 2.8487

nF 0 0.9965 0.0307 −0.0593

1 −0.0253 0.0460 0.0725

2 0.4415 −2.0604 2.2553
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Èîí Ñåðèÿ i bεi0 bεi1 bεi2

Ca+ nS 0 0.9963 0.01489 0.04741

1 0.02419 −0.2807 0.03307

2 0.1085 0.2911 −0.1298

nP 0 1.0011 0.03027 −0.1708

1 −0.1049 0.5091 0.06741

2 0.08732 −0.8607 0.3541

nD 0 0.9975 0.01955 −0.02170

1 −0.008936 −0.04998 0.06623

2 0.09018 −0.0455 −0.01388

nF 0 0.9992 0.02963 −0.09165

1 −0.06863 0.2011 0.6374

2 0.1687 −0.4846 0.1971

Sr+ nS 0 0.9952 0.01923 0.04766

1 0.03111 −0.3167 0.05389

2 0.1056 0.3202 −0.1553

nP 0 1.0044 0.01813 −0.1631

1 −0.1250 0.5818 0.1439

2 0.1184 −0.9421 0.4192

nD 0 0.9936 0.02921 0.02875

1 0.02990 −0.3168 0.08564

2 0.1179 0.3011 −0.1607

nF 0 1.0030 0.00578 −0.7571

1 −0.06514 0.02855 −0.211

2 0.07472 −0.4353 0.1982

Ba+ nS 0 0.9965 0.01398 0.04825

1 0.02446 −0.2813 0.4200

2 0.1075 0.2696 −0.1328

nP 0 1.0008 0.03545 −0.1901

1 −0.1167 0.5626 0.07182

2 0.09911 −0.9547 0.4019

nD 0 0.9942 0.03039 −0.00292

1 0.01503 −0.2020 0.9832

2 0.09896 0.1297 −0.09894

nF 0 1.0011 0.2001 −0.1117

1 −0.07629 0.3442 0.03465

2 0.07913 −0.5877 0.2528
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îäèíàêîâîé äëÿ âñåõ èîíîâ ùåëî÷íîçåìåëüíîé ãðóïïû, íåáõîäèìî ó÷èòûâàòü

ïîïðàâêó ê âûðàæåíèþ (3.34), ñâÿçàííóþ ñî ñïåöèôèêîé ñòðóêòóðû ýíåðãå�

òè÷åñêîãî ñïåêòðà. Âûðàæåíèå (3.34) íà÷èíàåò âûïîëíÿòüñÿ ñ õîðîøåé òî÷�

íîñòüþ äëÿ óðîâíåé èîíîâ ùåëî÷íîçåìåëüíûõ ýëåìåíòîâ ñ íîìåðàìè n > 150.

Êðîìå òîãî, ïðÿìàÿ çàâèñèìîñòü òåðìîèíäóöèðîâàííîãî ñäâèãà îò ñóììû ñèë

îñöèëëÿòîðîâ ïîçâîëÿåò ñäåëàòü âûâîä î ïðèìåíèìîñòè ïîëóýìïèðè÷åñêèõ

ïîòåíöèàëîâ ê ðàñ÷åòàì ðàäèàöèîííûõ ïåðåõîäîâ. Êàê áûëî ïîêàçàíî â ïóíê�

òå 2.4 äèññåðòàöèîííîé ðàáîòû, ïðè âû÷èñëåíèè ñóììû ñèëë îñöèëëÿòîðîâ

ïåðåõîäîâ ñ âîëíîâûìè ôóíêöèÿìè ìîäåëüíîãî ïîòåíöèàëà Ôüþñà ïðîèñõî�

äèò íàðóøåíèå ïðàâèëà ñóìì Òîìàñà-Ðàéõå-Êóíà, ÷òî îáóñëîâëåíî çàâèñèìî�

ñòüþ ýòèõ ñóìì îò ïàðàìåòðîâ Bl ïîòåíöèàëà è îðáèòàëüíîãî ìîìåíòà óðîâ�

íÿ. Ïîýòîìó âû÷èñëåíèå òåðìîèíäóöèðîâàííîãî ñäâèãà ìåòîäîì ÌÏÔ ïðèâî�

äèò ê ñóùåñòâåííûì ïîãðåøíîñòÿì, òîãäà êàê ïðèìåíåíèå âîëíîâûõ ôóíêöèé

ÌÊÄ â ðàñ÷åòàõ òåïëîâîãî ñäâèãà âûñîêîâîçáóæäåííûõ óðîâíåé ïîçâîëÿåò

ïîëó÷èòü ðåçóëüòàò, ñîãëàñóþùèéñÿ ñ àñèìïòîòè÷åñêèì çíà÷åíèåì.

Âîçìîæíîñòü âûðàçèòü òåïëîâîé ñäâèã ÷åðåç ñóììó ñèë îñöèëëÿòîðîâ

ïîçâîëÿåò â íåêîòîðûõ ñëó÷àÿõ îöåíèòü âêëàä ïåðåõîäîâ â ñîñòîÿíèÿ íåïðå�

ðûâíîãî ñïåêòðà, ïîñêîëüêó ðàñ÷åò εcnl ðåàëèçóåì òîëüêî ÷èñëåííî, äàæå ïî�

ñëå óïðîùåíèÿ âûðàæåíèÿ ñ ó÷åòîì êâàçèêëàññè÷åñêèõ âûðàæåíèé äëÿ ñå÷å�

íèé èîíèçàöèè. Äëÿ óðîâíåé ñ äîñòàòî÷íî âûñîêèìè îðáèòàëüíûìè ìîìåíòà�

ìè áóäåò ñïðàâåäëèâà ñëåäóþùàÿ çàâèñèìîñòü:

εcnl
εBBR
nl

=
Sc
nl(0)

Snl(0)
, (3.37)

êîòîðàÿ ïîçâîëèò ïðîèçâåñòè ÷èñëåííóþ îöåíêó εcnl.

Âûðàæåíèå (3.37) ìîæåò áûòü ïðèìåíåíî è äëÿ îöåíêè êîìïîíåíòû εcnl

øòàðêîâñêîãî ñäâèãà ðèäáåðãîâñêèõ óðîâíåé ñ ìàëûìè îðáèòàëüíûìè ìîìåí�

òàìè áåç çàìåòíîé ïîòåðè òî÷íîñòè, ïîñêîëüêó âêëàä ïåðåõîäîâ â íåïðåðûâ�

íûé ñïåêòð â çíà÷åíèå øòàðêîâñêîãî ñäâèãà íå ÿâëÿåòñÿ ñóùåñòâåííûì.
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3.4. Âûâîäû ê òðåòüåé ãëàâå

Â òðåòüåé ãëàâå äèññåðòàöèîííîé ðàáîòû ïðåäñòàâëåíû îñíîâíûå ÷èñëåí�

íûå ðåçóëüòàòû èññëåäîâàíèÿ âëèÿíèÿ òåïëîâîãî èçëó÷åíèÿ íà îïòè÷åñêèå

õàðàêòåðèñòèêè ðèäáåðãîâñêèõ èîíîâ ùåëî÷íîçåìåëüíûõ ýëåìåíòîâ. Ïðîàíà�

ëèçèðîâàíî èçìåíåíèå òåðìîèíäóöèðîâàííûõ ñäâèãà è óøèðåíèÿ ñ ðîñòîì

íîìåðà âîçáóæäåííîãî óðîâíÿ è òåìïåðàòóðû îêðóæàþùåé ñðåäû, à òàêæå ñî�

êðàùåíèå ïîëíîãî âðåìåíè æèçíè â ïîëå òåïëîâîãî èçëó÷åíèÿ. Ïðåäëîæåíû

ïðîñòûå àñèìïòîòè÷åñêèå çàâèñèìîñòè òåïëîâîãî ñäâèãà è îòíîñèòåëüíûõ ñêî�

ðîñòåé òåðìîèíäóöèðîâàííûõ ïåðåõîäîâ îò ãëàâíîãî êâàíòîâîãî ÷èñëà óðîâ�

íÿ è òåìïåðàòóðû èçëó÷åíèÿ.
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Çàêëþ÷åíèå

Â äèññåðòàöèîííîé ðàáîòå áûë ïðîâåäåí ñðàâíèòåëüíûé àíàëèç äâóõ

ïîëóýìïèðè÷åñêèõ ìåòîäîâ ðàñ÷åòà ðàäèàöèîííûõ ïåðåõîäîâ íà ïðèìåðå èç�

ìåíåíèÿ îïòè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê ùåëî÷íîçåìåëüíûõ èîíîâ ïîä äåéñòâèåì

òåïëîâîãî èçëó÷åíèÿ. Ðåçóëüòàòû èññëåäîâàíèé, ïîëó÷åííûå â õîäå âûïîë�

íåíèÿ ðàáîòû, ïîçâîëèëè ñôîðìóëèðîâàòü óñëîâèå ïðèìåíèìîñòè ìåòîäîâ â

ðàñ÷åòàõ îïòè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê ýíåðãåòè÷åñêèõ óðîâíåé àòîìîâ è èîíîâ

ñ îäíèì âàëåíòíûì ýëåêòðîíîì.

Ïîëó÷åííûå â ðàáîòå êà÷åñòâåííûå çàêîíîìåðíîñòè âîçäåéñòâèÿ èçëó�

÷åíèÿ ÷åðíîãî òåëà íà îäíîêðàòíûå èîíû ùåëî÷íîçåìåëüíûõ ýëåìåíòîâ, à

òàêæå ïðîñòûå àñèìïòîòè÷åñêèå çàâèñèìîñòè ïîëíîãî óøèðåíèÿ è òåðìîèí�

äóöèðîâàííîãî ñäâèãà îò ãëàâíîãî ÷èñëà ýíåðãåòè÷åñêîãî ñîñòîÿíèÿ è òåì�

ïåðàòóðû ÷åðíîòåëüíîãî èçëó÷åíèÿ ìîãóò áûòü âîñòðåáîâàíû ïðè ïëàíèðî�

âàíèè ïðåöèçèîííûõ ýêñïåðèìåíòîâ ñ ðèäáåðãîâñêèìè èîíàìè. Ðåçóëüòàòû

ðàáîòû òàêæå ìîãóò áûòü èíôîðìàòèâíû ïðè ïðîâåäåíèè äàëüíåéøèõ òåî�

ðåòè÷åñêèõ èññëåäîâàíèé âçàèìîäåéñòâèÿ ðèäáåðãîâñêèõ îáúåêòîâ ñ ïîëåì

òåïëîâîãî èçëó÷åíèÿ.

Îñíîâíûå ðåçóëüòàòû èññëåäîâàíèÿ:

1. Îïðåäåëåí êðèòåðèé ïðèìåíèìîñòè ïîëóýìïèðè÷åñêèõ ìîäåëåé àòîìíî�

ãî ïîòåíöèàëà â ðàñ÷åòàõ àìïëèòóä ñïîíòàííûõ è òåðìîèíäóöèðîâàí�

íûõ ðàäèàöèîííûõ ïåðåõîäîâ.

2. Âûÿâëåíû ñóùåñòâåííûå ðàçëè÷èÿ â ïðèìåíèìîñòè ïîëóýìïèðè÷åñêèõ

ìåòîäîâ ÌÏÔ è ÌÊÄ â ðàñ÷åòàõ îïòè÷åñêèõ õàðàêòåðèñòèê, îïðåäåëÿ�

þùèõñÿ ÷èñëåííûìè çíà÷åíèÿìè ñïåêòðàëüíûõ ñóìì ñèë îñöèëëÿòîðîâ

àòîìîâ è èîíîâ.

3. Îïðåäåëåíû âêëàäû ðàçëè÷íûõ êîìïîíåíò äèñêðåòíîãî ñïåêòðà è êîí�

òèíóóìà â êîëè÷åñòâåííûå õàðàêòåðèñòèêè òåðìîèíäóöèðîâàííûõ ñäâè�
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ãîâ è óøèðåíèé ðèäáåðãîâñêèõ ñîñòîÿíèé.

4. Ïîëó÷åíû àíàëèòè÷åñêèå ñîîòíîøåíèÿ äëÿ îöåíêè âêëàäà íåïðåðûâíî�

ãî ñïåêòðà â ñäâèã è óøèðåíèå ðèäáåðãîâñêèõ óðîâíåé ýíåðãèè òåïëî�

âûì èçëó÷åíèåì.

5. Ïðåäëîæåíû àñèìïòîòè÷åñêèå àïïðîêñèìàöèè è îïðåäåëåíû ÷èñëåííûå

çíà÷åíèÿ êîýôôèöèåíòîâ àïïðîêñèìàöèîííûõ ïîëèíîìîâ, îïðåäåëÿþ�

ùèõ êîëè÷åñòâåííûå õàðàêòåðèñòèêè ñïîíòàííûõ è òåðìîèíäóöèðîâàí�

íûõ ðàäèàöèîííûõ ïðîöåññîâ â ðèäáåðãîâñêèõ èîíàõ ùåëî÷íîçåìåëü�

íûõ ýëåìåíòîâ.

Àâòîð âûðàæàåò èñêðåííþþ áëàãîäàðíîñòü Îâñÿííèêîâó Âèòàëèþ Äìèò�

ðèåâè÷ó çà íàó÷íîå ðóêîâîäñòâî, à òàêæå êîëëåêòèâó êàôåäðû òåîðåòè÷åñêîé

ôèçèêè Âîðîíåæñêîãî ãîñóíèâåðñèòåòà çà êîíñòðóêòèâíûå îáñóæäåíèÿ ðàáî�

òû.
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